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Capitulo 1
Introduccion

Al comienzo de la década de los 70, la prediccién por Esaki y Tsu [1] de nuevos dispo-
sitivos basados en sistemas artificiales de semiconductores, como el oscilador de Bloch,
y la invencién de una nueva técnica experimental, la epitaxia de haces moleculares [2],
marcaron el inicio del desarrollo explosivo de la fisica de las estructuras artificiales de

semiconductores.

Sin embargo, las propuestas de fabricacién de sistemas artificiales de semiconductores
por sus posibles aplicaciones practicas son muy anteriores: en 1951, Shockley [3] sugeria
el uso de heterouniones de semiconductores para mejorar el funcionamiento de su transis-
tor; en 1957 Kroemer [4] propuso la idea de un semiconductor de discontinuidad de banda
variable, modificando gradualmente su composicidn, y en 1963 [5], sugirié que la corriente
umbral de los liseres de semiconductores que se estaban comenzando a fabricar bajaria
confinando los portadores en una regién de discontinuidad de banda pequena rodeada
por regiones barrera, de discontinuidad de banda mayor. Aunque estas propuestas iban
en la linea del diseno de nuevos materiales que mejoraran las caracteristicas de los dis-
positivos electronicos, la idea de fabricar un material en que se pusiera de manifiesto el
efecto cudntico de tamafio, y su aplicacién a la fabricacién de dispositivos electrénicos es
posterior, y se debe a Esaki y Tsu [1], quienes vislumbraron la posibilidad de fabricar una
superred de materiales semiconductores, mostrando teéricamente las nuevas propiedades
de estos nuevos sistemas. Pero no fue hasta 1974 cuando Esaki et al. [6] lograron la

primera evidencia experimental de un efecto cuantico en una superred: explicaron las
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oscilaciones en la conductividad diferencial en la direccidn de crecimiento de la superred
como consecuencia del efecto tinel resonante de los electrones a través de las barreras de
potencial. Ese mismo afio, Dingle et al. [7] mostraron directamente en sus experimentos
de absorcion dptica la cuantizacion de los niveles de energia en pozos cuanticos.

La mayor parte de los sistemas laminares de semiconductores estudiados estan basa-
dos en GaAs y la aleacién Al.Ga;_.As. Esto se debe, por un lado, a que se conoce mucho
mejor la cinética del crecimiento de los materiales I1I-V que la de otros semiconductores
compuestos; por otro lado, para las aplicaciones pricticas es necesario que el semiconduc-
tor tenga una discontinuidad de banda grande, alta movilidad Y que su crecimiento con
impurezas p y n sea facilmente controlable. La condicién de la discontinuidad de banda
grande elimina muchos semiconductores elemeutaleé, salvo el Boro, el Fésforo y el Selenio;
el requisito de la movilidad alta elimina este 1tltimo y casi todos los semiconductores com-
puestos solo el GaAs y el InP tienen movilidades mayores que el Si. El Fésforo es muy
rea.ctlvo esto deja el Gads y a su aleacién Al Ga,_,As como candidatos mas idéneos.
Adema.s sus pa,rametros de red son tan similares que pueden construirse ldminas de espe-
sores grandes sin que las tensiones generen defectos en las heteroestructuras basadas en
ellos. En resumen, los ma,tenales 111V, y en particular el GaAs y el Al,Ga,_.As, reiinen
los requlsltos 1doneos pa.ra. la fabricacién de dispositivos cuanticos‘dé semiconductores, y
por consiguiente han sido los mas ampliamente utilizados. ‘A continuacién se describen”

las principales caracteristicas fisicas de estos materiales.

1.1 Méferiales :III-V voltimicos

Los coﬁii)u';a's-tos i1V ctistalizan en la estructura zincblenda, qile consiste en dos redes
SCt’lbliCé.S: ‘céntradas en las caras (fcc) desplazadas una de otra una distancia igual ‘a"un
cuarto de la dis.gonal ‘principal del cubo (figura 1.1 '(a)), en las que las posiciones de
una de las redes fcc estan ocupadas por los cationes, y las posiciones de la otra por
los aniones. La red reciproca de la zincblenda es ciibica centrada en el cuerpo (bcce),
y su primera Zona de Brillouin es un octaedro truncado, mostrada en la figura 1.1(b),
en la éq;;tejse indican sus principales puntos de simetria. En los compuestos II1I-V hay 8

e, . C .. . .
electrones externos que forman los enlaces quimicos y son responsables de las propiedades
D - . . .
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Figura 1.1 : (a): Celda cibica convencional de la zincblenda; (b):

Primera zona de Brillouin de la red cibica centrada en las caras.

6pticas en torno a la banda prohibida y de transporte electrénico de estos materiales. Se
produce una hibridacién de los orbitales s y p de los electrones externos (3 provenientes
del cation y 5 del anién), con lo que se forman enlaces tetraédricos entre un tipo de
atomo y sus 4 préximos vecinos, que son del otro tipo. Los orbitales s enlazantes estin
muy fuertemente ligados y ocupados por 2 electrones por celda unidad. Los orbitales p
enlazantes estin ocupados por los 6 electrones restantes, y los orbitales antienlazantes
permanecen vacios. Como hay un nimero enorme de celdas uqida.d en el cristal, los
niveles enlazantes y antieniazantes se ensanchan, dando lugar a las bandas del cristal.
Grosso modo, puede decirse que las 3 bandas de valencia mds altas (de huecos pesados,
ligeros y desdoblada por espin, en orden decreciente de energia) se originan a partir de
los orbitales p enlazantes, y la banda de conduccién mas baja suele provenir del orbital

s antienlazante (tal es el caso del GaAs).

En todos los compuestos ITI-V el borde superior de la banda de valencia se halla muy
préximo al punto I' de la zona de Brillouin. Considerando el acoplamiento espin-érbita,
las bandas de huecos pesados y ligeros estdn degeneradas en T' (figura 1.2). El borde
inferior de la banda de conduccién de los materiales III-V se halla bien en el punto I,

bien cerca de los puntos X o L. En general, cuanto mds pesado es el catién, mas probable
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Figura 1.2 : Estructura dé bandas de un semiconductor III-V con dis-
continuidad de banda directa en un entorno del centro de la zona de

Brillouin.

es hallar. el borde de la banda de conduccién cerca del punto I'. Asi, el GaAs lo tiene en

I', mientras que el: AlAs lo tiene préximo al punto X.

. Como se ha;comentado anteriormente, se pueden hacer aleaciones de los conipuestos
II-V,.como la citada Al;Ga;..As, que esta fbrmada. a partir del GaAs y el AlA.g. Esta
aleacién no es periddica: los cationes Ga y Al se distribuyen aleatoriamente en las posi-
ciones de la subred fec catiénica. Sin embargo, los estados electrénicos de la aleacion
pueden describirse por medio de la aproximacién de cristal virtual, que consiste en reem-
plazar el cristal aperiédico por un potencia.l promedio. De esta manera pueden deﬁnirse
masas efectlvas ba.nda.s funcxones de Bloch, y la aleacion se trata como un matenai
periddico. Si los dos compuestos bma.rlos tienen bandas prohibidas similares, la banda
prohibida de sus aleaaones varia hnea.lmente con z. Si las bandas prohibidas o las con-

stantes de red son muy dlferentes la variacién de la banda prohibida de las alea.c1ones es
no lineal [16].



1.2. Heteroestructuras de semiconductores 7

1.2 Heteroestructuras de semiconductores

Existen en la literatura gran ntimero de referencias en las que estos sistemas se estudian
con detalle; los libros de B. Vinter [8] y G. Bastard [9] son una excelente introduccién al
tema. El propdsito de este apartado es presentar una descripcion somera y cualitativa
de las heteroestructuras de semiconductores, sin pretender en ninglin momento que sea
rigurosa y ni mucho menos exhaustiva, para lo cual los libros anteriormente mencionados
y los trabajos citados en ellos son de gran utilidad, y a la vez una muestra del interés

que despiertan estas estructuras en la actualidad.

Las técnicas de epitaxia actuales permiten el crecimiento de materiales semiconduc-
tores cristalinos a capas practicamente sin defectos. En particular, esta técnica ha hecho
posible el crecimiento de ldminas de un semiconductor sobre otro distinto, de modo que
la intercara entre ambos presenta muy pocos defectos. Esto es posible si la estructura
cristalina de los dos semiconductores no es muy diferente; en caso contrario la epitaxia
es imposible. Si los pardmetros de red de los dos materiales que forman la intercara son
muy distintos, se producen tensiones en ésta, de manera que no pueden crecerse liminas

de gran espesor sin que se produzcan dislocaciones.

Debido a la redistribucién de carga que se produce en la intercara, los bordes de
banda de los dos semiconductores se desplazan uno respecto del otro. Esta diferencia
de energias se conoce como discontinuidad de banda; sélo puede calcularse con modelos
microscdpicos muy elaborados, que dan errores del orden de 0.1 eV o mas, aunque las

tendencias son predichas correctamente.

Atendiendo a la posicion relativa de los bordes de la banda de conduccién inferior y de
valencia superior, las heteroestructuras de semiconductores se clasifican en dos tipos. Se
llaman heterouniones de tipo I a aquéllas en las que los bordes de las bandas de conduccion
y valencia del material de banda prohibida menor se hallan en la banda prohibida del
semiconductor de banda prohibida mayor (figura 1.3(a)}). En las heterouniones de tipo
IT la energia del borde de la banda de valencia del material de banda prohibida menor
corresponde a una energia permitida de la banda de valencia del material de banda

prohibida mayor (figura 1.3(b)). Las heterouniones GaAs/Al,Ga;_,As son de tipo I.



8 Capitulo 1. Introduccion

a) Tipo | 7 {b) Tipo Il
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.

Figura 1.3 : Perfiles de los potenciales de las bandas de .conduccién y

valencia de heterouniones simples; (a): tipo [; (b}: tipo IL

1.2.1 Pozos cudnticos y superredes estructurales

Si se crecen sucesivamente varias laminas de diferentes semiconductores, pueden fabri-
carse una gran variedad de estructuras, como los pozos cuinticos y las supérredes, en las
que se ponen de manifiesto efectos cudnticos de tamano. Un pozo cudntico estructural
es;té_férmado por una limina delgada de un semiconductor A (el pozo) emparedada entre
dos laminas (las bafreras) de un semiconductor diferente B, de modq que el borde de
banda del material de pozo tiene una energia inferior a la del borde de la banda del
material barrera (figura 1.4(a)). Las barreras pueden estar formadas por materiales dis-
tintos, siempre que la energia del borde de la banda del ma.ﬁerial de pozo sea inferior a
las de los dos materiales barrera. Decimos que este pozo cuintico es estructural para
destacar que estd formado por la alternancia de liminas de semiconductores diferentes,
distinguiéndolo asi de los pozos y superredes de dopado, que se describen mds adelante.
Un portador en esta héteroestructura siente un potencial atractivo en la zona A, ysisu
energia asocia.d;_ al movimiento en la direccién de crecimiento z es menor que la energia
del borde de banda en las barreras, su vector de onda en dicha direccién k; estd cuan-

tizado y sélo toma valores discretos. Por encima del borde de la banda de la barrera
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(a) (b)

(c)

Figura 1.4 : Perfiles de potencial de diferentes tipos de heteroestructuras:

(a): pozo cuantico simple; (b): superred; (c}: pozo cuidntico miltiple.

todos los valores del vector de onda &, estan permitidos. En el plano zy perpendicular
a la direccion de crecimiento el movimiento de los portadores es libre, de modo que un
portador confinado en el pozo tiene una energia suma de una parte discreta debida a
la cuantizacion de &, y de un término de energia cinética en el plano zy, que toma un

continuo de valores.

Para que los efectos cudnticos sean apreciables, el ancho del pozo (longitud de la capa
A} ha de ser mucho menor que el recorrido libre medio del portador en dicho material,

de modo que los valores discretos de k, estén apreciablemente separados.

La superred estructural mas sencilla consiste en una sucesién infinita de pozos cuanticos
de material A separados por barreras B, de la forma A-B-A-B... (figura 1.4(b)). En una
superred, existe una periodicid.;sd adicional en el sistema, mayor que la de la celda unidad
primitiva de sus constituyentes. Esta definicién de superred es puramente cristalografica;
desde el punto de vista de la estructura electrénica, suele reservarse el término superred
para los sistemas en los que el recorrido libre medio del electrén es menor que el periodo

de la superred, de manera que se manifiestan los efectos cudnticos de tamaio. En las
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Figura 1.5 : Perfiles de los potenciales de las bandas de conduccion y
valencia de 2 tipos de pozos cuanticos, clasificados atendiendo al tipo de

heterouniones que los forman; {aj: tipo I; (b}: tipo IL

superredes k, toma valores continuos en intervalos permitidos de energia (minibandas)
separados por intervalos de energias prohibidas, de manera analoga a las bandas permiti-
das v pro}_libidas dé,los _;:rista.les‘voltir.mcos. Si las barreras son muy anchas, pricticamente
no hay agoplan}ieﬁtio t;ntre pdzos: los anchos de las minibandas son inapreciables. Tales
§ist_eﬁ1as;'se c;)_t{;)cer-l:corho‘pozos cuanticos multiples (figura 1.4(c)).

Los bozos cuanticos y superredeé pueden. clasificarse atendiendo a la naturaleza de

~ las heterouniones que los forman. Un pozo cuéntico B-A-B es de tipo I(II) cuando la

[T :

. . . ' P o ,'. ’
_1ntercara entre los materiales

YR ¢
I,

el material A es un pozo

i

A y B es de tipo I(II). En un pozo cuintico B-A-B de tipo
‘tanto para electrones como para huecos (figura 1.5(a)). Si'la
heterounién es'de‘.iii]‘)O& I (ﬁgilra. 1‘.5‘(5)), el material A ‘es un pozo para electronés, pero
una barrera pé.ra los huecos, de manera que los portadores: de distinto signo se hallan
és:pacia,lmente sepa.fados. '

 Sise 7conks'ic_1ler5n"' sistemmas con 3 6 mas componentes, es posible construir heteroestruc-
turas e‘n. las qtie.. haya unidnes de tipo I y II entre sus distintos componentes.” A estos
's'isternra.s' se les llama de tipo IIl o politipo. Sélo con 3 componentes las posibilidades son

muc!hé.sé si la unién A-B es de tipo I y la B-C de tipo II, las secuencias A-B-C, A-C-B-C,
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Figura 1.6 : Perfiles de potencial de diferentes heteroestructuras de tipo III.

A-B-A-B-C... tienen perfiles de banda muy diferentes (figura 1.6), que no pueden lograrse

en sisternas de dos componentes.

1.3 Homoestructuras cuinticas: sistemas dopados

Es posible fabricar una superred variando periédicamente el dopado de un solo tipo de
semiconductor: las superredes n-i-p-t estan compuestas por capas de un mismo semicon-
ductor dopadas n y p separadas por capas sin dopar (¢ por intrinsecas). Los electrones de
las zonas n-dopadas se transfieren a las zonas p-dopadas, de modo que la distribucién no
homogénea de carga produce un potencial que modula el perfil de las bandas (figura 1.7).
Si la superred estd compensada (es decir, hay la misma cantidad de impurezas donadoras
que de aceptoras) el cambio en el perfil de las bandas se debe a las impurezas ionizadas.
Si hay exceso de un tipo de impureza, los portadores se acumulan en las capas dopadas:
los electrones se confinan en las zonas n y los huecos en las zonas p, y la presencia de
portadores modifica a su vez el perfil de las bandas.

La primera superred n-i-p-i fue construida por Déhler [10] en 1972, y ya sefialaba
entonces la ventaja principal de estas homoestructuras cuinticas: la posibilidad de mo-

dificar muy facilmente la poblacién de portadores, el ancho de la banda prohibida y otras
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(b)

Figura 1.7 : Estructuras n-i-p-1; (a): secuencia de crecimiento del sis-

* tema; {b): variacién de la discontinuidad de banda resultante.

propiedé.deé, debido a que el potencial se debe a la presencia de cargas cuya distribucién
y densidad pueden cambiarse. Por el contrario, en las heteroestructuras no dopadas el
potencial depet_lde del alineamjento de las bandas de los materiales que la constituyen,

que es un valor fijo para cada pareja de materiales. i

Igualmente, es posible fabrlcar un pozo cua.ntloo dopando selectivamente un semi-
conductor:. las impurezas cumplen en este caso la doble funcién de modular el potencial
debido al campo electrostdtico que producen e introducir portadores en la estructura.
Para que los efectos cuanticos de confinamiento sean apreciables, la modulacién ha de
producirse en una region de Iongitud.ineno'r que el recorrido libre medio del electrén en el
material. Los pozos y las superredes delta son ejemplos de este tipo de homoestructuras
cuanticas, en los que el espesor de la zona dopada intenta reducirse al maximo; ideal-
mente, el ancho de la larmna dopa.da seria 0, lo que supone una distnibucién espacial de

impurezas como una § de Du'a.c de ahz el nombre de las estructuras.
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1.4 Relaciones de dispersion en un punto de alta

simetria: método k- p

El método k - p se utiliza para describir las bandas de energia y funciones de onda de los
semiconductores cristalinos cerca de los puntos de alta simetria de la zona de Brillouin,
por medio de teoria de perturbaciones. Utiliza la forma de Bloch de las funciones de onda
en un potencial periddico. Otros métodos semiempiricos, como el de combinacién lineal
de orbitales atémicos o el método de pseudopotenciales, dan una buena descripcién de
toda la zona de Brillouin. Sin embargo, tal conocimento no es necesario para el estudio
de la mayoria de las propiedades electronicas de los semiconductores, que suelen estar
gobernadas por los estados del borde inferior de la banda de conduccion y los superiores
de las bandas de valencia, para los que sirve una descripcién local de la estructura de
bandas. En el método k- p basta conocer un numerc pequefio de pardmetros, como
discontinuidades de banda y masas efectivas, para lograr tal descripcién. Una buena
introduccién al método k - p en semiconductores volimicos es la realizada por Kane [11];

para su aplicacion a heteroestructuras de semiconductores puede verse la referencia [12].

1.4.1 Aproximacion de masa efectiva en semiconductores volimicos

En un cristal voliimico la ecuacién de Schrodinger monoelectrénica es
2

Ho = (- + Vi) ¥ = B0 (1)
donde g es la masa del electrén libre, Vi, es el potencial periédico cristalino y se han
despreciado los términos relativista y de acoplamiento espin-érbita. Este hamiltoniano es
invariante bajo traslaciones en la red cristalina, de modo que el vector de onda cristalino k
es un buen nimero cuintico; por consiguiente, las autofunciones del hamiltoniano pueden
escogerse de manera que sean simultaneamente autofunciones del operador de traslacién
T4 en la red,

Tgw(r) = ¥(r + d) = eFdy(r) (1.2)

esto es, pueden elegirse como funciones de Bloch:

¢ g (r)=e®Tu_g(r) (1.3)
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1 {

donde u_g (v} es una funcidn que tiene la periodicidad del cristal.
Sustituyendo'(1.3) en (1.1) se'tiene  ° '

p2 E h2k2

(et Tkp+ P V) fue) = Blbeah) (1)

Para un’k:dado, ‘el conjunto de todos los u_j es completo para funciones con la peri-
odicidad"del cristal. Por tanto, escogiendo k = ko, la funcién de onda para cualquier k

puede'expresarse en términos 'de los u_g, ,
nhQ

et N -

. unk('l‘) = ZCH:n(k - ko)un,ko(f) (15j
Si-se:define - 212
P R

Hko = 2m0 + moko 2 xtal . . -(16)

la ecuacidén (14) I'Ju'ede eS'cribirsé
Pt S h2 .
{Hko + —(" ko) p+ e G ké)} u k(1) = Ba(ku () (17)

que multlphcada. por u* k ‘e 1ntegrada sobre la celda unidad (en la que las u ks estan

normahzadas) da la siguiente écuacién de autovalores:

Ctg -

2. [{E"(k“) + _zi—(kz B kg)} Snns + %(k — ko) 'Pm.r] nne = Eq(k)

n’ Mo
P = fdda L‘];c-l;'a;k;(f)pu;‘ g, (r)dr. R (1.8)
La ecuacién (1.8) es vilida ’[53}11 todo k, aunque es util cuando & ~ ko, de modo que los’
términos no diagonales .
R (19)
son. pequenos Yy pueden tratarse como una perturbac:on de Hp,,. En el caso de una sola

ba.nda, usando. teoria de perturbaciones de segundo orden, la ecuacién (1.8) da

NP T 1k — ko)
E,.(k)=En(ko)+;—(k—ko)-p,.,,+~—(k*~k3>+ g pp LosLL e 2 ERD
T m | E‘(‘k_)—E‘—('k—)

valida en un entorno de ky. Normalmente el punto k¢ es un extremo, por 10 que. el

término lineal en k — k; es 0; usando ejes principales, queda.

Ba(k) = Enlko) + 1= Z("’ RIS

=1
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112 ;- Py |’
_1 .2 nn 1.12
mi  mo | m3 ; En(ko) — En(ko) 1

m; son las masas efectivas en las direcciones de simetria, y u; los versores de dichas

direcciones. En un sistema isétropo las tres masas efectivas son iguales, y (1.11) se

reduce a
fi2(k — k0)2
2m*

que es la energia de una particula libre de masa m*. El efecto del potencial cristalino y

En(k) = En(ko) + (1.13)

del resto de las bandas queda englobado en la masa efectiva.

1.4.2 Aproximacién de funciones envolventes en heteroestruc-

turas de semiconductores

Si se forma una heteroestructura con semiconductores de constante de red y estructura
de bandas similares, se puede utilizar la aproximacién de funciones envolventes para
construir los autoestados del sistema. En principio, la funcién de onda del sistema puede
desarrollarse en las partes periédicas de las funciones de Bloch de los bordes considerados
dentro de cada material; si la heteroestructura estd formada por capas de materiales A
y B,

) F}(A)(r)ufzi(r) (r € A),

= FP (P (r) (r€B). -

Y(r) =

donde FA(B)(r) es la funcién envolvente en el material A(B).
La aproximacidn fundamental en el método k - p para heteroestructuras se basa en
la similaridad de las estructuras de bandas y constantes de red de los materiales que la

constituyen, y consiste en suponer que las funciones de Bloch de estos materiales son

1guales:
u,‘-il(ﬂ = ufi:(f) = up (r), (1.15)
de modo que la funcién de onda de la heteroestructura puede escribirse
Y(r) = 30 Filr)ug,(r). (1.16)

Como en la practica la suma en (1.16) tiene un nimero finito de sumandos, tal descripcion

es valida en un entorno de ky.
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Si se supone que la intercara entre los medios A y B es perfectamente abrupta, esta

funcion de onda es un autoestado del hamiltoniano
H = Ha0(z € A) + Hgb(z € B) (1.17)

donde H 4(p) es el hamiltoniano de volumen del material A(B), y 8((z € A(B)) es igual a 1
si z € A(B) eigual a 0 en caso contrario. Si existe un potencial externo de variacién lenta
en la escala del parametro de red del cristal, la ecuacién i:)ara las funciones envolventes
es como (1.8), mas el término V,,,. Este potencial puede deberse a la presencia de cargas
{portadores o impurezas) en el sistema. En el caso de una banda, la ecuacién para
las funciones envolventes en cada medio es la ecuacién de Schrédinger con el potencial
Vezt, sustituyendo la masa del electrén libre por la masa efectiva en ei material conside-
rado, y tomando en cada medio como origen de energia el autovalor de U koo Enko' La

diferencia Enko (4) Enkn es la discontinuidad de banda, la distancia entre los bordes

{B)-
de banda de los dos materiales que forman la estructura. Al resolver el problema de
autovalores aparece en la ecuacidon de Schrodinger con masa efectiva como un potencial
Va(p) constante a trozos que condensa la informacidn sobre el rearreglo microscépico que

se produce en una intercara:

(2 Iiz + Ve,;(r) + VA(B)) Flr)=£F F(r), r € A(B). (1.18)
rA(B)

El c:é.lculo de los autovalores y autoestados de la heteroestructura puede considerarse un
problema de empalme de las soluciones de dos problemas voliimicos, para lo cual es muy
a.tiécuadb el Método de Empalme de Funciones de Green [13, 14], o como la solucién de
una ecu-a.c.iér'l-de Slchriidinger valida en los dos medios, en la que la masa efectiva depende
de la pbsiciﬁﬁ. En heteroestructuras laminares de materiales isotropos la masa efectiva
depende dnicamente de la posicién en la direccién de crecimiento, que a partir de ahora
llamamos z. Si se sustituye sin mas en la ecuacién (1.18) m™ por m*(z) el hamiltoniano
no es hermitico. La hermitizacién méas cominmente usada en el modelo a una banda es

el hamiltoniano de Ben Daniel-Duke (15]:

K2 T
(-39 i p 4 Vi) Fo) = £ P (1.19)
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Las dos técnicas de solucién han de llevar al cumplimiento de las condiciones fisicas de

conservacion de la probabilidad y de la corriente de probabilidad en las intercaras, que

en términos de las funciones envolventes equivale a

Flzg —e) F'zg+ ¢)
my  mp

F(z0 — €) = F(z + €), ; (e—=0) (1.20}

donde z, es la posicién de la intercara entre el material A (zp < 0} y B (20 > 0).

Si no existe un potencial exterior que altere su simetria, los sisternas laminares de
materiales isétropos crecidos en la direccidn z son invariantes bajo traslaciones en el
plano zy, por lo que el vector de onda & en dicho plano es un buen nimero cuantico, y

la envolvente F,.(r) puede escogerse de la forma
P
VA

donde p es el vector posicion paralelo a las intercaras, A el area de normalizacion en el

F,.(r) = F,.(z) (1.21)

plano zy y # es un indice que etiqueta los estados segin su vector de onda en la direccién
z. A F,.(z) se le llama también funcién envolvente; sustituyendo (1.21) en la ecuacién

(1.18) se ve que verifica en cada medio la siguiente ecuacién de Schrodinger:

B* &2 hlk?
- —+ V(2) + ﬁ F =E, F,.(2). 1.22
( 2m* dz? (2) 2m* ,_,,;.(z) () { )

Resolviendo esta ecuacion se obtienen las funciones envolventes y autoenergias del sis-

tema. Como existe invariancia bajo traslaciones en el plano zy, el potencial que aparece
en la ecuacién (1.22) sélo depende explicitamente de z: el movimiento de los electrones
en el plano zy es libre. El potencial V(z) contiene un término que da cuenta del ali-
neamiento relativo de las bandas de los dos semiconductores, y si se dopa el sistema sin
alterar su simetria, tendria otro término V..,(z) de potencial electrostatico producido por
las impurezas y los portadores provenientes de éstas.

Si la masa efectiva fuera constante en toda la heteroestructura, bastaria resolver la

ecuacién (1.22) para & = 0:

X -
- — + V(z)| F(2) = E, F.,(2) (1.23)
2m* dz?
2,2
y anadir el término de energia cinética en el plano zy, S E.,, que es autovalor de la

energia asociado al movimiento en la direccién z.
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Si el potencial V(=) es periddico, por ejemplo, si el sistema estudiado es una superred,
es posible escoger las funciones envolventes del problema como estados Bloch en la di-
reccion z. El espectro de este hamiltoniano unidimensional, como comentiabamos antes,
esta formado por minibandas permitidas separadas por intervalos de energias prohibidas.
En este caso, respecto del movimiento en la direccién z, etiquetaremos los autoestados y
autovalores con dos indices: uno discreto, j, que indica la minibanda a la que pertenece
la energia en cuestion, y uno continuo, g, que indica el valor del vector de onda en la
direccién z de dicho estado.

De esta manera, {a funcién envolvente F;_.(») seria

L

—\/—Z_qu"(z ).

C es una constante que se determina al fijar la normalizacién de la funcién envolvente

Figa(r)=C (1.24)

F;sx(2) y A es el area de normalizacién de la onda plana P,

La envolvente F;,.(z) verifica en cada medio la siguiente ecuacién de Schrodinger:

S ( W ka(z)mEj(rc,q)) Fin(z) =0  (1.29)

T 2mdz?
v cumple las condiciones de continuidad (1.20) asociadas con las conservacién de la prob-
abilidad y de la corriente de probabilidad en las intercaras del sistema.
Fijemos la constante de normalizacion de la funcion envolvente. Si € es el volumen

de la rhuestra, se tiene que
e

o / e P () = fér |0 Fiai(2)

La envolvente Fion(2) puede esébgerée de modo que cumpla la propiedad de Floquet-

ik-p 2

C = 1. (1.26)

Bloch, Fj«(z + nd) = €™ F;,.(2), y esté normalizada a un periodo de la superred:

SR ;
] | Fjon(2)[2dz = 1. (1.27)
0
Entonces, si’ N es el niimero de periodos de la superred (N — oo),
d
[ ar 1Fiaee)l? = € N [ Fn(2)fd = 1, (1.23)
0

con lo que la funcién envolvente queda completamente determinada, salvo una fase trivial:
KP
F

Flu(r) = “ﬁﬂqs(z)- (1.29)
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Como en el caso de los pozos cuanticos, si la masa efectiva es constante a lo largo de
todo el sistema, la relacién de dispersién en el plano ry es parabdlica, y las envolventes
no dependen de x. Entonces, las autofunciones y autovalores de la ecuacién (1.25) son

£iRP B2

Fiu(r) = \/T—_ijq(z); Ei(k,q) = ¢;{q) + Y

(1.30)

£i(g) es la energfa asociada al movimiento en la direccién z, y A%x2/2m" es la energia del
movimiento en el plano zy, que es puramente cinética. Fj,(z) satisface la ecuacién (1.25),
sustituyendo £;(x,q) por €;(¢). Para un & dado hay valores permitidos (minibandas) y
prohibidos de la energia. No son bandas permitidas y prohibidas en sentido estricto, pues
en cada valor permitido ;(g) comienza un continuo de energias dado por la relacién de
dispersién parabélica A’x2/2m*; a partir de £,(0) todas las energias son permitidas si no

se restringen los valores de .

