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RESUMEN de las Memorias de Servicio Social de Julio César Lopez Dominguez
presentada como requisito parcial para la obtencion de la Licenciatura en Fisica.
Ensenada, Baja California, México. febrero de 1999.

Estudio Comparativo de los Diversos Enfoques en la Descripcion del Tunelaje
Resonante

Resumen aprobado por : a{ W

Dr. Roberto Romo Martinez
Director del Proyecto

Se realizd un estudio comparativo del método de Garcia-Calderén, Romo y Rubio
para la descripcion de los fenomenos del tunelaje resonante, con el método de Shao y
Porod recientemente propuesto en la literatura de este campo. Este estudio se realizé
evaluando numéricamente las formulas propuestas por ambos formalismos para el
coeficiente de transmisién, lo cual involucrd resolver el problema de eigenvalores
complejos y el calculo de ceros de reflexion. Nuestros resultados muestran que algunos
de los célculos publicados por Shao y Porod presentan inconsistencias numéricas, en
base a las cuales dichos autores realizaron sus comparaciones con el método de Garcia-
Calderén, Romo y Rubio. En algunos de los sistemas simétricos de barrera multiple
ambos métodos reproducen el célculo exacto con gran precision. Sin embargo en los
casos donde T<I en resonancia el método de Shao y colaboradores no se aplica (estos
casos incluyen las situaciones con traslape fuerte y con campo eléctrico aplicado). El
enfoque de Garcia-Calderén, Romo y Rubio es més general ya que se aplica a perfiles de
potencial arbitrarios. Entre otras aportaciones relevantes de este trabajo tenemos un
estudio sistematico de los polos y picos de transmision para la estructura de doble
barrera y se propone un generador de valores iniciales para el célculo de polos de
transmision para dicha estructura.
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I. INTRODUCCION

Desde el trabajo seminal de Esaki y colaboradores (Esaki et al. 1970 y 1973) a
principios de la década de los 70’s se concibe tanto tedrica como experimentalmente
la posibilidad de disenar artificialmente superredes semiconductoras. Esto abrié un
nuevo campo de investigacién que ha provocado un intenso estudio de los aspectos
bésicos del tunelaje. Este creciente interés ha sido motivado en gran medida por las
potenciales aplicaciones tecnoldgicas en el campo de la microelectrénica, y por otro, a
los nuevos e interesantes problemas de fisica bésica que han aparecido en el escenario.

Uno de los mecanismos mas importantes en el transporte electrénico en las citadas
estructuras es el llamado tunelaje resonafzte. La conveniencia de utilizar expresiones
tipo Breit-Wigner (BW) en las descripcién de dicho proceso ha sido ampliamente
reconocida (Stone et al., 1985; Breit et al., 1936; Coon et al., 1989; Weil et al., 1987;
Price, 1988; Biittiker, 1988). Estas expresiones proveen descripciones y parametriza-
ciones del coeficiente de transmisién que han sido de gran utilidad en la investi-
gacién de diversos aspectos del tunelaje, por ejemplo en el cdlculo de corrientes de
electrénicas (Romo, 1991; Romo et al 1994; Coon et al. 1989), tiempos de tunelaje
(Garcfa-Calderén et al. 1987), efectos de umbral (Romo et al 1994; Coon et al. 1989)
y procesos inelasticos (Stone et al 1985 y Weil et al. 1987), por mencionar algunos.
Sin embargo, la mayoria de las aplicaciones de la férmula BW que encontramos en
la literatura de estructuras de tunelaje resonante se refieren al caso de resonancias
aisladas (picos simétricos, no traslapantes). En los casos en que dos o mds resonancias

interactiian teniendo entre si una interferencia significativa, la férmula Breit-Wigner



para una sola resonancia deja de ser valida.

Hace algunds anos Garcia-Calderén y Rubio introdujeron un formalismo de esta-
dos resonantes basado en el teorema del residuo de Cauchy (Garcia-Calderén et al.,
1987) el cual se basa en explotar las propiedades analiticas del propagador de Green
G*(z,2’; E). Este formalismo nos provee de férmulas explicitas para el coeficiente de
transmisiéon que permiten describir resonancias arbitrariamente cercanas entre si, que
se presentan sobre todo en estructuras cudnticas de multibarreras (Garcia-Calderén
et al, 1993). Dichas férmulas proveen una expresién para el coeficiente de trans-
misién en forma de suma de términos BW mas contribuciones de interferencia entre
estados resonantes. Se han realizado estudios sistematicos que muestran que este
método proporciona una excelente descripcién para diversas estructuras cudnticas de
barrera rmjltipleV(Garcfa-Calderén et al., 1993, R. Romo, 1995), incluso en sistemas
asimétricos con campo eléctrico aplicado.

Recientemente un grupo de investigacién de la Universidad de Notre Dame (In-
diana) propuso un formalismo alternativo (Shao et al, 1995). Este nuevo enfoque, a
diferencia del anterior, estd basado en el Teorema de Weierstrass y conduce a una
expresion para el coeficiente de transmisidn en forma de un producto de términos tipo
BW. Los autores de este formalismo realizaron un estudio comparativo (Shao et al.,
1995) de su método con el de Garcia-Calderén, Romo y Rubio haciendo incapié en
las ventajas de su enfoque.

Uno de los objetivos principales de este trabajo de Servicio Social consistié en
someter a pruebas numéricas el formalismo de Shao y Porod , lo cual involucrd6 la re-

alizacién de programas computacionales para cdlculos de polos de transmisién, ceros



de reflexién, evaluacién del coeficiente de transmisién y evaluacién de las expresiones
dadas por la prescripcion de Shao y Porod (Shao et al. 1995). En base a dichas eval-
uaciones se realiza un estudio comparativo de ambos enfoques con el fin de investigar
las ventajas que ofrece uno sobre el otro. Ambos formalismos se comparan con el
célculo exacto via matriz de transferencia.

La distribucién del material contenido en estas Memorias del Servicio Social es
la siguiente. En el capitulo II se realiza una descripcion de ambos formalismos y del
método de la matriz de transferencia mediante el cual se realiza el cdlculo exacto.
En el capitulo III se presenta un estudio sistemadtico realizado sobre en célculo de los
picos y los polos de transmisién, los cuales son las cantidades més relevantes que se
requieren en ambos formalismos como datos de entrada. En el capitulo IV se exponen

los resultados numéricos de la comparacién de los dos formalismos.



II. FUNDAMENTOS TEORICOS

En este capitulo se hard una exposicién de la teorfa bdsica de cada uno de los
meétodos para estudiar las propiedades del tunelaje resonante que pretendemos com-
parar. En la seccién II.1 expondremos el método clésico de la matriz de transferencia
el cual proporciona el cdlculo ezacto del coeficiente de transmisién. En la seccion I1.2
se estudia el formalismo de Garcia-Calderén y Rubio (Garcia-Calderén et al. 1987).
Mediante este formalismo se obtiene una expresion para el coeficiente de transmision,
en donde se involucran solamente polos de transmisién, valido para potenciales de
forma arbitraria. En la seccién I1.3 se describe el formalismo de Shao y colaboradores
(Shao et al., 1995), el cual mediante un ansatz expresa el coeficiente de transmisién
en funcién de pares de ceros — polos (ceros de reflexién y polos de transmision). Este
formalismo sélo es vélido para sistemas simétricos donde la relacién entre los polos
de transmisién y los ceros de reflexion sea uno a uno.
I1.1. El célculo exacto.

A continuacién obtendremos el coeficiente de transmisiéon mediante el método de
la matriz de transferencia para un potencial simétrico de doble barrera.
(i) Barrera en una posicién arbitraria.

