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Resumen

Dentro de los sistemas de gran relevancia en la fisica de Semiconductores se en-
cuentran los pozos cuanticos delta-dopados, los cuales se fabrican al dopar un semi-
conductor con otro elemento en una capa bidimensional de ancho atémico. Derivado
de esta idea surgieron los pozos delta-dopados dobles DDD, los cuales consisten en se-
miconductores fuertemente dopados en dos capas bidimensionales paralelas de ancho
atémico.

En el marco de la teoria de Thomas-Fermi hemos determinado la estructura elec-
tronica de un sistema DDD en GaAs, y particularmente estudiamos los efectos de la
distancia interplanar en las propiedades 6pticas no lineales de este sistema con dopaje
tipo n y tipo p.

Dichas propiedades estan determinadas en funcion de dos parametros principales:
la concentracion del dopante y la distancia de separacién entre las capas. Asi pues
calculamos el coeficiente de absorciéon y el cambio relativo en el indice de refraccion
para electrones y huecos pesados como medida de la distancia entre capas dopantes.

Ademés hemos propuesto un modelo fisico para estudiar la estructura electrénica
en un sistema delta dopado cuadruple (DDC) con dopaje tipo n, como medida de los
parametros previamente citados.

En la actualidad las estructuras con multiple dopaje deltaico son empleadas en la

ingenieria de dispositivos electronicos y 6pticos.
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Abstract

The delta-doped quantum wells are of great interest in semiconductor physics,
and are manufactured by doping a semiconductor with another element in a two-
dimensional layer growth layer by layer. Derived from this system, the double delta
doped (DDD) quantum wells emerged, which consist of semiconductors strongly do-
ped in two parallel two-dimensional layers of atomic width.

In the framework of Thomas-Fermi approximation, we determined the electronic
structure of a DDD system in GaAs, particularly we study the effects of interlayer
distance on the nonlinear optical properties of this n-type and p-type system.

These properties are determined based on two main parameters: the dopant con-
centration and the interlayer distance. So we calculate the absorption coefficient and
the relative change on the refractive index for electrons and heavy holes versus the
distance between doped layers. We have also proposed a physical model to study the
electronic structure in a quadruple delta-doped system (QDD) with n-type doping,
as a measure of the parameters previously mentioned.

At present, structures with multiple delta doping are used in the engineering of

electronic and optical devices.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Generalidades

En el presente, diferentes métodos permiten realizar calculos de propiedades fisicas
en los semiconductores. Tal es el caso de la Teoria del Funcional de la Densidad (Den-
sity Functional Theory: DFT) que permite describir una gran variedad de célculos de
propiedades electronicas, 6pticas, mecanicas y méas [1, 2, 3, 4]. Pero en DFT, la efi-
ciencia de rutinas de diagonalizacion determina fuertemente el tiempo del proceso de
célculo [5]. Otro camino para determinar propiedades fisicas de los Semiconductores
es la aproximacion de Thomas-Fermi (TF) [6], en la cual se determina la estructura
electronica en un material de una forma mucho mas sencilla en comparaciéon a DFT.

Por otro lado, recientemente, ha tomado gran relevancia el estudio de estruc-
turas cuanticas de bajas dimensiones, tales como los quantum dots (puntos cuan-
ticos), quantum wires (alambres cuanticos) y los llamados quantum wells (pozos
cuanticos) [7, 8, 9, 10, 11]. Dentro del marco de la teoria Thomas-Fermi (TF),
es posible determinar la estructura electronica de las estructuras como pozos cuéin-
ticos (QW’s). Existe una gran variedad de estructuras tipo QW’s, como heteroes-
tructuras y dopajes delta. Por su parte, los pozos cuénticos han sido sujeto de un
gran nimero de investigaciones debido principalmente a sus propiedades electroni-
cas y Opticas [12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22] y por los cambios en
dichas propiedades debido a efectos externos [23, 24, 25, 26, 27, 28, 29]. Den-
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tro de los pozos cuanticos, estudiaremos particularmente los llamados delta dopados
[30, 31, 32, 33, 34, 35, 36, 37, 38, 39| que tomaron gran relevancia en el pasado
reciente. Las propiedades fisicas de los sistemas delta cambian significativamente res-
pecto a otros pozos cuanticos debido al fuerte confinamiento de carga derivado de que
las impurezas ionizadas en el sistema se ubican tinicamente en un plano bidimensional
[40]. En estos sistemas con una capa 2-D de impurezas se crea un perfil de poten-
cial muy particular conocido como "forma de V". Dichos sistemas son esenciales en
el desarrollo de dispositivos optoelectronicos desde su introduccion por Wood en los
anos 80’s [41].

Los sistemas delta dopados son posibles gracias a técnicas de crecimiento epitaxial,
tal como la Epitaxia de Haces Moleculares (MBE) [42, 43, 44, 45, 46] que permite
el crecimiento capa por capa en una determinada direccion cristalina.

Técnicas como el MBE permitieron el desarrollo de nuevos sistemas como los
d-dopados dobles (DDD), que cambiaron las propiedades de los sistemas cristalinos
respecto a los sistemas d-simple. En los sistemas DDD el transporte en los portadores
de carga se incrementa ademas de que se abren nuevos canales de conduccion [47, 48].

Por otro lado, la base para la ingenieria de dispositivos optoelectronicos son las
transiciones intersubbanda en estructuras semiconductoras tipo QW’s [49, 50, 51].
Dentro de esta ingenieria podemos encontrar transistores de efecto de campo, detecto-
res de luz, diodos emisores, heteroestructuras multicapas y otros dispositivos de nueva
generacion [52, 53, 54, 55]. Para la fabricacion de dispositivos optoelectronicos, la
disposicion de las capas tipo n y tipo p en sdandwich es esencial, un claro ejemplo es
el diodo laser basado en GaAs [56]; en esta estructura, los portadores de carga estan
confinados en la region central del pozo cuantico. Particularmente los pozos cuanticos
tipo p y n son muy importantes en el desarrollo de celdas solares [57], ademas de ser
usados en LED’s con crecimiento MBE [58].

En trabajos relativamente recientes, se han reportado calculos de propiedades
opticas y electronicas de sistemas con dopaje delta doble tipo n, en los cuales se ha
propuesto como soluciéon matemaética el principio de superposicion de dos sistemas

d-simples [14, 59, 60, 61]. En estos modelos, no se toma en consideracion que la
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ecuacion de Poisson asociada al sistema es una ecuacién diferencial no lineal, que por
ende no admite el principio de superposicion.

En relacion a lo anterior, trabajos ab initio recientes [33, 34, 62] han determinado
la estructura electronica de un sistema d-dopado doble en Silicio con impurezas de
Fosforo. En este articulo muestran la estructura electronica del sistema versus la
distancia de separaciéon entre las capas dopadas. Sus calculos determinaron que la
distribucién de los portadores de carga es una funciéon de la distancia entre capas de
impurezas. Ademas demostraron que cuando dos capas son muy proximas entre si, el
sistema se comporta como una sola capa delta con un minimo que tiende al doble de
cada una de las capas aisladas. Estos calculos nos han permitido sustentar una idea
mas clara del comportamiento del perfil de potencial a medida que las dos capas de
impurezas ionizadas son préximas entre si, y discrepar de esta manera de modelos
previos en la literatura.

