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RESUMEN 

 

Hoy en día, es muy conocido y preocupante el deterioro del ecosistema terrestre debido al uso y 

explotación excesiva de energías no renovables. La explotación de los recursos no renovables ha 

producido daños irreversibles en nuestro planeta, tales como cambios climáticos y decremento 

de floras y faunas entre otros. Es por esto que la ciencia, ha trabajado arduamente buscando 

opciones alternas de uso y explotación de energías que en su mejor caso son las de carácter 

renovable. En la búsqueda de estas opciones de energías alternas, el hombre se ha adentrado en 

la exploración del comportamiento de diversos materiales en dimensiones nano-métricas. En el 

régimen dimensional nano-métrico de los materiales las propiedades de estos son regidas por 

principios de mecánica quántica, lo que ha originado una nueva orientación de análisis y diseño. 

Esta nueva orientación de análisis ha llevado a encontrar excelentes oportunidades en el 

desempeño fotoeléctrico y foto-térmico de los materiales que de manera prometedora pueden 

participar, con el desarrollo de nueva tecnología de energías renovables, en los esfuerzos 

realizados por detener el efecto negativo y paulatinamente destructivo que se está provocando al 

planeta. 

 Dispositivos fotónicos y opto-electrónicos dedicados a la conversión de energía solar a 

energía eléctrica tales como detectores y celdas solares, son actualmente fabricados con 

materiales hetero-estructurados de baja dimensión de uno o múltiples pozos cuánticos. Los 

efectos cuánticos dominan el comportamiento de la hetero-estructura cuando las dimensiones 

alcanzan el orden de los nanómetros. Hetero-uniones de materiales semiconductores tales como 

GaAs/InGaAs, CdS/CdTe y GaSb/AlSb se han utilizado para la fabricación de dichos  dispositivos. 

En especial la hetero-unión CdS/CdTe es considerada ideal para este propósito 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 absorción.     

 En este trabajo de tesis, el método de selección parcial de momento (K-Selection 

approach)  se utilizó para estudiar la absorción de fotones en hetero-estructuras de CdS/CdTe de 

baja dimensión con enfoque en el desarrollo de celdas solares fotovoltaicas. El estudio está 

dividido en dos secciones, en la primera sección se estudió la dependencia del coeficiente de 
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absorción de fotones (α) y la eficiencia cuántica del grosor y número de capas activas de CdTe en 

estructuras multicapa. Los resultados encontrados muestran absorciones mayores a 4�10�	��	
 

cuando el grosor de la capa activa se aproxima a 50Å. Este resultado es consistente con 

resultados experimentales reportados previamente. De la misma manera se encontró que por 

cada capa activa adicional en el absorbente se obtiene un incremento en el coeficiente de 

absorción de 0.5�10�	��	
, así como la posibilidad de obtener una eficiencia cuántica mayor a 

0.9 cuando el coeficiente de absorción excede 4�10�	��	
. En la segunda sección del estudio se 

analizó el efecto de la disparidad de las masas efectivas de los electrones y los huecos en el 

cálculo de los parámetros fundamentales de diseño de dispositivos nano-estructurados. Los 

parámetros de diseño considerados fueron los niveles estáticos de energía en los pozos cuánticos, 

la posición del nivel de Fermi, el valor efectivo de la banda prohibida, la longitud de onda de 

transición efectiva, la posición de los niveles quasi-Fermi y el coeficiente de absorción de fotones. 

Para el análisis se consideró la concatenación de pozos cuánticos (QW) con capa activa de 5 nm 

de ancho para formar estructuras multicapa o estructuras con múltiples pozos cuánticos (MQW). 

En la primera parte de este análisis se utilizó el mismo valor constante )( **
wb mm =  así como 

diferente valor constante )( **
wb mm ≠  en la masa de los electrones y los huecos para el cálculo de 

los parámetros fundamentales de diseño. En la segunda parte, la relación de las masas efectivas 

** / wb mmR =  se varió de 0.1 a 1.8 en el cálculo de los parámetros fundamentales de diseño. Los 

resultados encontrados demuestran que el no considerar la diferencia de las masas efectivas de 

los electrones y los huecos entre los materiales que forman los pozos cuánticos puede introducir 

un corrimiento mayor al 30 % en la posición real de los niveles de energía en los pozos cuánticos y 

un corrimiento mayor del 40 % en la posición real de los quasi-Fermis. Igualmente, dependiendo 

del ancho de la capa activa en el pozo cuántico el coeficiente de absorción puede tener un 

corrimiento mayor al 12 % de su valor real.  

 El novedoso procedimiento propuesto en este trabajo de tesis puede ser utilizado para 

otros sistemas de materiales. Pero aún más importante, más allá de mejorar las técnicas 

existentes de diseño dispositivos nano-fotónicos pueden ser usados para explorar las siguientes 

generaciones de este tipo de dispositivos.  
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ABSTRACT 

 

Nowadays, the well-known deterioration of terrestrial ecosystem due to the excessive use and 

exploitation of non-renewable energy is one of the highest human concerns. Irreversible damage 

generated in our planet such as climate change and fauna reductions are of the most notable 

examples. Different scientific groups have been worked looking for alternative methods for 

energy generation that in the best case is renewable energy. In pursuit of these alternative energy 

options, human has explored the behavior of materials at nanometer dimensions. At this material 

dimension the well structure properties are governed by quantum effects that have led a new 

approach for analysis and design. This new analysis approach has demonstrated excellent 

opportunities in photothermal and photoelectric performance of materials that promisingly can 

participate, with the development of new renewable energy technologies, in the efforts realized 

to stop the negative and destructive effect causing to the planet. 

Photonic and optoelectronic devices for the conversion of solar energy into electrical 

energy are often fabricated using a single or multiple low-dimensional quantum well 

heterostructures. Quantum effects dominate the heterojunction behavior at the dimensions of 

the order of several nanometers. Semiconductor materials such as GaAs/InGaAs, CdS/CdTe and 

GaSb/AlSb are used to fabricate such devices. Specially, CdS/CdTe heterojunctions are considered 

ideal for this proposes. The unique characteristics of this heterojunction could be attributed to 

the fact that the n-type CdS semiconductor with a bandgap of 2.4 eV is a suitable window 

material that permits a large part of solar spectrum to reach the absorber. However, p-type CdTe 

semiconductor has a direct bandgap of 1.45 eV that makes it a nearly ideal absorber material. 

In this thesis, a method based on the partial k-selection approach was used to study the 

photon absorption of a low-dimensional CdS/CdTe heterostructure. The study focuses on 

photovoltaic solar cells development. The study was divided in two sections, in the first section 

the photon absorption coefficient (α) and quantum efficiency dependence on the thickness and 

number of CdTe active layers in a multilayer structure was studied. Results show photon 

absorptions higher than 4�10�	��	
 if the thickness of the CdTe active layer reaches 50 Å. In 

addition, a relative increment of 0.5�10�	��	
 in absorption by each additional active layer in 

the complete heterostructure as well as a quantum efficiency higher than 0.9 when the 

absorption coefficient exceeds 4�10�	��	
 were also predicted.  



 7                                    

 

In the second section, the effect of effective mass mismatch in CdS/CdTe heterojunction 

on the calculation of fundamental design parameters was analyzed. The considered fundamental 

design parameters were the static energy levels within quantum wells, the Fermi level position, 

the effective band-gap, the effective transition wavelength, the quasi-Fermi level positions and 

the photon absorption coefficient. For the analysis, a 5 nm active layer quantum well was 

concatenated to form a multiple-coupled wells structure (MQW). In the first part of this section, 

the difference of using the same constant values )( **
wb mm = as well as different constant values 

)( **
wb mm ≠  in electron and hole effective-mass in the calculation of fundamental design 

parameters is quantified. In the second part, the effective mass ratio ** / wb mmR =  was varied from 

0.1 to 1.8 m0 and its effect in the calculation of fundamental parameters is also quantified. 

Calculation results demonstrated that failure to include the position-dependence of electric 

charge effective-masses can give more than 30% shift from the real position of the eigenstate 

energy levels, also a more than 40% shift in the real position of quasi-Fermi levels. In addition, 

calculations demonstrated that depending on active layer QW width, the absorption coefficient 

value can give more than 12% shift from its real value.  

The novel procedure proposed in this thesis can also be extended to other materials 

systems. More importantly, beyond improving the existing device design techniques, the 

demonstrated procedure is clearly useful in designing next-generation nanophotonics devices.   
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CAPÍTULO 1.  

MARCO TEORICO 

1.1 ANTECEDENTES 

El término fotovoltaico proviene del griego phos, que significa "luz" y voltaico, que proviene del 

campo de la electricidad, en honor al físico italiano Alejandro Volta. El término fotovoltaico se 

comenzó a usar en Inglaterra desde el año 1849. El efecto fotovoltaico fue reconocido por 

primera vez en 1839 por el físico francés Becquerel, pero la primera celda solar no se construyó 

hasta 1883. Su autor fue Charles Fritts, quien recubrió una muestra de selenio con oro para 

formar una celda de homo-unión. Este dispositivo presentaba una eficiencia de sólo 1%. La era 

moderna de la tecnología de potencia solar no llegó hasta el año 1954 cuando los Laboratorios 

Bell, descubrieron, de manera accidental, que el semiconductor silicio dopado con ciertas 

impurezas, es muy sensible a la luz. Estos avances contribuyeron a la fabricación de la primera 

celda solar comercial con una conversión de la energía solar de, aproximadamente, el 6%.  

El uso de pozos cuánticos para mejorar la eficiencia de las células solares ha sido objeto de 

una serie de estudios en los últimos años. Mientras que las celdas de hetero-uniones en cascada 

formando superredes se propusieron en 1984 [1], la mayoría de los trabajos sobre las celdas con 

pozo cuántico se empezaron a realizar a partir de 1990, cuando Barnham y colaboradores en el 

colegio Imperial de Londres comenzaron a investigar estructuras de baja dimensión y baja 

complejidad [2]. Poco después de su propuesta inicial, el grupo de Barnham demostró 

experimentalmente que la eficiencia de conversión de fotodiodos con estructura PIN iluminados 

con radiación de banda ancha puede mejorarse mediante la inserción de pozos cuánticos en la 

región intrínseca del dispositivo [3]. Esta demostración claramente estableció que la inserción de 

pozos cuánticos en la región intrínseca expande el espectro de absorción de fotones aumentando 

la  generación de foto-corriente. De la misma manera, estableció que la foto-corriente adicional 

generada compensa la caída de tensión en las uniones de los materiales, resultante de la 
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recombinación de portadores atrapados en los pozos cuánticos. Estos descubrimientos 

provocaron desde entonces la realización de nuevas y novedosas investigaciones al respecto. 

En los primeros experimentos realizados en el colegio imperial, las propiedades fotovoltaicas 

de fotodiodos tipo PIN compuestos de 
��.�����
� con múltiples pozos cuánticos (MQW) en la 

región intrínseca de ��
�/
��.����.�
�  fueron comparadas con estructuras PIN de 
��.�����
� 

sin pozos cuánticos. Los dispositivos MQW exhibieron corrientes de corto circuito 

significativamente más grandes y voltajes de circuito abierto ligeramente inferiores cuando 

fueron iluminados con una fuente de luz de banda ancha. Con la presencia de los pozos cuánticos 

se aumenta a más del doble la máxima eficiencia de conversión de energía. Trabajos realizados 

posteriores demostraron que el incremento en la eficiencia era menor cuando se utilizaba como 

fuente de iluminación solar una fuente artificial de masa de aire 1.5 (AMI1.5), pero aun así la 

eficiencia de las celdas con pozos cuánticos era dos veces mayor que las eficiencias medidas en 

celdas sin pozos cuánticos [4]. Posteriormente mediciones espectrales confirmaron que el 

incremento de la foto-corriente es directamente debido al ensanchamiento en el espectro de 

absorción debido a la incorporación de los pozos cuánticos. 

En estos estudios iniciales, aun cuando se utilizó un sistema de materiales actualmente de 

poco interés para el desarrollo de celdas solares comerciales, demostraron claramente el 

concepto y proporcionaron un entendimiento del comportamiento de la foto-corriente en este 

tipo de estructuras. Trabajos posteriores relacionados con celdas solares con pozos cuánticos se 

centraron  en estudiar la recombinación y su efecto en las corrientes oscuras y voltajes de circuito 

abierto. Corkish y Green [5] incluyeron la recombinación y su efecto  en el voltaje de circuito 

abierto en un estudio teórico de celdas solares con pozo cuántico, y concluyeron que Barnham y 

Duggan habían subestimado considerablemente el grado en que los pozos cuánticos podrían 

reducir la voltaje en circuito abierto. Su modelo también predecía mejoras en la eficiencia de 

celdas solares, de 
��.�����
�  con múltiples pozos cuánticos en la región intrínseca de 

��
�/
��.����.�
� , similares a las encontradas en el colegio imperial. Corkish y Green 

establecieron la hipótesis de que dicha mejora debe ser más significativa para celdas en las que la 

banda prohibida del material huésped sea mayor que el  óptimo para una celda de homo-unión 

Posteriormente, Araujo y Martí mediante un análisis más detallado argumentaron que los 

requerimientos impuestos a la recombinación de portadores son aún más restrictivos que los 

impuestos por Barnham y Duggan o Corkish y Green [6, 7]. Araujo y Martí llegaron a la conclusión 

de que la inclusión de los pozos cuánticos en las células solares no genera eficiencias mayores que 
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las encontradas teóricamente para celdas solares de un solo pozo. Argumentaron que la inclusión 

de los pozos cuánticos puede ser de gran utilidad para lograr separaciones de banda prohibida 

óptimas y lograr espectros de absorción muy dirigidos. Preguntas con respecto a la validez de la 

aproximación del quasi-equilibrio utilizado por Araujo y Martí se abordaron posteriormente en 

estudio realizado por el grupo del colegio imperial. Sin embargo, se argumentó que en dicha 

aproximación pudo haber sobreestimación la recombinación de portadores así como las 

corrientes oscuras en celdas solares con pozos cuánticos [8].  