1.5 Sistemas dopados: calculo autoconsistente de
la estructura electronica y la poblacién

A T = 0K las heteroestructuras descritas anteriormente no tienen portadores. Una ma-
nera de poblar estas estructuras es dopindolas, lo que permite tener portadores libres
a bajas temperaturas en equilibrio térmico. Los portadores se mueven libremente en el
plano zy, pero sienten un potencial que los confina en la direccion z de crecimiento, lo que
cuantiza su vector de onda en dicha direccién. Los portadores y las impurezas ionizadas
crean un potencial electrostitico que altera el perfil plano de la banda, y consiguiente-
mente los niveles de energia respecto del sistema despoblado. Por tanto, para describir
adecuadamente el espectro y el perfil de la banda de la heteroestructura es necesario re-
solver autoconsistentemente las ecuaciones de Schréodinger y de Poisson del sistema. Tal
solucion supone lo siguiente: conocidas las funciones envolventes de los estados ocupados
de 1a heteroestructura, asi como las correspondientes autoenergias y el nivel de Fermi del

sistema, se tiene la densidad local de carga producida por los portadores:

pe(r) = —2e 33 fE(sDIFu(r)? =
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= =23 3 fE;(DIF5(2)F = pe(2), (1.31)
P

donde f(E) es la funcién de distribucién de Fermi. Como la funcién envolvente viene
dada poi: la expresidn (1.21), la densidad de carga depende sélo de la coordenada z. p.{z)

produce un potencial Hartree, solucion de la ecuacién de Poisson

d? e
E’;EV‘(Z) =

pe(2), (1.32)

€otr

donde ¢, es la constante dieléctrica del vacfd y € es la constante dieléctrica relativa del
material; para abreviar haremos ¢ = ¢g¢,. La integral doble que resuelve esta ecuacion
puede transformarse en una simple. Tomemos el origen z = 0 en el plano de simetria del
sistema,; si el sistema es simétrico, como todos los estudiados en esta memoria, se tiene
entonces que V)(0) = 0; salvo una constante de integracién, que fija el origen de energias,

se tiene que el potencial producido por los electrones es

' Ve(e) = 9 IR G (1.33)
esta integral puede evaluarse por partes: definiendo
U = [ depl€); dU(E) = —pelE)de, (1.34)
se tlene
V) = ¢ [aeve) = {even - [edox) = (1.35)
= () - [Tenierde) = £ [c - Onirat,

lo cual simplifica la evaluacién numérica del potencial electrostatico producido por los
electrones. |

El potencial Hartree V,(z) sumado al potencial constante a trozos de la heferoestruc-
tura V;(z2) y al producido por las impurezas ionizadas Vj,(z), ha de ser igual al potencial

V(z} que aparece en la ecuacién de Schrodinger:
V(z) = Vo(2) + Vimp(2) + Vi(2)- (1.36)

Cuando se cumple esta condicién, se tiene la solucién autoconsistente de problema.
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1.5.1 Interaccién de canje y correlacion

A las densidades areales de portadores que suelen alcanzarse en los sistemas cuanticos
descritos anteriormente, la interaccién de canje y correlacién puede ser importante. Una
manera sencilla de incluir los efectos de canje y correlacién es mediante la Aproximacién
de Funcional Local de Densidad, basada en la Teoria del Funcional de Densidad desarro-
llada por Kohn y Sham [18]. Hohenberg y Kohn demostraron en 1965 que todas las
propiedades fisicas del estado fundamental de un sistema de muchos cuerpos en inter-
accion se pueden determinar a partir de su densidad de particulas n(r). En este formalis-
mo, las autoenergias y autoestados del sistema se obtienen a partir de una ecuacion para
una particula, introducida por Kohn y Sham, que es una ecuacién de Schrodinger con un
término adicional en el potencial, que da cuenta de la interaccién de canje y correlacién.
Este potencial es un funcional desconocido de la densidad. L.a aproximacién maés sencilla

es la del Funcional Local de Densidad, que consiste en hacer

Vae(r) = pize[ro = n(r)] | (1.37)

(ionde fzc es la energia de canje y correlacién de un gas homogéneo de particulas, en la
que se sustituye la densidad constante ny por la densidad n(r) para dar cuenta de la no
homogeneidad del gas.

Hay diferentes parametrizaciones del funcional V.., que consisten en distintas in-
terpolaciones de los resultados de la teoria en los limites de baja y alta densidad del
gas electrénico; las diferencias cuantitativas entre las distintas parametrizaciones son

pequenas. En esta memoria utilizaremos una parametrizacién del funcional local V.

debida a Hedin y Lundqvist [19]:

2
Vee(2) = — [1 + 07734z In(1 + 27")| ——Ry", (1.38)
Tar,
donde z = r, /21, _
4 -1/3
rs =1,(2) = (gwa"an(z)) , (1.39)
y a*, Ry* son el radio de Bohr y el Rydberg efectivos, respectivamente:
dmege, hi? e?
. _ : o _ & 1.40
¢ m*e? ' Ry Brege,at (1.40)
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En los sistemas en los que hay;unatviriacién de la composicién; puede-hacerse .. = i

e,.(z) m* =m*(z) enla expresion del funcional de canje y correlacmn En las estructuras
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para este tipo_ de s1stemas , que en general no tlenen premsamente denmdades eIectromcas ‘
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muy hornogeneas
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La mclusxon delos efectos de canje Y, oorrelacmn en el estudlo del gas electromco que
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puebla un, smtema cuantlco de semlconductores como un pozo, cuantlco 0 una superred
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descrlto _por una, ecua.cmn de Schrodmger de la, forma, (1 18), supone ; anadlr a.l potencml
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(1.36) el func1onal (1.38), de modo, que, el .gg}agng_l Vg(z) que aparece en la ecuacion dg

Schrodinger es
£y

P | Vs(z) = Vb(::';) '-}-VE(Z)'+Vzmp‘(%)+JVzc(z) (141)
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En esta memorla. se estudia la estructura electronlca de dlstlntos pozos Cua.ntlcos Yy su-
LIS w50,

perredes basados en GaAs y Al,Ga;_;As y dopados con Sz. Como decmmos en el
apartado 1.5, el dopa.dp‘\td'e.«-l_zi‘:s:'és:tfucturas;intro’;du_ce cargas-en el sistema, que alteran
el perfil de las bandas, lo quze.‘ liéxce necesaria la resolucion autoconsistente del problerna
Para 1a, descripcion de superredes, o pozos cua,ntlcos despoblados no es necesario tal és-"
quema 'y estos sistemnas han sido estudmdos coti otro’ tipo de modelos. En el grupo

en el que he desarrollado..éste: trabajo ;sezhanzrésuelto distintos problemasde "estruc; -

A

tura electromca pero siempre en s1stemas despoblados .en los que no es necesario un

U.
calculo autoconsistente. Nosotros nos centraremos en el estudio de sistemas poblados
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con electrones, despreciando el efecto de las demds bandas, pero describiendo los efectos
de combamiento del perfil de la banda producido por la presencia de portadores.

Como explicabamos en los apartados anteriores, el GaAs, el AlAs’y sus aleaciones
son los materiales mas ampliamente usados para la fabricacién de dispositivos cuanticos;
la posibilidad de poder comparar nuestros resultados con datos experimentales es uno de
los motivos que justifican esta eleccién. En el caso de los pozos estructurales con dopado
6 en la barrera, la motivacién para nuestro estudio es la bisqueda de una explicacién
para los resultados experimentales obtenidos en estos sistemas.

Por otro lado, las caracteristicas de estos materiales hacen que un modelo a una
banda sea mas que suficiente para explicar las propiedades del gas electrénico que puebla
este tipo de estructuras. Centraremos nuestro estudio en los efectos relacionados con el
potencial electrostatico producido por portadores e impurezas ionizadas, que son los mas
relevantes en estos sistemas, despreciando el acoplamiento con otras bandas.

El esquema de la memoria es el siguiente: en este primer capitulo hemos presentado
un breve resumen del tipo de sistemas de semiconductores entre los que se hallan los
estudiados en esta memoria, asi como del método k - p, que emplearemos para la de-
scripcion de su estructura electrénica. Como ya hemos visto en apartado 1.5, para tal
descripcién es necesario resolver autoconsistentemente las ecuaciones de Schrodinger y
Poisson. En el capitulo 2 se explican dos formalismos generales de resolucién de sistemas
de ecuaciones diferenciales acopladas como las que aparecen en el método k- p, que es el
empleado en esta memoria, el Método de Empalme de Funciones de Green y el Método
de Matriz de Transferencia. Como veremos, el primero es muy adecuado para el estu-
dio de sistemas multicapa, como son los pozos cuénticos y las superredes. Respecto del
Método de Matriz de Transferencia, su implementacién numérica es muy sencilla, de ahi
que se haya relacionado con el Método de Empalme de Funciones de Green con vista a
su aplicacién prictica en problemas que han de ser resueltos numéricamente.

Los capitulos 3 a 7 describen nuestros resultados para los distintos sistemas. En el
capitulo 3 se estudian pozos con modulacién de dopado; la informacién experimental sobre
la poblacién de estos sistemas es muy abundante y permite una comparacién muy amplia
con nuestros resultados. Los capitulos 4 y 5 estan dedicados a los pozos y superredes

4, sistemas en los que el dopado produce el potencial que confina a los portadores. En
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estos casos la densidad areal total estd dada por la densidad de impurezas del sistema,
por lo qué nuestros resultados se contrastan’con médidas experimentales de la ocupacion
de las subbandas en el caso dé los pozos, y con espectros de fotoluminiscencia en el caso -

de las supeérredes, que dan una’indicacién de las posiciones’ relativas de las minibandas

.t N

ocupadas. ’

" “En los capitulos 6 y 7 se estudian pozos cudnticos y superredes con dopado 8. Nues-
tros resultados éxplican los altos valores de la densidad areal ‘de portadores observados
ex'périmentallmente.en los pozos con dopado § en' las barrerass; réspecto de las superredes,
presentamos un estudio mas realista de la estructura electrénica de estos sistemas, que
han ‘sido abordados en la literatura utilizando' modelos muy sencillos, sin tener en cuenta
la modificacién de la estructura electrénica que producen las cargas en estas estructuras.
En el capitulo'8 se exponen las conclusiones defivadas de‘este trabajo.
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Capitulo 2

Técnicas de calculo

Como hemos visto en el capitulo anterior, el calculo de la estructura electrénica de los
sistemas estudiados en esta memoria supone la solucién de la ecuacion de Poisson y de
la ecuacion de Schrédinger. Hemos visto que para el modelo empleado a lo largo de
la tesis, la solucién de la ecuacion de Poisson se reduce a calcular una integral simple.

Numeéricamente esto no presenta ninguna dificultad.

El cilculo de las autofunciones y autovalores de la ecuacién de Schrédinger es mas
complejo; en particular, en las heteroestructuras de semiconductores los coeficientes de
dicha ecuacién diferencial no son continuos, lo cual complica su solucién. En este capitulo
describimos los métodos empleados para la solucién de este problema, el Método de Em-
palme de Funciones de Green y la Técnica de Matriz de Transferencia, exponiéndolos
desde la perspectiva de la resolucién de nuestro problema concreto. El Método de Em-
palme de funciones de Green sirve para solucionar problemas de empalme no solo en
medios continuocs, descritos en términos de ecuaciones diferenciales, sino también para
problemas discretos. Las referencias obligadas para una visiéon completa de estas técnicas
son los libros de Garcia Moliner y Flores [13], Garcia Moliner y Velasco [14] y el articulo

de Mora et al. [20].

25
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2.1 El Método de Empalme de Funciones de Green

Dado un problema fisico descrito por la ecuacion de autovalores
(E—Hjp =0 | (2.1)

y ciertas condiciones de contorno, se define la funcién de Green G del problema como la

que verifica

(E—H)G =1 - (2.2)

y las mismas condiciones de contorno, donde H es el hamiltoniano del problema, [ el
operador identidad y E, % son los correspondientes autovalores y autofunciones. Si se

elige la representacién espacial, la ecuacidén (2.2) se escribe
(E—-H(r)G(r,¢)=16r —7"), (2.3)

y la representacién espectral de la funcién de Green es

N - 5 BT ()

G(E,r, ') = ? -—_—J—— (2.4)

Como H es un operador hermitico, sus autovalores son reales. Por tanto, G(FE) es

analitica si Jm E # 0. Los autovalores discretos de H son polos simples de G(E); el

espectro continuo o. del Hamiltoniano se halla en un corte de G(E), de modo que si

E € o.(H), los limites lin,_.o G(E + t€) no coinciden. Fisicamente suele adoptarse como
definiciéon de G(E)

1i_r$ G(E + 1¢), (2.5)

la llamada funcién de Green causal. En tal caso, la conjugacién que aparece en (2.4)
debe entenderse en el siguiente sentido: si 1 es un vector columna de la forma a(E) +
ib(E), donde hemos hecho explicita la dependencia en el autovector, i es un vector fila
aT(E) — ibT(E),'donde no se conjuga el autovalor E. En lo sucesivo denotaremos esta
conjugacién.explfcita., que llamaremos transconjugacién, como %7,

Muchos de los problémas de interés en la fisica del estado sélido estan relacionados
con la existencia de superficies e intercaras. En particular, en el éstudio de cualquier

excitacién elemental de los pozos cuinticos y superredes estructurales que hemos descrito
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someramente en el capitulo anterior aparece el problema de la intercara. El Método de
Empalme de Funciones de Green es un método general, que no depende del problema
fisico estudiado, que permite construir la funcién de Green de un sistema a partir de las
funciones de Green de los medios que lo constituyen, empalmandolas en la intercara entre

dichos medios.

En principio este método es aplicable a cualquier tipo de problema de empalme, inde-
pendientemente de la forma de la intercara; sin embargo, nos limitaremos por simplicidad
a superficies planas, y usaremos una notacién adecuada para la descripcion de sistemas
continuos, como los estudiados en esta memoria, en los que en general H es un operador
diferencial de segundo orden, y G es el resolvente de dicho operador. En tal caso, (2.3) es
un sistema de ecuaciones diferenciales de segundo orden acopladas. Por lo demas, la dis-
cusién presentada en este apartado es vilida para medios discretos y cualquier superficie

de empalme {14].

Escogemos las coordenadas de manera que los planos donde se realiza el empalme
son z = const. La ecuacién (2.3) es en principio en derivadas parciales; haciendo su
transformada de Fourier en las variables £ e y, el operador gradiente V = (8;,8,,8,) se
transforma en (ik, 3,), de modo que (2.3} queda como un sistema de ecuaciones diferen-
ciales en la variable z, dependiente del vector de onda en el plano zy, k. Si el sistema
es de N ecuaciones, el hamiltoniano es un operador diferencial matricial ¥ x N en la
variable z dependiente de k, H, y la funcién de Green G es también una matriz N x ¥

G(E,K;z,7'). En lo sucesivo la dependencia en E, & se sobreentiende.

Supongamos conocidas las funciones de Green de dos medios volimicos 1 y 2, que
denotaremos por G, ;. Interesa construir la funcién de Green del sistema compuesto
por los dos medios 1 y 2 unidos en la superficie S, que como se comenté anteriormente,
supondremos plana y situada en z = 0. Un esquema de esta situacién se muestra en la
figura 2.1. Indicamos con el subindice x la pertenencia al medio g y con 77 la pertenencia
al medio complementario (st g = 1, entonces & = 2). Si se produce una excitacion
elemental en el punto 2’ € u, en el medio volimico u se propaga a z € g segin G,(z,z').

Pero si el sistema es compuesto, la amplitud en z € g incluye el efecto de la reflexién en
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e
Gu

F igura 2.1: Esquerna. de un sistema compuesto formado por dos medlos
A unidos en una intercata plana.

. oy

S, de mbdo que la funcion de Green del sisterna compuesto es
Gs(z,7) = G,(z.7) + G5, 0/RG,(0,2)) (2,7’ € p). (2.6)

si los.dos puntos z, z’ pertenecen al mismo medio; la amplitud en un punto situado en el

medio & viene dada por
Gs(z,2") = Gg{2,00TG,(0,2') (z€m 2 €p). (2.7)

R y T son objetos definidos en la intercara y representan el efécto de la superficie
(reﬂe‘ﬂon y transrms;on, respectwamente) a todo orden de teoria de perturbaciones.
Escrlbiremos los obj jetos evaluados en una intercara, como R y 7, en tipo caligréfico; si
se trata de una funcién de Green, se omitiran sus argumentos z y z'.

Si se evalian las ecuaciones (2.6) y (2.7) en la superficie de empalme, se tiene

‘gS = gy, + GpRguv (28)
gs = gﬁTg,ua . ‘ . (29)

de donde pueden despejarse R y T:
R = 6;Y(6s-6,)6;", (2:10)

T = G3'GsG,. (2.11)
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Por consiguiente, basta conocer Gg para evaluar R y 7, y con estos objetos puede

calcularse Gg(z, 2'):

G2, 2) + Gu(2,0097'(Gs — 6,)6;'G(0,7) (2,7 € )

G(2,0)67'G5G.'G,.(0,7') (z € 7,2 € u).
(2.12)

Gs(Z, Z’) = {

Si en la ecuacién anterior se hace z = 0 se tiene

g;lG,‘(O, )= ggle(D, z') (2.13)
y haciendo 2’ =0, _

G.(2,0)G." = Gs(z,0)G5". (2.14)

Estas identidades seran de utilidad mas adelante.
A la vista de la representacidn espectral de la funcién de Green, es claro que para es-
tados ligados no degenerados E;, puede obtenerse el autovalor correspondiente calculando

el residuo de G5 a la energia correspondiente al autovalor E;. De (2.12) se tiene

Ps(z) = Gu(2,006.5(0) — Gu(2,0)65 ¥5(0), - (2.15)

donde se ha utilizado la identidad (2.13). El primer sumando en (2.12) no contribuye
porque E; es un autovalor correspondiente a un estado ligado, que no esta en el espectro

del hamiltoniano del medio u. Si se evalia 1 ¢(z) en la intercara,

¢’s(0) = ':bs(O) - gnggl'abs(ﬁ)’ (2-16)

asi que para las energias de los estados ligados no degenerados del sistema compuesto se

verifica

G.G5's(0) = 0. (2.17)

Al ser E; una autoenergia correspondiente a un estado ligado, en general det G;' # 0,

con lo que se tiene
Gs'¥s(0) =0, S (2.18)

sisterna de ecuaciones homogéneo que tiene solucién distinta de la trivial si y sélo si

det G5' = 0. (2.19)
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Esta ecuacién permite calcular los autovalores del problema de empalme. La evaluacion
de G5 réduiere un andlisis de las condiciones de empalme en la intercara y depende del
modelo empleado para describir el problema fisico; en cualquier caso sélo supone cilculos
en la superficie, y como se comenté anteriormente, con Gs se obtiene la funcidén de Green
del sistema completo, a partir de la cual pueden calcularse todas las magnitudes fisicas de
interés del problema. Esta es la ventaja principal del Método de Empalme de Funciones

de Green.

2.1.1 Condiciones de empalme en sistemas continuos

El anélisis hasta aqui realizado es totalmente general: no se refiere a ningin sistema
fisico en concreto y es valido tanto para medios continuos como discretos, aunque se ha
escogido una notacion adecuada para sistemas continuos, como son los estudiados en esta
memoria.

En este apartado se estudian las reglas de empalme para sistemas continuos descritos
por ecuaciones diferenciales de segundo orden. Es en estas ecuaciones y en las correspon-
dientes condiciones de contorno donde se encierra la fisica de cada modelo concreto.

Supongamos que nuestro modelo viene descrito por un sistema de ecuaciones diferen-

ciales de segundo orden de la forma

d d d
[&—;(M-&;+P)+YE+W1¢=O (2.20)

Si integramos esta ecuacién entre —n y +7 y tomamos el limite n — 0, se tiene
MW + Pyl — [MY' + Py]_o =0, (2.21)

esto es, la forma lineal M1’ + P ha de ser continua para todo 2, pues la integracién
reatizada puede hacerse en torno a cualquier plano z = const. La continuidad de la forma
lineal tiene significado fisico, que se halla implicito en la forma del sistema de ecuaciones
diferenciales escogido para describir el problema. En nuestro caso no es un sistema de
ecuaciones diferenciales acopladas, sino una sola, que es la de Schrodinger, para la cual
tenemos ) ,

B : W=E—h—’£—V; P=Y =0, (2.22)

2m*
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donde tanto m* como V pueden depender de z. Entonces, la forma lineal continua

asociada a la ecuacion diferencial es

r:z‘_téfi_z (2.23)
que fisicamente supone la conservacion del operador densidad de corriente de probabili-
dad.

La condicién de continuidad que acabamos de derivar en términos de ¥ y ¥’ tiene
su contrapartida en el lenguaje de las funciones de Green, aunque ahora se trata de
una condicion de discontinuidad. Sea un problema dado por el sistema de ecuaciones

diferenciales anterior (2.20) y ciertas condiciones de contorno; la funcién de Green de

este problema es la que verifica la ecuacion

2 (ML ipy+vdiw| Gl ) = I8z, ). (2.24)
dz dz dz
Es conveniente introducir las siguientes definiciones:
dG(z,z2')
1t (1) _ 1
W) = lim, = (2.25)

que evaluadas en z = 0 se denotan simplemente por 'G*).
Haciendo 2/ = 0 en (2.24) e integrando en z desde —y a +7n y tomando el limite p — 0,

se obtiene
[M(+0) '60) + P(+0)g] — [M(-0)'6D + P(~0)G| = L. (2.26)

Si se define la forma diferencial A(z,z’') asociada al sistema de ecuaciones diferenciales
(2.20) como
d

A(z,2") = [ME; + P] G(z,7'), (2.27)

la ecuacién (2.26) se escribe en funcién de A(z,2') de la siguiente forma:

A(+0) — A(-0) = L. (2.28)

Notese que

A(£0) = lim A(z,0) = M(£0) ‘6 + P(£0) G; (2.29)
de modo que resulta natural definir

A®) = AF0), S (230)
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asi que la condiciéon de continuidad en términos de % y su derivada se convierte en una
condicién de discontinuidad en términos de la funcién de Green y consiguientemente, de
su forma lineal asociada:

A A = (2.31)

Estas condiciones de discontinuidad pueden usarse de dos maneras diferentes: si se aplican
a un solo medio, que puede ser no homogéneo, pero sin discontinuidades (esto es, M y

P ‘so.n funciones continuas), de (2.26) se obtiene la condicién de salto

. .fg(+)-_f g(-) = —-M! s, - (2.32) '

que en términos de ¥ equivale a la condicién de continuidad
P/(+0) = ¥/(~0); | (2.33)

si se aplican a un medio compuesto, formado por la unién de dos medios continuos 1 y 2

unidos por una intercara en z = 0, se tiéne
(57167 = P1Gs) = (831 657 = PaGs) =1, - (239)

que equivale a la condicion de continuidad

"’”S('O)?“"g‘@‘@_ . . (2.35)

my my

La.expresién (2.34) puede-usarse para obtener la férmula de empalme en funcién de Gg:

si se deriva la identidad (2.13) en el medio 1 (z £ 0) y se toma el limite z — —0,

GP =g origs (2.36)
Haciendo lo mismo en el medio 2 (2 >0) ; z — l—O,

‘g =6 65 g (2.37)
sugt'itl.xiyerido estas dltimas identidades en (2.34) se obtiene.

(5761 = PG G - (577 0 - P2 G2) 67 s =1, (2.38)
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que es la férmula de empalme buscada; en términos de la forma lineal A(z, 2’} se expresa

de modo mas compacto:
g5' = -(A" 67" - A7 6. (2:39)
En particular, si P, = P,, como en el caso que nos ocupa, se tiene
g5' =576l g7t - 971017 65 (2.40)

Si los medios 1 y 2 son homogéneos, la funcién de Green de cada uno de ellos puede
calcularse analiticamente; cada G, es la correspondiente al medio g infinito. Pero en
el caso de sistemas no homogéneos, no es en principio evidente qué medio infinito debe
suponerse para el cilculo de las G,,. La respuesta viene dada por la expresion de G, la
ecuacién (2.12): sirve cualquier medic cuya funcidén de Green coincida con G, cuando sus
argumentos estén en el medio g. Por ejemplo, si 4 = 1, exigiremos que G sea regular
en —oo, pero no es importante su comportamiento en +00; puede escogerse cualquier
condicién de contorno en la superficie de empalme, siempre que no sea de barrera infinita,
puesto que queremos empalmar dos medios finitos. El mismo razonamiento se aplica a la
funcion de Green del medio 2; salvo la anulacion de ‘G 2*’, ! gg'), puede escogerse cualquier
valor de estas derivadas en la intercaras, respetando el cumplimiento de la condicién de
salto de la funcion de Green. A la vista de la ecuacién (2.40) se ve que es conveniente

escoger 'gi” = 8, ’9(2_) = —8,, con lo que si P, = P,, G5' es simplemente

Gs' =g+ 67 (2.41)

2.1.2 Formulacién para intercaras acopladas

Uno de los grandes atractivos del Método de Empalme de Funciones de Green es que
permite una formulacidon compacta de los problemas en los que hay que realizar el em-
palme en varias intercaras, como ocurre en los pozos cuanticos, barrera:.; y superredes de
semiconductores, por sefialar sistemas como los estudiados en esta memoria. De hecho,
hay una gran variedad de problemas de interés fisico que tienen una estructura a capas
del tipo 1-1-2-r-3, esto es, tres medios separados por dos superficies, que denotaremos

por ! (izquierda) y r (derecha). En tal estructura puede definirse un dominio interior, el
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Figura 2.2 : Esquema de un sistema laminar compuesto formado por tres medios.

formado por el medio 2, emparedado por la.sldos superficies { y f, y un dominio exterior,
formado por dos zonas desconexas, los medios 1 y 3, de modo que estos dos dominios se
hallan separados por la superficie de empalme, que definimos como el conjunto de las dos
superficies ! y r (figura 2.2). 5i G,(z,2') es la funcién de Green del medio j, que verifica
el sistena de N ecuaciones diferenciales (2.24) mas las correspondientes condiciones de
contorno, definimos las siguientes matrices é, de dimensién 2N x 2N, a partir de las

provecciones de las funciones de Green en la superficie de empalme:

o 921 Gz ([, T') -

G, = (2.42)
G‘Z(rs l) g2r
para el dominio interior, y en el dominio exterior definimos
c“";e = g” 0 ' (2‘43)
0' ; gSr

de modo que construiremos la proyeccién de la funcién de Green del sistema compuesto,

deﬁhida como

& Gsi Gs(l, 1) ,' (2.44)

Gs(r,l)  Gsr

a partir de los objetos G;, G..
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Supongamos que se produce una excitacién elemental en el punto z situado en el medio

2 (por claridad, indicaremos con un subindice el medio o dominio en el que se halla el

punto); tal como se indica en la figura 2.2, la amplitud que produce esta perturbacién en
el punto 2’ perteneciente al medio 2 viene dada por

Gl 25) = Galan ) + (Galen ), Galen ) R | 05| (2g)

Gy(r, 2})

expresién aniloga a la obtenida en el problema de una sola intercara. R es un objeto

definido en la superficie de empalme, formada por las intercaras [ y r, y da cuenta de

las reflexiones en las dos intercaras a todo orden de teoria de perturbaciones. Como las

matrices G, R es de dimensién 2N x 2N. Si el punto z se halla en el dominio exterior,

puede llegarse a una expresion similar a la del caso de intercara simple introduciendo los

vectores fila y columna G., analogos a los usados en (2.45), que verifiquen

Gy(l, 2
Ge(zlrl) = (Gl(zla l),O); Ge(l: z;) = ( 1( 22) (246)
o
proyectando en la intercara [, y
G.(z3,7) = (0,G3(23,7)); Ger,2z3) = ° (2.47)
Gs(r, z3)

si se proyecta en la intercara r, de modo que las ecuaciones que dan cuenta de la propa-
gacién de un estimulo producido en el dominio interior al dominio exterior se pueden

condensar como

= | Ga(l,z3)

Gs(ze, 25) = (G20 1), Ge(2e, 7)) T (2.48)
s(2ze; 23) = (Ge(2e, 1), Ge(2e, 7)) Galr. 1)

Con esta notacidn, las proyecciones en la superficie de empalme de las ecuaciones (2.45)
y (2.48) se escriben -

Gs = G;+G,RG, (2.49)
(2.50)
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de donde pueden despejarse R y 7

R = G, (Gs— GG, (2.51)

T = G, GG, , (2.52)

que sustituidos en (2.45) y (2.48) nos dan las ecuaciones de la funcién de Green del
sistema completo en términos de sus proyecciones en la superficie de empalme, expresiones

analogas a las obtenidas para la intercara simple en virtud de la notacién compacta

escogida:

. GS(ZQ,Z-'Z) = Gz(lz,Z;)—l— (253)

.1, = - =1 Gy{l,z)

(Ga(22, 1), Gal22,7)) G; (Gs = GG | 27

G3(r, 25}
sc1x =1 | Gl 2 '
GS(zuza) = (Ge(zc7l)ch(zc7r))GelGSGi1 2( 22) : (2'54)

L . G,(r, z5)

De manera analoga se obtienen las expresiones para Gg cuando el punto inicial se halla
en el dominio exterior. Se tiene por tanto una formulacién idéntica a la del caso de una
sola intercara, sustituyendo las medios 1 y 2 por los dominios interior y exterior.

El estudio de las funciones de onda de los estados ligados del sistema compuesto es
de gran interés. De acuerdo con la notacién empleada, se define la funcién de onda

proyectada en la superficie de émpa.lme como

- Vg
b= , (2.55)
y ¢Sr )

donde 1 g, ¥, son los vectores de onda (de N componentes) evaluados en las intercaras

l y r respectivamente. De la ecuacion (2.54) se tiene una expresién anailoga a (2.13):

-1 [ Ga(l, 2 -1 | Gs(l,2
G2 i - 2( !22) - Gsl i S( !Z‘Z) , (256)
G?(ra z;) GS(T'J Zé)
que permite escribir (2.54) coma

Gs(21,25) = G2, ) +(Ga(22, 1), Gol22,7)) G, (G5 —Gr) G5 ( Gs(l,23) ) - (2.57)
Gs(r, z;)
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Evaluando el residuo de esta ultima ecuacién a la energia correspondiente a un estado li-
gado, se tiene la funcion de onda de dicho estado; evaluandola en la superficie de empalme
tenemos

bs = PG, Gs ¥s, (2.58)
de donde el sistema de ecuaciones de empalme es

G5 $s =0, (2.59)

con solucidn no trivial si

det G5 =0. (2.60)

Este resultado es formalmente idéntico al obtenido para la superficie simple; lo utilizare-
mos para el calculo de los estados ligados del sistema compuesto.
La férmula para Gg se obtiene de manera analoga a la seguida en el caso de la

intercara simple. Utilizando las siguientes definiciones

e | G Gl . (G0 0
ey el Lo el )
- S; 0 - S; 0
S.=|"7" , S=|"" , (2.61)
0 53 0 ‘52
. P 0 _ Py 0
pe = ' ' ?5 = ’ 4
0 -P; 0 ~P,

y partiendo de las configuraciones (z1, 23), (22, 25) con z; > z;, se imponen las condiciones
de empalme en la intercara [, y en los casos (23,23), (z2,23) con 23 < 2z} se realiza el
empalme en la intercara r. Todas las expresiones resultantes se condensan en la notacion

compacta de matrices 2N x 2N:

i

[(:‘5' G _p &) & (Y PGy & ‘] Gs=1, (2.62)

que es la formula de empalme buscada; si P, = P;,

- —1

Gl =5"a&Y&"'-5"a7 G (2.63)
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Como en el caso de la intercara simple, es posible escoger unas G, que simplifiquen esta

iltima e;presién: tomando
‘G =81, G0 = —55, G = 83,0 = 55 (2.64)

la ecuacion (2.63) queda
(2.65)

y la ecuacién secular se reduce a
det |G, + Gi| = 0. (2.66)

) Todas estas expresiones son iguales a las obtenidas en el caso de la intercara simple,
sin mas que sustituir las funciones definidas en el medio 1(2)} por sus equivalentes en el

dominio e(z) segin las definiciones dadas mas arriba.

