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Capítulo 1

Introducción

Al comienzode la décadade los 70, la predicciónpor Esakiy Tsu [1] de nuevosdispo-

sitivos basadosen sistemasartificiales de semiconductores,comoel osciladorde Bloch,

y la invención de una nuevatécnicaexperimental,la epitaxia de hacesmoleculares[2],

marcaronel inicio del desarrolloexplosivo de la física de las estructurasartificiales de

semiconductores.

Sin embargo,las propuestasde fabricacióndesistemasartificiales desemiconductores

por sus posiblesaplicacionesprácticassonmuy anteriores:en 1951, Shockley[3] sugería

el uso deheterounionesdesemiconductoresparamejorarel funcionamientodesu transis-

tor; en 1957 Kroemer[4]propusola ideadeun semiconductordediscontinuidaddebanda

variable,modificandogradualmentesucomposición,y en 1963 [5],sugirió quela corriente

umbralde los láseresde semiconductoresque seestabancomenzandoa fabricar bajaría

confinandolos portadoresen una región de discontinuidadde bandapequeñarodeada

por regionesbarrera,dediscontinuidadde bandamayor. Aunqueestaspropuestasiban

en la línea del diseñode nuevosmaterialesque mejoraranlas característicasde los dis-

positivoselectrónicos,la ideade fabricar un materialen que sepusierade manifiestoel

efectocuánticode tamaño,y su aplicacióna la fabricaciónde dispositivoselectrónicoses

posterior,y sedebea Esaki y tu [1],quienesvislumbraronlaposibilidaddefabricaruna

superredde materialessemiconductores,mostrandoteóricamentelas nuevaspropiedades

de estosnuevossistemas. Perono fue hasta1974 cuandoEsaki a al. [6] lograron la

primeraevidenciaexperimentalde un efecto cuánticoen una superred: explicaronlas

3
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4 Capítulo 1. Introducción

oscilacionesen la conductividaddiferencial en la dirección decrecimientode la superred

como consecuenciadel efectotúnel resonantede los electronesa travésde las barrerasde

potencial.Esemismoaño, Dingle d al. [7] mostrarondirectamenteen susexperimentos ude absorciónóptica la cuantizaciónde los nivelesdeenergíaen pozoscuánticos.

La mayorpartede los sistemaslaminaresdesemiconductoresestudiadosestánbasa-

dosen GaAsy la aleaciónAl~Gai~As. Estosedebe,porun lado,a quese conocemucho U
mejor la cinéticadel crecimientode los materialesI1I-V que la de otros semiconductores

compuestos;por otro lado,paralasaplicacionesprácticasesnecesarioqueel semiconduc- U
tor tengauna discontinuidadde bandagrande,alta movilidad y que su crecimientocon

impurezasp y n seafácilmentecontrolable- La condición de la discontinuidadde banda U
grandeelimina muchossemiconductoreselementales,salvoel Boro, el Fósforoy el Selenio;

el requisitode la movilidad altaeliminaesteóltirno y casi todoslos semiconductorescom- U
puestos;sólo el GaAsy el mP tienenmovilidadesmayoresquéel Si. El Fósforoes muy

reactivo; estodejael GaAs y a su alea¿iónA1~Gai.~Ascomo candidatósmás idóneos. U
Además,susparámetrosderedsontan similaresque puedencanstruirseláminasdeesp&

soresgrandessin que las tensionesgenerendefectosen las heteroestructurasbasadasen U
ellos. En resumen,los materialesIII-V, y enparticularel GaAsy el Al~Gai.~As,reúnen

los requi~it¿sidóneosjar~. la fabricacióndedisúositivoscuánticosdésemiconductores,y U
por consiguientehan sido los más ampliamenteutilizados. EA c¿ntinuációnsedescriben•

las principalescaracterísticasfísicasdeestosmateriales. - - - U

1.1 Materiales III-V vohimicos

Los corñpúestosHI-V cristalizanen la estructurazincbleñda,que consisteen dasredeé

cúbicá¿cei=had~s61 E~~j caras(fc¿) - desplazadasuna de otrá unadistanciaigual a un

cuaáode la diá~onal principal del cubo (figura El (a)), en las que las posicionesde U
una- de las tedes fcc estánocupadaspor los -cationes,¡ las posicionesde la otra por

los anioné. - La red recíprocade la zincblendaes cúbica centradaen el cuerpo(bcc),

y ~u pi~iméra Zona de Brillouin es un octaedrotruncado,mostrad~en la figura 1.1(b),

en la que seindican susprincipal& puntosde simetría. En los compuestos11kV hay 8
— 1 —

electroñésékterno¿queformanlos enlacesquímicosy sois responsablesdelas propiedades

U
U



Figura 1.1

Primerazona

1.1. Materiales III- V volómicos 5

(a) (b)

(a): Celda cúbica convencionalde la zincblenda; (b):

de Brillouin de la red cúbicacentradaen las caras.

ópticasen torno a la bandaprohibiday de transporteelectrónicode estosmateriales.Se

produceunahibridaciónde los orbitaless y p de los electronesexternos(3 provenientes

del catión y 5 del anión), con lo que se forman enlacestetraédricosentreun tipo de

átomo y sus 4 próximos vecinos,queson del otro tipo. Los orbitalesa enlazantesestán

muy fuertementeligados y ocupadospor 2 electronespor celda unidad. Los orbitales p

enlazantesestánocupadospor los 6 electronesrestantes,y los orbitalesantienlazantes

permanecenvacíos. Como hay un númeroenormede celdasunjdaden el cristal, los

nivelesenlazantesy antienlazantesseensanchan,dando lugar a las bandasdel cristal.

Grossomodo, puededecirseque las 3 bandasde valenciamásaltas (de huecospesados,

ligeros y desdobladapor espín,en orden decrecientedeenergía)seoriginana partir de

los orbitalesp enlazantes,y la bandade conducciónmis bajasueleprovenir del orbital

a antienlazante(tal esel casodel GaAs).

En todos los compuestos11kV el bordesuperiorde la bandadevalenciasehallamuy

próximo al punto P de la zona de Brillouin. Considerandoel acoplamientoespín-órbita,

las bandasde huecospesadosy ligeros estándegeneradasen r (figura 1.2). El borde

inferior de la bandade conducciónde los materialesIII-V sehalla bien en el punto U,

biencercade los puntosX o L. En general,cuantomáspesadoesel catión,másprobable
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Figura 1:2 : Estructurad~ bandasde un semiconductorIII-V con dis-

continuidad“dc bandadirecta en un entorno del centrode la zona de

Brillouin.

u
eshallar,el bordede la bandadeconduccióncercadel punto 1’. Así, el GaAslo tieneen

1’ ,-mientrasque el AlAs lo tiene próximo al punto X.

- Como seha:comentadoanteriormente,sepuedenhacaaleacionesde los compuestos u11kV,tomo la <citadaAkGaí~As,queestáformadaa partir del GaAsy el AlAs. Esta

aleaciónno esperiódica: los cationesGa y Al se distribuyenaleatoriamenteen las posi- u
cionesde la subredfcc - catiónica. Sin embargo,los estadoselectrónicosde la aleación
puedendescribirsepor medio de la aproximaciónde cristal vidual, queconsisteen reem-

plazarel cristal aperiódicopor un potencialpromedio.Deestamanerapuedendefinirse

masasefectivas,bandas,funcionesde Bloch, y la aleaciónse trata como un material

periódico. Si los dos compuestosbinarios tienenbandasprohibidassimilares,la banda

prohibidadesus aleacionesvaríalinealmentecon x. Si las bandasprohibidaso las con- j
stantesde red sonmuy diferentes,la variaciónde la bandaprohibidade las aleacioneses

no Uneal [161.

u
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1.2. Heteroestructurasde serniconductores 7

1.2 Lleteroestructuras de semiconductores

Existenen la literaturagran númerode referenciasen las que estossistemasseestudian

con detalle; los libros de B. Vinter [8] y G. Bastard[9] sonunaexcelenteintroducciónal

tema. El propósitode esteapartadoes presentaruna descripciónsomeray cualitativa

de las heteroestructurasde semiconductores,sin pretenderen ningún momentoque sea

rigurosay ni muchomenosexhaustiva,paralo cual los libros anteriormentemencionados

y los trabajoscitadosen ellos son de gran utilidad, y a la vez una muestradel interés

que despiertanestasestructurasen la actualidad.

Las técnicasdeepitaxiaactualespermitenel crecimientode materialessemiconduc-

torescristalinosa capasprácticamentesin defectos.En particular,estatécnicahahecho

posibleel crecimientode láminasde un semiconductorsobreotro distinto, de modo que

la intercaraentreambospresentamuy pocos defectos. Esto es posiblesi la estructura

cristalinade los dos semiconductoresno esmuy diferente;en casocontrario la epitaxia

es imposible. Si los parámetrosde red de los dos materialesqueforman la intercarason

muy distintos,seproducentensionesen ésta,de maneraqueno puedencrecerseláminas

degran espesorsin que seproduzcandislocaciones.

Debido a la redistribución de cargaque se produceen la intercara,los bordesde

bandade los dossemiconductoresse desplazanuno respectodel otro- Estadiferencia

deenergíasseconocecomodiscontinuidadde banda;sólo puedecalcularsecon modelos

microscópicosmuy elaborados,quedan erroresdel orden de 0.1 eV o más, aunquelas

tendenciassonpredichascorrectamente.

Atendiendoa la posiciónrelativade los bordesde la bandadeconduccióninferior y de

valenciasuperior,las heteroestructurasdesemiconductoresseclasificanen dos tipos. Se

llamanheterounionesdetipo 1 a aquéllasen las quelos bordesdelasbandasde conducción

y valenciadel materialde bandaprohibidamenor sehallan en la bandaprohibidadel

semiconductorde bandaprohibidamayor (figura 1.3(a)). En las heterounionesde tipo

II la energíadel borde de la bandade valenciadel materialde bandaprohibidamenor

correspondea una energíapermitida de la bandade valencia del material de banda

prohibidamayor (figura 1.3(b)). Las heterounionesGaAs/AkGaí~~Asson de tipo 1.
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Figura 1.3 Perfiles de los potencialesde las bandasde conduccióny

valenciade heteronnionessimples;(a): tipo 1; (b): tipo II.

1.2.1 Pozoscuánticos y superredesestructurales

Si se crecensucesivamentevarias láminasde diferentessemiconductores,puedenfabri-

carseunagran variedadde estructuras,comolos pozoscuánticosy las superredes,en las

que seponende manifiestoefectoscuánticosde tamaño. Un pozo cuánticoestructural

estáformadoporuna láminadelgadade un semiconductorA (el pozo) emparedadaentre

dos láminas (las barreras)de un semiconductordiferenteB, de modo que el bordede

bandadel material de pozo tiene una energíainferior a la del borde de la bandadel

materialbarrera(figura 1.4(a)). Las barreraspuedenestarformadaspor materialesdis-

tintos, siempreque la energíadel borde de la bandadel materialde pozo seainferior a

las de los dos materialesbarrera. Decimos que estepozo cuánticoes estructuralpara

destacarque estáformadopor la alternanciade láminasde semiconductoresdiferentes,

distinguiéndoloasíde íos pozosy superredesde dopado,quese describenmásadelante.

Un portadoren estaheteroestructurasienteun potencialatractivoen la zona A, y si su

energíaasociadaal movimiento en la dirección de crecimientoz es menorquela energía

del bordede bandaen las barreras,su vector de ondaen dichadirección k estácuan-

tizado y sólo toma valores discretos. Por encimadel borde de la bandade la barrera

u

u

u

j
u
u

u
u



1.2= I-Ieteroestructura.sdesemiconductores 9

(a) (b)

(c>
Figura lA: Perfilesdepotencialde diferentestiposdeheteroestructuras:

(a): pozo cuánticosimple; (b): superred;(c): pozo cuánticomúltiple.

todos los valoresdel vector de onda le2 estánpermitidos. En el plano xy perpendicular

a la dirección de crecimientoel movimiento de los portadoreses libre, de modo que un

portadorconfinadoen el pozo tiene una energíasumade una partediscretadebidaa

la cuantizaciónde k2 y de un término de energíacinéticaen el plano ry, que toma un

continuo de valores.

Paraquelos efectoscuánticosseanapreciables,el anchodel pozo(longitud de la capa

A) ha de ser mucho menor que el recorridolibre medio del portadoren dicho material,

de modo que los valoresdiscretosde le2 esténapreciablementeseparados.

Lasuperredestructuralmássencillaconsisteenunasucesióninfinita depozoscuánticos

dematerial A separadospor barrerasB, de la forma A-B-A-B... (figura 1.4(b)). En una

superred,existeunaperiodicidadadicionalen el sistema,mayorquela dela celdaunidad

primitiva desusconstituyentes.Estadefinicióndesuperredespuramentecristalográfica;

desdeel punto de vista de la estructuraelectrónica,suelereservarseel término superred

paralos sistemasen los queel recorridolibre mediodel electrónes menorqueel periodo

de la superred,de maneraquese manifiestanlas efectoscuánticosde tamaño. En las
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(a) Ib)
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u
Figura 1.5 : Perfiles de los potencialesde las bandasde conduccióny u
valenciade 2 tipos de pozoscuánticos,clasificadosatendiendoal tipa de
heterounionesque los forman;(a-): tipa 1; (¡4: tipo II. u

superredesle2 toma valorescontinuosen intervalos permitidosde energía(minibandas)

separadospor intervalosdeenergíasprohibidas,de maneraanalogaa lasbandaspermiti-

dasy prohibidasde los cristalesvolómicos. Si las barrerassonmuyanchas,prácticamente U
no hay acoplamientoentrepozos: los anchosde las minibandasson inapreciables.Tales u
sistemasseconocencomopozoscuánticosmúltiples (figura 1.4(c)).

Los pozos cuánticosy superredespuedenclasíficarseatendiendo& la naturalez&de

las heterounionesque los forman. Un pozo cuántico B-A-B es de tipo 1(11) cuándola

intercaraentrelos materialesA y B es de tipo 1(11). En un pozo cuánticoB-A-Bde tipo

1, el material A es un pozo tanto paraelectronescomoparahuecos(figura 1.5(a)). Si la

heterouniónes de tipo II (figura 1.5(b)),el material Mes un pozo paraelectrones,pero

lina barrerapara los huedos,de maneraque los portadoresde distinto signo se hallan

espacialmenteseparados. - -

Si seconsidérañsistemascon 3 6 máscomponentes,es posibleconstruirheteroestruc—

turas en las que haya uni¿nesde tipo 1 y II entresus distintos componentes.- A estos

sistemassele~ llama de tipo III o politipo. Sólo con 3 componenteslas posibilidadesson

muchas:si la únión A-B esdetipo 1 y la B-C de tipo II, lassecuenciasA-B-C, A-C-B-C,

u
u



1.3. Homoestructuras cuánticas:sistemasdopados 11

Tipo III

ACBC

Figura 1.6 : Perfilesde potencialde diferentesheteroestructurasde tipo III.

A-B-A-B-C... tienenperfilesdebandamuy diferentes(figura 1.6), queno puedenlograrse

en sistemasde dos componentes.

1.3 Homoestructuras cuánticas: sistemasdopados

Es posiblefabricar una superredvariandoperiódicamenteel dopadode un solo tipo de

semiconductor:lassuperredesn-i-p-i estáncompuestaspor capasde un mismosemicon-

ductordopadasn y p separadaspor capassin dopar(1 por intrínsecas).Los electronesde

las zonasit-dopadassetransfierena las zonasp-dopadas,demodo quela distribuciónno

homogéneadecargaproduceun potencialquemodulael perfil de las bandas(figura 1.7).

Si lasuperredestácompensada(esdecir,hay la mismacantidadde impurezasdonadoras

que de aceptoras)el cambioen el perfil de las bandassedebea las impurezasionizadas.

Si hayexcesode un tipo de impureza,los portadoresse acumulanen las capasdopadas:

los electronesse confinanen las zonas it y los huecosen las zonasp, y la presenciade

portadoresmodifica a su vez el perfil de las bandas.

La primerasuperredn-i-p-i fue construidapor Dáhíer [10] en 1972, y ya señalaba

entoncesla ventajaprincipal de estashomoestructurascuánticas:la posibilidad de mo-

dificar muy fácilmentela poblaciónde portadores,el anchode la bandaprohibiday otras

ABCABCA ABAC
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a

Figura 1.7 : Estructurasn-i-p-i; (a): secuenciade crecimientodel sis-

- tema; (¡4: variaciónde la discontinuidadde bandaresultante.

propiedades,debidoa que el potencialsedebea la presenciade cargascuyadistribución

y densidadpuedencambiarse.- Por el contrario, en las heteroestructurasno dopadasel

potencialdependedel alineamientode las bandasde los materialesque la constituyen,

queesun valor fijo paracadaparejade materiales.

Igualmente,es posible fabricar un poza cuánticodopandoselectivamenteun semi-
VE

conductorxlas impurezascumplenen estecaso la doble función demodularel potencial

debido al campoelectrostáticoque producene introducir portadoresen la estructura.

Paraque los efectoscuánticosde confinamientoseanapreciables,la modulaciónha de

producirseenunaregiónde longitud menorqueel recorridolibre mediadel electrónenel

material. Los pozosy las superredesdelta sonejemplosde estetipo de homoestructuras

cuánticas,en los que el espesorde la zonadopadaintenta reducirseal máximo; ideal-

mente,el anchode la láminadopadasería0, lo que suponeunadistribuciónespacialde

impurezascomo una 6 de Dirac, de ahíel nombrede lasestructuras.

12
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1.4. Relacionesde dispersiónen un punto dealta simetría: métodok p 13

1.4 Relaciones de dispersión en un punto de alta

simetría: método k p

El método le . p seutiliza paradescribirlas bandasde energíay funcionesdeondade los

semiconductorescristalinoscercade los puntosde alta simetríade la zonade Brillouin,

pormediode teoríade perturbaciones.Utiliza la formade Bloch de las funcionesde onda

en un potencialperiódico. Otros métodossemiempíricos,como el de combinaciónlineal

de orbitalesatómicoso el método de pseudopotenciales,dan una buenadescripciónde

toda la zonade Brillouin. Sin embargo,tal conocimentono es necesarioparael estudio

de la mayoríade las propiedadeselectrónicasde los semiconductores,que suelenestar

gobernadaspor los estadosdel bordeinferior de la bandade conduccióny los superiores

de las bandasde valencia,para los que sirve una descripciónlocal de la estructurade

bandas. En el método le . p bastaconocerun númeropequeñode parámetros,como

discontinuidadesde banday masasefectivas,para lograr tal descripción. Una buena

introducciónal método le p ensemiconductoresvolúmicoses la realizadapor Kane [11];

parasu aplicacióna heteroestructurasde semiconductorespuedeversela referencia[12]-

1.4.1 Aproximación de masaefectiva en semiconductoresvolúmicos

En un cristal volúmico la ecuaciónde Schrádingermonoelectrónicaes

HIp= (É±vn.&))-ik=kN~ (1.1)

dondem0 esla masadel electrónlibre, V,~ es el potencialperiódicocristalino y sehan

despreciadolos términosrelativistay deacoplamientoespín-órbita.Estehamiltonianoes

invariantebajotraslacionesen la redcristalina,de modoqueel vectorde ondacristalinole

esun buennúmerocuántico;porconsiguiente,lasautofuncionesdelhamiltonianopueden

escogersede maneraque seansimultáneamenteautofuncionesdel operadorde traslación

Td en la red,
-ledTd«r)=-~b(r+d)=e’ 44v) (1.2)

estoes,puedenelegirsecomo funcionesde Bloch:

•ler
V’~Úr)=e u¡(r) (1.3)
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dondeu~k(r) esuna función que tienela periodicidaddel cristal

Sústitu§endo~(i.3)en (1.1-) setiene

ii.É... + .=—¡cp+ 1=1kVst.&)}u k(v) zzEn(k)uj,(i.) (1.4)

)~ 2m0 m0 2m0 ~1

Paraun le dado,-el conjunto de todos los escompleto parafuncionescon la peri-

odicidad<del¿ristal. -Por tanto4-escogiendole = le0, la función de ondaparacualquierle

puede’expresarseen términos‘de los

lLk(V) = Zc~¡~(h — ho)u~,t(r) (1.55
- - - nl

Si- se~define u
2 h

2le2
- Hk—~ +—ko-p-f--—--~-f-V,~t~i (1.6).

lá ec?úa¿ióh(1.4)- buédeesér;birs:~no m
0 2m0 u

- <~- — 2” = Efl(le)u~le(r) ~17’ u+ —(a iko) p+ ~—(k
2 ko)Juh(v)

qñe multiplicada-po+ u,le é integradasobrela celdaunidad (en la que las están u
no~malizadas)dáIR sigúienteécu~cióúde autovalores:

>1 [{Env¿o) + — k~)} ~ + =—(le— lea) . pnn,~ c~~’ E~(k)

= ¡eldaujúdad ule (r)pu~,~(v)dv.

La ecuación(1.8) .1 (1.8) uválidá iSáfa todo le, aun¿~uees útil cuandole ~ k,~, demodo quelos

términosno diagonales U
h

—(le — ko).p~~, (1.9)

son.pequenosy puedentratarsecomouna perturbaciónde Hk
0. En el caso de una sola

banda,usando,teoría de perturbacionesdesegundoorden,la ecuación(1.8) da

‘E~(k) ==E~(ko)+ Ji Ji
2 Ji2 I(k —le

0) ~p~¡
2

válida en —(k’-~k
0) p + 79k - rn0 , E~(le0) — E~.(le0)(1.10) uun entorno de le0. Normalmenteel punto le0 es un extremo, por lo que el u

término lineal en le — le0 es0; usandoejesprincipales,queda

(111) u
•~ vn, u

‘u
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1 1 2

m1 vn0 m~ , E~(k0) — E~t(k0) (1.12)

m1 son las masas efectivas en las direcciones de simetría, y u, los versoresde dichas

direcciones. En un sistema isótropo las tres masasefectitasson iguales,y (1.11) se

reducea

E~(k) = E~(k0) + — le0)
2 (1.13)

2ms
que esla energíadeuna partículalibre de masamt El efecto del potencial cristalino y

del restode las bandasquedaenglobadoen la masaefectiva.

1.4.2 Aproximación de funcionesenvolventesen heteroestruc-

turas de semiconductores

Si seforma unaheteroestructuracon semiconductoresde constantede red y estructura

de bandassimilares, se puedeutilizar la aproximaciónde funciones envolventespara

construirlos autoestadosde] sistema.En principio, ]a función deondade] sistemapuede

desarrollarseen las partesperiódicasde las funcionesde Bloch de los bordesconsiderados

dentro de cadamaterial; si la heteroestructuraestáformadapor capasde materialesA

y B,

2r(Á)(r)u(~>(v) (ve A), (1.14)

1 2~4~>(r)u (y) (re B).

dondeFA(~)(v) es la función envolventeen el material A(B).

La aproximaciónfundamentalen el método le - p para heteroestructurasse basaen

la similaridadde las estructurasde bandasy constantesde red de los materialesque la

constituyen,y consisteen suponerque las funcionesde Bloch de estos materialesson

iguales:

u¶~>(r) = u<>(r) = u~le(r), (115)

de modo que la función de ondade la heteroestructurapuedeescribirse -

44v) = ZFdv)u¡kir). (1.16)

Comoen laprácticala sumaen (1.16) tieneun númerofinito de sumandos,tal descripción

es válida en un entornode le
0.
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Si se supone que la intercaraentre los mediosA y B es perfectamenteabrupta,esta

U
función de ondaes un autoestadodél hámiltoniano

¡1 = HAO(Z e A) + H59(z e 5) (1.17) IJ
donde HA(S)esel hamiltonianodevolumen del materialA(B), y 6((z E A(S))esigual a 1 U
si z E A(S) e igual a O en caso contrario. Si existeun potencialexternode -variacionlenta

en la escaladel parámetrode red del cristal, la ecuaciónparalas funcionesenvolventes

es como (1.8), másel término Ve,,t. Estepotencialpuededebersea la presenciade cargas

(portadores o impurezas) en el sistema. En el caso de una banda, la ecuaciónpara

las funciones envolventes en cada medio es la ecuación de Schródinger con el potencial

~ sustituyendo la masa del electrónlibre por la masaefectivaen el materialconsíde- U
rado, y tomandoen cadamedio como origende energíael autovalorde u»k, E~k La

diferenciaEk(Á) — Ele(s) esla discontinuidadde banda,la distanciaentre los bordes

de bandade los dos materialesque forman la estructura. Al resolverel problema de

autovalores aparece en la ecuaciónde Schródingercon masaefectivacomo un potencial

VA(S) constante a trozosquecondensala informaciónsobreel rearreglomicroscópicoque

se produceen una intercara:

( ~‘ + F(r) = E F(v), y E A(S). (1.18)+ Vextfr)

El cálculode los autovalore~y autoestadosde la heteroestructurapuedeconsiderarseun

problemade empalmede las solucionesdedosproblemasvolúmicos, paralo cualesmuy

adecuadoel Método de Émpalrnede Funcionesde Green [13, 14], o como la soluciónde

unaecuaciónde Schródingerválida en los dosmedios,en la que la masaefectivadepende

de la posición. En heteroestructuraslaminaresde materialesisótroposla masaefectiva

dependeúnicamentede la posiciónen la direcciónde crecimiento,quea partir de ahora U
llamamosz. Si se sustituyesin masen la ecuación(1.18) m por rn(z) el hamiltoniano

no es herm=tico.La hennitizaciónmáscomúnmenteusadaen el modelo a una bandaes

el hamiltonianode Ben Daniel-Duke[15]: u
(Ji

2 1

m}z) .P+V(v)) F(r) = E F(r).
(1.19)
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Las dos técnicas de solución han de llevar al cumplimiento de las condiciones físicas de

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

en términos de las funciones envolventes equivale a

F(zo —e)= F(zo+Ó, F’(zo — e) — F’(zo + f); (e—*0) (1.20)

mL

donde za es la posiciónde la intercaraentreel materialA (zo < 0) y B (za > 0).

Si no existe un potencial exterior que altere su simetría, los sistemas laminares de

materiales isótropos crecidos en la dirección z son invariantesbajo traslacionesen el

planoxy, por lo que el vector deonda K en dichoplano es un buennúmerocuántico,y

la envolventeF,,,~(r) puedeescogersede la forma

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

donde p es el vector posiciónparaleloa las intercaras,A el áreade normalizaciónen el

plano xy y u es un índice que etiqueta los estadossegúnsu vector de onda en la dirección

z. A F±,~(z)se le llama tambiénfunción envolvente;sustituyendo(1.21) en la ecuacion

(1.18) se ve que verifica en cadamedio la siguienteecuaciónde Schródinger:

( Ji2 d2 Ji2r2

\

k2mdz2 + Vt¿z) + 2m~) F,,,<(z) E,, F,,~(z). (122)

Resolviendoestaecuacionse obtienen las funcionesenvolventesy autoenergíasdel sis-

tema. Comoexisteinvarianciabajo traslacionesen el planoxy, el potencialque aparece

en la ecuación(1.22) sólo dependeexplícitamentede z: el movimientode los electrones

en el plano xy es libre. El potencialV(z) contieneun término que da cuentadel ali-

neamientorelativo de las bandasde los dossemiconductores,y si sedopael sistemasin

alterarsusimetría,tendríaotro término V~~(z)depotencialelectrostáticoproducidopor

las impurezasy los portadoresprovenientesde éstas.

Si la masaefectivafueraconstanteen toda la heteroestructura,bastaríaresolverla

ecuación(1.22) paraéc = O:

(—4h+ V(z)) F,}z) = E~ F,,(z) (1.23)
Ji2n2

y añadirel término de energíacinéticaen el planoxy, y—-, a E,,, queesautovalorde la

energíaasociadoal movimientoen la direccionz.
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Si el potencial V(z) es periódico, por ejemplo, si el sistema estudiado es una superred,

es posible escoger las funciones envolventes del problemacomo estadosBloch en la di- U
rección z. El espectro de este hahijítoniano unidimensional, como comentábamosantes,

estáformadoporminibandaspermitidasseparadaspor intervalosdeenergíasprohibidas. U
En estecaso, respectodel movimientoen la dirección z, etiquetaremoslos autoestadosy

autovalores con dos índices: uno discreto, .1, que indica la minibanda a la que pertenece U
la energía en cuestión, y uno continuo, q, que indica el valor del vector de onda en la

dirección z dé dicho estado. U
De estamanera,la función eñvolventeflq~(r) seria

Fjqn(r) = C0ic.pFjq4z). (1.24) U
C es una constanteque sedeterminaal fijar la normalizaciónde la función envolvente U
Fjq~(z) y A esel áreade normalizaciónde la ondaplana~íKP.

La envolventeFjqn(z) verifica encadamedio la siguienteecuaciónde Schródinger: U
- (1.25) U

y cumplelas condicionesdecontirníidad(1.20)asociadascon las conservaciónde la prob-

abilidady de la corrientede probabilidaden las intercarasdel sistema. U
Fijemosla constantede normalizaciónde la función envolvente.Si 1? esel volumen

de la ¡tuestra,setiene que U
2

jdvlFjqtc(r)¡2 = jdv & Fjq4z) 1. (1.26) U
x/Á

La envolventeflq,~(z) pu&le escogersede modo que cumpla la propiedadde Floquet-

Bloch, Fjq4z + nd) — einQd59~(4,y esténormalizadaa un periodo de la superred: U
L

d -

jFjqn(z)¡
2dz= 1. (1.27)

Entonces,si N es el númerodé penodosde la superred(N —~

4 dv Fjqj<fr)¡2 = C2 Nj Fjqn(z)¡2dz= 1, (1.28)

con lo quela funciónenvolventequedacomplétamentedeterminada,salvounafasetrivial:

____ ue
Fjqs(r) = Fh,,(z). (1.29)

U
U
u
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Comoen e] caso de Jos pozos cuánticos, si la masa efectiva es constante a ]o Jargo de

todo el sistema, la relación de dispersiónen el planoxy es parabólica, y las envolventes

no dependen de ¿c. Entonces, las autofunciones y autovalores de la ecuación (1.25) son

~K.p Ji%2

Fjqn(r) = Fjq(z); E
5(i’c, q) = ¿5(q) + y—• (1.30)

es la energíaasociadaal movimientoen la direcciónz, y Ji
2éc2/2m es la energíadel

movimientoenel planozy,queespuramentecinética. Fjq(z) satisfacela ecuación(1.25),

sustituyendoE~(tc,q) por cj(q). Paraun ¿c dado hay valorespermitidos(minibandas)y

prohibidos de la energía.No sonbandaspermitidasy prohibidasen sentidoestricto,pues

en cadavalor permitido e
5(q) comienzaun continuo deenergíasdadopor la relaciónde

dispersiónparabólicaJi
2n2/2n0;a partir de cí(O) todaslas energíassonpermitidassi no

serestringenlos valoresde K.