De cualquier manera, resultados similares se han encontrado para celdas solares tipo 

PI(MQW)N utilizando el material CdS como barra con pozos cuánticos de CdTe. La inclusión de 

pozos cuánticos en la región intrínseca de celdas solares tipo PIN con hetero-uniones de CdS/CdTe 

ha sido demostrada y algunas características importantes han sido investigadas y cuantificadas 

con los estudios realizados. Pero es importante notar, que un gran número de aspectos 

cualitativos y cuantitativos de este tipo de celdas solares se requieren descifrar para tener un 

mayor entendimiento de los fenómenos foto-ópticos y foto-térmicos presentes en este tipo de 

celdas y con esto mejorar las técnicas de diseño existentes.    

 

1.2 CELDA SOLAR TIPO PIN 

La figura 1, muestra esquemáticamente la estructura de una celda solar del tipo PIN de CdS/CdTe. 

Regularmente el substrato es un vidrio conductor como el SnO2:F.  En su composición contiene 

sodio (Na) con coeficiente de expansión térmica de 9.35x10-6 °C-1 y una  temperatura de fusión 

800 °C. La parte conductora sobre el vidrio la proporciona el óxido de estaño impurificado con 

flúor (SnO2:F), el cuál es un óxido conductor transparente conocido también como TCO 

(Transparent Conductive Oxide) normalmente depositado por la técnica de Rocío Químico [9]. El 

vidrio SnO2 es el contacto frontal de la celda solar. El semiconductor tipo-n en la celda es sulfuro 

de cadmio (CdS) el cual es usado como material emisor también conocido como el semiconductor 

“ventana” por su banda prohibida directa. Este material es usado para establecer el campo 

eléctrico colector de los portadores de carga. El CdS es usualmente tipo-n debido al exceso de Cd 

ó a las ausencias de S provocada al momento de la preparación del compuesto (desviación 

estequiométrica).  

El semiconductor intrínseco está formado por el compuesto CdTe puro. Este compuesto 

binario en su forma pura a temperatura ambiente se comporta como un aislante debido a que 

contiene pocos huecos y electrones libres. En el existe flujo de electrones y huecos, aunque la 
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corriente total resultante sea cero. Esto se debe a que por acción de la energía térmica se 

producen pares de electrones libres y huecos, por lo que hay tantos electrones libres como 

huecos lo que provoca que la corriente total sea cero. Una tensión aplicada o la incidencia de luz 

forzará a los electrones libres a circular del terminal negativo de la pila al positivo y a los huecos 

en sentido opuesto. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1. Diagrama esquemático de una celda solar tipo PIN de CdS/CdTe. 

 

El semiconductor tipo-p es el telurio de cadmio (CdTe) el cual es usado como material 

absorbente también conocido como semiconductor “activo” por su banda prohibida directa. 

Dentro de sus características principales se encuentra su facilidad para depositarse atreves de 

diversas técnicas, posee conductividad tipo-p ó tipo-n (material anfotèrico), su masa efectiva en: 

banda de conducción es 0.1 m0, y en banda de valencia mp = 0.4 m0, donde m0 es la masa del 

electrón. El CdTe es usualmente tipo-p debido al exceso de Te ó a las ausencias de Cd. A 

temperaturas altas aparece una pequeña desviación estequiométrica en forma de una pequeña 

carencia o ausencia de Cd. El contacto posterior es de cobre-oro (Cu-Au). Tanto el cobre (Cu), 

como el oro (Au) están en el grupo I-B de la tabla periódica, con estructura cristalina cúbica 

centrada en las caras y son utilizadas como los contactos posteriores de la celda solar debido a 

sus propiedades de metales conductores, entre las que se encuentran: Baja resistencia de 

SnO2:F

CdS - (n)

TCO

CdTe - (i)

CdTe - (p)

Contacto nContacto p
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contacto 10 Ω-cm², contacto óhmico con resistividad de cm−Ω−610 , alta función de trabajo (Au = 

5 eV). 

 

1.3 CELDA SOLAR TIPO PI(MQW)N 

Si ahora consideramos una celda PIN idéntica a la descrita anteriormente, pero con una fracción 

de la región intrínseca remplazada por la concatenación alternada de películas delgadas de CdTe y 

CdS, donde el ancho de las películas alternadas es igual o menor a la longitud de onda de de-

Broglie, en el dominio energético de la celda se origina la formación de pozos cuánticos dando 

origen a una celda con estructura de tipo PI(MQW)N, tal como se muestra en la figura 2. Las 

cargas atrapadas  en los pozos cuánticos son limitadas a moverse solo en dos direcciones, lo que 

origina que el comportamiento de dichas cargas sean gobernadas por efectos cuánticos, los 

cuales son descritos y modelados por principios de mecánica cuántica. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 2. Diagrama esquemático de una celda solar tipo PI(MQW)N de CdS/CdTe. 

 

1.4.  DIAGRAMA DE ENERGÍA VS MOMENTO DE UNA CELDA SOLAR TIPO PI(MQW)N 

Las figuras 3(a) y 4(a) muestran el diagrama esquemático de energía contra momento de una 

celda solar de doble pozo cuántico de CdS/CdTe en equilibrio y bajo la influencia de un campo 
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eléctrico, respectivamente. La estructura está formada de dos pozos cuánticos colocadas entre 

dos capas no dopadas de ancho d y db de CdS tipo n. El CdS tipo n con una banda prohibida de 2.4 

eV es un material ventana que permite gran parte de la radiación solar llegar al absorbente. El 

CdTe tipo p es un semiconductor con banda prohibida directa de 1.45 eV cercana a la de un 

absorbente perfecto [10]. Para ilustrar los mecanismos de absorción, las figuras 4(b) y 5(b) 

muestran la región expandida de los pozos cuánticos. Estas figuras solo muestran con detalles el 

primer pozo cuántico debido a que este es el que más contribuye a los parámetros de diseño. De 

cualquier manera el efecto de más pozos cuánticos también es considerado en este trabajo.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 3. diagrama esquemático de energía contra momento de una celda solar de doble pozo 

cuántico de CdS/CdTe en equilibrio. 
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Figura 4. Diagrama esquemático de energía contra momento de una celda solar de doble pozo 

cuántico de CdS/CdTe bajo la influencia de un campo eléctrico. 
 

La presencia o ausencia de cargas libres en los pozos cuánticos depende de la posición de los 

niveles quasi-Fermi, EFn y EFp. De la misma manera, la capacidad del material de absorber fotones 

depende de la disponibilidad de cargas libres. El la figura 3, se asume un nivel de  energía 0´ =E  

en el borde de la banda de conducción e incrementa a medida que nos movemos hacia arriba en 

la banda de conducción. De la misma manera se asume un nivel de  energía 0´ =E  en el borde de 

la banda de valencia e incrementa a medida que se nos movemos hacia abajo en la banda de 

valencia. La taza de absorción de fotones de banda a banda es la taza a la cual los electrones con 
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energía ´E en la banda de valencia hacen la transición a la banda de conducción con energía E 

absorbiendo un fotón con energía hv. Adicionalmente, en la figura 3 se muestran ΔEC y ΔEV que 

son las discontinuidades (offsets) de la banda de conducción y de valencia respectivamente. ΔEC y 

ΔEV son las energías requeridas por las cargas para escapar de los pozos cuánticos.  

 

1.5. CRITERIOS DE TRANSICIÓN DE ELECTRONES DE BANDA A BANDA.  

La absorción de fotones es el mecanismo principal de generación de pares electrón-hueco en 

hetero-uniones de CdS/CdTe usadas en dispositivos fotónicos y opto electrónicos, tales como 

celdas solares y foto detectores. La hetero-unión de CdS/CdTe tiene propiedades únicas que la 

hacen ideal para la conversión de radiación solar en energía eléctrica con  eficiencias comparables 

a las obtenidas con tecnología de Silicio, pero con la ventaja de requerir menor área sensitiva [11, 

12]. A pesar de que eficiencias cuánticas mayores al 17% se han reportado para celdas solares 

tipo PIN basadas en hetero-estructuras de CdS/CdTe, las pérdidas de recombinación en las 

interfaces de la unión del CdS y CdTe son las que aun limitan el incremento de la eficiencia de las 

celdas.  [13, 14].  

 Hetero-estructuras de baja dimensión de un solo o múltiples pozos cuántico (MQW) de 

CdS/CdTe se han propuesto como alternativa para incrementar la eficiencia cuántica de 

dispositivos tipo PIN [15, 16]. En estas hetero-estructuras de baja dimensión, la determinación 

exacta del coeficiente de absorción (α) es muy importante dado que las dimensiones físicas 

óptimas de la hetero-estructura depende de este parámetro [17]. El desarrollo de modelos 

teóricos para la determinación de α son aun escasos y a su vez necesarios para que los 

diseñadores puedan comparar resultados teóricos con mediciones reales.  

Casi todas las técnicas reportadas para el cálculo del coeficiente de absorción en 

estructuras con pozos cuánticos están basadas en el principio de transición establecido en el 

trabajo pionero de Lasher y Stern [18, 19]. En este trabajo pionero, el coeficiente de absorción es 

determinado considerando la ecuación de la taza de absorción estimulada para un modo de 

operación simple a una frecuencia específica. Posteriormente, una nueva técnica en donde la 

ecuación de la taza de absorción depende de  la densidad espectral del flujo de fotones incidente 

incluyendo términos de pérdida de fotones fue reportada por G. W. Taylor [20]. En ambos casos, 

tres diferentes criterios para la transición de cargas de la banda de valencia a la de conducción 

son utilizados: Selección estricta de momento (K-selection), sin selección de momento (no k-

selection) y selección parcial de momento (partial k-selction).  
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En el criterio de selección estricta de momento, la taza de transición neta es una suma de 

las transiciones de banda a banda evaluada para cada energía del fotón (hν). El coeficiente de 

absorción es calculado utilizando un conjunto de ecuaciones simplificadas asumiendo que el 

momento del electrón es significativamente mayor que el del fotón (kn >> kphoton). De  aquí que, el 

momento del fotón puede ser ignorado en la transición de banda a banda. Se asume que la 

transición de los electrones es puramente vertical, donde el estado inicial y el final tienen el 

mismo momento, kn = kp (figura 5). Algunas limitaciones de este criterio es el decrecimiento de α 

con el incremento de la energía y el pequeño valor de α para valores de energía por encima del 

valor de la banda prohibida efectiva [21].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 5. Diagrama de energía vs momento del proceso de transición de banda a banda para el 
caso de selección estricta de momento.  

 

     Un criterio que considera más estados disponibles para la transición de electrones es el criterio  

de no selección de momento. En este criterio, todos los estados separados por la energía del 

fotón están disponibles para la transición (figura 6). Esto requiere la integración de las ecuaciones 

de las tazas de transición, las cuales incrementan el espectro de absorción para la banda 

prohibida efectiva debido a la densidad de estados disponibles. De cualquier manera, este criterio 

arroja valores teóricos más grandes que los medidos de manera experimental [21]. 

Adicionalmente, el espectro muestra un incremento continuo de α por encima de la banda 

prohibida, lo que significa la existencia de demasiados estados disponibles para las transiciones.   

         En el criterio de selección parcial de momento un rango de estados separados por la energía 

del fotón puede participar en la transición para un rango de valores de momentos   (figura 7). Esto 

significa la inclusión de mecanismos de colisión intra-banda que permiten la conservación del 
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Figura 6. Diagrama de energía vs. momento del proceso de transición de banda a banda para el 
caso de sin selección de momento.  

 

momento para cada transición.  La colisión intra-banda creará un acotamiento en energía 

(colisiones inelásticas) y en momento (colisiones elásticas). Una función de peso es introducida en 

las ecuaciones de las tazas de transición. Esta función de peso selecciona el rango de transiciones 

con más probabilidad para cada energía de transición. Idealmente, la implementación del criterio 

de selección parcial de momento es lo más cercano a la realidad  dado que este se aproxima al 

criterio de selección estricta de momento para un rango infinitamente delgado de transiciones 

disponibles, y  se aproxima al criterio de sin selección de momento para un rango infinitamente 

ancho de transiciones disponibles.    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

Figura 7. Diagrama de energía vs momento del proceso de transición de banda a banda para el 
caso de selección parcial de momento.  
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1.6. CÁLCULO DE LOS NIVELES DE ENERGÍA ESTÁTICOS EN UN POZO CUÁNTICO.  