Consideremos una barrera de potencial de longitud L sin campo externo aplicado

situada en una posicién arbitraria x;, esto es,

Vi y L4 S <z + L
V@) =14 (1)
0, (otra parte)

las soluciones de la ecuacién de Schrodinger

_n_lﬁ +V(z)-E 111(1,) =0 (2)

2m dz?
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para cada una de las diferentes regiones son

U, (z) = Ae?*® + Be ™™ z < 1, (3)
Uy(z) = e?® + fe ™ z; <z <z + L (4)
U3(z) = Ce*® + De™™** g >z;4+ L (5)

donde k = 2mE/RY)? y ¢ = {2m[V, — E]/R*}/2

Las condiciones de acoplamiento en z; v x; + L son
Uy (z;) = Ua(z:) (6)

d\Ill(SEI) _ d\llz(liﬁ)

dz dz
dx B dx

aplicando las condiciones (6) y (8) a las ecuaciones de las ecuaciones (3) y (4) obten-

emos las siguientes expresiones para los coeficientes « y 3 en términos de A y B,

o ; [Aeqm"eﬂ”m(l + z_) + Be e (1 — L)] (10)
2 q 4
) ik ) &

6=3 lAe%e*“(l — )+ Bere ke (1L + 5)1 -

estas relaciones las podemos escribir en una forma matricial de la siguiente manera

—qzi pikxi ik —qz; ,—ikzi (1 _ ik
al _1fe e (1+_q) e e- (1 .q) A (12)
,6 2 eqwgetk:r:i (1 . %) eqa:,-e—-zkxg(l + %) B

definimos la matriz £2; de la siguiente manera

1 e—qmieikm.‘(l xS %) e—qu:ie—ik:m(l _ %)
Ql = 6

edTi eik:z:,- (1 _ %) ed%i eﬁz’k:r,- (1 4 %)

(13)



Qs |3
S

~—

una propiedad interesante de §2; es que posee la siguiente factorizacion,
1+ %
(1+ %)

_.( e~ 0 g Q (14
o 0 el (1- %) 0 e-ikm | 1)

+
Ahora aplicando las condiciones de frontera (7) y (9) obtenemos las relaciones

—~
P

i

N~ N—
N— N=

—~
~—r

1 +L) —ik(z; q —alrbEY, ~4Kls q
_ q(zi+L) ,—ik(zi+L) P q(zi+L) ,—ik(zi+L) (1 _
C_Zke e ('Uﬁ+& e (1 %ﬂ (15)
1 _ . q ol (s q
= = q(zi+L) jik(zi+L) j . & q(zi+L) jik(zi+L) 9 j'
5 [ae e ( Z,k)+ﬂe e (1+ik) (16)

o escritas en forma matricial

C 1 q(zi+L) ,—ik(zi+L) 1L g —q(z;+L) ,—ik(z;+L) j . X
( )z_(e e (l+£) e e (L=} o )

D eq(zi+L) eik(m;+L) (1 _ ;q’;) e—q(:c.'+L) eik(:ci+L) (1 $ ;q’;) IB

definimos la matriz €2,

Q, = l eq(a:,-+L)e—ik(z,-+L)(1 + ;q’;) e—q(z,-+L)e-ik(z,~+L)(1 _ qu)
eLI(:z:i+L)eik(a:i+L)(]_ — ;9,;) e—9(zi+L) eik(mi+L)(1 + ;ql:)

al igual que €, 25 puede expresarse somo el producto de tres matrices

_ e—tk(zi+L) 0 %(1+ ﬁ_) %(1 _ ;gl;) ed(zi+L) 0 | (19)
0 eik(m.'+L) %(1 _ _‘L) %(1 + _‘L) 0 e—q(a:i+L)

Las ecuaciones matriciales (12) y (17) relacionan los coeficientes de la izquierda

de la barrera con los coeficientes de la derecha de la barrera de la siguiente manera
C A
=] = =0 (20)
D 6} B

M = Q0 ? (21)

entonces la matriz



~I

es la matriz de transferencia de una barrera de potencial de longitud L definida de
r, <z < x;+ L. Las matrices 2, y 2, estan dadas por las ecuaciones (1-1) y (19)
respectivamente.
(ii) Sistema de doble barrera

Utilizando la matriz de transferencia de una barrera ahora resolveremos el caso

de un sistema de doble barrera simétrico definido de la siguiente manera,

Vi) W, 0<z<L y L+w<z<2L+w
z) =
0, (otra parte)

las soluciones para las diferentes regiones vienen dadas por las siguientes ecuaciones

U, (z) = Ae*® + Be™™*® £ <0 ‘ (22)

\Ifg(;r) =ae®+3e ™ 0<z<lL (23)
Us(z) = Ce*® + De™™* [ <z < L+w (24)
Uy(z) =ne® +(e ™ L+w<z<w+2L (25)
Us(x) = Ee*® + Fe™** g >w+2L (26)

las ecuaciones matriciales que conectan los coeficientes de cada una de las regiones

som,
c , A A
o ¢ =0 = M, (27)
D 3 B B
E C C
= (‘)1 4 = (-)g(-)l = 1\'[2 (28)
F C D D

La matriz M, esta determinada por las espresiones obtenidas en la seceién anterior,

haciendo z; = 0 en las expresiones de 2, y 2, (ver ecuaciones (14) y (19))
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—_

Sz

tIl— o=

Tkl s(L+4) 3(1-% gt )
M, = . -( ) ( :.k) e .
0 ekt s(1—4) 1+ 4 0 eb
1014 iky 1(1 _ ik
*<1 O)(f(Hi) ,f(l 1))(1 0). (29)
01 5(1—%) 5(1-{—%) 01

De manera similar se obtiene M, haciendo z; = L + w en las expresiones de la
(1 _ {]E) eq(w+2[,) 0 .
(1+ -3;) 0 g~ 2(w+2L)

—g(L+w) 0 Ly ik _ ik ik(L+w) 0
*<e L+))<f( +5c) ;( i))<e ik(L )) a0)
0 BQ( w —(1 — —) 5(1 + ?) O e ? (Ltw

2 q

seccién anterior:

e—ik(lL'—L?L) 0
My = 0 ik(w+2L)
e

o W
BIl— rI|—
TS N
)
I+
sk xk
S~— S—
(SIS

J =

que corresponden a las matrices de transmisién para cada una de las barreras. Uti-
lizando las ecuaciones (27) y (28) relacionamos los coeficientes de la izquierda del

sistema con los de la derecha de la siguiente manera

(7)2(5) () -(5)
= Al = .‘\[f_).\/fl =M (31)
F D B B

lo cual nos permite expresar la matriz de transferencia total del sisteman M como,

M = MM, (32)

Si suponemos incidencia de una particula por la izquierda, y por la derecha sélo
flujo transmitido, debemos de imponer condiciones adicionales a las amplitudes, estas
son: B=r, A=1, E=ty F =0, donde ¢t y r son las amplitudes de transmisién y

reflexion respectivamente. Tendremos entonces;

t — A/ 1 _ myp mp» 1
0 P Moy Mo 7

—
("]
(s}

e
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o escrito de otra forma

0 =ma +mupr =1 = —my/man (3-1)

t =my +mpr =t=det M/mgyy =1/my (35)

ya que en casos simétricos det(M) = 1 (ver APENDICE B). La ecuacién anterior
proporciona una expresion para la amplitud de transmision ¢(k), en términos de mas.

El coeficiente de transmisién esta dado por

T = |t* = (36)

1
a2

donde el elemento mas de la matriz M definida en la ecuacion (32) es explicitamente

.2 2

4 )senh(ql)) L e? L (37)

o K+ %\ nh2(al)e2k(E+w) -
Moy = o%a senh”(ql)e +| cosh(qL) — ¢

Es importante aclarar que en el caso general de potenciales asimétricos (e. g. con
campo eléctrico aplicado) se tiene det(M) # 1. por lo tanto la expresién (36) para
el coeficiente de transmisién. se debe sustituir por el cociente de las corrientes de
probabilidad (Azbel et al. 1983).

11.2. El método de Garcia-Calderdn, Romo y Rubio.

Consideremos la dispersion de un electréon de energia E' y una masa m por un
potencial finito de forma arbitraria de longitud L, considerando el caso general en el
que el potencial estd sometido a un voltaje aplicado V,. La solucién de la ecuacion

de Schrodinger en la regién externa al potencial tiene la forma,

U(r) =

{ exp(ik®z) + r(E) exp(ikr), = <0 (38)

t(E) exp(ikFr), x>0
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donde #(E) y r(E) son las amplitudes de transmision y reflexién respectivamente.
Aqui k0 = 2mE/R)V? y kX = 2m(E - V(L)) /h*V2

El cero de la energia es tomado en la orilla de la banda de conduccién del emisor
por lo que V(0) =0y V(L) = —eV,, donde V, es el voltaje aplicado.