1.5 Sistemasdopados: cálculo autoconsistentede

la estructura electrónica y la población

A T = OK las heteroestructurasdescritasanteriormenteno tienenportadores.Unama-

nera de poblar estasestructurases dopándolas,lo que permitetenerportadoreslibres

a bajastemperaturasen equilibrio térmico. Los portadoressemuevenlibrementeen el

planozy, perosientenun potencialque los confinaen la direcciónzdecrecimiento,lo que

cuantizasu vectorde ondaen dichadirección. Los portadoresy las impurezasionizadas

creanun potencialelectrostáticoque alterael perfil plano de la banda,y consiguiente-

mentelos nivelesde energíarespectodel sistemadespoblado.Por tanto, para describir

adecuadamenteel espectroy el perfil de la bandade la heteroestructuraes necesariore-

solver autoconsistentemente las ecuacionesde Schródingery dePoissondel sistema.Tal

soluciónsuponelo siguiente:conocidaslas funcionesenvolventesde los estadosocupados

de la beteroestructura,asícomolas correspondientesautoenergíasy el nivel deFermi del

sistema,setiene la densidadlocal de cargaproducidapor los portadores:

p~(v) = —2e3~f(E
5(n))IFp¿r)I

2—

1%
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= —2eZZf(Ej(K))IF’i~(z)l2 = PeGz), (1.31) U
it’

donde1(E) es la función de distribución de Fermi. Como la función envolventeviene

dadapor laexpresión(1.21), la densidadde carga depende sólo de la coordenada z. Pe(Z)

produce un potencialHartree,soluciónde la ecuacionde Poisson

(132~

dZ
2Ve(z)= 6o4

donde ~ es la constantedieléctricadel vacío y r es la constantedieléctricarelativadel U
material; paraabreviarharemos = 0~r~ La integral dobleque resuelveestaecuación

puedetransformarseen una simple. Tomemosel origenz = O en el plano de simetría del U
sistema;si el sistemaessimétrico,como todos los estudiadosen estamemoria,se tiene U
entoncesque IQ(0) -= 0; salvo unaconstantede integración,quefija el origendeenergías,

setiene que el potencialproducidopor los electroneses u
estaintegralpuedeevaluarseV4z)= ~4 d¿ 4 d~p~fl. (1.33) U

por partes:definiendo

U(¿) ¡ d~’pe(fl; dU(¿) = —p~(fld¿, (1.34) IJ
setiene U

Ve(z) = 1 i: d¿U(¿)= ~{[i~UGCfl~ —4 ~Pe(4id¿}= (135)

e ~ ~ _ ~ U
— C,.tCIAC~ Ii¼

j’-Yt/ j SPe~SPSJ = J\’ —

lo cual sim¡lifica la evaluaciónnuméricadel potencialelectrostáticoproducidopor los U
electrones.

El potencialHartreeV~(z) ~umadoal potencialconstantea trozosde la heferoestruc- U
tura Vb(z)y al producidopor las impurezasionizadasVónp(Z),hadeserigual al potencial

V(z) que apareceen la ecuaciónde Schródinger: iJ
V(z) = 14(z) + V,,np(z)+ 14(z). (1.36> j

Cuandosecumple estacondición,setiene la soluciónautoconsistentede problema. U

u
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1.5.1 Interacción de canje y correlación

A las densidades areales de portadores que suelen alcanzarseen los sistemascuánticos

descritos anteriormente, la interacción de canje y correlaciónpuedeserimportante.Una

manera sencilla de incluir los efectos de canjey correlaciónes mediantela Aproximación

de Funcional Local de Densidad, basada en la Teoría del Funcional de Densidad desarro-

llada por Kohn y Sham [18]. Hohenberg y Kohn demostraronen 1965 que todas las

propiedadesfísicas del estadofundamentalde un sistemade muchoscuerposen inter-

acciónsepuedendeterminara partir desu densidaddepartículasn(r). En esteformalis-

mo, las autoenergíasy autoestadosdel sistemaseobtienena partir de unaecuaciónpara

una partícula, introducida por Kohn y Sham, que es una ecuación de Schródinger con un

término adicional en el potencial, que da cuenta de la interacción de canje y correlación.

Este potencial es un funcional desconocidode la densidad.La aproximaciónmássencilla

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

l4,0(v) Pxcfr~0 = 12(r)] (1.37)

dondep~ esla energíadecanjey correlaciónde un gashomogéneo de partículas, en lau que se sustituye la densidad constante no por la densidadn(v) paradar cuentade la nou homogeneidad del gas.

Hay diferentes parametrizaciones del funcional V,,0, que consistenen distintas in-

terpolacionesde los resultadosde la teoríaen los límites de baja y alta densidaddel

gas electrónico; las diferenciascuantitativasentre las distintas j~arametrizacíonesson

pequeñas. En esta memoria utilizaremos una parametrización del funcional local VL

debida a Hedin y Lundqvist [19]:

2

V~0(z) = — [i + O.7734x1n(1 + x’)] —R0, (1.38)

dondex r,1’21, —13

r,(z) = (ira3n(z))’, (1.39)

y &, Ry* son el radio de Bohr y el Rydbergefectivos,respectivamente:

. 4wcoe~Ji
2 e2

a = m*e2 Ry Srcoera*
(1.40)
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En los sistemasen los quehay,-iiñairQátiaciónde h Cr.~ -4

cr(z);an = m(z)en la expresióndel funcional decanjey correlación.En las estructuras
ty 1.’ ~ - - ;¡•!~~;;< d ~ In? —i-~ Itt 1 ‘~ ¼ E -~t bj~’ jh~E n - - ‘ - - - dt

basadasen GaAs y Al1Gai..~As este efecto es pequeño, debido a la semejan~a de las
LSd; 4fL~,-’-’flo- M? !=Lt< t, $MMJ ~ - .k. :~,; S-- - U E

constantes dieléctricas y~masas efectivas de los-dos materiales.
rE NU~’~~ ~ -~ @4tX>E .~t’’’, t V~;~ — - y— 2 -,. - E -

En princi~o estaaproximaciónes válida para sistemas • r - E E> -

<~~-L. !- :-ic’-y ~ ~ ,~-. ~ .~, c.~homogéneos;sin embargo, U
seutiliza ampliamenteen la descripcióndel gaselectrónicoenpozoscuánticosysuperre-

E {.t ~í <YM41 iU’ ‘L.13 ,: ;É&7,u r~A~ , e. E.j E,- - ~ - - --

des con resultados-satisfactorios,aunqueno se ha justificad6 rigurosamentesu validez Urs E3 CE S’L&W n~E,2 1 EJE’, y: ~ U -AW - A - ~ - E - -

para sste tipo dé sistemas, que en generaino tienen precisamente densidadeselectrónica,s
.1-- 2’ 4- bt’.> ,. . t E’ ¿EEEEEEEEEI~E1 It

Umuy homogéneas. ~ ~ E r~- - -

La inclusión delosefectosde canjey correlaciónenel estudio del gaselectrónicoque
U- A,i -t:-CE. 3~~ t~ ~sOIV~É E ¼ L • EJ(~ >3. E CEE EE’, E — E E -E .--E —

Upueblaun sistemacuánticode semiconductores,;como un pozo cuánticoo unasuperred,SF101 U t~¾U E!<,:~-:-E,.Á M :;-~- f,fl 1 t~ .:~Ó-<-V EEEt’ -,jn~~-
descrito por una ecuación de Schrédinger de 1 f ~1l8’½‘~i~-n;i< ~ 4% -~ a ola \. 1,suponeAñadir al potencial. -

- E E-’ ~

de U
(1.36) el funcional (1.38), de el-potencialVs(z)que tp9ece,e~la ecuaciónSchródinger es

te! \ E

t4E~ Ej (1.41) UVs(z) = Vb(Z)+Ve(~)S+V¿
4(4+VXc(z).

nJEEt.EtEEk ?4EEEJE,E~nEEEtEEEEEEE,E lElE E?EEEEEE¿E.1E.E~E

t’enuro deestaaproxímacion<1á4 ~olnd8ñeéd&h corréspoñdíe7nt&ecuaáott~de-Schrodínger E’ UEl E - Etieñl&í eñ ¿uent&dfé~ét6s$~oledtivós,-aúh-’cWan?désé Et?ataénpriliéipi6 de un&&úációnv

monoelectrónica. E. - E2ELWEEWLT~E U

U1.6 Motivación~,. ~.,<

E •EEEEE E EE>fEEJEE,EEEEE~EEEE—EEEEJE EEEEEE EEEEEE EJE E -
EEEEEEEEE EJEEEE CEEEEEEJEEEEEE.E E;EEEE EEr:~.E EEJI E E E tE

En estamemoria se estudiala estructuraelectrónicade distintos pozoscuánticosy su-It E <CC - U
perredesbasadosen GaAs y AIXCaLETAs y dopadosc¿n Si. Como decíamosen el

apártádo 1.5, el dopado\del¿á. é~ttucturas.:intróduce cargas ten g•l sistema, que alteran U
~2 -~el perfil de las bandas,lo que hacenecesariala resoluciónautoconsistentedel problema.

Para la descripción de superredes o pozos cuánticos despoblados no es néCes’arié tal e§- U
-- -quema,y estos sistemashan sido eétu~iadosdon otfo’tfpo’ de modelos. En el grupo

en el que he desarréllado~éste-trabajo~seyhan?réáueltodistintós problemas’1 estrnc:v U
tura electrónica,pero siempreen sistemasdespoblados,en los que no es necesarioun

cál~iil¿ autoconsistente.Nosotros?no4teiiraremoeEn~~l estudiode sistemaspoblados U
U
U
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con electrones, despreciando el efecto de las demásbandas,pero describiendolos efectos

de combamientodel perfil de la bandaproducidopor la presenciade portadores.

Comoexplicábamos en los apartados anteriores, el GaAs,el AlAs y susaleaciones

son los materialesmás ampliamenteusadosparala fabricacióndedispositivoscuánticos;

la posibilidaddepodercompararnuestrosresultadoscon datosexperimentaleses uno de

los motivosquejustificanestaelección.En el casode los pozosestructuralescon dopado

6 en la barrera,la motivación para nuestroestudioes la búsquedade una explicación

para los resultadosexperimentalesobtenidosenestossistemas.

Por otro lado, las característicasde estos materialeshacenque un modelo a una

bandaseamásquesuficienteparaexplicar las propiedadesdel gaselectrónicoquepuebla

estetipo deestructuras.Centraremosnuestroestudioen los efectosrelacionadoscon el

potencialelectrostáticoproducidopor portadorese impurezasionizadas,queson los más

relevantesen estossistemas,despreciandoel acoplamientocon otrasbandas.

El esquemade la memoriaesel siguiente:en esteprimer capítulohemospresentado

un breve resumendel tipo de sistemasde semiconductoresentre los que se hallan los

estudiadosen estamemoria, así como del método le - p, que emplearemospara la de-

scripción de su estructuraelectrónica. Como ya hemosvisto en apartado1.5, paratal

descripciónes necesarioresolverautoconsistentementelas ecuacionesde Schródingery

Poisson.En el capítulo2 seexplicandos formalismosgeneralesde resolucióndesistemas

de ecuacionesdiferencialesacopladascomolas queaparecenen el métodole p, queesel

empleadoen estamemoria,el Método de Empalmede Funcionesde Greeny el Método

de Matriz de Transferencia.Como veremos,el primero es muy adecuadoparael estu-

dio de sistemasmulticapa,comoson los pozoscuánticosy las superredes.Respectodel

Método de Matriz de Transferencia,su implementaciónnuméricaesmuy sencilla,de ahí

que sehaya relacionadocon el Método de Empalmede Funcionesde Creencon vista a

su aplicaciónprácticaen problemasquehan de serresueltosnuméricamente.

Los capítulos 3 a 7 describennuestrosresultadospara los distintos sistemas.En el

capítulo3 seestudianpozosconmodulacióndedopado;la informaciónexperimentalsobre

la poblacióndeestossistemasesmuy abundantey permiteunacomparaciónmuy amplia

con nuestrosresultados. Los capítulos4 y 5 estándedicadosa los pozosy superredes

6, sistemasen los queel dopadoproduceel potencialque confinaa los portadores.En
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estoscasosla densidadareal total estádadapor la densidadde impurezasdel sistema,

por lo ¿~uénáe~rásresuitadósse~contra~táÍicon medidasexperimentalesde la ocupación

de las subbanda~en el casódé lés pozd~;y con e7~pectróédé fotolúminiscenciaen el caso

de hs sup&t~des,que dan uúa.indicaciónde las poéicione&relativasde las minibandas

ocupadas; . . E . . - ~•E~.E . E

- En los capítulos6 y 7 se estudianpozoscuánticosy superredescon dopado6. Nues-

tro~ re~ultádos¿½liéahlos altós valotesde la dénsidadareal~d&portadoresobservados~

expérimentálmenteen lós pozoston dopado6 efr las bairerass~ ?é~~ecto de las superrede~,

presentamosun estudiomás%ealistade la éstrúéturáelectiónicade éstossistemas,que

hánsido abordadésen la literátura iitiliiándo’ modelosn-iuy sencillos,sin tenerencuenta

la modificación de la estructuraelectróñidaquéproducenlas cargasen estasestructuras.

Eii~ el caSítUo8sé e~tponenlas condusi¿nesdétivadatdéestétrabajo.

U
U
U
U
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Capítulo 2

Técnicasde cálculo

Como hemosvisto en el capítulo anterior,el cálculo de la estructuraelectrónicade los

sistemasestudiadosen estamemoriasuponela solución de la ecuaciónde Poissony de

la ecuaciónde Schr5dinger. Hemos visto que para el modelo empleadoa lo largo de

la tesis, la solución de la ecuaciónde Poissonsereducea calcularuna integralsimple.

Numéricamenteesto no presentaningunadificultad.

El cálculo de las autofuncionesy autovaloresde la ecuaciónde Schrádingeres más

complejo; en particular,en las heteroestructurasde semiconductoreslos coeficientesde

dichaecuacióndiferencialno soncontinuos,lo cualcomplicasusolución. En estecapítulo

describimoslos métodosempleadosparala soluciónde esteproblema,el MétododeEm-

palme de Funcionesde Creeny la Técnicade Matriz de Transferencia,exponiéndolos

desdela perspectivade la resoluciónde nuestroproblemaconcreto. El Método de Em-

palme de funcionesde Creensirve para solucionarproblemasde empalmeno sólo en

medioscontinuos,descritosen términos de ecuacionesdiferenciales,sino tambiénpara

problemasdiscretos.Las referenciasobligadasparaunavisión completadeestastécnicas

sonlos libros de GarcíaMolinery Flores [13],GarcíaMoliner y Velasco [14Jy el artículo

de Mora et al. [20].

25
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2.1 El Método de Empalme de Funcionesde Green

Dado un problemafísico descritopor la ecuacióndeautovalores u
(E—H»,b=O (2.1)

y ciertas condiciones de contorno, se define la función de Green O del problemacomo la U
queverifica

(E—H)G=I (2.2) U
y las mismascondicionesde contorno, dondeH es el hamiltoniano del problema, 1 el

operadoridentidady E, ~ son los correspondientesautovaloresy autofunciones. Si se

elige la representaciónespacial,la ecuación(2.2) seescribe u
(E — H(r))G(r,r~) = 1 ¿(y — y’), (2.3) uy la representación espectral de la función de Green es

0(E,r,r’) = >z ~j(r)~(r’) (2A) U
.1

Como H es un operadorbermítico, sus autovaloresson reales. Por tanto, 0(E) es

analíticasi Im E ~ O. Los autovaloresdiscretosde H son polos simples de 0(E); el

espectrocontinuo a~ del Hamiltoniano se halla en un corte de 0(E), de modo que si

E e a~(H), los límites 1im0 G(E±ic) no coinciden. Físicamentesueleadoptarsecomo

definición de 0(E) u
hmG(E + 14, (2.5)

la llamadafunción de Greencausal. En tal caso, la conjugaciónque apareceen (2.4) U
debeehtenderseen el siguientesentido: si ~‘ es un vectorcolumnade la forma a(E) +

ib~, doridáhemoshechoexplícita la dependenciaen el autovector,44 es un vector fila ti
aT(E) i ib~fiÉ) E dondeno seconjugael autovalorE. En ]o sucesivo denotaremosesta

conjugaciónexplícita, que llamaremostransconjugación,como 4’f. ti
Muchos de los problémasde interésen la física del estadosólido estánrelacionados

coñ lá existenciade superficiese intercaras. En particular, en el ésúudio decúalquier ‘1
excitaciónelémentalde los pozoscuánticosy superredesestructuralesquehemosdescrito

U
U
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someramente en el capítulo anterior apareceel problemade la intercara. El Método de

Empalme de Funciones de Creenes un método general,que no dependedel problema

físico estudiado,quepermiteconstruir la función de Greende un sistemaa partir de las

funciones de Creen de los medios que lo constituyen,empalmándolasen la intercaraentre

dichos medios.

En principio estemétodoes aplicablea cualquiertipode problemadeempalme,inde-

pendientementede la formade la intercara;sinembargo,noslimitaremosporsimplicidad

a superficiesplanas,y usaremosuna notaciónadecuadaparala descripciónde sistemas

continuos,comolos estudiadosen estamemoria,en los queen generalH esun operador

diferencialdesegundoorden,y O esel resolventede dichooperador.En tal caso, (2.3)es

un sistemade ecuacionesdiferencialesde segundoordenacopladas.Por lo demás,la dis-

cusiónpresentadaen esteapartadoesválida paramediosdiscretosy cualquiersuperficie

de empalme[14].

Escogemoslas coordenadasde maneraque los planos dondese realizael empalme

son z = const. La ecuación(2.3) es en principio en derivadasparciales;haciendosu

transformadade Fourier en las variablesz e y, el operadorgradienteV = (Os,O~, 8~) se

transformaen Qn, 8~), de modo que (2.3) quedacomoun sistemade ecuacionesdiferen-

ciales en la variablez, dependientedel vectordeonda en el plano xy, ¿c. Si el sistema

es de N ecuaciones,el hamiltonianoes un operadordiferencial matricial N x N en la

variable z dependientede ¿c, H, y la función de CreenG es tambiénuna matriz N x N

G(E,K; z, z’). En lo sucesivola dependenciaen E,n sesobreentiende.

Supongamosconocidaslas funcionesde Creen de dos mediosvolúmicos 1 y 2, que

denotaremospor G
1, G2. Interesaconstruirla función de Creendel sistemacompuesto

por los dosmedios 1 y 2 unidosen la superficieS, que comosecomentóanteriormente,

supondremosplanay situadaen z = O. Un esquemade estasituación semuestraen la

figura 2.1. Indicamoscon el subíndicep la pertenenciaal mediop y con 71 la pertenencia

al medio complementario(si ji = 1, entonces71 = 2). Si se produceuna excitación

elementalenel punto z’ E ji, en el medio volúmico psepropagaa z eí’ segúnG~(z,z’).

Perosi el sistemaes compuesto,la amplituden z E y incluye el efectode la reflexión en
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8
u

a
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ti
Figura 2.1 Esquemade un sistemacompuestoformadopordosmedios

unidosen unaintercaraplana. U
U

5, de modo que la función deCreendel sistemacompuestoes

Gs(z,2) Gg(z,z’) + G~(z,O)RG~.(O,z’) (z,z’ e ji). (2.6)

si los dospuntosz, Y pertenecenal mismo medio; la amplitudenun punto situadoenel

medio 71 vienedada-por 1
a

E Gs(z,z’) = G~4z,O)TG~(0,z’) (z E 71,z’ 6,0. (2.7)

R y 7 son objetos definidos en la intercaray representanel efecto de la superficie

(reflexión y transmisión, respectivamente)a todo orden de teoría de perturbaciones.

Escribiremoslos objetosevaluadosen unaintercara,como fl y 7’, en tipo caligráfico;si

setrata de una función de Creen,seomitirán susargumentosz y z’. U
Si seevalúanlas ecuaciones(2.6) y (2.7> en la superficiedeempalme,setiene

Qs = ~ (2.8)
a

Qs = QgTQ~., - E (2.9) ti
de dondepuedendespejarseR. y 7’:

1?- = Q;’(Qs — Q»)Q;’, (2.10)

a

r=g~’g5g~. (2.11)

SE
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Por consiguiente,bastaconocer Qs para evaluar 7? y Y, y con estosobjetos puede

calcularse Gs(z, Y):

Gs(z,2) = }‘ G~(z,z’)+ GM(z,O)Q’(Qs — QjQ:’G~(O,z’) (z,z’ E ji)

1 072-(z,O)Q~’Q~Q;
1G~(0, z’) (z E 7¡, z’ e st

(2.12)

Si en la ecuaciónanteriorsehacez O setiene

Q;1G~(o,z’) = Q~1Gs(0,z’) (2.13)

y haciendoz’ = 0,

Gg(z,0)Q1= Gs(z,O)0~1. (2.14)

Estasidentidadesseránde utilidad másadelante.

A la vista de la representaciónespectralde la función de Creen,es claro que paraes-

tadosligadosno degeneradosE
1, puedeobtenerseel autovalorcorrespondientecalculando

el residuode Gs a la energíacorrespondienteal autovalorE1. De (2.12)setiene

,~s(z) = Gu(z,O)Q;’4’s(O)— G»(z,0)Q~’ts(0), E (2.15)

dondese ha utilizado la identidad (2.13). El primer sumandoen (2.12) no contribuye

porqueE1 esun autovalorcorrespondientea un estadoligado, quenoestáen el espectro

del hamiltonianodel medio ji. Si seevalúa4~~(z)en la intercara,

4’~(O) = 4’~(0) — Q~Qi’4’~(O), (2.16)

así queparalas energíasde los estadosligadosno degeneradosdel sistemacompuestose

verifica

= 0. (2.17)

Al ser E1 una autoenergíacorrespondientea un estadoligado, en generaldet Q2 # O,

con lo quese tiene

Q;’4’3(0) = 0, (2J8)

sistemade ecuacioneshomogéneoque tienesolucióndistintade la trivial si y sólo si

detQ~’ = O. (2.19)
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Esta ecuación permite calcular los autovalores del problema de empalme. La evaluacion

tide Qs réquiereun análisisde las condicionesde empalme en la intercara y depende del

modelo empleado para describir el problema físico; en cualquier caso sólo supone cálculos

ti
en la superficie,y comose comentóanteriormente,con Qs seobtienela función de Green
del sistema completo, a partir de la cual pueden calcularse todas las magnitudes físicas de

interés del problema. Esta es la ventaja principal del Método de Empalme de Funciones

de Green.

2.1.1 Condiciones de empalme en sistemascontinuos u
El análisis hasta aquí realizado es totalmentegeneral: no se refiere a ningún sistema

físico en concreto y es válido tanto para medios continuos como discretos, aunque se ha U
escogidounanotaciónadecuadaparasistemascontinuos,comoson los estudiadosenesta

memoria. j

En esteapartadose estudianlas reglasde empalmeparasistemascontinuosdescritos

porecuacioñesdiferencialesdesegundoorden. Es en estasecuacionesy en las correspon -3
dientescondicionesdecontornodondeseencierrala física de cadamodeloconcreto

Supongamos que nuestro modelo viene descrito por un sistema de ecuaciones diferen -3
ciales de segundoorden de la forma

rd(MdP~ >,d ~ I/’=0 (2.20) 3
[WjW~) dz

Si integramos esta ecuacion entre —qy +~‘ y tomamosel límite q —~ O, se tiene 3
[M4” + P4’]+0 — [Mt’ + ~ = () U

esto es, la forma lineal Mi/Y + Pip ha de ser continua para todo z, puesla integracion

realizadapuedehacerseen torno a cualquierplanoz = const. La continuidadde la forma 3
lineal tienesignificadofísico, quese halla implícito en la- forma del sistemade ecuaciones

diferenciales escogido para describir el problema. En nuestro caso no es un sistemade U
ecuacionesdiferencialesacopladas,sino una sola, que es la de Schr5dinger,parala cual

tenemos 3
Ji

2 Ji2~2
M=— W=E———V; P=Y=0, (2.22)

2m’ 2m 3

ti
u
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donde tanto nr como V puedendependerde z. Entonces,la forma lineal continua

asociadaa la ecuacióndiferencial es
1 d?Eb (2.23)

m dz

que físicamentesuponela conservacióndel operadordensidaddecorrientede probabili-

dad.

La condición de continuidadque acabamosde derivaren términos de 4’ y 4,’ tiene

su contrapartida en el lenguaje de las funcionesde Creen, aunqueahora se trata de

una condición de discontinuidad. Sea un problema dado por el sistemade ecuaciones

diferencialesanterior (2.20) y ciertas condicionesde contorno; la función de Creende

esteproblemaesla que verifica la ecuación

1+ (~~- + + ~dz + wl G(z, z’) = I6(z, z’). (2.24)

Es convenienteintroducir las siguientesdefiniciones:

= z’—.z±O8G(z,z’

)

(225)

queevaluadasen z = O sedenotansimplementepor

Haciendoz’ = O en (2.24) e integrandoenz desde—q a +q y tomandoel límite q —> 0,

seobtiene

[Mu-o) ‘g(—) + P(-i-o)c] — [.M(—o)‘g(+) + ‘P(—o)c] = 1. (2.26)

Si sedefine la forma diferencialA(z, Y) asociadaal sistemade ecuacionesdiferenciales

(2.20) como

Á(z, z’) = [M+ + G(z,z’), (2.27)

la ecuación(2.26)seescribeen función de A(z,z’) de la siguienteforma:

.-4(±O)— .AX—0) = 1. (2.28)

Nóteseque

.,4(±0)= hm A(z,0)= M(±0) ‘Q<~> + ‘P(±0)Q; (2.29)

de modo que resultanaturaldefinir

= (2.30)
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así que la condiciónde continuidaden términos de 4’ y su derivadaseconvierteen una Ucondiciónde di~contiñUidaden términosde la función de Greeii y consiguientemente,de

su forma lineal asociada: u
— — —1. (2.31)

Estas condiciones de discontinuidad pueden usarse de dos maneras diferentes: si se aplican

a un solo medio, que puedeserno homogéneo,pero sin discontinuidades(estoes, M y

P son funcionescontinuas),de (2.26) seobtienela condiciónde salto u
- .‘g(+)- ‘Q<) =—M’~s, . (2.32) u

que en términos de 4’ equivalea la condición de continuidad u
«(+0) = 4”(—0); (2.33)

si seaplicana un medio compuesto,formadopor la unión de dosmedioscontinuos1 y 2 u
unidos por una intercara en z = O, setiéne u

(sjí ‘g~:I-) — Pi Qs) — (sQ IQV> — P2 Qs) = 1, E E (2.34)
E E E~ E E• E u

que equivalea la condiciónde continuidad

«~(—0) _ tfÁ+0) (2.35) U
n4 E

La.éxpresión(2.34) puede-usarseparaobtenerla fórmula deempalmeen funcióndeQs:

si sederivala identidad(2.13) en el medio 1 (z =0) y setomael límite z —* —O,

— ~(+)g-
1 Qs~ (2.36)

Haciendolo mismo en el medio 2 (z =0); z —* —0, U
‘gV) — ~(—) g;i Qs; (2.37) U

suhituyendoestasúltirñásidentidadesen (2.34) seobtiene-

[(sri tQ<+) — P
1 Q1) ~ — (5 Q — P2 Q2) Q~í] Qs = 1, (2.38)

u
u
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que es la fórmula de empalme buscada; en términos de la forma lineal A(z,z’) seexpresa

de modo más compacto:

Qj~l = (44+) Qjd — -4k~ 0;’). (2.39)

En particular,si ~ = ~2, comoen el caso que nosocupa,setiene

o;’ = 8j’ ‘~~+) Qjd — ~2‘0V 0’. (2.40)

Si los medios 1 y 2 son homogéneos,la función de Creende cadauno de ellos puede

calcularseanalíticamente;cadaG~, es la correspondienteal medio ji infinito. Peroen

el caso de sistemasno homogéneos,no esen principio evidentequémedio infinito debe

suponerseparael cálculode las G~. La respuestavienedadapor la expresiónde Gs, la

ecuación(2.12): sirvecualquiermediocuyafunciónde Creencoincidacon G~ cuandosus

argumentos estén en el medio ji. Por ejemplo,si ji = 1, exigiremosque O, searegular

en —~, pero no es importantesu comportamientoen +~; puedeescogersecualquier

condición 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

funcióndeCreendelmedio 2; salvola anulaciónde~~(+)‘QV~ puedeescogersecualquier

valor de estasderivadasen la intercaras,respetandoe] cumplimientode la condición de

saltode la función de Creen. A la vistade la ecuación(2.40) se ve que es conveniente

escoger = S~, = —~2, con lo que si ~ ?2, g;i es simplemente

o;’ = cr’ + o;’. (2.41)

2.1.2 Formulación para intercaras acopladas

Uno de los grandes atractivos de] Método de Empalme de Funciones de Creen es que

permite una formulacióncompactade los problemasen los que hay que realizarel em-

palmeen varias intercaras,comoocurre en los pozoscuánticos,barrerasy superredesde

semiconductores,por señalarsistemascomo los estudiadosen estamemona. De hecho,

hay una gran variedadde problemasde interésfísico que tienenunaestructuraa capas

del tipo 1-1-2-r-3, estoes, tres medios separadospor dos superficies,que denotaremos

por 1 (izquierda)y r (derecha).En tal estructurapuededefinirseun dominio interior, el
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3

‘u
Figura 2.2 : Esquemadeun sistemalaminarcompuestoformadoportres medios.

uformadopor el medio 2, emparedadopor las dossuperficies1 y r, y un dominio exterior,

formadopor dos zonasdesconexas,los medios 1 y 3, de modo que estosdosdominiosse

hallanseparadospor la superficiede empalme,quedefinimoscomoel conjuntode las dos

superficies1 y r (figura 2.2). Si G~(z,z’) esla función de Greendel medio j, que verifica

el sistemade N ecuacionesdiferenciales(2.24) máslas correspondientescondicionesde

contorno, definimos las siguientesmatricesG, de dimensión2N x 2N, a partir de las

proYeccionesde las funcionesde Greenen la superficiede empalme:

- ( 021

Gt=

G2(r, E)

G2(1,r)

02r )
parael dominio interior, y enel dominio exterior definimos

E’

de modo queconstruiremosla proyecciónde la

definida como

GS=(
Gs(r,l)

(2.42)

0 (2.43>

03r

función de Creendel sistemacompuesto,

Gs(l, r)

1’
OSr

(2.44)

a partir de los objetosG,, G~.

ra

1 2

U

r

ti
u
ti
u

ti

u
u
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u
u
u
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Supongamosqueseproduceunaexcitaciónelementalen el puntozsituadoenel medio

2 (por claridad, indicaremoscon un subíndiceel medio o dominio en el que sehalla el

punto); tal comoseindica en la figura 2.2, la amplitudque produceestaperturbaciónen

el punto z’ perteneciente al medio 2 viene dada por

- 1 G2(l,4)
GS(22,4) = 02(z2,4)+(G2(z2,1),G2(z2,r))R¡ 1, (2.45)

k 02(r,4) )
expresión análoga a la obtenida en el problema de una sola intercara. fl es un objeto

definido en la superficie de empalme,formadapor las intercaras1 y r, y da cuentade

las reflexionesen las dos intercarasa todo ordende teoríade perturbaciones.Como las

matricesé, 1? es de dimensión2N x 2N. Si el puntoz sehallaen el dominio exterior,

puedellegarsea unaexpresiónsimilar a ladel casode intercarasimple introduciendolos

vectoresifia y columna G~, análogosa los usadosen (2.45),que verifiquen

G~(Zi,l) = (G1(z1,1),o); G~(l,4) = ( G~(¡,~>) (2.46)

proyectandoen la intercara1, y

Ge(za,r) = (o, Ga(z3,r)); G~(r, 4) = ( ~) (2.47)

sí se proyectaen la intercarar, de modo que las ecuacionesquedan cuentade la propa-

gación de un estímulo producidoen el dominio interior al dominio exterior se pueden

condensar como

GS(Ze, 4) = (G~(z~, E), Ge(ze, r))T(G2Q~ ~> ) . (2.48)
2(r, 4)

Con estanotación,las proyeccionesen la superficiedeempalmede las ecuaciones(2.45)

y (2.48)seescriben-

= G2 + 02flG2 (2.49)

= teté1, (2.50)
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de dondepuedendespejarse1? y 1:

02’(0s — 02)02

1=

(2.51)

(2.52)

que sustituidosen (2.45) y (2.48) nos dan las ecuacionesde la función de Creen del

sistema completo en términos de sus proyecciones en la superficie de empalme, expresiones

análogasa las obtenidaspara la intercarasimpl~ en virtud de la notacion compacta

escogida:

Gs(z2,z) =.

Gs(z~, =;)

(02(22, E), G2(z2,r)) 0i~ (Os — 02)02 G2(1,:;) )
Oso, (= (G~(Z~, O, GC(ZC, r)) tE

1 — — —1 ¡ 0~(l, z)

k 02(r,z) )

(2.53)

(2.54)

De maneraanálogaseobtienenlas expresionespara0s cuandoel punto inicial sehalla

en el dominio exterior. Se tiene por tanto una formulaciónidénticaa la del casode una

solaintercara,sustituyendolas medios 1 y 2 por los dominios interior y exterior.