Una capa delgada de CdTe colocada entre dos capas de CdS forma un pozo cuántico finito, el cual 

usando la aproximación de la función de contorno y la masa efectiva tiene la apariencia de la 

figura 3. Considerando la diferencia de las masas efectivas entre los materiales que forman la 

hetero-unión, los niveles estáticos de energía en la banda de conducción para cada uno de los 

materiales del pozo pueden ser calculados usando la siguiente ecuación de Schrodinger [22]: 
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donde  *
nwm  y *

nbm  son la masa efectiva del electrón en el pozo y en la barrera respectivamente. V0 

es el potencial de confinamiento y Lw es el ancho del pozo cuántico. Debido a que el potencial de 

confinamiento en el pozo es simétrico, los niveles de energía resultantes también tendrán 

simetría definida. Considerando la mitad del pozo como el origen, las energías en el rango entre 0 

y V0 están dadas por 
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donde  
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     Los niveles con posición par de energía serán términos coseno, mientras que los niveles con 

posición impar serán términos seno. Usando las condiciones de frontera en las cuales las 

funciones seno y sus primeras derivadas divididas sobre la masa efectiva son continúas en la 
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interface entre la barrera y el pozo, esto es )2/()2/( −+ = bw LL ϕϕ  y )2/()/1()2/()/1( ** −+ ′=′ bnwwnb LmLm ϕϕ , 

entonces en la interface 2/wLz += , obtenemos 
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igualando  *
,/1 bnwm  por la derivada resulta 
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     Dividiendo la ecuación (8) sobre la ecuación (7) obtenemos los valores de los niveles de energía 

discretos pares de la forma   
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     De manera similar, para la solución impar, obtenemos los valores de los niveles de discretos de 

la forma  
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     Dado que IIK  en la ecuación (6) depende de la energía, entonces las ecuaciones (9) y (10) son 

también dependientes de la energía. Debido a esto, los niveles de energía pueden ser 

encontrados gráficamente. Los puntos de intersección entre la ecuación (5) y (9) y la ecuación (5) 

y (10) dan los niveles discretos pares e impares de energía respectivamente.  

     Adicionalmente, cuando la hetero-unión de CdS/CdTe está bajo la influencia de un campo 

eléctrico, la parecencia o ausencia de cargas libres en el pozo cuántico dependerá de la posición 

de los niveles de energía quasi-fermi EFn y EFp, esto a su vez proveerán la habilidad de obtener 

absorción de fotones. Una ves que los nivels estáticos de enrgía en el pozo cuántico son 

conocidos, EFn y EFp pueden ser encontrados resolviendo numéricamente la ecuación de 

neutralidad de cargas (ecuación 11) aplicada al pozo cuántico [21] 

 

( )( ) ( ) ( ) ,1111 /)(/)/)(/ ZkTEEZkTEkTEEkTE pFpFpnFnFn eeee
∆−∆− ++=++                  (11) 

donde **
nwpw mmZ = ; ΔEn y ΔEp son las separaciones entre la primera y segunda sub-banda en el 

pozo para electrones y huecos-pesados, respectivamente.  
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1.7. COEFICIENTE DE ABSORCIÓN BASADO EN EL CRITERIO DE SELECCIÓN PARCIAL DE 

MOMENTO. 

 La interacción de la luz con un semiconductor puede ser descrita a partir de un flujo arbitrario de 

fotones )(νφ  con densidad espectral ,/)()( gvF νφν =  donde gv  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)δv en un intervalo pequeño de frecuencias δv, a penetrado la parte 

frontal del material, el comportamiento de los fotones es determinado por la tasa de absorción, 

emisión (espontánea y estimulada) y las pérdidas. Por conservación de energía, la generación 

neta de fotones debe balancear la recombinación de estos por unidad de volumen del 

semiconductor. Esto puede ser descrito como [23, 24]: 

  losssponstimabs
in

g RRRR
dx

dF
v −++−=

                                                    (12) 

La cual describe el cambio en el flujo de fotones en función de la posición, donde Rabs 

representa el volumen total de la taza de absorción, Rstim representa el volumen total de la taza 

de emisión estimulada, Rspon representa el volumen total de la taza de emisión espontánea y Rloss 

representa el volumen total de las pérdidas de fotones del material. Aquí, el volumen de la taza 

de absorción es la taza a la cual los electrones en la banda de valencia con energía ´E  hacen la 

transición a la banda de conducción con energía E absorbiendo un fotón con energía hv. Esta taza 

debe ser proporcional al número de estados llenos en la banda de Valencia y el número de 

estados vacíos en la banda de conducción. El número de estados electrónicos llenos en la banda 

de valencia es igual a la densidad de estados disponibles con energía ,´E  expresado como )( ´ENV
 

por la distribución de probabilidades de Fermi-Dirac para la banda de Valencia, expresada como, 

).( ´EfV
 De manera similar, el número de estados electrónicos libres en la banda de conducción 

está dado por la densidad de estados disponible con energía E, expresado como )(ENc , por

)(1 Efc− , que es la probabilidad de que un estado en la banda de conducción este vacío. 

     Por lo tanto, el volumen de la taza de absorción de fotones y pérdida de fotones están dados 

por la ecuaciones (13) and (14), respectivamente [25]: 

   

´,)()()](1)[(´)(´)( dEdEhFBEfENEfENR ccvvabs ννν−=                            (13) 
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Con distribución de Fermi-Dirac dada por: 
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donde 23 8/)( πνν CAB b=  es el coeficiente de Einstein para la absorción de fotones con unidades 

de 216 −− sjcm , bA  es el coeficiente Einstein para la probabilidad de recombinación espontanea con 

unidades de 13 −scm , c es la velocidad de la luz, τloss =Γτp(v) es una contante de tiempo que define 

las pérdidas de fotones, Γ es el factor de confinamiento de fotones, y τp(v) es el tiempo de vida de 

los fotones con frecuencia v. 

     En el criterio de selección parcial de momento, una función de peso es introducida en la 

ecuación de la taza de absorcion de fotones para seleccionar el rango de energías con mas alta 

probabilidad de transición. Esta función de peso es una función Lorentziana con máximo en E = ET, 

de la forma:  
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donde  δv representa el ancho a la mitad del pico máximo (FWHM) de la funcion definida por 

δ(v)=1/(2πτin), donde τin es el tiempo de relajación o de colisiones intra-banda. Para formular la 

ecuación de la taza total de absorción de fotones que considere todas las transiciones posibles 

para una energía de fotón dada así como todas las frecuenias posibles donde las transiciones 

pueden ocurrir, es necesario integrar la taza de absorción de fotones dada por la ecuación (13) en 

todas las energías de la banda de conducción y valencia e igualmente integrar en todo el rango de 

frecuencias del flujo incidente de fotones (de v1 to v2), considerando la función de peso g(E):  
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donde EhEEhE g −≡−−= νν´
 
es obtenida de la figura 3b y nos permite escribir ),(´ νhddE =  Eg 

es la banda prohibida efectiva del material,
 
δv es re-emplazado por dv, y Feq(v) es la densidad 

espectral de fotones en equilibrio térmico, la cual debe ser incluida en la ecuación 19 para las 

pérdidas cuando no existe flujo incidente de fotones. Utilizando las ecuaciones (15), (16), (17) y 

(18) tenemos:    
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Tomando como 
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e integrando en todo el rango de frecuencias del flujo de fotones incidente tenemos:  

.)()()( δννν FBETR ABabs =                                                            (22) 

     Si los niveles quasi-Fermi EFn y EFp están por debajo de los bordes de sus respectivas bandas E1n 

y E1p, entonces la taza de absorción es mucho más grande que la taza de emisión. Esta 

consideración nos permite tomar las funciones de Fermi dadas en las ecuaciones (15) y (16) 

iguales a uno para todas las energías mayores al valor efectivo de la banda prohibida de los pozos 

cuánticos. Entonces, Rstim = Rspon = 0. Entonces, debido a que las funciones de Fermi son cero para 

valores de energía por encima del valor efectivo de la banda prohibida, y de igual manera las 

densidades de estados son cero para energías por debajo del valor efectivo de la banda prohibida, 

entonces podemos escribir la ecuación (12) como:  
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dado que Fin=F(v)δv, entonces: 
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Aquí, el término del lado izquierdo de la ecuación es el cambio relativo en el flujo de 

fotones el cual está relacionado con el coeficiente de absorción  α(v), a través de la relación 
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dxd )()()( νανφνφ −=
 
donde α(v) es la fracción de cambio en )(νφ  por unidad de longitud. Por lo 

tanto el coeficiente de absorción en el pozo cuántico está dado por:   
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con unidades de cm–1.   

     La diferencia de aplicar la ecuación (24) a una estructura absorbente de pozo cuántico único o 

una estructura de múltiples pozos cuánticos está principalmente el tiempo que define las 

pérdidas de fotones o vida efectiva de los fotones dada por [26]:  
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donde 
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2
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mLz
m π
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                                                                     (26) 

donde, Γm es el factor de confinamiento para m pozos cuánticos, R es la reflectividad, αm es un 

término de pérdida de fotones que incluye colisiones libres y colisiones de absorción, W0 y L el 

ancho y lo largo, respectivamente, de la hetero-estructura completa. De la ecuación (26) se puede 

observar que el volumen efectivo de la región activa de absorbancia varía con el número de pozos 

cuánticos. De aquí que, la ecuación (26) es una buena aproximación para ilustrar el incremento en 

el factor de confinamiento y absorción de fotones cuando el número de pozos incrementa.  
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CAPITULO 2.  

INTRODUCCCIÓN 

2.1 JUSTIFICACIÓN 

Una celda solar convencional tipo PIN  con energía de band-gap EB puede ser descrita usando la 

ecuación de Shockley para un diodo ideal (ecuación 27). En esta ecuación las corrientes de 

generación y recombinación en la región intrínseca debido a la incidencia de luz son sumadas al 

comportamiento de una unión PN ideal 

 

���� = ��[exp���  !⁄ � − 1] − �% + �'                                              (27) 

 

donde k es la constante de Boltzman, T la temperatura absoluta, q la carga del electrón, J0 la 

corriente de saturación inversa, y JG y JR las densidades de corriente adheridas debidas a la 

generación y recombinación en la región intrínseca, respectivamente.  La ecuación 28 y ecuación 

29 son las expresiones para JG y JR respectivamente. Estas expresiones son las reportadas 

previamente por Anderson [27].  

 

�% = �()�*�+,-� + �*�-.� + 
*/0*1                                                (28) 

 

�' = �(2*/0*
3 [exp���  !⁄ �]                                                      (29) 

 

donde W es el ancho de la región intrínseca, �*�+,-�, �*�-.� son las tazas promedio de generación 

de pares electrón-hueco debido a la absorción de fotones y efectos térmicos en la región 

intrínseca,  
* es el coeficiente no radiactivo y /0* la concentración de cargas en equilibrio en la 

región intrínseca y 2* es el coeficiente de recombinación en la barrera. Sustituyendo la ecuación 

28 y 29 en la ecuación 27 y considerando que �(�*�+,-� = �∅*, donde ∅* es el flujo neto de 

fotones incidentes con energía mayor o igual a la energía de la banda prohibida de la celda, se 

puede obtener la densidad de corriente J(V) de la celda solar con estructura PIN de la siguiente 

manera  

���� = ���1 + 5�[exp���  !⁄ � − 1] + �
[exp��� 2 !⁄ � − 1] − �∅*                     (30) 

donde  

5 = 78*9:;9
<

=>
     y     �
 = �(
*/0* 
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en esta ecuación, 5 es la razón de la corriente requerida para obtener radiación en la región 

intrínseca en equilibrio y la corriente de deriva resultante de la extracción de cargas minoritarias 

[27] y J1 es la corriente no radiactiva de Auger. El incremento de 5 y J1 provoca reducción en 

voltaje de circuito abierto de la celda. 

Si ahora consideramos una celda PIN idéntica a la descrita anteriormente, pero con una 

fracción ?@ de la región intrínseca reemplazada por pozos cuánticos de materiales con band-gap 

AB (with AB < A*) resulta en una estructura PI(MQW)N. Modificando la ecuación (27) incluyendo 

la corriente de generación en el pozo y la barrera resulta  

 

�D8��� = ��[exp���  !⁄ � − 1] − �%@ − �%* + �'@ + �'*                              (31) 

 

donde los últimos cuatro términos del lado derecho representan las corrientes de generación y 

recombinación del pozo y la barrera en la región intrínseca. Definiendo las tazas de generación y 

recombinación como  �@ y E@ para el pozo cuántico, tenemos 

 

�D8��� = ��[exp���  !⁄ � − 1] + �([?@�E@ − �@� + �1 − ?@��E* − �*�]               (32) 

 

Considerando la generación y recombinación en el pozo y la barrera como si fuera una celda con 

estructura PIN, y definiendo los parámetros  

 

F* = 2@ 2*⁄ ,   “factor de ensanchamiento de oscilador”                            (33) 

 

FHIJ = K@ K*⁄   “factor de ensanchamiento de la densidad de estados”                  (34) 

 

donde K@ y K* son la densidad de estados efectiva del pozo y la barrea  

 

2@ = F*2*                                                                          (35) 

 

/0@
3 = /0*

3 FHIJ
3 exp	�∆A  !�⁄                                                           (36) 

 

∆A = A* − AB                                                                   (37) 

incluyendo la corriente de recombinación superficial  �M = 2N�/0*OMFHIJexp	�∆A  !⁄ �, donde  OM 

es la taza de recombinación superficial. La densidad de corriente J(V) para la celda solar PIN con 

pozos cuánticos PI(MQW)N queda  

 

�PD8��� = ��[1 + Q'5][exp���  !⁄ � − 1] + ��
QR' + �M��[exp��� 2 !⁄ � − 1] − �(∅     (38) 
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las tazas de ensanchamiento radiactivo está dada por  

 

Q' = 1 + ?@[F*FHIJ
3 exp�∆A  !⁄ � − 1]                                                   (39) 

 

QR' = 1 + ?@[FBFHIJ
3 exp�∆A 2 !⁄ � − 1]                                                 (40) 

 

El término ∅ es el flujo incidente de fotones absorbidos por la celdas de pozos cuánticos, el cual 

está representado por  

 

∅ = ∅* − N∅@                                                                        (41) 

 

donde ∅*  es el flujo incidente de fotones absorbidos por el material de la barrera, ∅@ es el flujo 

incidente de fotones absorbidos por el material de los pozos y N el número de pozos en el 

material intrínseco.   