Por otra parte trabajos como el de Zheng et al. [63], han mostrado la importancia
del dopaje doble respecto al dopaje simple, ya que, especificamente la movilidad
electronica se ve beneficiada cuando tenemos sistemas dobles respecto a los sencillos.
Lo anterior se debe a las diferentes configuraciones del confinamiento de los portadores
de carga como funciéon de la distancia intercapas.

Nuestro trabajo se centra en el calculo de los efectos de la distancia intercapas en
las propiedades 6pticas lineales y no lineales en un sistema DDD para GaAs tipo n y
tipo p. Ademaés, a partir del modelo doble, hemos propuesto un nuevo modelo en la

literatura que muestra la estructura electrénica de un sistema d—cuadruple dopado.

1.2. Materiales II1I-V

Dentro de los compuestos llamados I1I-V, el Arseniuro de Galio (GaAs) es uno de
los méas estudiados [64], debido a que fue uno de los primeros materiales que fueron
sujeto de estudio. Este material presenta un enlace tipo covalente, rigido y direccional,
caracteristico de los orbitales sp® de sus electrones de la banda de valencia.

El GaAs presenta una configuracion cristalina tipo zinc — benda que consiste en
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Figura 1.1: Representacion de una celda tipo zinc — blenda. En este caso uno de los
atomos representa al As y el otro al Ga. En la figura a representa la constante de red.

dos redes ctubicas centradas en la cara (fcc) entrelazadas, desplazadas una de la otra
por una translacion (a/4)(1,1,1) sobre la diagonal principal donde a es el parametro
de red. Lo anterior se puede apreciar en la figura 1.1 [65], donde se muestra que
las coordenadas de los dtomos base son (000) y a/4(111). Particularmente el GaAs
presenta simetria del grupo puntual 7;. En esta estructura, los puntos de una de
las redes fcc estan ocupados por los atomos de Ga (cationes) y los otros puntos
por los As (aniones). En relacion a la red reciproca del GaAs, ésta es una del tipo
centrada en el cuerpo (bce), de tal forma que su primera zona de Brillouin es un
octaedro truncado; lo anterior puede verse a detalle en la figura 1.2 [66] donde
ademas se observan los puntos de alta simetria definidos como I' (k, =k, = k, = 0),
X (ky =0, ky =2n/a,k, =0)y L (k, =k, =k, = 21 /a), donde a representa la
constante de la red.

En el solido de GaAs, los electrones de valencia estan deslocalizados y forman
bandas de energia. Los dos electrones que ocupan el orbital s dan lugar a la banda
de conduccién, mientras que los otros seis electrones ocupan los tres orbitales tipo p
dando lugar a las tres bandas de valencia: banda de huecos pesados (hh), de huecos

ligeros (lh) y de desdoblamiento (so) [67]. En la figura 1.3 notamos que el méaximo
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Figura 1.2: Primera zona de Brillouin y puntos de alta simetria para la red fcc
correspondientes a una estructura tipo zinc — blenda en GaAs.

Energia
T 300K E, =142V
VQ“Q 'X EL =17 eV
Ex =190eV
E.o =034 eV

<100> <>
<€ —>» Vector de onda
Huecos pesados
Eso Huecos ligeros

Banda de desdoblamiento

Figura 1.3: Estructura de bandas del GaAs. Se muestran los tres valles principales y
las bandas asociadas a hh, lh y so.
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de la banda de valencia se localiza sobre el punto I' de la zona de Brillouin, y sin
considerar la interaccion espin-orbita, se dice que las tres bandas estan degeneradas.
Por otro lado, en la misma figura se puede observar que el minimo en la banda de
conduccién se localiza sobre el mismo punto I', por esta razéon se dice que el GaAs
es un material de banda prohibida directa (GAP directo). Es importante mencionar
que en el entorno de I' las bandas de conduccién y de valencia se pueden considerar
parabdlicas.

Algunos parametros importantes en este sistema son: la constante dieléctrica rela-
tiva €, = 12.5, la masa efectiva de los electrones m} = 0.063m,, la masa efectiva de los
huecos pesados my;, = 0.52myq y la masa efectiva de los huecos ligeros my, = 0.087my;
donde m representa la masa del electréon libre. Finalmente otro parametro impor-
tante es el ancho de la banda prohibida (E,) con un valor de 1.424 ¢V [68, 69].
Cabe destacar que respecto a la temperatura la energia del GAP se comporta como

E, =1.519 — [5.405 x 107* - T?/(T + 204)] (eV) [70].

1.3. Sistemas dopados

Los pozos cuanticos se construyen al impurificar un material semiconductor, de
forma tal que, estas impurezas en la estructura del material modulan un potencial
debido a un campo electrostatico, ademas de que introducen portadores de carga en
el sistema. Las impurezas pueden ser del tipo donadoras o aceptoras. Las impurezas
donadoras tienen un electron extra (respecto a la estructura cristalina) en la capa de
valencia, a estas se les conoce como tipo n; un ejemplo de éstas son el Fosforo (P)
en una estructura de Silicio (Si). La figura 1.4 a) [71] muestra una representacion
del dopaje tipo n en una estructura de Si. Por otro lado, las impurezas son aceptoras
siempre que tengan un déficit de un electrén en la dltima capa de valencia respecto
al material base; un ejemplo de éste seria el Boro (B) en el Si, tal y como se muestra
en la figura 1.4 b) [71]. A este tipo de dopaje se le conoce como dopaje tipo p.

En relacion a éstos defectos puntuales (impurezas) en la red cristalina, podemos

encontrar una clasificacion diferente a la previamente mencionada (impurezas tipo n 'y
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ee Sijee 5 2)

Figura 1.4: Muestra los diferentes tipos de dopaje en una estructura a base de Silicio
(Si). En la imagen superior a) se muestra el dopaje tipo n en el que un P sustituye un
Si, generando un electron extra. En b) tenemos un B que sustituye a un Si produciendo
una vacancia (hueco) teniendo dopaje tipo p.

p) que se basa en la importancia relativa del potencial introducido por la impureza |72,
73] (que lo denotaremos por Uy, ) respecto al potencial cristalino (que lo denotaremos
por Vi.s). Al introducir un dtomo dopante en el material, el potencial U, es casi
esféricamente simétrico alrededor del punto fijo del sitio de la impureza. En primer
lugar, si para Uy, tenemos que V,,;s actia como una pequena perturbacién sobre
algunos estados cuyos funciones de onda electrénicas no se extienden apreciablemente
sobre la red y estan localizados donde es grande Ujy,; los estados que satisfacen
ésta condicion de contorno son llamados estados fuertemente unidos por impurezas
profundas (deep impurities). Por otro lado, la situacion opuesta puede ocurrir cuando
el potencial de la red V,,;s es dominante; en este caso U;,,,, puede ser considerado como
una perturbacion. Estos son llamados estados de impurezas poco profundas, impuresas
rasas o superficiales (shallow impurities). Finalmente, tambien existen algunos casos
con la situacin més general donde el potencial introducido y el potencial cristalino
tienen una importancia comparable.