2.2 El Método de Matriz de Transferencia Com-
pleta

Consideremos un sistema de N ecuaciones diferenciales ordinarias de segundo orden con

coeficientes variables, de la forma
Af'+Bf +(C—-ENf=0. ‘ (2.67)

A, B, C son matrices N x N, y f(z) un vector de N componentes. Este sistema puede

transformarse en un sistema de 2V ecuaciones de primer orden

F’ = PF, (2.68)

P:( © I ); F:(f). (2.69)
AWEI-C) -A"'B b il

F: es un vector columna de 2N componentes, y P una matriz 2NV x 2N. La matriz de

donde

transferencia completa del sistema se define como

F(z) = M(z, 2)F(z), (2.70)
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es decir, aquélla que transfiere el valor de la solucién £ a cualquier punto z. Se llama
completa porque transfiere tanto la amplitud f como la derivada f’ del sistema de ecua-

ciones inicial, para distinguirla de la matriz que transfiere sélo amplitudes.

Si los coeficientes del sisterna de ecuaciones diferenciales son constantes, se tiene que
M(z,2) = exp{P(z — z0)}. (2.71)

Si los coeficientes no son constantes, puede introducirse un reticulo lo suficientemente
fino como para que los coeficientes puedan considerarse constantes en cada celdilla, de
modo que en cada intervalo del reticulo se verifique la ecuacién (2.71). De esta forma,

Mz, z9) se construye multiplicando las matrices as{ obtenidas:
M(z,20) = M(z,z —A)M(z— A,z —2A)-- - M(z + A, 2). (2.72)

Para que los resultados numéricos tengan una precisién aceptable, esta aproximacién
requiere la introduccién de un gran nimero de puntos en el reticulo de integracion.
En el caso de coeficientes no constantes es preferible obtener la matriz de transferencia
integrando numéricamente el sistema de ecuaciones diferenciales (2.68), tomando como

funciones iniciales la base canénica {F;{z9)}), definida como
Fij(z0) = & (2.73)

donde j es el indice de vector ¢ ¢ indica la componente de cada vector; los F;(z) resultantes

son las columnas de la matriz M (z, z):
{M(z,20)};; = Fij(2)- (2.74)

Esta es la técnica que hemos empleado para calcular la matriz de transferencia. En
particular, en los probleas estudiados en esta memoria, para resolver la correspondiente
ecuacion diferencial hemos usado un método corrector en el esquema Adams-Moulton
[21]); los 3 primeros puntos necesarios para hacer la primera correccién se han calculado

usando un Runge-Kutta de cuarto orden.
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2.2.1 Aplicacidon a potenciales peridédicos: superredes

Si los coeficientes del sistema de ecuaciones (2.67) son peridédicos en la direccién z, con

periodo d, pueden escogerse soluciones que verifiquen la propiedad de Bloch:

flz+d) ) af £ ) 2.15)
fiiz+d) £i(2)

En términos de la matriz de transferencia tenemos
Mz +d,z)F,(2) = &9 F(2), (2.76)

esto es, las soluciones buscadas son autovectores de la matriz de transferencia; los auto-

valores cumplen

" det(M(z +d,z) ~ AI) = 0. (2.77)

En particular, los sistemas estudiados en esta memoria se describen por modelo de fun-
clones envolventes a una banda, una ecuacién de Schrédinger; tal ecuacion diferencial de
segundo orden supone una matriz de transferencia 2 x 2. En este caso los autovalores
, Ay = 27 verifican

/\1 = eiqlc{

A —trM (2 +d,2)A + det M {2z + d, 2) = 0; (2.78)
como detM = A;A; = 1y trM = Ay + A;, la ecuacién de autovalores queda

cos(qd) = -;—trM(z + d, z); (2.79)

como M depende de la energia, esta ultima expresion nos da la relacién de dispersién
de una ecuacion-de Schrédinger unidimensional con un potencial periddico, £ = E(q).

Como M depende de la energfa, los valores ¢;(q) permitidos son aquéllos para los que
]-;-trM] <1 (2.80)

Con los valores de E, ¢ asi obtenidos se integra la ecuacién (2.67). Para ello se necesitan
los valores iniciales de f,, f;. Como las funciones escogidas cumplen la propiedad de

Bloch, se tiene

EM(ZO‘i‘dyZO) ‘fq(zg) _ MAA mAD' f4(z0) — ¢id fal20) . (2.81)
"\ fi{z) ] \ mpa mpp fi(=0) fi(z0)
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asi que

igd
fi(z0) = (e~ maq) AAI o =AAf (2). (2.82)

mAD

Tomando un valor arbitrario para f,(2¢), su derivada viene dada por la ecuacién anterior;
con la matriz de transferencia podemos hallar el valor de la envolvente sin normalizar y

su derivada en cualquier punto.

2.3 Funcién de Green y Matriz de Transferencia

El Método de Empalme de Funciones de Green es de gran utilidad cuando se conocen las
funciones de Green de los medios constituyentes del sistema compuesto. En la practica
hay muchas situaciones en las que se desconoce la forma de la funcién de Green; en
sistemas no homogéneos, como los que se describen en esta memoria, ni siquiera los
coeficientes del sistema de ecuaciones diferenciales tienen expresién analitica, puesto que
se evallan numéricamente en cada ciclo del calculo. En tales casos, la funcion de Green
de cada uno de los medios ha de calcularse numéricamente, lo cual es generalmente una
tarea numérica de envergadura.

Por otro lado, el Método de Matriz de Transferencia es una herramienta de gran
utilidad practica en el calculo numérico. La relacion entre ambos métodos proporciona
una técnica para la evaluaciéon numérica de Funciones de Green en términos de matrices
de transferencia, que explota las ventajas formales del primero y computacionales del
segundo.

Supongamos que nuestro modelo se describe con un sistema de N ecuaciones dife-
renciales de segundo orden acopladas como (2.20) y las correspondientes condiciones de
contorno. Denotemos por (z) una base de soluciones del problema; la representacién

espectral de G viene dada por

G(E,z,?) Z ‘ (2.83)

E‘E;c

Como se indicaba en el apartado anterior, la matriz de transferencia del sistema de
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ecuaciones diferenciales verifica

M(z,zo) '!’f(zo) _ MAA(Z,ZG) MAD(Z,ZG) 11’::(20) (‘2.84)
¥i(20) M pa(z,20) Mpp(z,2) ¥i(20)

M tiene dimensién 2N x 2N, de modo que las cajas M .5 (a, 3 = A, D) son de dimension

N x N. Por compacidad en la notacién, se define el vector de 2N componentes

F(z) = Falz) ) _ 'pf(z") (2.85)
Fp(zo) ¥i(20)

de modo que

F.z)= E M 5(2, 20)Fg(z0). (2.86)
B=A,D
En particular, se tiene que
Yo (2) = Falz) = 3 Mgz, 20)Fp(20) (2.87)
f=4.D

Nétese que derivando esta ecuacién, se obtiene

d
EMAa(C: 20) = MDC:(C)ZO)' (288)
De acuerdo con la definicién de vector transconjugado introducida en el apartado 2.1, se
define la matriz transconjugada de la siguiente manera: si m(£) es una funcién compleja

de una variable compleja E,

m(E) = a(E) + ib(E) (2.89)

donde a, b son funciones reales de la variable compleja E, su transconjugada m7 es

m!(E) = a"(E) - ibT(E) (2.90)

donde la variable F no se conjuga, para mantener la definicién de funcién de Green causal
introducida en el apartado 2.1. En particular, si_E es real, mJ es igual a la adjunta de
m, m!. De esta manera es posible escribir la funcién de Green como combinacién lineal

de matrices de transferencia:

G(z,z') — { ZC’H@ MAa(szO)CgﬁMZAﬁ(Z’,ZO) (z _<_ Z:)
Z

(2.91)
Eaﬁ MAa(ZazD)CzﬁMzAﬁ(z’sZO) (z > )
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Como la matriz de transferencia iinicamente depende de la forma del sistema de ecua-
ciones, toda la informacién relativa a las condiciones de contorno se halla en los coefi-
cientes C5g, C2;.

Ademaés de las derivadas 'G®), interesa definir

9G(z,2")
oz » !

=zg

#g' = lim [ (2.92)

2—*205:0

y de manera andloga a lo hecho con 'G™), si se evaliia (2.24) en z = 0 y se integra en z'

se obtiene una expresién similar a (2.32):
g Vg = M~ = 3. (2.93)

Veamos cémo se determinan los coeficientes C4, C7; para un medio arbitrario. En
primer lugar, la funcién de Green es continua, por lo que su valor en 2y no depende de
cémo se tomen los limites z, 2’ — 2. Por consiguiente, evaluando las dos expresiones de

(2.91) en zp, se tiene
G=C5,=C%,4=Caa, (2.94)

asi que solo hay un coeficiente C 44. Derivando (2.91) y evaluando las derivadas en zo,
g gl =C5, - C3y =, (2.95)

y de las condiciones de regularidad de la funcién de Green y sus derivadas en +oo se
obtienen otras 6 ecuaciones, que con la anterior, determinan completamente los 7 C,g,
y por tanto permiten calcular la funcién de Green de un medio arbitrario a partir de la
matriz de transferencia.

Si se tiene un sistema compuesto formado por dos medios, el procedimiento es similar.
Por simplicidad en la notacién, omitimos los subindices de medio en los coeficientes
C”,C< y en las matrices de transferencia, y denotamos la matriz transconjugada como
re

MZaB(Z,Zo) = op(2, 20)- (2.96)

Escogiendo 'gg‘) = 0, con lo que 'g§+’ = 8, se tiene

Cpa=0; CHy=s. (2.97)
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Imponiendo regularidad en —

Gi(0,~0) =0 = Clp= —mzh(-Meap()sikas(mab(—)  (298)
Gi(=00,0) =0 == Cyus=—-mzu(-)pap(-)s1 =01 (2.99)

Para el medio 2, se escoge 'gi" = 0, e imponiendo regularidad an +o0, se obtienen los

coeficientes para G; en particular,
Caa= m;},‘(-l-)mAD(-l-)sg = G,. (2100)

Con las expresiones asi obtenidas puede calcularse la funcion de Green del sistema com-
puesto; en particular, con (2.99) y (2.100) basta para obtener Gg (véase la ecuacién
(2.41)).

Si se trata de un sxstema formado por 3 medios, como por eJernplo un pozo cuantico,
que es un caso que nos mteresa el analisis es idéntico para el cileulo de los coeﬁc1entes

en el dommlo externo (1 e., de Gl y G3) se escoge_g( ) =, 'g“’) =0 y se impone la

cond1c1on de regularldad en —oo para Gy y en +oo para (33; las expresiones finales son
respectivamente como (2.99,2.100), sin mas que sustituir zo = 0 por ! para el medio 1 y
por r para el medio 3. ' '

Quéeda por déteriinar la funcién de Green del dominio interior. Ahora hacemos
m{l,r)=m; u(lry=p {(2.101)
Escogiendo 'g}f’ = 0, y por la condicién de salto, se tiene
Ci,=0; C3,=3 L (2.102)
La anulacién Ae ’QH) implica que |
‘ 'G(l,r) = 0 = C§p = 0. (2.103)
Respecto de la .Jintercara. r, toma.n(io ‘gl =0, |
o CPp = SHaaMip — TRIDTAAS; (2.104)

por la condicién de salto, ‘G{™) = s, de donde

Cip =mpa(8 — mppsp ) Hap. (2.105)
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Como 'G{™) = 0, se tiene que 'G(r,!) = 0, lo cual proporciona otra ecuacién para

determinar los coeficientes C,g:
Caa = mpympps. (2.106)
Finalmente, de la condicién de salto aplicada a las derivadas ()G, se obtiene
Cip=C%p+s, (2.107)

lo que completa el conjunto de ecuaciones necesarias para calcular los C,g y construir

G, a partir de las matrices de transferencia:

Gu = mpympp; Gu =mp; (2.108)
GZ(Iar) = mB}qSQ;
Gg(f, I) = (mAAmBLmDD - mDA)SZ.

Con estas expresiones puede construirse G's; en nuestro caso, calculamos los autoestados

del pozo cuantico a partir de la férmula
det é;l =0 (2.109)

conocidas las energias de los estados ligados, {ntegramos la ecuacién de Schrodinger para
obtener las correspondientes autofunciones, que nos dan la densidad local de estados a
esas energias. También podria evaluarse directamente G5 y obtener de ella la densidad de
estados en energias, lo cual es de utilidad en modelos descritos por sistemas de ecuaciones
diferenciales acopladas. En nuestro caso, puesto que el modelo a una banda empleado a
lo largo de esta memoria supone la resolucién de una ecuacion diferencial, resulta mas
conveniente utilizar el método de empalme de funciones de Green para la determinacion
de las autoenergias y calcular con la técnica de matriz de transferencia las autofunciones
correspondientes, lo que en este modelo simple resulta mas ventajoso desde el punto de
vista computacional. Pero no podemos dejar de resaltar que es posible realizar todo el
calculo dentro del formalismo de funciones de Green. La conveniencia de una u otra

estrategia depende esencialmente del modelo concreto escogido.
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Capitulo 3

Pozos cuanticos estructurales con

modulaciéon de dopado

Los pozos cudnticos con modulacién de dopado son unas estructuras de gran interés tanto
por sus aplicaciones practicas (principalmente en la construccién de dispositivos micro-
electrénicos de alta movilidad) como por la gran variedad de fenémenos fisicos de interés
basico que se manifiestan en ellos, como el efecto Hall cuantico entero y fraccionario.
Aunque pueden fabricarse pozos de muy diversos semiconductores, en esta memoria nos
ocuparemos de los pozos de materiales I[I-V, y en concreto de GaAs/ Al Ga,__As.

Un pozo cudntico de Al;Ga,_;As/GaAs esta formado por una lamina de GaAs
emparedada entre dos liminas de Al,Ga;_.As, de modo que el fondo de la banda
de conduccién del GaAs se halla en la banda prohibida del ternario. La heterounion
Al.Ga,_;As/GaAs es de tipo 1, de modo que el GaAs es un pozo tanto para electrones
como para huecos. Un electrén en la banda de conduccién del GaAs con energia proxima
al fondo de ésta no puede escapar hacia el volumen del ternario; se halla confinado en la
capa de GaAs y por tanto su movimiento en la direccidn perpendicular a las intercaras
esta cuantizado, mientras que paralelamente a las intercaras su movimiento es libre.

En ausencia de impurezas no hay portadores en la heteroestructura, pero si se dopa el
sistema, éste se puebla, bien con electrones o bien con huecos, segin se utilicen impurezas
donadoras o aceptoras. Se forma por tanto un gas bidimensional de portadores en la capa

de GaAs. Si el mimero de impurezas y portadores es apreciable, producen un potencial

47
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electrostatico que altera el perfil de las bandas de valencia y conduccion. Para determinar
la densidad de portadores es necesario resolver autoconsistentemente las correspondientes
ecuaciones de Schrédinger y Poisson del problema.

La modulacién del dopado consiste en dopar selectivarmente una zona de la hete-
roestructura, normalmente la barrera, dejando el resto de la estructura libre de impurezas,
al menos nominalmente. Si el dopado selectivo se hace en la barrera, debido a la discon-
tinuidad de banda en la heterounién los portadores se transfieren de los estados ligédos
de impurezas en la barrera al fondo de la banda del material de pozo. Asi se logra separar
espacialmente i impurezas y porta.dores lo cual reduce la dispersién por las i impurezas y
mejora la movilidad del gas bidimensional de portadores. Se consigue una separacién
mayor, y por consiguiente una mayor reduccién en la dispersién por impurezas, intro-
duciendo entre las zonas dopadas y el.-pé.z‘o con Tos port';'dbr&s capas de material barrera
sin dopar; que se conocen como capas espaciadoras [22]. A temperaturas bajas las im-
purezas son la principal fuente de dispersién de los portadores, de ahi la importancia de
aleja.rlas de la capa de confinamiento. El radio de Bohr de una impureza de Si en GaAs
es de unos 100 A si se introduce en una heteroestructura de Al, Ga,-.Asf{GaAs una
capa espacmdora de 100 A entre el pozo y la zona dopada, se reduce considerablemente
la dlspersmn por impurezas y por tanto aumenta la movilidad de los portadores.

" Para dar una idea de la importancia del dopado modulado y de la separacién espacial
entre electrones e impurezas, conviene mostrar algunos valores de la movilidad para
diféi-eht&s tipos de heteroestructuras:

" En una superred de Al,Gay_.As/ GaAs dopada umforrnemente con St con una den-
sidad de 10'8 ¢cm~3, la movilidad paralela a las intercaras es 4 > 3 x 103 cm? V-1s71. En
las primeras superredes con modulacién de dopado y una capa espaciadora entre el canal
de GaAs y las impurezas ya se consiguieron movilidades de g ~ 1.5 x 10? cm? V-1, Mejo-
rando la caﬁdad de las intercaras y aumentando la separacién de las impurezas Stdrmer
et al. [22] informan de movilidades a T = 4K de g~ 10° cm? V~1. Sus datos indican un
aumento monétono de la movilidad con el espesor de la capa espaciadora Lg cuando ésta
varia de 0 a 150 A. Sin embargo, la movilidad también depende de la densidad electrénica
areal, 14 ¢ual acaba disminuyendo ligeramente si se aumenta demasiado Ls. Stormer et

al. no detectan’ este efecto porque se restrifigen a un rango de valores de Ls demasiado
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estrecho.

En este capitulo presentamos un estudio de la influencia de los distintos parametros
estructurales de los pozbs cuanticos con modulacidon de dopado en el espectro y dis-
tribucion del gas cuasibidimensional de electrones. Se ha prestado especial atencion al
problema del nivel de Fermi en estructuras, relacionado con las impurezas donadoras
empleadas para poblar el sistema. Por otro lado, existe un buen nimero de resultados
experimentales que hemos comparado con nuestros cilculos. Parte de estos resultados

han sido objeto de una publicacion [23].

3.1 Pozos cuanticos GaAs/Al,Ga,_,As con modulacién

de dopado de 51

La configuracién estudiada es la siguiente: un pozo cuantico de GaAs de ancho Ly con
barreras de Al,Ga,_.As dopadas con 57 con una densidad Np separadas del pozo por
sendas capas espaciadoras simétricas de espesor Lg del material ternario sin dopar. Se
supone que las capas dopadas se extienden indefinidamente.

Las impurezas de Si en GaAs o en sus aleaciones con Al ocupan las posiciones de]
Ga, que es un elemento del grupo III, comportindose como un donador monovalente.
Los niveles de las impurezas de 5t en Al (Ga,_,As estan cerca del borde de la banda de
conduccién, y dependen de la fraccion de Al. El nivel de Fermi de la heteroestructura es
el resultante de la alineacién de los niveles de Fermi del GaAs y del ternario Al,Ga,_.As
dopado con 5%, que es el que fija el nivel de Fermi de la heteroestructura: a T = 0K
la banda de conduccién del GaAs esti vacia; al formarse [a heteroestructura, el fondo
de la banda de conduccién del GaAs tiene una energia menor que el fondo de la banda
de conduccion del! ternario y que los niveles de impureza, con lo que algunas de éstas
se ionizan, transfiriéndose los electrones al GaAs hasta alcanzar el nivel de Fermi del
ternario, fijado por las impurezas de Sz.

Como la banda prohibida del GaAs es bastante ancha (1.52 eV a 4K), y la banda
prohibida de las aleaciones Al,Ga,_.As es aiin mayor, es una aproximacion razonable

para el estudio de los electrones considerar nicamente la banda de conduccién, esto es,
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uttlizar un modelo a una sola banda y despreciar el acoplamiento con los huecos.

Se han estudiado aleaciones Al,Ga,_.As con r < 0.4 en las barreras, de modo que el
minimo de la banda de conducéién de los materiales de pozo y barrera se halla en el punto
T'; de esta forma puede utilizarse un modelo de funciones envolventes en torno a dicho -
punto para estudiar los estados electronicos de las heterouniones formadas por estos dos
materiales. Para la diferencia entre las bandas prohibidas del GaAs y el Al,Ga,_.As
se ha utilizado la férmula empirica AE, = (1155z + 370z*) meV [24]; un 60% de esta
discontinuidad correspon'de a la banda de conduccién y el 40% restante a la banda de
valencia (60%/40%) [25], de modo que la profundidad del pozo electronicoes U = 0.6AE,.
Las masas efectivas se toman como my,, ,, = 0.0665my, m?2 = (0.0665 + 0.0835z)m, {26],
donde mg es la masa del electrén libre. Estos datos son los usados para los sistemas
estudiados en la memoria.

Como se vio en el primer capitulo, las funciones envolventes electrénicas del pozo

cuantico verifican en cada medio la siguiente ecuacion de Schrédinger:

( R 2 hix?

i V)~ Bt ) Fuls) =0 e

La solucidn del problema completo se obtiene empalmando las soluciones de la ecuacion
de .Schrédinger en cada medio, esto es, imponiendo las condiciones de contorno adecuadas.
Estas se infieren de las condiciones fisicas de continuidad de la densidad de probabilidad
y de la corriente de probabilidad, que suponen en términos de funciones envolventes
imponer la continuidad de la funcién envolvente y su derivada dividida por la masa

efectiva en las intercaras:

Fila—¢ Flate

F,(zi—€) = F,(z1+¢), (e = 0)
; . maaAs .
’ _ '
F,,K(z, N f) _ F,,K(Z,.. n 6), Fy.-;(fr f) - FyK(zr.'l" E): (6 — O) (32)
MeGaAs m;

donde z; y z. son las posiciones de las intercaras derecha e izquierda respectivamente.
Para estados ligados del pozo, que son los que interesan en el estudio de su poblacién

electronica a temperaturas bajas, £, toma valores discretos; son los estados ligados del

pozo unidimensional en la direccién z. Para hacer mas patente el caracter discreto del

espectro electrénico en el rango de energias de interés, etiquetaremos en lo sucesivo
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los estados con el indice 7, que toma valores en los niumeros naturales. Cada uno de
los E, discretos es el fondo de una subbanda parabdlica, de un continuo de energia
cinética bidimensional. Las correspondientes funciones envolventes tienen una amplitud

evanescente en la barrera; se anulan para z — Foo:
zli‘rinc’o Fi(z) =0 {(3.3)
y son de cuadrado integrable, de modo que puede escogerse la normalizacion

+00
[ Bz = 1. (3.4)

Las condiciones de contorno, empalme y normalizacién determinan completamente salvo
fase la funcién envolvente.

Si la masa efectiva fuera constante en todo el sistema, como se comentaba en el
apartado 1.4.2, bastaria empalmar las ecuaciones a £ = 0 para hallar los autovalores E;,
que es la parte unidimensional no trivial del problema, o equivalentemente, englobar el
témino A%x%/2m* en el autovalor:

2.2

2m*

Ei(x) = E; + (3.5)
E; es la energia asociada al movimiento en la direccién z, y A2x%/2m* es la energia del
movimiento en el plano zy, que es puramente cinética; la funcién envolvente en tal caso
no depende de x, sino unicamente de E;.

Debido a la diferencia entre las masas efectivas del GaAs y el Al,Ga;_.As en es-
tricto rigor hay que resolver la ecuacién de Schrédinger para cada valor de . Nosotros
consideraremos masas efectivas diferentes para x = 0, y supondremos para x # (0 una
dependencia parabélica de la energia en x, tomando m* = mg, ,,, de modo que los fondos
de las subbandas se determinan teniendo en cuenta la diferencia entre las masas efectivas
de pozo y barrera, pero despreciando la no parabolicidad en la relacién de dispersion
inducida por tal diferencia.

Por tanto, tomaremos las funciones envolventes y sus correspondientes a.utoenergfés
iguales a . "

1 ik Rix?
Fri(p,2) = 7 PFi(z); Ej(x)=Ej+5— (36)

2m*’
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donde A es un area de normalizacién, £ y p son vectores bidimensionales, j es el indice
de subbanda'y m* se toma siempre como la masa eféctiva en el material de pozo, GaAs.
Esto simplihcaﬁel calculo con una aproximacién muy aceptable que supone que, habiendo
obtenido los autovalores con una regla ‘de empalme que da cuenta de la diferencia de
masas efectivas, las autofunciones de interés estan siempre muy localizadas en el pozo y la
penetracién en la barrera es siempre muy pequefia. La diferencia de masas efectivas puede
ser importante para la determinacién de los autovalores E; del movimiento cuantizado
umdimensional, pero puede ignorarse en el movimiento libre bidimensional en el canal
del pozo.

"Con los autovalores y autofunciones, se puede hallar la densidad electrénica de carga
pe(r): sustituyendo (3.6) en (1.31), y pasando al continuo en la variable «,

Z‘_g (2;1)? / £k, | (3.7)

1.1

se tiene
5 h2 2
k|F;(2)|* f(E; +

) (3.8)

pe(2)

donde se se ve explicitamente que la den31dad electronica depende solo de la coordenada

z. Haciendo el cambio de variable

. h?,c‘z
= 9
w= o, (39)
esto es,
&k = 2rrdx = nd(x?) = —h—2~1rdcu ' (3.10)
se tiene
, dw
ez
EE.- E;
= k T F == 1
h2 B Zl ln(l + exp( kBT ))’ (3 1)
qué en el ljmite T — O- es
) em*
Jim pu(2) = =T 3 |F () (B — E))O(Er - E)). (312)
j ‘

En realidad, la magnitud que se compara mas directamente con los experimentos es la

densidad electronica areal (nimero de electrones por unidad de area) N, pues se obtiene
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a partir de medidas Hall. En el caso de que haya mas de una subbanda ocupada, sus
poblaciones pueden obtenerse de medidas Shubnikov-de Haas. Los valores de la densidad
areal de electrones no dependen pricticamente de la temperatura en el rango de 0 a 100 K
{27]; como los experimentos con los que hemos comparado los calculos fueron realizados
aT < 77K, la influencia de la temperatura no es importante, por lo que hemos tomado
T = 0K, centrandonos en el efecto de los parimetros estructurales en la densidad areal,
que es mucho mds importante.

La densidad local de la subbanda j a T = 0K es
em” 9
pei(z) = ——7 | Fi(2)"(Er — Bj)0(Er — E), - (3.13)

de modo que su densidad areal se obtiene simplemente integrando en la variable z esta
expresion y dividiendo por la carga del electrén:

1 fptoo m”
Ng; = ——f dz p.j(z) = ;r—hz'(EF - E;). (3.14)

€ J—oco
La densidad areal total se obtiene sumando a todas las subbandas ocupadas:

N = --‘1;/_:" dz po(2) = ;’% S (Er — E,)0(Er - Ej). (3.15)

3.1.1 Determinacién del nivel de Fermi: las impurezas de S:

en Al.Ga|_,As

La determinacién del nivel de Fermi en un pozo cuantico con dopaje modulado es por
tanto especifica del material volimico dopado de la barrera. Es en éste donde se fija Ef,
que por consiguiente es un dato de entrada del calculo autoconsistente. Por tanto, para
el estudio de la variacion del nivel de Fermi de un pozo cudntico con la temperatura basta
con conocer la variacion del mismo en el Al,Ga;_;As volimico dopado con Si.

En un semiconductor n-dopado en equilibrio térmico, la concentracion de electrones
libres depende crucialmente de la energia de ionizacién Ep de la ifnpureza. Si la com-

pensacion es despreciable, esto es, si

Nop> (ND/2) exp(——ED/kBT) > Na, (316)



54 Capitulo 3. Pozos cudnticos estructurales con modulacién de dopado

donde Np y N, son respectivamente las concentraciones de impurezas donadoras y acep-

toras del'semiconductor, la concentracion de electrones libres es

1 \/ Ep

n o~ —— 3.17
)] (317)
donde N¢ es la densidad efectiva de estados en la banda de conduccidn,
2rm* kg T\ >/’
Neg =2 (M) . (3.18)
h? ‘
Suponiendo una energia de ionizacién £p = 10 meV, tipica de un nivel hidrogénico

(también llamado ligero), el factor exp(—Ep/2kpgT) es 0.82 a 300K y 0.47 a 77K . Sin
embargo, para un nivel profundo, por ejemplo Ep = 100 meV, exp(—Ep/2kpT) es 0.14
a 300K y 5 x 10 a 77K . Por tanto, la concentracién de electrones libres a temperatura
ambiente es aproximadamente un orden de magnitud menor —y a la temperatura del
nitrogeno liquido cuatro érdenes de magnitud menor— que en un semiconductor con un
mivel de impureza ligero.

Al dopar Al,Ga,..As con z > 0.22 con impurezas de tipo n, como Sz, Sn y Te, se
observa que la concentracién de electrones libres en la aleacién a temperatura ambiente es
mucho menor que la ¢oncentracién de impurezas Np, debido al atrapamiento de electrones
en un nivel profundo. La dependencia de la concentracién de este nivel profundo con Np
hizo pensar a Lang et al. [28] que se debia a la asociacién de un atomo donador (D) con
un defecto de origen desconocn:lo (X), de ahi que estos niveles se conozcan con el nombre
de niveles DX.

"Los centros DX son los responsables del efecto llamado fotoconductividad persistente
a bajas temperaturas. Cuando se expone la muestra a la luz a bajas temperaturas, los
centros DX se ionizan, pasando a la banda de conduccién. Al cesar la iluminacion de
la muestra los electrones permanecen en la banda de conduccién, y la fotoconductividad
decae muy lentamente. Esto indica la existencia de una barrera no sélo para la emisién de
electrones, sino también para su captura. Una muestra que presenta fotoconductividad
persistente se halla fuera del equilibrio, y tal estado puede durar minutos o dias. Por
consiguiente, la concentracién de electrones libres en la muestra depende de su historia

previa.
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Ademas del nivel DX la impureza de S produce un nivel ligero de cardcter hidrogénico.
Los niveles ligeros no varian su energia de ionizacién con la fraccidn de Al; sin embargo,
los niveles DX si. Para z < 0.22 el nivel DX es resonante con la banda de conduccién,
siendo Epx > E¢. Para estos valores de la concentracién de Al el nivel de Fermi en el
Al;Ga,_.As dopado con Si viene fijado por el nivel hidrogénico E), del Si. Al aumentar
z el nivel DX entra en la banda prohibida y es necesario aclarar el origen de los cen-
tros DX para hacer el tratamiento estadistico adecuado del semiconductor, esto es, para
determinar correctamente el nivel de Fermi.