Usando el teorema de Green entre la ecuacién de Schrodinger para ¥(z) y la
ecuacién para el propagador G*(z,z’; E), con sus respectivas condiciones de frontera

se encuentra una importante relacién entre ambas (Garcia-Calderén et al. 1987),
U(z) = 2ik°G*(0,2;E), 0<z <L . (39)

Esta ecuacién permite utilizar las bien conocidas propiedades analiticas del propa-
gador en la descripcion del proceso resonante.
De la ecuacién (39) y del valor de ¥(z = L) obtenemos la relacién entre la amplitud

de transmisién ¢(E) y el propagador,
t(E) = 2ik°G*(0, L; E)e*"L, (40)

La importancia de esta ecuaciéon proviene del hecho de que el propagador puede
ser desarrollado en términos de sus polos aplicando el teorema del residuo de Cauchy
(Garcfa-Calderén, 1976).

En particular tal desarrollo puede escribirse como (Garcia-Calderén et al., 1993),

N up(z)u, (2!
G*(z,z'; F) = Z %ﬁ%—_)

n==1 n

+ B(E),0< (z,2) < L (41)

donde B(F) representa a un término de fondo el cual varfa lentamente con la en-
ergia y resulta despreciable si N incluye el subconjunto relevante de términos del

desarrollo anterior para un potencial dado. Cuando tal subconjunto no se escoge
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apropiadamente B(E) puede resultar importante y en estas circt 1ilstan(;ias no deberd
ignorarse.

Las funciones u,(z) que aparecen como coeficientes de desarrollo son soluciénes
es de la ecuacién de Schrodinger con las condiciones de frontera de onda saliente

siguientes

du,(z) . dun(z) —

Los correspondientes eingenvalores de la energia son complejos, y a su vez los
polos del propagador de Green G*(z,2'; E). Estos eigenvalores se pueden escribir de
la siguiente forma,

E, =h%k:/2m = ¢, — il /2. (43)
donde estas energfaé describen la n-ésima resonancia, siendo la parte real €, la posicién
y la parte imaginaria I', su correspondiente anchura.

La normalizacién de las funciones u,(z) viene de el residuo de los polos de energia

compleja del propagador de Green y estd dada por (Garcia-Calderén et al. 1993),

7 i [u? u?
O/-ui(x)da: +3 [ ’;6(30) - ’;L_(ﬁL)] =1, (44)

donde k0 = [2mE,/R})/? y kL = 2m(E, — V (z))/h?]Y2.

Como vemos en la ecuacién (40), la amplitud de transmisién requiere que el propa-
gador dado por la ecuacién (41) sea evaluadoenz =0y =z = L.
Sustituyendo el desarrollo de la ecuacién (41) en la ecuacién (40) obtenemos el

coeficiente de transmisiéon valido para multiples resonancias,

B, N N
T(E) = 1z 1t = 2_ T+ X Tam + Ry (E), (45)

n=1 n<m



12

donde T},(F) es una expresién del tipo BW, T,,,,,(E) representa cl término de interfer-
encia entre la n-ésima y m-ésima resonancia, y R(F) es un término de fondo asociado
con la contribucion de los restantes términos de resonancia lejanos y el término de

fondo B(E) de la ecuacién (41). La expresién para T, (E) tiene la forma

KOkL rorL
T.(E)= " n-n 2
E) = 0at " E e + (Th]2) (46)
donde
L
) / lun(2)[? dz (47)
0

y a® = Re(k%) y ak = Re(kL). La ecuacién (45)-diﬁefe de la férmula tipo BW comun-

mente usada por la presencia del factor de k°k%12/alak, que es el factor de umbral.

n?
Este factor tiene dos funciones muy importantes: (a) es esencial para preservar uni-
tariedad, y (b) garantiza el comportamiento correcto del coeficiente de transmisién en
la regién cercana al umbral de energia del canal emisor (£ = 0) que es precisamente
donde el pico de corriente y la resistencia diferencial negativa ocurren.

Las cantidades T? y I'Z son los llamados anchuras parciales de decaimiento en

z =0y en z = L respectivamente, y estan dadas por las ecuaciones

ha) un (0)"

Y =hn 4
0 = poa e (49
L 2

m f
Estas anchuras parciales de decaimiento aparecen de diversas cantidades de interés
para el proceso de tunelaje resonante, como la descripcion de los tiempos de tunelaje.
La anchura de decaimiento total es la suma de los anchos parciales, v.e. I', =

'Y + 'L (Garcia-Calderén et al. 1987). Por otro lado, el término de interferencia T,
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de la ecuacion (45) puede escribierse como:

71nm, E = QC,,,,, FOFLro FL I/QR 2) exp[i(bnm] . 5
| ( ) ( e m) ‘ (E — €n + an/2)(E — €m — er/2) (5))

Aqui hemos escrito u = |u| exp(i¢), Cpm es el factor Cpy = kKL 1,1,/ (a2akal ak )2,
y la fase ¢nm = (¢ (0) + @n(L) = ¢m(0) — dm(L)].

Las expresiones obtenidas mediante este formalismo para el coeficiente de trans-
mision coristituyen una generalizacién de la férmula de Bret-Wigner simple (de una
séla resonancia aislada y estrecha) cominmente utilizada para describir resonancias
(Stone et al., 1985; Breit et al., 1936; Coon et al., 1986; Weil et al., 1987; Price, 1988;
Biittiker, 1988).

Ademas las exprésiones tipo BW que se han construido permiten describir cualquier
cantidad de resonancias, tanto en los casos de resonancias aisladas, como en aquellos
en que éstas presenten una interferencia significativa. Dichas expresiones se aplican a
un perfil arbitrario de potencial ya que el formalismo no hace suposiciones especiales
sobre la forma del potencial.

En particular se ha probado que incluso en los casos con campo eléctrico aplicado
y energias cercanas al umbral del canal emisor, la descripcién que proporcionan dichas
expresiones es excelente (Garcia-Calderén et al. 1994; Romo, 1991). Esto ha permi-
tido utilizarlas para el cdlculo y andlisis de la corriente electrénica en estructuras de
doble y triple barrera
I1.3. El método de Shao y Porod.

El formalismo de Shao y Porod se basa en un producto de términos tipo BW eval-

nados en pares de ceros-polos, los cuales consisten en parejas de polos de transmisién
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y ceros de reflexion (que ellos definen como los valores de E para los que T = 1).
Para el tunclaje resonante de doble barrera (DBRT), es bien conocido que el fénomeno
resonancia estd relacionado con los estados cnasi-ligados en la regién del pozo (Price,
1988; Biittiker, 1988).

Especificamente un estado cuasi-ligado de energia F, y tiempo de decaimiento
7 = h/2I, tiene un polo simple en la amplitud de transmisién ¢(z), dado por la

energia compleja z = E, — i, esto es,
(z) ~ 1/[z — (B, — D). (51)

Si este polo estd suficientemente cercano al eje real de la energfa de tal manera
que el efecto de los otros polos puede ser ignorado, la probabilidad de transmisién

T(E) = |t(E)|* para una energfa fisica en el eje real de E esta dada por

F2
(E—E,)+T?%

T(E) = (52)

En trabajos previos, sobre gufas de onda cudnticas W. Porod y colaboradores
(Porod et al. 1992 y 1994) argumentan que los aspectos relevantes de las resonancias
pueden ser entendidas en términos de una estructura de ceros-polos para cada estado
cuasi-ligado.

Estos resultados, encontrados en el contexto del estudio de las guias de onda
cudnticas. condujo a estos autores a proponer para el caso de estructuras cudnticas

de N barreras el siguiente ansatz

N—-1 E— E(m)
r(E) =3 :

st B — (ES™ — irtm)
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acuui Ep es la energfa del m-ésimo cero de reflexién (transmisién 1), y ET(,"‘) y T son
la parte real ¢ imaginaria, mpectivamenf.é, del m-ésimo polo de transmision.

Otro de los argumentos de Saho y Porod es que en contraste con las guias de onda
cudnticas, los sistemas de multibarreras de tunelaje resonante sélo poseen polos de
transmisién, pero no ceros de transmision. Sin embargo, los sistemas de multibarreras
simétricos exhiben transmisién igual a la unidad, esto es T' = 1 corresponde a ceros de
reflexion ya que 7'+ R = 1. La amplitud de reflexién entonces posee una estructura
cero-polo en el plano complejo.