Es evidente tanto en la ecuación (30) como en la ecuación (38) las cuales representan la 

densidad de corriente entregada por una celda tipo PIN y PI(MQW)N respectivamente, que el 

factor determinante en la corriente suministrada por ambas es la corriente generada por la 

absorción de fotones (foto-corriente), dada por los términos ∅* y ∅ respectivamente. Debido a 

esto, la parte más importante en este tipo de celdas es el diseño de la capa absorbente, la cual 

provee la capacidad de generar foto-corriente y determina la eficiencia de operación de la misma. 

Por tal motivo, la justificación de este trabajo esta centrada en la necesidad de realizar estudios 

detallados de la dependencia del coeficiente de absorción de fotones (α) y la eficiencia quántica 

del grosor y número de capas activas en estructuras absorbentes multicapa. De la misma manera, 

realizar un análisis detallado del efecto  de la disparidad de las masas efectivas de los electrones y 

los huecos, en los materiales que forman los pozos cuánticos, en el cálculo de los parámetros 

fundamentales de diseño de absorbentes nano-estructurados. Estos estudios y análisis, son de 

vital importancia dado que proveerá al diseñador de conocimiento técnico fundamental para el 

diseño de celdas solares tipo PIN con pozos cuánticos en la región intrínseca. Los parámetros de 

diseño fundamentales son los niveles estáticos de energía en los pozos cuánticos, la posición del 

nivel de Fermi, el valor de la banda prohibida efectiva, la longitud de onda de transición efectiva, 

la posición de los niveles quasi-Fermi y el coeficiente de absorción de fotones. Esto es debido a 

que el ancho y grosor de las capas del absorbente dependen de estos parámetros fundamentales.  
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2.3 OBJETIVOS 
 

2.3.1 OBJETIVO GENERAL. 

El objetivo general de este trabajo de tesis es utilizar el método de selección parcial de momento  

(k-Selection approach) para estudiar la absorción de fotones en hetero-estructuras de CdS/CdTe 

de baja dimensión con enfoque en el desarrollo celdas solares fotovoltaicas. Específicamente, 

considerar la concatenación de pozos cuánticos (QW) con capa activa de 5 nm de ancho para 

formar estructuras multicapa o estructuras con múltiples pozos cuánticos (MQW) y estudiar la 

dependencia del coeficiente de absorción de fotones (α) y la eficiencia cuántica del grosor y 

número de capas activas de CdTe en dichas estructuras. De la misma manera estudiar el efecto de 

la disparidad de las masas efectivas de los electrones y los huecos en el cálculo de los parámetros 

fundamentales de diseño de dispositivos nano-estructurados. Para dicho estudio, los parámetros 

de diseño a considerar son los niveles estáticos de energía en los pozos cuánticos, la posición del 

nivel de Fermi, el valor efectivo de la banda prohibida, la longitud de onda de transición efectiva, 

la posición de los niveles quasi-Fermi y el coeficiente de absorción de fotones.  

 

2.3.2 OBJETIVOS ESPECÍFICOS. 

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

específicos:  

• Proponer un material absorbente de fotones basado en hetero-estructuras de CdS/CdTe 

para aplicaciones en celdas solares fotovoltaicas. 

• Desarrollar el modelado matemático de los fenómenos de absorción de fotones en el 

absorbente propuesto. 

• Desarrollar criterios de dimensionamiento físico para el absorbente propuesto. 

• Realizar un estudio comparativo de la absorción de fotones en el absorbente propuesto 

utilizando diferentes criterios de selección de momento. 

• Definir el dimensionamiento óptimo del absorbente propuesto, para obtener un máximo 

de absorción de fotones basado en el espectro de irradiación solar. 

• Estudiar el efecto de la consideración de masas efectivas diferentes en las cargas 

electrónicas del CdS y CdTe en el cálculo de los parámetros fundamentales: 

-  Niveles estáticos de energía en los pozos cuánticos  

- Posición del nivel de Fermi   
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- Banda prohibida efectiva 

- Longitud de onda de transición efectiva  

- Posición de los niveles quasi-Fermi   

- Coeficiente de absorción de fotones 

 

2.4 HIPÓTESIS 

Debido a que el criterio de selección parcial de momento, a través de la incorporación  de una 

función de peso, incluye mecanismos de colisión intra-banda que permiten la conservación del 

momento para cada transición en un rango de estados separados por la energía del fotón,  

representa lo más cercano a los fenómenos reales de absorción de fotones en películas delgadas 

de material semiconductor. Este criterio se aproxima al establecido para selección estricta de 

momento en un rango infinitamente delgado de transiciones disponibles, y  se aproxima al 

criterio de sin selección de momento para un rango infinitamente ancho de transiciones 

disponibles.    

 Por tal motivo, la hipótesis de este trabajo de tesis se establece de la siguiente manera; 

utilizando el método de selección parcial de momento (K-Selection approach) se puede 

cuantificar la dependencia del coeficiente de absorción de fotones (α) y la eficiencia cuántica del 

grosor y número de capas activas de CdTe en estructuras multicapa. De la misma manera se 

puede cuantificar el efecto de la disparidad de las masas efectivas de los electrones y los huecos 

en el cálculo de los parámetros fundamentales de diseño, tales como; los niveles estáticos de 

energía en los cajas quánticas, la posición del nivel de Fermi, el valor efectivo de la banda 

prohibida, la longitud de onda de transición efectiva, la posición de los niveles quasi-Fermi y el 

coeficiente de absorción de fotones, de dispositivos nano-estructurados.   
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CAPÍTULO 3.  

PRECENTACIÓN DE LAS PUBLICACIONES REALIZADAS  

Los métodos, resultados y conclusiones de los diferentes artículos científicos publicados en este 

trabajo, pueden ser consultados en los anexos correspondientes. En el anexo uno se encuentra el 

artículo titulado “Photon absorption coefficient (α) for a low-dimensional CdS/CdTe absorber  by 

a partial k-selection approach”, en el anexo dos se encuentra el artículo titulado “Effect of 

effective mass mismatch in CdS/CdTe heterojunction on the fundamental design parameters of 

nanophotonics devices” ambos publicados en el Journal of Nanophotonics de la asociación 

internacional del óptica y fotónica (SPIE), y en el anexo tres el artículo titulado “Diseño, 

fabricación y caracterización de celdas-solares fotovoltaicas  hetero-estructurada  con nano-

partículas de Telurio de Cadmio (CdTe) y películas delgadas de Sulfuro de  Cadmio (CdS) publicado 

en la memoria del 2do Congreso Nacional de Estudiantes de Posgrado del Instituto de Ingeniería – 

UABC. En este tercer capítulo se presenta cada uno de ellos y se resumen las contribuciones más 

importantes. 

 

3.1 PHOTON ABSORPTION COEFFICIENTE (α)  FOR  A  LOW-DIMENSIONAL  CdS/CdTe  ABSORBER  

      BY A PARTIAL k-SELECTION APPROACH 

 

      Coeficiente de absorción de fotones (α) para un absorbente de bajas dimensiones de 

      CdS/CdTe utilizando el método de selección parcial del momento k. 

 

En este artículo se utilizó la consideración de selección parcial del momento para determinar la 

dependencia del coeficiente de absorción de fotones (α) y la eficiencia cuántica del grosor y 

número de capas activas de CdTe en estructuras multicapa de CdS/CdTe. Los resultados 

encontrados muestran absorciones mayores a 4�10�	��	
 si el grosor de la capa activa se 

aproxima a 50 Å. También se encontró que se presenta un incremento en absorción de 

0.5�10�	��	
 por el incremento de cada capa activa de 50 Å. La ecuación fundamental para el 

cálculo del coeficiente de absorción está basada en la introducción de una función de peso en la 

ecuación de la taza de absorción de fotones. Esta función de peso selecciona el rango de energías 

con mayor probabilidad de transición. La introducción de la función de peso produce una forma 

Lorentziana en el dominio de la frecuencia que tiene un máximo en la energía de transición y en 

el valor medio del ancho máximo (FWHM) determinada por el tiempo de dispersión entre bandas. 
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También la relación entre la eficiencia cuántica foto-eléctrica con la absorción fotónica y el 

número de capas activas ha sido discutida. La mayor eficiencia cuántica se obtuvo cuando la 

longitud de difusión es igual al grosor de la capa activa de CdTe. Como se esperaba, la eficiencia 

cuántica aumenta cuando el número de capas activas incrementa. Similarmente, eficiencias 

mayores de 0.9 son obtenidas cuando el coeficiente de absorción sobrepasa los 4�10�	��	
. 

 

3.2 EFFECT OF EFFECTIVE MASS MISMATCH IN  CdS/CdTe  HETEROJUNCTION  ON  THE  FUNDA- 

       MENTAL DESIGN PARAMETES OF NANOPHOTONICS DEVICES 

 

      Efecto de considerar masa efectiva diferente en hetero-uniones de CdS/CdTe en los 

      Parámetros fundamentales de diseño de dispositivo nano-fotónicos. 

 

Dispositivos nano-fotónicos, fabricados utilizando estructura de caja cuántica simple o estructura 

de múltiple cajas cuánticas, tales como celdas solares y foto detectores son generalmente 

fabricados concatenando películas delgadas de diferentes materiales semiconductores. Cuando la 

dimensión de las películas es del orden de los nanómetros, el comportamiento de las cargas 

electrónicas en la caja cuántica es dominado por efectos de confinamiento cuántico. En este 

régimen dimensional nano-métrico pequeñas variaciones en las propiedades fundamentales de 

los materiales tales como: el band-gap, la constate dieléctrica, la constante de red, la masa 

efectiva de los materiales etc. puede provocar errores en la determinación de los parámetros 

fundamentales de diseño.  

En este artículo se presenta una metodología acompañada de modelos matemáticos, para 

calcular el efecto de considerar diferentes masas efectiva de los electrones y huecos en hetero-

estructuras CdS/CdTe. Los cálculos fueron desarrollados asumiendo dos casos. En el primer caso, 

se cuantificó el efecto de usar el mismo valor constante de masa efectiva, �@ = �S, así como 

diferente valor constante en las masas efectivas �@ ≠ �S  de electrones y huecos, en los 

parámetros de diseño. En el segundo caso, la razón de las masas efectivas E = �S
∗/�@

∗  fue 

variada desde 0.1 hasta 1.8, y su efecto en el cálculo de parámetros fundamentales de diseño fue 

cuantificado. 

En el primer caso, debido a que la masa efectiva en el CdS es mayor que la masa efectiva en el 

CdTe todos los niveles de energía calculados en el pozo cuántico usando �@ ≠ �S son menores 

que los niveles calculados usando �@ = �S. Como consecuencia un cambio de energía en el 

´´band gap´´ efectivo de los 2 modelos fue observado. Este cambio de energía en el ´´band gap´´ 



 33                                    

 

efectivo representa un cambio en la longitud de onda efectiva de transición. El tamaño de éste 

cambio de longitud de onda depende del ancho de la caja cuántica. Adicionalmente, La diferencia 

calculada en el coeficiente de absorción (∆V), se consideran masas efectivas iguales y diferentes, 

disminuye con el incremento del nivel de Fermi. Esto es debido al efecto causado por la 

distribución Fermi-Dirac como resultado del incremento del nivel de Fermi. También fue 

encontrado que (∆V) aumenta con el incremento del ancho de la caja cuántica en el absorbente. 

El incremento en (∆V) es debido al incremento en α, como la absorción en la región activa 

incrementa con el incremento de número de cajas cuánticas. 

 En el segundo caso se observó que el no incluir la diferencia de masas efectivas de las 

cargas electrónicas de los materiales puede resultar en una desviación mayor al 30% de la 

posición real de los estados electrónicos estáticos, y una desviación mayor al 40% de la posición 

real de los niveles quasi-Fermi, De la misma manera, dependiendo del acho de la caja cuántica, el 

valor del coeficiente de absorción puede tener una desviación mayor al 12% de su valor real. 

Este estudio realizado para el sistema de material CdS/CdTe, también puede ser usado para 

otros sistema de materiales.  

 

3.3 DISEÑO, FABRICACIÓN Y CARATERIZACIÓN DE CELDAS-SOLARES FOTOVOLTAICAS HETERO- 

       ESTRUCTURADAS CON NANOPARTÍCULAS  DE  TELURIO  DE  CADMIO  (CdTe)  Y  PELÍCULAS 

       DELGADAS DE SULFURO DE CADMIO (CdS) 

 

Este artículo describe las partes principales del protocolo del proyecto de investigación: “Diseño, 

fabricación y caracterización de celdas-solares fotovoltaicas hetero-estructuradas con nano-

partículas de Telurio de Cadmio (CdTe) y películas delgadas de Sulfuro de Cadmio (CdS)”. 

Principios de física cuántica y teoría de semiconductores se propone ser utilizados para el 

desarrollo de un marco teórico basado en el modelado de la interacción entre las películas 

delgadas que forman una celda-solar. La celda-solar propuesta generara un arreglo de bandas de 

energía capaz de absorber parte del espectro de radiación solar. Estas bandas de energía recibirán 

un semiconductor nano-estructurado huésped (depositado entre las películas de CdTe),  

generando mini-bandas intermedias que modificarán el espectro de absorción y acelerarán el 

proceso generativo opto-eléctrico. Utilizará un sustrato de vidrio-SnO2:F vidrio conductor, donde 

el SnO2 será el contacto frontal de la celda-solar. El CdS se usará como un material emisor o 

semiconductor ventana por su “band-gap” directo, estableciendo el campo eléctrico colector de 
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los portadores de carga. El CdTe será usado como material absorbente o semiconductor activo 

por su “band-gap” cercano al óptimo teórico. Oro y cobre serán utilizados como contactos 

posteriores de la celda-solar, por sus propiedades conductivas como baja resistencia de contacto, 

buen contacto óhmico y alta función de trabajo. 
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CAPÍTULO 4.  