Ahora bien, en el material base, los enlaces de aceptores o donores deben diferir
muy poco de los enlaces de dicho material, de tal forma que los electrones de valencia
de las impurezas tomen parte en los enlaces que tenian los electrones sustituidos. De
tal forma que, se tiene un electréon (hueco) de més ligado a la impureza para un do-

nante (aceptor). Este es el caso de nuestro sistema con impurezas rasas o superficiales
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(shallow). De esta manera se puede usar la descripcion del dtomo de Hidrogeno para
representar la fisica del problema, pero se debe tener en cuenta que el portador de
carga esta dentro de un material, por lo que se debera considerar su masa efectiva,
ademas de considerar la constante dieléctrica del material €,.. Asi, el radio de Bohr

efectivo aj y la energia de ionizaciéon Ey, estara dada como

x m0>
=€ |— , 1.1
Qy € (m* Qo ( )
m* 1 ElH
Ep, = -, 1.2
! mg €2 n? (1.2)

donde ap—0.53 A es el radio de Bohr y iy = —13.6 €V es el Rydberg. Los niveles
de los donores (Ey;) y los aceptores (E,) estan justo por debajo y encima de la banda
de conduccion y valencia respectivamente.

Finalmente cabe destacar que la constante dieléctrica relativa (e,) en los semicon-
ductores tiene valores tipicos entre 10 y 80, y su energia de ionizaciéon es de algunos

meV.

1.3.1. El /—dopado

En los pozos d—dopados, hipotéticame solo se dopa una lamina 2D de ancho ato-
mico en la estructura 3D. Por esta razon se puede considerar que el ancho del dopaje
es cero, respecto al tamano del sistema completo, de forma tal que la distribucién
espacial de las impurezas tiene la forma de una ¢ de Dirac, de aqui el nombre que
reciben estas estructuras [74]. Estos sistemas dopados fueron introducidos por Wood
et al. en 1980 [41], y a la fecha son ampliamente estudiados principalmente por sus
propiedades electrénicas y opticas. Dentro de sus primeras aplicaciones destaca el
transistor de efecto de campo con dopaje delta (5—FET) el cual fue desarrollado por
Schubert, Fischer y Ploog [75].

Una imagen clara de este dopaje, se muestra en la figura 1.5 del trabajo de Ploog
[42]. En la figura 1.5 a) observamos un esquema de una estructura de GaAs en la

que en una sola capa (perpendicular al plano de la figura) se ha sustituido algunos
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a) o o o} o <]
o Ga X X X X
xAs © © ® 0 0 ;g
. X X X X —
| S Di s .
o o o o o mreccion
X X X de
crecimiento
o o a o o]
e Qg i
b <qa
-7
E (meV)

10 20

z({nm)

Figura 1.5: Muestra a) un esquema del dopaje tipo delta de Si en una estructura de
GaAs. En b) se presenta el perfil de potencial producido por la capa de impurezas
ionizadas, los niveles de energia y sus correspondientes funciones de onda.

atomos de As por atomos de Si, generando asi el dopaje tipo delta. En la figura 1.5
b) observamos el tipico perfil de potencial, niveles de energia y funciones de onda de

la estructura.

1.4. Aproximacién de masa efectiva por el método
k-p

%
El método k - ? es utilizado para describir las bandas energéticas y las funciones
de onda de sistemas semiconductores cristalinos en torno a los puntos de alta simetria
en la zona de Brillouin usando la teoria de perturbaciones [76]. Para un electron en

un cristal, la ecuaciéon de Schrédinger tiene la forma

HY = (p—2 + V(r)) U =FEU, (1.3)

2m0
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donde my representa la masa del electron libre y p es el operador de momento. Es
importante mencionar que este Hamiltoniano es invariante ante translaciones en la
red, de tal forma que el vector de onda cristalino k es un buen nimero cuantico para
describirlo. De esta manera, las funciones propias del Hamiltoniano pueden escogerse
de manera que sean simultaneamente autofunciones de operador de traslacion en la
red T

ToU(r) = (7 + d) = e 9 (r (1.4)

de forma tal que pueden escogerse como funciones de Bloch:

ik-d

Uk = € Y (r), (1.5)

en la ecuacion (1.5) u,k(r) es una funcion con la periodicidad del cristal, ademas
n numera los autoestados electronicos y k es el vector de onda del estado para un

electron /hueco. Si sustituimos (1.5) en (1.3) obtenemos

—— +—k-p+

p2 h h? k2
2mg Mg mo

PV ) ) = B (), (1.6
para un vector de onda k dado, el conjunto de todas las funciones wu,y es completo
para funciones con periodicidad del cristal. Eligiendo k = k, la funcién de onda para

cualquier vector de onda del cristal k puede expresarse en términos de x,,
_)
Unx (T chn (k — ) W7o (T)- (1.7)

Definimos ahora
2 h h2 k‘2
Hy, = 2 4 —ko'p
2m0 mo

+ V(r), (1.8)
de tal forma que podemos reescribir la ecuacion (1.6) como

iy k) p + k)| @) = BoQunds),  (L9)

2m0
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que multiplicada por uy, (r), e integrada sobre la celda unitaria, en la que las fun-

ciones unx,(r) estdn normalizadas, se obtiene

> { [En/(ko) + w] Spr + ik = ko) - P } o = En(K)c,, . (1.10)

mo mo

n/

donde
o = | i (Pt (1) (111)

donde cu indica que se integra sobre la celda unitaria. La expresion (1.10) es valida
para todo el vector de onda del cristal k, aunque es til cuando k ~ kg, de modo que
los términos no diagonales i(k — kg) - ppar/mo son pequenos, y pueden ser tratados
como una perturbacion de Hy,. En el caso de una sola banda (valencia o conduccion),
usando la teorfa de perturbaciones de segundo orden, la ecuacion (1.10) adopta la

forma

E,(k) = E,(ko)+

h(k — ko) - P B° k: —k2) hk k i

mo (ko)

que es valida en un entorno a ky. Normalmente kj es un extremo, por lo que el término

lineal en k — kg es cero. Usando los ejes principales, tenemos

B2 o (ki—koi)?
E,(k) = +?Z oi)” (1.13)
=1 i
1 1 ) w; - P |?
- - 4= . 1.14
m . me 2 nz (ko) — By (ko) (1.14)

En un sistema isotropico las tres masas efectivas son iguales, es decir m; = mq =
ms = m*, de forma tal que podemos rescribir la ecuacion (1.13) de la forma

h? (k—ko)?

2m*

B (k) = B, (ko) + (1.15)

La ultima ecuacion representa la energia de una particula libre con una masa efec-

tiva m*. El efecto del potencial cristalino y del resto de las bandas queda enmarcado
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por las masas efectivas. La presente teoria es de suma importancia en la fisica de
semiconductores debido a que permite atribuir todos los efectos del cristal en una
masa efectiva, que por lo regular es un tensor, y que en un sistema isotropico es

simplemente un escalar.