La observacidén del nivel DX en GaAs, bien sea como un estado resonante en la banda
de conduccién o como un estado en la banda prohibida bajo la aplicacién de presién
hidrostatica, ha permitido concluir que el nivel DX es un estado del 4tomo donador
aislado, ¥ no un complejo donador-defecto. La aplicacién de presién hidrostatica al GaAs
reduce la distancia interatémica, modificando la posicién energética de los valles de la
bandas de conduccién de manera analoga a la adicion de Al al GaAs, pero sin cambiar
la naturaleza quimica de los dtomos que rodean a los donadores. Cuando se aplica una
presion hidrostatica suficiente al GaAs, se observa tanto fotoconductividad persistente
como un pico en el espectro DLTS! caracteristico de los niveles DX. Por otro lado, se
han observado estados de impureza de tipo hidrogénico asociados con los minimos I' y
X de la banda de conduccion en Al .(Ga;_.As tras la fotoionizacion de los centros DX.
Estos resultados sugieren que los niveles DX y los hidrogénicos provienen del mismo tipo
de impureza [30].

Suponiendo por tanto que el semiconductor esté dopado con una sola especie de
impurezas de densidad volimica Np con varios estados posibles { E,} de degeneraciones

{g-}, la fraccién de impurezas ionizadas N} es
+ Np
D — —r Ep— '
1+ 3, g.exp( Z5Ene)

(3.19)

IDLTS son las siglas de Deep Level Transient Spectroscopy [29], técnica experimental empleada para la
deteccidn de trampas en semiconductores. Se utiliza para obtener informacion de los niveles de impureza
en la zona de agotamiento de una barrera Schottky o una unién p-n. Si se inyectan portadores en la
muestra, se modifica la ocupacién de los niveles de impureza en la zona de agotamiento y por consiguiente
varia su capacitancia. El estudio del transitorio de la capacitancia permite obtener informacién sobre

las energias de activacién de las trampas.
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Por otro lado, la concentracién de electrones en la banda de conduccidén de Al.Ga,_.As
viene dada por
no = N Fia(n), ' (3.20)

donde N¢ es la deﬁsidad‘efectiva de estados dada por (3.18) y Fi;2(n) es la integral de
Fermi de orden l/?: )
Fl./z(’?) = ]000 'e_f:—f_e—l (3.21)
siendo € = E/kgT, n = Er/kgT. El nivel de Fermi se halla imponiendo neutralidad de
carga: si la temperatura no es muy alta y no se pasa al régimen de conduccién intrinseca
del semiconductor, la contribucion de los electrones provenientes de la banda de valencia
es despreciable y entonces la densidad de impurezas ionizadas ha de ser igual al nimero
de electrones en la banda de conduccién. Si ademds Er — Eg < kgT, esto es, si el
semiconductor no esta degenerado, la integral de Fermi Fj;;(7) puede aproximarse por

e". .La densidad de electrones en la banda de conduccidn sera ng = Nge”. Se tiene en tal

caso

ne = NCe(EF—Ec}kaT -

NE = _Mp | (3.22)

) Ep —Bpx—Ep—fy
1+gDXe kgT +ghe kpT

de donde se tiene que €l nivel de Fermi es

R Nc¢
E = - <
2 Ec — kgTln 5N, +

- :
\I (2];6 ) + %rg {gn e(Bc=En)/kaT 4 gpx etBo-Epx)/kaT) (3.23)
: D D : ' '

Atendiendo a la concentracién de Al en la aleacién, pueden distinguirse tres posibilidades:

(i) Si la fraccién molar de Al es pequefia (z < 0.22), el nivel DX es resonante con la
banda-de conduccién, y
E(; - EDX < EC - Eh ' (324)

de modo que la exponencial e(fc~Eox}/ksT pyede despreciarse frente a elEc—En)/ksT,

"'y EF se calcula como si el Si tuviera inicamente un nivel ligero.
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(ii) Si {(z > 0.22) y Ec — Epx >» Ec — E,, la exponencial dominante en (3.23} es

elBc—Epx)/ksT v Eo se calcula como si sélo hubiera un nivel profundo DX.

(iii) Para z =~ 0.2 los niveles hidrogénico y DX estan préximos en energfa y cercanos
al borde de la banda de conduccién, asi que ambos han de tenerse en cuenta al

calcular Fp.

En resumen, en los casos (i) y (it),

Ng
EF = EC—kBTln 2ND +
Ne\* N,
\ (;)—f\g:) + —%gp exp(EC — ED)/kBT} (325)

J

donde D indica el correspondiente nivel de impureza: para (i) es h; para (ii) es DX. En
el limite T — 0K
b + Ep

Bp = <=2, (3.26)

que coincide con el nivel de Fermi de un semiconductor con un solo tipo de impureza
donadora monovalente y sin impurezas aceptoras. En el caso (iii) puede usarse la misma

expresion, pero ahora
1.
Ep = -3 lim kgT Inlgps exp(—Eps/ksT) + gpx exp(—Epx/ksT)], (3.27)

que depende de la alineacién relativa de los niveles de impurezas, pero no de sus respecti-
vas degeneraciones. Esta expresion para un solo nivel de impureza es analoga a la llamada
aproximacion de un solo nivel o de nivel donador equivalente, introducida por Watanabe
et al. [31], que tomando en consideracién los niveles DX e hidrogénico, calcularon una
sola energia de activacidén equivalente que diera cuenta de la densidad electrénica medida
en Al (Ga,..As, lo cual supone hacer un promedio de las energias de los dos niveles ligero
y DX, como hemos indicado en (3.27). Esta es la solucién adoptada por Hihara ef al.
[32] para fijar el nivel de Fermi en un céalculo autoconsistente en heterouniones simples.
Hirakawa et al. [33] consideran igualmente un solo nivel de impureza: toman como Ep la

diferencia en energia entre el borde de la banda de conduccion del Al.Ga;_;As vohimico
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n-dopado y su nivel de Fermi, pues en un semiconductor n-dopado con un fondo de.
impurezas aceptoras el nivel de Fermi coincide con el nivel de la impureza donadora.

En esta memoria se emplean los valores de F; y Epx dados por Chand et al. [34]:
E, =10 meV, Epx = (707z — 146) meV.

Conocido Er, hay que determinar las autofunciones y los autovalores electrénicos,
y con éstos la densidad electrénica local n(z) y la densidad electrénica areal Ng. Esta
se determina experimentalmente con medidas Hall. Cuando hay mas de una subbanda
ocupada, sus poblaciones pueden determinarse con medidas Shubnikov-de Haas, asi que
cuando haya mds de una subbanda ocupada, se estudiara la poblacion de cada subbanda

separadamente.

3.2 Calculo autoconsistente de la poblacion y es-

tructura electronica

La presencia de portadores en el pozo cuantico altera considerablemente su perfil de
potencial, que a su vez resultara en unos autovalores y autofunciones distintos al resolver
la ecuacién de Schrodinger, lo cual hace necesaria una solucion autoconsistente del proble-
ma. Para iniciar el célculo se supone una solucidn inicial, bien de la ecuacion de Poisson
(un potencial) o de la ecuacién de Schrodinger {una densidad de carga). Si no se tiene una
solucién aproximada para el potencial, como por ejemplo el resultado autoconsistente de
un sistema similar, puede tomarse como primera solucién de la ecuacién de Poisson un
perfil de potencial cuadrado, que corresponde al pozo despoblado. La aproximacién de
orden 0 analitica para el potencial dada en [35] es itil en la prictica salvo para valores
muy pequenos (ﬁlenores que 100 A) o muy grandes de Ly (mayores que 300 A), para
los que el potencial de esta aproximacién no tiene estados ligados, en cuyo caso hay que
empezar usando el pozo cuadrado como primera aproximacién a la solucién del problema.
Si se disponen de resultados autoconsistentes de sistemas similares, lo mas adecuado es
utilizarlos como aproximacién inicial, lo cual puede disminuir considerablemente el tiempo
de bélcﬁulo, 'segun cuan parecidas sean las dos soluciones. Si se calcula la solucién de un

sistema considerando efectos de canje y correlacién a partir de la solucién autoconsistente
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del mismo sin incluir dichos efectos, se pecesitan muy pocas iteraciones para lograr la
autoconsistencia.

Para resolver la ecuacion de Schrédinger se ha utilizado una combinacién de SGFM
y matriz de transferencia, como se explica en el apartado 2.1.3; las referencias originales
para esta técnica son [36] y [37].

Como se explicaba en el apartado 2.1.1, los autovalores discretos del problema unidi-
mensional E; son los ceros de det G;!. Una vez determinados, las correspondientes au-
tofunciones se calculan integrando la ecuacién de Schrodinger a la energia E; utilizando
la técnica de matrices de transferencia descrita en 2.1.2.

Con las funciones de onda normalizadas se calcula la densidad local de carga en el
sistema, que se emplea: (i) como término fuente en la ecuacion de Poisson, de la cual se
obtiene el potencial electrostatico; (ii} en el funcional de canje y correlacién V,.. Para
la. ecuacidn de Poisson se procede de la manera acostumbrada, tomando la constante
dieléctrica como ¢ = 12.5, correspondiente al GaAs, y despreciando la discontinuidad
dieléctrica en las intercaras, la cual no es muy importante para un cilculo a frecuencia
0. Para V. se utiliza el funcional de Hedin-Lundqvist {19]. Por supuesto, esto no es mas
que una aproximacion, pero la practica demuestra [38, 39] que funciona bien incluso en
sistemnas con densidades de carga fuertemente no homogéneas.

Los nuevos valores de los potenciales estructural, electrostatico y de canje y corre-
lacién determinan un nuevo potencial total V/(2) con el que se inicia un nuevo ciclo en el
proceso de autoconsistencia, iterando hasta que la solucién converja. En este cilculo se
ha obtenido una precisién de 0.01 x 10! ¢m~? en los valores de Ng, que son del orden de

1011 — 102 ¢m—2.

3.3 Resultados

Como resultado de los cdlculos autoconsistentes se obtienen los autovalores Ej, fondos
de las subbandas 2D ocupadas, las correspondientes funciones envolventes y el perfil de
potencial del pozo cuantico. Con las autoenergias y las funciones envolventes es posible
calcular la densidad electrénica local del sistema o la de cada subbanda, € integrandolas,

la densidad areal total y la densidad areal de cada subbanda. Estas magnitudes pueden
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compararse directamente con medidas experimentales. Para algunos casos se han reali-
zado los célculos incluyendo y sin incluir los efectos de canje y correlacion, lo que permite

apreciar su importancia en estos sistemas.

3.3.1 Dépendencia de los pardmetros estructurales

Las tablas 3.1 a 3.5 muestran las energias de los fondos de las subbandas ocupadas E;
y las densidades areales Ng calculadas autoconsistentemente para una serie de pozos en
los que se varia sistematicamente la longitud del pozo Lw, la capa espaciadora Lg y la
fraccion de Al en la barrera 2. Cada tabla muestra los resultados para Ly variable, con
z y Ls fijos. Lw toma valores entre 50 y 300 A, Lg entre 100 y 200 A, yzentre0.ly
0.3. | '

Al aumentar el ancho del pozo, se observa inicialmente un aumento de la poblacién.
Tal comportamiento es de esperar, pues un pozo cuadrado (despoblado) es tanto mas
atractiVo cuanto mayor es su ancho y la altura de la barrera. Sin embargo, en un pozo
poblado esto no ocurre indefinidamente: al aumentar la densidad electrénica del pozo,
aurnenta también la densidad de impurezas ionizadas en las 'barreras, que crean un po-
tencial creciente en éstas cuyo efecto es subir el fondo del pozo hacia el borde de la banda
de conduccidn, acercandolo al nivel de Fermi y disminuyendo su capacidad para atrapar
electrones, de ahi que la densidad electrénica areal se mantenga practicamente constante.
Este comportamiento se observa en todos los casos estudiados.

Todos los pozos estudiados con Lw = 100 A tienen una sola subbanda ocupada.
Aumentando L, mientras sélo hay una subbanda ocupada, la poblacién aumenta debido
a que el fondo de la subbanda va bajando respecto de Ep, y llega un punto en que Ng
se hace constante, pues el potencial repulsivo debido a la densidad electrénica en el pozo
impide el descenso del fondo de la subbanda y por tanto el aumento de su poblacién. Esta
tendencia se observa especialmente en los pozos con z = 0.1 y Lw = 150-250 A (tablas
3.4 vy 3.5), aunque de los valores de las densidades areales para los pozos con z =0.2-0.3
y Lw =:100-150 A (tablas 3.1 y 3.2) se infiere un comportamiento similar. A partir de
este punto, el aumento de Ly va acompafado de la disminucién de Ex — Ey, v acaba

por producir la ocupacién de una nueva subbanda, lo que en todos los casos salvo en los
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L,(A) | Ej(sin x¢) N,(sin xc) E;(xc}) N,(xc)
30 -33.8 9.4 -37.1 10.3
100 -41.0 114 -43.8 12.2
-1.76 0.5 -2.8 0.8

150 -40.4 11.2  -41.9 11.7
11.7 12.4

200 -11.9 3.3 -13.2 3.7
-32.1 8.9 -33.2 9.2

12.2 12.9

250 -16.8 4.7 -18.2 5.1
-27.6 7.7 -28.5 7.9

12.4 13.0

300 -19.4 54  -20.8 5.8
-25.1 7.0 -25.9 7.2

12.4 13.0

Tabla 3.1 : Energias de los fondos de las subbandas ocupadas E; y sus
respectivas densidades areales Ng calculadas para pozos de ancho Ly
variable, manteniendo fijos z = 0.3 y Ls = 100 A. Las energias se miden
desde el nivel de Fermi y estan en meV; las densidades areales se dan
en 10! cm™?. Los calculos se han realizado incluyendo y sin incluir los
efectos de canje y correlacion; se indican en la tabla como “x¢” y “sin
xc” respectivamente. 51 hay mds de una subbanda ocupada, se da la

densidad areal total debajo de las densidades areales parciales.

61
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[ Lw(A) | E;(sin xc) Ng(sin xc)  Ej(xc) Ns(xc)
100 -30.4 8.4 -33.1 9.2
150 -31.2 87 -335 9.3
200 6.4 18 76 21

-26.2 7.3. 273 7.6

9.1 9.7

250 -11.0 3.1 -123 34
-22.2 6.2 -23.1 6.4

9.2 9.8

300 -13.5 3.8 -14.8 4.1
-19.8 55  -20.6 5.7

9.3 9.8

Tabla 3.2 : Igual que en la tabla anterior, con z = 0.2, Ls = 100 A.

Lw(A) | E;(sin x¢) Ns(sin xc) Ej{xc) Ns(xc)
‘100 . -133 37  -15.6 43
150 . -144 40  -165 46
200 14.5 40 -16.3 45
250 -5 0.4 2.5 0.7

Sl -133 3.7 -14.3 3.9
4.1 46

300 .38 1.1 -4.8 1.3
114 3.2 -12.2 3.4

4.2 4.7

" Tabla 3.3 :- Lo mismo que en las tablas anteriores, con x=0.1, Ls = 100 A.
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Ly, | Ej(sin xc) N,{sin xc) Ej(xc) N,(xc)
100 -10.3 2.9 -12.1 3.4
150 -11.4 3.2 -13.0 3.6
200 -11.7 3.2 -13.0 3.6
250 -11.6 32  -128 3.6
300 -1.7 0.5 -2.4 0.7
-10.1 2.8 -10.8 3.0

3.3 3.7

Tabla 3.4 : Lo mismo que en las tablas anteriores, con z = 0.1, Lg = 150 A.

Lw | E;(sin xc) Ng(sin xc) Ej;(zc) Ng(xc)
100 -8.4 2.3 -9.8 2.7
150 -9.5 2.6 -10.7 3.0
200 -9.7 2.7 -10.8 3.0
1250 -9.7 2.7 -10.7 3.0
290 9.7 2.7 -0.4 0.1
-10.2 2.9

2.7 3.0

300 -0.4 0.2 -0.8 0.2
-9.3 2.6 -9.9 2.7

2.8 3.0

Tabla 3.5 : Como en las tablas anteriores, con z = 0.1 y Lg = 200 A.
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pozos con Lg = 200 A (tabla 3.5) supone un nuevo incremento de la densidad areal.

Al aumentar Lw en estos pozos con dos subbandas ocupadas se observa el mismo
comportamiento de saturacion en la densidad electrénica: tras un aumento inicial de la
densidad, ésta se hace casi constante. Sin embargo, las energias de los foudos de las
subbandas cambian: Ep — Fy disminuye y Er — E; aumenta al ensancharse el pozo; los
fondos de las subbandas se van acercando, y sus poblaciones se van por tanto igualando
(véanse por ejemplo los resultados para Ly = 200-300 A en las tablas 3.1 y 3.2). Es
de suponer que para Ly mucho mayores, la situaciéon corresponda a dos heterouniones

acbpiadas.

_ La variacién de las poblaciones y los fondos de las subbandas con la fraccién de Al
se infiere de las tablas 3.1 a 3.3. El pardmetro estructural del pozo que mas varia con z
es la altura de la barrera V;. A mayor fraccién de Al, mayor barrera de potencial, y mds
atractivo resulta el pozo a igualdad de los demas parametros estructurales: en efecto,
las densidades electronicas areales aumentan con z, y la segunda subbanda comienza a
poblarse a menor Lw cuanto mayor es z: para z = 0.3 (tabla 3.1) hay una subbanda
ocupada en el pozo con Lw=150 A, mientras que si z = 0.1 la poblacién de la segunda

subbanda ocurre para Lw entre 200 y 250 A (tabla 3.3).

El efecto del cambio de la capa espaciadora se observa en las tablas 3.3 a 3.5. Para
todos los pozos estudiados, aumentar Ls tiene como consecuencia una disminucién de la
poblacion del pozo. El aumento de Lg supone que a igual niimero de impurezas ionizadas,
el aumento del potencial en la capa espaciadora (practicamente lineal) es mayor, y por
tanto es menor la diferencia en energia entre el fondo del pozo y el nivel de Fermi, es
decir, el pozo resulta menos atractivo y tiene una densidad electrénica areal menor. Esto
se hace patente en que la segunda subbanda del pozo con Ly = 250 A esta poblada
si Ls = 100 A (tabla 3.3) , pero no si Ls es mayor: la segunda subbanda comienza a

poblarse antes cuanto menor es la capa espaciadora.

En la tabla 3.1 se presentan los resultados para un conjunto de pozos con x = 0.3,
Np=1x10"¥ cm™3, Lg =100 A y Ly variable, entre 50 y 300 A. Como era de esperar,
al aumentar la longitud del pozo de 50 a 200 A éste se hace més atractivo, lo cual se

manifiesta en un aumento de la poblacién del pozo. Pero como se comenté anteriormente,
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el aumento de la densidad electrénica areal produce una subida del potencial repulsivo
dentro del pozo, y el consiguiente incremento del nimero de impurezas ionizadas supone
un aumento del potencial repulsivo en las barreras, disminuyendo asi la fuerza atractiva
del pozo. Por este motivo la tendencia al incremento en la densidad electronica areal
observada en los pozos con Ly entre 50 y 200 A se frena en los pozos con Lw entre 200
y 300 A. De hecho la densidad areal N de los pozos con Ly igual a 200 y 300 A es la
misma, 12.97 x 10" cm™?.

La figura 3.1 muestra el potencial autoconsistente total para el pozo de Ly = 100
A, junto con la densidad de probabilidad —proporcional a la densidad local de carga
electronica— y los fondos de las dos primeras subbandas. Hay sélo una subbanda ocupada
correspondiente el estado fundamental del pozo cudntico 1D en la direccién z; el primer
estado excitado estd muy por encima del nivel de Fermu.

A partir de Ly = 150 A hay dos subbandas ocupadas. Para Ly = 150 A, su poblacién
es bastante desigual: el 94 % de la poblacién total del pozo corresponde a la subbanda
fundamental. Al aumentar el ancho del pozo, la densidad areal de las subbandas se va
igualando, lo cual responde a un acercamiento en energias de los fondos de las subbandas.
La figura 3.2 presenta los resultados para el pozo con Ly = 200 A. Los fondos de las
subbandas ocupadas estin mas préximos que en el pozo con Ly = 150 A (véase la tabla
3.1). Los resultados comienzan a desviarse del esquema habitual para pozos cuadrados:
la tercera subbanda se halla bastante mas alejada de la segunda que las dos primeras entre
si, v la densidad de probabilidad de la subbanda fundamental tiene su maximo aplanado,
indicando la tendencia del gas electrénico a dividirse en dos al aumentar la longitud del
pozo. Este resultado es del todo patente en la figura 3.3, que muestra los resultados para
Lw = 300 A. Ahora la densidad de probabilidad de la subbanda fundamental tiene dos
maximos simétricos cercanos a las intercaras y un minimo local en el centro del pozo.
Los fondos de las dos primeras subbandas estin muy proximos; a la vista de la figura 3.3,
esta estructura podria considerarse como dos heterouniones simples acopladas; las dos
subbandas corresponderian al desdoblamiento en dos estados, simétrico y antisimétrico,
del estado fundamental de la heterounién simple.

La figura 3.4 muestra la densidad electrénica total rn.(z) en los tres casos de las figuras

3.1,3.2 y 3.3. En el pozo con Ly = 100 A el méximo de la densidad electrénica estd
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Figura 3.1 : Perfil del potencial (linea continua), densidad de proba-
bilidad de la subbanda fundamental (linea de trazos cortos) y nivel de
Fermi (linea de trazos largos) de un pozo con z = 0.3, Ly = 100 A,
Ls=100Ay Np =1x 102 cm~2. Las energias de los fondos de las dos
primerés subbandas se indican con sendas lineas rectas. Sélo la subbanda

fundamental esta poblada.
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en el centro del pozo, pero ya en el pozo con Lw = 200 A se observan dos maximos
de la densidad electrénica cerca de las intercaras, lo cual no se infiere claramente de las
densidades de probabilidad de las subbandas dibujadas en la figura 3.2; de hecho, hay
una densidad electrénica apreciable en el centro del pozo. Para Lw = 300 A los dos
maximos de la densidad electrdnica son muy pronunciados y puede hablarse de dos gases

cuasibidimensionales confinados junto a las intercaras.

En pozos atractivos, con una fraccion de Al grande, el desdoblamiento del gas elec-
tronico bidimensional en dos gases cercanos a las intercaras se manifiesta claramente en
el rango de Ly considerado. En pozos con z menor hay que ampliar este rango a valores
mayores de Lw, ya que este desdoblamiento se debe al propio potencial electrostatico
repuisivo producido por los electrones, que es suficiente para confinar los dos gases cerca
de las intercaras cuando la densidad electrénica es alta, lo cual, si z y Lg son fijos, se logra
aumentando el ancho del pozo. Harris et al. [40] hacen un estudio similar para pozos
con r=0.25, comparando con sus propios resultados experimentales, y concluyen que la

separacion del gas electrénico en dos gases cuasibidimensionales se da para Lw > 450 A.

« La interaccién de canje y correlacién depende de la dimensién del sistema estudiado,
siendo mayor para dimensiones Bajas; al aumentar la dimensién del sistema, su impor-
tancia disminuye. Respecto del gas electrénico, a densidades bajas la interaccion de
canje es despreciable, y domina el efecto de la correlacién [41]. A densidades metalicas
los efectos del canje y de la correlacién se cancelan, por lo que el gas de electrones de
un metal se describe correctamente como un gas ideal. A densidades intermedias no se
produce tal cancelacién, como ocurre en los gases electrénicos que pueblan los sistemas
cuasibidimensionales de semiconductores, en los que tanto por las densidades areales del

gas como por la dimensién del sistema, este efecto puede ser relevante.

En las tablas 3.1 a 3.5 se muestran los valores de los cilculos Hartree ademas de los
resultados considerando el efecto del canje y la correlacién. Aunque la variacién en la
densidad areal total es mayor en los sistemas mds poblados, no puede decirse lo mismo
respecto de la diferencia relativa entre las densidades areales, que a igualdad del resto de
los pardmetros, es mayor para valores de x pequeros, lo cual significa que la interaccién

de canje y correlacién es mayor en los pozos menos poblados, dentro de los rangos de
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valores aqui estudiados, de 10! a 10'? cm—2.

Para z fijo, la importancia relativa del canje y correlacién disminuye al aumentar
la longitud del pozo. Este efecto tiene que ver tanto con la dimension del sistema, mas
alejado del caso bidimensional ideal al aurnentar Ly, como con el aumento de la densidad
que se produce al aumentar el ancho del pozo. L.a misma tendencia se observa al variar
Lg, dejando Ly y z fijos; los sistemas con densidades menores son aquéllos en los que
el efecto del canje y la correlacién es mayor. Por consiguiente, podemos decir que las
densidades areales obtenidas en estos sistemas son lo suficientemente altas como para que
un aumento de Ng produzca una disminucién del efecto del canje y la correlacién.

En estos sistemas el nivel de Fermi estd fijo respecto del borde inferior de la banda
de conduccion del material barrera. Por tanto, al incluir el efecto del cauje y correlacion,
que en esta aproximacion viene dado por un funcional definido negativo, el potencial
del sistema se hace mas atractivo, con lo que el sistema tiene una poblacién mayor.
Esto se observa en todos los resultados obtenidos, en los que las energias del fondo
de las subbandas de los pozos son inferiores en los resultados con canje y correlacién
que en los resultados Hartree. Por tanto, las densidades areales de las subbandas Ng;
en los calculos Hartree se subestiman; y este efecto es mas notable en los pozos con
una subbanda ocupada que en los que tienen dos. Puesto que las densidades Ng; a
T = 0K son proporcionales a Er — Ej;, se ha de observar la misma tendencia respecto
de las posiciones de los fondos de las subbandas. En efecto, en todas las tablas se
observa que al aumentar Ly, mientras s6lo hay una subbanda ocupada, la diferencia
E;(sin xc) — F;(sin xc) es pricticamente constante; al aparecer la segunda subbanda,
estas diferencias se reducen aproximadamente a la mitad. En los casos en que hay dos
subbandas ocupadas, la diferencia £, -~ E, apenas varia del caso Hartree al célculo con
canje y correlacién; esto implica que en propiedades que impliquen sélo estas diferencias

de energias, como transiciones intersubbanda, dicho efecto no es importante.

3.3.2 Comparacion con datos experimentales

En la tabla 3.6 se recogen los datos y resultados para varios pozos cudnticos con modu-

lacién de dopado que han sido estudiados experimentalmente. El acuerdo general entre
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z Np L, Lw DNiexp) E;(sinxc) N,(sin xc) Ej(xc) N,(xc)]
7.2 -8.9
(1) 10.12 10 51 245 -18.2 -19.5 .
7.6 7.0 7.9
3.1 4.1
(2) 1012 1.0 99 244 -15.5 -16.5 -
I 5.6 5.1 | 5.7
_ , 0.8 1.5
(3) |0.12 10 151 250 -13.6 ' -14.4
' 4.0* - 4.0 4.4
E | 6.8 .7
{4) | 02 1.0 163 262 -18.0 -18.6
7.0b 6.8 7.3
. -10.4 -13.4
(5) 1023 1.0 118 258 21.2 234
3.9% 9.6 10.2
-15.7 ' -16.9
(6) 1030 1.7 150 300 -22.2 -22.8
- . 12.7 _ 10.5 11.1
, -19.4 -20.9
(7) 1030 1.0 100 300 -25.1 -25.9
- ' 12.7¢ 12.3 .. 13.0
N | 33 -14.0 39 -15.9 4.2
(8) (033 1.3 150 250 7.9 -25.7 71 274 1.3
' ' ' 11.6° ‘ 11.0 11.6
(9), | 0.36 1.0 160 150 -25.3 -39.8
14.0f 7.2 11.1
' 3.5 -. 40
(10) [ 0.36 1.0 240 200 . -26.8 276 .
8.0f 8.4 8.8
1(11) 030 1.0 60 100 16.98 -49.4 13.7  -52.7 146
. , 174 -19.0
(12) {030 1.0 60 200 ' -36.2 -375
1 o 17.4% 14.9 : 15.7

Tabla 3.6: Diferentes miuestras experimentales, junto con los resultados teéricos. Las carac-

‘teristicas de las muestras se dan en las unidades acostumbradas. Normalmente los resultados

experimentales Ng(exp) son densidades totales medidas por efecto Hall, asi que sélo se dan

-los calculos de las poblaciones totales. Para la muestra (7) se dan también las poblaciones

parciales, medidas por efecto Shubnikov-de Haas. En este caso se dan también las poblaciones
parciales calculadas. Referencias experimentales: (a): Stormer et al. [22]; (b): Shah et al. [42];
(c): Inoue et al. [43); (d): Inoue et al. [44]; (e): Harris et al. {40}; (f): Gomes et al. [35]); (g):
Sasa et al. [27]. ' :
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los valores calculados y medidos de N5 es muy satisfactorio, teniendo en cuenta que
algunos de los parametros experimentales estan sujetos frecuentemente a una cierta falta
de precisién.

Una comparacion de los casos (1}, (2) y (3) permite estudiar el papel de la capa
espaciadora tanto tedrica como experimentalmente. Como era de esperar, si se mantienen
fijos los demds parametros, al aumentar Lg la poblacién del pozo decrece. Aunque las
tres muestras tienen dos subbandas ocupadas, la disminucién de Er — E; al aumentar
Ls indica claramente que para una capa espaciadora mayor desapareceria la segunda
subbanda ocupada, que en la muestra (3) tiene su fondo muy préximo al nivel de Fermi.
El acuerdo con el experimento es muy bueno; en los casos (1) y (2} se observa una mejora
sustancial del resultado al incluir los efectos de canje y correlacién en el calculo.

Los casos (4) y (5) corresponden a un valor intermedio de z. Respecto de los demaés
parametros, {3) y (4) son sistemas muy similares. La diferencia tan grande que se observa
entre sus respectivas poblaciones se debe exclusivamente al cambio en la altura de la
barrera al pasar de z =0.1 a 0.2. El resultado experimental para la densidad areal de (5)
no corresponde en absoluto a la tendencia observada en los demas casos. Los parametros
estructurales del pozo (5) son muy semejantes a los de (4), y al ser V, algo mayor y Lg
menor que en el caso (4), seria de esperar una densidad areal parecida y algo superior a
la de éste. Es posible que o bien haya un error en la medida Hall de Ng de (5), o que
alguno de los parametros estructurales no haya sido determinado correctamente, quiza
la densidad de impurezas, que podria ser en realidad mucho menor de lo indicado en la
referencia [35].

El resto de las muestras de la tabla 3.6 tienen valores altos de z, aunque todas en el
régimen de discontinuidad de banda directa. Los casos (6) y (7) son muy similares; aun
cuando la densidad de impurezas en (6) es mayor, su capa espaciadora es también mas
ancha, con lo que su densidad electrénica areal es algo menor. Esto no se aprecia en el
resultado experimental, sino en los cdlculos tedricos.