RESPONSABILIDADES DE CADA AUTOR EN LAS PUBLICACIONES 

REALIZADAS  
 

Para la obtención de los resultados obtenidos en este trabajo de tesis, así como la elaboración de 

los artículos publicados, se contó con la colaboración de otros investigadores. Los artículos 

científicos elaborados fueron sometidos a procesos de revisión arbitrada ante los comités de 

evaluación y edición de las revistas correspondientes. En esta sección se presentan para cada 

artículo generado el nombre de los autores participantes y las contribuciones realizadas por cada 

uno de ellos: 

 

4.1 PUBLICACIÓN #1: “Photon Absortion Coefficient (α) for a low dimensional CdS/CdTe Absorber 

by Partial k-Selection Approach” 

Revista: Journal of Nanophotonics 

Editorial: SPIE, International Society for Optics and Photonics    

SPIE (E-ISSN: 1934-2608) 

AUTOR RESPONSABILIDAD 

José Ramón Villa Angulo 

 

Planteamiento de los modelos matemáticos, 

análisis de los mismos e implementación en 

computadora para simulación de desempeño, 

interpretación de resultados y redacción del 

artículo. 

 

Carlos Villa Angulo 

 

Director de tesis, asesoría en el planteamiento 

de los modelos matemáticos del sistema de 

absorción fotónica y revisión del contenido de 

la publicación.  

Rafael Villa Angulo 

Apoyo en el planteamiento de los modelos de 

implementación por computadora de los 

mismos, asesoría en el manejo de las 

diferentes técnicas de análisis así como 

revisión de análisis de información.    
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4.2 PUBLICACIÓN #2: “Effect of effective mass mismatch in CdS/CdTe hetrojunctions on the 

fundamental design parameters of nanophotonic devices” 

Revista: Journal of Nanophotonics 

Editorial: SPIE, International Society for Optics and Photonics    

SPIE (E-ISSN: 1934-2608) 

AUTOR RESPONSABILIDAD 

                José Ramón Villa Angulo 

 

Planteamiento de los modelos matemáticos, 

análisis de los mismos e implementación en 

computadora para simulación de desempeño, 

interpretación de resultados y redacción del 

artículo. 

 

Carlos Villa Angulo 

 

Director de tesis, asesoría en el planteamiento 

del modelo matemático del sistema de 

absorción fotónica, apoyo en el desarrollo del 

contenido de la publicación. 

Rafael Villa Angulo 

Apoyo en el planteamiento del modelo 

matemático del absorbente, asesoría en el 

manejo de las diferentes técnicas de análisis 

así como revisión de análisis de información.    

Silvia E. Ahumada Valdez 

Asesoría en el manejo de las diferentes 

técnicas de análisis así como revisión de 

artículo.    

Karina Solorio Ferrales 

Apoyo en el planteamiento del modelo 

matemático del absorbente y revisión de 

análisis de información.    

 

4.3 PUBLICACIOÓN #3: “Diseño, fabricación y caracterización de celdas-solares fotovoltaicas  

hetero-estructuradas con nano-partículas de Telurio de Cadmio (CdTe) y películas delgadas de 

Sulfuro de Cadmio (CdS)” 

Memoria: 2do Congreso Nacional de Estudiantes de Posgrado del Instituto de Ingeniería,  

Editorial: Instituto de Ingeniería – UABC, Maestría y Doctorado en Ciencias e Ingeniería 

ISBN: 978-07-7753-90-2 
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AUTOR RESPONSABILIDAD 

                José Ramón Villa Angulo 

 

Planteamiento de la estructura y uso de  las 

técnicas descritas en el artículo. Redacción y 

presentación del mismo en el congreso.  

 

Carlos Villa Angulo 

 

Asesoría en la selección de las técnicas 

descritas así como apoyo en el desarrollo del 

contenido de la publicación. 
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CAPÍTULO 5.  

CLONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO 

En este trabajo de tesis, fue utilizado el método de selección parcial de momento para estudiar la 

absorción de fotones en hetero-estructuras de CdS/CdTe de baja dimensión con enfoque en el 

desarrollo de celdas solares fotovoltaicas tipo PI(MQW)N. El estudio se dividió en dos secciones, 

en la primera sección se cuantificó la dependencia del coeficiente de absorción de fotones (α) y la 

eficiencia cuántica del grosor y número de capas activas de CdTe en estructuras multicapa. Los 

resultados encontrados muestran absorciones mayores a 4�10�	��	
 cuando el grosor de la 

capa activa se aproxima a 50 Å. Este resultado es consistente con resultados experimentales 

reportados previamente. De la misma manera se encontró que por cada capa activa adicional en 

el absorbente se obtiene un incremento en el coeficiente de absorción de 0.5�10�	��	
, así 

como la posibilidad de obtener una eficiencia cuántica mayor a 0.9 cuando el coeficiente de 

absorción excede 4�10�	��	
. En la segunda sección del estudio se analizó el efecto de la 

disparidad de las masas efectivas de los electrones y los huecos en el cálculo de los parámetros 

fundamentales de diseño de dispositivos nano-estructurados. Los parámetros de diseño 

considerados fueron los niveles estáticos de energía en los pozos cuánticos, la posición del nivel 

de Fermi, el valor efectivo de la banda prohibida, la longitud de onda de transición efectiva, la 

posición de los niveles quasi-Fermi y el coeficiente de absorción de fotones. Para el análisis se 

consideró la concatenación de pozos cuánticos (QW) con capa activa de 5 nm de ancho para 

formar estructuras multicapa o estructuras con múltiples pozos cuánticos (MQW). En la primera 

parte de este análisis se utilizó el mismo valor constante )( **
wb mm =  así como diferente valor 

constante )( **
wb mm ≠  en la masa de los electrones y los huecos para el cálculo de los parámetros 

fundamentales de diseño. En la segunda parte, la relación de las masas efectivas ** / wb mmR =  se 

varió de 0.1 a 1.8 en el cálculo de los parámetros fundamentales de diseño. Los resultados 

encontrados demuestran que el no considerar la diferencia de las masas efectivas de los 

electrones y los huecos entre los materiales que forman los pozos cuánticos puede introducir un 

corrimiento mayor al 30 % en la posición real de los niveles de energía en los pozos cuánticos y un 

corrimiento mayor del 40 % en la posición real de los quasi-Fermis. Igualmente, dependiendo del 

ancho de la capa activa en el pozo cuántico el coeficiente de absorción puede tener un 

corrimiento mayor al 12 % de su valor real.  
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Aun cuando los resultados numéricos de este trabajo de tesis son para el sistema de 

materiales CdS/CdTe, el novedoso procedimiento propuesto en este trabajo  puede ser utilizado 

para otros sistemas de materiales. Pero aún más importante, más allá de mejorar las técnicas 

existentes de diseño de dispositivos nano-fotónicos puede ser usado para explorar las siguientes 

generaciones de este tipo de dispositivos. 

 Debido a que este trabajo de tesis se concentró en el análisis de la absorción de fotones 

en hetero-estructuras de CdS/CdTe de baja dimensión, aun no se ha cuantificado la dependencia 

de la densidad de corriente generada por la celda tipo PI(MQW)N, la corriente de corto-circuito  y 

el voltaje de circuito abierto,  del coeficiente de absorción de fotones (α) así como del grosor y 

número de capas activas de CdTe en el absorbente multicapa. Por lo que esta cuantificación se 

propone como trabajo futuro. De la misma manera es necesario cuantificar el efecto en la 

densidad de corriente, la corriente de corto-circuito  y el voltaje de circuito abierto celda tipo 

PI(MQW)N de la disparidad de las masas efectivas de los electrones y los huecos en el cálculo de 

los parámetros fundamentales de diseño de dispositivos nano-estructurados. Por lo que esta 

cuantificación también se propone como trabajo futuro. Finalmente la utilización del 

procedimiento propuesto para cuantificar los parámetros de diseño de sistemas de materiales 

diferentes al utilizado es un trabajo futuro que validará la funcionalidad del mismo. 
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ANEXO 1  

(Photon absorption  coefficient  (α)  for  a  low-dimensional  CdS/CdTe  absorber  by  a  partial  k-

selection approach) 
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Photon Absorption Coefficient (α) for a low dimensional 
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Abstract— In this paper the dependence of photon absorption of a low dimensional 

CdS/CdTe heterostructured absorber on the thickness and number of CdTe active layers 

have been determined and discussed. The used photon absorption coefficient (α) equation is 

based on partial momentum (k)-selection approach. Theoretical results show that 

absorption higher than 14104 −cmx  are obtained if the thickness of the active layer reaches 

the 50Å. Similarly, by each CdTe active layer of increment in the heterostructured absorber 

a relative increase of 14105.0 −cmx  in photon absorption can be achieved. Also, the relation 

of photoelectric quantum efficiency with photon absorption and number of CdTe active 

layers has been discussed. 

 

Keywords- Low dimensional CdS/CdTe absorbers, partial k-selection approach, quantum wells. 

  

I. INTRODUCTION 

Photon absorption is the principal mechanism for hole-electron pair generation in CdS/CdTe 

heterojunctions used in optoelectronic devices such as detectors and solar cells fabricated on 

glass substrates. The unique physical properties of CdS/CdTe heterojunctions make them ideal for 

converting light and solar energy into useful electricity with efficiency comparable to Silicon 

technologies with the advantage of using a significantly reduced sensitive area [1, 2]. Even 
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thought, quantum efficiencies higher that 17% have been reported for bulk CdS/CdTe devices, 

recombination losses at the CdS/CdTe interface and the back surface of the CdTe absorber layer 

still limit increasing performance [3, 4]. Low dimensional heterostructures of a single quantum 

well (QW) and multiple QWs of CdS/CdTe have been reported as alternatives to increase devices 

quantum efficiency compared to bulk structure devices [5, 6]. In these low dimensional 

heterostructures the exact determination of the photon absorption coefficient (α) is very 

important, since the optimum absorber layers thickness in the QWs for high efficiency depends 

on this parameter [7]. Theoretical models for a precise determination of α in low dimensional 

QW absorbers as function of design parameters is still a challenge that must be satisfied for 

designers to compare theoretical results with practical measurements.  

     Almost, all theoretical reported approaches to determine α in QWs heterostructures are based 

in the energy-band transitions principle established in the pioneering work reported by Lasher 

and Stern [8, 9]. In this pioneering work the absorption coefficient is determined considering the 

rate equation of stimulated absorption on the basis of a single mode at a particular frequency. 

Further after, a new approach were the absorption rate equations written in general form in terms 

of the spectral density of the incident flux of  photon which include the photon loss term was 

reported by G. W. Taylor [10]. In both of the above approaches three different assumptions for 

charges transition from valence to condition band have been used; Strict momentum (k)-

selection, No k-selection and Partial k-selection. In Strict k-selection the net transition rate is a 

summation of the band-to-band transitions evaluated only at each photon energy (hν). The 

photon absorption coefficient is calculated from a simplified set of transition rate equations 

assuming the electron momentum is significantly greater than photon momentum, photonn kk >> . 

Hence, the photon momentum can be neglected in the band-to-band charge transition. The 
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electron transitions are assumed purely vertical as the initial and final states have equal 

momentum, pn kk =  (Fig. 1(a)). Some limitations of using this assumption are the decay of α 

with energy and the small values of α above the effective band gap (Eeff) that make this approach 

no applicable for real rates of transitions [11]. An assumption that considers more available 

states for electron transition is No k-selection. In this assumption all states separated by the 

photon energy are available for transitions conserving momentum (Fig. 1(b)). This requires the 

integration of the rate transition equations that increases the absorption spectra at the effective 

band gap due to the available density of states. However, using this assumption a theoretical 

value greater than a measured value is obtained [11]. Also, the spectra show a continual increase 

in α above the band gap which means too many states are available for each transition. In the 

assumption of Partial k-selection a range of states separated by a photon of a fixed energy can 

participate in transitions over a range of momentum values (Fig. 1(c)). This implies the inclusion 

of intraband scattering mechanisms that provide momentum conservation for each transition. The 

intraband scattering will create a broadening in both energy (inelastic scattering) and momentum 

(elastic scattering). A weighting function is introduced to the transition rates equations. This 

weighting function selects the range of transitions that are most probable for each transition 

energy. Ideally the implementation of partial k-selection is a most realistic description since it 

should approach strict k-selection for an infinitely narrow range of allowed transitions and 

should approach no k-selection for an infinitely wide range of allowed transitions.    

     In this paper a partial k-selection approach based equation is used to determine the photon 

absorption dependence of a low dimensional CdS/CdTe heterostructured absorber on the thickness 

and number of CdTe active layers. Also, it is sown that by active layer of increment in the 

complete heterostructure a relative increment of 14105.0 −cmx  in absorption can be achieved. 
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Similarly, the relation of photoelectric quantum efficiency with photon absorption and number of 

active layers has been discussed. 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig. 1 Energy vs momentum diagram for the first sub-band levels of a semiconductor heterojunction. 
a) Strict k-selection, b) no k-selection and c) partial k-selection. 