Entonces es natural para ellos introducir su ansatz i. e. la ecuacién (53) para la
amplitud de reflexién r(F).

Una de las suposisiones fundamentales de su teoria es de que para una estructura
de N-multibarreras simétricas, tenemos (N — 1) estados cuasi-ligados en cada mini-
banda con sus polos de transmisién asociados, se supone ademads que la estructura
analitica de la amplitud de transmisién r estd completamente determinada por los
correspondientes (N — 1) pares de cero-polos.

Como la probabilidad de reflexién es R = |r|*, el ansatz de la ecuacién (53) predice
la siguiente forma para la probabilidad de transmisién 7":

N-1 E — (()m) 2
TE)=1- ; o4

En su articulo, Shao y Porod , no presentan los detalles de la derivacién analitica
de su expresién para T(E), ec. (54). Simplemente la introducen en calidad de un
ansatz, argumentando que dicha expresion esta justificada por el teorema del producto

.
H

de Weierstrass (Palka, 1991).
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No es pmpésil{o de este trabajo reproducir los detalles algebraicos de el articulo
en que estos autores intro-dujeron su formalismo.

Lo que haremos en el capitulo IV es evaluar numéricamente su expresion siguiendo
la receta que ellos mismos sugieren: calcular los polos de transmision, los ceros de
reflexién e introducirlos como datos de entrada a la férmula (54) para obtener curvas

de T(E) vs E para diversas extructuras de barrera miltiple.
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III. CALCULO DE CEROS DE REFLEXION Y POLOS DE TRANS-
MISION.

En este capitulo presentaremos los resultados y discusién de los calculos numéricos
realizados, los cuales consistieron, por un lado, en el célculo de los polos y ceros de
reflexién asi como un estudio sobre su comportamiento ante variaciones sistematicas
en algunos parametros del perfil del potencial.

III.1 Comportamiento de los ceros de reflexiéon

Dedicaremos esta seccién al andlisis del comportamiento de los picos de trans-
misién para valores grandes de la energia de incidencia sobre una estructura de doble -
_ barrera, es decir, para ¥ >> Vj, donde 1} es la altura de las barreras de la estructura
resonante considerada. Este estudio preliminar es necesario debido a que las energias
correspondientes a la posicién de los picos de transmisién (que Shao y colaboradores
llaman ceros de reflexién), son parte de los datos de entrada para la evaluacién de la
formula de Shao y colaboradores, ecuacién (54). Ademaés es una practica comin el uti-
lizar estas cantidades como valores iniciales en el problema de eigenvalores complejos,
el cual involucra el célculo numeérico de los polos de la amplitud de transmisién.

Por otro lado, es preciso enfatizar que este estudio es interesante por si mismo,
ya que la mayoria de los estudios en estructuras resonantes consideran intervalos con
energias inferiores a la altura de las barreras (0 < E < V). La regién de energias
E >> Vj es, en cambio, una regién poco explorada, y se piensa que ahi los picos de
transmisién siguen una secuencia diferente a la regién (0 < F < Vp) (Garcia-Calderén
et al., 1997), y que podria haber estados resonantes asociados de manera espe(:ial a

la altura de las barreras, estados conocidos como " top barrier resonants states”.
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En la figura 1 se presenta una gréifica del calculo exacto del coeficiente de trans-
misién como funcién de la energia para una estructura resonante de doble barrera
simétrica cuyos pardmetros son: altura y espesor de la barreras Vo = 0.5¢V y L = 60A
respectivamente, y ancho del pozo w = 50A. En la figura notamos los picos poseen
una distribucién muy irregular, vemos por ejemplo la presencia de picos aislados
y muy estrechos (sobre todo para E < Vj), asi como picos demasiados anchos y
traslapantes. Podemos apreciar también que hay ciertos picos agrupados por parejas
formando ”dobletes”. Sin embargo, dentro de esa compleja y variada secuencia de
picos es posible encontrar ciertas regularidades y correlaciones con los pardmetros
del perfil del potencial, asi como una explicacién fisica pausible a la distribucién no
uniforme de picos.

A continuacién se presenta el estudio sistemético de los picos de transmisién del
sistema anterior, al variar el pardmetro w del sistema, que es la anchura del pozo.
La variacién se realiza desde w = 404 hasta w = 804, con el fin de encontrar una
correlacién entre los pardmetros del potencial y la secuencia de picos de transmisién.
En las figuras 2y 3 se muestra una serie de gréaficas del coeficiente de transmisién
(calculado en forma exacta) T¢** como funcién de la energia. Por simple inspeccién
de las gréficas observamos que al incrementar el parametro w hay un corrimiento de
algunos picos de transmision hacia la izquierda (hacia valores menores de la energia)
y que otros en cambio tienden a mantenerse fijos alrededor de valores de energia muy
especificos. Estos valores corresponden a los picos de transmisién de una barrera de
potencial de 0.5¢V" de altura y 601 de ancho. La interpretacion fisica de este fendmeno

es la siguiente: los picos que efectiian el movimiento estan asociados al tamano del
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pozo del sistema y al variar la dimensién de ésté, los picos se desplazan. Los picos
que se asocian a las barrcfas, debido a que los parémétros de estas se manticnen
constantes, estos permanecen sin un cambio significativo en su posicion, hasta que,
debido al movimiento de los picos asociados al pozo se observa un relevo de picos, ya
que estos llegan a coincidir en energia con aquellos que permanecen fijos, y es aqui
donde se lleva a cabo el proceso de relevo. El pico de transmisién que se desplazo
hasta este valor de energia ahora permanece fijo y el que se encontraba ahi ahora se
desplaza hacia valores de energia menores. En la figura 4 se observa que durante
el proceso de relevo los picos llegan a coincidir en energia degenerando en uﬁ solo
pico. Este resultado es un efecto que sélo se habia observado en sistemas de triple
barrera (Romo et al., 1994) y demuestra que la correspondencia entre los picos no es
uno a uno como usualmente se supone. Este es un punto que debilita el formalismo
de Shao y Porod, ya que se basa en la hipdtesis de que la estructura analitica de la
amplitud de reflexién esta completamente determinada por pares cero-polo, esto es,
supone implicitamente que la correspondencia uno a uno.
111.2 Célculo de los polos de transmisién

En esta seccién se presentard la forma de obtener los polos de transmisién. Esta
tarea es dificil de realizar ya que el método para obtenerlos requiere de valores ini-
ciales que sean cercanos a los polos que se buscan para garantizar la convergencia
del método numérico. Para valores de la energia entre 0 < £ < Vp, donde los picos
de transmisién por lo general son aislados y muy delgados, la posicién y su ancho
funcionan razonablemente como valores iniciales para la parte real’ y parte imaginaria

respectivamente. Sin embargo para energias E >> Vj, obtener estos datos de las
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curvas de T(FE) es una tarea complicada, de hecho imposible por el enorme traslape
que existe entre ellos. Es por esto que mediante espe procedimiento no disponemos
de valores iniciales confiables para obtener los polos en estas regiones de energia. En
vista de la dificultad antes descrita se recurrié a la bisqueda de métodos alternativos
para generar valores iniciales. Por argumentos fisicos se conjeturé que para £ >> V;,
el sistema de doble barrera se puede ver en buena aproximacién como una barrera
efectiva de ancho L.; = 2L + w, donde L y w son la anchura de las barreras y del
pozo respectivamente, para la cual ya existia un generador de valores iniciales muy efi-
ciente para una barrera de potencial (Villavicencio, 1999) el cual adaptado a nuestra

estructura es

nmw 2 nmw
ks = ——In{— 5
Lo dp ( A ) (55)

donde A = —L—zﬁi,/%‘f‘l. Este generador de valores iniciales funcioné exitosamente lo
cual nos facilito considerablemente la tarea de obtener los polos. Nétese que este
generador proporciona los valores del ntimero de onda k, (o momentum), para con-
vertirlos a energias E, = €, — i ,/2 se debe usar la relacién, E, = h2k;{ /2m.