El estudiode las funcionesde onda de los estadosligados del sistemacompuestoes

de gran interés. De acuerdo con la notación empleada, se define la función de onda

proyectada en la superficie de émpalme como

donde4~s¡~ ~P~ son los vectoresde onda(de

E y i- respectivamente. De la ecuación (2.54)

~( ~:~2)

(2.55)

N componentes)evaluadosen las intercaras

setiene unaexpresiónanálogaa (2.13):

_ ~( 2t1 ) (2.56)

quepermiteescribir (2.54) como

05(22, ~;}= 02(22, z)+(0
2(z2,l),G2(z2,r)) t’(t5—t2)éj’ ( Gs(1,z) ‘~ . (2.57)

Gs<r, z) )

36 U
ti
U
U
‘ti
U
U
ti
ti
U
‘ti
ti
U
U
U
ti
U
U
o



2.1. El Método de Empalmede Funcionesde Oreen 37

Evaluandoel residuodeestaúltima ecuacióna la energíacorrespondientea un estadoli-

gado,setienela funcióndeondadedichoestado;evaluándolaen la superficiedeempalme

tenemos

— 4’s <G~g~ ts, (2.58)

de dondeel sistemade ecuacionesde empalmees

(2.59)

con solución no trivial si
— —1

detO5 0. (2.60)

Esteresultadoesformalmenteidénticoal obtenidoparala superficiesimple; lo utilizare-

mos parael cálculo de los estadosligadosdel sistemacompuesto.

La fórmula para
0s se obtiene de maneraanálogaa la seguida

intercarasimple. Utilizando las siguientesdefiniciones

‘g~7> ‘02(1,r) ‘¿~= ( ~t> 0 ‘1
—‘G2(r, 1) —‘cv> ) o .ug53;) )

en el caso de la

~(si 83)
S2 O
O 82) (2.61)

) t=( 1’2 O 1’O ~V2

y partiendode las configuraciones(zi, 4), (z2,4) con z2 > 4, seimponenlascondiciones

de empalme en la intercara 1, y en los casos(za,4), (z2,4) con 22 < 4 se realizael

empalme en la intercara r. Todaslas expresionesresultantessecondensanen la notación

compactadematrices2N x 2N:

— i~e G~) ¿‘7’ — (8’ ‘G~ — ~, G,)

que es la fórmula de empalmebuscada;si P~ =

——1 ——1

= A;’ ‘ó~ ¿~;‘ — A;’ ‘t o,

ti’] ~ (2.62)

(2.63)
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Como en el casode la intercarasimple, es posibleescogerunas0M quesimplifiquen esta

última expresión: tomando

— ~1, ‘g~;) = —~2, ‘g~t~ = ~_ ‘ge> — (2.64)

la ecuación(2.63) queda

(2.65)--1 - -I=Ce +01

y la ecuación secular se reduce a

det jG~ + ¿y = o. (2.66)

Todas estas expresiones son iguales a las obtenidas en el caso de la intercara simple,

sin más que sustituir las funciones definidas en el medio 1(2) por sus equivalentesen el

dominio e(i) según las definicionesdadasmásarriba.

2.2 El Método de Matriz de Transferencia Com-

pleta

Consideremosun sistemade N ecuacionesdiferencialesordinariasdesegundoordencon

coeficientesvariables,de la forma

Áf”+Bf’+(C—EI)f=0. (2.67)

A, B, C sonmatricesN x N, y f(z) un vector de N componentes.Estesistemapuede

transformarse en un sistema de 2N ecuaciones de primer orden

F’=PF, (2.68)

donde

o

(rI(EI — C)

F.esun vectorcolumnade 2N componentes,y P una

transferenciacompletadel sistemasedefinecomo

f

matriz 2N

F(z) = M(z,zo)F(zo),

(2.69)

x 2N. La matriz de

(230)
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esdecir, aquéllaque transfiereel valor de la solución E’ a cualquier punto z. Se llama

completaporquetransfieretanto la amplitudf como la derivadaf’ del sistemade ecua-

ciones inicial, para distinguirlade la matriz que transfieresólo amplitudes.

Si los coeficientesdel sistemade ecuacionesdiferencialesson constantes,se tiene que

M}z,zo) = exp{P(z — zo)} . (2.71)

Si los coeficientesno son constantes,puedeintroducirseun retículo lo suficientemente

fino como para quelos coeficientespuedanconsiderarseconstantesen cadaceldilla, de

modo que en cadaintervalodel retículoseverifique la ecuación(2.71). De estaforma,

M(z, 20) seconstruyemultiplicandolas matricesasí obtenidas:

M(z, zo) = M(z,z — A)M(z — A, z — 2á) . . . Mi(zo + A, zo). (2.72)

Paraque los resultadosnuméricostenganuna precisión aceptable,esta aproximación

requiere la introducción de un gran número de puntos en el retículo de integración.

En el casode coeficientesno constantesespreferible obtenerla matriz de transferencia

integrandonuméricamenteel sistemade ecuacionesdiferenciales(2.68), tomandocomo

funcionesiniciales la basecanónica{F5(zo)}), definida como

F1ftzo) = (2.73)

dondej esel índicedevectorej indicala componentedecadavector; los F~(z) resultantes

son las columnasde la matriz M(z, za):

{M}z, zo)}~~ = Fíj(z). (2.74)

Estaes la técnicaque hemosempleadopara calcular la matriz de transferencia. En

particular,en los probleasestudiadosen estamemoria,pararesolverla correspondiente

ecuacióndiferencial hemosusadoun método corrector en el esquemaAdams-Moulton

[21]; los 3 primerospuntosnecesariosparahacerla primeracorrecciónsehan calculado

usandoun Runge-Kuttade cuartoorden.
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2.2.1 Aplicación a potenciales periódicos: superredes ti
Si los coeficientesdel sistemade ecuaciones(2.67) son periódicosen la dirección z, con

periodo d. puedenescogersesolucionesqueverifiquen la propiedadde Bloch:

¡ (1(z)

En términos de la matriz de transferenciatenemos u
M(z + d, z)Fq(z)= gl~dFq(z), (276)

esto és~ las solucionesbuscadasson autovectoresde la matriz de transferencia;los auto- U
valórescumplen

det(M(z+ d, z) — Al) = 0. (2-77) ‘4
En particular, los sistemasestudiadosen estamemoriase describenpor modelo de fun- u
cionesenvolventesa unabanda,unaecuaciónde Schr5dinger;tal ecuacióndiferencialde
segundoorden suponeunamatriz de transferencia2 x 2. En estecaso los autovalores

~16iqid A2 = ~iq2d verifican

A
2 — trM(z + d, z)A+ detM(z + d, z) -= 0; (2.78) 0

comodetM = A
1A2 = 1 y trM = A1 + A2, la ecuaciónde autovaloresqueda

cos(qd)= ~-trM(z + d, z); (2.79)

como M dependede la energía,estaúltima expresiónnos da la relación de dispersión j
de una ecuación—deSchrddingerunidimensionalcon un potencialperiódico, E = E(q).

Como M dependede la energía,los valores¿j(q) permitidossonaquéllosparalos que U

Con los valoresdeE, q asíobtenidosseintegrala ecua¿ión(2.67). Paraello senecesitan

los valores iniciales de fq, f’q’ Como las funcionesescogidascumplen la propiedadde U
Bloch, se-tiene

(za +,z0) ( ~ ) - k mAA mA: ) ( fq(zo) ) ¿qd ( ) , (2.81) ‘4Md ‘1 ( mDA mD f~20) CII’

o
u
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así que

rnAA

)

f,(zo) (~iqd — fq(zo). (2.82)
mA D

Tomandoun valorarbitrario parafq(zo), su derivadavienedadapor la ecuaciónanterior;

con la matriz de transferenciapodemoshallar el valor de la envolventesin normalizary

su derivadaen cualquierpunto.

2.3 Función de Green y Matriz de Transferencia

El Método de EmpalmedeFuncionesde Creenesdegranutilidad cuandoseconocenlas

funcionesde Creende los mediosconstituyentesdel sistemacompuesto.En la práctica

hay muchassituacionesen las que se desconocela forma de la función de Creen; en

sistemasno homogéneos,como los que se describenen estamemoria, ni siquiera los

coeficientesdel sistemade ecuacionesdiferencialestienenexpresiónanalítica,puestoque

seevalúannuméricamenteen cadaciclo del cálculo. En talescasos,la función de Creen

de cadauno de los mediosha de calcularsenuméricamente,lo cual esgeneralmenteuna

tareanumericade envergadura.

Por otro lado, el Método de Matriz de Transferenciaes una herramientade gran

utilidad prácticaenel cálculonumérico. La relaciónentreambosmétodosproporciona

una técnicaparala evaluaciónnuméricade Funcionesde Creenen terrninosdematrices

de transferencia,que explota las ventajasformales del primero y computacionalesdel

segundo.

Supongamosque nuestromodelo se describecon un sistemade N ecuacionesdife-

rencialesde segundoordenacopladascomo (2.20) y lascorrespondientescondicionesde

contorno. Denotemospor i/~~(z) unabasede solucionesdel problema;la representación

espectral de O vienedadapor

N 4~k(zÑ4(z’

)

G(E,z,z’) = >3
k=1 E — Ek (2.83)

Como se indicabaen el apartadoanterior, la matriz de transferenciadel sistemade
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MÁÁ(z, za)

iW DA(Z,z0)

ecuaciones diferenciales verifica

4’k(zo) MAD(Z, za)

i/4(za) MDD(z,zo) )
M tienedimensión2N x 2N, demodoquelas cajasM0, (a, ~3

N >< N. Por compacidaden la notación,sedefineel vectorde

( 4’dzo) (2.84)

44 (Za) )
— A. D) son dedimension

2N componentes

(Z85)

de modo que

Fa(Z) = >3 AJajftZ,zo)F0t{zo).
0=A,D

En particular,setiene que

FA(Z) = >3 M%,~(z,zo)F~(za)
jl=A,D

Nóteseque derivandoestaecuación,seobtiene

d
Za) = M~O(~, z0).

(2.86)

(2.87)

(2.88)

De acuerdocon la definición de vectór transconjugadointroducidaen el apartado2.1, se

define la matriz transconjugada de la siguiente manera: si m(E) es una función compleja

de una variablecomplejaE,

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

dondea, b son funcionesrealesde la variablecomplejaE, su transconjugada m~ es

m~(E) = ¿(E) — ib
T(E) (2.90)

dondela variableE no seconjuga,paramantenerla definiciónde función de Greencausal

introducidaen el apartado2.1. En particular,si.E es real,m[ esigual a la adjuntade

m, mt. Deestamaneraesposibleescribirla funciónde Oreen comocombinaciónlineal

de matricesde transferencia:

O(z,z’) = { EcoMAO(Z, z
0)C~M[ÁÍ, (z’, zo)

Eag MÁ0(z, zo)C~0 M[J~, (z’, za)

(z=z’)

(z =Y).
(2.91)

M(z.zo) (
U
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Como la matriz de transferenciaúnicamentedependede la forma del sistemade ecua-

ciones, toda la información relativaa las condicionesde contornosehalla en los coefi-

cientesC< C>~3’ aW

Ademásde las derivadas‘q(±),interesadefinir

— zYi~o [8G(z~ z’)] (2.92)

y de maneraanálogaa lo hechocon íg(+>, si se evalúa(2.24) en z = O y seintegraen

seobtieneuna expresiónsimilar a (2.32):

.~.<—> Q’ = —A-t’ = s. (2.93)

Veamoscómosedeterminanlos coeficientesC~, C~ para un medio arbitrario. En

primer lugar, la función de Oreen escontinua,por lo que su valor en z0 no dependede

como setomen los límites z,z’ —* z0. Porconsiguiente,evaluandolas dosexpresionesde

(2.91)en Z~, setiene

Q = = C%Á = CAA, (2.94)

asíque sólo hay un coeficienteCAA. Derivando(2.91) y evaluandolas derivadasen za,
—, Q<> = CZÁ — C~Á = a, (2.95)

y de las condicionesde regularidadde la función de Oreen y sus derivadasen se

obtienenotras6 ecuaciones,que con la anterior, determinancompletamentelos 7 C01-,,

y por tanto permitencalcularla función de Oreende un medio arbitrario a partir de la

matriz de transferencia.

Si se tiene un sistemacompuestoformadopordasmedios,el procedimientoessimilar.

Por simplicidad en Ja natación,omitimos los subíndicesde medio en los coeficientes

C>,C< y en las matricesde transferencia,y denotamosla matriz transconjugadacomo

ji:

AJa(z, za) paa(z,zo). (2.96)

Escogiendo‘g() — o, con lo que = 8~, se tiene

C~Á=0; CtA 81. (2.97)
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Imponiendoregularidaden —cx,

O¡(—.oc,0)=0 =‘t

C~D =

CAA = —mÁ~(—)pÁn(—)sí = Q1.

(2.98)

(2.99)

Parael medio 2, se escoge‘Qk> = 0, e imponiendoregularidadan +cx, seobtienenlos

coeficientespara 02; enparticular,

CAA fl2~4Á(+)mAD(+)S2 = (2.100)

Con las expresionesasíobtenidaspuedecalcularsela función de Creendel sistemacom-

puesto;en particular, con (2.99) y (2.100) bastapara obtenerQs (véasela ecuacion

(2.41)).

Si se trata deún sistemaformadopor 3 medios,corno porejemploun pozo cuántico,

que es un casoquenos interesa,el análisis es idénticoparael cálculo de los coeficientes

enel dominio externo, (i.e., de 0~ y 03): seescoge‘g(> — o ‘QN -~ 0 y seimpone la

condición de regularidaden —cx para0, y en +cc paraGa; las expresionesfinalesson

respectivamentecomo(2.99,2.100),sin másque sustituir z0 = O por E parael medio 1 y

por r parael medio 3.

Qikda pór determinarla función de Creendel dominio interior. Ahora hacemos

m(l,r) = m; p(l,r) = ji (2.101)

Escogiendo‘Q~Q = 0, y por la condiciónde salto,setiene

La anulaciónde ‘ok> implica que

6DA=0; CÉÁ=s

ti
(2.102) 0

‘0(1, r) = 0 =#— CtD = 0.
t

Respectode la intercarar, tomando1CV> — o,

CÉD = 8PAA JLÁL — mÁbmAAs;
-E- E E E E

por la condiciónde salto, ‘g$—) = a, dedonde

= mB¼(s— mDDSPÁÁ)tLt.

44

U
ti
o
ti
ti
U
U
ti
U
ti
U

ti
(2.103)

U
ti(2.104)

(2.105)

U
ti
U
U



2.3. Función de Oreeny Matriz de Transferencia 45

Como IQV> = 0, se tiene que ‘G(~-, E) = 0, lo cual proporcionaotra ecuación para

determinarlos coeficientesC00:

CAA = mB¼mnns. (2.106)

Finalmente,de la condiciónde salto aplicadaa las derivadas(~)Q, seobtiene

C~D = C% + s, (2.107)

lo que completael conjunto de ecuacionesnecesariaspara calcularlos Ca¡~ y construir

¿‘2 a partir de las matricesde transferencia:

= mDAmDD, Q2¡ = (2.108)

G2(1,r) =

02(r, 1) = (mÁAmB¼mDv— mDA)82.

Con estasexpresionespuedeconstruirseOs; en nuestrocaso,calculamoslos autoestados

del pozo cuánticoa partir de la fórmula

det¿‘s’ = 0; (2.109)

conocidaslas energíasde los estadosligados,integramosla ecuaciondeSchrádingerpara

obtenerlas correspondientesautofunciones,que nos dan la densidadlocal de estadosa

esasenergías.Tambiénpodríaevaluarsedirectamente
0s y obtenerde ella la densidadde

estadosenenergías,lo cuales deutilidad en modelosdescritospor sistemasdeecuaciones

diferencialesacopladas.En nuestrocaso,puestoque el modeloa una bandaempleadoa

lo largo de estamemoriasuponela resoluciónde una ecuacióndiferencial, resultamás

convenienteutilizar el métodode empalmede funcionesde Creenparala determinación

de las autoenergíasy calcularcon la técnicade matrizde transferencialas autofunciones

correspondientes,lo que en estemodelosimple resultamásventajosodesdeel punto de

vista computacional.Perono podemosdejarde resaltarque es posiblerealizartodo el

cálculo dentro del formalismo de funcionesde Creen. La convenienciade una u otra

estrategiadependeesencialmentedel modeloconcretoescogido.

u
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Capítulo 3

Pozoscuánticos estructurales con

modulación de dopado

Los pozoscuánticosconmodulaciónde dopadosonunasestructurasdegran interéstanto

por sus aplicacionesprácticas(principalmenteen la construcciónde dispositivosmicro-

electrónicosdealtamovilidad) comopor la gran variedadde fenómenosfísicos de interés

básicoque se manifiestanen ellos, como el efecto Hall cuánticoenteroy fraccionario.

Aunquepuedenfabricarsepozosde muy diversossemiconductores,en estamemorianos

ocuparemosde los pozosde materialeshl-y, y en concretodeGaAs¡Al~Gai...~As.

Un pozo cuántico de AkGai...~As/GaAsestá formado por una lámina de GaAs

emparedadaentre dos láminas de Al~Cax...~As, de modo que el fondo de la banda

de conduccióndel GaAs se halla en la bandaprohibidadel ternario. La heterounión

AkGai...~As¡GaAses de tipo 1, de modo que el GaAsesun pozo tanto pataelectrones

comoparahuecos.Un electrónen la bandadeconduccióndel GaAs conenergíapróxima

al fondo de éstano puedeescaparhaciael volumen del ternario;sehallaconfinadoen la

capade GaAsy por tanto su movimientoen la direcciónperpendiculara las intercaras

estácuantizado,mientrasque paralelamentea las intercarassu movimiento es libre.

En ausenciade impurezasno hayportadoresen la heteroestructura,perosi sedopael

sistema,éstesepuebla,bien con electroneso bien conhuecos,segúnseutilicen impurezas

donadoraso aceptoras.Se formapor tantoun gasbidimensionaldeportadoresen la capa

de GaAs. Si el númerode impurezasy portadoreses apreciable,producenun potencial

47
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electrostáticoquealterael perfil de las bandasde valenciay conducción.Paradeterimnar

la densidadde portadoresesnecesarioresolverautoconsistentementelas correspondientes ti
ecuacionesde Schródingery Poissondel problema.

La modulacióndel dopadoconsisteen dopar selectivamenteuna zona de la hete -ti
roestructura,normalmentela barrera,dejandoel restode laestructuralibre de impurezas,

al menosnominalmente.Si el dopadoselectivosehaceen la barrera,debidoa la discon- U
tinuidad de bandaen la heteronniónlos portadoressetransfierende los estadosligados

de impurezasen la barreraal fondode la bandadelmaterialde pozo. Así selograseparar U
espacialmenteimpurezasy portadores,lo cual reducela dispersiónpor las impurezasy

mejorala movilidad del gasbidimensionalde portadores. Se consigueuna separacion j

mayor, y por consiguienteuna mayor reducciónen la dispersiónpor impurezas,intro-

duciendoentrelas zonasdopadasy el pozoconlosport»=dorescapasde materialbarrera U
sin dopar; que seconocencomocapasespa¿iadoras[22]. A temperaturasbajaslas im-

purezasson la principal fuentede dispersiónde los portadores,de ahí la importanciade

alejarlasde la capade confinamiento.El radiode Bohr de una impurezade Si enGaAs

es de íino 100 A; si se introduceen una heteroestructurade A4Gai..XAS/GaAsuna ‘ti
capaespaciadorade 100 A entreel pozo y la zonadopada,se reduceconsiderablemente

la. dispersiónpor impurezasy por tantoaumentala movilidad de los portadores. U
Paradarunaideade la importanciadel dopadomoduladoy de la separaciónespacial

entreelectronese impurezas,conviene mostraralgunos valores de la movilidad para

diféeiítestipos de heteroestructuras:

-E En tina superredde Al~Gaí~As/CaAsdopadauniformementecon Si con unaden -ti
sidadde 1018 ¿m3, la movilidad paralelaa las intercarases ji ~ ~ x i0~ cm2 V’ s~. En

lasprirn¿rassuperredesconmodulációnde dopadoy unacapaespaciadoraentreel canal

deGaAsy las impurezasya seconsiguieronmovilidadesde ji ~ 1.5 x 10” cm2 V’. Mejo-

rando la calidadde las intercarasy aumentandola separaciónde las impurezasStórmer ti
¿tal. [22]informande movilidadesa T = 4K de ji ~ íO~ cm2 V’. Susdatosindican un

aumentomonótonode la movilidad con el espesorde la capaespaciadoraL
5 cuandoésta ti

úaríadeO a 150 A. Sin embargo,la movilidad tambiéndependede la densidadelectrónica

areal,lá ¿uaf a¿abadisminuj’endoligeramentesí seaumentademasiadoLs. St3rmeret U
al. no &téctanesteefecto porqueserestilfigena un rangode valoresde L5 demasiado

U
U
o
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estrecho.

En este capítulo presentamos un estudio de la influencia de los distintos parámetros

estructurales de los pozos cuánticos con modulación de dopado en el espectro y dis-

tribución del gas cuasibidimensional de electrones. Se ha prestado especial atención al

problema del nivel de Fermi en estructuras, relacionado con las impurezas donadoras

empleadasparapoblarel sistema. Por otro lado, existeun buen númerode resultados

experimentalesque hemos comparadocon nuestroscálculos. Partede estosresultados

han sido objeto de una publicación[23].

3.1 Pozoscuánticos GaAs/Al~Gaí~Ascon modulación

de dopado de Si

La configuraciónestudiadaes la siguiente:un pozocuánticode GaAsde anchoLw con

barrerasde Al~Gai~As dopadas con Si con una densidadND separadasdel pozo por

sendascapasespaciadorassimétricasde espesorL5 del material ternariosin dopar. Se

suponeque las capasdopadasseextiendenindefinidamente.

Las impurezasde Si en GaAs o en sus aleacionescon Al ocupanlas posicionesdel

Ca, que es un elementodel grupo III, comportándosecomo un donadormonovalente.

Los nivelesde las impurezasde Si en Al~Ga1~Asestán cerca del bordede la bandade

conducción,y dependende la fracción de Al. El nivel de Fermi de la heteroestructuraes

el resultantede la alineaciónde los nivelesdeFermi del GaAs y del ternarioAkGai~~As

dopadocon Si, que es el que fija el nivel de Fermi de la heteroestructura:a T = OK

la bandade conduccióndel GaAs estávacía; al formarsela heteroestructura,el fondo

de la bandade conduccióndel GaAs tiene una energíamenorque el fondo de la banda

de conduccióndel ternarioy que los niveles de impureza,con lo que algunasde éstas

se ionizan, transfiriéndoselos electronesal GaAs hastaalcanzarel nivel de Fermi del

ternario,fijado por las impurezasde Si.

Como la bandaprohibidadel GaAs esbastanteancha(1.52 eV a 4K), y la banda

prohibidade las aleacionesAl~Gaí~Ases aún mayor, es una aproximaciónrazonable

parael estudiode los electronesconsiderarúnicamentela bandade conducción,estoes,
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utilizar un modelo a una sola banda y despreciar el acoplamiento con los huecos.

_ U
Sehan estudiadoaleacionesAl~Ca1~Ascon x <0.4 en las barreras, de modo que el

mínimo de la banda de conducéión de los materiales de pozo y barrera se halla en el punto

UE; de estaiforma puedeutilizarseun modelo de funcionesenvolventesen torno a dicho -

puntoparaestudiarlos estadoselectrónicósde las heterotinionesformadaspor estosdos

U
materiales. Parala diferenciaentre las bandasprohibidasdel GaAs y el Al~Ga1__As
seha utilizado la fórmula empírica¿XE2 = (llSSx + 3709) meV [24]; un 60% de esta U
discontinuidadcorrespondea la bandade conduccióny el 40% restantea la bandade
valencia(60%/40%)[25], de modoquelaprofundidaddel pozoelectrónicoes U = 0.6~E9. U
Las masas efectivas se toman como = 0.0665m0,n4 = (0.0665+ 0.0835z)mo[26],
donde m0 es la masadel electrónlibre. Estos datos son los usadospara los sistemas u
estudiadosen la memoria.

Corno se vio en el primer capítulo, las funciones envolventeselectrónicasdel pozo

cuántico verifican en cadamedio la siguienteecuaciónde Schrddinger: U

E (~~t+V(Z)E~+;1:) F~,.(z)=0 (3.1)

La solución del problema completo seobtieneempalmandolas solucionesde la ecuacion

deSchródingeren cadamedio,estoes,imponiendolas condicionesdecontornoadecuadas.

Estas se infieren de las condicionesfísicasde continuidadde la densidadde probabilidad

y de la corrientede probabilidad, que suponenen términos de funcionesenvolventes

imponer la continuidadde la función envolventey su derivada dividida por la masa j
efectivaen las intercaras:

— e) = F~~(z1+ ~, Ft(z¡ — e) — F’L¿z¡ + O

.

U
* (e —*0)mG>A.

F(z—e)=F(z+e) F:n(Zr — e) _ Fflc(Zr + O

.

(3.2)* , (¿—*0) tiTflGaA$

dondez¡ y Zr son las posicionesde las intercarasderechae izquierdarespectivamente.

Paraestadosligadosdel pozo,que sonlos queinteresanen el estudiodesu poblacion U
electrónicaa temperaturasbajas,E~ toma valoresdiscretos;son los estadosligados del

pozo unidimensionalen la dirección z. Parahacermáspatenteel carácterdiscretodel U
espectroelectrÓnicoen el rango de energíasde interés, etiquetaremosen lo sucesivo

u
u
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los estados con el índice j, que toma valores en los números naturales. Cada uno de

los E,, discretoses el fondo de una subbandaparabólica,de un continuo de energía

cinética bidimensional. Las correspondientes funciones envolventes tienen una amplitud

evanescente en la barrera; se anulan para z —*

Bm (3.3)~ Fj4z) = O

y son de cuadradointegrable,de modoque puedeescogersela normalización

L: IFs4z)I2dz = 1. (3.4)

Las condicionesde contorno,empalmey normalizacióndeterminancompletamentesalvo

fase la función envolvente.

Si la masaefectiva fuera constanteen todo el sistema,como se comentabaen el

apartado 1.4.2, bastaría empalmar las ecuaciones a ¡c = O parahallar los autovaloresE
5,

que es la parteunidimensionalno trivial del problema,o equivalentemente,englobarel

témino h
2r2¡2m en el autovalor:

E
5(ic) = E5 + 2 (3.5)

E5 es la energíaasociadaal movimiento en la dirección z, y h
2¿c2¡2m es la energía del

movimientoen el planoxy, que es puramentecinética; la funciónenvolventeen tal caso

no depende de tc, sino únicamente de E
5.

Debido a la diferenciaentre las masasefectivasdel GaAs y el Al~Ga1~As en es-

tricto rigor hay que resolverla ecuaciónde Schr8dingerparacadavalor de sc. Nosotros

consideraremosmasasefectivasdiferentespara c = 0, y supondremos para sc ~ O una

dependenciaparabólicadela energíaen sc, tomandorn = madA.,demodoquelos fondos

de las subbandas se determinan teniendo en cuenta la diferenciaentrelas masasefectivas

de pozo y barrera,pero despreciandola no parabolicidaden la relación de dispersión

inducida por tal diferencia.

Por tanto, tomaremos las funciones envolventes y sus correspondientes autoenergías

iguales a
1 h

2sc2
Fn

4(p,z) = ~ E5(,c) = E5 + (3.6)
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donde A es un área de normalización, ¡c y p son vectores bidimensionales, j es el indice

de~ubbandáy m setorna siemprecomo la iiásaeféctivaen el materialde pozo,GaAs. ti
Esto simplificáe¡cálculocon unáa~r¿*Unációnmuy aceptableque suponeque, habiendo U
obtenidoE los auto’valorescon una regla de empalméque da cuentade la diferenciade

masas efectivas, las autofunciones de interés están siempre muy localizadas en el pozo y la

penetraciónen la barreraessiempremuy pequeña.La diferenciademasasefectivaspuede ti
ser importantepara la determinaciónde los autovaloresE - del movimiento cuantizado

uinidimensional,pero puedeignorarseen el movirmentolibre bidimensionalen el canal U
del pozo. j

Con los autovaloresy autofunciones,sepuedehallar la densidadelectrónicade carga

pe(r): sustituyendo(3.6) en -(1.31),y pasandoal continuo en la variablesc,

A 1 j2 (3:7) U
SC tiene E (2ir)7 i”~’ U

Pe(z) = >jjJc¡~ ¡FHI2Í(E + (3.8)2m

»

E,

dondeseseve explícitamenteque la densidadelectrónicadependesólo de la coordenada U
z. Haciendoel cambiode variable - (3.9) U

2m

estoes, U
<1% = 2rscdsc rd(s~2) = 2m (3.10)

-~--irdw,
setiene U

em dw
p~(z) —~>3 ItWI2 jo exp(E>tw;EF) +1 U

em EF
— —~zkBT>3 FAz) ¡2 ln(l+ exp(

— ,rh k~T>~’ (3.11) U
queen el límite T —* O es

hm Pe(Z) = em>3IFMz)12(EF — Es)O(EF — E
5). (3.12)

,rh

En realidad,la magnitudque secomparamás directamentecon los experimentosesla J
densidadelectrónicaareal(númerodeelectronesporunidaddeárea)N5, puesseobtiene

U
U
U
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a partir de medidas Hall. En el caso de que haya más de una subbanda ocupada, sus

poblacionespuedenobtenersedemedidasShubnikov-deHaas.Los valoresde la densidad

arealde electronesno dependenprácticamentede la temperaturaen el rangode O a 100 K

[27]; como los experimentoscon los que hemoscomparadolos cálculosfueron realizados

a T <77K la influenciade la temperaturano esimportante,por lo que hemostomado

T = OK, centrándonosen el efectode los parámetrosestructuralesen la densidadareal,

que es muchomás importante.

La densidadlocal de la subbandaj a T = OKes

cm

pes(Z) = —¡~IFs(z)I2(Er — Es)O(EF— £5), (3.13)
de modo que su densidadarealseobtienesimplementeintegrandoen la variablez esta

expresióny dividiendo por la cargadel electrón:

= —~f:dz p~ftz) = -~7(EF — Es). (3.14)
irh

La densidadareal total seobtienesumandoa todas las subbandasocupadas:

Ns = ~~L:dZ Pe(z) = ~jiZ(Er — E
5)6(Er — Es). (3.15)

3

3.1.1 Determinación del nivel de Fermi: las impurezas de Si

en Al1Gai...~As

La determinacióndel nivel de Fermi en un pozo cuánticocon dopajemoduladoes por

tantoespecíficadel materialvolúmicodopadode la barrera.Es en éstedondesefija EF,

quepor consiguientees un datode entradadel cálculo autoconsistente.Por tanto, para

elestudiode la variacióndel nivel deFermideun pozocuánticocon la temperaturabasta

con conocerla variacióndel mismoen el A1~Ga1...~Asvolúmico dopadocon Si.

En un semiconductorn-dopadoen equilibrio térmico, la concentraciónde electrones

libres dependecrucialmentede la energíade ionización ED de la impureza. Si la com-

pensaciones despreciable,estoes,si

Nr, » (Nr,/2)exp(—Er,/kBT)» NA, (3.16)
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dondeNr, y NA sonrespectivamentelas concentracionesde impurezasdonadorasy acep-

torasdel semiconductor,la concentracióndeelectroneslibres es ti
1 N0Nr, (ED\ (3.17) ti

2 eXPk~2kT~~~

dondeN0 esla densidadefectivade estadosen la bandade conducción, U
Nc =2 (2rrmksT)

3/2 (3.18)

Suponiendouna energíade ionización E~ = 10 meV, típica de un nivel hidrogeníco

(tambiénllamado ligero), el factor exp(—ED/2kBT)es 0.82 a 300K y 0.47 a 77K. Sin U
embargo,paraun nivel profundo,por ejemploEr, = 100 meV, exp(—ED¡2kBT)es 0.14

a300Ky 5 x 10” a 77K. Por tanto, la concentracióndeelectroneslibres a temperatura U
ambiente es aproximadamente un orden de magnitud menor—y a la temperaturadel

nitrógenolíquido cuatroórdenesde magnitudmenor—queen un semiconductorcon un U
nivel de impurezaligero.