1.5. Teoria de Thomas-Fermi

El objetivo de la teoria de Thomas-Fermi (TF), también conocida como teoria
del gas no homogéneo de electrones, es describir las propiedades del estado base en
términos de la densidad electronica [6]. Dicha densidad es el namero de electrones
por unidad de volumen en 7 y se denota como n(?) Es importante mencionar que
la cantidad n(?) es una observable fisica. El origen de la teoria del gas no homogéneo
de electrones esta fundamentada en la teoria estadistica de Thomas-Fermi [77, 78].
En esta teoria uno parte de las relaciones del gas de electrones homogéneo y aplica
esta localidad en la densidad de carga no homogénea. Es importante mencionar que
la teoria de TF tiene validez en el limite estadistico de muchas particulas. Un método
por el cual la densidad n(7) puede ser obtenida directamente desde V(7), sin pasar
por las funciones de onda, es muy atractivo, y éste es el logro de la teoria de TF.

Comenzamos asumiendo que en la nube de electrones no homogénea se puede
obtener el nimero de electrones por unidad de volumen n(?) en el estado fundamental

como

n(7) = —pH(7), (1.16)

donde ps = prermi, evidentemente el momento maximo p f(?) se ha especificado para

cada vector de posicion 7. El segundo paso importante es escribir la ecuaciéon de

energia clésica para el electron de mayor energia como

p= @+V(?). (1.17)

2m

Es posible eliminar p;(7) de la ecuacion (1.17) en relacion de n(7), obteniéndose
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asi

3\ 2/3
R (3h ) ()2 + V(7). (1.18)

~2m \ 87

La expresion anterior es la relacion basica entre la densidad electronica n(?) y la
energia potencial V(?) de la teoria de Thomas-Fermi. Esto es un pilar importante
de la teoria, ya que la ecuacion (1.18) también se puede obtener como la ecuacion de
Euler del principio de minima energia.

Por otro lado, representaremos a la probabilidad de un electrén en la posicion 7
en la que la nube de carga teniendo un momento de magnitud entre p y p + dp como
I.(p)dp. Para el espacio fase tenemos

47rp?
I.(p)dp = dp, donde p<p (7) (1.19)
FH(7) !

Por lo tanto, ya que hay n(?) electrones por unidad de volumen en 7, podemos

escribir que la energia cinética ¢ por unidad de volumen como:

P 232
—\ P™ 9op
t:/ n(7)—L_dp. 1.20
RS (1.20)

Usando la ecuacion (1.16) para la densidad de electrones n(7") encontramos al

sustituir en (1.20)

2 2/3
t=cy [n(?)]BB; donde ¢ = 13(;1771 (%) : (1.21)

Asi, mediante la integraciéon sobre toda la nube de carga, tenemos la energia

cinética T' del gas de electrones no homogéneo
T = ck/ (7)) 7. (1.22)

Por otro lado, en relaciéon a la energia potencial, ésta se puede escribir primera-

mente como la interacciéon de la densidad electrénica n(?) con la energia potencial
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de marco de referencia nuclear, denotado por VN(7>), dando una energia potencial
U,y = /n(?)vN(?)d?, (1.23)

y en segundo lugar por las interacciones electron-electron trabajando solo con la

interaccién clésica coulombiana de la nube electrénica

1, [ a(P)n(r)
U, = —62/—dT dr’. 1.24
2 ‘? _ 7‘ ( )

De tal manera que la energia electronica total E,; es la suma de (1.22), (1.23) y

(1.24)

1 S\ (F
Ba=c / (PP 4+ / n(P)Va(P)dT + 3¢ / %\gwﬁ (1.25)
Esta dltima expresion depende solamente de la densidad de electrones y del po-

tencial nuclear V. Ahora podemos minimizar esta relaciéon respecto a la densidad de

electrones n(?), sujeta solo a la condicién de normalizacion, escrita como
/n(7)d7> _ N, (1.26)

donde N representa el numero total de electrones en el sistema considerado. El método
estandar tomando la condicion descrita en (1.26) es realizando el principio variacional

descrito por

§(E — uN) =0, (1.27)

donde p es el multiplicador de Lagrange. Por lo que tenemos
p=gon (PP + V() + V(7), (1.28)

en la ecuacion anterior se ha escrito Ve(?) como la energia potencial creada por la

nube de electrones n(7). Sustituyendo ¢; de la ecuacion (1.21) en la expresion (1.27)
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es inmediatamente equivalente a la ecuacion (1.18) donde V(7) es Vi (7) + V(7).

El parametro p ahora es facilmente reconocido como el potencial quimico ya que

oFE

= o (1.29)

]

Si resolvemos la ecuacion (1.18) para n(7) encontraremos inmediatamente que la
densidad electronica esta dada como
— 87T 3/2 — 3/2
n(1) = g5 @m)" = V)T, (1.30)
la ecuacion (1.30) se cuemple para p > V(?), y seré igual a cero en cualquier otro
caso. Un camino equivalente a la formulaciéon anterior denota una relaciéon entre n y
V en la ecuacién de Poisson

327%e?
3h3

V2= V) = 25 (o) (- V)2, (1.31)
Una de las caracteristicas elegantes de la teoria estadistica aplicada en d&tomos e

iones es que es posible realizar una solucién a escala. En este tenor se introduce la

funcion dimensional ¢(z), de esta manera

n=v(#) = L), (132)

donde x es dimensional y esta definida como

1 [9r2]"/3
r=bz, b= {ﬁ] ag = 0.88534Z 1 3ay. (1.33)

Donde Z representa el niimero atémico y ag es el radio de Bohr h? /47?*me?. De

esta manera la ecuaciéon de Thomas-Fermi adimensional adopta la forma

d2¢ B ¢3/2

— = (1.34)

La ecuacion diferencial anterior acepta soluciones del tipo 1/f4(2).
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1.5.1. Teoria Thomas-Fermi en pozos d-dopados tipo n

En esta seccion aplicaremos la teoria Thomas-Fermi a un sistema d-dopado con
impurezas tipo n. En este caso partiremos del supuesto que trabajamos en el limite de
bajas temperaturas, ademéas de que la nube de gas de electrones libres es localmente
homogénea. Asi pues la densidad de electrones por unidad e volumen ng en el estado
base estard dada por

1 p}

)

donde pr representa el radio de la esfera de Fermi en el espacio de momentos. Su-
poniendo ahora que el gas de electrones es localmente homogéneo, es decir, que la
aproximacion del gas ideal es valida en cada punto de la nube electrénica, tenemos

que la densidad de electrones por unidad de volumen estara dada por

n(r) = 32 (1.36)

Por otro lado, se sabe que la probabilidad I, (p)dp de que el momento de un electron

tenga un valor entre p y p + dp, es

_Wdp,
I,(p)dp = p%(r)é(pp p). (1.37)

Ademas, la energia cinética para un electréon en la nube puede expresarse como

- /0 " n(r)Qp—;Ir(p)dp. (1.38)

Ahora al despejar pr de la ecuacion (1.36), sustituirlo en (1.37) para integrar

(1.38) con la nueva expresion de I,(p), tenemos

3

= —n(r) [37°h°n ()], (1.39)

si integramos sobre toda la nube de carga, se obtiene el funcional de energia cinética,
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el cual viene dado por

243 2/3
= o /10m ) [37*B°n(r)] ™" dr. (1.40)

La energia potencial asociada con la interaccion entre el gas de electrones y el

plano de las impurezas ionizadas esta descrito por

2me?