Es interesante comparar los resultados de (6), (7), (11) y (12). Estos dos dltimos son
pozos mas estrechos que los dos primeros, pero su capa espaciadora es mucho menor, con
lo que en estos pozos mas estrechos la densidad electrénica areal tanto calculada como

medida experimentalmente es mucho mayor. El papel de la capa espaciadora es de crucial
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importancia: en el rango de 0 a 100 A, la poblacién depende muy fuertemente de Ls. A
partir de 100 A, Ny sigue disminuyendo al aumentar /g, aunque no tan rapidamente.

Los casos (9) y (10) tienen la fraccién de Al més alta estudiada. Los resultados tedricos
y experimentales para estos dos casos vuelven a poner de manifiesto la importancia de
la capa espaciadora para estos sistemas: el pozo mas estrecho es el que tiene una mayor
densidad electronica, porque su capa espaciadora es menor.

En las muestras experimentales estudiadas el acuerdo entre los cilculos y los resultados
experimentales es muy bueno, teniendo en cuenta las imprecisiones que puede haber en la
determinacién de los parametros experimentales: por ejemplo, el caso (6) ha sido tomado
de [43], donde aparece citada como muestra R-74. Esta misma muestra aparece citada
en otro trabajo de estos autores [45], pero descrita ahora con parimetros ligeramente
diferentes; Np = 1.0 x 10"® cm™3 y Ls = 100 A, que coinciden con los del caso (7). La
diferencia entre los resultados tedricos es apreciable.

Respecto de la comparacién entre datos experimentales y resultados tedricos, la in-
clusién del efecto de la interaccién de canje y correlacién mejora en la mayoria de los
casos estudiados los resultados obtenidos respecto del calculo puramente Hartree. La
diferencia entre ambos valores es lo suficientemente grande como para que tenga sentido
plantearse la inclusién del efecto del canje y la correlacién con vistas a las aplicaciones
practicas de estos sistemas o a la explicacién de los resultados experimentales.

| Auhque desde el punto de vista tedrico este efecto es mas importante en sistemas con
Ns menor, déntr§ del rango de valores de interés en estas estructuras, experimentalmente
la diferencia se detecta me)jor en siétemas mas poblados, ya que la comparacién con el
experimento no da la importancia relativa de la interaccién de canje y correlacidn, sino
la diferencia absoluta entre el resultado teérico y el experimental, que es mayor en los

sistemas mas poblados.



Capi'tulo 4

Pozos §: confinamiento del gas

electronico por dopado

El dopado selectivo puede utilizarse no sélo como un método para poblar los sistemas
cuasibidimensionales de semiconductores, como hemos visto en el capitulo anterior, sino
también como una técnica de modulaciéon del potencial. Los primeros sistemas de este
tipo que se concibieron fueron l.as superredes n-i-p-i, descritas en la introduccién de esta
memoria. En ellas, el potencial electrostatico producido por las impurezas ionizadas
altera el perfil de las bandas, y para capas dopadas lo suficientemente estrechas (del
orden de cientos de A) los niveles de energia de los portadores se cuantizan y se forman
minibandas. Con los avances en las técnicas de crecimiento epitaxial, el ancho de las
capas dopadas se ha logrado reducir hasta tal punto que se habla de dopado 4, aludiendo
al intento de lograr una distribucién espacial de impurezas que sea como una é de Dirac,
es decir, a dopar dnicamente en una monocapa del semiconductor. Las impurezas de la
lamina dopada producen un potencial que confina a los portadores provenientes de éstas,
de ahi que estos sisternas se conozcan como pozos §. Aunque las primeras estructuras con
dopado § se fabricaron en 1979 [46, 47], ha sido a partir de mediados de los afos ochenta
[48, 49] cuando han comenzado a ser ampliamente estudiados, no sélo por sus posibles
aplicaciones tecnoldgicas, sino también por su interés basico: se han utilizado diferentes
técnicas experimentales para el estudio de los pozos §, como espectroscopia Raman [50],

absorcién infrarroja [51, 52|, medidas de magnetotransporte [53] y fotoluminiscencia [50].

73
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Desde el punto de vista tedrico, han aparecido en la literatura calculos autoconsistentes
de la estructura electrénica de pozos delta aislados: Zrenner et al. [53] utilizan la aproxi-
macion Hartree (no incluyen efectos de canje y correlacion), aunque consideran el efecto
de la no parabolicidad de las subbandas; Degani [54] incluye efectos de canje y correlacion
y estudia fundamentalmente el efecto de la segregacion de las impurezas de la lamina 6.
Los resultados que se presentan en este capitulo complementan los citados anteriormente.

En la fabricacion y disefio de heteroestructuras cuanticas, hay que tener en cuenta
las constantes de red de los materiales constituyentes: si son muy diferentes, se producen
tensiones que imposibilitan el crecimiento de capas anchas; por consiguiente, si se pre-
tende construir un poio cuéntico con una anchura de 100 A o superior, es necesario que
las constantes de red de los materiales de pozo y barrera sean muy parecidas. En las
homoestructuras cuénticas este problema no existe, puesto que las densidades que se con-
sideran grandes para dopado suponen una distorsién muy pequefia de ia red del material
volimico: por ejemplo, en el GaAs, la densidad areal de dtomos en la superficie (100)
es de 1.25 x 10 cm™2, lo que supone una densidad de dtomos de Ga igual a 6.25 x10'*
cm™2. Los atomos de St se sitian preferentemente en las posiciones del Ga, de ahi que
se comporte como donador. Como las densidades areales de Si que suelen emplear en
estos sistemas son menores que 10" cm™2, el Si sélo ocupa una pequefia fraccién de las
posicidnes del Ga en una monocapa, y produce una alteracién menor en la red del GaAs.
Estas homoestructuras no tienen los problemas derivados de la presencia de intercaras
entre materiales distintos, puesto que las impurezas se consideran como una pequena per-
turbacién del material volimico; sin embargo, las densidades de portadores queé pueden
obtenerse son muy altas; en el caso del GaAs dopado con Si, las densidades electronicas
areales que se consiguen superan las obtenidas en las heteroestructuras de GaAs y sus
aleaciones con Al dopadas con Si. Esto hace que las estructuras § dopadas se hayan
utilizado para disefiar transistores de alta potencia; ademads, aunque la movilidad de los
portadores en un pozo § sea menor que en una heteroestructura analoga con modulacién
de dopado en las barreras debido a que impurezas y portadores no estin espacialmente

separados, la transconductancia g,, ! de un transistor § es muy alta [46, 48, 49], debido

La transconductancia es un parametro muy importante de los transistores: gm = BLJ,'; donde [ es la

corriente entre la fuente y el sumideéro, y V; es el voltaje de Ia puerta; en una primera aproximacion, gm
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tanto al notable aumento de la densidad de portadores como a la reduccion de la distancia

entre el canal de portadores y la puerta que es posible en este tipo de sistemnas.

4.1 El gas electrénico atrapado en el potencial pro-

ducido por las impurezas

Si la densidad areal de impurezas Np es lo suficientemente grande (en el GaAs dopado
con impurezas esto supone Np > 1.0 x 10'? cm™2), los portadores no estan ligados a
las impurezas de las que provienen, sino que estin deslocalizados en torno al plano de
impurezas ionizadas, que puede tratarse como una distribucion uniforme de carga en
el plano de crecimiento zy. Dentro del modelo de masa efectiva, que emplearemos en
la descripcién de estos sistemas, puede relacionarse la densidad minima a la que puede
hacerse la aproximacién de limina uniformemente cargada con el radio de Bohr efectivo
de los portadores en el semiconductor, a}: los portadores se deslocalizardn cuando sus
4rbitas en torno a las impurezas solapen; aproximadamente, cuando lo hagan los circulos
de radio igual a a}. Esto corresponde a una densidad areal del orden de 1/a}}.

Si Np es la densidad areal de impurezas y se supone una localizacion perfecta de éstas

en la direccién de crecimiento z, la correspondiente densidad volimica es
Nimp(2) = Npé(z — 2p) (4.1)

donde z; es la posicion de la lamina de impurezas. La distribucion de carga debida
solamente a las impurezas ionizadas desnudas produce un potencial en forma de V en la
direccién de crecimiento =. .Si no hay compensacidn total, los portadores provenientes
de las impurezas se ven confinados en dicho potencial, que a su vez apantallan, de modo
que la distribucién de portadores y el potencial electrostatico producido por portadores
e impurezas ionizadas han de ser calculados de manera autoconsistente.

En principio el dopado puede ser de tipo p o n y en cualquier tipo de semiconductor.

Nosotros nos centraremos en el estudio del GaAs dopado é con Si sin compensar. En

es proporcional a la movilidad y a la densidad areal de los portadores e inversamente proporcional a la

distancia entre €l canal de conduccién y la puerta.
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este material, la condicién Np > l/a‘g se cumple para densidades del orden de 1 x 10?
crit~2. Puesto que el Si se incorporaen una capa atémica ocupando las posiciones-del
(e y por tanto es una impureza donadora en el GaAs, los portadores son electrones;
la capa de impurezas de Si ionizadas se trata como una hoja de carga positiva, que
produce un potencial atractivo para los electrones y repulsivo para los huecos. Debido a
la magnitud de la banda prohibida del GaAs, es una buena ;'a.proximacién para el estudio
de los electrones considerar sélo la banda de condﬂccién, analogamente a lo hecho para
el estudio de los pozos cudnticos de GaAs/ Al ,Ga;_;As con modulacién de dopado de St
(cai)itulo 3). ’
~Aunque en estos sistemas se preten.de localizar las impurezas en una monocapa del
semiconductor, en la practica ‘el Si se difunde en el GaAs, y su distribucién espacial
tiene 'un.a anchura finita. Santos et al. [55, 56] aclararon que la femperatura del sustrato
durante el c‘rec(iAmiento de la muestra esta relacionada con la difusién del Si: a tempera-
turas del sustrato Ts menores que 530°C la difusién del Si es practicamente despréciable,
mientras que tempere;tura.s Ts mas altas favorecen la segregacion y dan lugar a distribu-
cioneés de-.impurega.s de més de 100 A de anchura: a 640°C el ancho de la distribucién
de 'impureza.s. es del orden de 180 A. Como a altas temperaturas las estructuras crecen
mejor, con menos defectos, las primeras muestras que se crecieron presentaban unos per-
files de difusién del Si muy alejados de la distribucién § ideal; una vez aclarado el efecto
de la temperatura del sustrato, se ha conseguidé reducir el ancho de la zona dopada
practicamente al limite de la localizaciéon de las impurezas en una monocapa: Liu et al.
[71] consiguieron observar directamente las laminas dopadas § por medio de microscopia
electrénica de dlta‘reéoluciéil; en sus muestras los dtomos de St se hallan confinados a
lo $umo eni 5 monocapas de GaAs. Nosotros consideraremos la posible difusién’del Si y
su éfecto en la estructura electrénica de estos sistemas, suponiendo que las impurezas se
diétribﬁyen en una lamina de longitud I; con una densidad uniforme Pimp = eNp[ly, esto
és, como una funcién escalén, y comparamos con el caso ideal de dopado & perfecto, es
decir, {; = 0.

'Supéndfefnos que no existe compensacién, es decir, que la densidad'de impurezas
aciaptéfé.é"ﬁ 4 es 0, y que la densidad electrénica areal total N es igual a Np: todas las

impurezas donadoras estin ionizadas. Esto ocurre para densidades areales de impurezas
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menores que 8 x10'? ¢m~2. Si se dopa con una densidad mayor, se observa una satu-
racion de la densidad electrdnica [49, 53, 55, 56, 58]: aunque se aumente el dopado, las
medidas de magnetotransporte indican que la densidad de electrones no supera la cota
de 8 x10'? cm~2. No se ha aclarado el por qué de este fendmeno; algunos autores [49]
lo relacionan con el llenado de los minimos L de la banda de conduccion de GaAs; la
diferencia en energias entre el minimo del punto I' y el del punto L es de 310 meV, y para
un pozo delta ideal con Np = 8 x 10'2 cm™?, Er supera este valor. También los niveles
DX (55, 56], que en el GaAs tienen una energia resonante en la banda de conduccidn,
podrian atrapar electrones en tal caso, pues Epx — £ = 180 meV. Sin embargo, esto
no explica por qué se produce la saturacién de la densidad electrénica en pozos con una
distribucién de impurezas de anchura espacial finita, mas realista: si la segregacion del.
Si es considerable (del orden de 50 A o mas [55, 56, 58]), la energia de Fermi no es tan
grande, pues el potencial resultante se ensancha y se hace menos profundo (véase la figura
4.1); sin embargo se observa igualmente la saturacién de Ns. También se ha propuesto
como otra posible explicacion {55, 56, 58] que a partir de Np > 8 x 16’2 cm™?, el §7 deja
de ser eléctricamente activo: a densidades menores, el Si se sitia preferentemente en las
posiciones del Ga, comportandose como donador; si la densidad de impurezas aumenta
por encima de dicho valor, el 57 comienza a ocupar las posiciones del As y deja de con-
tribuir a la densidad electrénica areal; este fendmeno se conoce como autocompensacion.
Nos limitaremos a densidades Np comprendidas entre 1 y 8 x10'2 cm™2, de manera que
pueda suponerse que todas las impurezas estan ionizadas y que producen una densidad
de carga uniforme en el plano zy.

El potencial producido por las impurezas se obtiene integrando la ecuacién de Poisson
2

& Vimgl2) = Spim2). (42)

Vimp(z) ha de ser par respecto del eje z = 25, y tomaremos como origen de energias
V(z0) = 0. Estas dos condiciones determinan completamente el potencial.

St se considera una distribucion de tipo & en la direccién z, el potencial producido

por las impurezas ionizadas desnudas tiene forma de V; si se supone una distribucién

uniforme de impurezas con un ancho finito, este potencial es parabélico en la zona dopada,

y lineal en la zona sin dopar. Los electrones atrapados en el pozo producen a su vez un



80

Capftulo 4. Pozos §: confinamiento del gas electrénico por dopado

E(meV)
L e T = e
'h'_\'_ﬂ"h'f"—f\ - e
% LY rd Y v . / \

1800 }

NI | \

| Figura 4.1 : Perfiles de potencial, fondos de las subbandas ocupadas

(lineas continuas) y nivel de Fermi (linea de trazos) para pozos con Np =

S 7.0x 102 cm™?, y Iy =0, 10, 50 y 100 A de izquierda a derecha. Todas

las energias se miden desde el nivel de Fermi. Los potenciales se dibujan

en un intervalo de 600 A centrado en la capa dopada.
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potencial electrostatico que modifica sustancialmente el perfil de potencial producido por
las impurezas; en particular, como suponemos que no hay aceptores en el sistema, el
potencial resultante final ha de tender asintoticamente a un valor constante, puesto que
la carga neta total que se percibe desde una posicién suficientemente alejada de la hoja

de impurezas es 0.

4.2 Distribucion de la poblaciéon electrénica en sub-

bandas

Como hemos anticipado, para la descripcion de los estados electrénicos utilizaremos la
aproximacién de masa efectiva a una banda.

A las densidades de impurezas que consideraremos, Np > 1 x 10'? cm™2, el potencial
atractivo en la direccién z confina a los electrones; su vector de onda en dicha direccién
se cuantiza, mientras que su movimiento en el plano zy es libre. Consideraremos que los
electrones tienen una masa efectiva constante e igual a la del GaAs volumico, y que su
relacidn de dispersién es parabdlica; dentro de esta aproximacion, la ecuacién (1.22) es
valida para todo el sistema, lo que implica que la funcién envolvente en la direccién z no

depende de k, asi que basta resolver el problema unidimensional

( h L +V(z)) Fi(z) = E; Fy(z) (43)

2m* dz?
para obtener las autoenergias y funciones envolventes del problema completo.

Las F; son las energias asociadas al movimiento en la direccién z, los fondos de las
subbandas electrénicas; las energias electrénicas totales E;{x) se obtienen afadiendo a
E; la energia cinética en el plano zy, en el que los electrones se mueven libremente:

2 P Y, q
Rix?

2m=

Eij(k) = E; + (4.4)

En este sistemna, la densidad electronica areal es conocida de antemano, e igual a la
densidad areal de impurezas ionizadas. Se desconoce sin embargo la distribucién de
la poblacién en subbandas y la posicién del nivel de Fermi, que han de determinarse

autoconsistentemente. Suponemos que todos los fondos de subbanda son estados discretos
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del pozo cudntico en la direccién z; sus correspondientes funciones envolventes son por

tanto de cuadrado ifitegrable, y se anulan para z — %00, asi como sus derivadas:

lim Fi(z) = lim Fj(z)=0. - (4.5)

2—'CX)

Estas condiciones de contorno y la normalizacion

S = 1 (4.6)

determma.n completamente las funciones envolventes (sa.lvo una fase trivial).

“La expresmn (3.8) para la densidad electrénica p,( ) enlos pozos con modulacién-de
dopado es también valida para los pozos §, y por consiguiente su limite a temperatura 0K,
viene dado por (3.12). La diferencia entre estos dos tipos de sistemas reside en que en los
pézoé" con modulacién de dopado se conoce de antemano la posicién del nivel de Fermi,
fijado por los semiconductores dopados que constituyen las barreras, y se desconoce la
dehsidad electrénica areal total del sistema Ns, mientras que en los pozos é la densidad
electrégica total areal es conocida, pero se desconoce la posicion del nivel de Fermj.r-E'p
s'g'— deteérmina utilizando la condicién de neutralidad de carga en el sistema, que en el caso
que nos ocupa (n4 = 0) resulta ser

| Ns = —;/_m pe(z)dz = Np. (4.7)
Sustituyendo en esta ecuacién la densidad electrénica dada por (3.8) y utilizando la

condicién de normalizacién (4.6) se tiene

Np = kTZln 1+ exp(EE_E")) (4.8)

T

expresion que puede utilizarse para deterrninar Er numéricamente. Nosotros nos limi-

taremos al caso T = 0K, para.el que la ecuacién anterior se reduce a

h22<Ep— )6(Er — E;). (49

De esta expresion se puede despejar Ep:

: r
o oL . : . Z_:

donde p e§'el nfimero de'subbandas ocupadas del pozo, que al ignal que Ep, se desconoce;

1r52

(4.10)

ambos se determinan iterativamente:
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1. Se calcula Er suponiendo que sélo hay una subbanda ocupada, es decir, que p = 1.

A esta cantidad la llamamos Eg(1):

wh?

m
Evidentemente, Er(l) > E,; siempre habra al menos una subbanda ocupada, pues
hemos supuesto que no hay compensacion. Para ver si hay poblacién en la segunda

subbanda, se compara Er(1) con E;:

Si Fr(l) < E,, entonces sdlo hay una subbanda ocupada, y se tiene que Ep =
Ep(1).

Si por el contrario Ep(l) > E;, al menos hay dos subbandas ocupadas, y por

consiguiente hay que calcular Ez(2):

"Supdngase que hay 2 subbandas ocupadas; en tal caso el nivel de Fermi seria

1 1 7h?
Ep(2) = 5(By + Ea) + I

Np. 12
2m* b (4.12)

Se compara esta cantidad con Ej:

Si Ep(2) < Ej, entonces Ep = Ep(2), y efectivamente, sdlo hay poblacién en las

dos subbandas mas bajas.

Si Er(2) > Es, hay que calcular Ep(3).

3. Se repite el razonamiento anterior hasta que se cumpla la condicion

E, < Ep(p) < Epy: (4.13)

En tal caso, £r = Er(p), y hay p subbandas electrénicas pobladas.

Conocidos Er y el numero de subbandas ocupadas, puede calcularse la densidad de

carga electrénica p.(2), que se evalua de igual manera que para el pozo con modulacién

de dopado (ecs. (3.8) a (3.12)), y tiene la misma expresion final. p.(2) es parte del

término no homogéneo de la ecuacion de Poisson

TV _ € (1, (2) 4 pum(2)). Ry
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Tanto si se toma p;mp(2) como proporcional a una § de Dirac como si se toma constante
en una capa de longitud {;'y nula en el resto del sistema, el potencial producido por la
distribucién de impurezas puede calcularse analiticamente. El potencial electrostético

producido por los electrones verifica la ecuacién de Poisson

vl <) e (4.15)

Para simplificar la notacién, tomamos z = 0 como plano de simetria del sistema, que
coincide con el centro de la capa dopada. Al ser el problema simétrico respecto de z= 0,
V.(2) es par respecto de reflexiones en él, y por tanto V{0) = 0. V,(z) es la integral doble
de la densidad de ca.rga-. electrénica; como vimos en el apartado 1.5, esta expresion puede
simplificarse ain mas; aqui lo haremos de manera ligeramente distinta a la mostrada en
el abartado 1.5, que nos pefmjte obtener una expresion muy sencilla para el potencial
electrostatico total cuando la distribucién espacial de impurezas se modela con una & de

Dirac:
Vie) =& [ ae [ dene) =< ([ de [T dene) - [Tt [Tagou)). (s0)

Por la condicion de neutralidad de carga,

_CND

jm pe(2)dz = , (4.17)
0 2
asi que
e?Np e [ Ot s
Vie) = == P [ [T dene) (220 (4.18)
Esta 1ltima integral puede evaluarse por partes: definiendo
U@ = [ dgpd€ dU(E) = —pol€)de, (4.19)

se tiene

1= ["a0(e) = U©)ls - [ &)t =20 + [ en(6)de = [+ Opul)d,
S T » | (4.20)

con lo que el potencial electrostatico se reduce a

CZND €

L. [+ op0)de (220, (4.21)

Ve(z) = —
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En el caso de que la distribucion de impurezas sea de tipo 4, la expresién del potencial
Hartree también se simplifica; integrando la ecuacién (4.2), se tiene que el potencial
producido por las impurezas es
e*Np
€

[ e [[serie 20, (422)

salvo constante fijada por el origen de energias. Utilizando la propiedad de la funcién de

la & de Dirac

[ 821z = %9(0), (4.23)
queda )
Vimg(z) = egoz (z>0), (4.24)

este potencial cancela el término lineal que aparece en (4.21), de modo qué el potencial

Hartree resultante de un pozo con una distribucién é de impurezas es

€

Vu(2)= =5 [+ 000 (:20). (4.25)

Si la distribucién de impurezas es uniforme en una lamina de ancho finito {4, el potencial

que produce tiene la forma

EzND 2 ld
z z2 < —
261,1 -2
Vimp(2) = (2> 0) (4.26)
62ND ld l '
. > 2
5 (= 4) s1 z 2 5

y ahadiéndole el potencial electrostatico producido por los electrones (ecuacién (4.21)),
se tiene el potencial Hartree total.

Como se comentaba en el apartado 1.5.1, los efectos de canje y correlacién se tienen
en cuenta dentro de la aproximacién de funcional local; asi, el potencial que aparece en
la ecuacién de Schrodinger (4.3) es suma del potencial Hartree y del funcional de Hedin-
Lundqvist {ecuacién (1.38)). Evidentemente, el criterio de autoconsistencia utilizado en
el caso de los pozos con modulacién de dopado (igualdad de las densidades electronicas
areales obtenidas en dos ciclos consecutivos del calculo) no es valido aqui; en este caso
consideraremos que se ha obtenido la solucién autoconsistente del problema cuando los

potenciales Vi + V., de dos ciclos consecutivos sean suficientemente similares; en concreto,
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cuando su desviacién cuadratica media oy sea pequeiia. Para estos sistemas usamos el

criterio oy < 0.1 meV.

4.3 Resultados. Comparacién con sistemas experi-

mentales

Como en estos sistemnas la densidad areal total Vs es conocida de antemano, los resultados
de interés son las poblaciones de las subbandas, que tienen la misma expresiéon que en
el caso del pozo con modulacién de dopado (ecuacién (3.14). Por supuesto, ademas de
éstas, se obtienen las correspondientes funciones envolventes, energias de los fondos de
las subbandas y los perfiles de potencial; pero las poblaciones Ng; pueden compararse
directamente con los résultqdos de las medidas Shubnikov-de Haas y dap una idea de la
bondad de los calculos.

Zrenner ef al. {53] presentan resultados de medidas Shubnikov-de Haas de la poblacion
de las subbandas de un pozo é con un dopado nominal de Np = 7 x 10" em™? y una
densidad electrdnica areal total de Ng = 6.7x 10'? em~2, y calculan autoconsistentemente
las poblaciones de las subbandas ocupadas en funcién del ancho de la capa dopada,
teniendo en cuenta la no parabolicidad de las subbandas; sin embargo, no incluyen efectos
de canje y correlacién. Concluyen que el espesor de la zona dopada es Iy = 78 A,y que
este método puede utilizarse para determinar la segregacion de impurezas con una gran
precision, pues las Ng; dependen sensiblemente de 1. Nosotros hemos estudiado el efecto
del canje ¥ la correlacién' en cuanto a la determinacién de l3, y comparamos con los
resultados de Zrenner et al.; los resultados se muestran en las tablas 4.1 y 4.2.

Hemos realizado los célculos suponiendo una densidad electrdnica areal N igual a
7.0 y 6.7 x10'? ¢m~2; aunque las medidas Shubnikov-de Haas dan como resultado este
iltimo valor, cabe la posibilidad de que no se haya detectado’la péﬁlaéién' de subbandas
mas altas, y que los valores de'las poblaciones de las’ subbandas inferiores ajusten mejor
al caso Ns = Np. Nuestros resultados indican que no ocurre tal cosa; el mejor ajuste
que obtenemnos entre nuestros calculos incluyendo los efectos del canje y correlacion y los

resultados experimentales se da para Ns = 6.7 x 1012 cm™? y I; = 50 A (tabla 4.1).
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I4(A) | Erp(sin xc) E;{(sin x¢) Ng(sin xc) Ep(xc) Ej{xc) Ns(xc)
230.2 0.11 236.8  0.05

223.2 0.30 229.8  0.27

0(6) 233.9 207.0 0.75 2387 2122  0.74
176.7 1.59 181.0 1.60

91.5 3.96 93.3  4.04

218.6 0.11 225.1 0.05

2117 0.30 217.2  0.27

10 222.5 195.5 0.75 2270 2005  0.74
164.9 1.60 161.1 1.61

80.4 3.95 81.9  4.03

181.0 0.12 186.8  0.06

173.5 0.33 2172 0.30

50 185.3 157.6 0.77 189.0 161.7  0.76
123.7 1.71 126.8 1.73

49.4 3.78 504  3.85

147.7 0.15 152.1 0.10

139.4 0.38° 142.6  0.36

100 153.2 122.4 0.85 1556 125.0  0.85
85.4 1.88 86.8 1.91

29.9 3.42 303 348

Tabla 4.1 : Energias de los fondos de las subbandas ocupadas F; y sus

respectivas densidades electronicas areales Ng; calculadas para pozos &

con una densidad de impurezas Np = 6.7 x 10" cm™? de ancho I, varia-

ble. Los cilculos se han realizado incluyendo y sin incluir el efecto del

canje y la correlacién; se indican en la tabla como “xc” y “sin xc” res-

pectivamente. Las energias se dan en meV y estan medidas desde el

minimo del potencial; las densidades areales estan dadas en unidades de

10'? ¢m

-2

87
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li(A) | Ep(sin xc) Ej(sin x¢) Ng(sin xc) Ep(xc) Ej(xc) Ns(xc)
[ - 238.1 0.12 2448  0.06
230.9 0.32 936.7  0.29

0(6) 242.4 213.0 0.79 2471 219.2  0.78
- 182.4 1.67 186.7 1.68
94.4 4.11 96.1  4.20

225.9 0.12 232.6  0.06

218.7 0.32 2245  0.29

10 230.2 201.4 0.79 2349 207.0  0.78
169.9 1.67 174.3  1.68

82.6 4.10 84.3  4.19

186.8 0.13 192.6  0.07

179.0 0.35 183.7  0.32

50| 1915 162.3 081 1953 1665  0.80
127.1 1.79 130.2  1.8]

50.1 3.92 516 3.99

152.1 0.17 156.6  0.11

143.5 0.41 146.7 039

100] 1582 125.6 0.90 1606 1282  0.90
87.2 1.97 88.6  2.00

30.5 3.55 30.9  3.60

Tabla 4.2 : Igual que en la tabla anterior, pero con Np = 7.0 x 10'? ¢cm™2,



4.3. Resultados. Comparacién con sistemas experimentales 89

En el caso de los pozos con modulacién de dopado, incluir el efecto del canje y la
correlacion resulta en un aumento de la poblacién de las subbandas y de la densidad
electronica areal total: en dichos pozos, el nivel de Fermi est4 fijado respecto del fondo
de la banda de conduccion del material que forma la barrera en la zona de potencial
constante, y el efecto de anadir al potencial del pozo el funcional de canje y correlacion,
que es definido negativo, es aumentar su profundidad respecto del nivel de Fermi, y por
tanto hacerlo mas atractivo, aumentar su poblacién total. Sin embargo, en los pozos
4, la poblacidn electrénica total es fija, y la inclusién del canje y la correlacién supone
una redistribucién de la poblacién en las diferentes subbandas: las Ng; varian, pero
ZJ» Ng; = Ng es constante. En todos los casos estudiados, la poblacién de las subbandas
inferiores aumenta si se incluye el efecto del canje y correlacién respecto del calculo
puramente Hartree; sin embargo, la poblacion de las subbandas superiores disminuye.
Aunque los calculos muestran que el mayor cambio relativo de poblacién se produce en la
subbanda maés alta, experimentalmente no suele detectarse siquiera su ocupacidn; es maés
facil detectar la variacién absoluta de la subbanda fundamental, que es la mas poblada.
Para los dos casos estudiados con y sin canje y correlacién (Np = 6.7 y 7.0 x 10'? cm™2),
la poblacién de las 2 subbandas inferiores aumenta si se incluye el efecto del canje y co-
rrelacion respecto del caso Hartree; la tercera subbanda mantiene su poblacién constante
o aumenta ligeramente: es la que sufre una menor variacién de la poblacién, y disminuye
la ocupacién de las dos subbandas superiores. En cualquier caso, el efecto del canje y la
correlacion en estos sistemas con varias subbandas ocupadas es menos importante que
en los pozos con modulacién de dopado, aunque conviene resaltar que cuanto menor es
el ancho de la distribucién de impurezas, mas notable es la diferencia entre el cdlculo
Hartree y el que incluye canje y correlacién, como se infiere de los resultados que se
muestran en las tablas 4.1 y 4.2. Este resultado era de esperar, puesto que la interaccion
de canje y correlacién depende de la dimensién del sistema, siendo mayor cuanto menor
sea ésta; cuanto mas estrecha es la distribucién de impurezas, mds confinado esta el gas
electrénico cuasibidimensional, y por consiguiente, mas importantes son los efectos del
canje y la correlacién.