 

 
II.  ENERGY DIAGRAM OF A SINGLE AND MULTIPLE LOW DIMENSIONAL CdS/CdTe ABSORBER. 

Fig. 2(a) and 2(c) show a schematic energy-momentum diagram of a double CdS/CdTe-QW 

absorber grown in SnO2 substrate, in equilibrium and under the influence of an applied electric 

filed, respectively. The structure consists of two CdS/CdTe-QWs surrounded by undoped layers d 

and db of n-type CdS. The n-type CdS with a band gap of 2.4eV is a suitable window material 

that permits a large part of solar spectrum to reach the absorber. On the other hand, p-type CdTe 

has a direct band gap of 1.45eV that is near an ideal absorber material [12]. To illustrate the 

absorption mechanism, the QW region is expanded in Fig. 2(b) and 2(d). These diagrams show 

only the first QW since for most parameters it is the principal contributor. However the effects of 

more QWs may become involved as we discuss later. The presence or absence of free carriers in 

the QW will depend in the position of the quasi-Fermi level energy FnE
 
and FpE , therefore, the 
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edge and to increase as we move up into the conduction band, and the energy ´E  is taken as zero 

at the valence band edge and to increases as we move down into the valence band. The rate of 

band-to-band absorption is the rate at which electrons in the valence band at energy ´E  make the 

transition to the conduction band at energy E
 
by absorbing a photon with energy νh . Also EcE∆  

and 
EvE∆  that show the discontinuities (offsets) of the conduction and valence bands, 

respectively, are shown in Fig. 2(b) and 2(d). EcE∆  and EvE∆  are the energy required for the 

carriers to escape from the QW.   

 

 

 
Fig. 2 Schematic energy-momentum diagram for a double CdS/CdTe-QW absorber grown in SnO2 substrate.  

a) structure in equilibrium condition, b) expanded QW region in equilibrium, c) structure under the influence of an 
applied electric filed and d) expanded QW region under the influence of an applied electric filed. 
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III.  PHOTON ABSORPTION COEFFICIENT (α) BASED ON PARTIAL K-SELECTION. 

Interaction of light with a semiconductor can be described from an arbitrary flux of photons )(νφ  

with spectral density gvF /)()( νφν = , where gν  is the group velocity, impinging a unit volume of 

material. Once the flux of photons, with incident spectral density δνν )(FFin =  within small 

frequency interval δν , is inside the front surface of the material, the photons behavior is 

determined by the rates of absortion, emision (spontaneous and stimulated) and losses. By 

conservation of energy the net generation of photons must balance the net recombination of 

photons within the unit volume of the semiconductor. This can be written as [13, 14] 

 

   losssponstimabs
in

g RRRR
dx

dF
v −++−=

                                             (1) 
 

which describes the change in flux of photons as a function of position, whereabsR  represents the 

total volume rate of absorption, 
stimR  represents the total volume rate of stimulated emission, 

sponR  represents the total volume rate of spontaneous emission, and lossR  represents the total 

volume rate of loss of photons out of the material.  Here the volume rate of absorption is the rate 

at which electrons in the valence band at energy ´E  make the transition to the conduction band at 

energy E  
by absorbing a photon with energy νh . This rate must then be proportional to the 

number of filled electron states in the valence band and the number of empty electron states in 

the conduction band. The number of filled electron states in the valence band is equal to the 

density of states that are available at energyÉ , written ´)(ENν , times the probability of occupancy 

given by the Fermi-Dirac distribution for the valence band, ´)(Efν . Similarly, the number of 

empty electron states in the conduction band is given by the density of states that are available at 

energy E , written )(ENc
, times )](1[ Ef c−  

which is the probability of the conduction band stares 
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being empty. Then the volume rate of photons absortion and photon loses are given by equations 

(2) and (3), respectively [15].   

 

´)()()](1)[(´)(´)( dEdEhFBEfENEfENR ccvvabs ννν−=                            (2) 
 

loss
loss

F
R

τ
δνν )(=

                                                                (3) 
with Fermi-Dirac distributions given by 

 

kTEE
Ef

Fn
c /)exp(1

1
)(

−+
=

                                                        (4)           
and

  
kTEE

Ef
Fp

c /)´exp(1
1

´)(1
−+

=−
                                                     (5) 

 
 

where 23 8/)( πνν CAB b=  is the Einstein coefficient for photon absorption with units of 

216 −− sjcm , bA  is the Einstein coefficient for the probability of spontaneous recombination which 

has units of 13 −scm , C is the speed of light, )(νττ ploss Γ=  is a time constant defining photon 

losses, Γ  is photons confinement factor and )(ντ p  is the photon lifetime for photons with 

frequency ν . 

     In partial k-selection approach a broadening function is introduced in the photon absorption 

rate equation to select the range of transitions that are most probable for each transition energy. 

This broadening function is a sharply peaked Lorentzian function, with maximum at TEE = , of 

the form 

  










+−
=

2

2

)2/()(

)(

4

1
)(

δν
δν

hEE

h
Eg

T                                                 (6) 

 
 

where δν  reprecents the full width at half maximum (FWHM) of the funtion defined by 

)2/(1 inπτδν = , where inτ   is the intraband scattering or relaxation time. To write a total photon 
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absortion rate equation to account for all posible transitions at a given photon energy as well as 

all posible frequencies where transitions can occur is necessary to integrates the individual 

photon absorption rates given by (2) over the conduction and valence band energies and to 

integrates over the frequency range of the incident flux fo photons (from 1ν  to 2ν ) considering 

the weighting function )(Eg  

 

∫∫ −=
νν

ν

ννν
h

ccvvabs dEdEEgEfENEfENhFBR
0

´)()](1)[(´)(´)()()(
2

1

                   (7) 

 

∫
−

=
2

1
)(

)()(ν

ν

ν
ντ

νν
d

FF
R

loss

eq
loss

                                                     (8) 
 

where EhEEhE g −≡−−= νν´  is obtained from Fig. 1 that allow to write )(´ νhddE = , gE  is the 

effective band gap of the material,
 
δν  has been written as νd , and )(νeqF  is the photon spectral 

density at thermal equilibrium which must be included in equation (8) to eliminate loss when 

there is no incident photon flux. Computing equations (4), (5) and (6) in equation (7) we have   
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EhEEE
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(9) 
  

taking 
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EhEEE
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kTEhEkTEEL

EhD

L

ED
EI

FnFnT

Fn

FpFn

h

z

p

z

n
AB

22

2

0

11

]2/)([)]([

)]([

4

1

]/)exp[(1

1

]/)exp[(1

1)()(
)(

δν
δν

ν
νν

+−

+−+−+
−

= ∫
            (10) 

 
 

and integrating over the frequency range of the incident flux fo photons, results 

δννν )()()( FBEIR ABabs =
                                                                  (11)
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     If the quasi-Fermi levels 
FnE  and FpE  are well below their respective band edges 

nE1
 and 

pE1 , and the rate of absorption is much greater than the rate of emission. This assumption allow 

us to take the Fermi functions given in equation (4) and (5) as unit for all energies greater than 

the effective band gap of the quantum well. Then 0== sponstim RR . For all energies as the Fermi 

functions used in these rates are zero for energies above the effective band gap and the density of 

states functions are zero for energies below the effective band gap. Then we can rewrite (1) as 

                                                          
( )lossabs

in
g RR

dx

dF
v +−=

    
 

since δνν )(FFin =  then 

        dxEhIB
F

dF

loss
AB

gin

in








+−=

τ
ν

ν
1

)()(
1

                                           (12) 

 

here the left hand side is the relative change in the flux which is related to the absorption 

coefficient, )(να , by dxd )()()( νανφνφ −=  
where )(να  is the fractional charge in )(νφ  per unit 

length. Thus for partial k-selection case the quantum well absorption coefficient is written as  

 

  







+=

loss
AB

g

EhIB
τ

ν
ν

να 1
)()(

1
)(

                                                 (13) 
 

which has units of 1−cm .   
 
     The difference of applying equation (14) to a single against a multiple heterostructured QWs 

absorber arise primarily from the differences in the time defining photon losses or effective 

photon lifetime given by [16]  
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1
ln
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where 
 

0

2

W

mLz
m π
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here mΓ  is the confinement factor for m well, R is the facet reflectivity, mα  is a photon losses 

term that include free-carrier and scattering absorption, 0W  and L are the width and length of the 

complete heterostructure. It is observed that the effective volume of the absorbance active region 

varies with the number of wells. Hence, equation (14) is a good approximation to illustrate the 

increases in confinement factor and photon absorption as the number of wells increases. 

 

IV.  CALCULATIONS AND RESULTS. 

The low dimensional active layer of CdTe between two layers of CdS forms a finite quantum 

well, where the conduction energy band diagram has the appearance of Fig. 3, with the potential 

energy 
cE∆  and 

vE∆  representing the band edge discontinuity between the materials. The 

energy levels shown in Fig. 3, from nE1  to nE3  and pE1  to nE 4 , were obtained solving the 

standard Schrodinger equation under both the effective mass and envelope function 

approximation taking LZ=50Å and typical values of Table 1. The quasi-Fermi levels, FnE  and 

FpE  were obtained solving numerically the charge neutrality equation (eq. 16) applied to the QW 

[11].  

( )( ) ( ) ( )ZkTEEZkTEkTEEkTE pFpFpnFnFn eeee
/)(/)/)(/ 1111 ∆−∆− ++=++                          (16) 

where np mmZ /= , 
nE∆  and pE∆  are the first to second electric subband spacing for electrons 

and heavy-hole respectively.  

     Fig. 4 shows the calculated quantum well energy levels variation as function of the well 

width. For Fig. 4(a) we take meVEqV c 6540 =∆=  which correspond to 60% of the band gap 

difference between the CdS and CdTe. In Fig. 4(b), the same result is plotted for the heavy-hole 

band in the valence band for which meVEqV v 4360 =∆=  corresponding to 40% of the band gap 
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difference between the CdS and CdTe. Fig. 5(a) shows the calculated absorption spectra using eq. 

(13) for different EFn. Absorption values higher than 14104 −cmx  are obtained if the thickness of 

the CdTe active layer reaches the 50Å. The absorption edge starts increasing at 1.58 eV that is the 

effective bandgap for the first subband. Also it is shows the rigid blue-shift of the absorption 

edge as the Fermi level moves into the conduction band. In calculations was considered )(Eg  

with a constant scattering time sxin
12101 −=τ  and νahET =  where ( ) 11 −+= pn mma  and 

png EEEhh 11 −−−= νν . Also the calculated transmission curves are shown in Fig. 5(b). It is 

observed that the transmission range start decreasing at the absorption beginning energy. Fig 6 

shows the photon absorption coefficient behavior when the number of QWs in the 

heterostructure increases. It is observed that by each CdTe active layer of increment a relative 

increase of 14105.0 −cmx  in photon absorption can be achieved. Also, for all analyzed QW widths 

a significant increase in absorption is predicted before fifteen active layers.                

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

TABLE  1 
TYPICAL VALUES USED IN CALCULATIONS 

Parameter  Symbol value 

Planck Constant  h 
    4.13566733x10  eV⋅s 

    46.63x10 m Kgs  
Dirac Constant   ħ     6.582118x10 eV⋅s 
CdTe electron effective mass mn

 
    0.1m0

 

CdTe hole effective mass mp

 
    0.4m0

 

Free electron mass in vacuum m0

 
    9.1093x10 Kg 

CdTe group index  ng
 

    3.2 
Losses time  τloss

 
   2.5x10 s 

Intraband scattering time τin
 

   1x10 s 

Einstein coefficient for the 
probability of spontaneous 
recombination 
Speed of light 
Recombination velocity  
Electron diffusion coefficient 
Electron diffusion length 
Facet reflectivity 
Free-carrier and scatt. losses  
Heterostructure width 
Heterostructure length 
Space charge region width 
 

Ab 

 

 
 C 
 S 
Dn 
Ln  
 R 
αm 
W0 
 L 
W 
 

   2x10 cm s  
     
     

   
299792458ms  

    0 - 10 cms  
    5x10 cm s  
    0 - 50Å 
    0.3 

    20cm  
    0-100µm 
    0 - 3µm 

    0 - 50Å 
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Fig. 3 a) Energy diagram of a single CdS/CdTe QW.  
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          (b) 
Fig. 4 (a) Conduction-band energy levels as a function of well width, (b) Valence-band energy levels as a function 

of well width. 
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Fig. 5 a) Calculated: a) absorption coefficient and b) photon transmission, for a 50Ǻ CdTe quantum well as the Fermi 
level moves above the band edge. 

 
 

 
 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 

Fig. 6 Abortion coefficient (α) vs number of CdTe active layers for different active layer widths “Lz” 
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     Equation (17) was used to calculate the photoelectric quantum efficiency. Equation (17) 

involves the drift and diffusion component that take into account losses caused by recombination 

at the interface of the window and absorber material as well as recombination at the back surface 

of the absorber layer [16, 17]. The drift and diffusion components are given by equation (18) and 

(19) respectively.      

difdrift ηηη +=int
                                                             (17) 

 

)exp(
2

1

2
1

1

0

1

0

W

kT

qV

WD

S
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qV

WD

S

n

n
drift α

ϕ

ϕα
η −−








 −
+








 −
++

= −

−

                                    (18) 
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     (19) 

 

 
where Lz is the thickness of the absorber layer, W is the space charge region width, Dn is the 

electron diffusion coefficient, S is the surface recombination velocity, 
biqV=0ϕ  

is the barrier 

height at the semiconductor side (
biV  is the built-in potential), q is the electron charge, V is the 

applied voltage and Ln is the electron diffusion length. 