Uen, = eQ/n(r)VN(r)dr = ng/n(z) |z| dz, (1.41)

T

y el funcional de energia que corresponde a la interaccion electréon-electron es

2 /
U, = & / / )R e (1.42)
2€, lr — /|

Aqui hacemos uso del llamado modelo hidrogenoideo para las impurezas, donde los

electrones se suponen estan en un medio homogéneo de constante dieléctrica relativa
€. El primer paso en la deduccion de este funcional para la energia de interaccion,

consiste en separar la integral en dos partes

Uee = 5 / / Vdzd? / / ’deS (1.43)

escribiendo ahora explicitamente las integrales de area y definiendo X' = x — 2’ y

Y' =y — 1y tenemos

Uee = 2€T// 2)dzdz' //da;dy//\/X, dx’dy TP (1.44)

Reescribiendo la ecuacion anterior en coordenadas polares y tomando el limite de

radio infinito, la expresion para el funcional de energia estara dado como

Uee = 2 // 2dzd? (\/(3)2 +lz—2 = |z — z'|) . (1.45)

En el limite, cuando R — oo, la primera integral diverge. Este término corresponde

a la energia asociada con auto-interaccion de un solo electrén, por lo tanto se desprecia,
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de forma tal que la ecuacion (1.45) adopta la forma

™

2
U, = — ¢ //n(z)n(z') |z — 2/|? dzd?'. (1.46)
€r

De esta manera, el funcional de energia de Thomas-Fermi esta dado por:

/n(z) [3W2h3n(z)}2/3 dz + 2me NQD/”(Z) |z| dz

€

_Z‘f / / () |z — #|ddz. (147)

) o —
T 10m*

Como ya sabemos, la derivada funcional de E7pr con respecto de la densidad da

como resultado el potencial quimico del sistema, de forma tal que:

1 2me? 2me?
p=g5— [3W2h3n(z)]2/3 i Nop |z| — e /n(z) |z — 2'| dz. (1.48)
m 67’ 61"

Por otro lado, el curvamiento espacial de las bandas estda descrito mediante la

ecuacion de Poisson

d*V (z) 4re? 4rre?
el - n(z) + . Nopo(z), (1.49)
cuya solucién es
2me? 2me?
V(z) = e Nop |z| — T /n(z) |z — 2| dz. (1.50)
€ €r

Si comparamos (1.50) con (1.48) podemos afirmar que

R PR
n=5 [3m°1’n(2)]

V() (1.51)

y despejando la densidad de portadores de la ultima expresion, obtenemos
= - V(@) (1.52)

Por simplicidad, de este punto en adelante, usaremos las unidades efectivas para
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describir las expresiones con las que trabajaremos. Para tal caso, definiremos prime-

ramente el radio de Bohr efectivo como:

*

e hi?
g = m*e2’

(1.53)

donde ya hemos definido previamente a €, como la constante dieléctrica relativa del
material en cuestion, i la constante de Planck reducida, m* es la masa efectiva de los
portadores y e representa la carga eléctrica. De manera similar definimos el Rydberg

efectivo como
2
Ry* =

2era4

(1.54)

De esta manera reescribimos la relacion entre la densidad electronica y el perfil de

potencial, descrita en (1.52) en unidades efectivas usando (1.53) y (1.54), como

n(2) = g e = Vi) (1.55)

De forma anéloga, reescribimos la ecuacion de Poisson, escrita en (1.49), en uni-

dades efectivas
>V
d—l;(Z) = —8mn*(2) + 87w N;pd(2). (1.56)

Sustituyendo n*(z) en la expresion (1.56) obtenemos

EVi(z) 8

d22 32

[ — Vi (2)]*? + 87 Nipo (2). (1.57)

En este tipo de ecuaciones se buscan soluciones del tipo 1/f%(z), donde f(z) debe
ser una funciéon lineal de z, debido a la presencia de la funciéon delta de Dirac se

propone en este caso

042

(a2 +Zo)4, (1.58)

Vi(z) —p" = —

y sustituyendo en la ecuacion (1.57) obtenemos que

a=2/157, (1.59)
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ademas, al exigir que el sistema sea neutral, encontramos

o3 1/5
— . 1.60
0 (7N2*D> ( )

La expresion (1.60) representa una escala fundamental de longitud para el proble-

ma. Esta expresa, por ejemplo, que el sistema disminuye su tamaifio al incrementar el
valor de la densidad bidimensional de impurezas N, y lo hace como (N; D)fl/ °. Este
modelo, como lo propone loratti [30], es exacto en el limite de altas densidades, que

es justamente, el modelo que empleamos.

1.5.2. Teoria de Thomas-Fermi en pozos J-dopados tipo p

La teoria de TF es aplicada en pozos d-dopados tipo p en GaAs para describir
el desdoblamiento de la banda de valencia de forma analitica. Partiremos desde la
suposicion de bajas temperaturas y que localmente el gas de portadores es homogéneo,

de forma tal que el nimero de portadores por unidad de volumen es

1 pp(r)
r)=_——=. 1.61
p( ) 37T2 h3 ( )

Siguiendo con la aproximacion TF, y teniendo en cuenta que se consideran in-
dependientes las bandas de huecos pesados (hh) y de huecos ligeros (lh), la energia
cinética de huecos por unidad de volumen puede ser descrita como en el trabajo de

Gaggero et al. [79], para el caso de dos bandas, de la siguiente forma

1 pr, 3 pE
t= —/ P (Pm)dPp = —/ P AP (1.62)
0 0

 2mpnng 2mppmapr
donde m, = [1 + (mun /) 2]2/3 en el caso de considerar solo dos bandas, ademas
mpp (mypn) representa la masa de los huecos pesados (ligeros). Sustituyendo el valor
de pr de la ecuacion (1.61) en (1.62) e integrando sobre el intervalo, obtenemos
3 [3w2%p(r)] >
N Cl) (1.63)

10mhhma
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De esta manera, el funcional de energia cinética es

T = /p(r)tdr = ﬁ/p(z) [37T2h3p(2)}2/3 dz. (1.64)

El funcional de la energia de interacciéon hueco-hueco es:

") drdr’

|I‘—I‘

Vi = (1.65)

Ahora consideramos el denominado modelo hidrogenoideo, de esta manera los huecos

estan en un medio homogéneo de constante dieléctrica relativa e,

/
2)dzdz' //’;lS_d; (1.66)

donde dS y dS’ representan los diferenciales de area de las coordenadas r y r’ respec-

th -

tivamente. Tomando las integrales de area y definiendo a X' = (z—2') y Y' = (y—v/)

tenemos
dx'dy’
Vin = 2" dzdz' //dxdy// ’ y . (Le67)
\/ X2 4+Y"2 + 21)2
ahora si llevamos la expresion anterior coordenadas polares X' = R'cosf y Y’ =