A continuacién presentaremos un estudio sistemdtico sobre la evolucién de los
polos a medida que se varia el anchura del pozo w. En la de la figura 5 podemos
observar como evolucionan los polos en funcién del ancho del pozo w y en la figura 6
vemos la evolucién de la parte real de los mismos como funcién de w. Es claro que al
comparar la evolucién de los picos de transmisién con la de la parte real de los polos

existe un gran contraste, ya que mientras en la parte real de los polos se observa un
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comportamiento casi constante ante el incremento del ancho w, las posiciones de los
picos de transmision son mucho mas sensibles como se vié en la figura 4.

De todo esto podemos concluir que: (a) no existe siempre una relacién uno a
uno entre los picos de transmisién y los polos, (b) las energias asociadas a los picos
de transmisién no funcionan de valores iniciales para E >> V;, (c) el generador de
valores iniciales de la barrera efectiva fun_ciona. muy bien en la regién donde fallan los

picos de transmisiéon como fuente de valores iniciales.
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Figura 1. Grafica del coeficiente de transmision T(E) vs energia (calculo exacto) para
una estructura de doble barrera, cuyas alturas son .5 eV, ancho de las barreras 60 Ay
ancho del pozo de 45 A.
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Figura 2. Graficas del coeficiente de transmision para un sistema de doble barrera (linea
continua) de altura .5 eV, ancho de las barreras de 60A y ancho del pozo para la gréfica
(a) de 50A y para la gréfica (b) de 60A. En ambos casos la linea a trazos corresponde al
cdlculo exacto para una sola barrera de altura 0.5 eV y anchura 60 A.
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Figura 3. Graficas del coeficiente de transmision para un sistema de doble barrera (linea
continua) de altura .5 eV, ancho de las barreras de 60A y ancho del pozo para la grafica
(a) de 70A y para la grifica (b) de 80A. En ambos casos la linea a trazos corresponde al
célculo exacto para una sola barrera de altura 0.5 eV y anchura 60 A.
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Figura 4. Grafica de la evolucion de los picos de transmision vs ancho del pozo para los
sistemas de doble barrera estudiados en las figuras anteriores. En esta grafica se muestra
claramente como se lleva a cabo el relevo de los picos de transmisién. Se consideran
diferentes tipos de lineas para poder identificar los cada uno de los picos.
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Figura 5. Grafica de la evolucién de los primeros 20 polos del sistema de doble barrera
de Vo=.5 eV, L= 60A y una variacién de w desde w=40A hasta w=50A. En la grafica se
muestran con una flecha la direccion del desplazamiento de estos al incrementar w.
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Figura 6. Grafica donde se muestra la evolucién de la parte real de los primeros 20
polos para el sistema de doble barrera con pardmetros de Vo=.5eV, L= 60A y un
incremento en el ancho del pozo w desde w=40A hasta w=50A.
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IV RESULTADOS DEL ESTUDIO COMPARATIVO

En este éapftulo se presentan los resultados del cdlculo numéri(;o del coeficiente
de transmision para estructuras cudnticas de diversas geometrias. Los calculos se
realizan en base a los métodos descritos en el capitulo II. Se comparan los resultados
del método de Garcia-Calderén, Romo y Rubio (Garcia-Calderén et al., 1993) con
los de Shao y Porod (Shao et al., 1994) a la luz de la solucién exacta.

IV.1 Calculos de transmisiéon mediante el método de Garcia-Calderdn,
Romo y Rubio.

En esta seccién se presenta la discusién de la aplicacién de este formalismo en
la descripcién del tunelaje resonante para estructuras cudnticas de multibarreras con
diversas geometrias. Este estudio sistemétigo ya fué realizado con anterioridad por
Garcia-Calderén, Romo y Rubio (Garcia-Calderén et al. 1993 y 1994; Romo, 1994),
sin embargo por completez y con el fin de que el presente trabajo sea autocontenido,
incluimos en esta seccién los resultados y graficas de dicho estudio sistematico, tal y
como fueron presentados en las referencias antes citadas

(i) Consideremos primero el caso de una resonancia aislada en una estructura
resonante de doble barrera (ERDB) simétrica. La figura 7 presenta la grafica de T
vs E para una estructura de parametros tipicos: altura de las barreras, V5 = 0.23
eV'; espesores de las barreras, by = b, = 60 A; ancho del pozo, w = 40 A. Los
pardmetros de resonancia, obtenidos resolviendo el problema de eigenvalores comple-
jos, son €, = 0.101 eV y I'; = 0.768 me\". La integral, I, = 1.0032. El factor de
umbral (k°k%/a%¥)[2, (n = 1) es del orden de la unidad. Utilizando el desarrollo de

la ecuacién (45) con la aproximacién de un término, esto es T'(E) = T1(F) + Ry(E)
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(Iinea a trazos),cs casi indistingnible con el cdleulo exacto 7% (linea continua) que
se obtiene usando la ecuacién (36). En este caso de una resonancia estrecha y aislada,
como es bien sabido los pardmetros de resonancia pueden obtenerse usando la regla
de FWHM (del inglés: Full Width at Half Mazimum). Estos serian esencialmente
los mismos que los obtenidos al resolver el problema de eigenvalores complejos en la
energia.

(ii) Ahora consideremos un caso también de doble barrera pero con traslape entre
resonancias, esto se logra con barreras més delgadas. En este caso escogemos: altura
de las barreras, Vy = 0.20 eV; espesores de las barreras, b; = by = 20 A; ancho del
pozo, w = 45 A. Los pardmetros de resonancia paré, el primer estado son ¢; = 0.0776
eV y I'y = 32.67 meV; y para el segundo, €; = 0.3173 eV y I'y = 237.47 meV. Los
vélores deAIn son, respectiiramente I, = 1.1421 e I, = 1.6185. Nétese que los anchos
de resonancia, particularmente el segundo, son muy grandes y que las integrales I; e
I, notablemente exceden a la unidad. En este caso la ecuacién (45) para T'(E) puede
escribirse como T'(E) = T1(E) +T2(E) + T12(E) + Rs(E). Como antes, Ry representa
la contribucién que surge de los demés términos de resonancia. En la figura 8 se
muestra una comparacién del coeficiente de transmisién exacto T*** (linea continua)
y el de la aproximacién de dos términos T' = T1 + T3 + Ti2 (linea a trazos). Se
ve claramente que la aproximacién de dos términos estd muy lejos de ser, en este
caso, aceptable. Esto significa que el término de la contribucién de fondo Ry(E)
no resulta despreciable aqui. Para reproducir apropiadamente el resultado exacto es
necesario entonces incluir un gran niimero de términos en el desarrollo para T'(E).

estos términos corresponderian a resonancias situadas a energias por encima de la
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altura de las barreras con anchuras mucho mas grandes. En este caso el desarrollo de
estados resonantes tal vez ya no resultarfa practico para describir ai sistema.

(iii) En la figura 9 en la cual se grafica T(E) vs E para un sistema de ftriple
barrera con pardmetros: altura de las barreras, Vo = 0.23 eV'; espesor de la barrera
central, by = 65 A, y barreras externas, by = b3 = 35 A; ancho de los pozos, w; =
wy = 50 A. Los pardmetros de resonancia para el primer estado son €¢; = 0.0782
eV y I, = 2.268 meV; y para el segundo, € = 0.8147 eV y I’y = 2.555 meV.
Los valores de I, son, respectivamente I; = 1.0103 e I, = 1.0114. La figura 9
presenta la comparacién del cdlculo numérico exacto T (linea continua) y el de
la dproximacién de dos términos T = Ty + Ty + T2 (linea a trazos) . Se observa
que en este caso ambas curvas practicamente coinciden en todo el rango de energias
considerado y resulta dificil distinguir una de la otra. Esto significa que el término
de fondo esencialmente se anula. i.e., Rs(E) & 0 en la ecuacién (45) y el célculo
via la aproximacién de dos términos resulta virtualmente exacto. Para propésitos de
comparacién, la figura 9 muestra ademas la curva que resulta de sumar dos términos
puramente lorentzianos, TLor — T, + T, esto es la ecuacién (45) pero sin el término
de interferencia Tj,. Es evidente que 75" no reproduce adecuadamente al valor
exacto T, esto debido a la ausencia de la contribucién de interferencia, T12(E).
Por otro lado, ya que las resonancias en consideracion se encuentran lejos del umbral

de la energia (E = 0), el factor de umbral (kOkE /alaL)I? es esencialmente unitario

nn
en resonancia. Es importante observar las diferencias en los resultados del caso de la

ERDB y el de la estructura resonante de triple barrera (ERTB) discutida lineas arriba.