     Fig. 7 shows the calculated quantum efficiency using eq. (17) and typical values of Table 1 vs 

absorption coefficient for different diffusion lengths. It is observed that the highest quantum 

efficiency is obtained when diffusion length is equal to the thickness of the CdS/CdTe active 

layer. Also, it is observed that efficiencies higher than 0.9 are obtained when absorption 

coefficient overpass the 14104 −cmx  that is consistent with previously practical reported 

measurements [18]. Fig. 8 shows quantum efficiency vs number of CdTe active layers for 

different active layer widths. As expected, quantum efficiency increases when the number of 
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active layers increases. Also, it is observed the quantum efficiency dependence of the active 

layer width.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 7 Quantum efficiency vs Absorption Coefficient  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 8 Quantum efficiency vs number of CdTe active layers for different active layer widths “Lz” 
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of the CdTe active layer reaches the 50Å. Also, a relative increment of 14105.0 −cmx  in absorption 

by each active layer of increment in the complete heterostructure is estimated. The presented 

photon absorption coefficient equation is based in the introduction of a broadening function in 

the photon absorption rate equation to select the range of transitions that are most probable for 

each transition energy. The introduced broadening function produce a Lorentzian lineshape in 

the frequency (energy) domain that has a maximum at the energy of the transition and FWHD 

determined by total intraband scattering time. Also, relation between photoelectric quantum 

efficiency with photon absorption and number of active layers has been discussed. It was 

observed that the highest quantum efficiency is obtained when diffusion length is equal to the 

thickness of the CdS/CdTe active layer. As expected, quantum efficiency increases when the 

number of active layers increases. Similarly, efficiencies higher than 0.9 are obtained when 

absorption coefficient overpass the 14104 −cmx . 
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ANEXO 2 

(Effect of effective mass mismatch in CdS/CdTe heterojunction on  the  fundamental  design  

parameters  of nanophotonic devices) 
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Abstract. Single- and multiple-quantum well (QW) nanophotonic devices, such as detectors
and solar cells, are often fabricated by the concatenation of low-dimensional heterojunctions
of different semiconductors. Quantum effects dominate the well structure, with dimensions of
the order of several nanometers. At this width regime, even small variations in the funda-
mental material properties, such as band gap, dielectric constant, lattice constant, and effec-
tive mass of the materials, may give rise to errors in determining the fundamental design
parameters. This, in turn, can significantly affect the device performance. In cadmium-
sulfide/cadmium-telluride (CdS/CdTe) material system, the failure to include the mismatch
of electronic effective masses can lead to >30% shift from the real position of the eigenstate
energy levels, and >40% shift from the real position of quasi-Fermi levels EFn and EFp.
In addition, depending on the width of the QW active layer, the absorption coefficient
value can lead to >12% shift from its real value. These results prompt the need for accurate
estimation of such errors in the precise analysis and design of CdS/CdTe heterojunction-
based nanophotonic devices. © 2014 Society of Photo-Optical Instrumentation Engineers (SPIE)
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1 Introduction

Photonic quantum devices based on cadmium-sulfide/cadmium-telluride (CdS/CdTe) hetero-
junction are considered to be ideal for realizing the conversion of solar energy into useful
electricity. The unique characteristics of this heterojunction could be attributed to the fact
that the n-type CdS with a band gap of 2.52 eV is a suitable window material that permits
a large part of solar spectrum to reach the absorber. Furthermore, the p-type CdTe has a direct
band gap of 1.43 eV, making it a nearly ideal absorber.1

Thus far, several studies have reported the theoretical and experimental analyses of bulk CdS/
CdTe heterojunction devices.2–4 However, the conventional strategies adopted in theoretical
studies and designing of bulk CdS/CdTe heterojunction devices does not consider the variations
or mismatch in the effective mass across the heterojunction. In simple terms, the quantum effects
are not well analyzed in the conventional theoretical studies.5 Lately, low-dimensional hetero-
structures such as single-quantum well (QW) and multiple-QWs of CdS/CdTe have been
reported as a potential alternative to increase the quantum efficiency of devices, compared
with the bulk counterpart.6,7 However, the precise understanding and design of these low-dimen-
sional heterostructure devices necessitate the accurate calculation of fundamental parameters,
such as static energy levels within QWs, Fermi level, effective transition wavelength, quasi-
Fermi level positions, and photon absorption coefficient (α), amongst others.8,9 In addition,
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the optimum absorber layer thickness in these low-dimensional heterostructures, which deter-
mines the efficiency of these devices, relies on the exact determination of the above-mentioned
parameters.9,10

In principle, single and multiple QW nanophotonic devices are often fabricated by the con-
catenation of low-dimensional heterojunctions of different semiconductors. The well structure
exhibits quantum effects at the dimensions of the order of several nanometers. When an electron
is confined within a nanometer QW structure of size comparable to the de Broglie wavelength of
electron, its propagation is limited in one direction, and the electron can be described by a stand-
ing wave. The electron energy in the confining direction is no longer continuous, but instead, its
spectrum consists of a set of separate energy levels. As a result, the quantum confinement of
electron motion increases the minimum energy of electron.11

In the case of nanometer-sized QW structure, if the distance between energy levels exceeds
the energy of thermal motion of the electron, then an external field can be used to control the
electron energy. If the size of the structure is not limited in the two other directions, then the
energy of electron motion in these directions is not quantized, rather may have any energy value.
At this nanometers width regime, even small variations in the fundamental material properties,
such as band gap, dielectric constant, lattice constant, and effective mass of the material, may
give rise to errors in the fundamental parameters. This, in turn, can significantly affect the design
and performance of the nanophotonic device. Hence, a comprehensive understanding of such
effects, together with the theoretical models, will be of great importance to experimentalists, who
are potentially interested in obtaining the numerical estimates and correlate the theoretical results
with practical measurements.

In this study, we have analyzed the effect of effective mass mismatch in CdS/CdTe het-
erojunction on the calculation of fundamental design parameters. For the analysis, we have
stacked QWs with 5-nm thick active layer, to form a multiple-coupled well structure. This
was performed to determine the effect of electron and hole effective mass mismatch on the
materials forming the wells. In the first part of the analysis, we have used the same constant
values ðm�

b ¼ m�
wÞ as well as different constant values ðm�

b ≠ m�
wÞ of electron and hole effec-

tive mass, and have analyzed the effect of this difference on the calculation of fundamental
design parameters. In the second part of this analysis, the effective mass ratio R ¼ m�

b∕m�
w

was varied from 0.1 to 1.8 and its effect on the calculation of fundamental parameters has
also been quantified.

The fundamental parameters considered in this study were the static energy levels within
QWs, Fermi level position, effective band gap, effective transition wavelength, quasi-Fermi
level positions, and photon absorption coefficient. The novel procedure proposed in this
study can also be extended to other material systems. More importantly, beyond improving
the existing device design techniques, the demonstrated procedure is clearly useful in designing
next-generation nanophotonic devices.

2 Theoretical Formulation

Figure 1 shows the schematic energy-momentum diagram of a double CdS/CdTe QW absorber
in a nanophotonic quantum device grown onto a SnO2 substrate in equilibrium. The structure
consists of two CdS/CdTe QWs surrounded by undoped layers d and db of n-type CdS.9 The
expanded view of the QW region is shown Fig. 1(b). This diagram shows only the first QW since
it is the principal contributor for most parameters. The energy E is assumed to be zero at the
conduction band edge, and it increases as we move up into the conduction band. In addition,
Figs. 1(a) and 1(b) show the discontinuities (offsets) in the conduction and valence band, as
indicated by ΔEc and ΔEv, respectively. Here, ΔEc and ΔEv are the energy values required
for the carriers to escape from the QW.

A thick layer of CdTe is sandwiched between the two layers of CdS to form a finite
QW, which under both the effective mass and envelope function approximations is as shown
in Fig. 1(b). Considering the difference in effective mass across the heterojunction, the static
energy levels within the QW can be calculated from the following standard Schrodinger equation
at the conduction band for each of the semiconductor layers:12
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∂z2
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; (1)

−
ℏ2

2m�
nw

∂2

∂z2
φðzÞ ¼ EφðzÞ; −

Lw

2
≤ z ≤

Lw

2
; (2)

−
ℏ2

2m�
nb
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2
≤ z; (3)

where m�
nw and m�

nb are the electron effective mass at the well and the barrier, respectively, V0 is
the confiner potential, and Lw is the width of the QW. As the confiner potential at the well is
symmetric, the resulting eigenstates will also have a definite symmetry. Considering the origin
placed at the center of the well, the energies in the range between 0 and V0 are given by

φðxÞ ¼

8><
>:

AeKz z ≤ − Lw
2

C sinðKIIzÞ þD cosðKIIzÞ − Lw
2
≤ z ≤ Lw

2

Be−Kz þ Lw≤z
2

; (4)

where

K ¼
ffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffi
2m�

nwE
p

ℏ
; (5)

KII ¼
ffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffiffi
2m�

nbðV0 − EÞp
ℏ

: (6)

Fig. 1 Schematic energy-momentum diagram of a double cadmium-sulfide/cadmium-telluride
(CdS/CdTe) quantum well (QW) absorber grown onto a SnO2 substrate. (a) Structure under
equilibrium condition and (b) expanded view of the QW region under equilibrium.
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Accordingly, the symmetric (even parity) eigenstates will be in cosine terms, while the anti-
symmetric (odd parity) states will be as sine waves. Using the boundary condition in which the
wave function and its first derivative divided by the effective mass are continuous at the interface
between the barrier and the well, that is, φðLþ

w∕2Þ ¼ φðL−
b∕2Þ and ð1∕m�

nbÞφ 0ðLþ
w∕2Þ ¼

ð1∕m�
nwÞφ 0ðL−

b∕2Þ, then at the interface z ¼ þLw∕2, we obtain

A cos

�
KLw

2

�
¼ B exp

�
−
KIILw

2

�
(7)

and equaling 1∕m�
nw;b times the derivative gives

−
KA
m�

nw
sin

�
KLw

2

�
¼ −

KIIB
m�

nb
exp

�
−
KIILw

2

�
: (8)

Dividing Eq. (8) by Eq. (7), we obtain the eigenequation or the quantization condition

K ¼ m�
nb

m�
nw

KII tan

�
KII

Lw

2

�
: (9)

Similarly, for the odd party solutions, we obtain the eigenequation or the quantization con-
dition of the form

K ¼ −
m�

nb

m�
nw

KII cot

�
KII

Lw

2

�
: (10)

Since KII from Eq. (6) is energy dependent, Eqs. (9) and (10) are also energy dependent.
Hence, the eigenenergies can be obtained from a graphical approach. The intersection point
between Eqs. (5) and (9), and that between Eqs. (5) and (10), gives the even and odd quantized
eigenenergies, respectively.

In addition, when the CdS/CdTe heterojunction is under the influence of an electric field, the
presence or absence of free carriers in the QWs will depend on the position of the quasi-Fermi
level energies EFn and EFp providing the ability to obtain an absorption response. Once the static
energy levels at the well of a quantum absorber are known, EFn and EFp can be obtained by
numerically solving the charge neutrality equation [Eq. (11)] applied to the QW:13

ð1þ eEFn∕kTÞð1þ eðEFn−ΔEnÞ∕kTÞÞ ¼ ð1þ eEFp∕kTÞZð1þ eðEFp−ΔEpÞ∕kTÞZ; (11)

where Z ¼ m�
pw∕m�

nw, ΔEn and ΔEp are the first-to-second electronic subband spacing for elec-
trons and heavy holes, respectively. From this, it is possible to calculate the volume rate of
absorption at the absorber layers, which is defined as the rate at which the electrons in the valence
band of energy E 0 make a transition to the conduction band of energy E by absorbing a photon of
energy hv. This rate is proportional to the number of filled electron states in the valence band and
the number of empty electron states in the conduction band. The number of filled electron states
in the valence band is equal to the density of states that are available at energy E 0, denoted as
NVðE 0Þ, times the probability of occupancy given by the Fermi-Dirac distribution for the valence
band, fVðE 0Þ. Similarly, the number of empty electron states in the conduction band is given by
the density of states that are available at energy E, denoted as NcðEÞ, times ½1 − fcðEÞ�, which is
the probability of the conduction band state being empty. Hence, the absorption coefficient of
the QW is written as14

αðνÞ ¼ 1

νg

�
B̄ðνÞhTABðEÞ þ

1

τloss

�
(12)

denoted in cm−1. In the above equation, BðνÞ ¼ AbC3∕8πν2 is the Einstein coefficient for photon
absorption (represented in cm6 J−1 s−2), Ab is the Einstein coefficient for the probability of spon-
taneous recombination (represented in cm3 s−1), c is the speed of light, τloss ¼ ΓτpðvÞ is a time

Villa-Angulo et al.: Effect of effective mass mismatch in CdS/CdTe heterojunctions. . .

Journal of Nanophotonics 083096-4 Vol. 8, 2014

Downloaded From: http://nanophotonics.spiedigitallibrary.org/ on 01/20/2014 Terms of Use: http://spiedl.org/terms



constant defining photon losses, Γ is the photon confinement factor, and τpðvÞ is the lifetime of
photons with frequency v, and

TABðEÞ ¼
Z

hν̄

0

D1nðEÞ
Lz

D1pðhν̄ − EÞ
Lz

1

1þ exp½ðEFn − EÞ∕kT�
1

1þ exp½ðEFp − hν̄þ EÞ∕kT� x

×
1

4

½hδνðEFnÞ�2
½E − ETðEFnÞ�2 þ ½hδνðEFnÞ∕2�2

dE; (13)

with the Fermi-Dirac distributions given by

fcðEÞ ¼
1

1þ expðE − EFnÞ∕kT
: (14)

and

1 − fcðE 0Þ ¼ 1

1þ expðE 0 − EFpÞ∕kT
; (15)

where δv represents the full width at half maximum of the function defined by δðvÞ ¼ 1∕ð2πτinÞ.
Here, τin is the intraband scattering or relaxation time.