Al dopar At~Ga
1..~Ascon x > 0.22 con impurezasde tipo n, comoSi, Sn y Te, se U

observaquela concentracióndeelectroneslibresen la aleacióna temperaturaambientees

muchomenorquela concentraciónde impurez~sNr,, debidoal atrapamientodeelectrones U
en un nivel profundo. La dependenciade la concentracióndeestenivel profundocon

hizo pensara Lang cf al. [28] que sedebíaa la asociaciónde un átomodonador(D) con

un defectodeorigendesconocido(X), de ahí queestosnivelesseconozcanconel nombre

de nivelesDX. U
Los centrosDX son los responsablesdel efecto llamadofotoconductividadpersistente

a bajastemperaturas.Cuandoseexponela muestraa la luz a bajastemperaturas,los

centrosDX se ionizan, pasandoa la bandade conducción. Al cesarla iluminación de

la muestralos electronespermanecenen la bandade conducción,y la fotoconductividad

decaemuy lentamente.Esto indica laexistenciadeunabarrerano sólo paralaemisión de

electrones,sino tambiénpara su captura. Una muestraque presentafotoconductividad j
persistentesehalla fuera del equilibrio, y tal estadopuededurar minutos o días. Por

consiguiente,la concentraciónde electroneslibres en la muestradependede su historia j
previa.

U
U
U
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Ademásdel nivel DX la impurezadeSi produce un nivel ligerodecarácterhidrogénico.

Los nivelesligeros no varíansu energíade ionizacióncon la fracción de Al; sin embargo,

los niveles DX sí. Parax < 022 el nivel DX es resonantecon la bandade conducción,

siendo EDX > Ec. Paraestosvaloresde la concentraciónde Al el nivel de Fermi en el

Al~Gaí.~As dopadocon Si viene fijado porel nivel hidrogénicoEh del Si. Al aumentar

r el nivel DX entraen la bandaprohibiday es necesarioaclararel origen de los cen-

tros DX parahacerel tratamientoestadísticoadecuadodel semiconductor,estoes,para

determinarcorrectamenteel nivel de Fermi.

La observacióndel nivel DX en GaAs,bien seacomo un estadoresonanteen la banda

de conduccióno como un estadoen la bandaprohibidabajo la aplicaciónde presión

hidrostática,ha permitido concluir que el nivel DX es un estadodel átomo donador

aislado, y no un complejo donador-defecto.La aplicacióndepresiónhidrostáticaal GaAs

reducela distanciainteratómica,modificandola posiciónenergéticade los valles de la

bandasde conducciónde maneraanálogaa la adición de Al al GaAs,pero sin cambiar

la naturalezaquímicade los átomosque rodeana los donadores.Cuandose aplica una

presiónhidrostáticasuficienteal GaAs, se observatanto fotoconductividadpersistente

como un pico en el espectroDLTS1 característicode los nivelesDX. Por otro lado, se

han observadoestadosde impurezade tipo hidrogénico asociadoscon los mínimos 1’ y

X de la bandade conducciónen Al
1Gai~As tras la fotoionización de los centrosDX.

Estos resultados sugieren que los nivelesDX y los hidrogénicosprovienendel mismo tipo

de impureza[30].

Suponiendopor tanto que el semiconductoresté dopadocon una sola especiede

impurezasde densidadvolúmica ND con varios estadosposibles{E~} de degeneraciones

{9r}, la fracción de impurezasionizadasNS es

ND (3.19)
1 + rrgrexp(E;;tV

‘DLTS sonlassiglasde DeepLevel ‘flansientSpectr~copy[29],técnicaexperimentalempleadaparala

detecciónde trampasen semiconductores.Se utiliza paraobtenerinformaciónde los nivelesde impureza

en la zonade agotamientode una barreraSchottkyo unaunión p-n. Si se inyectanportadoresen la

muestra,semodificala ocupaciónde los nivelesde impurezaen la zonadeagotamientoy por consiguiente

varia su capacitancia.El estudiodel transitorio de la capacitanciapermite obtenerinformaciónsobre

las energíasde activación de las trampas.
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Por otro lado, la concentraciónde electronesen la bandadeconducciónde AkGai.~As U
vieneda~ia por

no = NcFq2(n), (3.20)

dondeNc esla densidadefectivade estadosdadapor (3.18) y F1p(q) es la integralde

Fermi deorden 1/2: L e”
2d¿ ti

Fí/
2(q) = j” + 1 (3.21) -

siendoe = E/k~T, q = EF! k~T. El nivel de Fermi sehalla imponiendoneutralidadde U
carga: si la temperaturano esmuy altay no sepasaal régimendeconducciónintrínseca

del semiconductor,la contribuciónde los electronesprovenientesde la bandade valencia U
esdespreciabley entoncesla densidadde impurezasionizadasha deserigual al número

de.electronesen la bandade conducción. Si ademásEF — Ea < k~T, esto es, si el U
semiconductorno estádegenerado,la integral de Fermi Fíp~9) puedeaproximarsepor

e”. Ladensidaddeelectronesen la bandade conducciónseráno = Ncc”. Setieneen tal

caso

u0 = Ncc<EFEC>/ksT — U
E NA= ND EP-.Eh (3.22) U

I+gvxe kBT +ghe kBT

de dondesetiene queel nivel de Fennies U
EF Ec—knTln{2~ + ) U

E E :1 (Pi/cf + ~~[gh e(EcEn)/kBT+gr,x e(EcEnx)IkBT]j (3.23)

Atendiendoa la concentracióndeAl en la aleación,puedendistinguirsetresposibilidades:

(i) Si la fracción molar de Al es pequeña(x < 0.22),el nivel DX es resonantecon la

E banda-deconducción,y j

Ec—EDx«Ec—Eh E (3.24)

demodoquela exponenciale(ECEDX)/ksTpuededespreciarsefrenteae(ECEá>/kBT, U
y EF se calculacomo si el Si tuviera únicamenteun nivel ligero.

ti
U
U
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(u) Si (x > 0.22) y Ec — EDX » Ec — Eh, la exponencial dominante en (3.23) es

y Er secalculacomo si sólo hubieraun nivel profundo DX.

(iii) Para r ~ 0.2 los niveleshidrogénicoy DX estánpróximos en energíay cercanos

al borde de la bandade conducción,así que ambos han de tenerseen cuentaal

calcular E2e.

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

EF = Ec—knTln
{2ND

j + exp(Ec— EcÓ/kBT} (3.25)

dondeD indica el correspondientenivel de impureza:para (i) esh; para(u) es DX. En

el límite T —* OK
EC+ED

, (3.26)
2

que coincidecon el nivel de Fermi de un semiconductorcon un solo tipo de impureza

donadoramonovalentey sin impurezasaceptoras.En el caso(iii) puedeusarsela misma

expresión,peroahora

1
ED = —— hm kBT ln [gDS exp(—EDS/kBT)+ YDX exp(—EDx/kBT)], (3.27)

2 r-.o

quedependede la alineaciónrelativade los nivelesdeimpurezas,perono desusrespecti-

vasdegeneraciones.Estaexpresiónparaun solo nivel de impurezaesanálogaa la llamada

aproxímacionde un solo nivel o de nivel donadorequivalente,introducidapor Watanabe

cl al. [31], que tomandoen consideraciónlos niveles DX e hidrogénico,calcularonana

sola energíadeactivaciónequivalentequedieracuentade la densidadelectrónicamedida

enAl~Gai..~As,lo cual suponehacerun promediode las energíasde los dosnivelesligero

y DX, como hemosindicado en (3.27). Estaes la soluciónadoptadapor Hihara el al.

[32] parafijar el nivel de Fermi en un cálculoautoconsistenteen heterounionessimples.

Hirakawa el al. [33]consideranigualmenteun solo nivel de impureza:tomancomoE~ la

diferenciaen energíaentreel bordede la bandade conduccióndel Al~Ga~..~Asvolúmnico
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n-dopadoy su nivel de Fermi, pues en un semiconductor ir-dopado con un fondo de

impurezasaceptorasel nivel de Fermi coincidecon el nivel de la impurezadonadora. ti
En esta memoria se emplean los valores de Eh y EDX dados por Chand ci al. [34]

Eh = 10 meV, EDX = (707x — 146) meV. U
Conocido EF, hay que determinar las autofunciones y los autovalores electrónicos,

U
y con éstosla densidadelectrónicalocal n(z) y la densidadelectrónicaareal Ns. Esta
se determina experimentalmente con medidasHall. Cuandohay más de una subbanda ti
ocupada, sus poblaciones pueden determinarse con medidas Shubnikov-deHaas,así que
cuando haya más de una subbanda ocupada, se estudiará la población de cada subbanda

separadamente. U
‘ti

3.2 Cálculo autoconsistente de la población y es-

tructura electrónica

La presenciade portadoresen el pozo cuánticoaltera considerablementesu perfil de U
potencial,que a su vez resultaráen unosautovaloresy autofuncionesdistintosal resolver

la ecuacióndeSchr5dinger,lo cualhacenecesariaunasoluciónautoconsistentedel proble- U
ma. Parainiciar el cálculosesuponeunasolucióninicial, bien de la ecuaciónde Poisson

(unpotencial)o de la ecuacióndeSchródinger(unadensidaddecarga).Si no setieneuna

soluciónaproximadaparael potencial,como porejemploel resultadoautoconsistentede

un sistema similar, pue& tomarsecomo primerasolución de la ecuaciónde Poissonun ti
perffl de potencialcuadrado,que correspondeal pozo despoblado.La aproximaciónde

ordenO analíticaparael potencialdadaen [35] esútil en la prácticasalvo paravalores

muy pequeños(menoresque 100 A) o muy grandesde Lw (mayoresque300 A), para

los queel potencialdeestaaproximaciónno tiene estadosligados,en cuyo casohay que j
empezarusairdoel pozocuadradocomo primeraaproximaciona lasolucióndel problema.

Si sedisponende resultadosautoconsistentesde sistemassimilares, lo más adecuadoes j
utilizarlos comóaprbximacióninicial, lo cualpuededisminuir considerablementeel tiempo

de cálculo,segúncuánparecidasseanlas dos soluciones.Si secalculala solución de un U
sistemaconsiderandoefectosde canjey correlacióna partir dela soluciónautoconsistente

U
U
U
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del mismo sin incluir dichos efectos, se necesitan muy pocas iteraciones para lograr la

autoconsistencia.

Pararesolverla ecuaciónde Schr8dingerse ha utilizado una combinaciónde SGFM

y matriz de transferencia,como se explicaen el apartado2.1.3; las referenciasoriginales

para esta técnica son [36] y [37].

Como seexplicabaen el apartado2-1.1, los autovaloresdiscretosdel problemaunidi-

mensionalE5 son los ceros de det Qi Una vez determinados,las correspondientesau-

tofuncionessecalculanintegrandola ecuaciónde Schródingera la energíaE5 utilizando

la técnicade matricesde transferenciadescritaen 2.1.2.

Con las funcionesde onda normalizadassecalcula la densidadlocal de cargaen el

sistema,que seemplea:(i) como término fuenteen la ecuaciónde Poisson,de la cual se

obtieneel potencialelectrostático;(u) en el funcional de canjey correlación~ Para

la ecuaciónde Poissonse procedede la maneraacostumbrada,tomandola constante

dieléctricacomo e = 12.5, correspondienteal GaAs, y despreciandola discontinuidad

dieléctricaen las intercaras,la cual no es muy importanteparaun cálculoa frecuencia

0. ParaV1~, seutiliza el funcionalde Hedin-Lundqvist[19]. Porsupuesto,estono esmas

que una aproxímacion,pero la prácticademuestra[38, 39] que funcionabien incluso en

sistemascon densidadesde cargafuertementeno homogéneas.

Los nuevosvaloresde los potencialesestructural,electrostáticoy de canje y corre-

lación determinanun nuevopotencialtotal V(z) con el queseinicia un nuevociclo en el

procesode autoconsistencia,iterandohastaque la solución converja. En estecálculo se

ha obtenidounaprecisiónde 0.01 x l0~~ cm
2 en los valoresde Ns, que sondel ordende

10i1 — 1012 cm
2.

3.3 Resultados
Como resultadode los cálculosautoconsistentesseobtienenlos autovaloresE E fondos

3,

de las subbandas2D ocupadas,las correspondientesfuncionesenvolventesy el perfil de

potencial del pozo cuántico. Con las autoenergías y las funcionesenvolventeses posible

calcular la densidad electrónicalocal del sistemao la de cadasubbanda,e integrándolas,

la densidadareal total y la densidadarealde cadasubbanda.Estasmagnitudespueden
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compararsedirectamentecon medidasexperimentales.Paraalgunoscasosse han reali-

zadolos cálculosincluyendoysin incluir los efectosdecanjey correlación,lo quepermite ti
apreciar su importancia en estos sistemas.

tj

3.3.1 Dependencia de los parámetros estructurales U
Las tablas 3.1 a 3.5 muestranlas energíasde los fondos de las subbandasocupadasE5

y las densidadesarealesN5 calculadasautoconsistentementeparauna seriede pozosen U
los que se varíasistemáticamentelalongitud del pozo

tw, la capaespaciadoraLs y la

fracción de Al en la barrerax. Cadatabla muestralos resultadosparaLw variable, con j

x y L
5 fijos. Lw toma valoresentre50 y 300 A, L5 entre100 y 200 A, y x entre0.1 y

0.3. ‘ti
Al aumentarel anchodel pozo, seobservainicialrnenteun aumentode la poblacion.

Tal comportamientoes de espetar,puesun pozo cuadrado(despoblado)es tanto mas ti
atractii’o cuantomayores su anchoy la altura de la barrera.Sin embargo,en un pozo

pobladóestono ocurre indefinidamente: al aumentarla densidadelectrónicadel pozo, U
aumenta también la densidad de-impurezasionizadasen las -barreras,que creanun po-

téncialaecienteen éstascuyo efectoes subir el fondodel pozohaciael bordede la banda U
de conducción,acercándoloal nivel de Fermi y disminuyendosu capacidadparaatrapar

electrones,deahíque la densidad electrónica areal se mantengaprácticamenteconstante. j

Estecomportamientoseobservaen todos l& casosestudiados.

Tódos los pozosestudiadoscon Lw = 100 A tienen una sola subbandaocupada. U
AumentandoLw, mientras sólo hay una subbanda ocupada, la población aumenta debido

a que el fondo de la subbandava bajandorespectode EF, y llega un punto en que N3 j

sehaceconstante,puesel potencialrepulsivodebido a la densidadelectrónicaen el pozo

impideel descensodel fondode la subbanday por tantoel aumentodesupoblación. Esta j
tendenciaseobservaespecialmenteen los pozoscon x = 0.1 y Lw = 150-250A (tablas

3.4 y 3.5), aunquede los valoresde las densidadesarealespara los pozoscon =0.2-0.3 j

y Lw = :100~150A (tablas3.1 y 3.2) seinfiere un comportamientosimilar. A partir de

estépunt¿,el aumentode Lw va acompañadode la disminuciónde E9 — E0, y acaba j
por producir la ocupaciónde unaflueva subbanda,lo que en todos los casossalvoen los

U
U
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L~(Á) E5(sin xc) N,(sin xc) E5(xc) N,(xc)

50 -33.8 9.4 -37.1 10.3

100 -41.0 11.4 -43.8 12.2

150

-1.76 0.5 -2.8 0.8

-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 5.4 -20.8 5.8

-25.1 7.0 -25.9 7.2

12.4 13.0

Tabla 3.1 : Energíasde los fondosde las subbandasocupadasE5 y sus

respectivasdensidadesarealesN8 calculadaspara pozosde ancho
tw

variable,manteniendofijos x = 0.3 y Ls = 100 A. Las energíassemiden

desdeel nivel de Fermi y estánen meV; las densidadesarealesse dan

en 1011 cm2. Los cálculossehan realizadoincluyendoy sin incluir los

efectosde canjey correlación; se indican en la tabla como “xc~~ y sin

xc” respectivamente.Si hay más de una subbandaocupada,se da la

densidad areal total debajo de las densidades areales parciales.
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L~(Á) E5(sin xc) Ns(sin xc) E5(xc) Ns(xc)

100 -30.4 8.4 -33.1 9.2

150 -31.2 8.7 -33.5 9.3

200

E

-6.4 1.8 -L6 2.1

-26.2 7.3- -27.3 7.6

91. 9.7

250 -11.0 3.1 -12.3 3.4

-22.2 6.2 -23.1 6.4

9.2 9.8

300 -13.5 3.8 -14.8 4.1

-19.8 5.5 -20.6 5.7

9.3 9.8

Tabla 3.2 Igual que en la tabla anterior,con x = 0.2, L5 = 100 A.

Lw(A) E5(sin xc) Ns(sin xc) E5(xc) Ns(xc)

100 -13.3 3.7 -15.6 4.3

150 - -14.4 4.0 -16.5 4.6

200 -14.5 4.0 -16.3 4.5

250 -15< 0.4 -2.5 0.7

~13.3 3.7 -14.3 3.9

4.1 4.6

300 -3.8 1.1 -4.8 1.3

-11.4 3.2 -12.2 3.4

4.2 4.7

Tabla 3.3 :- Lo mismo queen las tablasanteriores,con x=0.1, L5 = 100 A.
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½ E5(sin xc) N,(sin xc) E5(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 3.2 -12.8 3.6

300 -1.7 0.5 -2.4 0.7

-10.1 2.8 -10.8 30

3.3 3.7

Tabla3.4 : Lo mismo que en las tablasanteriores,con x = 0.1, Ls = 150 A.

Lw E5(sin xc) Ns(sin xc) E5(xc) Ns(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

250 -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 tablasanteriores,con x = 0.1 y L5 = 200 A.
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pozos con L3 = 200 Á (tabla 3.5) supone un nuevo incremento de la densidad areal.

Al aumentarLw en estos pozoscon dos subbandas ocupadas se observa el mismo ti
comportamientodesaturaciónen la densidadelectrónica:tras un aumentoinicial de la

U
densidad, ésta se hace casi constante. Sin embargo, las energías de los fondos de las
subbandas cambian: EF — E0 disminuye y EF — E~ aumentaal ensancharseel pozo; los

fondos de las subbandas se van acercando, y sus poblaciones se van por tanto igualando

(véansepor ejemplolos resultadospara Lw = 200-300 Á en las tablas 3.1 y 3.2). Es U
de suponerque paraL~ mucho mayores,la situacióncorrespondaa dos heterouniones

acopladas.

La variaciónde las poblacionesy los fondosde las subbandascon la fracción de Al

seinfiere de las tablas3.1 a 3.3. El parámetroestructuraldel pozo que masvaria con z

esla altura de la barreraVb. A mayor fracción de Al, mayorbarrerade potencial,y más

atractivo resulta el pozo a igualdad de los demás parámetrosestructurales:en efecto,

las densidadeselectrónicasarealesaumentancon x, y la segundasubbandacomienzaa

poblarse a menor Lw cuanto mayor es z: parax = 0.3 (tabla 3.1) hay una subbanda U
ocupadaen el pozo con Lw=150 A, mientrasque si z = 0.1 la población de la segunda

subbanda ocurre paraLw entre200 y 250 A (tabla 3.3).

El efecto del cambiode la capaespaciadoraseobservaen las tablas3.3 a 3.5. Para

todos los pozosestudiados,aumentarL5 tiene como consecuenciauna disminuciónde la

población del pozo. El aumento de L5 suponequeaigual númerodeimpurezasionizadas,

el aumentodel potencialen la capaespaciadora(prácticamentelineal) es mayor,y por U
tanto es menor la diferenciaen energíaentreel fondo del pozo y el nivel de Fermi, es

decir,el pozoresultamenosatractivoy tieneuna densidadelectrónicaarealmenor.Esto

se hacepatenteen que la segundasubbandadel pozo con Lw = 250 A estápoblada

si Ls = lOO A (tabla 3.3) , pero no si L5 es mayor: la segundasubbandacomienzaa U
poblarse antes cuanto menor es la capaespaciadora.

En la tabla 3.1 sepresentanlos resultadosparaun conjuntode pozoscon x = 0.3, j

AID = 1 x lO~ cm
3, L

5 = 100 A y Lw variable,entre50 y 300 A. Como eradeesperar,

al aumentarla longitud del pozo de 50 a 200 A éstesehacemásatractivo, lo cual se

manifiestaenun aumentode la poblacióndel pozo. Perocomosecomentóanteriormente,

U
U
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el aumento de la densidad electrónica areal produce una subida del potencialrepulsivo

dentrodel pozo, y el consiguienteincrementodel númerode impurezasionizadassupone

un aumentodel potencialrepulsivoen las barreras,disminuyendoasí la fuerzaatractiva

del pozo. Por estemotivo la tendenciaal incrementoen la densidadelectrónicaareal

observada en los pozos con Lw entre 50 y 200 A se frena en los pozos con Lw entre200

y 300 A. De hechola densidadareal N5 de los pozos con Lw igual a 200 y 300 Á esla

misma, 12.97 x 10” cm
2.

La figura 3.1 muestrael potencialautoconsistentetotal parael pozo de Uy = 100

A, junto con la densidadde probabilidad—proporcionala la densidadlocal de carga

electrónica— y los fondos de las dos primeras subbandas. Hay sólo una subbanda ocupada

correspondiente el estado fundamental del pozo cuántico íD en la dirección z; el primer

estadoexcitadoestámuy por encimadel nivel de Fermi.

A partir de Lw = 150 A hay dossubbandasocupadas.ParaLw = 150A, su población

esbastantedesigual: el 94 % de la población total del pozo correspondea la subbanda

fundamental.Al aumentarel anchodel pozo, la densidadarealde las subbandasse va

igualando, lo cual responde a un acercamientoen energíasde los fondosde las subbandas.

La figura 3.2 presentalos resultadosparael pozo con Lw = 200 A. Los fondos de las

subbandasocupadasestánmáspróximos queen el pozo con Lw = 150 A (véasela tabla

3.1). Los resultadoscomienzana desviarsedel esquemahabitualpara pozoscuadrados:

la tercerasubbandasehallabastantemásalejadade la segundaquelasdosprimerasentre

sí, y la densidaddeprobabilidadde la subbandafundamentaltienesumáximo aplanado,

indicandola tendenciadel gaselectrónicoa dividirse en dosal aumentarla longitud del

pozo. Esteresultadoes del todopatenteen la figura 3.3, que muestralos resultadospara

Lw = 300 A. Ahora la densidadde probabilidadde la subbandafundamentaltiene dos

máximos simétricos cercanos a las intercaras y un mínimo local en el centro del pozo.

Los fondosde las dos primeras subbandas están muy próximos; a la vista de la figura 3.3,

esta estructura podría considerarse como dos heterounionessimplesacopladas;las dos

subbandas corresponderían al desdoblamiento en dos estados, simétrico y antisimétrico,

del estado fundamental de la heterounión simple.

La figura 3.4 muestrala densidadelectrónicatotal n~(z)en los trescasosdelas figuras

3.1, 3.2 y 3.3. En el pozo con Lw = loo A el máximo de la densidadelectrónicaestá
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Figura 3.1 : Perfil del potencial(línea continua), densidadde proba-

bilidad de la subbandafundamental(línea de trazos cortos) y -nivel de

Fermi (línea de trazos largos) de un pozo con x 0.3, Lw = 100 A,

Ls = 100 Ay AID = 1 x 1012 cm2. Las energíasde los fondosde las dos

primeras subbandas se indican con sendas lineas rectas? Sólo la subbanda

fundamentalestápoblada.
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Figura 3.2 : Igual que en la figura 3.1, con ½= 200 Á.
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Figura 3.3 Igual que en las figuras anteriores,con ½= 300 A. En este

- - caso la subbandafundamentaltiene los máximoscercade las intercaras

del pozo.
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en el centro del pozo, pero ya en el pozo con Lw = 200 A se observan dos máximos

de la densidadelectrónicacercade las intercaras,lo cual no seinfiere claramentede las U
densidadesde probabilidadde las subbandasdibujadasen la figura 3.2; de hecho,hay

unadensidadelectrónicaapreciableen el centrodel pozo. ParaLw = 300 A los dos ti
máximos de la densidad electrónica son muy pronunciados y puede hablarse de dos gases

cuasibidimensionales confinados junto a las intercaras. tj
En pozosatractivos,con una fracción de Al grande,el desdoblamientodel gaselec- j

trónico bidimensional en dos gases cercanos a las intercaras se manifiestaclaramenteen

el rango de Lw considerado.En pozoscon x menorhayque ampliaresterangoa valores

mayores de Lw, ya que este desdoblamiento se debe al propio potencialelectróstático

repulsivoproducidopor los electrones,queessuficienteparaconfinar los dos gasescerca

de las intercaras cuando la densidad electrónica es alta, lo cual, si x y L5 sonfijos, selogra

aumentando e] ancho del pozo. Harris el al. [40] hacenun estudiosimilar para pozos ti
con x=O.25, comparandocon sus propios resultadosexperimentales,y concluyenque la

separacióndel gaselectrónicoen dosgasescuasibidimensionalessedaparaLw =450 A.

<La interaccióndecanjey correlacióndependede la dimensióndel sistemaestudiado,

siendo mayor paradimensionesbajas; al aumentarla dimensióndel sistema,su impor- J
tandadisminuye. Respectodel gas electrónico,a densidadesbajas la interacción de

canjeesdespreciable,y dominael efectode la correlación[41]. A densidadesmetálicas

los efectosdel canjey de la correlaciónse cancelan,por lo que el gasde electronesde

un metal sedescribecorrectamentecomo un gas ideal. A densidadesintermediasno se ti
producetal cancelación,comoocurre en los gaseselectrónicosquepueblanlos sistemas

cuasibidimensionalesde semiconductores,en los que tanto por las densidadesarealesdel

gascomo por la dimensióndel sistema,esteefectopuedeserrelevante.

En las tablas3.1 a 3.5 se muestran los valores de los cálculos Hartree además de los U
resultados considerando el efecto del canje y la correlación. Aunque la variación en la

densidadareal total es mayoren los sistemasmáspoblados,no puededecirselo mismo U
respectode la diferenciarelativaentre las densidadesareales,que a igualdaddel restode

los parámetros, esmayorparavaloresdex pequeños,lo cual significa que la interaccion U
de canjey correlaciónes mayor en los pozos menospoblados,dentro de los rangosde

U
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valores aquí estudiados, de lO” a 1012 cm2.

Paraz fijo, la importanciarelativa del canje y correlacióndisminuye al aumentar

la longitud del pozo. Este efecto tiene que ver tanto con la dimensión del sistema, más

alejado del caso bidimensionalidealal aumentarLw, comocon el aumentode la densidad

que se produce al aumentar el ancho del pozo. La misma tendencia se observa al variar

L
5, dejando L~ y z fijos; los sistemascon densidadesmenoresson aquéllosen los que

el efecto del canje y la correlaciónes mayor. Por consiguiente,podemosdecir que las

densidades areales obtenidas en estos sistemas son lo suficientemente altas como para que

un aumento de N5 produzca una disminución del efecto del canjey la correlacion.

En estossistemasel nivel de Fermi estáfijo respectodel bordeinferior de la banda

deconduccióndel materialbarrera.Portanto, al incluir el efectodel canjey correlación,

que en esta aproximación viene dado por un funcional definido negativo, el potencial

del sistema se hace más atractivo, con lo que el sistematiene una población mayor.

Esto se observaen todos los resultadosobtenidos,en los que las energíasdel fondo

de las subbandasde los pozos son inferiores en los resultadoscon canje y correlación

que en los resultadosHartree. Por tanto, las densidadesarealesde las subbandasNss

en los cálculos Hartreese subestiman;y esteefecto es más notableen los pozoscon

una subbanda ocupada que en los que tienen dos. Puesto que las densidadesNss a

T = OK son proporcionalesa E9 — E5, seha de observarla misma tendenciarespecto

de las posiciones de los fondos de las subbandas. En efecto, en todas las tablas se

observa que al aumentar Lw, mientras sólo hay una subbandaocupada,la diferencia

E5(sin xc) — E5(sin xc) es prácticamente constante; al aparecer la segunda subbanda,

estasdiferenciasse reducenaproximadamentea la mitad. En los casosen que hay dos

subbandasocupadas,la diferenciaE2 — E1 apenasvaría del casoHartreeal cálculo con

canjey correlación;estoimplica que en propiedadesqueimpliquensólo estasdiferencias

de energías,comotransicionesintersubbanda,dicho efectono esimportante.

3.3.2 Comparación con datos experimentales

En la tabla 3.6 serecogenlos datosy resultadosparavarios pozoscuánticoscon modu-

lación de dopadoque han sido estudiadosexperimentalmente.El acuerdogeneralentre



ti
Capítulo 3. Pozoscuánticosestructuralescon modulación de dopado72

x AID L, Lw N,(exp) E
5(sin xc) N4sin xc) E>(xc) N~(xc)

(1)
-7.2 -8.9

0.12 1.0 51 245 -18.2 -19.5 E
7.6 7.0 7.9

(2)

-3.1 -4.1
0.12 1.0 99 244

(4) 0.2 1.0 163 262 -18.0 -18.6
701, 6.8 7.3

(5)
-10.4 -13.4

0.23 1.0 118 258 -21.2 -23.4
3gb 9.6 10.2

(6)
-15.7 E -16.9

0.30 1.7 150 300 -22.2 -22.8
12.7c 10.5 11.1

(7)
-19.4 -20.9

0.30 1.0 100 300 -25.1 -25.9 E
12.3 E E 13.0

(8)
3.8 -14.0 3.9 -15.9 4.2

0.33 1.3 150 250 7.9 -25.7 7.1 -27.4 7.3

1l.6e 11.0 11.6

(~> 0.36 1.0 160 150 -25.3 -39.8
14.0’ 7.2 11.1

(10)
-3.5 -4.0

0.36 1.0 E 240 200 E -26.8 -27.6
8.4 8.8

(11) 0.30 1.0 60 100 169’ -49.4 13.7 -52.7 14.6

(12)
-17.4 -19.0

0.30 1.0 60 200 -36.2 ~37~5
- 17.4’ 14.9 - 15.7

Tabla 3.6: Diferentesmuestrasexperimentales,
terísticasde las muestrassedanen las unidades
experimentalesNs(exp)son densidadestotales

E- los cálculos de las poblacionestotales. Para la
parciales,medidasporefectoShubnikov-deHa-as.

junto con los resultadosteóricos. Las carac-
acostumbradas.Normalmentelos resultados

medidaspor efecto Hall, así que sólo se dan
muestra(7) se dan también las poblaciones
En estecaso sedan tambiénlas poblaciones

parcialescalculadas.Referenciasexperimentales:(a): Stórrneret al. [22];(b): Shah ci al. [42];
(c): Inoue a al. [43]; (d): Inoue ci al. [44];(e): Harris el al. [40]; (f): Comesel al. [35];(g):
Sasad al. [27).
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los valores calculados y medidos de Ns es muy satisfactorio,teniendo en cuenta que

algunosde los parámetrosexperimentalesestánsujetosfrecuentementea una ciertafalta

de precisión.

Una comparación de los casos (1), (2) y (3) permite estudiar el papel de la capa

espaciadoratantoteóricacomoexperimentalmente.Comoeradeesperar,si semantienen

fijos los demásparámetros,al aumentarEs la poblacióndel pozo decrece. Aunquelas

tres muestrastienen dos subbandasocupadas,la disminuciónde EF — E5 al aumentar

L~ indica claramenteque para una capaespaciadoramayor desapareceríala segunda

subbandaocupada,queen la muestra(3) tiene su fondo muy próximo al nivel de Fermi.

El acuerdocon el experimentoesmuy bueno;en los casos(1) y (2) seobservaunamejora

sustancialdel resultadoal incluir los efectosde canjey correlaciónenel cálculo.