R'sin 6, hacemos el cambio de variable u = R? + (z — z')? e integrando sobre u, 6, =

y y llegamos a la expresion

€7T

Vi =

\/R’2 +lz—2|—]z—=2 |> dzdz'. (1.68)

En el limite de R' — oo, la primera integral de (1.68) diverge, por lo que pode-
mos ignorar dicho término que corresponde a la energia de auto-interaccion. De esta

manera tenemos

Vin = |z — 2'| dzdZ'. (1.69)

La expresion (1.69) es muy importante, ya que como omitimos la energia de auto-

interaccion, esperamos que los resultados sean mas proximos a los resultados experi-



CAPITULO 1. INTRODUCCION 292

mentales.
Por otro lado, la interaccion entre el gas de huecos y el plano de impurezas ioni-

zadas esta descrita por el siguiente funcional de densidad

2e2m

Vo = / P W (r)dr = 2" por / p(2) 2] dz, (1.70)

r

donde pyp representa la densidad del plano de impurezas ionizadas tipo p.

Sumando cada una de las contribuciones, el funcional Erp, estara dado por

. 3 2+3 2/3 .
Erp = T /p(z) [3m*h°p(2)] ™" d=
2 2
°r / / P |2 = 2| dede’ + o / p(2) |2 dz. (L71)

Aplicando el principio variacional 6 (Err — uN) = 0 se puede determinar el mul-

tiplicador de Lagrange u identificado como el potencial quimico

e’r e?

1 m
h= [3720?p(2)]*° — - /p(z')|z—z'|dz'+ —pnll (172)
Considerando las unidades efectivas Ry* = €*/(2¢,.a) v af = e.h*/(e®mpu) v

definiendo pu,(z) = ai*p(z) es posible reescribir p de la ecuacién (1.72) como

2e%m 2e%m

1
p=— [37?2pau(z)}2/3 — pap |2| - (1.73)

a €r

/p(z') |z — 2| dz' +

r

Por otro lado, el doblamiento espacial de la banda de valencia esté descrito por la

ecuacion de Poisson

d*Viy(2) 4re? Are?
a2 e p(z) + . p200(2), (1.74)
me? ' oW, 2T
donde Vy(z) = -2 p() |z — 2| d2" + pap |2] . (1.75)

En las ecuaciones anteriores Vi (z) es el potencial de Hartree. Tomando en cuenta
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las ecuaciones (1.73) y (1.75), el potencial quimico es

[3ﬂ2pau(z)
3/2
Ma

2/3
] Ry" + Vir(2). (1.76)

Anéalogamente al caso tipo n, podemos escribir la ecuacion de Poisson asociada al

sistema de la forma

d*Vy (= 87713/2
dZHg( - o 1= V()] + 87papd(2). (1.77)

La solucion fisicamente aceptable de este tipo de ecuacion es de la forma 1/f%(2)
[30], y como en el caso tipo n, la funcion f(z) es lineal en z. Asi, la solucion para el

pozo J tipo p sera

042

Vilz) —p=———7-—7-—, 1.78
i) = (179
donde los parametros a y 2y tienen los valores
2m2/2 0[3 1/5
= = ) 1.79
0= (mw) (1.79)

Las ecuaciones (1.78) y (1.79) resumen el modelo del perfil de potencial en el marco

de la teoria TF para pozos delta tipo p.
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Técnicas de calculo

2.1. Matriz de transferencia

Una de las técnicas mas empleadas para la soluciéon de problemas unidimensionales
es el de la Matriz de Transferencia (MT) [80, 81]. Gran parte de los trabajos que
utilizan esta técnica, analizan un potencial constante en intervalos. Con la técnica de
MT, se evaliia la funciéon de onda, su derivada y se transfiere los coeficientes de la
funciéon de onda de un intervalo a otro.

Partiendo de que la ecuaciéon de Schrédinger

V() + T (E - V) =0, 2.)
se puede llevar a la forma
diiz) = P(2)F(2), (2.2)
donde
K 1
P(z) = ) : (2.3)
| -Z(E-V(2) 0
P = | VB (2.4)
V'(2)

24
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Entonces

d | vz) | _ |0 1 ¥(2) . 2.5)

= () —BE-V() 0| ¥()
Definiendo la matriz de transferencia M (zp, z) como la matriz de 2 X 2 que trans-

fiere alguna solucion F' (z) desde zp hasta z,
F(z) =M (z,2)F(20), (2.6)

donde M (z, 2p) tiene las siguientes propiedades:

1. M (z,zp) es real.

2. M (29,20) = 1.

3. M (z,20) M (20,2) = 1.

4. Si z; es un punto del intervalo (2, z), para el cual la funcién de onda y su
derivada son continuas, entonces M (z, z9) = M (z,21) M (21, 2) -

5. 51 ¢1(2) ¥y g2 (2) son dos soluciones linealmente independientes de la ecuacion
(2.2), entonces

M (2, 2) = 1| M M

Al My My

En particular, en intervalos con potencial constante la matriz de transferencia
presenta la forma
cos [P (z — z)] Lsin [P (z — 2)]

M (z,20) = r ; (2.8)
—Psin[P (z — 29)] cos[P(z — 2)]
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donde P = 25—’;‘ (E — V). Supongamos ahora que se quieren transferir las soluciones
desde ay hasta ao, con dos valores constantes para el potencial en los extremos del in-
tervalo nombrados Vi y V5 respectivamente, y con valores arbitrarios para el potencial

dentro del intervalo

1% z < ag
V(z) = { arbitrario z € (a1, as) ¢ (2.9)

Va Z > ay

para z < a;
2m
V(2) + ?(E - V)y(z) = 0, (2.10)
v(z) = €%, (2.11)
2
/<;2+h—?(E—V1) _— (2.12)
Entonces tenemos
2

K=+ h—?(vl—E). (2.13)

Si solo nos interesan los estados acotados, tenemos

Y(z) = A Bem = (2.14)
2m

De manera analoga para la region z > ay tenemos

2m
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Si M es la MT que lleva las soluciones desde a; hasta as, tenemos pues que

. _ .
1 1
A ez + B ez 2 <y
Hl _Hl
F(2) =49 M(z,a1)F(ay), a1 < 2 < ay (2.17)
1 1
C e 4 D etz 2> g,
\ | Hy _ —H,

Exigiendo que las constantes B = C' = 0 y ejerciendo la condicién de continuidad

en z = a; tenemos

1
A €le, z S ai
H,y
1
F(z) =4 AemM(z,a1) ,a1 <z < ap (2.18)
H,y
1
D €_HQZ, z Z as
—H,

Ahora, ejerciendo la condicién de continuidad en z = a, tenemos

1 1
Ae™ M (ag, ay) = D e~ H202 (2.19)
H, —H,
My, M 1 1
AeHen | M - D et (2.20)
My My | | Hi | |

De esta manera al realizar los productos matriciales de la ecuacion (2.20), obte-

nemos el sistema de ecuaciones

At (M, + H Myy) — De 22 = 0, (2.21)

A1 (Myy + Hy Myy) + DHye 22 = (. (2.22)

Recordando algunos conceptos del algebra lineal, para que el sistema de ecuaciones
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formado por (2.21) y (2.22) tenga solucion tnica, el determinante de éste debe ser

igual a cero. De esta manera tenemos que

efha (Mu + HlMlg) —eH2a2

=0, (2.23)
6H1a1 (M21 + H1M22) H2€_H2a2
que nos conduce a la ecuacion
HyMyy + HyHy Mg 4 Moy 4+ Hy Msy = 0, (2.24)

conocida como la ecuacién trascendente que determina los niveles de energia para el

caso previamente planteado.