Respecto de la influencia de la segregacion de las impurezas, en las tablas 4.1 a 4.4 se

ve que las poblaciones y los fondos de las subbandas cambian apreciablemente al variar
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el

(A | Er(xc) Ej(xc) Ns(xc)
o 184.1 0.15
T 0(8)] 1895 1708 052
- 146.9  1.18
76.3°  3.15

175.3  0.15

10| 1808 162.0  0.52
S 138.0 1.19
67.8  3.14

’ 1457  0:18
501 1520 1620  0.54
B 138.0  1.27
- 433 3.02
B ' 1180 023
100 | 126.1 1047  0.60
751 141

9.7 2.76

Tabla 4.3 : Como en las tablas anteriores, pero con Np = 5.0 x 10'?
cm™2; en este caso se muestran sélo los resultados considerando el efecto

del canje y la ‘correlacién.
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La(A) | Ep(xc) E;{xc) Ns(xc)
126.8 0.001

0(6) | 126.7 116.9 0.28
- 102.0 0.69

53.8 2.03

1215 0.001

10 121.6 111.6 0.28

96.7 0.69

48.6 2.03 |

103.3 0.01

50 103.8 96.6 0.28

77.4 0.73

33.0 1.97

858  0.04

100 87.3 76.3 0.31
57.6 0.82

21.4 1.83

Tabla 4.4 : Como en la tabla anterior, con Np = 3.0 x 10" cm™2.
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l4 de 50 a 100 A, de ahi que Zrenner et al. [53] consideren la medida de la ocupacién de
las subbandas como un buen método para determinar la segregacion de las impurezas.
Sin embargo, si se varia el ancho de la distribucién de impurezas de 0 a 50 A, el cambio
en las ocupaciones de las subbandas es mucho menos importante: de hecho, la diferencia
en los resultados es menor que la que supone para un ancho fijo incluir o no el efecto
del canje y la correlacion. Como en la actualidad es posible reducir la segregacion de
las impurezas [71] por debajo de los 50 A, este método no es muy iitil cuantitativamente

para los sisternas fabricados hoy en dia.

En la figura 4.1 se muestra graficamente el efecto de la segregacion del S: discutido
mds arriba para un pozo con una densidad areal de impurezas Np = 7.0 x 102 cm™2.
Los resultados representados corresponden a los cilculos que incluyen efectos de canje
y correlacién mostrados en la tabla 4.2, pero tomando Er como origen de energia, de
manera que resulta mds patente el hecho de que un cambio en /; del orden de 10 A no
afecta apreciablemente las posiciones relativas de los fondos de las subbandas y de éstas
respecto del nivel de Fermi, y por consiguiente, de las poblaciones de las subbandas. La
figura 4.1 pone de manifiesto claramente que la subbanda ma4s sensible a los cambios en
valor absoluto es la fundamental: al aumentar Iy, disminuye Er — E; y por consiguiente
Nsy. Las tablas 4.3 y 4.4 muestran los resultados de los calculos autoconsistentes in-
cluyendo efectos de canje y correlacién en pozos con Np = 3 y 5 x10'? em™?, para ver
el efecto de la variacién de la densidad de dopado Np en estos sistemas. En todos los
casos (Np = 3, 5y 7 x10'? cm™?; tablas 4.2 a 4.4) al aumentar la segregacién del Si la
poblacién de la subbanda fundamental disminuye, y aumenta la poblacién del resto de las
subbandas. De hecho, aparte del perfil de potencial, que no es directamente comparable
con ninguna magnitud fisica medible, la posicién relativa de las dos subbandas mas bajas
es la magnitud fisica que mds cambia al variar I;. Por tanto, la medida experimental de
la segregacion del S: a través de la medida de las poblaciones de las subbandas ha de
basarse principalmente en la determinacién de la ocupacién de la subbanda fundamental,

o mejor aun, en la variacion de la ocupacién relativa de las dos subbandas mas bajas.

Al disminuir la densidad de impurezas, no sélo varia la ocupacién de todas las sub-

bandas, sino que puede disminuir el nimero de subbandas ocupadas del sistema; esto
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es lo que ocurre al variar Np de 7 a 5 x10'? cm™? (tablas 4.2 y 4.3); se pasa de 5 a 4
subbandas pobladas. Al variar Np de 5 a 3 x10'? cm™? (tablas 4.3 y 4.4) el nimero de
subbandas ocupadas no cambia teéricamente, pero a efectos practicos la ocupacién de la
subbanda més alta para Np = 3 x10!'? cm™? es tan baja que seria indetectable con las
técnicas actuales de magnetotransporte,

Nosotros no hemos considerado la no parabolicidad de las subbandas en estos calculos;
sin embargo, Zrenner et al. [53] muestran grificamente (figura 3 de su articulo) la den-
sidad electronica areal de las subbandas calculadas tanto en la aproximacion parabolica
como con un modelo que da cuenta de la no parabolicidad; de la figura citada se infiere
que la no parabolicidad es despreciable en los pozos con Np pequeiia (inferior a 5 x 102
ecm~2), y la diferencia entre los dos modelos aumenta con el valor de Np. Santos et al.
[55] se refieren a este resultado de Zrenner et al. y afirman que la no parabolicidad en
estos sistemas es mas importante que el efecto de la interaccion de canje y correlacion.
Sin embargo, nuestros resultados (tablas 4.1 y 4.2) muestran que para densidades como
las del sistema experimental que Zrenner ef al. estudian (Np ~ 7 x 10" cm™?), las
correcciones introducidas al considerar el efecto de canje y correlacién son del orden de
las que obtienen Zrenner et al. empleando un modelo no parabédlico; en rigor no deberia
despreciarse una frente a otra. Por otro lado, de acuerdo con Santos et al. [55], con-
cluimos que la segregacién de las impurezas tiene un efecto detectable si el ancho de la
zona dopada es mayor que 50 A; por debajo de este valor, suponer una distribucién §
ideal de las impurezas no introduce errores mayores que los que conlleva despreciar el

efecto del canje y la correlacién y/o la no parabolicidad de las subbandas.
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Capitulo 5

Superredes §

Como se comentaba en el capitulo anterior, la mejora de las técnicas de crecimiento
epitaxial permite un mayor control de la distribucién de los dopantes en semiconductores,
por lo que se han comenzado a estudiar estructuras cuya caracteristica novedosa es el
tipo de dopado, llamado é por la intencién iltima de lograr una localizaciéon perfecta de
las impurezas [46, 48].

En las superredes é se produce la modulacién del potencial localizando las impurezas
en regiones muy delgadas, distribuidas con una cierta periodicidad espacial. Si se van
alternando en una superred capas de impurezas donadoras y aceptoras de modo que el
sisterna esté totalmente compensado, el perfil de potencial resultante tiene forma ase-
rrada [52]. Si no existe compensacién total, los portadores libres producen un potencial
electrostatico que modifica el de las impurezas, y que debe determinarse autoconsistente-
mente para lograr una descripcion realista de la estructura electrénica de estos sistemas.

El interés por las superredes é es creciente: recientemente han aparecido algunos
calculos autoconsistentes de la estructura electrénica de estos sistemas [59, 60, 61], asi
como espectros de fotoluminiscencia [59, 62] que proporcionan informacién sobre los
niveles energéticos de los portadores.

En este capitulo se presenta un estudio exhaustivo de la estructura electronica de
los sistemas con dopado delta multiple. Destacamos ciertos aspectos no sefialados en
la literatura existente, es decir, qué parimetros son realmente relevantes en cuanto a

la estructura electrénica se refiere; en particular, como afectan a las anchuras de las

95
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minibandas y a las distancias entre éstas, que son las magnitudes que tienen relevancia
desde el punto de vista experimental. Finalmente, comparamos nuestros resultados con
los espectros de fotoluminiscencia anteriormente citados. Los resultados de este capitulo

se recogen en la referencia [63].

5.1 Planteamiento del problema

Estudiaremos superredes dopadas con impurezas donadoras, en concreto Si en (GaAs,
sin compensar. Supondremos que todas las impurezas estan ionizadas, y que debido a
la proximidad de las dtomos de Si, la densidad de carga es uniforme en el plano zy de
crecimiento de la estructura; como vimos en el capitulo anterior, esta suposicién es vilida
si la densidad areal de impurezas Np es mayor que un cierto valor critico, que para el
GaAs es aproxim&d;menté 1 x 102 ¢cm~2.

Consideraremos diferentes distribuciones de impurezas en la direccién de crecimiento
z, desde la que da u;:ymlbre a estos sistemas, de tipo &, a distribuciones gaussianas con

distintas anchuras a mitad del maximo. Si suponemos que las impurezas estin perfecta-

mente localizadas, su densidad volimica np(z) es
+00 '
np(z) = ND Z 6(2 — nd) (5.1)

donde d es el periodo de la superred; si se supone una distribucién mds realista de tipo

gaussiano, entonces

: N ey s—nd)? Az
.nD(z) = \/2—_:?“:2_00 e'%f)‘; g= m.' (5.2)
La dispersién de las impurezas se mide por el ancho de la gaussiana a mitad del maximo,
Az. Esto permite estudiar cdmo afecta la segregacion del Si al potencial y al espectro
de la superred: ‘Las anchuras a mitad de maximo escogidas, de 20’y 40 A, son del orden
de las que se producen en los dispositivos experimentales iltimamente {56, -58): como
comentamos en el capitulo anterior, una vez aclarado el efecto de la temperatura del
sustrato Ts en la segregacién del Si, el ancho de la distribucién de impurezas se controla

bastante- bien. * Como se explicé en el apartado 4.1, se ha comprobado [56] que para
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temperaturas inferiores a 530°C la difusion del S¢ disminuye considerablemente, de tal
manera que las anchuras de las zonas dopadas son del orden de las estudiadas en este
caso.

El rango de densidades de impurezas considerado va de 1 a 7 x 102 ¢cm™2. Como se
comentd en el capitulo 4, a densidades inferiores a 1 x 10'2 ¢m~? la lamina de impurezas
no puede modelarse como una hoja con una distribucién de carga uniforme; por otro lado,

2 se observa una saturacién de la densidad

a densidades areales mayores que 8 x 10! cm~
electrénica [49, 53, 58]: aunque se aumente el dopado nominal, las medidas de efecto
Hall indican que no se superan densidades de electrones de 8 x 10'? ¢cm~2. Para el rango
de valores de Np indicado podemos suponer que todos los donadores estdn ionizados, de
modo que producen una distribucién de carga periédica en la direccién de crecimiento de
la superred z y uniforme en el plano perpendicular a ésta, zy. Los valores del periodo de
la superred d oscilan entre 100 y 500 A, lo que permite estudiar el comportamiento de
este tipo de estructuras desde el régimen propiamente de superred al de pozo cuantico,
que se produce para grandes periodos.

Al igual que en los pozos § de Si en GaAs, utilizaremos el modelo de funciones
envolventes a una sola banda [9]; como en todas las estructuras cudnticas que hemos
estudiado, basadas en GaAs y las aleaciones Al .Ga,__ As, las propiedades electrénicas
se describen satisfactoriamente con dicho modelo. Supondremos que las masa efectiva es
constante en todo el sistema, e igual a la del GaAs; la interaccién de canje y correlacion
se tiene en cuenta dentro de la Aproximacién de Funcional de Densidad Local; de este
modo, el problema se reduce a una ecuacién de Schrodinger para una particula con un
potencial suma del potencial Hartree y de un potencial de canje y correlacion. Hemos
escogido el funcional de Hedin y Lundqvist [19], aunque las diferentes parametrizaciones
del funcional de canje y correlacién dan resultados similares para la densidad de estados.

Como se comentaba en el capitulo 1, debido a que el sistema es invariante bajo
traslaciones en el plano zy, el vector de onda en dicho plano, &, es un buen nimero
cuantico, y lo mismo ocurre con el vector de onda en la direccién z, ¢, debido a la perio-
dicidad en dicha direccidn. Las funciones envolventes se escogen de modo que verifiquen
la propiedad de Bloch en la direccién 2z, y normalizadas a un periodo de la superred,

tal como se explicé en el apartado 1.4.2. El espectro de energia asociado al movimiento
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en la direccidn z consiste en intervalos de energias permitidas (minibandas) separados

por intervalos de energias prohibidas, anilogos a las bandas permitidas y prohibidas del

espectro de un cristal.” En cuanto al movimiento en el plano zy, consideramos que los

electrones se mueven libremente; como se toma la masa efectiva constante, la relacion de

dispersion en dicho plano es parabdlica. Asi, en el caso que nos ocupa en este capitulo,
la ecuacién de Schrodinger que describe el problema unidimensional es

R d2 .

(——-—7 FV(E) - E,-(q)) Fio(2) = 0 6

que.nos .da la energia asociada al movimiento unidimensional, las minibandas E;(g).

Teniendo en cuenta el movimiento libre en el plano zy, el espectro de la superred viene

dado por ‘ |

J hik?

Ej(x,9) = Ei(q) + 5~

esto es, cada energia permitida E;(q) es el fondo de una subbanda parabélica. -

3 . (5'4)

~ La ecuacién de Schrédinger se ha resuelto utilizando la técnica de Matrices de Trans-
ferencia explicada en el capitulo 2. Este tratamiento nos permite calcular el espectro de
una superred sin hacer distinciones entre las minibandas anchas, tipicas de superredes
de periodos cortos, y las que son tan estrechas que pueden asimilarse a estados.de pozo
cuantico, como hacen Ke et al. [59]. Tampoco cambia la magnitud del cilculo para dife-
rentes casos: en un desarrollo en ondas planas, que es muy adecuado para superredes de
periodo pequeilo, hay que aumentar enormemente el numerc de componentes si se estu-
dian superredes de periodo muy grande [60] para describir adecuadamente las funciones
envolventes.

*Conocido el espectro y las autofunciones del hamiltoniano, puede calcularse el nivel

de Fermi del sistema, Ep. La densidad de carga electrdnica en la superred es
p(z) = —2e) 3 3 f(Ejq(6))IFje(2)f?, (5.5)
i o5 1

donde f(FE) es la funcién de distribucién de Fermi. En un sistema infinito, la sumas

discretas pueden aproximarse por integrales:

P .
z — E2—ﬂ_)5fdn, . (5.6}

.3

L
L[ 4. L=Nd 5.7
7 o7 Jz5 O B ‘ ( - )
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de modo que la densidad de carga es
p(2) = =T [ dal) TiakoTIn(1 + <EPBORDIE R (58)
Z B indica que la integracion en ¢ se realiza en toda la zona de Brillouin. A T'= 0K,
P2) = =T g [ B~ B@O(Ee ~ BB 69)

Ahora la densidad areal de electrones Ny se calcula en un periodo de la superred; como
el sistema es eléctricamente neutro, ha de ser igual a la densidad areal de impurezas Np:

m.

2% [, da(Br — E@)0(Er - E(@). (:10)

1 d d
ND=N5=——/0 dzp(z)zz—f-r-

€

SZB indica que la integral esta evaluada en la mitad de la zona de Brillouin, entre ¢ = 0
Y ¢ = 3; debido a que la relacién de dispersion es par en g, se tiene [;5dqg = 2 [5,5dq.
La expresién (5.10) nos permite calcular el nivel de Fermi de la superred, conocidos los
demas datos, Np, d, E;(q). El algoritmo para el cilculo de Ef es andlogo al seguido en
el caso de los pozos é (apartado 4.2). Una vez determinado Er y por tanto el niimero de
minibandas ocupadas del sistema, puede calcularse la densidad electrénica del sistema

pe(2), que se empleara en la resolucién de la ecuacién de Poisson:

UL 2 (o) 4 2. (5.11)

donde pimy(z) = eNp(z). La solucién de la ecuacién de Poisson Vp(2), a la que se afiade
el potencial de canje y correlacién, V,.(z), se toma como nuevo potencial Vs(z) para la
ecuacion de Schrédinger. Se logra la solucién autoconsistente del problema cuando Vs,
Vr = Vp 4+ V. son similares, esto es, cuando la desviacién cuadratica media de estos
potenciales, oar, es pequefia. Consideramos que nuestro resultado es autoconsistente

cuando o € 0.1 meV.

5.2 Comportamiento tridimensional frente a cuasi-
bidimensional

Hemos realizado cilculos autoconsistentes para superredes de periodos d de 100, 300 y

500 A, con densidades de impurezas Np de 1, 3, 5 y 7 x10'? cm™2, ademas de algunos
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otros casos para los que existen resultados experimentales. Los espesores de la capa
dopada estudiados son de 0 (6), 20 y 40 A. Para la masa efectiva del electrén en el GaAs
y la constante dieléctrica de este material se toman los mismos datos que en los capitulos
previos,

En la figura 5.1 se muestran los resultados para una superred con Np = 5x10? cm™?,
d =300 Ay Az = 20 A. Las zonas sombreadas son las energias permitidas para £ = 0
cuando ¢ varia dentro de la zona de Brillouin unidimensional, esto es, las minibandas
de la superred. La linea de trazos indica el nivel de Fermi del sistema, y V; es la altura
maxima del potencial.

Hemos calculado las funciones envolventes Fj,(z), el potencial autoconsistente V(z),
las energias de las minibandas y la posicién del nivel de Fermi de diferentes sistemas
para estudiar el efecto de la variacién de Np y d. La minibanda fundamental de este
sistema es tan estrecha que puede considerarse un estado de pozb cuantico; las minibandas
superiores tienen anchuras rha.ybres, tanto mas cuanto mayor es su energia: a energias
altas el efecto confinador del potencial es menor.

El aspecto de los potencia.lés y de las densidades electrénicas no cambia cualitativa-
mente al variar los parametros Np, d {61]; es de mayor interés ver la variacion de los
bordes de banda, ocupacién y nivel de Fermi al modificar aquéllos. En la figura 5.2 se
muestra la variacién de los bordes de las minibandas de la superred frente a la longitud
del periodo para diferentes Np, asi como la posicidn del maximo del potencial y el nivel
de Fermi Ep, l_‘ei-IEI‘idO todo ello al minimo del potencial. La informacién de interés en
estos grz;aﬂcbs es el va,lorJ relativo de unas energias respecto de otras, esto es, la diferencia
entre los borf:_les de banda, o entre el nivel de Fermi y el maximo del potencial. Eviden-
temente, al aumentar la densidad Np el potencial de la superred es mas atractivo, y la
diferencia éntre el minimo y el maximo del potencial, AV, es mayor. Igualmente, para
una Np dada, al variar el periodo de la superred de 100 a 500 A se observa que AV
aumenta hasta hacerse practicamente constante; cuando los pozos § estan muy separa-
dos, el sistema se comporta como un conjunto de pozos aislados e independientes; por
esta razon al aumentar d mas alld de un cierto valor, ¥, EF y las energias de los bordes
de las minibandas apenas cambian, y son los valores que se obtendrian para un pozo

cuantico. Al disminuir d, el acoplamiento entre los pozos aumenta y el sistema muestra
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Figura 5.1 : Perfil de potencial autoconsistente para un sistema con
dopado 8 periédico con una dispersién de las impurezas Az = 20 A,
densidad de impurezas Np = 5 x 10'? cm™~? y periodo d = 300 A. Las
zonas sombreadas son las energias de las minibandas, esto es, los valores
permitidos de la energia a x = 0. La linea de trazos es el nivel de Ferm,
y Vo denota la maxima altura del pozo, que ocurre a una distancia d/2
de la hoja de impurezas; por claridad se ha desplazado la indicacién en la

figura. Todas las energias se miden respecto del fondo del pozo cuantico.
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'Fi‘gura 5.2 : Lineas continuas: bordes de las minibandas (x = 0). Lineas
de puntos: ‘valores de la profundidad del pozo V, {véase la ﬁgura 5.1).
Lineas de trazos: Er. Todas las energias estdn referidas al minimo del
potencial. Los valores de Np son (a) 1; (b) 3; (¢) 5; (d) 7, todos ellos en

unidades de 10'? em-2.
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un comportamiento de superred, mas notable a energias altas.

En general, nuestros resultados pueden describirse de la siguiente manera:

(i)

(iii)

Para todas las densidades Np estudiadas, el sistema con periodo d = 100 A se com-
porta como una superred: la densidad de carga electrénica no se hace despreciable
en ningun punto, lo cial indica que existe un acoplamiento entre los pozos. Todas
las minibandas tienen anchos considerables: incluso para densidades de impurezas
muy altas, la anchura de la minibanda mas baja es del orden de 30 meV. En todos

los casos el nimero de minibandas ocupadas no pasa de dos.

Para d = 500 A, més que de superredes, se trata de sistemas de pozos cuanticos
multiples practicamente desacoplados: la densidad electrdnica a d/2 de la hoja de
impurezas es casi nula. Las anchuras de las minibandas ocupadas son despreciables,
asemejandose mas a estados discretos de pozo cudntico. El nivel de Fermi en este
caso estd mds préximo al maximo del potencial que en las superredes de periodo
menor, como ocurria en los pozos cuinticos aislados {capitulo 4). Hay de 3 a 5
minibandas ocupadas; cuante mayor es la densidad areal de impurezas, mayor es

el nimero de minibandas con poblacion.

Para valores intermedios de d (d ~ 250 A), la minibanda més baja es muy estrecha,
mas bien un estado fundamental de pozo cuintico; para este rango de energias
los pozos pueden considerarse independientes. Sin embargo, las minibandas mas
altas tienen un ancho apreciable (> 10 meV); como comentamos anteriormente,
a energias mas altas el efecto confinador del potencial es menor, y esto hace que
las minibandas se ensanchen: los electrones atraviesan por efecto tunel con mas
facilidad el potencial si tienen energias mayores; los pozos pueden considerarse

acoplados en este rango de energias.

El efecto de la segregacion de la impurezas es un cambio considerable en los perfiles de

potencial V(z) y de la densidad electrénica p.(z), asi como la posicién de las minibandas

y del nivel de Fermi respecto del minimo de potencial, como puede verse en la figura

5.3, donde se aprecia ¢cémo un cambio de 0 a 40 A en la anchura de la distribucién de

impurezas reduce a la mitad la altura maxima del potencial V5. Estos resultados coinciden
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con los de Degani [61]. Sin embargo, los anchos de las minibandas, asi como su posicion
relativa, no cambian de manera apreciable, como puede inferirse de dicha figura, y éste es
el tipo de informacién ‘que se extrae con més fiabilidad de los espectros. Degani {61] hace
un estudio sistematico de sistemas con dopado delta multiple. Como aﬁrrﬁa Degani,
la densidad electronica del sistema y el perfil de poteacial cambian considerablemente
al suponer una distribucién distinta para los donadores, e insiste fundamentalmente en
este resultado. Sin embargo, esto no permite deducir que propiedades electrénicas como
las posiciones relativas de las minibandas y de éstas respecto del nivel de Fermi (y por
consiguiente la poblacién de las minibandas; véase la ecuacién {5.10)) cambien mucho a
su vez. Como queda patente a la vista de nuestros resultados (figura 5.3; los bordes de las
minibandas medidos respecto del nivel de Fermi en los 3 casos apenas cambian) e incluso
de los del propio Degani (que calcula las poblaciones de las minibandas en sistemas en
los que unicamente varia la distribucién de impurezas), las densidades areales de las
minibandas cambian muy poco con la segregacién de las impurézas [61] en el rango de

valores de Az de interés experimental.’

5.3 Inforrhacic’m éxperimental

Hemos comparado los resultados de nuestros cdlculos con los espectros de fotoluminis-
cencia de varias superredes. Esta técnica experimental es dificil de realizar en un pozo
delta aislado, debido a quer el potencial atractivo para los electrones es repulsivo para
los huecos fotocreados. La recombinacién radiativa de los electrones confinados en un
pozo & aislado y los huecos_ fotocreados es espacialmente indirecta, con lo que la in-
tegral de solapamiento de las funciones envolventes de electrones y huecos es pequena
y por consiguiente, la probabilidad de recombinacién radiativa es baja. Sin embargo,
confinando los huecos cerca del plano §, aumenta considerablemente la probabilidad de
recombinacién, y es posible utilizar esta técnica para analizar estructuras dopadas é. El
confinamiento dé los huecos puede realizarse creciendo una intercara cercana al plano §,
donde los huecos quedan confinados, como hacen Wagner et al. [50] que obtuvieron el
espectro de fotoluminiscencia de una sola capa § de Si en GaAs, creciendo una capa de

Al.Ga,y_.As sobre él GiAs. De esta manera, los huecos quedan atrapados en el potencial
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de la heterounién, préximo al de la capa § donde se hallan confinados los electrones, y la
probabilidad de recombinacién entre ambos aumenta. Se consigue el mismo efecto si se
crece el pozo 8 de St dentro de un pozo cuantico GaAsAl.Ga,_,As: los huecos fotocrea-
dos se quedan atrapados en el pozo de GaAs, de modo que la probabilidad de transicién
optica aumenta drasticamente [64, 65]. En las superredes § la propia modulacién del
potencial evita que los huecos se alejen indefinidamente del lugar donde se crearon y la
probabilidad de recombinacién es mayor que en pozos aislados [62, 65, 66].

Los espectros de fotoluminiscencia no son de facil interpretacion tedrica. Es posi-
ble extraer de ellos informacion cualitativa sobre la estructura electrénica del sistema,
pero no es trivial una descripcién detallada de todas sus caracteristicas. Lyo et al. [67]
presentan un modelo microscépico que explica la forma de linea del espectro de fotolu-
miniscencia en pozos cuinticos con modulacién de dopado de discontinuidad de banda
directa, considerando el efecto de las impurezas. Este modelo tiene en cuenta que la
recombinacion de electrones y huecos ocurre tanto a través de procesos directos como
indirectos, asistidos por dispersion con las impurezas ionizadas. La dispersion de las im-
purezas produce, por un lado, un ensanchamiento de los niveles de electrones y huecos,
y por otro lado, se relaja la regla de conservacién del momento, por la posibilidad de
que ocurran procesos indirectos, asistidos por impurezas. Estos procesos contribuyen al
ensanchamiento de los picos y al corrimiento de todo el espectro. En los sistemas que
Lyo et al. estudian, pozos cudnticos de In.Ga,_.As/GaAs con modulacién de dopado
p ¥y n, la anchura de los picos es del orden de 10 meV, y los corrimientos de unos 5 a
10 meV. No tenemos noticia de que se hayan realizado calculos similares en pozos o su-
perredes é; evidentemente, en estos sistemas el efecto de la dispersién por las impurezas
tiene que ser mas importante que en los pozos con modulacién de dopado, en los que el
gas electronico se halla espacialmente separado de las impurezas. Ademas, debido a la
relajacion de la regla de conservacion del momento, las anchuras de las lineas en el caso
de las superredes ha de ser mucho mayor, tanto mas cuanto mayores sean los anchos de
las minibandas ocupadas, aunque éstas no puedan inferirse directamente de los anchos
de los picos del espectro de fotoluminiscencia. Sin embargo, cuando en un espectro de
fotoluminiscencia aparecen varios maximos, dado que el desplazamiento entre los picos

de un mismo espectro debido a la presencia de impurezas es el mismo {67}, las distancias
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i N E® | Er  Wa
(AY (10Mecm™?)  (meV) (meV) (meV)
100 1.4 68 69 43
1200 1.2 39 37 25 .
500 - 1.0 18 33 7

Tabla 5.1 : Energia de Fermi tridimensional calculada a partir de la densi-
" "dad uniforme de portadores £3F y anchos de los picos mas intensos Wy
" obteénidos de los espectros de fotoluminiscencia de Maciel et al., junto
con la' energia dé Fermi cuasibidimensional Er segin nuestros cilculos

para superredes de periodo d y densidad de impurezas Np.

entre ellos pueden dar una idea aproximada de la separacién entre minibandas.

" Maciel et al. [62] muestran los espectros de fotoluminiscencia de 3 superredes cuyas
caracteristicas se dan en la-tabla 5.1. Como Maciel et ¢l. hacen.notar, la energia de
Fermi tridimensional calculadaa partir de la densidad equivalente de portadores, E3°,
difiere ‘considerablemente dé la anchura Wpy, del pico mas intenso del espectro de lu-
Thiniscencia. Estos datos se recogen en la tabla 5.1, junto con la energia de Fermi
cuasibidimensional, Fr, resultado de nuestros calculos. Maciel et al. consideran que
esta diferencia se-debe al caracter cuasibidimensional del gas electrénico que puebla la
superred. Sin embargo, tampoco se observa acuerdo entre nuestro valor de £r autocon-
‘sistente-con Wpy; esta discrepancia se debe probablemente a que es necesario considerar

el efecto de-las impurezas para explicar el espectro de.fotoluminiscencia. |

“Respécto del espectro de la superred de d = 500 A [62] (tabla 5.1), la anchura del
'piéo mis intenso es Wpy = 7 meV, pero hay dos picos mas que cabe asociar con otras
tantas midibandas ocupadas dé la superred. Por los motivos antes apuntados y la propia
resolucion del éspectro, no podemos hablar de las anchuras de los picos menos intensos,
pero si de las distancias entre todos ellos, que son, en orden creciente de energias, de

20y 15 meV, razonablemente parecidas a las distancias que-hemos calculado entre las
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minibandas correspondientes, de 20 y 8 meV respectivamente.

Ke et al. [59] presentan también un espectro de fotoluminiscencia de una superred con
d =350 Ay Np =5 x 10" cm~2, que puede compararse con nuestros resultados (figura
5.3). Aparte de los picos claramente visibles identificados por Ke ¢t al., que en nuestro
calculo corresponden a las dos minibandas mas altas del sistema, hay dos pequenas
estructuras a 1.43 eV y 1.495 eV que nosotros asignariamos a otras dos minibandas mas
profundas. Asi, las distancias entre los maximos de los picos del espectro son, en orden
creciente de energias, 65, 15 y 15 meV, que comparadas con las distancias entre los
centros de las minibandas ocupadas que hemos calculado, de 70, 25 y 10 meV, muestran
un acuerdo muy satisfactorio.

Volviendo a las superredes estudiadas por Maciel et al., si comparamos la energia
de Fermi tridimensional E3P con la energia de Fermi cuasibidimensional Er, resultado
de nuestros cdlculos (tabla 5.1}, vemos que la discrepancia entre estos valores aumenta
con el periodo de la superred, esto es, cuando el confinamiento del gas electréonico se
hace mayor y por consiguiente es inadecuado tratarlo como un gas tridimen'sional, salvo
en la superred de periodo menor {100 A) . En este caso, el parecido entre E3P y Er
indica que en las superredes con d = 100 A el confinamiento del gas electrénico es muy
pequeiio. Este resultado se corrobora a la vista de la grafica que muestra los bordes de
las minibandas para Np = 1 x 10'? cm™2; efectivamente, la tinica minibanda ocupada
esta casi toda por encima del maximo del potencial si d = 100 A, y por consiguiente la
poblacion de la superred esta muy deslocalizada.