Los casos(4) y (5) correspondena un valor intermediodez. Respectode los demás

parámetros,(3) y (4) sonsistemasmuy similares.La diferenciatangrandequeseobserva

entresus respectivaspoblacionesse debeexclusivamenteal cambio en la altura de la

barreraal pasardez =0.1 a0.2. El resultadoexperimentalparala densidadarealde (5)

no correspondeen absolutoa la tendenciaobservadaen los demáscasos.Los parámetros

estructurales del pozo (5) son muy semejantes a los de (4), y al ser 14 algo mayor y L5

menorque en el caso (4), seríadeesperaruna densidadarealpareciday algo superiora

la de éste. Es posible que o bien haya un error en la medida Hall de N8 de (5), o que

alguno de los parámetros estructurales no haya sido determinado correctamente, quizá

la densidad de impurezas,quepodríaseren realidadmucho menorde lo indicadoen la

referencia[35].

El resto de las muestras de la tabla 3.6 tienenvaloresaltosde x, aunque todas en el

régimende discontinuidaddebandadirecta. Los casos(6) y (7) son muy similares; aun

cuando la densidad de impurezas en (6) es mayor, su capa espaciadora es también más

ancha,con lo que su densidadelectrónicaareales algo menor. Esto no seaprecíaen el

resultadoexperimental,sino en los cálculos teóricos.

Es interesantecompararlos resultadosde (6), (7), (11) y (12). Estosdos últimos son

pozosmásestrechosquelos dosprimeros,perosu capaespaciadoraesmuchomenor,con

lo que en estospozosmAs estrechosla densidadelectrónicaareal tanto calculadacomo

medida experimentalmente es mucho mayor. El papel de la capa espaciadora es de crucial
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importancia: en el rango de O a 100 A, la población depende muy fuertemente de L5. A

tipartir de loo A, N5 sigue disminuyendo al aumentar
ts, aunque no tan rápidamente.

Los casos (9) y (10) tienen la fracción de Al másalta estudiada. Los resultados teoricos

tiy experimentales para estos dos casos vuelven a poner de manifiesto la importancia de

la capa espaciadora para estos sistemas: el pozo más estrecho es el que tiene una mayor

U
densidadelectrónica,porquesu capaespaciadoraes menor. E

En las muestras experimentales estudiadas el acuerdo eútre los cálculos y los resultados

experimentales es muy bueno, teniendo en cuenta las impreci~ioúesquepuedehaberen la U
determinaciónde los parámetrosexperimentales:porejemplo,el caso(6) hasido tomado

de [43], dondeaparececitada comomnestraR-74. Estamismamuestraaparececitada U
en otro tfabajo de estos autores[451,pero descritaahora con parámetrosligeramente

diferentes;ND = 1.0 x iO~ cm3 y L
5 = 100 A, que coinciden con los del caso (7). La U

diferenciaentrelos resultadosteóricoses apreciable.

Respectode la comparaciónent+edatosexperimentalesy resultadosteóricos,la in -U
clusión del efecto de la interacción de canje y correlaciónmejoraen la mayoríade los

casos estúdiado~ los resultadosóbtenidosrespectodel cálculo puramenteHartree. La U
diferencia~~ntre ambosvaloréses lo suficientementegrandecomo paraque tengasentido

plantearsela inclusión del efectodel cárije y la correlacióncon vistas a las aplicaciones U
prácbca~de estos sistemas o a la explicación de los resultadosexperimentales.

Aunquedesdeel punto devistateórico esteefectoesmásimportanteen sistemascon ti
N5 menor,déntrodel rangode valoresde interésenestasestructuras;experimentalmente

la diferencia se Aetecta mejor en sistemas más poblados,ya que la comparacióncon el

experimentono da la importanciarelativa de la interacción de canje y correlación, sino

la difer¿Aciaabsolutaentreel resultadoteórico y el experimental,que es mayoren los U
sistemasmáspoblados.

ti
ti
U
U
U
U



Capítulo 4

Pozos <5: confinamiento del gas

electrónico por dopado

El dopadoselectivopuedeutilizarseno sólo como un métodopara poblar los sistemas

cuasibidimensionalesde semiconductores,comohemosvisto en el capítuloanterior, sino

tambiéncomouna técnicade modulación del potencial. Los primerossistemasde este

tipo quese concibieronfueron las superredesn-i-p-i, descritasen la introduccióndeesta

memoria. En ellas, el potencial electrostáticoproducidopor las impurezasionizadas

altera el perfil de las bandas,y para capasdopadaslo suficientementeestrechas(del

orden de cientosde A) los nivelesdeenergíade los portadoressecuantizany seforman

¡runibandas. Con los avancesen las técnicasde crecimientoepitaxial, el anchode las

capasdopadasseha logradoreducirhastatal punto que sehabladedopado6, aludiendo

al intentode lograr unadistribución espacialde impurezasqueseacomouna 6 de Dirac,

esdecir,a dopar únicamenteen una monocapadel semiconductor.Las impurezasde la

láminadopadaproducenun potencialque confinaa los portadoresprovenientesdeéstas,

deahíqueestossistemasseconozcancomopozos6. Aunquelas primerasestructurascon

dopado6 sefabricaronen 1979 [46,47], hasido a partir de mediadosde los añosochenta

[48,~91cuandohan comenzadoa ser ampliamenteestudiados,no sólo por sus posibles

aplicacionestecnológicas,sino tambiénpor su interésbásico: sehan utilizado diferentes

técnicasexperimentalesparael estudiode los pozos6, como espectroscopiaRaman[50],

absorcióninfrarroja [51,52], medidasdemagnetotransporte[531y fotoluminiscencia[50].

75
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Desdeel punto de vista teórico, han aparecidoen la literatura cálculosautoconsistentes

de la estructuraelectrónicade pozosdeltaaislados:Zrenneret al. [53]utilizan la aproxi-

maciónHartree(no incluyen efectosde canjey correlación),aunqueconsideranel efecto

de lano parabolicidadde las subbandas;Degani[54] incluyeefectosde canjey correlación U
y estudiafundamentalmenteel efectode la segregaciónde las impurezasde la lámina 6.

Los resultadosquesepresentanenestecapítulocomplementanlos citadosanteriormente.

En la fabricacióny diseñode heteroestructurascuánticas,hay que teneren cuenta

las constantes~deredde los materialesconstituyentes:si son muy diferentes,seproducen U
tensionesque imposibilitan el crecimientode capasanchas;por consiguiente,si sepre-

tendeconstruirun pozo cuánticocon unaanchurade 100 A o superior4es necesarioque U
las constantesde red de los materialesde pozo y barrerasean muy parecidas. En las

homoestructurascuánticasesteproblemano existe,puestoquelas densidadesquesecon-

siderangrandesparadopadosuponenunadistorsiónmuy pequeñade la red del material

volúrnico: por ejemplo, en el GaAs, la densidadareal de átomosen la superficie (100) U
esde 1.25 x1015 cm~2, lo que suponeunadensidaddeátomosde Ca igual a 6.25 xlO’4

cm2. Los átomosde Si se sitúan preferentementeen las posicionesdel Ca, de ahíque

se comportecomo donador. Como las densidadesarealesde Si que suelenemplearen

estossistemassonmenoresque 1013 cm2, el Si sólo ocupaunapequeñafracción de las U
posicionesdel Ca en unamonocapa,y produceunaalteraciónmenoren la reddel GaAs.

Estashomoestructurasno tienen los problemasderivadosde la presenciade intercaras U
entrematerialesdistintos,puestoquelas impurezasseconsiderancomounapequeñaper-

turbacióndel materialvolúmico; sin embargo,las densidadesde portadoresque pueden U
obtenerséson muy áltas;en el casodel GaAsdopadocon Si, las densidadeselectrónicas

consiguensuperanlas obtenidasen las heteroestructurasde GaAsy sus U
Al dopadascon Si. Esto haceque las estructuras5 dopadasse hayan

utilizado para diseñartransistoresde alta potencia;además,aunquela movilidad de los U
~ortadóresen un pozo 6 seamenorqueen unaheteroestructuraanálogacon modulación

de dopadoeñ las barrerasdebidoa que impurezasy portadoresno estánespacialmente

se~arád¿s,la transconductanciag,Á ‘ de un transistor<5 es muy alta (46, 48, 49], debido

‘La trausconductanciaes un parámetromuy importantede los transistor~:a,,. = AL donde¡ es laay,,

corrientecútrela fuentey el sumidéro,y 14 es el voltaje de la puerta;en unaprimeraaproximación,9»,

U
U
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tantoal notableaumentode la densidaddeportadorescomo a Jareduccióndeladistancia

entre el canal de portadoresy la puertaquees posibleen estetipo de sistemas.

4.1 El gaselectrónico atrapado en el potencial pro-

ducido por las impurezas

Si la densidadareal de impurezasN~ es lo suficientementegrande(en el GaAsdopado

con impurezasesto suponeN~ =1.0 x 1012 cm2), los portadoresno estánligados a

las impurezasde las que provienen,sino queestán deslocalizadosen torno al plano de

impurezasionizadas,que puedetratarse como una distribución uniforme de cargaen

el plano de crecimientoxy. Dentro del modelo de masaefectiva, que emplearemosen

la descripciónde estossistemas,puederelacionarsela densidadmínima a la quepuede

hacersela aproximaciónde lámina uniformementecargadacon el radio de Bohr efectivo

de los portadoresen el semiconductor,4: los portadoresse deslocalizaráncuandosus

orbitasen torno a las impurezassolapen;aproximadamente,cuandolo haganlos círculos

de radio igual a aL. Esto correspondea unadensidadarealdel ordende 1/4.

Si ND es la densidadarealde impurezasy sesuponeunalocalizaciónperfectadeéstas

en la direcciónde crecimientoz, la correspondientedensidadvolúmica es

ní,np(Z) = Nn6(z— zo) (4.1)

donde z~ es la posición de la lámina de impurezas. La distribución de cargadebida

solamentea las impurezasionizadasdesnudasproduceun potencialen forma de V en la

dirección de crecimientoz. Si no hay compensacióntota], los portadoresprovenientes

de las impurezasse venconfinadosen dicho potencial, queasu vez apantallan,de modo

que la distribución de portadoresy el potencialelectrostáticoproducidopor portadores

e impurezasionizadashande sercalculadosde maneraautoconsistente.

En principio el dopadopuedeserde tipo p o n y en cualquiertipo desemiconductor.

Nosotrosnos centraremosen el estudiodel GaAs dopado6 con Si sin compensar.En

es proporcionala la movilidad y a la densidadareal de los portadorese inversamenteproporcionala la

distanciaentreel canal de conduccióny la puerta.
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estematerial, la condiciónNr, =l/a~ secumpleparadensidadesdel orden de 1 )< 1012

citA ~ Puestoque el Si se incorporaenunacapaMormcaocupandolas posicionesdel U
Ca y por tanto es una impurezádonadoraen el GaAs, los portadoresson electrones; U
la capade impurezasde Si ionizadasse trata como unahoja de cargapositiva, que

produceún potencialatractivoparaloselectronesy repulsivoparalos huecos.Debido a

la magnitudde la bandaprohibidadel GaAs,es una buenaaproximaciónparael estudio 3
de los electronesconsiderarsólo la bandade conducción,análogamentéa lo h¿chopara

el estudiode los pozoscuánticosde GaAs/AlrGaí..xAscon modulaciónde dopadode Si 3
(capítulo3).

UAunqueen estossistemasse pretendelocalizar las impurezasen una monocapadel

semiconductor,en la prácticael Si se difunde en el GaAs, y su distribución espacial

tiene una anchurafinita. Santosa al. [55, 56] aclararonquela temperaturadel sustrato U
duranteel crecimientode la muestraestárelacionadacon la difusión del Si: a tempeta-

turasdel sustratoTs menoresque530%la difusión del Si es prácticamentedespreciable, U
mientrasque temperaturasTs másaltasfavorecenla segregacióny dan lugara distribu-

cionésde impurezasde más de 100 A de anchura: a é400Cel anchode la distribución 3
de impurezases del orden de 180 A. Como a altastemperaturaslas estructurascrecen

mejor, con menosdefectos,las primerasmuestrasque secrecieronpresentabanunosper- U
files dedifusión del Si muy alejadosde la distribución6 ideal; una vez aclaradoel efecto

de la temperaturadel sustrato,se ha conseguidoreducir el ancho de la zona dopada U
prácticamenteal límite de la localizaciónde las impurezasen unamonocapa:Liu et al

[71]consiguieronobservardirectamentelas láminasdopadas6 por medio de microscopia U
electrónicade altatresolución; en sus muéstraslos átomosde Si sehallan confinadosa

lo &umo en 5 monocapasde GaAs. Nosotrosconsideraremosla posible difusión’del Si y U
su éfectoen la éstructuraelectrónicade estossistemas,suponiendoquelas impurezasse

distribuyenen una láminade longitud 1d con una densidaduniformePímp = CAÍD/id, esto U
es, como ‘tina función~ escalón,y comparamoscon el casoideal de dopado6 perfecto,es

decir, td = 0. 3
Sup¿n&emo~que no existecompensación,es decir, que la densidad‘de impurezas

acéptoras~A ~ o y qué lá dénsidádelectrónicaareal total N
5 es igual a ND: todas las U

imiSuiezásdonadorasestánionizadas.Esto ocurre paradensidadesarealesde impurezas

U

U
U
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menoresque 8 x1012 cm2. Si sedopa con una densidadmayor, seobservauna satu-

raciónde la densidadelectrónica[49, 53, 55, 56, 58]: aunquese aumenteel dopado,las

medidasde magnetotransporteindican que la densidadde electronesno superala cota

de 8 xlO’2 cm2. No se ha aclaradoel por qué deestefenómeno;algunosautores[49]

lo relacionancon el llenado de los mínimos L de la bandade conducciónde GaAs; la

diferenciaen energíasentreel mínimodel punto 1’ y el del punto L esde 310 meV, y para

un pozo delta idea] con N~ = 8 x 1012 cm2, EF superaestevalor. Tambiénlos niveles

DX [55, 56], que en el GaAs tienen una energíaresonanteen la bandade conducción,

podríanatraparelectronesen tal caso,puesEDX — Ec = 180 meV. Sin embargo,esto

no explicapor quése producela saturaciónde la densidadelectrónicaen pozoscon una

distribución de impurezasde anchuraespacialfinita, más realista: si la segregacióndel

Si es considerable(del ordende so A o más [55,56, 58]), la energíade Fermi no es tan

grande,puesel potencialresultanteseensanchay sehacemenosprofundo(véasela figura

4.1); sin embargose observaigualmentela saturaciónde Ns. Tambiénseha propuesto

como otraposibleexplicación(55, 56, 58] quea partir de ND > 8 x 10>2cm2, el Si deja

de sereléctricamenteactivo: a densidadesmenores,el Si sesitúapreferentementeen las

posicionesdel Ca, comportándosecomo donador;si la densidadde.impurezasaumenta

por encimade dicho valor, el Si comienzaa ocuparlas posicionesdel As y dejade con-

tribuir a la densidadelectrónicaareal;estefenómenoseconocecomo autocompensación.

Nos limitaremosa densidadesND comprendidasentre 1 y 8 x 1012 cm2, demaneraque

puedasuponerseque todaslas impurezasestánionizadasy que producenuna densidad

de cargauniformeen el plano xy.

El potencialproducidopor las impurezasseobtieneintegrandola ecuaciónde Poisson

e
—l4mp(z) = pímp(Z). (4.2)
dz2

k,np(z) ha de ser par respectodel eje z = z
0, y tomaremoscomo origen de energías

V(zo)= 0. Estasdoscondicionesdeterminancompletamenteel potencial.

Si se consideraunadistribución de tipo 6 en la dirección z, el potencialproducido

por las impurezasionizadasdesnudastiene forma de y; si sesuponeuna distribución

uniformedeimpurezascon un anchofinito, estepotencialesparabólicoen la zonadopada,

y lineal en la zonasin dopar. Los electronesatrapadosen el pozo producena su vez un
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Figura 4.1 Perfiles de potencial, fondos de las subbandasocupadas

(líneascontinuas)y nivel de Fermi (línea de trazos)parapozoscon Nr, =

7.0 x 1012 cm
2, y td = 0,10, 50 y 100 A de izquierdaa derecha.Todas

lasenergíassemiden desdeel nivel de Fermi. Los potencialessedibujan

en un intervalode 600 A centradoen la capadopada.
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potencialelectrostáticoquemodificasustancialmentee] perfil depotencia]producidopor

las impurezas;en particular, como suponemosque no hay aceptoresen el sistema,el

potencialresultantefinal ha de tenderasintóticamentea un valor constante,puestoque

la carganetatotal que sepercibedesdeuna posiciónsuficientementealejadade la hoja

de impurezases0.

4.2 Distribución de la población electrónica en sub-

bandas

Como hemosanticipado,parala descripciónde los estadoselectrónicosutilizaremos la

aproximaciónde masaefectivaa unabanda.

A las densidadesde impurezasque consideraremos,N0 > 1 x 1012 cm—2, el potencial

atractivoen la direcciónz confinaa los electrones;su vector de ondaen dichadirección

secuantiza,mientrasque su movimientoen el planozy eslibre. Consideraremosquelos

electronestienenuna masaefectivaconstantee igual a la del GaAs volúmico, y que su

relación de dispersiónesparabólica;dentro de estaaproximación,la ecuación(1.22) es

válidaparatodo el sistema,lo que implica que la función envolventeen la direcciónz no

dependede ,c, asíque bastaresolverel problemaunidimensional

(—~4~+ V(z)) Fj(z) = E.~ Fj(z) (4.3)

paraobtenerlas autoenergíasy funcionesenvolventesdel problemacompleto.

Las E5 son las energíasasociadasal movimientoen la dirección z, los fondos de las

subbandaselectrónicas;las energíaselectrónicastotalesE5(ic) seobtienenañadiendoa

E5 la energíacinéticaen el planoxy, en el que los electronessemuevenlibremente:

= E5 + (4.4)E5Qc) 2m

En estesistema,la densidadelectrónicaareal es conocidade antemano,e igual a la

densidadareal de impurezasionizadas. Se desconocesin embargola distribución de

la población en subbandasy la posición del nivel de Fermi, que han de determinarse

autoconsistentemente.Suponemosquetodoslos fondosdesubbandasonestadosdiscretos
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del pozo cuánticoen la dirección z; sus correspondientesfuncionesenvolventesson por

tahtó de cuadradoihtegrable,y se anulanparaz —* ±co,así comosus derivadas: U
A~ fl(z) = fSm F,’(z)=0. (4.5) U

Estascondicionesde contornoy la normalizacionJ~ IÑzfl2dz = 1 (46) U
determinancompletamentelas funcionesenvolventes(salvouna fase trivial).

la expresión(3.8) pan la densidadelectrónicape(Z)Cn-los pozoscon modulación-de

dopadoes tambiénválidaparalos pozos6, y porconsiguientesulímite a temperaturaOK, U
vienedadopor (3.12). La diferenciaentreestosdostipos de sistemasresideen queen los

pozoscon niodu]ációnde dopadoseconocedeantemanola posicióndel nivel de Fermi, U
fijado por los semiconductoresdopadosque constituyenlas barreras,y se desconocela

d~ñsidadelectrónica&eal total del sistemaNs,mientrasqueen los pozos6 la densidad •

electróñicatotal ateáles conocida,pero sedesconocela posicióndel nivel de Fermi. EF

sé-d~iérminautilizando la condiciónde neutralidaddecargaen el sistema,queen el caso U
quenosocupa(tú = 0) resultaset

Ns ÁJPC(Z)dZ=ND. (4.7) U
Sustituyendoen esta ecuaciónla densidadelectrónicadadapor (3.8) y utilizando la

ucondiciónde normalización(4.6), setiene

EF—E

;

Nr, =—~.kTZln(1+exp( 1) Uirh kT (4.8)
- 1- • -

expresiónque puedeutilizarsepara determinarEF numéricamente.Nosotrosnos limi-

tajemosal casoT =0K, parael que la ecuaciónanteriorsereducea U
ND=—.wZ(EF—ESW(EF—ES). - (4.9)

Idi U
DeestaexpresiónsepuededespejarEF:

U1 ~ ,rM
• - Er=-EE,+—Nr, (4.10)pm -

dondep’eéel núrner¿desubbandasocupadasdel pozé,queal igual que EF, sedesconoce; U
ambossedétertninaniterativamente:

U
U
ji
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1. Se calculaLp suponiendoquesólo hay unasubbandaocupada,es decir, quep = 1.

A estacantidadla llamamosEp(1):

idi2 (4.11)

Evidentemente,E
9(l) > E>; siemprehabráal menosuna subbandaocupada,pues

hemossupuestoqueno hay compensacion.Paraver si haypoblaciónen la segunda

subbanda,se comparaEF(1) con E2:

Si Er(1) < E2, entoncessólo hay una subbandaocupada,y se tiene que E9 =

Er(í).

Si por el contrario E~(1) > £~, al menos hay dos subbandasocupadas,y por

consiguientehay que calcularEr(2):

2. Supóngasequehay 2 subbandasocupadas;en tal casoel nivel deFermi sería

1 lrh
2

E9(2) —(E> + £2) + ——Nr,. (4.12)
2 2nr

Secomparaestacantidadcon £3:

Si Ep}2) < E
3, entoncesEp = Ep’(

2), y efectivamente,sólo hay poblaciónen las

dos subbandasmásbajas.

Si EF(2) > £3, hay quecalcularEp’(3).

3. Se repiteel razonamientoanteriorhastaque secumpla la condición

E, c Ep(p) < E~.> (4.13)

En tal caso,£9 = Ep}p), y hay p subbandaselectrónicaspobladas.

ConocidosEF y el número de subbandasocupadas,puedecalcularsela densidadde

cargaelectrónicap~(z), que seevalúade igual maneraqueparael pozo conmodulación

de dopado (ecs. (3.8) a (3.12)), y tiene la misma expresiónfinal. Pe(z) es partedel

término no homogéneode la ecuaciónde Poisson

&Vu(z) — 1(pe(Z)+pi,np(Z)).

dz2 e
(4.14)
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Tantosi setoma pimp(z) como proporcionala una 6 de Dirac como si setoma constante

en una cápá’dé longitud td ‘y núla en el résto del sistema,el pótencial producidopor la U
distribución de impurezaspuedecalcularseanalíticamente. El potencialelectrostático

producidopor los electronesverifica la ecuaciónde Poisson U
&V4Z) _ e

dz2 — —pe(z). (4.15) Ue

Parasimplificar la notación,‘tomamos z = O como plano de simetríadel sistema,que U
coincidecon el centrode la capadopada.Al serel problemasimétricorespectode z = 0,

V~(z) es par respectode reflexionesen él, y por tanto 14’(0) = 0. 14(z) es la integraldoble

U
de la densidadde cargaelectrónica;como vimos en el apartado1.5, estaexpresiónpuede
simplificarseaún más;aquí lo haremosde maneraligeramentedistinta a la mostradaen

el apartado1.5, que nos permiteobteneruna expresiónmuy sencilla parael potencial U
electrostáticototal cuandola distribución espacialde impurezassemodelacon una 5 de

Dirac: U
14(z) = ~ d~ j d¿f’p

4(() = 1 (7dt§ dtp~(sc’)— d¿ ~ d¿’p~(¿’)). (4.16) U
Por la condición de neutralidaddecarga,

eND
p~(z)dz— , (4.17)

Jo
00

2
así que U

e2Nr, cf2 f00,,
2e z — ~ (z >0). (4.18)

Estaúltima integtal puedeéva]larsepor partes:definiendo

U(¿) 7 d4’p~(~’); dU(fl = —p~(¿)d~, (4.19) U
se tiene ‘ ‘ U
<(df úk) [~ÓM~— j «—p~(¿))dt~= zU(z) + = J(z + ~9p~~~)dE,

U(4.20)
con lo 4úéel potencialelectrostáticosereducea u

e2Nr, en
2 ¿Jo u

U
U
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En el caso de que la distribuciónde impurezasseade tipo fi, la expresióndel potencial

Hartree tambiénse simplifica; integrandola ecuación(4.2), se tiene que el potencial

producidopor las impurezases

C2ND ~

JdCJ 6(C’)d~’ (z =0), (4.22)
salvo constantefijada por el origen deenergías.Utilizando la propiedadde la función de

la <5 de Dirac ¡ 6(z)dz= 1 (4.23)
—0(0),
2

queda

e2ZVr, (z =0), (4.24)t’np\27

estepotencialcancelael término lineal que apareceen (4.21), de modo que el potencial

Hartreeresultantede un pozo con unadistribución¿deimpurezases

Vn(z)= —~ j(z + ~9p~(4)d~ (z > o). (4.25)

Si la distribuciónde impurezasesuniformeen una láminadeanchofinito l~, el potencial

que producetienela forma e2ND 2

Si _

VImP(ZÑ{ (z =0) (4.26)
e2Nr,—(z——) si z>—

2c 4

y añadiéndoleel potencia]electrostáticoproducidopor los electrones(ecuación(4.21)),

setieneel potencialHartreetotal.

Como secomentabaen el apartado1.5.1, los efectosdecanjey correlaciónsetienen

en cuentadentrode la aproximaciónde funcional local; así,el potencialque apareceen

la ecuaciónde Schródinger(4.3) essumadel potencialHartreey del funcional de Hedin-

Lundqvist (ecuación(1.38)). Evidentemente,el criterio de autoconsistenciautilizado en

el casode los pozoscon modulaciónde dopado(igualdadde las densidadeselectrónicas

arealesobtenidasen dos ciclos consecutivosdel cálculo) no es válido aquí; en estecaso

consideraremosque se haobtenidola soluciónautoconsistentedel problemacuandolos

potencialesVg-f-Vxc de dosciclos consecutivosseansuficientementesimilares;enconcreto,
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cuandosu desviacióncuadráticamedia UM sea pequeña.Paraestossistemasusamosel

Ucriterio a,’« < 0.1 meV.

U
4.3 Resultados. Comparación con sistemas experi-

mentales U
Cornoenestossistemasla densidadareal total N5esconocidadeantemano,los resultados U
de interésson las poblacionesde las subbandas,que tienen ¡a mismaexpresiónque en

el casodel pozo con modulaciónde dopado(ecuación(3.14). Por supuesto,ademásde U
éstas,seobtienenlas correspondientesfuncionesenvolventes,energíasde los fondos de

las subbandasy los perfiles de potencial; pero las poblacionesN55 puedencompararse U
directamentecon los resultadosde las medidasShubnikov-deHaasy danunaideade la

bondadde los cálculos. U
de Zrennerel al. [53]presentanresultadosdemedidasShubnikovdeH~sde la población U

las subbandasde un pozo 6 con un dopadonominal de ND = 7 >c 10’~ cm
2 y una

densidadelectrónicaarealtotalde Ns = 6.7x 1012 cm2, y calculanautoconsistentemente

las poblacionesde las subbandasocupadasen función del ancho- de la capadopada, U
teniendoencuentala no parabolicidaddelas subbandas;sin embargo,no incluyenefectos

de canjey correlación. Concluyenque el espesorde la zonadopadaes Li = 78 A, y que U
estemétodopuedeutilizarseparadeterminarla segregaciónde impurezascon una gran

precisión,pueslas N
55 dependensensiblementede

1d~ Nosotroshemosestudiadoel efecto U
del canje y la correlación’en cuanto a la determinaciónde 1d, y comparamoscon los

resultadosde Zrennerel al.; los resultadosse muestranen las tablas4.1 y 4.2. U
Hemosrealizadolos cálculos suponiendouna densidadelectrónicaareal N

5 igual a

7.0 y 6.7 x 1012 cm
2; aunquelas medidasShubnikov-deHaasdan comoresultadoeste U

último valor, cabela posibilidadde que no sehayadetectadola p¿blaciónde subbandas

másaltas,y que los valoresde las poblacionesde las subbandasinferioresajustenmejor U
al caso = Nr,.’ Nuestrosresultadosindican que no ocurretal cosa;el mejor aju~te

queobtenemosentrenuestrodcálculosincluyendolos efectosdel canjey correlacióny los U
resultados~expetii+entalessedaparaN

5 = 6.7 x 1012 cm
2 y td = 50 A (tabla 4.1).

U
U



4.3. Resultados.Comparacióncon sistemasexperimentales

Id(A) EF(sin xc) E5(sin xc) Ns(sinxc) Er(xc) E5(xc) Ns(xc)

0(6)

230.2 0.11 236.8 0.05

223.2 0.30 229.8 0.27

233.9 207.0 0.75 238.7 212.2 0.74

176.7 1.59 181.0 1.60

91.5 3.96 93.3 4.04

10

218.6 0.11 225.1 0.05

211.7 0.30 217.2 0.27

222.5 195.5 0.75 227.0 200.5 0.74

164.9 1.60 161.1 1.61

80.4 3.95 81.9 4.03

50

181.0 0.12 186.8 0.06

173.5 0.33 217.2 0.30

185.3 157.6 0.77 189.0 161.7 0.76

123.7 1.71 126.8 1.73

49.4 3.78 50.4 3.85

100

147.7 0.15 152.1 0.10

139.4 0.38 142.6 0.36

153.2 122.4 0.85 155.6 125.0 0.85

85.4 1.88 86.8 1.91

29.9 3.42 30.3 3.48

Tabla4.1 : Energíasde los fondosde las subbandasocupadasE~ y sus

respectivasdensidadeselectrónicasarealesN55 calculadasparapozos<5

con una densidadde impurezasND = 6.7 x 10>2 cm
2 de ancho‘d varia-

ble. Los cálculosse han realizadoincluyendoy sin incluir el efectodel

canjey la correlación;se indican en la tabla como “xc” y “sin xc” res-

pectivamente. Las energíasse dan en meV y estánmedidasdesdeel

minímodel potencial; las densidadesarealesestandadasen unidadesde
—21012 cm
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Capitulo 4. Pozos<5: confinamientodelgas electrónicopor dopado

Id(A) E9(sin xc) E5(sin xc) Ns(sin xc) Ep(xc) E5(xc) Ns(xc)

0(6)

238.1 0.12 244.8 0.06

230.9 0.32 236.7 0.29

242.4 213.0 0.79 247.1 219.2 0.78

182.4 1.67 186.7 1.68

94.4 4.11 96.1 4.20

10

225.9 0.12 232.6 0.06

218.7 0.32 224.5 0.29

230.2 201.4 0.79 234.9 207.0 0.78

169.9 1.67 174.3 1.68

82.6 4.10 84.3 4.19

50

186.8 0.13 192.6 0.07

179.0 0.35 183.7 0.32

191.5 162.3 0.81 195.3 166.5 0.80

127.1 1.79 130.2 1.81

50.1 3.92 51.6 3.99

100

152.1 0.17 156.6 0.11

143.5 0.41 146.7 0.39

158.2 125.6 0.90 160.6 128.2 0.90

87.2 1.97 88.6 2.00

30.5 3.55 30.9 3.60

Tabla 4.2 : Igual queen la tabla anterior,perocon Nr, —7.O>c 10>2 cm~
2
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4.3. Resultados.Comparacióncon sistemasexperimentales 89

En el caso de los pozos con modulaciónde dopado,incluir el efecto del canje y la

correlaciónresultaen un aumentode la población de las subbandasy de la densidad

electrónicaareal total: en dichospozos,el nivel de Fermi estáfijado respectodel fondo

de la bandade- conduccióndel material que forma la barreraen la zona de potencial

constante,y el efecto de añadiral potencialdel pozo el funcional de canjey correlación,

que es definido negativo,es aumentarsu profundidadrespectodel nivel de Fermi, y por

tanto hacerlomás atractivo, aumentarsu población total. Sin embargo,en los pozos

6, la poblaciónelectrónicatotal esfija, y la inclusión del canjey la correlaciónsupone

una redistribución de la poblacion en las diferentessubbandas:las Ns5 varían, pero

!t N55 = esconstante.En todos los casosestudiados,la poblaciónde las subbandas

inferiores aumentasi se incluye el efecto del canje y correlaciónrespectodel cálculo

puramenteHartree; sin embargo,la poblaciónde las subbandassuperioresdisminuye.