2.1.1. Potencial simétrico

Consideremos el caso en que el potencial es simétrico, en el cual se quiere transferir
la solucion de la ecuacion de onda del punto a; hasta as, con potenciales constantes
a los costados de igual tamano denotados por V. En este caso, la funciéon envolvente

previamente definida como F(z) tendia la forma

’ —- - ~

1 1
A e + B ez 2 <ay
H —-H
F(z) =3 M(z a)F(ay), a1 < 2 < ay (2.25)
1 1
C e+ D e Hz 2> qy
\ H —H
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donde H = \/(Zm/h2)(V — FE). Ahora, exigiendo que B = C' = 0, y tomando la

condicién de continuidad en z = a; tenemos

1
A 6HZ7 z S ay
H
1
F(z) = q Aef™M(z,a1) a1 <z < ap (2.26)
H
1
D etz Z > ao
-H

Ahora utilizamos la simetria del potencial para exigir que para los estados pares
de ¢¥'(z = 0) = 0, y que los estados impares se cumpla que ¥(z = 0) = 0. De esta

manera, podemos llegar a las ecuaciones

Mgl(O,al)—i—HMQg(O,al) = 0, (227)

Mll(O,a1)+HM12(O,a1) = 0, (228)

que son las ecuaciones trascendentes para determinar los niveles de energia para los
estados pares e impares respectivamente.
Calculo de la constante de normalizacién en el caso simétrico

Partiendo de la expresion (2.26) tenemos para el caso simétrico la funcion de onda

tiene la forma

AeHz’ z < aq
W(z) =< AeH9 [Myy(2) + HMyy(2)], a1 < 2 < ay : (2.29)
De 1z, Z > a9

Con lo que podemos calcular la integral de 1(z) en la mitad del espacio

0 al 0
/ 11 (2)]? dz = AQ/ eQHZdz+A262H“1/ [My1(2) + HMyo(2)]?dz,  (2.30)

—0o0 —00 al
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o bien

0 , A2p2Ha R ,
/ [V(2)|" dz = i + A’e 1/ [My1(2) + HM2(2)]" dz, (2.31)

—00 a1

La expresion (2.31) debe ser igual a 1/2 por la condicion de normalizacion, y a

partir de esta expresion es posible determinar el valor de la constante A.

2.2. Meétodo de diagonalizacion

Partimos de la ecuacion de Schrodinger (ES)

1 d—QqJ(z) +VU(2) = EV(z). (2.32)

2m* dz?

Recordemos que las unidades del radio de Bohr efectivo y el Rydberg efectivo

estan definidas como:
e h? e2
= Ry = —— 2.33
%o e2m*’ 4 2¢,.a8 ( )

si hacemos el producto entre las dos unidades de la ecuacion (2.33), tenemos:

e g h?
R * ok — r ’
Y% 2e.ah e2m*
h?
Ry*a’®> = . 2.34
Y Qg o ( )

Ahora reescribiremos la ES en (2.32) usando (2.34)

—n? 1 &2

2m* a}? dz*?

U*(z) + Ry*V*U*(2) = Ry*"E*"V*(2), (2.35)

donde hemos omitido el factor para U*(z) ya que es un factor comin en ambos

miembros. Al sustituir —h?/2m* de (2.34) en (2.32), y reduciendo algunos términos,
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V(z)

Figura 2.1: Representacion esquemética de un pozo cuantico rectangular de ancho a

y fondo V4.

obtenemos

U*(z) + Ry*V*U*(2) = Ry*E*U*(z),
2

_d2*2

U (2) + VAU (2) = B0 (2). (2.36)

Donde (2.36) es la ES escrita en unidades efectivas.

Ahora supongamos que tenemos un pozo de potencial con la forma mostrada en la
figura 2.1. Usando la ecuacion (2.36) determinaremos los autovalores y autofunciones
asociadas a un electron sometido al potencial mostrado en la Figura anterior. Partimos

proponiendo como solucién a la ES un conjunto se funciones ortonormales, es decir

U(2) = cathn, con (U | ) = Gum, (2.37)
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donde ¢, es una delta de Kronecker. De esta manera proponemos que

Y, = Asin(az). (2.38)

Por la forma del potencial rectangular, exigimos que la funciéon cumpla con dos
condiciones de contorno 1, (z = 0) = ¢, (2 = L) = 0, asi pues de la segunda condicion,

tomando en cuenta que A # 0, obtenemos que

Asin(al) = 0,
al = nm,
nm
a = —
L

por lo tanto obtenemos v, = Asin(“*z).

Partiendo de la condiciéon del cuadrado integrable fOL Wn\2 dz = 1, obtenemos el
valor para la constante A = \/% .

De esta manera las autofunciones impares serian

b = \/% sin (%) 2. (2.39)

Procediendo anélogamente para las funciones pares, podemos escribir la solucion

completa para las autofunciones como

r = \/%sm <% - go) z. (2.40)

donde

0, si n es impar,
Y= (2.41)

-
—%, sl n es par.

Trabajando con la expresion (2.39) podemos derivar

= <T> WE = k. (2.42)
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Ahora, retomando la ecuacion (2.36) y sustituyendo la base ortonormalizada

U (z) + VU (2) = E"U*(2),
S K tn+ Y Vi, = Y Ecyiby

Escribiendo la ecuaciéon anterior en la notaciéon de Dirac y multiplicando desde
la izquierda por el bra (i,,| y reduciendo las deltas de Kronecker que aparecen,

obtenemos

Z kQCTL <¢m | ¢n> + Z Cn <¢m| V*(Z> |¢n> =L Z Cn <7vZ)m | d)n> ) (2'43)

n n

N
K2Cm + Y Vi = E'cp, (2.44)
n=0
m—1 N
Foem+ > Vi + eV + Y Vi, = E*c, (2.45)
n=0 m+1
m—1 N
Y Vi + (B +Vo) e+ Y Vi, = E'cn (2.46)
n=0 m+1

Donde V% = (| V*(2) [¢n) . La ecuacion (2.46) se puede reescribir de forma

matricial como

ko + Voo - Vi Vo Co Co
Vo S T VA Vi e | =E° | ¢, (2.47)
%N VmN k?\f—i‘VﬁN CN CN

La ecuacion matricial (2.47) puede reescribirse de forma sencilla como S @ =E7,

donde S es la matriz a diagonalizar para determianar los autovalores F.