El acuerdo entre nuestros calculos y los datos experimentales es semicuantitativo,
por las razones explicadas. El calculo teérico del espectro de fotoluminiscencia de estos
sistemas es una cuestién abierta, cuyo interés en relacidon a su estructura electrénica

apuntamos aqui.
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.+ Figura 5.3 : Perfiles de potencial, energias de las minibandas (x = 0,
zonas sombreadas) y nivel de Fermi (linea de trazos) para superrédes con
Np=3x10%em™2, d =100 A y Az = 0,20 y 40 A, de izquierda a

derecha. Todas las energias estan referidas al nivel de Fermu.
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Capitulo 6

Pozos estructurales con dopado §

externo

6.1 Motivacion experimental

La técnica de modulacién de dopado se ha utilizado ampliamente en la fabricacion de
dispositivos electronicos de alta movilidad. Las heteroestructuras con modulacion de
dopado con Si son el ejemplo mas conocido de aplicacién del dopado selectivo, que per-
mite, por una parte, reducir la dispersién por impurezas, y por otra, confinar en el canal
de GaAs un gas electrénico cuasibidimensional de alta densidad. Sin embargo, debido a
limitaciones estructurales [33] (limite de solubilidad 3D del Si en el Al,Ga,_.As/GaAs,
niveles de impureza del Si), la densidad electrénica areal Ng toma valores inferiores a
I x 102 cm~? en heterouniones simples y algo superiores (sin exceder 2 x 10'? cm™?)
en pozos cuanticos. Tal limitacién en la densidad areal ha sido superada utilizando la
técnica del dopado é en las barreras de estas heteroestructuras. Las medidas efectua-
das en este nuevo tipo de sistemas [68, 69] indican que su densidad electrénica areal es
practicamente el doble de las observadas en heteroestructuras similares con modulacion
de dopado. Como las movilidades en estos sistemas siguen siendo elevadas, ya que la
zona dopada estd separada del canal electrénico, se consigue con esta técnica fabricar
transistores con transconductancias muy altas.

La literatura sobre estos sistemas es experimental. Cunningham et al. [68] informan

109
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del crecimiento de heterouniones simples de GaAs/ Al Ga,..As con dopado § de Si en
la barrera. Obtienen en dichos sistemas densidades electronicas areales que superan 1 X

-2

102 cm™? y movilidades a temperatura ambiente superiores a 8000 cm?V=!s71. Kuo et

al. [69] estudian pozos cuanticos de los mismos materiales con dopado § en las barreras,

?, mucho mayores que las

en los que logran densidades areales Ns de 4 x 10'* em™
que se obtienen en pozos cuanticos de las mismas caracteristicas estructurales, pero con
modulacion de dopado.

Para optimizar estas estructuras interesa que la mayor parte de los portadores se
hallen en el canal de GaAs, formando principalmente un solo gas electrénico cuasibidi-
mensional que tenga la maxima densidad areal posible alli donde la dispersion por las
impurezas es menor. Por tanto, la situacion mas favorable es aquélla en la que todos los
electrones se transfieren de la lamina de impurezas de la barrera al pozo de GaAs. Ahora
bien, no es posible a priori saber cuantos portadores habra en los canales delta, y si éstos
se formaran o no. Légicamente, cuanto mayor sea la densidad de impurezas y mas sepa-
radas estén las laminas con dopado delta del pozo de GaAs, mayor poblacién habra en
los pozos delta. El objeto de este capitulo es aclarar por qué en estos sistemas se superan
las b&rrgra.% en Ng 6bserqua.s experimentalmente en las estructuras con modulacién de
dopa.do-,‘ y precisar en qué éitﬁa.ciones se obtiene una mayor densidad electrénica en el
canal de GaAs. Parte del contenido de este capitulo se recoge en la referencia [70].

La conﬁguracién estudiada es la siguiente: consideramos un pozo de GaAs de anchura
Lw con barreras de AI Gal zAs | en las que se dopa delta simétricamente con Si a
ambos lados del pozo a una d:stanaa Ls de las intercaras entre el material de pozo y
de barrera. La ﬁgura 6.1 es un esquema de esta estructura. Se estudiaran casos en los
que la den31da.d areal de impurezas Np es lo suficientemente grande como para poder
suponer que los i iones de Si forman una distribucién uniforme de carga positiva en el
pla.no de crecmuento Ty; como se dlSCllth en el capitulo 4, en la practica esto significa .
denSIdades Np > 1 X 1011 cm~2. En este caso consideraremos el ancho finito de la
dlstnbucwn de 1mpureza.s a.l lgual que en el capitulo 5, modelaremos la dlstnbucmu
dg impurezas en la dlrecaon de crecimiento de la estructura Z pOr una ga.usm_ana, cuya
anchura a mitad de mé;cimd tomaremos fija e igual a 20 A. Ls es entonces la distancia

entre una intercara y el miximo de la distribucién de impurezas mds cercana a ésta.

et
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AlgGal_,A.! Al.Gal_,AA GaAs AI,GG]-;AS Al;Gal-,AS

Ls Lw Ls

Figura 6.1 : Esquema de un pozo cuantico de GaAs/Al,Ga;_.As §
dopado en las barreras. Lw es el ancho del pozo; Ls es la capa es-

paciadora.

Aunque en los primeros dopados delta que se realizaron la anchura de la zona dopada
variaba considerablemente de muestra a muestra y resultaba ser un parametro de dificil
control, las distribuciones de impurezas que se vienen logrando dltimamente son bastante
estrechas; como se explica en el apartado 4.1, se ha comprobado que la segregacién del
Si se produce cuando la temperatura del sustrato Ts dura.nte"tlel crecimiento es alta
(Ts > 530°C) [58, 56], de modo que reduciendo T's se logran distribuciones de impurezas
mas estrechas. Actualmente la anchura de la distribucién de Si se controla bien [71], ¥
es del orden de la escogida para los sistemas estudiados en este capitulo. En cualquier
caso, a la vista de los resultados obtenidos tanto en el caso de los pozos é aislados, en
los que se empleaba una distribucién de tipo escalén para las impurezas, como para la
superredes § [63), en las que se modeld la segregacién de las impurezas con una gaussiana,
este parametro no altera aprecia.blementé la forma del espectro cuando varia de 0 a 50

A, que cubre el rango de valores de interés experimental actual.

Como nuestro objetivo consiste en lograr la maxima concentracién posible de elec-
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trones en el canal de GaAs, interesa que la barrera sea lo mas alta posible sin ‘pasar
al régimen de dlscontmuldad de banda indirecta en el Al <Ga,..As, para el cual habria
que tener en cuenta los puntos I' y X de la zona de Brillouin. Por tanto, haremos fijo
el valor de la fraccién de Al en el ternario, x = 0.3. De esta manera, podemos usar la
aproximacion de funcmnes envolventes, como en los sistemas con modulacién de dopado
estudiados en el capitulo 3. Como en las demas estructuras estudiadas en esta memo-
ria, nos centraremos en el estudio de los portadores mayoritarios, cuya presencia en la
estructura altera considerablemente el potencial, los autoestados y los autovalores del
sistema, lo cual hace necesaria la solucién autoconsistente del problema en el esquema
Schrodinger-Poisson descrito en el capitulo 2. '

Dada la similitud entre el problema que nos ocupa y el de los pozos con modulacion
de dopado estudiado en el capitulo 3, usaremos el modelo para el estudio de la estructura
electrénica y poblacién explicado en dicho capitulo; esto es, un modelo de masa efectiva
a una banda asociado con'el nunimo de.la banda de conduccién en el punto I’ para ambos
materiales. Como se comenté en el ca.éo de los pozos con modulacién de dopado, la banda
prohibida del GaAs es lo suficienternente grande como para despreciar el acoplamiento
entre electrones y huecos en el estudio de los primeros. Asimismo, hemos tenido en
cuenta la diferencia de masas efectivas al resolver la ecuacion de tipo Schrodinger que
obedecen las .funciones envolventes, que es igual a la que aparece en el caso de los pozos
-con modulacién de.dopado {ecuacién (3.1)); como en dicho caso, la relacién de dispersién
empleada es parabélica, y el método empleado para la obtencidn de los autovalores £ y
las funciones envolventes es el explicado en el apartado 3.1. Igualmente, se consideran los
efectos de canje y correlacion dentro de la Aproximacién de Funcional Local de Densidad,
con la parametrizacién de Hedin y Lundqvist [19] que se detalla en el capitulo 1.

Para la mayor parte de los pozos estudiados hemos tomado Lw = 80 A. Para ver la
dependencia de la densidad electrénica areal con la longitud del pozo, hemos estudiado

_ algunos pozos més anchos, sin exceder 120 A. Como se vio en el capitulo 3, en pozos con
= 0 3y una anchura. mayor que 200 A tienden a formarse dos gases cuasibidimensionales
cerca de las mtercaras [40 72 23]. Nos interesa que se forme un solo gas cuasibidimen-
sional 31tua.do en el centro del pozo, donde la dispersidn por la rugosidad de las intercaras

y por las impurezas dona.doras sea minima. Hemos estudiado otros valores de Ly con

LI R S
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objeto de mejorar las caracteristicas de la estructura, aunque el comportamiento general
puede inferirse del caso Ly = 80 A.

Variaremos tanto la densidad de impurezas Np como la longitud de la capa espacia-
dora Ls y veremos el efecto de dicha variacién en las distribuciones electronicas de estas
estructuras.

Para poder comparar directamente con los resultados obtenidos en los pozos con
modulacién de dopado, hemos tomado para realizar los cdlculos los mismos valores de
los parametros estructurales que se usaron en el capitulo 3: la banda prohibida £, =
(11552 + 370z?)meV [24], la altura de la barrera V, = 0.6AFE, [25], y para las masas
efectivas utilizamos la férmula m* = (0.0665 + 0.0835z)m, [26], donde my es la masa del
electron libre.

Consideramos que la solucidn es autoconsistente cuando la desviacidén cuadratica me-

dia del potencial en dos ciclos consecutivos del calculo es menor que 0.1 meV.

6.2 Planteamiento estadistico: Factores que deter-

minan el nivel de Fermi

En estos sisternas no se conoce a priori la posicion del nivel de Fermi; sin embargo, la
poblacién total de la estructura es conocida e igual al dopado introducido; a partir de

este dato, imponiendo neutralidad de carga

1 oo
Ns=—< /_m dz p.(z) = 2Np, (6.1)
donde, a T = 0K,
em” 2 '
o) = =2 LR (Br - E;) 6(Be — By) (62)
J

es la densidad local de carga electrénica, Er se determina autoconsistentemente. Esta
es la diferencia fundamental entre los pozos con dopado delta en las barreras (§-GaAs-96)
y los pozos con modulacién de dor;ado estudiados en el capitulo 3: en estos ultimos, Er
en la zona de volumen (suficientemente lejos del pozo cuantico y de la zona donde la

curvatura de la banda de conduccién es apreciable) se halla siempre a la misma distancia
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del borde de la banda de conduccidn, que a temperatura 0K es a la mitad de la energia de
ionizacién' de las iiﬁpllrééa.s!, como se discutié con detalle en el apartado 3.1. Por tanto,
en los pozos con modulacidon de dopado, Er es fijo, y la densidad electrénica areal se
determina autoconsistentemente, dependiendo de los parametros estructurales del pozo.
Por el contrafid,'cuaiil}]o' se dopa délta en las barreras, como hemos comentado mis arriba,
la situacion es la opuesta: se conoce la poblacidn areal total del sistema Ng = 2Np, y
a partir de élli;, se calcula Er'y se determina el nimero de subbandas ocupadas. En
este aspecto, los sistemas E(IJ—GaA‘s-é):son mas parecidos a los pozos y superredes delta
estudiados en los cai)ftuios anteriores. Nétese que la densidad areal conocida es la total;
es necesario un célculo autoconsistente para determinar la densidad areal en el canal de
GaAs, y si habri'o :n'o 'ﬁbblabién en las zonas dopadas delta, esto es, para determinar el

nivel de Fermi del sistema y la distribucién de la carga.

6.3 Resultados y comentarios

En las figuras 6.2-a 6.5 se muestran los resultados para 4 pozos con Lw = 80 A, z=03
y diferentes valores de Np y Ls. En las figuras 6.2 y 6.3 la densidad de impurezas es
(1 4+ 1) x 10'? cm~2, esto es, cada limina delta tiene una densidad Np = 1 x 10'? em~2,
con lo que la densidad electrénica total del sistema es Ng = 2 x 102 cm™2. .

- Las capas espaciadoras son respectivamente de 50 y 70 A. Los perfiles de potencial
son muy similares; la diferenclia. entre estos dos casos estd en la posicion del nivel de
Fermi Er: para Ls =50 A se halla a 38.7 meV del borde de la banda de conduccién
en la zona de volumen, mientras que en caso de Ls =70 A se encuentra a tan sélo 9.7
meV. Aqui radica la diferencia con los pozos con modulacién de dopado, en los que Eg
estd fijado de antemano por las impurezas, y se halla siempre a la misma distancia del
borde de la banda de conduccién en la zona de volumen. Por lo tanto, aun cuando los
resultados mostrados en las figuras 6.2 y 6.3 sean aparentemente similares a los obtenidos
en siéterna.s'c'on modulacién de dopado, el tratamiento estadistico es diferente, analogo
en todo caso al seguido en las estructuras con dopado § estudiadas en los capitulos 4 y 5
[63]. Esta diferencia fundamental se refleja en el hecho de que en estos sistemas puedan

’ - ' ' i s le * . ..
obtenerse densidades electronicas superiores a las logradas en los pozos con modulacion

r
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L, = 80A, Li=50A, Np=(1+1)x10°cm™
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Figura 6.2 : Potencial autoconsistente (V), densidad de probabilidad (P,)
y energia de la subbanda ocupada a x=0 (E,) para un pozo cuantico con

dopado é en las barreras. En ésta y en las siguientes figuras z = 0.3.
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L, = 80A, L, = 70A, Ny = (14 1) x 10% em™

— *10°7
100~ _ - ~ - E 1.6
. : . i —E,
‘ i - 1.4
504 P, —~
- 1.2 o
N H : bt
L == e Lo 2
o~ £ - . i H
>:‘ . . e H oc".
g, =50~ ~08 §
£ .
w.: . - : >
P b 0.6 =
+—100+ - -8
T
§ L 0
s /\ 045
=150 o.
* ~0.2
~200- — T < —y T——=—'-0.0
-400 =200 4} 200 400

z(A)

Figura 6.3 :Igual que en la figura 6.2, con Ly diferente.
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L, = 80A, L = 50A, N, = (2 + 2 ) x 10% cm™

+10°7
100 ~1.6
s A —p
-_.
...... P 1.4

LT ——
- .

]
i /
|
{ H

s L L

e o o g

ensity (A™')

_—E.
50 —.
—t,
--c ,

rm—mm—

Figura 6.4 : Potencial autoconsistente (V), densidades de probabilidad

de cada subbanda (P;) y energias de las subbandas a k=0 (E;) para los

valores de los pardmetros indicados en la figura.
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v = _BOA, Ls = 70A, N, = (2+2)x 10% em™
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Fiéﬁr—é{ﬁ.f{f Igua.lque en la figura 6.4, con una capa espaciadora distinta.
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de dopado.

Como los sistemas dibujados en las figuras 6.2 y 6.3 tienen la misma densidad electré-
nica areal y una sola subbanda ocupada, sus funciones envolventes son pricticamente
iguales, y la distancia entre el fondo de la subbanda F; y el nivel de Fermi es la misma.
En este caso las capas delta estin agotadas: todos los electrones de las impurezas de
57 han pasado al canal de conduccién de GaAs y el nivel de Fermi en las barreras estd
siempre por debajo del borde de la banda de conduccion; por este motivo no se observa
un pozo delta en la zona del dopado.

Las figuras 6.4 y 6.5 muestran dos sistemas con densidades de impurezas que dupli-
can las de los casos anteriores: (2 4 2) x 102 em™2. En ambos casos hay 5 subbandas
ocupadas, y las zonas con dopado delta de las barreras dan lugar a pozos de tipo delta
con una poblacién apreciable: ahora el nivel de Fermi en la zona dopada esta por encima
de la banda de conduccién. La subbanda fundamental es caracteristica del pozo estruc-
tural (de GaAs): su densidad de probabilidad esta altamente localizada en el canal de
GaAs. Los fondos de las 4 subbandas superiores estdn muy préximos en energias dos a
dos, y corresponden a estados simétrico/antisimétrico de los pozos delta, que se acoplan
mediante el pozo de GaAs. De hecho, la distancia entre los niveles 2 y 3 por un lado
¥y 3 ¥ 4 por otro es muy parecida; esto indica que proceden de un mismo nivel de pozo
delta aislado que se desdobla al acoplarse los pozos. Esta imagen es corroborada por
la diferencia entre el caso con Ls=50 A y Ls=70 A: si la Aca.pa espaciadora es mayor,
el acoplamiento entre los pozos disminuye y la diferencia en energias entre los niveles
simétrico y antisimétrico es mucho menor; ademas, las densidades de probabilidad fuera
del pozo de las subbandas 2 y 3 por un lado y 3 y 4 por otro son muy similares. Dentro
del pozo han de ser forzosamente distintas en cualquier caso, pues han de tener diferente
simetria.

En los dos sisternas las densidades de probabilidad de las subbandas 2 a 5 son mucho
mayores en los pozos delta que en el canal de GaAs. Cuanto mayor es la energia del
fondo de subbanda, mas alejado del canal de GaAs se halla el correspondiente maximo
de la densidad de probabilidad, esto es, menos confinados se hallan los electrones.

El paralelismo hecho entre el espectro de dos pozos delta acoplados (6-6) y el del

sistema 6-GaAs-8§ es de gran ayuda a la hora de explicar la forma de las densidades de
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probabilidad y las diferencias en energia entre los fondos de subbanda. Sin embargo,
no debemos olvidar que estos estados son de un sistema compuesto tanto por los pozos
delta como por el pozo de GaAs: las subbandas superiores tienen una probabilidad por
lo general apreciable en el canal de GaAs, que favorece el acoplo entre los pozos delta; la
subbanda fundamental, cuya densidad electronica estd concentrada practicamente en el
pozo de GaAs, no tiene paralelismo en el sistema formado por dos pozos delta acoplados.
Los estados E, y E3 de los sisternas mostrados en las figuras 6.4 y 6.5 se corresponderian
con los dos primeros estados del pozo delta doble. En este iiltimio caso el estado inferior
(superior) del par es simétrico (antisimétrico}, mientras que en los sistemas é-GaAs-§
que nos ocupan, el estado inferior E; es el primer estado por encima del fundamental E,
en el espectro completo de la estructura, y por tanto es antisimétrico, mientras que el
siguiente, Fa, es simétrico.

En la tabla 6.1 se dan los niveles de Fermi, poblaciones y energias de las subbandas
a £ = 0 de varios sistemas, entre los que se hallan los mostrados en las figuras 6.2 a
6.5.l En el altimo caso, los fondos de las subbandas 2 y 3 por un lado y 4 y 5 por otro
estan tan pféxima;s dos a dos que aparecen como dos lineas adosadas. En la tabla 6.1
puede verse que la separacién entre ellas es sélo I meV. Una reduccién de L de 70 a 50
A basta para aumentar la separacion entre estos niveles, de modo que en la figura 6.4
se distinguen claramente; en este sistema (Ls = 50 A) la separacién entre los fondos de
las subbandas E; — E; y Es — E4 es aproximadamente 5 meV. Los resultados para un
caso intermedip, Ls =60 A, que aparecen en la tabla 6.1, confirman que esta variacién
es gradual. Respeéto de las ocupaciones de las subbandas, los resultados presentados en
la tabla 6.1 muestran que al disminuir la capa espaciadora, la poblacién de la subbanda
fundamenta.} aumenta, y disminuye la de las subbandas restantes. Por consiguiente, como
se muestra en la tabla 6.1, el sistema que tiene una densidad areal mayor en el canal de
GaAs es el que tiene una capa espaciadora menor, ya que la poblacién en €] canal de
GaAs s;e_ debe pﬁnéipalmente a la subbanda fundamental.

En cuanto a las estructuras con Ns = (1+ 1) x 10" cm™? de las figuras 6.2 y 6.3,
no hay 'diferém;ia en Ep—E, entre los casos Ls=50 A y Lg=T70 A, y por lo tanto, la
poblaci6£1 de esta tnica subbanda ocupada es la misma. En la tabla 6.1 se muestran

los resultados para un sistema similar con una capa espaciadora menor, Ls = 40 A: la
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Lw/Ls/(Np+ Np) | Er E; Ns;  Ngaas % Ns
80/40/(1.0 + 1.0) | -52.8 -1248 200 186 93
80/50/(1.0 + 1.0) |-38.7 -110.7 200 185 92
80/70/(1.0 + 1.0) | -9.7 -817 200 1.85 92

-11.0  0.30
80/70/(15 + 1.5) | -0.6 -114 032 220 73

-85.8 2.38

-1.0  0.003

-6.3 0.16
80/50/(2.0 + 2.0) | -0.6 -16.1 0.43 2.74 69

-20.6  0.36

-103.2  2.85

-1.2 0.03

-4.4 0.12
80/60/(2.0 + 2.0) |-0.06 -19.6 054 254 64

-21.5 0.59

-91.7 271

-2.0 0.06

-3.2 0.09
80/70/(2.0 + 2.0} [-0.03 -22.8 0.63 2.38 60

-23.6  0.65

-93.5  2.57

Tabla 6.1 : Nivel de Fermi Er, energias de las subbandas ocupadas a £ =
0 E;, densidades electrénicas areales de las correspondientes subbandas
Ns;, densidad areal en el canal de GaAs Nga4,, y tanto por ciento de la
poblacién total que hay en dicho canal % Ns, para los sistemas descritos
con la notacién Lw/Ls/(Np + Np). Todas las energias estdn en meV,

las longitudes en A y las densidades areales en 102 cm™2,
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diferencia con los dos casos anteriores es insignificante. La densidad electrénica areal
en el canal de GaAs para estos sistemas es de més del 90 % de la densidad total; a la
vista de los potenciales mostrados en las figuras 6.2 y 6.3, es evidente que la densidad
electrénica no nula en las barreras se debe a la penetracién de las funciones de onda en
éstas, y no a la posible poblacién del pozo delta. Si hubiera que elegir entre estas dos
estructuras para fabricar un dispositivo electronico habria que decidirse por la que tiene
la capa espaciadora mayor (Ls = 70 A), pues a igual densidad electrénica en el canal de
GaAs, la dispersién por impurezas es menor, ya que la zona dopada se halla mas lejos
del gas electronico cuasibidimensional.

Desde el punto de vista practico, no es-conveniente la poblacién de los pozos delta.
Los casos mas interesantes para el disefio de dispositivos de alta movilidad son aquéllos
en los que no se produce tal efecto cudntico en las barreras (ocupacién de los pozos delta),
es decir, las situaciones en que el perfil de potencial bien pudiera recordar el obtenido en
los pozos con modulacién de dopado.

Respécto de las estructuras con Ly = 80 A y densidad de impurezas (2 +2) x 102
cm~?, la densidad electrénica en las barreras es aproximadamente un tercio de la total
(30 % si Ls =T0 A, vy 40 % si Lg = 50 A) Esto se debe a que se forman pozos con una
poblacién apreciable en las zonas delta dopadas, como ya hemos visto en la descripcion
del espectro para estos casos. La densidad electrénica en el canal de GaAs es de casi 3
%10 e¢m~? ed el caso de Ls menor, y para decidir teéricamente qué estructura pueda
ser mas favorable para la construccién de un dispositivo habria que calcular la movilidad
del gas cuasibidimensional en estos sistemas, ya que los pozos con una densidad mayor en
el canal de GaAs son los que tienen las zonas dopadas mas cerca de dicho canal, con lo
que la dispersion por las impurezas sera mayor, y no es posible ver cuil de los dos efectos
(aumento de la densidad areal y de la dispersién por impurezas) tendrd mas importancia
en cuanto a movilidad se refiere.

De los resultados para los sistemas 80/Lg/(2+42) (tabla 6.1} se tiene que la densidad
electronica areal dentro del canal de GaAs varia relativamente poco cuando las capas
delta no estin completamente agotadas; por tanto, para optimizar esta estructura uno
deberia acercarse a este valor de Ng,4, sin que se pueblen los pozos §. Reduciendo la

densidad de impurezas de cada lamina delta a Np = 1.5 x 10" ecm~2, se tienen aiin
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3 subbandas ocupadas (tabla 6.1; 80/70/(1.5+1.5)); guiandonos por el valor de Ngga,
obtenido en este sistema, redujimos la densidad areal de impurezas a Np = 1.1 x 10!?

~% manteniendo igual el resto de las caracteristicas de la estructura. En este caso

cm
NGaas = 2.03 x 10?2 em™? y hay una sola subbanda ocupada, con Fp — E;, = 79.2
meV. Aumentar Np mds alld de este valor lleva a situaciones analogas a las del caso
80/70/(1.5+1.5), con mas subbandas ocupadas y una poblacién apreciable en los pozos
delta, sin que el aumento en Ng.4, sea importante. _

Para poder hacer una comparacién cuantitativa entre los sistemas §-GaAs-§ y los
pozos con modulacion de dopado, hemos calculado la densidad electrénica areal en el
canal de GaAs de un pozo con modulacién de dopado de Ly = 80A, Lg = 70 A y una

3, queresulta ser Ngqo4, = 1.36x10"?

densidad de impurezas de St volimica de 1x10'® ¢cm™
cm~2. El pozo con dopado delta en las barreras con los mismos valores de Lw y Ls y con
una densidad de impurezas de (1.1 + 1.1) x 10" cm~? comentado mds arriba tiene una
densidad electrénica en el pozo de GaAs sensiblemente mayor, Nga4, = 2.03 x10'? cm™?,
y ambos tienen una sola subbanda ocupada. Ya hemos visto que un aumento en Np mas
alld de 1.1 x 10'? ¢m~? supondria un incremento en Ngg4s, pero con una poblacién de
los pozos delta de las barreras y un aumento del nimero de subbandas ocupadas.

En la tabla 6.2 se dan los resultados para sistemas con el canal de GaAs mas ancho.
En todos ellos hay 6 subbandas ocupadas. Dos de ellas son caracteristicas del pozo de
GaAs; en los casos con Ly = 90 y 100 A, se trata de las subbandas primera y cuarta, y
en los otros dos sistemnas con Ly = 120 A, son la primera y la segunda subbanda. Esto
se deduce de las separaciones entre los fondos de las subbandas; las restantes aparecen
proximas en energia dos a dos, lo cual indica que provienen de estados de los pozos
é acoplados. Ademds, al aumentar el ancho del pozo, la separacién entre los estados
caracteristicos del pozo de GaAs disminuye: para Ly = 90 A, la diferencia E; — E; es
de unos 80 meV; si Lw = 100 A, se reduce a 70 meV, y en los casos con Ly = 120 A, se
tiene que E; — E; es del orden de 50 meV. Sin embargo, la diferencia entre los pares de
estados de pozos delta acoplados es de unos 20 meV en todos los casos y no varia tanto
con Lw, lo que indica que su origen es distinto.

Es interesante notar que el aumento de Ly de 90 a 120 A no supone un incremento

de la poblacién de la subbanda fundamental; aunque Ng,45 si aumenta, lo hace debido



124 Capitulo 6. Pozos estructurales con dopado é externo

I{W/LS;/(ND‘FND) Er E; Ng; Ngaa, % Ns
-1.6 0.02
-29 0.06
90/70/(2.0 + 2.0) |-0.8 77 019 244 6l
-22.7 0.61
-23.8 0.64
-90.3 2.48
21 0.04
-2.6 0.05
100/70/(2.0 + 2.0) [-0.8 -13.7 036 251 63
-21.6 0.58
-23.3 0.63
-85.4 2.35
-1.8  0.02
2.6 002
120/60/(2.0 + 2.0) |-1.2 -16.1 041 281 70
-17.2 045
-32.9 0.88
-81.1 2.22
27 0.4
-29 0.04
120/70/(2.0 + 2.0) |-1.4 -197 051 261 65
-20.9 0.54
-28.6 0.76
-77.6 212

. Tabla 6.2 : Igual que en la Tabla 6.1, para otros sistemas con el canal de

GaAs mas ancho.
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al incremento de la poblacién de las subbandas superiores. El caso con Ng,4, mas alto
es el que tiene una capa espaciadora menor, 120/60/(2+2), y para los rangos de Ly y Lg
estudiados, Ng, 4, €s mas sensible a los cambios en la capa espaciadora que a los cambios
en la anchura del canal de GaAs.

Contrariamente a lo que opinan Cunningham et al. [68] y Kuo et al. [69], no creemos
que el aumento en las densidades de portadores en estos sistemas estén relacionadas con
el efecto cuantico de tamafio en la capa 6. Como se desprende del analisis de nuestros
resultados, se debe a que en estos sistemas el nivel de Fermi no esta fijo con respecto al
fondo de la banda de conduccién del ternario en la zona de potencial constante, como
en el caso de los pozos con modulacion de dopado. Basandonos en el simple hecho de
que en los pozos con dopado delta en las barreras el nivel de Fermi se determina de
una manera diferente, nuestros resultados indican que para determinados valores de los
parametros estructurales, los sistemas §-GaAs-§ tienen densidades areales en el canal de
GaAs mayores que los pozos analogos con modulacién de dopado, lo cual proporciona

una interpretacion sencilla de los datos experimentales.
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Capitulo 7

Superredes estructurales con

dopado §

En los capitulos anteriores se han mostrado diferentes estructuras en las que la modu-
lacion del potencial, la poblacién de portadores o ambas cosas a la vez se producian
mediante la técnica del dopado é. En particular, hemos estudiado el caso de un pozo
cuantico estructural de GaAs/Al.Ga,_.As con dopado § de Si en las barreras, lo que
permite poblar el sistema con una gran densidad areal de portadores sin que la dispersién
por impurezas sea muy grande. Si la capa é se introduce dentro del pozo, se tiene un
sistema en el que la poblacién en el pozo puede ser muy alta, aunque con la desventaja
de que no se separan espacialmente impurezas y portadores, con lo que la movilidad del
gas electrénico confinado es menor [73). De hecho, la movilidad en pozos con dopado §
en el centro es menor que en pozos dopados uniformemente con la misma densidad de
impurezas, debido a que el solapamiento entre los estados electrénicos y las impurezas
ionizadas es mayor en el primer caso [73, 74].

Sin embargo, aunque con respecto a la movilidad del gas de portadores no resulta
conveniente dopar en el centro de un pozo de GaAs, si puede ser de interés para el
estudio de las propiedades dpticas: como comentabamos en el capitulo 5, para realizar un
experimento de fotoluminiscencia de una capa 4, hay que evitar que los huecos fotocreados
se alejen indefinidamente de la capa de impurezas, como ocurre en los pozos § aislados, en

los que por este motivo la fotoluminiscencia no es una buena técnica de caracterizacién
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de las subbandas. Si se introduce la capa § en un pozo de GaAs/Al;Ga,-;As se evita
que los huecos se dispersen y se obtiene asi una buena senal de fotoluminiscencia. Estos
experimentos han sido realizados por Stepiniewski et al. [75] y por Ke et al. [65], que
también han calculado autoconsistentemente la estructura electrénica de este sistema
[76], por lo que no nos ocuparemos de dicha configuracién en esta memoria, aunque los
resultados para superredes de periodo grande, en los que las anchuras de las minibandas
es despreciable, coincidiran con los correspondientes resultados para pozos cuanticos,
como ya vimos en el caso de las superredes §.