En ambos casos hemos utilizado la aproximacién de dos términos, T=T\+T,+ T
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para describir las dos primeras resonancias. Dicha aproximacion resulté muy poco
apropiada para el caso de la ERDB, mientras que por el contrario, proporciona una
excelente descripcion para el caso de la ERTB.

(iv) Consideremos ahora una estructura resonante de 5 barreras, simétrica. Aqui
tendremos minibandas con cuatro estados cada una. Los resultados de los ejemplos
anteriores parecen sugerir que en este caso debemos de tomar cuatro términos del
desarrollo, es decir, el mismo nimero de estados que posee la minibanda. Esto es ra-
zonable debido a que estos cuatro estados estdn situados entre si a distancias mucho
més cortas que la separacién entre minibandas para sistemas con pardmetros tipicos,
de modo que los estados pertenecientes a otras minibandas tendrian una contribucién
despreciable al desarrollo mencionado debido a su lejanfa. Los pardmetros de la es-
tructura que aqui consideraremos son: altura de las barreras, Vy = 0.20 eV/; espesores
de las barrera externas, b; = b; = 27 A, y los de las otras, by = b3 = by = 50 A; y
ancho de los pozos, w, = 50 A (n = 1,...,4). Las energfas y anchos de resonancia son
obtenidas como en los casos anteriores, resolviendo el problema de eigenvalores com-
plejos. Estos son, respectivamente: €; = .0690 eV, y 'y = 1.7156 meV; e; = .07223
eV, y I'y = 4.8286 meV; e3 = .07689 eV, y I's = 5.1529 meV; ¢4 = .0821 eV, y
[y = 2.0829 meV. Los valores de las integrales I,, son, respectivamente, [; = 1.0749,
I, = 1.0750, I3 = 1.0932, e I, = 1.0599. El resultado de la comparacién del célculo
exacto 7% (linea continua) y el de la aproximacién de cuatro términos en la ecuacién
45), T =T\ +To+ T3 + Ty + Tra + T3 + Tig + Tz + Tog + T34 (linea a trazos), se
presenta en la figura 10. Ambas curvas son casi idénticas en el rango de energlas

s
H

relevante, lo cual significa que R(E) es también despreciable en este caso. En esta
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misma figura incluimos, para comparar, la contribucién de sumar cuatro términos
pummont-e lorentzianos, TX" = Ty + To + T3 + T} (curva punteada). Los resulta-
dos de este caso son muy similares a los del ejemplo anterior, aqui también se ve
que la omisién de los términos de interferencia Tom(E) daria como resultado una
reproduccién inadecuada de 7%,

Debemos enfatizar dos aspectos en relacién a este 1iltimo par de ejemplos: primero,
las contribuciones de interferencia son necesarias para reproducir correctamente el
calculo exacto de la transmisién T'; y segundo, los pardmetros de resonancia e,, I,
®nm, € I, son generados usando el formalismo de estados resonantes. Aqui recalcamos
también el hecho de que las ecuaciones para los anchos parciales de decaimiento,
ecuaciones (48) y (49), y para la cantidad I,,, que aparecen en nuestras expresiones
de T'(E) son exactas e independientes de la aproximacién involucrada al ignorar la
contribucién de fondo, R;(E).

Los resultados de los ejemplos anteriores nos sugieren que el formalismo resulta
muy apropiado para la descripcién de resonancias traslapantes en superredes finitas.
Para describir los estados traslapantes pertenecientes a una minibanda aislada se
consideran tnicamente los correspondientes términos resonantes de la minibanda en
consideracién. Asi pues, si NV denota el nimero total de barreras de la estructura,

entonces

N—1

N-1
T — Z 7—‘7) + Z j—'nm) (56)
n=1

n<m

proporcionard la descripeién apropiada con T, (F) y T,..(F) dadas, respectivamente
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por las ecuaciones (46) y (50). Esta expresion generaliza a la formula usnal B-W
de una sola resonancia aislada, a una nueva que involucra la suma de resonancias
pertenecientes a una minibanda aiin cuando éstas presenten una interferencia signi-
ficativa.

Con el propdsito de ilustrar el comportamiento de los términos de interferencia
Tom(E) como funcién de la energia E se incluye la figura 11. Resulta interesante
observar que a pesar de la complejidad que exhiben los 6 términos en esta grafica,
proporcionan en conjunto la contribucién precisa al coeficiente de transmisién para
reproducir fielmente a 7°*¢, los 6 deben incluirse, si tan solo uno de ellos no se
considerara, la reproduccién del coeficiente de‘trahsmjsién seria de muy mala calidad.
Es decir, todos los términos 7}, son importantes cuando actiian en conjunto.

(v) Este ultimo ejemplo ilustra una situacién especial en la que al variar ciertos
pardmetros de una estructura simétrica ocurre una transicién en la que dos picos de
transmisién se traslapan a un grado tal que ”se funden” en un sélo pico de altura
inferior a la unidad (7" < 1). Consideremos una estructura simétrica de triple barrera
con pardmetros tipicos: altura de las barreras, Vj = 0.12 eV/; espesores de las barreras,
b=0b, =bs =30 A; ancho de los pozos, w; = wy = 160 A. La figura 12 muestra
una grafica de los valores de la energfa en los dos picos de transmisién de la primera
minibanda (linea continua), E,; y Eps, obtenidas del cdlculo exacto del coeficiente de
transmisién usando el método de la matriz de transferencia como funcién del ancho de
la barrera central by. Podemos ver que las posiciones de los picos se juntan formando
una sola curva, esto ocurre para cierto valor critico de by = 68.5 A. La figura muestra

también el comportamiento de las partes reales de los polos complejos de resonancia,
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i.e. € y €y, (llnca a trazos) como funcién de b,. Estas curvas permanccen separadas
una de la otra como es de esperarse por consideraciones de ”repulﬁén de niveles”.

Consideremos ahora la grafica del coeficiente de transmisiéon T(E) para energias
alrededor de la primera minibanda, figura 13 . Aqui hemos calculado T' =T} + T, +
T2 usando las ecuaciones (46) y (50). Hemos escogido tres valores para el ancho de
la barrera central b, éstos son: 604 (linea punteada); 68.5A4 (linea a trazos); y 80A
(linea continua), los que corresponden, respectivamente, a situaciones, antes, durante
y después de que ocurre la transicién a un solo pico de transmisién de altura menor
que la unidad.

Este efecto fue notado por Yamamoto y colaboradores en 1991, en una estructura
simétrica de triple barrera cuando el espesor de la barrera central se incrementaba
hasta un valor de aproximadamente el doble del espesor de las dos barreras externas.

Podriamos decir que este hecho resulta un tanto sorprendente, pues en base a
la experiencia que se tiene del comportamiento del coeficiente de transmisién en es-
tructuras resonantes se esperaria que por ser simétrico el sistema, la transmisién en
resonancia deberfa ser total (T'(e,) = 1), sin embargo, vemos que esto no es una
regla que se cumpla en general. Ademads, nos damos cuenta que no necesariamente el
niimero de picos de transmisién coincide siempre con el nimero de pozos de poten-
cial, de manera que tampoco es una regla la correspondencia uno-a-uno entre picos y
pozos como algunos suponen (Yamamoto et al., 1991).

Resumiendo, hemos ilustrado en esta seccién, a través de diversos ejemplos, lo
apropiado que resulta este método para describir cualquier cantidad de resonancias

traslapantes con las expresiones tipo BW que involucra mds las contribuciones de



interferencia. Dichas expresiones son validas para un perfil de potencial arbitrario.
IV.2 Calculo de transmisién mediante el método de Shao y Porod.

A continuacién se presentan los resultados del los cdlculos en base al formalismo
de Shao y Porod. Para fines de comparacién los ejemplos que se utilizan son los
mismos que los considerados en la seccién anterior.