The photon loss or effective photon lifetime (τloss) defined by Eq. (15) depends on the num-
ber of QWs [Eq. (11)]. Accordingly, τloss can be used to illustrate the increases in photon absorp-
tion, as the number of wells increases in a multiple-coupled well absorber structure15

τloss ¼ Γmτp ¼
�
vg

�
1

ΓmL
ln

�
1

R

�
þ αab þ

ð1 − ΓmÞ
Γm

αsc

��
−1
; (16)

where

Γm ¼
ffiffiffi
2

π

r
mLz

W0

; (17)

Table 1 Typical values in calculations.

Parameter Symbol Value

Planck constant h 4.13566733 × 10−15 eV · s 46.63 × 10−34 m2 kgs−1

Dirac constant ℏ 6.582118 × 10−16 eV · s

CdTe electron effective mass mnw 0.1m0

CdS electron effective mass mnb 0.2m0

CdTe hole effective mass mpw 0.4m0

CdS hole effective mass mpb 0.7m0

Free electron mass in vacuum m0 9.1093 × 10−31 kg

CdTe group index ng 3.2

Loss time τloss 2.5 × 10−11 s

Intraband scattering time τin 1 × 10−12 s

Speed of light c 299;792;458 ms−1

Facet reflectivity R 0.3

Einstein coefficient for the probability
of spontaneous recombination

Ab 2 × 10−10 cm−3 s−1
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where, τp is the photon lifetime, Γm is the confinement factor for the m well, R is the facet
reflectivity, αab is the free-carrier photon loss, αsc is the scattering loss, and W0 and L are
the width and length, respectively, of the complete absorber structure.

3 Calculations and Results

For the calculations, we considered a multiple-coupled well structure obtained by staking QWs
with 5-nm thick active layer. For the considered structure, we analyzed two different cases. In the
first case, we used both, same ðm�

nw ¼ m�
nbÞ as different constant values ðm�

nw ≠ m�
nbÞ of electron

and hole effective mass, and we quantified the effect of this difference in constant values on the
calculation of fundamental parameters. In the second case, we varied the effective mass ratio R ¼
m�

b∕m�
w from 0.1 to 1.8 and determined its effect on the calculation of fundamental parameters.

For both the cases, we used the band gap difference between CdS and CdTe of qΔEc ¼
654 meV for the conduction band and qΔEv ¼ 436 meV for the valence band, which corre-
sponds to 60% and 40% of the total difference, respectively. In addition, for both the cases,
the quantized energy E was obtained from the intersection points between Eq. (5) and either
the tangent curve of Eq. (9) or the cotangent curve of Eq. (10). Typical values from Table 1
were used in all calculations.

For the first case, Fig. 2(a) illustrates the schematic energy-momentum diagram of a double
CdS/CdTe QW absorber grown onto a SnO2 substrate under the influence of an electric field.

Fig. 2 Schematic energy-momentum diagram of a double CdS/CdTe QW absorber grown onto
a SnO2 substrate. (a) Structure under the influence of an applied electric field and (b) a 5-nm
width expanded QW region under the influence of an applied electric field.
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In addition, for a QWof width 5 nm, under the influence of an electric field, Fig. 2(b) illustrates
the conduction and valence band with the odd and even quantized energy positions. The effective
band gap (Egeff ) of the QWabsorber was calculated as the addition of the CdTe band gap and the
first energy level at the conduction and valence band, respectively.

For the conduction band of a single CdS well surrounded by CdTe barriers, Fig. 3 compares
the QW energy levels calculated using different constant effective mass ðm�

nw ≠ m�
nbÞ, with the

energy levels calculated using similar constant effective mass ðm�
nw ¼ m�

nbÞ. As can be observed
from Fig. 3, all the calculated energy levels decrease with an increase in well width. The effective
mass in CdS is greater than that in CdTe. Hence, the calculated energy levels using different
constant effective mass are smaller than those calculated using similar constant effective
mass. Figure 4 shows the calculated energy difference between the two models ΔE ¼
Eðm� ¼ constÞ − Eðm� ¼ differÞ, which suggest that the difference in energy ΔE decreases
with increase in well width. The highest energy difference is given at the bottom energy
level EC1, below 5 nm.

For the valence band, Fig. 5 compares the QW energy levels calculated using m�
pw ≠ m�

pb,
with the energy levels calculated using m�

pw ¼ m�
pb. Similar to the trend observed in case of

the conduction band, the energy levels decrease with increase in well width. Figure 6 shows
the calculated energy difference between the two models ΔE¼Eðm�¼constÞ−Eðm�¼differÞ.
Analogous to the observed in conduction band, the energy difference in valence band ΔE
decreases with increase in well width. The highest energy difference is given at the bottom
energy level Ev1, below 5 nm.

Fig. 3 Conduction band energy levels versus width of the QW for both the cases ðm�
nw ≠ m�

nbÞ
continuous lines and ðm�

nw ¼ m�
nbÞ dashed lines.

Fig. 4 Energy difference ΔEn ¼ Enðm� ¼ constÞ − Enðm� ¼ differÞ for the conduction band.
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For both the cases, namely, m�
nw ≠ m�

nb and m�
nw ¼ m�

nb, Fig. 7 shows the comparison of the
absorption spectra of a 5 nm CdS/CdTe QW calculated using Eq. (15). Absorption values higher
than 4 × 104 cm−1 are obtained in both the cases under the condition that the thickness of the
CdTe active layer reaches 5 nm. This result is consistent with the theoretical and experimental
results reported previously in the literature.16 In addition, Fig. 7 shows the rigid blue-shift of
the absorption edge in both the cases, as the Fermi level moves into the conduction band.
In this calculations, we considered ET ¼ ahv̄, where a ¼ ðmn∕mpþ 1Þ−1, and hν ¼ hν − Eg−
E1n − E1p.

Figure 8 shows the difference in the calculated absorption coefficient between the two
models, Δα ¼ α½Eðm� ¼ constÞ� − α½Eðm� ¼ differÞ�, as the Fermi level moves above the
band edge. It is observed that the difference Δα decreases with increase in the Fermi level.
This is due to the effect caused in the Fermi-Dirac distribution, as a result of the increase in
Fermi level. Also, Δα greater than 1.3 × 104 cm−1 can be obtained, as the Fermi level
approaches each band.

Figure 9 shows the difference in the calculated absorption coefficient between the two mod-
els, Δα ¼ α½Eðm� ¼ constÞ� − α½Eðm� ¼ differÞ�, for a well of width 5, 10, and 20 nm, versus
the number of QWs in the absorber structure. As can be seen from the figure, Δα increases with
increase in the number of QWs. More quantitatively, for a QW of width 5 nm, Δα can reach
a value of 1.5 × 104 cm−1 for an absorber structure of 12 QWs. In addition, this figure clearly
depicts the Δα dependence on QW width.

In the second part of the analysis, the effective-mass ratio R ¼ m�
b∕m�

w was varied from 0.1 to
1.8 and its effect on the calculation of fundamental parameters was quantified. Figure 10 shows
the variation of the first and second energy levels of the conduction and valence band, as the
effective mass ratio R swings in the interval variation. A constant value of 0.2m0 in the barrier
electron effective mass was considered, and the effective mass of the electron in the active layer

Fig. 5 Valence band energy levels versus width of the QW for both the cases ðm�
pw ≠ m�

pbÞ con-
tinuous lines and ðm�

pw ¼ m�
pbÞ dashed lines.

Fig. 6 Energy difference ΔEn ¼ Enðm� ¼ constÞ − Enðm� ¼ differÞ for the valence band.
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Fig. 7 Calculated absorption coefficient of a 5 nm CdS/CdTe quantum well (QW) as the Fermi
level moves above the band edge.

Fig. 8 Absorption coefficient difference Δα ¼ αðm� ¼ constÞ − αðm� ¼ differÞ for a 5 nm CdS/
CdTe QW as the Fermi level moves above the band edge.

Fig. 9 Absorption coefficient differenceΔα ¼ αðm� ¼ constÞ − αðm� ¼ diffÞ for a CdS/CdTe QWof
width 5, 10, and 20 nm versus the number of QWs in the absorber structure.
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was varied to swing the interval variation. As can be seen from Fig. 10, the energy level values
decrease rapidly with increase in the ratio R from 0.1 to 0.8. In addition, we could also observe
a small change in energy level, for R greater than 0.8. But, most importantly, depending on the
band of energy and effective mass ratio, failure to include the mismatch of electronic effective
masses can lead to >30% shift in the real position of the eigenstate energy levels. In other terms,
for the eigenstate EC2, the position can fluctuate between 150 and 650 meV.

Figure 11 shows the variation in the effective band gap (Egeff) and the optical transition
wavelength (λeff ) as the effective mass ratio R swings from 0.1 to 1.8. As can be seen from
the figure, Egeff decreases rapidly with increase in R, whereas λeff increases with increase in
R. Figure 12 shows the variation of the quasi-Fermi levels at the conduction and valence
band as a function of change in the effective mass ratio. Small changes in the position of
EFn and EFp are observed as the ratio R swings between 0.1 and 1.4. With further increase
in R above 1.4, there is a rapid increase in the position of EFn and EFp. Depending on the energy
band, failure to include the mismatch of electronic effective masses can lead to >40% shift in
the real position of quasi-Fermi levels EFn and EFp. In other terms, for the conduction band,
the position of EFn can fluctuate between 130 and 280 meV.

Fig. 10 Plot of the conduction band levels EC1 and EC2 and valence band levels EV1 and EV2
versus the ratio R ¼ m�

b∕m
�
w for a 5 nm active layer.

Fig. 11 Plot of the effective band gap (Egeff) and the effective wavelength (λeff) versus the ratio
R ¼ m�

b∕m
�
w for a 5 nm active layer.
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Figure 13 shows the variation of absorption coefficient α with respect to the changes in the
effective mass ratio R for QW with different width of active layer. As can be seen from this
figure, α increases rapidly with the ratio R varying from 0.1 to 0.5. Conversely, small change
in α is observed as the ratio R overpasses 0.5. Depending on the width of the active layer, failure
to include the mismatch of electronic effective masses can lead to>12% shift from its real value.
In other terms, the α of QW with a 5 nm active layer QW can fluctuate between 1.74 × 104

and 2 × 104 l∕cm.

4 Conclusions

In the design and analysis of nanophotonic devices, it is highly essential to include the mismatch
in the effective mass of the carrier across the heterojunction, the overlooking of which can lead to
significantly erroneous results in the calculation of fundamental device parameters. Therefore, in
this study, we have considered the electron and hole effective mass mismatch between the well
and the barriers, and proposed a formulation for determining the effect of considering the mis-
match on the calculation of fundamental parameters for a CdS/CdTe multiple-coupled well
device structure. The calculations were performed by assuming two cases. In the first case,
the difference of using the same and different constant values in electron and hole effective

Fig. 12 Plot of the quasi-Fermi levels EFn and EFp versus the ratio R ¼ m�
b∕m

�
w for a 5 nm active

layer QW.

Fig. 13 Plot of the quasi-Fermi levels EFn and EFp versus the ratio R ¼ m�
b∕m

�
w for a 5 nm active

layer QW.
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mass was quantified. In the second case, the effective mass ratio R ¼ m�
b∕m�

w was varied from
0.1 to 1.8 and its effect on the calculation of fundamental parameters was quantified.

In the first case, the effective mass in CdS is greater than the effective mass in CdTe.
Therefore, all the calculated QWenergy levels using mw ≠ mb are smaller than the energy levels
calculated usingmw ¼ mb. Hence, an energy-shift in effective band gap is observed between the
two models. This energy-shift in effective band gap represents a wavelength-shift in the funda-
mental-transition wavelength. The size of this wavelength-shift depends on the width of the QW.
In addition, as the Fermi level moves into the conduction band, we could observe a rigid
blue-shift of the absorption edge for both similar and different effective masses. The calculated
difference in absorption coefficient (Δα) decreases with increase in the Fermi level. This is due to
the effect caused in the Fermi-Dirac distribution, as a result of the increase in Fermi level.
Furthermore, it was found that Δα increases with increase in the number of QWs in the absorber
structure. The observed increase ofΔα is due to the increase in α, as the absorbance active region
increases with increase in the number of wells.

In the second case, calculations demonstrated that failure to include the mismatch of elec-
tronic effective masses could lead to >30% shift from the real position of the eigenstate energy
levels, and >40% shift in the real position of quasi-Fermi levels EFn and EFp. In addition,
calculations demonstrate that, depending on the width of the QW active layer, the absorption
coefficient value can shift >12% from its real value.

Although the numerical results presented in this study focus on CdS/CdTe material system,
the procedure proposed in this study can also be extended to other material systems. More impor-
tantly, beyond improving the existing device design techniques, the procedure demonstrated in
this study is clearly useful in designing next-generation nanophotonic devices.
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ANEXO 3 

(Diseño, fabricación y caracterización de celdas-solares fotovoltaicas heteroestructuradas con  

nanopartículas de Telurio de Cadmio (CdTe) y películas delgadas de Sulfuro de Cadmio (CdS) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 45      

 

\ 

                               

 