Otras configuraciones posibles son las superredes estructurales con dopado delta.
Nuestro interés por estos sistemas proviene de dos trabajos tedricos en los que se es-
tudian superredes con dopado é en la barrera [77] y en el pozo [78]. En ambos casos
describen el potencial de la superred como un potencial Kronig-Penney, y modelan el
potencial producido por la hoja de impurezas como una é de Dirac. Esto les permite
calcular las energias de las minibandas analiticamente. En ambos casos observan que
variando la intensidad del potencial de las impurezas pueden cambiar la posicién y la
anchura de las minibandas, esto es, modular la estructura electrénica’ del sistema. La
sin{plicida.d del modelo radica tanto en la forma elegida para el potencial producido por
las imﬁureia.s c<‘)mo en que no se tiene en cuenta la poblacién electronica que éstas intro-
ducen, téllfle, como es bién-sabido, puede alterar considerablemente el perfil de potencial
de la estructura. Nuestro modelo considera ambos aspectos del problema de una manera
mis realista y pérmite hacer algunas precisiones sobre los resultados mostrados en los

trabajos previos que hemos citado, y que motivaron el estudio de este sistema.

7.1 Estructura electrénica y potencial de las su-

‘perredes GaAs/Al,Ga;_,As con dopado § de St

Estudiaremos dos tipos de estructuras distintos: superredes de GaAs/Al.Ga,_.As con
dopado é de Si en el centro del canal de GaAs y en el centro de la barrera de Al Ga;_; As.
Como en el resto de los sisternas con dopado 4 descritos en esta memoria, supondremos

que todas las impurezas estan'ionizadas, y que su densidad areal Np es lo suficientemente
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alta (mayor que 1 x10'' cm~?%) como para que puedan describirse como una distribucién
de carga uniforme en el plano de crecimiento. Suponemos que la distribucidon de impurezas
en la direccién de crecimiento z es de tipo gaussiano; esto da cuenta de la segregacion de
las impurezas en la direccién de crecimiento [56, 58].

En todos los casos estudiados se ha tomado como valor de la fraccion de Al z = 0.3.
En el caso del dopado en el centro del pozo, hemos estudiado dos valores de la anchura
Lw del canal de GaAs, 100 y 200 A, y una anchura de la barrera, L, = 40 A, aunque
hemos considerado un caso de barrera méas delgada (L, = 20 A) para ver su efecto en la
estructura electrénica. Hemos considerado dos valores de la densidad, 1 y 7 x10'? cm™2,
y dos anchuras a mitad de maximo de la gaussiana de impurezas, 20 y 40 A, que como '
se explic6 en el capitulo 5, son del orden de las anchuras obtenidas experimentalmente
en la actualidad.

Respecto del dopado en el centro de la barrera, hemos calculadeo dos casos significativos
que dan una indicacién del comportamiento de estos sistemas: Ly = 100 A, Ly=404A
y densidades de impurezas de 1 y 7 x10'? cm™2.

Como en el resto de los sistemas estudiados en esta memoria, empleamos el modelo
de funciones envolventes a una banda para describir los estados electrénicos, y hemos
incluido los efectos de canje y correlacién en la aproximacién de Funcional Local de
Densidad, en la parametrizacién de Hedin y Lundqvist [19]. En los casos de dopado
en el centro del canal de GaAs hemos realizado también el cdlculo Hartree para ver la
importancia de la interaccién de canje y correlacion en estos sistemas.

Como se comenté en la introduccién y en el capitulo 5, dedicado a las superredes §,
debido a la invariancia bajo traslaciones en el plano de crecimiento, el vector de onda en
dicho plano, %, es un buen nimero cuantico. Ademads, las funciones envolventes pueden
escogerse de manera que verifiquen la propiedad de Bloch en la direccién z, normalizadas
a un periodo de la superred. El espectro asociado al movimiento en la direccién z consiste
en una sucesién de intervalos de energias permitidas y prohibidas. Como en el caso de los
pozos cuanticos con modulacién de dopado, estudiados en el capitulo 3, consideraremos
la diferencia entre las masas efectivas de los materiales de pozo y barrera al resolver

la ecuacién de Schrodinger para £ = 0, pero despreciaremos la no parabolicidad en la

dependencia en & producida por tal diferencia.
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La ecuacién de Schrodinger se ha resuelto utilizando la técnica de Matriz de Trans-
ferencia. Como se explicaba en el capitulo 2, las energias de las minibandas se hallan
evaluando la matriz de transférencia a través de un periodo de la superred, y viendo los
intervalos de energia en los que se verifica la ecuacién (2.80). En este caso se procede de
la misma manera, pero teniendo en cuenta que, debido a la discontinuidad de la masa.
efectiva, la matriz de transferencia a través de un periodo no es simplemente el producto
de la matriz de transferencia a través de los materiales de barrera y pozo: hay que repro-
ducir el salto de la derivada en las intercaras, lo cual supone multiplicar por una matriz
de salto en las superficies entre ambos medios. Supongamos que queremos construir la
matriz de transferencia a través de un periodo de una superred formada por capas alter-
nas de los materiales A y B, de longitudes L, y Lp respectivamente, en los que las masas
efectivas del electrén son distintas m} y m}p. Para el modelo que empleamos, tomando

como origen la intercara entre los materiales B y A, se tiene la siguiente relacion:

1 0 1 0

- Ms(0,L4+ L) = o B Mg(Ls+ Lg,La) 0 ™8 M 4(La,0), (7.1)
mp my

que se deduce de la propia definicién de matriz de transferencia (2.70) y de las condiciones
de empalme de la funcién envolvente y su derivada a través de una intercara, dadas por

la ecuacién (1.20).

Definiendo
1 0
S = 0 m}_;, 3 (7 2)
my
la ecuacién anterior puede escribirse
Ms(o, La+ LB) = S“_IMB(LA + Lg, LA)SMA(LA,O), . (73)

que es una relacion valida para modelos mas generales en los que los coeficientes del
respectivo sistema de ecuaciones diferenciales tengan discontinuidades en las intercaras.
La forma concreta de' S depende del modelo en cuestién.

Con las funciones envolventes y el espectro del sisterna se puede calcular el nivel de
Fermi. Como en los'demas sisternas con dopado é estudiados en esta memoria, conocemos

la densidad electrérica areal por periodo del sistema, que en la aproximacién empleada
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es igual a la densidad areal de impurezas introducida en un periodo de la estructura. Por
consiguiente, imponiendo neutralidad de carga, es posible calcular el nivel de Fermi, y
con éste, la densidad de carga p.(z), empleada en la ecuacién de Poisson. El esquema
es analogo al seguido en el apartado 5.1, por lo que no lo repetiremos aqui. Considera-
mos que se ha obtenido la solucién autoconsistente del problema cuando la desviacién
cuadratica media de los potenciales obtenidos en 2 ciclos consecutivos del calculo, oy, es

menor que 0.1 meV.

7.2 Discusion de los resultados

En la tabla 7.1 se muestran las energias de las minibandas para x = 0 y el nivel de Fermu
medidos desde el borde de la banda de conduccién del GaAs en la intercara, para una
serie de superredes en las que se dopa en el centro del canal de GaAs.

En todas ellas la anchura de la barrera es 40 A. Identificaremos los sistemas como en
la tabla, indicando los paridmetros que se varian de un caso a otro: Lw /Np/Az. Com-
parando los resultados para Az = 20 y 40 A, a igualdad del resto de los parimetros,
se observa que el potencial es mas atractivo cuanto menor es la segregacion de las im-
purezas: las minibandas son més estrechas cuando Az = 20 A, y la energia de Fermi
es menor. Esta diferencia es mas notable cuanto mayor es la densidad de impurezas; en
los casos calculados, cuando Np = 7 x 10'2 cm™2. La figura 7.1 muestra el potencial, la
unica minibanda ocupada a & = 0 y nivel de Fermi para el primer caso de la tabla 7.1
(100/1/20), calculado considerando el efecto del canje y la correlacién. No mostramos
el potencial para 100/1/40, pues la tnica diferencia con el caso anterior radica en que
es menos profundo; el minimo estd en —11.1 meV, frente a —15.5 meV en el potencial
dibujado.

Al aumentar la densidad areal de impurezas, aumenta la ocupacién de las minibandas,
y pueden llegarse a poblar minibandas superiores. En los casos calculados, los pozos con
Np = 7 x 10 ¢m™? tienen una subbanda ocupada més que sus anélogc')s con dopado
menor {Np = 1 x 10 cm™?). Si no se alteran el resto de los pardmetros del sistema,
un incremento de la densidad de portadores supone un aumento del nivel de Fermi, que

2

cuando Np = 7 x 10'? ¢cm™%, rebasa con creces la segunda minibanda en los casos con
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Lw/NpfAz | E;(k=0) Er E;(x = 0) Er
(sin x¢)  (sin xc)  {con xc)  (con Xc)
100/1/20 | [23526.8)  61.1  [19.1,222]  56.6
100/1/40 | 253,28.7] 629  [209.24.1] 584 .
[-13.3,-11.5] [-19.7,-18.0]
100/7/20 | 105611000 ™ (ers0s5 1O
[1.5,0.8] [7.2/5.1]
100/7/40 | 701123 7Y (ese1079 7!
[1.1,1.5] (4.7,4.3]
WO/M20 | asgasa) 20 gr9gag MO
[2.1,2.6] [-3.6,-3.2]
200/1/40 | 355384 T8 31754 5%
| 1:69.7,-69.7] (-78.0,-78.0]
200/7/20 [10.3,11.5] 83.9 [4.6,5.7] 77.7
© | [56.3,61.2] [51.8,56.4]
[-60.8,-60.8] 68.7,-68.7] N
200/7/40 | [9.811.0] 874  [3.9,5.0]  81.2
[58.2,63.3] [53.6,58.3]

Tabla 7.1 : Energias de las minibandas a x = 0 (E;(x = 0), se da

el intervalo de energia permitida entre corchetes) y nivel de Fermi (Ef)

para diferentes superredes con dopado en el centro de los pozos y anchura

“de la barrera L, = 40 A. Los pardmetros de-cada sistema se indican en

la tabla con la notacién Ly /Np/Az, donde las longitudes estan en A y
la densidad areal en unidades de 10!? cm~™2. Se muestran los resultados
de los calculos Hartree (indicados como “(sin xc)”} e incluyendo el efecto

del canje y la correlacién (indicados como “(con xc)”).



7.2. Discusion de los resultados 133

3004

200+
3
g 1004
o R I .

—100-
T T T T
-100 0 100 200 300
z(A)

Figura 7.1 : Perfil de potencial, energia de la minibanda ocupada a x = 0
(drea sombreada) y nivel de Fermi (linea de trazos) para'una superred
con Lw =100 A, L, =40 A, Np = 1 x 102 cm™? y Az = 20 A, en
la que el dopado se halla en el centro de los pozos. El cilculo se ha
realizado incluyendo el efecto del canje y la correlacién; corresponde al

caso 100/1/20 de la tabla 7.1.
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Figura 7.2 : Lo mismo que en la figura anterior, pero con Np = 7 x 10"?
cm~? y Az = 40 A En"éste caso hay dos minibandas ocupadas; es el

sistema 100/7/46 de la tabla 7.1.

Lw = 100 A, y la tercera en aquéllos en los que Lw = 200 A. Ademas, el aumento de
la densidad de dopado en el centro del pozo hace los potenciales mds atractivos, como
puede verse en la figura 7.2, y en el hecho de que las minibandas fﬁnda.mentales de
los pozos con Lw = 100 A son mds estrechas en los casos de mayor dopado. Cuando
Lw = 200 A, pueden gdmpp.rp.;se las segundas minibandas con idéntico resultado: su
anchura se reduce a mds de la mitad al pasar de 1 a 7 x10'? em™? (véase la tabla 7.1). La
minibanda fundamental en este dltimo ca.éo (200/7/Az) tiene una anchura despreciabie
(figura 7.3), debido précisa.mente a la mayor fuerza atractiva del pozo producida por las
impurezas ionizadas, lo cual indica que para este rango de energias los potenciales estan
desacoplados y pueden considerarse como pozos cudnticos aislados. Evidentemente, a

energias mas altas, el acoplamiento es mayor, como se desprende del aumento de las

anchuras de las minibandas superiores respecto de las inferiores.
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Figura 7.3 : Igual que en la figura 7.2, para una superred con Ly = 200
A; es el caso 200/7/40 de la tabla 7.1.
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El aumento de la anchura del pozo supone hacerlo mas atractivo: en los casos con
Np = 1 x 10 cm™? se pasa de 1 a 2 minibandas ocupadas al aumentar Ly de 100
a 200 A; cuando Np = 7 x 10'2 cm™2, por el mismo aumento de Ly, se pasa de 2 a
3 minibandas ocupadas. Las anchuras de las minibandas son menores en los casos con
Lw mayor, debido precisamente a la mayor fuerza atractiva del potencial, que supone
por tanto un acoplamiento menor- del sistema. De hecho, el caso mostrado en la figura
7.3 (200/7/40) se puede considerar practicamente un pozo desacoplado: el ancho de la
minibanda superior es de dinicamente 5 meV.

En la tabla 7.1 se muestran los resultados de los cdlculos Hartree e incluyendo el efecto
del canje y correlacién. Como se ha escogido el origen de energia en el borde inferior de
la banda de conduccién del GaAs en las intercaras, se observa una cierta diferencia en
los resultados, ya que el funcional de canje y correlacién es definido negativo y hace mas
atractivo el potencial de la estructura. Sin embargo, en lo que respecta a diferencias de
energias, como anchuras de las minibandas y distancias entre éstas y el nivel de Fermi,
las diferencias son muy pequenas, del 1 % a lo sumo. Por consiguiente, en cuanto a
las propiedades que involucren sélo la banda de conduccién (como la ocupacién de las
minibandas), dicho efecta no es importante,

En la tabla 7.2 se dan las energias de las minibandas y niveles de Fermi de dos
superredes con dopa.dt':; § en el centro de las barreras; estos valores y los correspondientes
potenciales se muestran en las figuras 7.4 y 7.5.

Los potenciales son muy distintos a los mostrados en los casos anteriores, similares
en todo caso a los pozos con dopado & en las barreras. En el centro del pozo hay ahora
un maximo local del potencja.l, debido al potencial repulsivo de los electrom_as,{y no un
minimo, como ocurria en los sistemas con dopado en el pozo, debido al potencial atractivo
producido por las impurezas ionizadas. Resulta ihtéresaute comparar los dos primeros
casos del las tablas 7.1 y 7.2 (figuras 7.1 y 7.4), que sélo difieren en las posiciones de la
capa de impurezas. En ambos casos hay sélo una minibanda ocupada, pero es un un poco
mas ancha en la superred dopada en la barrera, debido tanto a que el potencial del pozo
es menos atractivo como a que las barreras son mds bajas, favoreciendo el acoplamiento
entre pozos; esto significa que tiene mas caracter de superred, de ahi que las minibandas

sean mas anchas.



7.2. Discusion de los resultados 137

Lw/Lb/ND/AZ EJ(K$0) EF
106/40/1/20
ba (38.2,42.4] 76.2
IrTera
(86.9,99.0]
100/40/7/20 [130.9,167.6] 245.9
barrera
[237.0,323.1]
100/20/1/20
[14.6,27.3] 56.3
pozo
100/40/1/60
[22.1,25.4] 59.6
pozo

Tabla 7.2 : Como en la tabla anterior, energias de las minibandas a
k = 0 y nivel de Fermi calculadas incluyendo el efecto del canje y la
correlacidn para sistemas cuyas caracteristicas denotamos de la forma
Lw/Ly/Np/Az (longitudes en A, densidad areal en unidades de 10!
cm™?). La posicién de la capa dopada se indica en la tabla para cada

Caso,



138 Capitulo 7. Superredes estructurales con dopado 6

300
200
3 1004
é 100 - —— e — = = — = - - = = —— L — -
Y 7
0 R R
-100-
] 1 1 LD
100 .. 0O . 100 200 300
z(A)

Figura 74 : Lo mismo que en las figuras anteriores, para una superred
dopada én la barrera. con Lw =100 &, L, = 40 A Np=1x10"cm
y Az = 20 A son los mistmos parametros que los del sistema d:bu]a.do
en la figura 7.1. Corrésponde al caso 100/40/1/20 de la tabla 7.2.
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Figura 7.5 : Igual que en la figura 7.4, con Np = 7 x 10" cm~?; es el

caso 100/40/7/20 de la tabla 7.2.



140 Capitulo 7. Superredes estructurales con dopado

La diferencia es mucho mayor al aumentar la densidad de las impurezas: comparemos
el caso 100/40/7/20 de la tabla 7.2, dibujado en la figura 7.5, con 100/7/20 de la tabla
7.1; como antes, estos dos sistemas difieren en la situacién de la hoja de impurezas.
La superred dopada en la barrera tiene 2 minibandas completamente llenas y la tercera
parcialmente ocupada; la superred con dopado en el centro del pozo tiene 2 minibandas
llenas, mucho mas estrechas que las dos primeras minibandas de la anterior. La figura
7.4 muestra el porqué de este cambio: en la superred dopada en la barrera el potencial
repulsivo producido por los electrones en el centro de los canales de GaAs desplaza
las minibandas a energias mas altas, donde el acbplamiento a través de las barreras es
mayor, por lo que éstas se ensanchan. No se muestra el potencial del sistema 100/7/20
de la tabla 7.1, pero si uno muy parecido, el del caso 100/7/40 (figura 7.2), que como
explicibamos mas arriba, es ligeramente menos atractivo que el del caso que nos ocupa;
la comparacién con la figura 7.5 ilustra 'a.decua.da.mente-nuestro comentario, y permite
apreciar la diferencia entre los dos tipos de potencial. El dopado en las barreras favorece
el acoplamiento y acentia el cardcter de superred del sistema, puesto que la profundidad
de los pozos de GaAs y la altura de las barreras es menor que en los sistemas con dopado
en el centro de los pozos.

Finalmente, en la tabla 7.2 mostramos los resultados para 2 superredes con dopado en
el centro de los pozos. Una de ellas (100/20/1/20; figura 7.6) es analoga al primer caso de
la tabla 7.1 (figura 7.1), pero con una barrera mas estrecha, de 20 A, lo que nos permite
ver la importancia de este parametro. Al reducir la anchura de la barrera se favorece el
acoplamiento entre los canales de GaAs de la superred, con lo que aumenta la anchura
de la minibandas, en particular de la ocupada, que pasa de 3.1 meV (L, = 40 A) a 12.7
meV (Lw =20 A). Este cambio se observa perfectamente comparando las figuras 7.1 y
7.6. Vemos por tanto que la anchura de las minibandas es muy sensible al espesor de las
barreras cuando éstas son estrechas (del orden de las calculadas aqui); evidentemente,
cuando las barreras son tan gruesas que no hay acoplamiento entre los pozos, el espectro
no varia apenas con L.

El 1ltimo caso mostrado en la tabla 7.2 (100/40/1/60) sirve para ilustrar el efecto de
la segregacién de las impurezas. Hay muy poca diferencia entre este caso y el de Az = 40

A (100/1/40 de la tabla 7.1); las anchuras de las minibandas son practicamente iguales,
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Figura 7.6 : Los mismos parametros que en la figura 7.1 (también con
dopado en el centro del pozo), salvo la anchura de la barreré,, quees Ly =
20 A. Obsérvese cémo aumenta la anchura de la minibanda respecto del
caso dibujado en la figura 7.1; el acoplamiento entre los pozos es mucho
mayor al reducirse el grosor de las barreras. Es el caso 100/20/1/20 de

la tabla 7.2.
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asi como la energia de Fermi (Ef — E1(0)). De todos modos, el potencial del sistema
100/40/1/60 es menos profuﬁdo que el de la superred 100/1/40, siguiendo la tendencia
que ya habiamos advertido. Es de destacar que el minimo del potencial para el sistema
con Az = 60 A estd a sélo —3 meV del borde de la banda de conduccién del GaAs
en la intercara: dicho potencial es practicamente plano, muy parecido al de un pozo
cuadrado. Esto se debe a que la distribucién de carga electronica es practicamente una
gaussiana centrada en el pozo de GaAs, con una anchura similar a la de la distribucién
de impurezas, con lo cual los potenciales electrostaticos que producen se cancelan; el gas
electrénico en estos sistemas esta apantallado. De esta manera, es posible disefiar un
sistema con una densidad electrénica areal elevada, pero con un espectro similar al de
un pot‘encial rectangular, lo cual no ocurre en los sistemas con modulacién de dopado o
dopado é en las barreras.

Nuestros resultados permiten realizar ciertas puntualizaciones respecto del trabajo de
Ihm et al. [78). Si el modelo que emplean pretende describir una superred estructural
de GaAs/ Aleal_zAS con dopado de Sz, tal como afirman en {78], se esta despreciando
el efecto de la poblacién electronica de las estructuras, que como hemos visto, es con-
siderable. Ademas, hay que destacar que una de las conclusiones de su trabajo depende
exclusivamente de la suposicién que hacen sobre la forma del potencial de las impurezas,
que modelan como una é de Dirac: advierten que al aumentar la fuerza atractiva de la §,
sélo se altera la posicién de la primera minibanda, mientras que la segunda permanece
invariable. Esto se debe a que las funciones envolventes de la segunda minibanda tienen
un nodo en el Gnico lugar en el que. la perturbacion (que es una §) es no nula, con lo cual
no se ven afectadas ‘por ésta. Nétese que, incluso si se modela la distribucién espacial de
impureza;s (su densidad) por una & de Dirac, el potencial electrostatico que producen no
es de ningltit‘llt modp anilogo a una § de Dirac, como discutimos en el capitulo 4.

De heché:o, nuestros cdlculos ln-luestra.n que la posicion de la segunda minibanda se
altera al aumentar la densidad areal de impurezas, equivalente a la fuerza atractiva de
las deltas de Thm et al.: basta con comparar los casos con diferentes densidades areales
en la tabla 7.1, cuando Ly = 200 A. Para Ly = 100 A y Np = 1 x 10'? cm™?, las
energias de la segunda minibanda (en meV) son [105.8,122.5] (Az = 20 A, con xc) y

[105.8,122.5] (Az = 40 A, con xc), que se pueden comparar con idéntico resultado con
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las correspondientes energias de los casos 100/7/20 y 100/7/40. Estas energias no se dan
en la tabla 7.1 porque corresponden a estados desocupados.

Como Ihm et al. hacen notar, cuando aumenta la fuerza atractiva de la § aumenta
el ndmero de minibandas por debajo del valor maximo del potencial de la superred;
ellos se refieren a que “baja un estado del continuo”. Nosotros preferimos no hacer
tal distincion entre espectro continuo y discreto, porque hay minibandas con anchuras
apreciables a energias menores que €l valor maximo del potencial de la superred. En los
casos estudiados por Thm et al. las barreras son tan gruesas (Lw = 80 A) que las anchuras
de las minibandas son despreciables, de ahi la nomenclatura que emplean. Nosotros
hemos elegido barreras mas estrechas para poner de manifiesto el comportamiento de
superred de estas estructuras, ademds de estudiar el efecto del dopado 6.

Otro efecto que Thm et al. observan al aumentar la atraccién del potencial § es que
“desaparece la minibanda del estado fundamental”. Creemos que esta afirmacién no es
correcta incluso dentro del modelo que emplean. La minibanda fundamental se halla en
un rango de energias inferior al fondo de los pozos de la superred, como estados acoplados
de los potenciales 4, pero no puede desaparecer. En nuestro modelo esto se corresponde

~2, en los que hay minibandas

con los casos en los que el dopado es Np = 7 x 10'? cm
con energias negativas, por debajo del borde de la banda de conduccién del GaAs en la
barrera; dos de estos casos se muestran en las figuras 7.2 y 7.3. No desaparece ningin
estado; simplemente tienen energias menores que el minimo del potencial de la superred
sin dopar.

Nuestras puntualizaciones en cuanto a la poblacién electrénica del sistema y el modelo
empleado para describir el potencial de las impurezas se pueden aplicar al trabajo de
Beltram y Capasso [77], que inspiré el de Thm et al. [78]. En los sistemas que hemos
estudiado no se produce el acoplamiento entre niveles de impureza (en nuestro caso,
estados del pozo ) y minibandas de la superred estructural que describen Beltram y
Capasso, pero nos parece razonable que esto ocurra si se logra disefiar un sistema en el
que se acoplen los pozos & y los de GaAs, en el lenguaje de nuestro modelo. Beltram y
Capasso contemplan la posibilidad de que un estado de la superred se halle por debajo

del minimo del potencial Kronig-Penney que utilizan para describir este sistema, lo cual

se halla en linea con nuestra visién del problema.
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Capit ulo 8
Conclusiones

Los resultados obtenidos en esta memoria indican que para la descripcion de la estruc-
tura electrénica de los sistemas dopados es necesario un calculo autoconsistente. El
potencial electrostitico producido por las impurezas y los electrones altera, en general
notablemente, el perfil de la banda de conduccién, y por consiguiente, las energias y
autofunciones del problema.

En los sistemas basados en GaAs y su aleacion Al;Ga,_;As y dopados con Si es sufi-
ciente con un modelo a una banda para una primera descripcién de los estados electrénicos
de la banda de conduccién. Los efectos de las bandas de valencia pueden ignorarse en lo
que respecta a las magnitudes fisicas anteriormente mencionadas: el intervalo de ener-
gias entre éstas y la banda de conduccién es lo suficientemente grande como para poder
considerarlas desacopladas.

El modelo que hemos empleado nos ha permitido estudiar la influencia de los distintos
pardmetros estructurales en la poblacién y espectro de distintos tipos de pozos cuanticos y
superredes de GaAsAl,Ga,_,As dopados con Si. Esto permite optimizar dichos sistemas
desde el punto de vista de su aplicacién practica.

A igualdad de densidades areales de portadores, la perturbacién del perfil de potencial
producida por los electrones y las impufeza.s es mucho mds dramatica en los sistemnas
en que éstos se hallan espacialmente separados, como en los pozos estructurales con
modulacion de dopado y los pozos y superredes estructurales ‘oon dopado é en las barreras.

Sin embargo, a valores de la densidad areal comparables con las obtenidas en los sistemas

145
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con modulacién de dopado en las barreras, en los que se ha visto el gran cambio inducido
en el potencial por la presencia de las cargas, los sistemas dopados & en el canal de
GaAs presentan un potencial no muy diferente del que tendria la estructura sin dopar;
es para valores mas altos de la densidad, no alcanzables con la modulacién de dopado
convencional, cuando la diferencia con el espectro del sistema despoblado es notable;
hemos visto que puede disefiarse una superred (o pozo cuantico) con una deHSIdad areal
alta comparada con estructuras similares con dopado en las barreras cuyo potencial es
practicamente del tipo Kronig-Penney, sin mas que utilizar un dopado cuya segregacion
espacial sea similar a la extensién espacial de la densidad electrénica que induce. )

La comparacién de nuestros calculos con los resultados experimentales disponibles —
en particular, con las densidades areales totales, medidas por efecto Hall, y de cada sub-
banda, medidas por efecto Shubnikov-de Haas, en los pozos con modulacién de dopado—
es muy satisfactoria; por un lado, esrto nos permite confirmar la bondad de las aproxima-
ciones hechas, y por otro lado, a la vista glle la diferencia entre nuestros resultados y los
de célculos no autoconsistentes, hace patente la necesidad de tener en cuenta el efecto
de las cargas electrostaticas presentes en las estructuras dopadas dentro de un esquema
Schrodinger-Poisson. _ _

Se ha ‘estudiadq el efecto del canje y correlalcién, que resulta ser de mayor importancia
en los _sis!:e;rr.l'a.s con modulacién de dopado, debido a que en ellos contribuye a un aumento
de la dgns.ida_.d greal del sistema respecto del calculo Hartree. El acuerdo con los resultados
experimentales es mejor si se tiene en cuenta este efecto. En el resto de los sisteﬁm
estudiados, todos con aopado ] y por tanto con una densidad areal total cono;:ida de
antemano, supone un cambio en la pobla.cmn y posmon relativa de las subbandas o
lmmba,nda.s Aunque la d1ferenc1a. rela.tlva entre los resultados Hartree y con canje y
correlacmn es menor que en los pozos con modulacaon de dopado, es significativa respecto
de las variaciones de la densidad que pueden medlrse experimentalmente, y al contrario
de lo que afirman Zrenner et al., al menos en los pozos 6 este efecto produce un cambio
en los resultados compara.ble al de la inclusién de la no parabolicidad de las subbandas,
con lo que en rigor tendrian que incluirse ambos efectos.

Respectb de la comparacién de nuestros calculos con los espectros de fotoluminiscencia

en superredes &, las distancias entre los picos del espectro se ha asociado a la separacién
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entre minibandas ocupadas con un acuerdo razonable. Para ir mds alla de la comparacién
semicuantitativa, habria que realizar el calculo tedrico del espectro de fotoluminiscencia,
cuyo interés en relacion a la caracterizacién de estos sistemas es grande.

Asimismo, en esta memoria se presenta una explicacion, basada en un modelo sencillo,
de los altos valores de la densidad areal obtenidos experimentalmente en los pozos con
dopado é en la barrera, y se indican los parametros que afectan a la distribucién de la
carga electrénica, con vistas a conseguir que ésta sea maxima en el canal de GaAs, lo
cual es de gran interés para el disefio de dispositivos electrénicos.

Nuestra descripcion de las superredes estructurales dopadas § mejora los modelos que
han aparecido hasta el momento en la literatura, con lo que hemos podido hacer ciertas
precisiones sobre la modulacién de su estructura electronica en funcion de los parametros
de disenio del sistema, distinguiendo los aspectos que dependen del modelo empleado de
los que consideramos propios de dicha estructura.

La continuacién natural de este trabajo es utilizar los resultados obtenidos para el
calculo de otras propiedades fisicas, como propiedades dépticas que involucren sélo la
banda de conduccién en los distintos sistemas estudiados, como transiciones intersub-
banda o interminibanda, para las que es necesaria una buena descripcién de los estados
electrénicos de la banda de conduccidn, pero para las que no es necesario considerar las
bandas de valencia, o fenémenos de transporte, ya que para el clculo de movilidades en
estos sistemas es necesario el conocimiento del espectro y los autoestados del sistema.

Otra posiblerextensién de este trabajo seria considerar los efectos de no parabolicidad,
que tienen cierta importancia en sistemas muy poblados. Esto puede hacerse dentro del
modelo a una banda, aunque seria mas conveniente el paso a un modelo multibanda, con
el que puede realizarse el estudio de otras propiedades épticas que involucren las bandas
de valencia, considerar sistemas con dopado p y estudiar otros tipos de materiales de

discontinuidad de banda menor, para los que no puede utilizarse un modelo a una banda.
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