En la figura 14 se muestra una grafica del coeficiente de transmisién para la es-
tructura utilizada en el ejemplo (ii) de la seccién anterior utilizando la ecuacién (54)
evaluada con 20 pares de ceros-polos (curva a trazos), es evidente que la curva aprox-
imada esta muy lejos de reproducir el célculo exacto (linea continua). Incrementando
el niimero de pares a 80 se obtiene la gréifica de la figura 15, aunque notamos una
mejoria con respecto a la figura anterior, atin no se reproduce el célculo exacto. Este
resultado contrasta con el de la figura 2(b) del articulo de Shao y colaboradores (Shao
et al., 1995) en la cual presentan un ajuste perfecto con la curva exacta para 80 pares.
FEste resultado pone en evidencia que dichos autores publicaron datos falsos con una
curva alterada que no corresponde a la curva real que se obtiene de su formalismo. En
las figuras 16 y 17 se presentan graficas del coeficiente de transmisién utilizando el
formalismo de Shao y colaboradores (linea a trazos) y se compara con el cdlculo exacto
(linea continua) para los potenciales de 3 y 5 barreras respectivamente considerados
en los ejemplos (iii) y (iv) en la seccién anterior. Para estos casos el método de Shao
y colaboradores funcioné satisfactoriamente como es evidente al observar las graficas.
Como 1iltimo ejemplo consideremos el sistema de triple barrera correspondiente al
ejemplo (v) con un ancho de barrera central by = S0A, estos es, el caso de triple

H

barrera en donde vimos que correspondencia entre picos y polos no es uno a uno.
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Como aqui se ticne T' < 1, no se tienen ceros de reflexion por lo cual estrictamente no
se puede apliA('.nr el formalismo de Shao y colaboradores. Sin embargﬁ evaluamos la
férmula, con los maximos de transmision y no se reprodujo la curva exacta. tal como
se ilustra en la figura 18. Este es un ejemplo que nos muestra una de las limitaciones
de este formalismo, se trata de una limitacién seria debido a que la mayoria de los
procesos de transporte eléctronico tienen lugar en situaciones donde 7' < 1, tal es el

caso de sistemas con campo eléctrico aplicado.
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Figura 7. Gréfica del coeficiente de transmisién T(E) vs energia E para una estructura de
doble barrera alrededor de una resonancia aislada y delgada cuyos pardmetros se
especifican en el texto. La linea continua representa al cdlculo exacto para el
coeficiente de transmisién T y la linea a trazos (superpuesta) representa al
resultado del cdlculo usando el formalismo de estados resonantes, Ec.{45) con
N=1. Ambas curvas son casi indistinguibles, lo cual implica que €l término de
fondo R((E) es despreciable en esta situacién y entonces T(E) es bién descrita por
la férmula (45).
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ENERGIA (meV)

Figura 8. Grifica del coeficiente de transmisién T(E) vs energia para una estructura de
doble barrera alrededor de una resonancia traslapante, cuyos pardmetros se
indican en el texto. La linea continua representa al cdlculo exacto para el coefi-
ciente de transmisién T*** y la linea a trazos representa al resultado del cdlculo
usando la aproximacién de dos términos T=T;+T,+T),. Esto implica que la con-
tribucion de R¢(E) a la férmula (45) no es despreciable en este caso.
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Figura 9. Gréfica del coeficiente de transmisién T(E) vs energia para una estructura de triple
barrera alrededor de las dos resonancias traslapantes correspondientes a la primera
minibanda, cuyos pardmetros se indican en el texto. La linea contiiua representa
al cdlculo exacto para el coeficiente de transmisién T y la linea a trazos
representa al resultado del cdlculo usando la aproximacén de dos términos
T=T,+T,+T\,. Ambas curvas son casi idénticas implicando que el término R((E)
en la férmula (45) da una contribucién despreciable. La linea punteada representa
al cdlculo sin el término de interferencia, esto es, a la suma de dos términos
puramente Lorentzianos T“'=T\+Ts, el cual da una muy mala reproduccién del
coeficiente de transmisién exacto T,
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Figural0. Grifica del coeficiente de transmisién T(E) vs energia para una estructura de
cinco barreras alrededor de las cuatro resonancias traslapantes correspondientes a
la primera minibanda, cuyos pardmetros se indican en el texto. La linea continua
representa al cdlculo exacto para el coeficiente de transmisién T** y la linea a
trazos representa al resultado del cdlculo usando una aproximacén de cuatro
términos para T(E), Ec. (8) con N=4. Ambas curvas son casi idénticas implicando
que el término R((E) en la férmula (45) da una contribucién despreciable. La
linea punteada representa al cdlculo sin los términos de interferencia, esto es, a la
suma de cuatro términos puramente Lorentzianos T“"=T1+T2+T3+T4, el cual da
una inadecuada reproduccién del coeficiente de transmisién exacto T,
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Figura1l, Grifica de los términos de interferencia T, (E) vs E correspondientes a los
estados de la primera minibanda del sistema de cinco barreras discutido en el
texto. Se indica con flechas a qué término corresponde cada curva. Puede
apreciarse que T,,—0 para energias fuera de la regién de la minibanda, mientras
que dentro de ésta pueden contribuir de manera importante al coeficiente de

transmisién T(E).
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Figura 12,Grdfica de la variacién de los picos de resonancia Eyp; y Ep; de la primera
minibanda (lineas continuas) obtenidas del cdlculo exacto del coeficiente de
transmisién vs ancho de la barrera central b,. Nétese que las posiciones de los dos
picos se unen en el valor critico b,=68.5 A. También se muestra la variacién de
las energias de resonancia €, y €; vs b, (lineas a trazos). Estas dltimas permanecen -
separadas una de la otra, como se explica en el texto.
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Figura 13, Gréficas del coeficiente de transmisién T(E) vs energia E para un intervalo centra-
do en la primera minibanda de la estructura resonante de triple barrera para tres
diferentes valores del ancho de la barrera central b, y todos los demds pardmetros
se mantienen fijos como en la figura anterior. Para b,=60 A (linea punteada)
claramente se observan dos picos unitarios; El caso b;=68.5 A (linea a trazos)
corresponde al valor de b, en el cual la transicidn de dos picos de transmision a
s6lo uno, ocurre; Para b,=80 A (linea continua) existe una situacién especial de
traslape fuerte entre los dos estados resonantes de la minibanda que se manifiesta
como un solo pico de transmisién con valor inferior a la unidad.
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Figura 14. Grafica donde se muestra el coeficiente de transmisién vs energia para una
estructura de doble barrera cuyos parametros se indican en el texto. La linea continua
representa el célculo exacto mientras que la linea a trazos representa el calculo basado
en el formalismo de Porod et al (1995), con 20 pares de ceros-polos.
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Figura 15. Gréfica del coeficiente de transmision T(E) vs energia para una estructura de
doble barrera alrededor de una resonancia traslapante, cuyos parametros se indican en el
texto. La linea continua representa el célculo exacto para el coeficiente de transmisién y
la linea a trazos representa el célculo en base al formalismo de Shao ef a/ (1995)
evaluado para 80 pares de ceros-polos.
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Figura 16. Grafica del coeficiente de transmision T(E) vs energia para una estructura de
triple barrera alrededor de dos resonancias traslapantes, cuyos pardmetros se indican en
el texto. La linea continua representa el calculo exacto para el coeficiente de transmision
y la linea a trazos representa el calculo en base al formalismo de Shao et al evaluada con
2 pares de ceros-polos.