Aunquelos cálculosmuestranqueel mayorcambiorelativo depoblaciónseproduceen la

subbandamásalta,experimentalmenteno sueledetectarsesiquierasu ocupación;esmás

fácil detectarla variaciónabsolutade la subbandafundamental,que esla más poblada.

Paralos dos casosestudiadoscon y sin canjey correlación(Nr, = 6.7 y 7.0 x 1012 cm”
2),

la poblaciónde las 2 subbandasinferioresaumentasi se incluye el efectodel canjey co-

rrelaciónrespectodel caso Hartree;la tercerasubbandamantienesu poblaciónconstante

o aumentaligeramente:es la quesufreuna menorvariacionde la población,y disminuye

la ocupaciónde las dos subbandassuperiores.En cualquiercaso,el efectodel canjey la

correlaciónen estos sistemascon varias subbandasocupadases menosimportanteque

en los pozoscon modulaciónde dopado,aunqueconvieneresaltarque cuantomenores

el anchode la distribución de impurezas,mas notablees la diferenciaentreel cálculo

Hartreey el que incluye canje y correlación,como se infiere de los resultadosque se

muestranen las tablas4.1 y 4.2. Esteresultadoerade esperar,puestoque la interacción

de canjey correlacióndependede la dimensióndel sistema,siendomayor cuantomenor

seaésta;cuantomásestrechaes la distribuciónde impurezas,más confinadoestáel gas

electrónicocuasibidimensional,y por consiguiente,másimportantesson los efectosdel

canjey la correlación.

Respectode la influenciade lasegregaciónde las impurezas,en las tablas4.1 a 4.4 se

ve que las poblacionesy los fondos de las subbandascambianapreciablementeal variar



Capítulo 4. Pozos6: confinamientodel gaselectrónicopor dopado

Id(A)- E¡4xc) E5(xc) Ns(xc)

- 0(6)’

184.1 0.15

189:5 ‘‘ 170.8 ‘ 0.52

146.9 1.18

76.3’ 3.15

10

175.3 0.15

180.8 162.0 0.52

138.0 1.19

67.8 3.14

50

• 145.7 0.18

152.0 162.0 0.54

138.0 1.27

43.3 3.02

100

118.0 0.23

126.1 104.7 0.60

75~1 1.41

26.7 2.76

Tabla 4.3: Como eii las tablasanteriores,pero con Nr, = 5.0 x 1012

en estecaño~emuestransólo los resultadosconsiderandoel efecto
- ‘ ‘

del canjey la correlación. -
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4.3. Resultados.Comparacióncon sistemasexperimentales

id(A) Er(xc) E5(xc) Ns(xc)

0(6)

126.8 0.001

126.7 116.9 0.28

102.0 0.69

53.8 2.03

10

121.5 0.001

121.6 111.6 0.28

96.7 0.69

48.6 2.03

50

103.3 0.01

103.8 96.6 0.28

77.4 0.73

33.0 1.97

100

85.8 0.04

87.3 76.3 0.31

57.6 0.82

21.4 1.83

Tabla 4.4 : Como en la tabla anterior,con Nr, = 3.0 x 1012 cm
2
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92 Capítulo 4. Pozos6: confinamientodel gaselectrónicopor dopado

td de 50 a 100 A, de ahí que Zrenneret al. [53] considerenla medidade la ocupaciónde Ulas subbandascomo un buenmétodo paradeterminarla segregaciónde las impurezas.

Sin embargo,si sevaríael anchode la distribuciónde impurezasde O a 50 A, el cambio

en lasocupacionesde las subbandases muchomenosimportante: dehecho,la diferencia U
en los resultadoses menor que la que suponeparaun anchofijo incluir o no el efecto

del canje y la correlación. Como en la actualidades posible reducir la segregaciónde U
las impurezas[71] por debajode los 50 A, estemétodono esmuy útil cuantitativamente

U
paralos sistemasfabricadoshoy en díá.

En la figura 4.1 se muestragráficamenteel efecto de la segregacióndel Si discutido
—2

mas arriba paraun pozo con una densidadarealde impurezasNr, = 7.0 x 1012 cm
Los resultadosrepresentadoscorrespondena los cálculos que incluyen efectosde canje ji
y correlaciónmostradosen la tabla 4.2, pero tomando £9 como origen de energía, de

maneraqueresultamáspatenteel hechode que un cambioen 1a del ordende 10 A no

afectaapreciablementelas posicionesrelativasde los fondos de las subbandasy de éstas

respectodel nivel de Fermi, y por consiguiente,de las poblacionesde lassubbandas.La

figura 4.1 pone de manifiestoclaramentequela subbandamás sensiblea los cambiosen

valor absoluto es la fundamental: al aumentar td, disminuye £9 — E> y por consiguiente U
N

5>. Las tablas 4.3 y 4.4 muestranlos resultadosde los cálculosautoconsistentesin-

cluyendoefectosde canje y correlaciónen pozoscon ND = 3 y 5 x 10>2 cm~
2, paraver

el efecto de la variaciónde la densidadde dopadoNr, en estos sistemas.En todos los

casos(Nr, = 3, 5 y 7 >40>2 cnÚ2; tablas4.2 a 4.4) al aumentarla segregacióndel Si la U
poblaciónde lasubbandafundamentaldisminuye,y aumentala poblacióndelrestodelas

subbandas. De hecho, aparte del perfil de potencial, que no es directamente comparable ji
con ninguna magnitud física medíble, la posícion relativa de las dos subbandas mas bajas

esla magnitudfísica que máscambiaal variar ‘d~ Por tanto, la medidaexperimentalde U
la segregacióndel Si a travésde la medidade las poblacionesde las subbandasha de

basarse principalmente en la determinación de la ocupación de la subbandafundamental, U
o mejor aún, en la variación de la ocupación relativa de las dos subbandas más bajas.

Al disminuir la densidadde impurezas,no sólo varía la ocupaciónde todaslas sub-

bandas,sino que puededisminuir el número de subbandasocupadasdel sistema; esto

U
U
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es lo que ocurre al variar Nr, de 7 a 5 xlO’2 cm2 (tablas 4.2 y 4.3); se pasa de 5 a 4

subbandaspobladas.Al variar Nr, deS a 3 xlO>2 cm2 (tablas4.3 y 4.4) el númerode

subbandasocupadasno cambiateóricamente,pero a efectosprácticosla ocupaciónde la

subbandamás alta para Nr, = 3 >4012 cm’2 es tan bajaque seríaindetectablecon las

técnicasactualesde magnetotransporte.

Nosotrosno hemosconsideradola no parabolicidadde las subbandasen estoscálculos;

sin embargo, Zrenner ci al. [53] muestrangráficamente(figura 3 de su artículo) la den-

sidad electrónica arealde las subbandascalculadastanto en la aproximaciónparabólica

como con un modelo que da cuenta de la no parabolicidad; de la figura citada se infiere

que la no parabolicidad es despreciableen los pozoscon Nr, pequeña (inferior a 5 c 10>2

y la diferenciaentrelos dos modelosaumentacon el valor de Nr,. Santos et al.

[55] se refieren a este resultado de Zrenner ci al. y afirman que la no parabolicidaden

estos sistemas es más importanteque el efectode la interacciónde canjey correlación.

Sin embargo, nuestrosresultados(tablas4.1 y 4.2) muestranque paradensidadescomo

las del sistema experimental que Zrenner cl al. estudian(Nr, ~ 7 x 10” cm2), las

correcciones introducidas al considerar el efecto de canjey correlaciónson del ordende

las que obtienen Zrenner ci al. empleando un modelo no parabólico;en rigor no debería

despreciarse una frente a otra. Por otro lado, de acuerdo con Santos ci al. [55], con-

cluimos que la segregación 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 distribución ¿5

ideal de las impurezasno introduceerrores mayoresque los que conlíevadespreciarel

efecto del canje y la correlación y/o la no parabolicidad de las subbandas.
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Capítulo 5

Superredes 6

Como se comentabaen el capítulo anterior, la mejora de las técnicasde crecimiento

epitaxialpermiteun mayorcontrolde la distribuciónde los dopantesensemiconductores,

por lo quese han comenzadoa estudiarestructurascuya característicanovedosaes el

tipo de dopado, Jíamado <5 por la intenciónúltima de lograr una localizaciónperfectade

las impurezas[46,48].

En las superredesSseproducela modulacióndel potenciallocalizandolas impurezas

en regionesmuy delgadas,distribuidascon una ciertaperiodicidadespacial. Si sevan

alternandoen una superredcapasde impurezasdonadorasy aceptorasde modo queel

sistemaesté totalmentecompensado,el perfil de potencialresultantetiene forma ase-

rrada [521.Si no existecompensacióntotal, los portadoreslibres producenun potencial

electrostáticoquemodifica el de las impurezas,y quedebedeterminarseautoconsistente-

menteparalograruna descripciónrealistade la estructuraelectrónicade estossistemas.

El interés por las superredes6 es creciente: recientementehan aparecidoalgunos

cálculos autoconsistentesde la estructuraelectrónicade estossistemas[59, 60, 61], así

como espectrosde fotoluminiscencia[59, 62] que proporcionaninformación sobre los

niveles energéticosde los portadores.

En este capítulo sepresentaun estudio exhaustivode la estructuraelectrónicade

los sistemas con dopado delta múltiple. Destacamos ciertos aspectos no señalados en

la literatura existente,es decir, qué parámetrosson realmenterelevantesen cuantoa

la estructuraelectrónicase refiere; en particular, cómo afectana las anchurasde las
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96 Capítulo .5. Superredes£5 ji
minibandasy a las distanciasentreéstas,que son las magnitudesquetienen relevancia

desdeel punto de vista experimental.Finalmente,comparamosnuestrosresultadoscon U
los espectrosde fotoluminiscenciaanteriormentecitados.Los resultadosde estecapitulo

serecogenen la referencia[63]. ji

5.1 Planteamiento del problema ‘U
Estudiaremossuperredesdopadascon impurezasdonadoras,en concreto Si en GaAs, U
sin compensar.Supondremosque todas las impurezasestánionizadas,y que debidoa

la proximidadde las átomosde Si, la densidadde cargaesuniformeen el planoxy de U
crecimientode laestructura;comovimosenel capítuloanterior,estasuposícionesválida

si la densidadarealde impurezasNr, es mayor que un cierto valor crítico, que parael U
GaAsesaproximadament~~ x 10i2 cm~

2.

Consideraremosdiferentesdistribucionesde impurezasen la direcciónde crecimiento U
~;desdela queda nombrea estossistemas,de tipo £5, a distribucionesgaussianascon

distintas anchurasa mitaddel máximo. Si suponemosque las impurezasestánperfecta -U
mentelocalizadas,su densidadvolúmicanr,(z) es

‘+00 ji
nD(z)=ND >3 c5(z—nd) (5.1)

‘1= —~ Udonded es el periodo de la superred;si se suponeuna distribuciónmásrealistade tipo

gaussiano,entonces ji
- Nr, ~
flD(Z) — >3 c<ff~É; = 2v¶K~ (5.2)

fl~00

La dispersiónde las impurezassemide porel anchode la gaussianaa mitad del máximo,

áz. Esto permiteestudiarcómo afectala segregacióndel Si al potencial y al espectro ji
de la superred: ‘Las anchuras a mitad de máximo escogidas, de 20 ‘y 40 A, sondel orden

de las que se producenen los dispositivosexperimentalesúltimamente[56, 58]: como ji
comentamosen‘él capítulo anterior, una vez aclaradoel efecto de la temperaturadel

sustrato7% en la segregacióndel Si, el ancho de la distribución de impurezas se controla U
bastante-bien: Como se explicó en el apartado4.1, se ha comprobado[56] que para

U
U
U
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temperaturasinferioresa 5300C la difusión del Si disminuyeconsiderablemente,de tal

maneraque las anchurasde las zonasdopadasson del orden de las estudiadasen este

caso.

El rangode densidadesde impurezasconsideradova de 1 a 7 x 1012 cm2. Como se

comentéen el capítulo4, a densidadesinferioresa 1 x 1012 cm”2 la láminade impurezas

no puedemodelarsecomounahojacon unadistribucióndecargauniforme; porotro lado,

a densidadesarealesmayoresque8 x
10i2 cm~

2, seobservaunasaturaciónde la densidad

electrónica[49, 53, 58]: aunquese aumenteel dopadonominal, las medidasde efecto

Hall indican que no sesuperandensidadesdeelectronesde 8 x 1012 cm’+ Parael rango

de valoresde Nr, indicadopodemossuponerque todos los donadoresestánionizados,de

modo que producenunadistribucióndecargaperiódicaen la direccióndecrecimientode

la superredz y uniformeen el planoperpendiculara ésta,xy. Los valoresdel periodode

la superredd oscilanentre 100 y 500 A, lo que permiteestudiarel comportamientode

estetipo de estructurasdesdeel régimenpropiamentede superredal de pozo cuántico,

que seproducepara grandesperiodos.

Al igual que en los pozos & de Si en GaAs, utilizaremos el modelo de funciones

envolventesa una sola banda[9]; como en todas las estructurascuánticasque hemos

estudiado,basadasen GaAs y las aleacionesAI~Gai
1As, las propiedadeselectrónicas

sedescribensatisfactoriamentecon dicho modelo. Supondremosque las masaefectivaes

constanteen todo el sistema,e igual a la del GaAs; la interacciónde canjey correlación

se tiene en cuentadentrode la Aproximación de Funcionalde DensidadLocal; de este

modo,el problemase reducea una ecuaciónde Schródingerparauna partículacon un

potencialsumadel potencialHartreey de un potencialde canjey correlación. Hemos

escogidoel funcionalde Hediny Lundqvist [19],aunquelas diferentesparametrizaciones

del funcionaldecanjey correlacióndan resultadossimilaresparala densidaddeestados.

Como se comentabaen el capítulo 1, debido a que el sistemaes invariantebajo

traslacionesen el plano xy, el vector de ondaen dicho plano, sc, es un buen número

cuántico,y lo mismoocurrecon el vectordeondaen la direcciónz, q, debidoa la perio-

dicidaden dichadirección. Las funcionesenvolventesseescogende modo que verifiquen

la propiedadde Bloch en la dirección z, y normalizadas,a un periodo de la superred,

tal comoseexplicó en el apartado1.4.2. El espectrode energíaasociadoal movimiento
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en la dirección z consisteen intervalosde eiiergíaspermitidas(minibandas)separados

por iñtervalosdeenergíasprohibidas,-análogosa las bandaspermitidasy prohibidas del U
espectrode un cristal. - En cuanto al movimiento en el planozy, consideramosque los

electronessemuevenlibremente;como setoma la masaefectivaconstante,la relaciónde U
dispersiónen dicho plano esparabólica.Así, en el casoque nos ocupaen estecapítulo,

la ecuacióñde Schródingerque describeel problemaunidimensionales U
(h2d2

k2nr dz2 + V(z) — Es(a))Fjq(z) = 0 (53) ji
que nos da la energíaasociadaal movimiento unidimensional,las minibandasE~(q).

Teniendoen cuentael movimientolibre en el plano xy, el espectrode la superredviene ji
dadopor

h2¡c22m’ U
estoes,’ cadaenergíapermitidaE

5(q) esel fondo deuna subbandaparabólica.’

La ecuacióndeSchródingerse haresueltoutilizandola técnicade MatricesdeTrans-

ferenciaexplicadaen el capítulo2. Estetratamientonos permitecalcularel espectrode

una superredsin hacerdistincionesentre las minibandasanchas,típicas de superredes U
de periodoséortos,y las que son tan estrechasque puedenasimilaÑea estados,de pozo

cuántico,comohacenKe eta!. [59]. Tampococambiala magnituddel cálculoparadife- ji
rentescasos:en un desarrolloen ondasplanas,que esmuy adecuadoparasuperredesde

periodopequeño,hay que aumentarenormementeel númerodecomponentessi seestu- U
dian superredesdeperiodomuy grande[60]paradescribiradecuadamentelas funciones

envolventes, el espectroy las autofuncionesdel hamiltoniano,puedecaicularseel nivel U
de Fermi del sistema,£9. La densidaddecargaelectrónicaen la superredes U

p(z) = -~2c>3>3>3f(Ejq’(ec))¡F7jq(z)¡
2, (5.5)’

5 nq U
donde 1(E) es-la función de distribución de Fermi. En un sistemainfinito, la sumas

discretaspuedenaproximarsepor integrales: ‘‘ U
E~ (

2)2fdht. (5.6) u
>3..-*kjdq, L=Nd, (5.7)

q

U
u
‘U
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de modo que la densidadde cargaes

nf
p(z) = — ¿e¡dq(.=~) 2kBTín(í + c(EFEi<~>)/kBT)~Fjq(z) ¡2 (5.8)

5JZB 2ir idi

ZB indica que la integraciónen q serealizaen toda la zonade Brillouin. A T = OK,
p(z) = cm’ ~ dq(E9 —

“v ~ L~ — E5(q))O(Ey Ej(q))¡Fjq(z)¡
2. (5.9)

Ahora la densidad areal de electronesN
5 secalculaen un periodode la superred;como

el sistema es eléctricamente neutro, ha de ser igual a la densidad areal de impurezas Nr,:

ND=NS=!idzP(=)=+;; 22L dq(E9 — E5(q))O(E9— E5(q)). (5.10)
.7

SZB indicaque la integralestáevaluadaen la mitad de la zonade Brillouin, entreq = O

y q = ~; debido a que la relaciónde dispersiónes par en q, se tiene f~ dq =

2fszs 4.
La expresión(5.10) nos permitecalcularel nivel de Fermi de la superred,conocidoslos

demásdatos,ND, d, E
5(q). El algoritmoparael cálculo de EF es análogoal seguidoen

el caso de los pozos& (apartado4.2). Una vez determinadoEF y por tanto el númerode

mínibandasocupadasdel sistema,puedecalcularsela densidadelectrónicadel sistema

que seemplearáen la resoluciónde la ecuaciónde Poisson:

d3V(z) — ~ (p(~) + pí,np(Z)). (5.11)
dA e

dondepimp(z)= cNr,(z). La soluciónde la ecuaciónde PoissonVp(z),a la queseañade

el potencialde canjey correlación,V~~(z), setoma como nuevopotencialVs(z) para.la

ecuaciónde Schródinger.Se logra la solución autoconsistentedel problemacuandoVs,

VT = Vp + V1,,, son similares, esto es, cuandola desviacióncuadráticamediade estos

potenciales,a~, es pequeña. Consideramosque nuestroresultadoes autoconsistente

cuando
0M <0.1 meV.

5.2 Comportamiento tridimensional frente a cuasi-

bidimensional

Hemosrealizadocálculosautoconsistentespara superredesde periodosd de 100, 300 y

500 A, con densidadesde impurezasNr, de 1, 3, 5 y 7 >40>2 cm’2, ademásde algunos
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otros casospara los que existen resultadosexperimentales. Los espesoresde la capa

dopadaestudiadosson de O (£5), 20 y 40 A. Parala masaefectivadel electrónen el GaAs U
y la constantedieléctricadeestematerial setoman los mismosdatosqueen los capítulos

previos. U
En la figura5.1 semuestranlos resultadosparaunasuperredcon ND — 5 x 10” cm2,

d = 300 A y áz = 20 A. Las zonassombreadasson las energíaspermitidasparaK = O U
cuandoq varíadentro de la zonade Brillouin unidimensional,esto es, las minibandas

de la superred.La línea de trazosindica el nivel de Fermi del sistema,y V
0 esla altura

máximadel potencial.

Hemoscalculadolas funcionesenvolventesFjq(z), el potencialautoconsistenteV(z), U
las energíasde las minibandasy la posición del nivel de Fermi de diferentessistemas

paraestudiarel efecto de la variación de Nr, y d. La minibandafundamentalde este U
sistemaestanestrechaquepuedeconsiderarseun estadodepozocuántico;las minibandas

superiorestienen anchurasmayores,tanto mas cuantomayor essu energía:a energías ji
altasel efectoconfinadordel potencialesmenor.

El aspectode los potencialesy de las densidadeselectrónicasno cambiacualitativa- ji
mente al variar los parámetrosNr,, d [611;es de mayor interésver la variación de los

bordesde banda,ocupacióny nivel de Fermi al modificar aquéllos. En la figura 5.2 se ji
muestrala variación de los bordesde las minibandasde la superredfrentea la longitud

del periodoparadiferentesNr,, así como la posición del máximodel potencialy el nivel ji
de Fermi Er, referido todo ello al mínimo del potencial. La información de interésen

estosgráficoses el valor relativo deunasenergíasrespectode otras,estoes,la diferencia ji
entrelos bordesde banda,o entreel nivel de Fermi y el máximo del potencial. Eviden-

temente,al aumentarla densidadND el potencialde la superredesmás atractivo,y la ji
diferenciaentreel mínimo y el máximo del potencial,áV, es mayor. Igualmentepara

una Nr, dada,al variar el periodode la superredde 100 a 500 A se observáque áV

aumentahastahacerseprácticamenteconstante;cuandolos pozos£5 estánmuy separa-

dos, el sistemasecomportacomoun conjunto de pozosaisladose independientes;por

estarazónal aumentard másallá de un cierto valor, t/0, E~ y las energíasde los bordes

de las minibandasapenascambian,y son los valores que se obtendríanpara un pozo ji
cuántico. Al disminuir d, el acoplamiento entrelos pozosaumentay el sistemamuestra

•1

a
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E<meV)

200

150

100

50

o 3d(Á)

Figura 5.1 : Perfil de potencial autoconsistente para un sistema con

dopado £5 periódico con una dispersión de las impurezas ¿Sr = 20 A,
densidad de impurezas Nr, = 5 x 1012 cm~

2 y periodo d 300 A. Las

zonassombreadasson lasenergíasde las minibandas,estoes, los valores

permitidos de la energía a ¿‘c = 0. La línea de trazos es el nivel de Fermii,

y l~0 denotala máxima altura del pozo, queocurrea unadistanciad/2

de la hoja de impurezas; por claridad se ha desplazado la indicación en la

figura. Todaslas energíassemiden respectodel fondo del pozocuántico,

50 100 150 200 250
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200 300 ~ d(A)500

(b>

U
U

200 300 ~ d(A)500

Cd)

200 300 400 d(A)500

Figura5.2 : Líneas¿ontinuas:bordesde las minibandas(tic = 0). Líneas

de puntos: valoresde la profundidaddel pozo Ve (véasela figura 5.1).

Lineas de trazos: Fr. Todas las energíasestánreferidasal mínimo del

potencial. Los valores de ND son (a) 1; (b) 3; (c) 5; (d) 7, todosellos en

unidades de 1012 cm2.
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un comportamientodesuperred,másnotablea energíasaltas.

En general,nuestrosresultadospuedendescribirsede la siguientemanera:

(i) Paratodaslas densidadesNr, estudiadas,el sistemaconperiodod = 100 A se com-

portacomouna superred:la densidadde cargaelectrónicano sehacedespreciable

en ningún punto, lo cual-indica que existeun acoplamientoentrelos pozos.Todas

las minibandas tienen anchosconsiderables:inclusoparadensidadesde impurezas

muy altas, la anchura de la minibanda más baja es del orden de 30 meV. En todos

los casosel númerodeminibandasocupadasno pasade dos.

(u) Para d = 500 A, más que de superredes, se trata de sistemas de pozos cuánticos

múltiples prácticamente desacoplados: la densidad electrónica a d/2 de la hoja de

impurezas es casi nula. Las anchuras de las minibandas ocupadas son despreciables,

asemejándose más a estadosdiscretosde pozo cuántico. El nivel de Fermi en este

caso está más próximo al máximo del potencialque en las superredes de periodo

menor,como ocurnaen los pozoscuánticosaislados(capítulo4). Hay de 3 a 5

minibandasocupadas;cuantomayores la densidadareal de impurezas,mayor es

el númerode minibandascon población.

(iii) Para valores intermedios de d (d r.-. 250 A), la minibandamásbajaesmuy estrecha,

más bien un estadofundamentalde pozo cuántico; para esterango de energías

los pozospuedenconsiderarseindependientes.Sin embargo,las minibandasmás

altas tienen un ancho apreciable (=10 meV); corno comentamos anteriormente,

a energías más altas el efecto confinador del potencial es menor, y esto hace que

las minibandas seensanchen:los electronesatraviesanpor efecto túnel con más

facilidad el potencial si tienen energías mayores; los pozos pueden considerarse

acoplados en este rango de energías.

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

potencial V(z) y de la densidad electrónicape(z), así como la posición de las minibandas

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

5.3, donde se aprecia cómo un cambio de O a 40 A en la anchura de la distribución de

impurezas reduce a la mitad la altura máxima del potencial V0. Estos resultados coinciden
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con los de Degani [61]. Sin embargo,los anchosde las minibandas,así comosu posicion

relativa,no cambiandemaneraapreciáble,comopuedeinferirsede dichafigura, y éstees ji
el tipo de infotrnación‘que seextraecon mas fiabilidad de los espectros. Degani [61]hace

un estudio sistemático de sistemas con dopado delta múltiple. Como afirma Degani, U
la densidad electrónica del sistema y el perfil de potencial cambianconsiderablemente

al suponer una distribución distinta para los donadores, e insiste fundamentalmente en U
este resultado. Sin embargo, esto no permite deducir que propiedades electrónicas como U
las posiciones relativas de las minibandas y de éstas respecto del nivel de Fermi (y por

consiguiente ¡a población de las minibandas; véase la ecuación(5.10))cambienmuchoa

su vez. Com¿quedapatentea lavistadenuestrosresultados(figura 5.3; los bordes de las U
minibandas medidos respecto del nivel de Fermi en los 3 casos apenas cambian) e incluso

de los del propio Degani (que calcula las poblacionesdelas minibandasen sistemasen U
los que únicamente varía la distribución de impurezas), las densidades areales de las

minibañdas cambian muy poco con lasegregaciónde las impurezas[611en el rango de ji
valores de áz de interés experimental. U

5.3 Información experimental U
Hemos comparado los resultados de nuestros cálculos con los espectros de fotoluminis-

cencia de varias superredes. Esta técnicaexperimentales difícil de realizaren un pozo U
delta aislado, debido a que el potencial atractivo para los electrones es repulsivo para

los huecos fotocreados. La recombinación radiativa de los electrones confinados en un ji
pozo & aislado 2 - los huecosfotocreadoses espacialmenteindirecta, con lo que la in-

tegral de - solapamiento de lás funciones envolventes de electrones y huecos es pequeña ji
y por consiguiente,la probabilidadde recombinaciónradiativaes baja. Sin embargo,

confinandolos huecoscercadel plano £5, aumenta considerablemente la probabilidad de U
recombinación,y esposibleutilizar estatécnicaparaanalizarestructurasdopadas6. El

confinarhiento dé los huecos puede realizarse creciendo una intercara cercana al plano 6, U
donde los huecos quedan confinados, como hacen Wagner ct aL [50]-que’obtuvieron el

espéctro de fotoluimniscencia de una sola capa <5 de Si en GaAs; creciendo una capa de

Al~Gaí~Assobie el GáAs. De esta manera, los huecos quedan atrapados en el potencial

U
U
U



5.3. Información experimental 105

de la heterounión, próximo al de la capa£5 dondese hallan confinadoslos electrones,y la

probabilidad de recombinación entre ambos aumenta. Se consigueel mismoefecto si se

creceel pozo £5 de Si dentro de un pozo cuánticoGaAsAI~Gai...~As: los huecosfotocrea-

dossequedanatrapadosen el pozo de GaAs, de modo que la probabilidadde transición

optica aumentadrásticamente[64, 65]. En las superredes6 la propia modulacióndel

potencialevita que los huecossealejen indefinidamentedel lugar dondese crearony la

probabilidadde recombinaciónes mayorqueen pozosaislados[62, 65, 66].

Los espectrosde fotoluminiscenciano son de fácil interpretaciónteórica. Es posi-

ble extraerde ellos informacióncualitativasobrela estructuraelectrónicadel sistema,

pero no estrivial una descripcióndetalladade todassuscaracterísticas.Lyo et al. [67]

presentanun modelomicroscópicoque explica la forma de línea del espectrode fotolu-

miniscenciaen pozoscuánticoscon modulación de dopadode discontinuidadde banda

directa, considerando el efecto de las impurezas. Este modelo tiene en cuentaque la

recombinación de electrones y huecas ocurre tanto a través de procesos directoscomo

indirectos,asistidospor dispersioncon las impurezasionizadas. La dispersiónde las im-

purezasproduce,por un lado, un ensanchamientode los nivelesde electronesy huecos,

y por otro lado, se relaja la reglade conservacióndel momento,por la posibilidad de

que ocurran procesos indirectos, asistidos por impurezas.Estos procesoscontribuyenal

ensanchamientode los picos y al corrimiento de todo el espectro. En los sistemasque

Lyo ct al. estudian, pozos cuánticos de InzGaí...rAs/GaAs con modulación 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 tenemosnoticia de quese hayanrealizadocálculossimilaresen pozoso su-

perredes6; evidentemente, en estossistemasel efectode la dispersiónpor las impurezas

tiene que sermásimportanteque en los pozoscon modulaciónde dopado,en los queel

gaselectrónicosehalla espacialmenteseparadode las impurezas.Además,debidoa la

relajación de la regla de conservacióndel momento,las anchurasde las lineasen el caso

de las superredes ha de ser mucho mayor, tanto más cuanto mayores sean los anchos de

las minibandasocupadas,aunqueéstasno puedaninferirse directamentede los anchos

de los picos del espectrode fotoluminiscencia. Sin embargo,cuandoen un espectrode

fotoluminiscencia aparecen varios máximos, dado que el desplazamiento entre los picos

de un mismoespectrodebidoa la presenciade impurezasesel mismo [67), las distancias
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a

(

(A)

N¿

(lO’2cnV2)

EkD

(meV)

•£9

(mcv)

WPL

(meV)

100 1.4 68 69 43

200 ‘1.2 39 57 25~

500 LO 18 33 7-

Tabla 5.1 Energía de Fermi tridimensional calculada a partir de la densi- -
dadXuniforme de poftadoresE~P y anchos de los picos más intensos’WPL

• obténidos de los espectros de fotoluminiscencia de Maciel ct al., junto

con la energía ck Fermi cuasibidimensi¿nal EF según nuestros cálculos

para superredes dé periodo d y densidadde impurezasN~. ‘ ‘ ‘ -

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

Maciél ‘et al. [62] muestran los espectrosde fotoluminiscenciade 3 superredes cuyas

características se dan en latablá 5.1. Como Maciel a al. hacennotar, la energía de

Fertni’ tridimensionalcalculada‘a partir de la densidadequivalentede portadores,E~P,

difiere ‘toñsiderablementede la anchuraWp¡. del pico más intenso del espectrode lu-

miniscebcia. Estos datos se recogenen la tabla 5<1, junto con Ja energíade Fermi

cuásibidimensional,E
9,‘resultado de nuestroscálculos. Maciel et al. consideran que

esla’difereixcia se-4ebeal caráctercuasibidimensionaldel gaselectrónicoque pueblala

súperred?Sin embargo,tampocoseobservaacuerdoentrenuestrovalor de £9 autocon-

~si&tédte;cx,aW?L; estadiscrepanciasedebeprobablementea que esnecesarioconsiderar

- el’ efectode’ las impnraas‘para explicarel espectrode.fotoluminíscencia. -‘

-Réspécto del espectro de la superred de d = 500 A [62] -(tabla 5.1), la anchura del

pico más inteiso es WPL = ‘7 meV, pero hay dos picos más que cabe asociar con otras

tantas millibándas ¿cupadas dé la supetred. Por los motivos antes- apuntados y la propia

res¿lúción del é~pe¿tfo, no podemos hablar de las anchuras -de los picos menos intensos,

pert síd~ la?s distañcias entre todos ellos, que son, en orden creciente de energías, de

20 y 15 meV, razonablerñent’e parecidas a las distancias que-hemos calculado entre las

U
U
U
U
U
U
U
U
U
U
U
U
U
U
a
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minibandascorrespondientes,de 20 y 8 meV respectivamente.