44

1.00
S I
o 0.75 |
wn
= A
(Vp)
zZ 0.50 |
<
x B
|_
0.25 |}
000 lewet. o . o . . i==SI—=a

065 0070 0075 0080 0085 0090
ENERGIA (eV)

Figura 17. Gréafica del coeficiente de transmision T(E) vs energia para una estructura de
cinco barreras alrededor de un traslape cuadruple fuerte, los pardmetros del sistema se
especifican en el texto. La linea continua representa el calculo exacto para el coeficiente
de transmisién y la linea a trazos representa el calculo en base al formalismo de Shao et
al evaluada con 4 pares de ceros-polos.
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Figura 18. Gréfica del coeficiente de transmision T(E) vs energia para una estructura de
triple barrera alrededor de un traslape fuerte, donde la correspondencia entre picos de
transmisién y polos no es uno a uno. Los parametros del sistema se especifican en el
texto. La linea continua representa el calculo exacto para el coeficiente de transmision y
la linea a trazos representa el cdlculo en base al formalismo de Shao et al evaluada con 2
pares de ceros-polos.
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V. CONCLUSIONES
Del estudio comparativo que se llevd a cabo en este trabajo sobre los enfoques
de Garcia-Calderén, Romo y Rubio (GRR) (Garcia-Calderdn et al., 1994), con el de

Shao y Porod (SP) (Shao et al., 1995), se llegd a las siguientes conclusiones:

e Algunos de los resultados numeéricos publicados por SP son falsos. Particular-
mente en el ejemplo de la figura 2(b) de su articulo, en donde presentan al-
teraciones en la grafica de transmisién lo cual proporciona una imagen errénea
de la precisién de su método. Este es un punto delicado que debe senalarse
enérgicamente, ya que es precisamente este ejemplo en el que fundamentan su

crftica al enfoque de GRR.

e En los casos de sistemas con tres o mas barreras se verific6 en cambio que
ambos formalismos proporcionan una excelente descripcién del coeficiente de
transmision, reproduciendo fielmente el calculo exacto. Sin embargo existen
ciertas estructuras de barrera miiltiple que no poseen la estructura de pares cero-
polo requeridos por el formalismo de Shao y Porod y por lo tanto su método no es
aplicable en estas situaciones, estos son casos en los que dicho formalismo exhibe
sus limitaciones. El método de GRR en cambio describe con gran precisién estas
situaciones de traslape fuerte (Romo et al., 1994) en las que la correspondencia

entre polos de transmisién y ceros de reflexién no es uno a uno.

e El método de SP no se aplica a la descripcion de potenciales asimétricos, ya
que en estos casos, en general, 7' < 1 aiin en resonancia, y en consecuencia no

hay ceros de reflexién. El método de GRR se aplica a potenciales con perfil



arbitrario, esto incluye por ejemplo situaciones con campo eléctrico aplicado

(Garcia-Calderdn et al., 1994).

En resumen podemos decir que la tinica ventaja del método de SP es que presenta
una expresion mas simple para el coeficiente de transmisién el cual no involucra los
términos de interferencia y el término de fondo que aparecen en las expresiones de
GRR. Pero carece de la versatilidad de este tiltimo para aplicarse a potenciales con
perfiles arbitrarios. Es importante enfatizar que la mayoria de las situaciones fisicas
de interés corresponden a 7' < 1, por lo tanto la utilidad practica de el formalismo de
SP es muy limitada.

Otras aportaciones importantes de la investigacién realizada en este trabajo son

las siguientes:

e Se realizé un estudio sistemdtico del coeficiente de transmisién en la regién de
energias por encima de la barrera i. e. E > Vj, una regién poco explorada. Se
discutié la estructura y distribucién de los picos de transmisién en funcién de

los pardmetros del potencial.

e Se trabajoé en el problema del calculo de polos de transmisién para la doble bar-
rera a energias £ > V4 (una regién complicada debido a la compleja distribucién

de los picos de transmisién) y

e Se encontré un generador de valores iniciales muy preciso que permite calcular
cualquier cantidad de polos de transmisiéon para sistemas de doble barrera, a

energias £ >> V.
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e Sc comparo cl comportamiento de los polos y picos de transmision para F > Vj
(una region complicada debido a la compleja distribucién de los picos de trans-
mision), como funcién de variaciones en la anchura del pozo de una estructura
de doble barrera, y se encontré que los primeros exhiben un comportamiento
muy regular el cual contrasta con el de los picos de transmisién. Esto ilustra
en particular que las posiciones de los picos de transmision no guardan una

correlacién simple con la parte real de los polos de transmision.

La importancia de estos resultados sobre el célculo y comportamiento de picos y
polos de transmisién es relevante en el estudio de otros aspectos del tunelaje, tal es el
caso del estudio de fendmenos transitorios en una barrera de potencial, en donde, en

principio se requiere el célculo de polos en grandes cantidades (Villavicencio, 1999).
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APENDICES
A. LAS ANCHURAS PARCIALES DE DECAIMIENTO

A continuacién se presentard en forma breve cémo se definen las anchuras parciales
de decaimiento. Las eigenfunciones resonantes dependientes del tiempo son de la
forma u,(z,t) = u,(z)e *EY", para un proceso eldstico tenemos que la probabilidad

se conserva

dJ(z,t) dp
Ix + Fi 0 (A.1)
esta es la ecuacién de continuidad donde,
p = lun(z)| e~/ (A.2)
J(z,t) = J(z)e /P (A.3)

integrando la ecuacién (A.1) de 0 a L y se obtiene,

T, = =L L (A.5)

donde I, = [¥ |u,(2)|? dz, estas anchuras definidas en la ecuacién (A.5) corresponden
a la probabilidad de decaimiento en la derecha e izquierda respectivamente. Las

anchuras parciales de decaimiento en funcién de las eigenfunciones resonantes uy,

BJa(0)  Ala, [u.(0)

M=
" ] n m I n

(A.6)
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ya que J(0) = |12,(0)|” @, donde k, = a, — ib,,, andlogamente para

hJ (L) _ R*ay, Ju, (L))

Iy =
" In m [n

B. MATRIZ DE TRANSFERENCIA

En este apéndice veremos la definicion y la obtencion de la matriz de transferencia,
asi como algunas de sus propiedades utilizadas en la seccion II.1.

(i)Consideremos un potencial unidimensional, finito, arbitrario, real y univaluado

el cual vale

V:{ V(z), z<|i/2]

0, x> |l/2. (_B'l)

La funcién de onda asociada a una particula con energia E debe ser solucién a la

ecuacién de Schrodinger

[_Ez_d_g +V(z) - E] U(z) =0 (B.2)

si definimos k = [2mE /h**/? en la regién z < —1/2 la funcién ®;(z) = e** satisface

la ecuacién (B.2). Para la regiéon z > [/2 la solucién ®3(z) es necesariamente una
S 3

combinacién lineal de las soluciones independientes e?*® y e~*2. Entonces tendremos

las siguientes soluciones para las distintas regiones

P, (z) = eit= < =12
®3(z) = F(k)e** + G(k)e = > 1/2

de igual manera la funcién ®(z) = e~** es solucién para la regién = < —1/2, estonces
para la regién = > 1/2 las solucion serfa ®4(z) = F'(k)e™* + G'(k)e~*=.

La solucién més general de la ecuacién (B.2) para un valor dado de E es una

combinacién lineal de ¢ y &', o sea,

U(k,z) = AD(z) + A'P'(2) (B.4)



en la region z < —1/2 la funcién de onda es entonces W (k,z) = Ae** 4 A\~ y

en la regién z > /2 es

U3k, z) = Aze™™ + Aje~= (B.5)

donde
A3 =F(k)A+ F'(k)A’ (B.7)
Ay =Gk)A+ G'(k)A. (B.8)

La definicién de la matriz M (k) es la matriz de 2 x 2

(B.9)

M (k) = ( Fk) F(k) )

G(k) G'(k)

mediante la cual podemos escribir las relaciones de Az y A% de la siguiente manera

Ag Y Al :
( , ) = M(k) ( i ) . (B.10)

A esta matriz se le conoce como la matriz de transferencia del sistema. Sus
elementos son en general funciones complejas de k que dependen de la forma del
potencial en la regién = < |I/2]|. M (k) nos permite relacionar las amplitudes de la
funcién de estado en la regién = > /2 con las amplitudes de la funcién en la regién
z < —l/2.

(ii). Las propiedades de M (k).

A continuacién enunciaremos algunas de las propiedades de la matriz de trensfer-
encia (Azbel, et al. 1983).

(a) si V(z) es real y si ¥(z) es solucién de la ecuacién de Schrédinger entonces

U*(x) también lo es (invarianza ante la inversién temporal), esta propiedad nos lleva



@4
o

a la siguiente relacion entre los elementos de la matriz M (k)

. (B.11)
G*(k) = F*(k)

(b) det(M (k) = |F(k))* - |G(k)|> = 1 (conservacién de la corriente de probabili-

dad).
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