Ke et al. [59] presentantambiénun espectrode fotoluminiscenciadeunasuperredcon

d = 350 A y ND = 5 x 10i2 ¿m< que puedecompararsecon nuestrosresultados(figura

5.3). Aparte de los picos claramente visibles identificados por Ke et al., que en nuestro

cálculo correspondena las dos minibandasmás altas del sistema, hay dos pequeñas

estructurasa 1.43 eV y 1.495 eV quenosotrosasignaríamosa otrasdosminibandasmás

profundas.Así, las distanciasentrelos máximosde los picos del espectroson,en orden

crecientede energías,65, 15 y 15 meV, que comparadascon las distanciasentre los

centrosde las minibandasocupadasque hemos calculado, de 70, 25 y 10 meV, muestran

un acuerdo muy satisfactorio.

Volviendo a las superredes estudiadas por Maciel ci al., si comparamos la energía

de Fermi tridimensional Ek~ con la energía de Fermi cuasibidimensional £9, resultado

de nuestroscálculos (tabla 5.1), vemos que la discrepanciaentreestosvaloresaumenta

con el periodo de la superred,esto es, cuandoel confinamientodel gaselectrónico se

hacemayor y porconsiguienteesinadecuadotratarlocomo un gas tridimensional,salvo

en la superred de periodo menor (100 A) . En estecaso, el parecidoentre EF y EF

indicaque en las superredescon d = 100 A el confinamiento del gas electrónico es muy

pequeño.Esteresultadosecorroboraa la vista de la gráfica que muestralos bordesde

las minibandas para ND 1 x ¡0i2 cm<
2; efectivamente, la única minibanda ocupada

está casi toda por encima del máximo del potencial si d = 100 A, y por consiguiente la

población de la superredestámuy deslocalizada.

El acuerdo entre nuestros cálculos y los datosexperimentaleses semicuantítativo,

por las razones explicadas. El cálculo teórico del espectro de fotoluminiscenciade estos

sistemases una cuestiónabierta, cuyo interésen relación a su estructuraelectrónica

apuntamosaquí.
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zonas sombreadas) y nivel de Fernii (línea de trazos) para. superredes con

= 3 x 1012 cmr!, d = iOO A y ¿Sz = 0~2O y 40 A, de izquierda a

derecha. Todas las energías están referidas al nivel de Fermi.
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Capítulo 6

Pozos estructurales con dopado <5

externo

6.1 Motivación experimental

La técnica de modulación de dopado se ha utilizado ampliamente en la fabricación de

dispositivos electrónicos de alta movilidad. Las heteroestructuras con modulación de

dopado con Si son el ejemplo más conocido de aplicación del dopado selectivo, que per-

mite, por una parte, reducir la dispersión por impurezas, y por otra, confinar en el canal

de GaAsun gas electrónico cuasibidimensional de alta densidad. Sin embargo, debido a

limitaciones estructurales [33] (limite de solubilidad 3D del Si en el Al~Ga1...1,As/GaA.s,

niveles de impureza del Si), la densidad electrónica areal N5 toma valores inferiores a

1 x 10” cm’
2 en heterouniones simples y algo superiores (sin exceder 2 x 10>2 cm2)

en pozos cuánticos. Tal limitación en la densidad areal ha sido superadautilizando la

técnica del dopado £5 en las barreras de estas heteroestructuras.Las medidasefectua-

dasen estenuevo tipo de sistemas[68, 69] indican que su densidadelectrónicaareal es

prácticamenteel doblede las observadasen heteroestructurassimilarescon modulación

de dopado. Como las movilidades en estos sistemas siguen siendo elevadas, ya que la

zonadopadaestáseparadadel canal electrónico,se consignecon estatécnicafabricar

transistorescon transconductanciasmuy altas.

La literatura sobre estos sistemas es experimental. Cunningham ct al. [68] informan
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del crecimientode heterounionessimplesde GaAs/Al~Gaí~Ascon dopado£5 de Si en U
la barrera.Obtienenen dichossistemasdensidadeselectrónicasarealesque superan1 x

10i2 cm<~
2, y movilidadesa temperaturaambientesuperioresa 8000 cm2Vísí. Kuo ct U

al. [69]estudian pozos cuánticos de los mismosmaterialescon dopado£5 en las barreras,

en los que logran densidadesareales N
5 de 4 x 1012 cuy

2, mucho mayoresque las U
queseobtienenen pozoscuánticosde las mismascaracterísticasestructurales,pero con

modulación de dopado. U
Paraoptimizar estasestructurasinteresaque la mayor parte de los portadoresse

hallen en el cabal de GaAs,~ formandoprincipalmente-un solo gaselectrónicocuasibidi- U
mensionalque tengala máximadensidadareal posible allí dondela dispersiónpor las

impurezasesmenor. Por tanto, la situación másfavorableesaquéllaen la que todos los U
electronessetransfierende la láminade impurezasde la barreraalpozode GaAs. Ahora
bien, no esposiblea priori sabercuántosportadoreshabráen los canalesdelta, y si éstos ji
seformaráno no. Lógicamente,cuantomayorseala densidadde impurezasy más sepa-

radasesténlas láminascon dopadodelta del pozo de GaAs, mayorpoblaciónhabráen

jilos pozosdelta. El objeto de estecapítuloesaclararpor quéenestossistemassesuperan

las barreras en Ns observadasexperimentalmenteen las estructurascon modulaciónde ji
dopado, y precisar en qué situaciones se obtiene una mayor densidad electrónica en el

canal de GaAs. Parte del contenido de este capítulo se recoge en la referencia [70].

jiLa configuraciónestudiadaes la siguiente:consideramosun pozodeGaAsde anchura

Lw. con barreras de Al~Ga~~As , en las que se dopa delta simétricamente con Si a

Uamboslados del pozo a una distancia L
5 de las intercaras entre el material de pozo y

de barrera. La figura 6.1 es un esquema de esta estructura. Se estudiarán casos en los

Uque la densidadareal de impurezasND es lo suficientementegrandecomo parapoder

suponerque los iones de Si forman una distribución uniforme de cargapositiva en el

U
plano de crecimientoxy; comosediscutió en el capitulo 4, en la prácticaestosignifica
densidadesND =1 x 1011 cuy

2. En estecasoconsideraremosel anchofinito de la

distribución de impurezas;al igual que en el capítulo 5, modelaremosla’ distribución U
de impurezas en la dirección de crecimiento de la estructura z por unagaussiana,cuya U
anchura a mitad de máximo tomaremos fija e igual a 20 A. L

5 es entonces la distancia
entre una intercara y el máximo de la distribución de impurezas más cercana a ésta. 1

U
b
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Figura 6.1 : Esquema de un pozo cuántico de GaAs/Al±Ga1...~As£5

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 muestray resultabaserun parámetrode difícil

control, las distribuciones de impurezas que se vienen logrando últimamente son bastante

estrechas; como se explica en el apartado 4.1, se ha comprobado que la segregación del

Si se produce cuando la temperatura del sustrato Ts durante el crecimiento es alta

(T5 > 530
0C) [58, 56], de modo que reduciendo 72~ se logran distribuciones de impurezas

mas estrechas. Actualmente la. anchura de la. distribución de Si se controla bien [71], y

es del orden de la ‘escogida para los sistemas estudiados en este capítulo. En cualquier

caso, a la vista de los resultados obtenidos tanto en el caso de los pozos & aislados, en

los que se empleaba una distribución de tipo escalón para las impurezas, como para la

superredes £5 [63],en las que se modeló la segregación de las impurezas con una gaussiana.,

este parámetro no altera apreciablemente la forma del espectro cuando varía de O a 50

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

Como nuestro objetivo consiste en lograr la máxima concentraciónposiblede elec-
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tronesen el canal de GaAs, interesaque la barrera sealo más alta posible sin pasar ‘Ual régimende discontinuidadde banda indirectaen el Al~Gai.1As,para el cual habría

queteneren cuentalos puntos F y X de la zona de Brillouin. Por tanto, haremosfijo

el valor de la fracción de Al en el ternario, x = 0.3. De esta manera, podemos usar la

aproximación de fun’ciones envolventes, como en los sistemas con modulaciónde dopado U
estudiadosen el- capítulo 3. Como en las demásestructurasestudiadasen esta memo-

ria, nos centraremósen el estudiode los portadoresmayoritarios,cuya presenciaen la

‘U
estructuraaltera considerablementeel potencial,los autoestadosy los autovaloresdel
sistema, lo cual ha’ce necesariala solución autoconsistentedel problemaen el esquema ‘U
Schródinger-Poissondescritoen el capítulo2.

Dada la similitud entreel problemaque nos ocupay el de los pozoscon modulación ‘U
de dopado estudiado en el capítulo 3, usaremos el modelo para el estudio de la estructura
electrónica ‘y joblación explicado en dicho capítulo; estoes, un modelo de masaefectiva U
aunabandaasociadoconelmínimo de-labandadeconducciónenel puntoE paraambos
materiales. Comose comentó en el caso de los pozos con modulación de dopado, la banda U
prohibida ‘del GaAs es lo- suficientementegrandecomoparadespreciarel acoplamiento
entre electrones y huecos en el estudio de los primeros. Asimismo, hemos tenido en ‘U
cuentá la difetencia de -masasefectivasal resolver la ecuaciónde tipo Schrñdingerque
obedecenlas4fúncionesenvolventes,queesigual a la que apareceen el caso de los pozos

ji
con modulación dedopado (ecuación (3.1)); como en dicho caso, la relacióndedispersion
empleada es parabólica, y el método empleadoparala obtenciónde los autovaloresE~ y

las funciones envolventes- es el explicadoenel apartado3.1. Igualmente,seconsideranlos

efectos de canje y correlación dentro de la Aproximación de Funcional Local de Densidad,

con la parametrización de Hedin y Lundqvist [19]que se detalla en el capítulo1. ‘U
Para la mayor parte de los pozos estudiados hemos tomado Lw 80 A. Para ver la

Udependencia de la densidad electrónica areal con la longitud del pozo, hemos estudiado

algunospozosmás anchos,sin exceder120 A. Comose vio en el capítulo 3, en pozos con

x = 0.3 y una anchura mayor que 200 A tiendenaformarsedosgasescuasibidimensionales U
cerca de las intercaras [40, 72, 231. Nos interesa que se forme un solo gas cuasibidimen-

Usional situado en el centro del pozo, donde la dispersión por la rugosidad de las intercaras

y por las impurezas donadoras sea minima. Hemos estudiado otros valores de Lw con

t
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objeto de mejorar las características de la estructura, aunque el comportamiento general

puede inferirse del caso L~ = 80 A.
Variaremos tanto la densidad de impurezas Nr, como la longitud de la capa espacia-

dora Ls y veremos el efecto de dicha variaciónen las distribucioneselectrónicasde estas

estructuras.

Para poder comparar directamente con los resultados obtenidos en los pozos con

modulación de dopado, hemos tomado para realizar los cálculos los mismos valoresde

los parámetros estructurales que se usaron en el capítulo 3: la banda prohibida E~ =

(llSSx + 370x2)meV [24], la altura de la barrera Vb = 0.6AE
9 [25], y para las masas

efectivasutilizamosla fórmula m = (0.0665+ 0.0835x)mo[26], dondem0 es la masadel

electrónlibre.

Consideramosque la soluciónesautoconsistentecuandoladesviacióncuadráticame-

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

6.2 Planteamiento estadístico: Factores que deter-

minan el nivel de Fermi

En estos sistemasno se conocea priori la posición del nivel de Fermi; sin embargo, la

población total de la estructuraes conocidae igual al dopadointroducido; a partir de

este dato, imponiendoneutralidadde carga

¡1+00

Ns—--] dzp~(z)=2Nr,, (6.1)

donde, a T = OK,

cm
pe(z)= —~ ~ IF<í(z)j

2 (E
9— Eh @EF — E5) (6.2)

1

es la densidad local de carga electrónica, E~ se determina autoconsistentemente. Esta

es la diferencia fundamental entre los pozos con dopado delta en las barreras (6-GaAs-6)

y los pozos con modulación de dopado estudiados en el capítulo 3: en estos últimos, EF

en la zona de volumen (suficientemente lejos del pozo cuántico y de la zona donde la

curvatura de la banda de conducción es apreciable) se halla siempre a la misma distancia
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del borde de la banda de conducción, que a temperatura OK es a la mitad de la energía de U
ionización’ de lás ihpúr~as, como se discutió con detalle en el apartado 3.1. Por tanto,

en los pozos con modulación de dopado, £9 es fijo, y la densidad electroníca areal se ‘U
determinaautoconsistenternente,dependiendo de los parámetros estructuralesdel pozo.

Po+ el contrafio,’cuando~e doñadéltaen las barreras, como hemoscomentadomásarriba,

la situaciónes la opuesta: se conoce la poblacion areal total del sistema N5 = 2ND, y U
a partir déellá se calculaÉ9y se determinael númerode subbandasocupadas. En ‘U
este as~écto, si teínas (£5-GaAs-£5)son más parecidosa los pozosy superredesdelta

estudiados ~enlos cá~pítulos anteriores. Nótese que la densidadarealconocidaesla total;

Ues necesario un cálcúlo autoconsistente para determinarla densidadarealen el canal de

GaAs, y si hab’rá~o n~ p¿blación en las zonas dopadas delta, esto es, para determinar el

nivel de Fermi del sistemay la distribuciónde la carga. U

6.3 Resultados y comentarios ‘U
En’ las figuras 6.2’a 6.5 se muestran los resultadospara4 pozoscon Lw = 80 A, z=0.3 U
y diferentesvaloresde N0 y L5. En las figuras 6.2 y 6.3 la densidad de impurezas 7 U
(1 + 1) x 1012 cm<

2,estoes, cadaláminadelta tieneunadensidadND = 1 x 1012 ~—2

con lo que la densidadelectrónicatotal del sistemaes = 2 x 1012 cm2.

Las capasespaciadorassonrespectivamentede 50 y 70 A. Los perfiles de potencial U
son muy similares; la diferenciaentre estos dos casosestá en la posición del nivel de

Fermi EF: para L
5 =50 A se halla a 38.7 meV del borde de la bandade conducción ‘U

en la zona de volumen, mientras que en caso de L5 =70 A seencuentra a tan sólo 9.7

meV. Aquiradica la diferencia con los pozos con modulación de dopado, en los que £~ U
está fijado de antemano por las impurezas,y sehalla siemprea la misma distanciadel

borde de la banda dé -conduccion en la zona de volumen. Por lo tanto, aun cuandolos U
resultadosmostradosen las figuras6.2 y 6.3 seanaparentementesimilaresalos obtenidos

en sistemas con modulación de dopado, e] tratamientoestadísticoes diferente,análogo U
en todo caso al seguido ~enlas‘~tructuras‘con dopado6 estudiadasen los capítulos4 y 5

[63]. Está diferéncia fundamental se refleja en el hecho de que en estos sistemas puedan U
obtenersedensidadeseiectróAicássuperioresa las logradasen los pozoscon modulación

U
U
‘U



6.3. Resultados y comentarios 115

50j

a
>1

4> -50-
IJJ

—100-

—150-

—200
—400

= eoÁ, L5 = 50Á,

¡

—200

= (1 + 1) x bu cm
2

E’.
LZJ

o

.10~2

— 1.6

— 1.4

-u

— 1.0

—0.8

-0.6

-0.4<

- 0.2

0.0

4~~~

4-’

<51e
y
•0

4-,

zo
.0o
L.0~

200 400
z(A)
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L~= BOA, L5 = 50k, N0 = (2+2 ) x 1O~ cm
2
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Figura 6.4 : Potencial autoconsistente (y), densidades de probabilidad

de cada subbanda (P
1) y energías de las subbandas a x=O (E1) para los

valores de los parámetros indicados en la figura.
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= aoA, L5 = 70k, N0 = (2 + 2 ) x 1O~ cm
2
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Figura 6.5 : Igual qde en la figura 6.4, con una cápa espaciadorá distinta.
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dedopado.

Comolos sistemas dibujados en las figuras 6.2 y 6.3 tienen la misma densidad electró-

nica areal y una sola subbanda ocupada, sus funciones envolventes son prácticamente

iguales, y la distancia entre el fondo de la subbanda E1 y el nivel de Fermi es la misma.

En este caso las capasdelta estánagotadas: todos los electronesde las impurezasde

Si han pasado al canal de conducciónde GaAsy el nivel de Fermi en las barrerasestá

siemprepor debajodel borde de la bandade conducción;por estemotivo no seobserva

un pozo delta en la zonadel dopado.

Las figuras 6.4 y 6.5 muestran dossistemascon densidadesde impurezasque dupli-

can las de los casosanteriores:(2 + 2) x 1012 cm<
2. En amboscasoshay 5 subbandas

ocupadas,y las zonascon dopadodelta de las barrerasdan lugar a pozosde tipo delta

con una población apreciable: ahora el nivel de Fermi en la zona dopada está por encima

de la banda de conducción. La subbandafundamentalescaracterísticadel pozo estruc-

tural (de GaAs): su densidadde probabilidadestáaltamentelocalizadaen el canalde

GaAs. Los fondosde las 4 subbandassuperioresestánmuy próximosen energíasdosa

dos,y correspondena estadossimétrico/antisimétricode los pozosdelta,que seacoplan

mediante el pozo de GaAs. De hecho, la distancia entre los niveles 2 y 3 por un lado

y 3 y 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 diferenciaentreel caso con L
5=50 A y L5=70 A: si la capa espaciadoraes mayor,

el acoplamientoentre los pozos disminuye y la diferenciaen energíasentre los niveles

simétricoy antisimétricoesmuchomenor;además,las densidadesdeprobabilidadfuera

del pozode las subbandas2 y 3 por un lado y 3 y 4 por otro sonmuy similares. Dentro

del pozohan deserforzosamentedistintasen cualquiercaso,pueshan de tenerdiferente

simetría.

En los dossistemaslas densidadesdeprobabilidadde las subbandas2 a 5 son mucho

mayoresen los pozos delta que en el canal de GaAs. Cuantomayor es la energíadel

fondo de subbanda,másalejadodel canal de GaAs se hallael correspondientemáximo

de la densidadde probabilidad,estoes,menosconfinadosse hallan los electrones.

El paralelismohecho entreel espectrode dos pozosdelta acoplados(6-6) y el del

sistema6-GaAs-6es de gran ayudaa la horade explicar la forma de las densidadesde
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probabilidady las diferenciasen energíaentre los fondos de subbanda. Sin embargo,

no debemosolvidar que estosestadosson de un sistemacompuestotanto por los pozos a

delta como por el pozode GaAs: las subbandassuperiorestienen una probabilidadpor

lo generalapreciableen el canalde GaAs, que favoreceel acoploentrelos pozosdelta; la

subbandafundamental,cuyadensidadelectrónicaestáconcentradaprácticamenteen el

pozo de GaAs,no tieneparalelismoen el sistemaformadopor dos pozosdeltaacoplados. U
Los estados£2 y £3 de los sistemas mostrados en las figuras 6.4 y 6.5 se corresponderían

con los dos primeros estados del pozo delta doble. En este último caso el estado inferior ‘U
(superior)del par es simétrico (antisimétrico),mientrasque en los sistemas£5-GaAs-t5 ji
que nos ocupan, el estado inferior £2 es el primer estado por encima del fundamental E~

en el espectro completo de la estructura, y por tanto es antisimétrico, mientras que el

Usiguiente,E3, es simétrico.

En la tabla 6.1 se dan los niveles de Fermi, poblaciones y energías de las subbandas

a iv = O de varios sistemas, entre los que se hallan los mostrados en las figuras 6.2 a U
6.5. En el último caso,los fondosde las subbandas2 y 3 por un lado y 4 y 5 por otro

están tan próximas dos a. dos que aparecen como dos líneas adosadas. En la tabla 6.1 U
puedeverseque la separación entre ellas es sólo 1 meV. Una reducciónde L5 de 70 a 50

A bastapara aumentar la separación entre estos niveles, de modo que en la figura 6.4 U
se distinguen claramente; en este sistema (Ls = 50 A) la separación entre los fondos de

las subbandas £3 — £2 y £~ — E4 es aproximadamente5 meV. Los resultados para un U
caso intermedio, L5 = 60 A, que aparecen en la tabla 6.1, confirman que esta varíaclon U
es gradual. Respecto de las ocupacionesde las subbandas,los resultadospresentadosen

la tabla6.1 muestranqueal disminuir la capaespaciadora,la poblaciónde la subbanda

fundamental aumenta, y disminuye la de las subbandas restantes. Por consiguiente, como ‘ U
se muestraen la tabla 6.1, el sistemaquetiene unadensidadarealmayor en el canalde

GaAs es el que tiene una capa espaciadora menor, ya que la población en el canal de U
GaAssedebeprincipalmentea la subbandafundamental.

En cuantoa las estructurascon = (1 + 1) x 10” cm
2 de las figuras’ 6.2 y 6.3, U

no hay diferenciaen EF—El entre los casosL
5=50 A y L5=70 A, y por lo tanto, la

población de ‘esta única subbanda ocupada es la misma. En la tabla 6.1 se muestran U
los resultadosparaun sistemasimilar con unacapaespaciadoramenor, Ls = 40 A: la U

U
ji
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Lw/LsI(ND+ND) EF E~ N55 Na~Á, 9’¿ Ns

80¡40/(l.0 + 1.0) -52.8 -124.8 2.00 1.86 93

80/50¡(l.0+ 1.0) -38.7 -110.7 2.00 1.85 92

80/70/(1.0+ LO) -9.7 -81.7 2.00 1.85 92

80/70/(1.5+ 1.5)

-11.0 0.30

-0.6 -11.4 0.32 2.20 73

-85.8 2.38

80/501(2.0+ 2.0)

-1.0 0.003

-6.3 0.16

-0.6 -16.1 0.43 2.74 69

-20.6 0.56

-103.2 Z85

80/60/(2.0+ 2.0)

-1.2 0.03

-4.4 0.12

-0.06 -19.6 0.54 2.54 64

-21.5 0.59

-97.7 2.71

80/70/(2.O + 2.0)

-2.0 0.06

-3.2 0.09

-0.03 -22.8 0.63 2.38 60

-23.6 0.65

-93.5 2.57

Tabla 6.1 : Nivel de FermiEF, energíasde las subbandasocupadasa ¡c =

OES, densidades electrónicas areales de las correspondientes subbandas

N5~, densidad areal en el canal de GaAs NGOAS,y tanto por ciento de la

poblacióntotal quehayen dichocanal% Ns,paralos sistemasdescritos

con la notaciónLw/Ls/(ND + ND). Todaslas energíasestánen meV,

las longitudesen A y las densidadesarealesen 1012 cm
2.

121
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diferenciacon los dos casosanterioreses insignificante. La densidadelectrónicaareal

U
en el canal de GaAs paraestossistemases de másdel 90 % de la densidad total; a la
vista de los poteñ¿ialesniostradosen las figuras 6.2 y 6.3, es evidente que la densidad

electrónicano nula en las barrerasse debea la penetraciónde las funcionesde ondaen ji
éstas,y no a la posible poblacióndel pozo delta. Si hubieraque elegir entreestasdos

estructurasparafabricar un dispositivoelectrónicohabríaque decidirsepor la que tiene U
la capaespaciadoramayor (Ls = 70 A), puesa igual densidadelectrónicaen el canalde U
GaAs, la dispersi¿npor impurezases menor,ya que la zona dopadasehalla más lejos

del gaselectrónicocuasibidimensional.

UDesdeel punto de vista práctico,no es’convenientela poblaciónde los pozosdelta.

Los casosmásinteresantesparael diseñode dispositivosdealta movilidad sonaquéllos U
en los queno seproducetal efectocuánticoen lasbarreras(ocupaciónde los pozosdelta),

esdecir, las situacionesen queel perfil de potencialbien pudierarecordarel obtenidoen

los pozoscon modulaciónde dopado. ‘U
Respéctode las estructurascon Lw = 80 A y densidadde impurezas(2 + 2) x 1012

cm<2, la densidadelectrónicaen las barrerasesaproximadamenteun tercio de la total U
(30 % si L

5 = 70 A,’ y 40 % si L5 = 50 A). Esto sedebea que seformanpozoscon una

poblaciónapreciableen las zonasdelta dopadas,como ya hemosvisto en la descripción ‘U
del espectroparaestoscasos.La densidadelectrónicaen el canalde GaAses de casi 3

x 1012 cm
2 eú el casode L

5 menor, y paradecidir teóricamentequéestructurapueda U
sermás favorableparala construcciónde un dispositivohabríaque calcularla movilidad

del gascuasibidimensionalenestossistemas,ya quelos pozoscon unadensidadmayoren ‘U
el canalde GaAs son los que tienen las zonasdopadasmáscercadedicho canal,con lo

quela dispersiónpor las impurezasserámayor,y no esposiblever cuálde los dosefectos U
(aumentode la densidadarealy de la dispersiónpor impurezas)tendrámásimportancia U
en cuantoa movilidad serefiere.

De los resultadosparalos sistemas80/Ls/(2+2)(tabla 6.1) setiene quela densidad

electrónicaareal dentrodel canal de GaAs varíarelativamentepoco cuando las capas U
delta no estáncompletamenteagotadas;por tanto, paraoptimizar estaestructurauno

deberíaacercarsea estevalor de NG~AS sin que se pueblenlos pozos6. Reduciendola U
densidadde impurezasde cadalámina delta a Nr, = 1.5 x 10

12cm~2,se tienen aún

U
U
U
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3 subbandasocupadas(tabla 6.1; 80/70/(l.5±l.5));guiándonospor el valor de NOGAS

obtenidoen estesistema,redujimos la densidadareal de impurezasa ND = 1.1 x 1012

cm2, manteniendoigual el resto de las característicasde la estructura. En estecaso

NG~A, = 2.03 x 1012 cm2 y hay una sola subbandaocupada,con E
9 — E~ = 79.2

meV. Aumentar Nr, más allá de estevalor lleva a situacionesanalogasa las del caso

80/70/(1.5+1.5),con más subbandasocupadasy una poblaciónapreciableen los pozos

delta, sin que el aumentoen NOQAS sea importante.

Parapoder haceruna comparacióncuantitativaentre los sistemas¿5-GaAs-¿y los

pozoscon modulaciónde dopado,hemoscalculadola densidadelectrónicaareal en el

canal de GaAs de un pozo conmodulaciónde dopadode Lw = 80A, L5 = 70 A y una

densidaddeimpurezasdeSi volúmicade lx lO~ cm’
3, queresultaserNOGAS = 1.36x10’2

cm”% El pozocon dopadodeltaen las barrerascon los mismos valoresdeLw y L
5 y con

una densidadde impurezasde (1.1 + 1.1) x 1012 cm”
2 comentadomásarribatiene una

densidadelectrónicaen el pozodeGaAssensiblementemayor, Na~Á, = 2.03 x 1012 cm’2,

y ambostienenunasolasubbandaocupada.Ya hemosvisto queun aumentoen Nr, más

allá de 1.1 x 1012 cm2 supondría un incremento en Nc
4Á3,pero con una población de

los pozosdeltade lasbarrerasy un aumentodel númerode subbandasocupadas.

En la tabla 6.2 sedanlos resultadosparasistemascon el canaldeGaAsmás ancho.

En todos ellos hay 6 subbandasocupadas.Dos de ellassoncaracterísticasdel pozo de

GaAs;en los casoscon Lw = 90 y 100 A, setrata de las subbandasprimeray cuarta,y

en los otros dos sistemascon Lw = 120 A, son la primeray la segundasubbanda.Esto

sededucede las separacionesentrelos fondos de las subbandas;las restantesaparecen

próximasen energíados a dos, lo cual indica que provienende estadosde los pozos

£5 acoplados. Además, al aumentarel anchodel pozo, la separaciónentre los estados

característicos del pozo de GaAs disminuye: paraLw = 90 A, la diferenciaE3 — E~ es

de unos 80 meV; si Lw = 100 A, se reduce a 70 meV, y en los casos con Lw = 120 A, se

tiene que E2 — E~ esdel orden de 50 meV. Sin embargo,la diferenciaentrelos paresde

estadosdepozosdelta acopladosesde unos 20 meV en todos los casosy no varíatanto

con Lw, lo que indicaque su origenes distinto.

Es interesantenotarque el aumentode 11w de 90 a 120 A no supone un incremento

de la poblaciónde la subbandafundamental;aunqueNGGAS sí aumenta,lo hacedebido
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kw/LsI(Nr, + Nr,) £9 E~ N
5~ NO4Á8 % Ns

90/70/(2.0+ 2.0)

-1.6 0.02

-2.9 0.06

-0.8 -7.7 0.19 2.44 61

-22.7 0.61

-23.8 0.64

-90.3 2.48

100/70/(2.0+ 2.0)

-2.1 0.04

-2.6 0.05

-0.8 -13.7 0.36 2.51 63

-21.6 0.58

-23.3 0.63

-854 2.35

12t1/60/(2.0+ 2.0)

-1.8 0.02

-2.0 0.02

-1.2 -16.1 0.41 2.81 70

-17.2 0.45

-32.9 0.88

-81.1 2.22

120¡70/(2.0 + 2.0)

-2.7 0.04

-2.9 0.04

-1.4 -19.7 0.51 2.61 65

-20.9 0.54

-28.6 0.76

-77.6 2.12

• Tabla 6.2 : Igual queen la Tabla6.1, para

GaAs másancho.

otros sistemascon el canalde
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al incrementode la poblaciónde las subbandassuperiores.El caso con NGQA, másalto

esel quetiene una capaespaciadoramenor,120/601(2+2),y paralos rangosde 11w y L
5

estudiados,NOQASes mássensiblea los cambiosen la capaespaciadoraque a los cambios

en la anchuradel canalde GaAs.

Contrariamentea lo queopinanCunninghamet al. [681y Kuo et al. [69],no creemos

queel aumentoen las densidadesde portadoresen estossistemasesténrelacionadascon

el efectocuánticode tamañoen la capa6. Como sedesprendedel análisisde nuestros

resultados,se debea que en estossistemasel nivel de Fermi no estáfijo con respectoal

fondo de la bandade conduccióndel ternarioen la zonade potencialconstante,como

en el casode los pozoscon modulaciónde dopado. Basándonosen el simple hechode

que en los pozoscon dopado delta en las barrerasel nivel de FemÉ se determinade

una maneradiferente,nuestrosresultadosindicanque paradeterminadosvaloresde los

parámetrosestructurales,los sistemas¿-GaAs-¿tienen densidadesarealesen el canalde

GaAs mayoresque los pozos análogoscon modulación de dopado,lo cual proporciona

una interpretaciónsencillade los datosexperimentales.
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Capítulo 7’

Superredes estructurales con

dopado 5

En los capítulosanterioresse han mostradodiferentesestructurasen las que la modu-

lación del potencial, la población de portadoreso ambascosasa la vez se producían

mediantela técnicadel dopado£5. En particular, hemosestudiadoel caso de un pozo

cuanticoestructuralde GaAs/AkGaí.~Ascon dopado£5 de Si en las barreras,lo que

permitepoblarel sistemaconunagran densidadarealdeportadoressin quela dispersión

por impurezasseamuy grande. Si la capa£5 se introducedentro del pozo, se tiene un

sistemaen el que la poblaciónen el pozo puedesermuy alta, aunquecon la desventaja

de que no se separan espacialmente impurezas y portadores, con lo que la movilidad del

gaselectrónicoconfinadoes menor [73]. De hecho,la movilidad en pozoscon dopado£5

en el centroesmenor que en pozosdopadosuniformementecon la mismadensidadde

impurezas,debidoa que el solapamientoentre los estadoselectrónicosy las impurezas

ionizadasesmayoren el primer caso [73,74].

Sin embargo,aunquecon respectoa la movilidad del gasde portadoresno resulta

convenientedopar en el centro de un pozo de GaAs, sí puedeser de interés para el

estudiode laspropiedadesópticas:como comentábamosenel capítulo5, pararealizarun

experimentode fotoluminiscenciadeunacapa£5, hayqueevitar quelos huecosfotocreados

sealejenindefinidamentede la capade impurezas,comoocurreen los pozos£5 aislados,en

los que por estemotivo la fotoluminiscenciano es una buenatécnicade caracterización
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de las subbandas.Si se introduce la capa6 en un pozo de GaAs/Al~Gai..1Asseevita

que los huecossedisperseny seobtieneasí una buenaseñalde fotoluminiscencia.Estos ‘U
experimentoshan sido realizadospor Stepiniewski cÉ al. [75] y por Ke et al. [651,que

también han calculadoautoconsistentementela estructuraelectrónicade estesistema U
[76],por lo que no nosocuparemosde dichaconfiguraciónen estamemoria,aunquelos

resultadosparasuperredesde periodogrande,en los que las anchurasde las minibanda~ ‘U
es despreciable,coincidirán con los correspondientesresultadospara pozos cuanticos,

comoya’ vimos en el caso de las superredes£5. ‘U
Otras configuracionesposibles son las superredesestructuralescon dopado delta.

Nuestro interés por estos sistemasprovienede dos trabajosteóricos en los que se es- U
tudian superredescon dopado6 en la barrera[77] y en el pozo [781.En amboscasos

Udescribenel potencialde la superredcomo un potencial Kronig-Penney,y modelanel

potencialproducidopor la hoja de impurezascomo una 6 de Dirac. Esto les permite

calcular las energíasde las minibandasanalíticamente.En ambos casosobservanque U
variando la intensidaddel potencialde las impurezaspuedencambiarla posición y la

anchurade las minibandas,estoes, modular la estructuraelectrónica’del sistema. La ‘U
simplicidad del nodelo radicatanto en la formaelegidapatael potencialproducidopor

las impurezascomoen que no setieneen cuentala poblaciónelectrónicaque éstasintro- ‘U
dúcen,que, comoes bien sabido,puedealterar considerablementeel perfil de potencial

de la estructura.Nuestromodeloconsideraambosaspectosdel problemade unamanera ‘U
mas realistay permite haceralgunasprecisionessobrelos resultadosmostradosen los

trabajosprevios que hemoscitado, y que motivaronel estudiodeestesistema. ‘U

7.1 Estructura electrónica y potencial de las su- ‘U
perredes GaÁs/Al~Gaí~Ascon dopado 6 de Si’ U

E~tudiaremosdos tipós de estructurasdistintos: superredesde GaAs/AkGa;..~Ascon j
dopado¿deSi enelcentrodel canalde GaAsy enel centrode la barreradéAkGai.s1As.-

Como en el restode los’ sistemascon dopado£5 descritosen estamemoria,supondremos ‘U
quetodaslas impurezasestánionizadas,y quesudensidadarealNr, es lo suficientemente

‘U
‘U
U
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alta (mayor que 1 xlO’1 cm<2) comoparaquepuedandescribirsecomouna distribución

decargauniformeen el planodecrecimiento.Suponemosquela distribuciónde impurezas

en la direcciónde crecimientoz es de tipo gaussiano;estoda cuentade la segregaciónde

las impurezasen la dirección de crecimiento[56, 58].

En todos los casosestudiadosseha tomadocomo valor de la fracción de Al x = 0.3.

En el casodel dopadoen el centrodel pozo, hemosestudiadodos valoresde la anchura

11w del canal de GaAs, 100 y 200 A, y una anchurade la barrera,11b = 40 A, aunque

hemosconsideradoun casode barreramás delgada(L~ = 20 A) paraver su efectoen la

estructuraelectrónica.Hemosconsideradodos valoresde la densidad,1 y 7 xlO’2 cm2,

y dos anchurasa mitad de máximo de la gaussianade impurezas,20 y 40 A, que como

se explicó en el capítulo5, son del orden de las anchurasobtenidasexperimentalmente

en la actualidad.

Respectodel dopadoen el centrodela barrera,hemoscalculadodoscasossignificativos

que dan una indicacióndel comportamientode estossistemas:11w = 100 A, 11b = 40 A

y densidadesde impurezasde 1 y 7 x 1012 cm2.

Como en el restode los sistemasestudiadosen estamemoria,empleamosel modelo

de funcionesenvolventesa una bandaparadescribir los estadoselectrónicos,y hemos

incluido los efectosde canje y correlaciónen la aproximaciónde Funcional Local de

Densidad,en la parametrizaciónde Hedin y Lundqvist [19]. En los casosde dopado

en el centrodel canal de GaAshemos realizado también el alculo Hartree para ver la

importanciade la interacciónde canjey correlaciónen estossistemas.

Como secomentóen la introduccióny en el capítulo5, dedicadoa las superredes£5,
debido a la invariancia bajo traslaciones en el plano de crecimiento, el vector de onda en

dicho plano, iv, esun buennúmerocuantico. Además,las funcionesenvolventespueden

escogersede maneraqueverifiquen la propiedadde Bloch en la dirección z,normalizadas

a un periodode lasuperred.El espectroasociadoal movimientoen la direcciónzconsiste

enunasucesiónde intervalosde energíaspermitidasy prohibidas.Como enel casode los

pozoscuánticoscon modulaciónde dopado,estudiadosen el capítulo3, consideraremos

la diferenciaentre las masasefectivas de los materialesde pozo y barreraal resolver

la ecuaciónde Schródingerpara iv = ~,pero despreciaremos la no parabolicidad en la

dependencia en iv producida por tal diferencia.
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La ecuaciónde Schrédingerse ha resueltoutilizando la técnica de Matriz de Trans-

ferencia. Como se explicabaen el capítulo 2, las energíasde las minibandasse hallan U
evaluandola matriz de transferencia á‘través de un periodo de la superred, y viendo los

intervalosde energíaen los quese verifica la ecuación(2.80). En estecasoseprocedede ‘U
la misma manera,pero teniendoen cuentaque, debido a la discontinuidadde la masa

efectiva,la mátriz de transferenciaa travésdeun periodono es simplementeeíproducto ‘U
de la matrizde transferenciaa travésde los materialesde barreray pozo: hay querepro- U
ducir el saltode la derivadaen las intercaras,lo cual suponemultiplicar por una matriz

de saltoen las superficies¿ntreambosmedios. Supongamosque queremosconstruir la

matriz de transferenciaa travésdeun periodo deuna superredformadapor capasalter- U
nasde los materialesA y B, de longitudes11Á y L~ respectivamente,en los quelas masas

eféctivasdel’ electrónsondistintas,n~ y mL. Para el modelo que empleamos, tomando U
como origenla intercaraentrelos materialesB y A, setiene la siguienterelación:

(ío ‘i (1 o’\ U
Ms(O,LÁ+LB) rn~ MB(LÁ + LB,LA) o

4)MA(LÁ,0), (7.1)

quese deduce de la. propia definición de matriz de transferencia (2.70) y de las condiciones

deempalmede la función envolventey su derivadaa travésde una intercara,dadaspor U
la ecuación (1.20). - -

Definiendo ‘U
s=(~ mLj~ (7.2) U

la e¿ua¿iónanteriorpuedeescribirse U
MS(O,LA+ LB) = S’MB(LA + LB,LA)SMA(LA,O), (7.3)

que es una relación válida para modelosmás generalesen los que los coeficientesdel U
respectivosisteiñadeecuacionesdiferencialestengandiscontinuidadesen las intercaras.

La forma concretade’ S dependedel modeloen cuestión. U
Con las funcionesenvolventesy el espectrodel sistemasepuedecalcularel nivel de

Fermi. Comoen losdemás sistemas con dopado £5 estudiados en esta memoria, conocemos - ‘U
la densidadelectrónicaarealpor periododel sistema,que en la. aproximaciónempleada

U
U
U
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es igual a la densidadarealde impurezasintroducida en un periodode la estructura.Por

consiguiente,imponiendoneutralidad de carga,es posible calcularel nivel de Fermi, y

con éste,la densidadde cargape(z), empleadaen la ecuación de Poisson. El esquema

es análogoal seguidoen el apartado5.1, por lo queno lo repetiremosaquí. Considera-

mos que se ha obtenido la solución autoconsistentedel problemacuandola desviación

cuadráticamediade los potencialesobtenidosen 2 ciclos consecutivosdel cálculo,0M, es

menor que0.1 meV.

7.2 Discusión de los resultados

En la tabla 7.1 se muestranlas energíasde las minibandasparaiv = O y el nivel de Fermi

medidosdesdeel borde de la bandade conduccióndel GaAs en la intercara, para una

seriede superredesen las quese dopaen el centrodel canalde GaAs.

En todasellas la anchurade la barreraes40 A. Identificaremoslos sistemascomo en

la tabla, indicando los parámetrosque sevaríande un casoa otro: Lw/ND/Az. Com-

parandolos resultadosparaAz = 20 y 40 A, a igualdad del resto de los parámetros,

seobservaque el potenciales más atractivo cuantomenores la segregaciónde las im-

purezas:las minibandasson más estrechascuandoAz = 20 A, y la energíade Fermi

es menor. Estadiferenciaesmásnotablecuantomayor es la densidadde impurezas;en

los casoscalculados,cuandoNr, = 7 x 1012 cm2. La figura 7.1 muestrael potencial,la

única minibandaocupadaa iv = O y nivel de Fermi parael primer casode la tabla 7.1

(100/1/20), calculado considerandoel efecto del canje y la correlación. No mostramos

el potencial para 100/1/40, pues la única diferenciacon el casoanterior radicaen que

es menos profundo; el mínimo está en —11.1 meV, frente a —15.5 meVen el potencial

dibujado.

Al aumentarla densidadarealde impurezas,aumentala ocupaciónde lasminibandas,

y puedenllegarsea poblarminibandassuperiores.En los casoscalculados,los pozoscon

Nr, = 7 x 1012 cm2 tienen una subbandaocupadamás que sus análogoscon dopado

menor (Nr, = 1 x 1012 cm’2). Si no se alteranel restode los parámetrosdel sistema,

un incrementode la densidadde portadoressuponeun aumentodel nivel de Fermi, que

cuandoND = 7 x 1012 cm’2, rebasacon crecesla segundaminibandaen los casoscon
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Lw/Nr,/¿Xz E/sc= 0) E9 E/sc= 0) E9

(sin xc) (sin xc) (con xc) (con xc)

100/1/20 [23.5,26.8] 61.1 [19.1,22.2) 56~6

100/1/40 (25.3,28.7] 62.9 [20.9,24.1] 58.4

100/7/20
[-13.3,-11.S] [-19.7,-18.0)

170 9 165 7[95.6,110.0] . [91.8,105.5]

100/7/40
F1.5,0.81 [-7.2,-5.1]

[97.0,112.3] 177.9 173.1
[93.6,107.9]

200/4/20
[1.1,1.5] (-4.7,—4.3j

[3583841 37.0 [319342] 31.5

200/1/40
(2.1,2.61 [-3.6,-3.2]

[35.8,38.4] 37.6 [31.7,34.1] 32.4

200/7/20

F69.7,-69.7] [-78.0,-78.0J

[10.3,11.51 83.9 [4.6,5.7] 77.7

[56.3,61.2] [51.8,56.41

200/7/40

[-60.8,.60.8] [-68.7,-68.7]

[9.8,11.0] 87.4 [3.9,5.0] 81.2

[58.2,63.3] [53.6,58.3]

Tabla 7.1 : Energíasde las minibandasa sc = O (E/sc = 0), se da

el intervalo de ei~ergía permitidaentrecorchetes)y nivel de Fermi (Er)

paradiferentessuperredescon dopadoen el centrode los pozosy anchura’

de la barrera
11b ‘= 40 A. Los parámetrosde‘cadasistemase indican en

la tabla con la notación Lw/Nr,/áz, donde las longitudes estan en A y

la densidadarealen unidadesde 1012 cm’2. Se muestranlos resultados

de los cálculosHartree(indicadoscomo “(sin xc)”) e incluyendoel efecto

del canjey la correlación(indicadoscomo “(con xc)”).
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Figura 7.1 : Perfil de potencial, energía de la minibanda ocupada a sc = O

(área sombreada) y nivel de Fermi (linea de trazos) para’ una superred

con = 100 A, 11,, = 40 A, i~ = 1 x 1012 cnr2 y Az = 20 A, en

la que el dopado se halla en el centro de los pozos. El cálculo se ha

realizado incluyendo el efecto del canje y la correlación; corresponde al

caso 100/1/20 de la tabla 7.1.
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Figura 7.2 : Lo mismoque en la figura anterior, pero con ND = 7 x 1012

cm2 y zXz =40 ‘Ay Eif’é~te’ casohay dos minibandasocupadas;es el

sistema100/7/40de la tabla 7.1.

Lw = loo A, y la terceraen aquéllosen los que 11w = 200 Á. Además, el aumento de

la densidad de dopado en el .centro del pozo hacelos potencialesmásatractivos,como

puede verse en la figura 7~2, y en el hecho de que las minibandas fundamentales de

los pozos con Lw 100 A son másestrechasen los casosde mayor dopado. Cuando

= 200 A, pueden’compararselas segundasminibandascon idéntico resultado: su

anchura se reduce a más de la mitad al pasar de 1 a 7 >4012 a¡g2 (véase la tabla 7.1). La

minibanda fundamental en este último caso (200/7/LV) tiene una anchura despreciable

(figura 7.3), debido precisamente a la mayor fuerza atractiva del pozo producida por las

impurezas ionizadas, lo cual indica que para este rango de energías los potenciales están

desacoplados y pueden considerarse como pozos cuanticos aislados. Evidentemente, a

energías más altas, el acoplamiento es mayor, como se desprende del aumento de las

anchuras de las minibandassuperioresrespectode las inferiores.
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Sr

Figura 7.3: Igual que en la figura 7.2, para una superred con 11w = 200

A; esel caso200/7/40 de la tabla 7.1.
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El aumento de la anchuradel pozo suponehacerlo más atractivo: en los casoscon

Nr, = 1 x 1012 cm’2 se pasade 1 a 2 minibandasocupadasal aumentar11w de 100 ji
a 200 A; cuandoNr, = 7 x 1012 cm”t por el mismo aumentode 11w, se pasade 2 a

3 minibandasocupadas.Las anchurasde las minibandassonmenoresen los casoscon U
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 U
7.3 (200/7/40) se puede considerar prácticamente un pozo desacoplado: el ancho de la

minibanda superior es de únicamente 5 meV. ji
En ia tabla 7.1 semuestranlos resultadosde los cálculosHartreeeincluyendoel efecto

del canjey correlación. Como seha escogidoel origen deenergíaen el bordeinferior de U
la bandade conduccióndel GaAs en las intercaras,seobservauna cierta diferenciaen

los resultados,ya queel funcional decanjey correlaciónes definido negativoy hacemas ji
atractivoel potencialde la estructura.Sin embargo,en lo que respectaa diferenciasde

energías, como anchuras de las minibandas y distancias entre éstas y el nivel de Fernu, U
las diferenciasson muy pequeñas,del 1 % a lo sumo. Por consiguiente,en cuantoa

las propiedades que involucren sólo la banda de conducción (como la ocupación de las U
minibandas), dicho efecto no es importante.

En la tabla 7.2 -se dan las energíasde las minibandasy niveles de Fermi de dos U
superredes con dopado £5 en el ceiitro de las barreras; estos valores y los correspondientes

potenciales se muestran en las figuras 7.4 y 7.5. ji
Los potencialesson muy distintos a los mostradosen los casosanteriores,similares

en todo casoa los pozoscon dopado£5 en las barreras. En el centro del pozo hayahora ji
un maxímolocal del potencial,debido al potencialrepulsivo de los electrones,y no un

mínimo, como ocurría en los sistemascon dopadoenel pozo,debidoal potencialatractivo U
producidopor las impurezasionizadas. Resultainteresantecompararlos dosprimeros

casos del las tablas 7.1 y 7.2 (figuras 7.1 y 7.4), que sólo difieren en las posicionesde la U
capa de impurezas. En ambos casos hay sólo 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 ji
es menos atractivo como a que las barreras son más bajas, favoreciendo el acoplamiento

entrepozos;estosignificaquetienemás carácter de superred, deahíque las minibandas ji
sean más anchas.

U
U
U



7.2. Discusión de los resultados

LW/Lb/ND/áz E/sc = 0) E
9

100/40/1/20

barrera [38.2,42.4J 76.2

100/40/7/20

barrera

[86.9,99.0]
[130.9,167.6] 245.9

[237.0,323.11

100/20/1/20

pozo
[14.6,27.3] 56.3

100/40/1/60

pozo
[22.1,25.4] 59.6

Tabla 7.2 : Como en la tabla anterior, energías de las minibandas a

sc = O y nivel de Fermi calculadasincluyendoel efecto del canjey la

correlaciónpara sistemascuyascaracterísticasdenotamosde la forma

Lw/Lb/ND/áz (longitudes en A, densidadareal en unidadesde 1012

cm
2). La posición de la capa dopada se indica en la tabla para cada

caso.
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Figura 7.4 : Lo mismo que en las figuras anteriores, para una superred

dopada en lkbarrera ¿on Lw = 100 A, L& = 40 A, P/~ = 1 x lO~ cnú2

y zSz= 20 lA; son los? mismosparámetrosque lbs del sistemadibujado

en la figura ‘7.1. Corresponde 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 N,, = 7 x 1012 cm2; es el

caso 100/40/7/20 de la tabla 7.2.
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La diferencia es mucho mayoral aumentarla densidadde las impurezas:comparemos

Uel caso100/40/7/20de la tabla 7.2, dibujadoen la figura 7.5, con 100/7/20de la tabla

7.1; como antes, estos dos sistemasdifieren en la situación de la hoja de impurezas.

La superred dopada en la barrera tiene 2 minibandas completamente llenas y la tercera U
parcialmenteocupada;la superredcon dopadoen el centrodel pozo tiene 2 minibandas

llenas, mucho más estrechasque las dosprimerasminibandasde la anterior. La figura U
7.4 muestrael porquéde estecambio: en la superreddopadaen la barrerael potencial

repulsivo producido por los electrones en el centro de los canales de GaAs desplaza ‘U
las minibandasa energíasmás’ altas, dondeel acoplamientoa travésde las barrerases

mayor,por lo que éstasse ensanchan.No se muestrael potencialdel sistema100/7/20 U
de la tabla 7.1, pero sí uno muy parecido,el del caso100/7/40(figura 7.2), que como U
explicábamosmás arriba,es ligeramentemenosatractivoque el del casoque nosocupa,

la comparacióncon la figura 7.5 ilustra adecuadamentenuestrocomentario,y permite

apreciar la diferencia entre los dos tipos de potencial. El dopado en las barreras favorece U
el acoplamiento y acentúa el carácter de superreddel sistema,puestoquela profundidad

de los pozos de GaÁsy la altura de las barrerases menorqueen los sistemascon dopado U
en el centro de los pozos.

U
Finalmente, en la tabla 7.2 mostramoslos resultadospara2 superredescon dópadoen

el centro de los pozos. Unadeellas (100/20/1/20;figura 7.6) es análogaal primercasode

la tabla 7.1 (figura 7.1), pero con unabarreramásestrecha,de 20 A, lo que nos permite U
ver la importanciade esteparámetro.Al reducir la anchurade la barrerasefavoreceel

acoplamiento entre los canales de GaAsde la superred, con lo que aumentala anchura ‘U
de la minibandas, en particular de la ocupada, que pasa de 3.1 meV (Le, 40 A) a 12.7

meV (Lw = 20 A). Estecambio se observa perfectamente comparando las figuras 7.1 y ‘U
7.6. Vemos por tanto que la anchurade las minibandases muy sensibleal espesorde las

barrerascuandoéstassonestrechas(del orden de las calculadasaquí); evidentemente, U
cuandolas barrerasson tangruesasque no hay acoplamientoentrelos pozos,el espectro

no varíaapenascon Lb. U
El último caso mostrado en la tabla 7.2 (100/40/1/60) sirve para ilustrar el efecto de

la segregación de las impurezas. Hay muy poca diferencia entre este caso y el de Az = 40 U
A (100/1/40 de la tabla 7.1); las anchuras de las minibandas son prácticamente iguales, U

U
‘U
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Figura 7.6 : Los mismos parámetrosque en la figura 7.1 (tambiéncon

dopado en el centro del pozo), salvo la anchura de la barrera, que es L~ =

20 A. Obsérvesecómo aumentala anchura de la minibanda respecto del

caso dibujado en la figura 7.1; el acoplamiento entre ¡os pozos es mucho

mayoral reducirseel grosorde las barreras.Es el caso 100/20/1/20 de

la tabla 7.2.
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asi como la energíade Fermi (E9 — E1(0)). De todos modos, el potencial del sistema U
100/40/1/60es menosprofundoqueel de la. superred 100/1/40, siguiendo la tendencia

que ya habíamosadvertido. Es de destacarque el mínimo del potencialparael sistema U
con áz = 60 A estáa sólo —3 meV del borde de la bandade conduccióndel GaAs

en la intercara: dicho potenciales prácticamenteplano, muy parecido al de un pozo

Ucuadrado. Esto se debe a que la distribución de cargaelectrónicaes prácticamenteuna

gaussianacentradaen el pozo de GaAs, con unaanchurasimilar a la de la distribucion

Ude impurezas, con lo’ cual los potencialeselectrostáticosqueproducensecancelan;el gas

electrónicoen estossistemasestáapantallado. De estamanera,es posible diseñarun

sistemacon una densidadelectrónicaareal elevada,pero con un espectrosimilar al de U
un potencialrectangular,lo cual no ocurreen los sistemascon modulaciónde dopadoo U
dopado 6 en las barreras.

Nuestros resultados permiten realiz~r ciehas puntualizaciones respecto del trabajo de

Ihm d al. [78]. Si el modelo que empleanpreténdedescribirunasuperredestructural ji
de GaAs/AkGai..~Ascon dopadode Si, tal como afirman en [78], seestádespreciando U
el efecto de la población electrónica de las estructuras,que como hemosvisto, es con-

siderable.Además,hay quedestacarqueuna de las conclusionesde su trabajodepende U
exclusiVamentede la suposiciónque hacensobrela fonna del potencialde las impurezas,

quemodelancomo una6 deDirac: adviertenqueal aumentarla fuerzaatractivade la 6,

sólo sealtera la posición de la primera minibanda, mientras que la segunda permanece ji
invariable. Esto sedebea que las funcionesenvolventesde la segundarninibandatienen

un nodo en el único lugar en el que la perturbación (que es una 6) es no nula, con lo cual U
no se ven afectadas porésta.Nóteseque, inclusosi semodelala distribuciónespacialde

impurezas(su densidad)por una6 de Dirac, el potencialelectrostáticoqueproducenno U
es de ningún modo anál¿goa una £5 de Dirac, como discutimosen el capítulo4.

De hecho, nuestros cálculos muestran que la posición de la segunda minibanda se U
altera al aumentarla densidadareal de impurezas,equivalentea la fuerzaatractivade

las deltas de Ihm d al.: bastacon compararlos casoscon diferentesdensidadesareales U
en la. tabla 7.1, cuandoLw = 200 A. Para Lw = 100 A y Nr, = 1 x 1012 cm

2, las

energías de la segunda minibanda (en meV) son [105.8,122.5](~z = 20 A, con xc) y U
[105.8,122.5](¿~z = 40 A, con xc), que se pueden comparar con idéntico resultado con

U
U
‘U
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las correspondientesenergíasde los casos100/7/20y 100/7/40. Estasenergíasno sedan

en la tabla 7.1 porquecorrespondena estadosdesocupados.

Como Ihm a al. hacennotar, cuandoaumenta la fuerza atractiva de la 6 aumenta

el número de minibandas por debajo del valor máximo del potencial de la superred;

ellos se refieren a que “baja un estadodel continuo”. Nosotros preferimosno hacer

tal distinción entreespectrocontinuo y discreto,porquehay minibandascon anchuras

apreciablesa energíasmenoresque el valor máximo del potencialde la superred.En los

casosestudiadospor lhm d al. lasbarrerasson tangruesas(Lw = 80 A> que las anchuras

de las minibandasson despreciables,de ahí la nomenclaturaque emplean. Nosotros

hemos elegido barreras más estrechas para poner de manifiesto el comportamiento de

superred de estas estructuras, además de estudiar el efectodel dopado6.

Otro efecto que Ihm et al. observanal aumentarla atraccióndel potencial£5 es que

“desaparece la minibanda del estadofundamental”. Creemosque estaafirmaciónno es

correctainclusodentrodel modelo que emplean.La minibandafundamentalse hallaen

un rango de energías inferior al fondo de los pozos de la superred, como estadosacoplados

de los potenciales 6, pero no puede desaparecer. En nuestro modelo estosecorresponde

con los casosen los que el dopadoes Nr, = 7 >< 10” cm2, en los que hay minibandas

con energíasnegativas,por debajodel bordede la bandade conduccióndel GaAsen la

barrera;dosde estoscasossemuestranen las figuras 7.2 y 7.3. No desapareceningún

estado;simplementetienenenergíasmenoresqueel mínimo del potencialde la superred

sin dopar.

Nuestraspuntualizacionesen cuantoa la poblaciónelectrónicadel sistemay el modelo

empleadoparadescribir el potencial de las impurezasse puedenaplicar al trabajo de

Beltram y Capasso[77], que inspiró el de Ihm eL al. [78]. En los sistemasque hemos

estudiado no se produce el acoplamientoentre nivelesde impureza(en nuestro caso,

estadosdel pozo £5) y minibandas de la superred estructural que describen Beltram y

Capasso,pero nos parece razonable que esto ocurrasi se logra diseñarun sistemaen el

que seacoplenlos pozos£5 y los de GaAs,en el lenguajede nuestromodelo. Beltram y

Capassocontemplanla posibilidad de que un estadode la superredsehalle por debajo

del mínimo del potencialKronig-Penneyque utilizan paradescribirestesistema,lo cual

se halla en línea con nuestra visión del problema.
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Capítulo 8

Conclusiones

Los resultados obtenidos en esta memoria indican que para la descripción de la estruc-

tura electrónica de los sistemas dopados es necesario un cálculo autoconsistente. El

potencial electrostático producido por las impurezasy los electronesaltera,en general

notablemente, el perfil de la banda de conducción, y por consiguiente, las energías y

autofunciones del problema.

En los sistemasbasadosen GaAsy su aleación AkGa1...~Asy dopadoscon Si essufi-

cientecon un modeloa unabandaparaunaprimeradescripciónde los estadoselectrónicos

de la bandade conducción.Los efectosde las bandasde valenciapuedenignorarseen lo

que respectaa las magnitudesfísicas anteriormentemencionadas:el intervalo de ener-

gíasentreéstasy la bandade conducciónes lo suficientementegrandecomoparapoder

considerarlas desacopladas.

El modelo que hemos empleadonoshapermitidoestudiarla influenciade los distintos

parámetrosestructuralesenla poblacióny espectrodedistintostiposdepozoscuánticosy

superredes de GaAsAl~Ga~~Asdopados con Si. Estopermiteoptimizardichossistemas

desdeel punto de vistade su aplicaciónpráctica.

A igualdaddedensidadesarealesdeportadores,la perturbacióndel perfil depotencial

producidapor los electronesy las impurezases mucho más dramáticaen los sistemas

en que éstos se hallan espacialmenteseparados,como en los pozos estructuralescon

modulaciónde dopado y los pozosy superredesestructuralescon dopado£5 en las barreras.

Sin embargo,a valoresde ladensidadarealcomparablescon las obtenidasen los sistemas

145
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con modulacióndedopadoen las barreras,en los queseha visto el gran cambio inducido U
en el potencialpor la presenciade las cargas, los sistemasdopados6 en el canal de

GaAs presentanun potencialno muy diferentedel que tendríala estructurasin dopar; U
es paravaloresmás altos de la densidad,no alcanzablescon la modulaciónde dopado

convencional,cuandola diferenciacon el espectrodel sistemadespobladoes notable; U
hemosvisto que puedediseñarseuna superred(o pozo cuántico)con unadensidadareal

alta comparada con estructuras similares con dopado en las barreras cuyo potencial es U
prácticamentedel tipo Kronig-Penney,sin másque utilizar un dopadocuyasegregación

espacialseasimilar a la extensiónespacialde la densidadelectrónicaqueinduce. U
La comparacióndenuestroscálculoscon los resultadosexperimentalesdisponibles—

en particular,con las densidadesarealestotales,medidaspor efectoHall, y decadasub- u
banda,medidas.porefectoShubnikov-deHaas,en los pozoscon modulacióndedopado—

es muy satisfactoria; por un lado, esto nos permiteconfirmar la bondadde las aproxima- U
cioneshechas,y por otro lado, a la vista de la diferenciaentrenuestrosresultadosy los
de cálculos no autoconsistentes, hace patente la necesidad de tener en cuenta el efecto u
de las cargaselectrostáticaspresentesen las estructurasdopadasdentro de un esquema

Schr8dinger-Poisson. ‘U
Se ha estudiado el efecto delcanjey correlación,queresultaserde mayorimportancia

en los sistemasconmodulaciónde dopado, debido a que en ellos contribuyea un aumento U
de la densidadarealdel sistemarespectodel cálculoHartree.El acuerdocon los resultados
experimentales es mejor si se tiene en cuenta esteefecto. En el resto de los sistemas

ji
estudiados, todos con dopado£5 y por tanto con una densidadareal total conocidade
antemano,suponeun cambio en la población y posición relativade las subbandaso u
minibandas. Aunque la diferenciarelativa entre los resultadosHartreey con canje y
correlación es menor que en los pozos con modulación de dopado, es significativa respecto U
de las variaciones de la densidadque puedenmedirseexperimentalmente,y al contrario
de lo que afirman Zrennerd al., al menosen los pozos£5 esteefectoproduceun cambio U
en los resultados comparable al de la inclusión de la no parabolicidad de las subbandas,
con lo que en rigor tendríanque incluirse ambosefectos. U

Respecto de la comparación de nuestros cálculoscon los espectrosde fotoluminiscencia
en superredes6, las distanciasentrelos picos del espectroseha asociadoa la separacion U

U
u
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entre minibandas ocupadas con un acuerdo razonable. Para ir más allá de la comparación

semicuantitativa,habríaque realizarel cálculo teórico del espectrode fotoluminiscencia,

cuyo interésen relacióna la caracterizaciónde estossistemases grande.

Asimismo, enestamemoriase presentaunaexplicación,basadaenun modelosencillo,

de los altosvalores de la densidadarealobtenidosexperimentalmenteen los pozoscon

dopado£5 en la barrera,y se indican los parámetrosqueafectana la distribución de la

cargaelectrónica,con vistas a conseguirque éstaseamáximaen el canal de GaAs, lo

cual es de gran interés para el diseño de dispositivoselectronícos.

Nuestra descripción de las superredes estructurales dopadas £5 mejoralos modelosque

han aparecidohastael momentoen la literatura,con lo que hemospodido hacerciertas

precisionessobrela modulaciónde suestructuraelectrónicaen funciónde los parámetros

dediseñodel sistema,distinguiendolos aspectosque dependendel modeloempleadode

los que consideramospropios de dichaestructura.

La continuación natural de este trabajo es utilizar los resultadosobtenidasparael

cálculo de otras propiedadesfísicas, como propiedadesópticas que involucren sólo la

bandade conducciónen los distintos sistemasestudiados,como transicionesintersub-

banda o interminibanda, para las que es necesariaunabuenadescripciónde los estados

electrónicos de la banda de conducción, pero paralas que no esnecesarioconsiderarlas

bandasde valencia,o fenómenosde transporte,ya que parael cálculode movilidadesen

estos sistemas es necesario el conocimiento del espectro y los autoestadosdel sistema.

Otraposibleextensiónde estetrabajoseríaconsiderarlos efectosdenoparabolicidad,

que tienencierta importanciaen sistemasmuy poblados.Esto puedehacersedentrodel

modelo a una banda, aunque seria mas conveniente el paso a un modelo multibanda, con

el quepuederealizarseel estudiodeotraspropiedadesópticasque involucrenlas bandas

de valencia, considerar sistemas con dopado p y estudiar otros tipos de materiales de

discontinuidaddebandamenor,paralos queno puedeutilizarseun modeloa unabanda.
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