Capitulo 3

Sistemas Jo-dopados: modelos previos

3.1. Delta dopado simple

Tal y como estudiamos en la capitulo 1, en el sistema d—dopado, si la densidad
de impurezas ionizadas de donadores representado por (Nop) o de aceptores (pap)
es grande, tal que la orbitas medias de los portadores de carga se solapen, es decir
que Nopai? > 1 (papai? > 1), los portadores se moverdn en el potencial colectivo
creado por las impurezas ionizadas. A raiz de lo anterior, tendremos una nube de
portadores cuasi-bidimensional y un plano de impurezas ionizadas. Los portadores
estaran localizados al rededor del plano debido a la atracciéon coulombiana con las
impurezas, dando como resultado el tipico perfil de potencial de forma-V. Ahora
bien, si sustituimos Nop = Nopd(z — 20) (p2p = papd(z — z0)) para los donadores

(aceptores) en las siguientes ecuaciones

n? d?
EiFy(z) = [— o g2 VH(Z)] Fi(2), (3.1)
2V (2) de ) dme
02 = _ZZ [Fi(2)|" ni + - Napd(z — 20), (3.2)
m*kgT Er — E;
= ———1In|l —_— :
n; 2 n [ + exp ( T )] ) (3.3)

se obtiene el conjunto de ecuaciones necesarias para describir la fisica del problema

de los d—dopados cuando la posiciéon del pozo de impurezas es z = zy. Del conjunto

34
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de ecuaciones anteriores Vy(z), n; y F; representan el potencial de Hartree o elec-
trostatico, la densidad de portadores en el i—ésimo nivel de energia, E; la energia de
1—ésimo nivel y por dltimo Er es la energia de Fermi.

Una solucion al sistema de ecuaciones planteado en (3.1), (3.2), y (3.3) fue pre-
sentado por Toriatti [30] quien determin6 autoconsistentemente la solucién para un
sistema d—dopado simple. La solucion al sistema d—dopado tipo p puede resumirse
por la expresiones (1.78) y (1.79), ademas tomando psp = Nop v m, = 1 tenemos la

solucién para el dopado tipo n.

3.2. Delta dopado doble

El §—dopado doble (DDD) consiste en el dopaje de dos capas bidimensionales en
una estructura 3D de forma tal que las capas de impurezas ionizadas estén separadas
a una distancia constante que denotaremos con d.

En estudios previos se ha mostrado que la teoria de Thomas-Fermi es una apro-
ximacion excelente para describir la fisica de los sistemas d—dopados, tal y como
fue desarrollado por Gaggero [79] quien compara sus resultados con célculos auto-
consistentes y resultados experimentales. De esa manera existe una gran cantidad de
trabajos en célculo de propiedades 6pticas y electronicas que parten de la teoria TF
para determinar la estructura electronica de un sistema en particular y calcular diver-
sas propiedades [14, 59, 60, 61, 82], en algunos casos, éstos utilizan la superposicion
de dos pozos delta dopados simples como la soluciéon del problema o la simetria de
un pozo simple respecto al origen para representar la solucion del DDD.

Por mencionar un caso en particular, Rodriguez-Vargas et al. en [82], nos muestra
una expresion matemética para un perfil de potencial en GaAs tipo n, que es una
generalizacion del trabajo de loratti [30], en el cual (para el caso en el que no se toma
en cuenta los efectos de intercambio y correlacion) el fondo del perfil de potencial se
mantiene constante como funcién de la distancia entre pozos. Resultados similares se

encontraron para el caso tipo p, donde las soluciones mostradas son analogas [61]. La
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expresion de tal potencial para el DDD tipo n es

V(z) = D ) con z <0, (3.4)

donde d representa la distancia entre las capas dopadas, « = 2/157, zy = (a3/7rN2D)1/5
y Nop es la densidad de impurezas en cada uno de los planos dopantes. Cabe aclarar
que los planos dopantes se localizan en el plano zy para z = +d/2. Por la forma en
que se ha propuesto la expresion (3.4) en diversos trabajos [60, 61, 82], el perfil de
potencial en z = 0, tiene una derivada diferente de cero. En la figura 3.1 se mues-
tra el perfil de potencial para un sistema DDD usando la expresion (3.4) del modelo
estudiado en [82] sin tomar en cuenta el término de intercambio y correlacion con
una densidad Nop = 4 x 102 cm~2. Es posible observar que el perfil de potencial es
simétrico respecto a z = 0. En esta figura se pueden observar dos perfiles de poten-
cial con d = 50,500 A. Es importante recalcar dos puntos importantes, el primero es
que sin importar la distancia de separacion entre los planos dopantes, el fondo V' (z)
es el mismo, y el segundo es que en ambos casos la derivada de V' (z) presenta una
discontinuidad en el origen. En este modelo se considera que el fondo del potencial es
constante tal y como ocurre en los pozos cuénticos rectangulares, en los que el fondo

del mismo es constante ante la separacion de las estructuras dopadas.
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Figura 3.1: Muestra el perfil de potencial para dos diferentes distancias intercapas.
En ambos casos el fondo del potencial es el mismo. Se ha usado una densidad bidi-
mensional de impurezas efectiva con un valor Nop = 4 x 102em 2.
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Nuevos modelos del o—dopado

4.1. Delta dopado doble

En la expresion (3.4) hemos expuesto la forma del perfil de potencial d—dopado
doble, el cual presenta una discontinuidad en la derivada. Por esta razon el perfil de
potencial que propondremos debe cumplir con la continuidad en su campo eléctrico,
teniendo discontinuidades tnicamente en +d/2, lugares donde se ubican las capas
ionizadas. Como hemos mencionado previamente, modelos anteriores no toman en
cuenta que la ecuacion de Poisson asociada al sistema mostrada en (1.57) y en (1.77)
es no lineal [27, 59, 83] y por ende no admite el principio de superposicién. En
relacion a lo anterior anadimos un término a la expresion (3.4) tal que cumpla con
condiciones fisicas que se explicaran a detalle un poco més adelante. De esta manera
escribimos el potencial

—o? 82

S T T B 4D

donde los parametros 8 y z; quedan sujetos a las condiciones que impondremos.

En nuestro trabajo usamos los valores de v y zp tal como se muestra en (1.79) para
el sistema tipo p, y podemos usar las mismas soluciones con pop = Nop y m, = 1 para
el caso tipo n. La expresion (4.1) representa nuestro perfil de potencial del sistema

delta doble dopado tipo n (p) en GaAs. En la presente seccion nos concentraremos

38
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en la solucion del DDD tipo n, y en el capitulo de Resultados, haremos la distincion
entre los dos diferentes sistemas: el tipo p y el tipo n.

Nombraremos al segundo término anadido al potencial, de la ecuacion (4.1), carga
imagen. Ademas, planteamos que el nuevo pardmetro z; sea una medida zy de la

forma

21 = C (a—d + 1) 20, (42)

220
como se observa, se ha introducido un tercer parametro (, que serda una constante de
proporcionalidad entre z; y 2y, ademés de que es adimensional.

Para determinar los valores de los parametros introducidos, imponemos una la
primera condicion, que consiste en hacer la derivada de (4.1) igual a cero en el origen
(2 =0). La expresion (4.1) para la region —d/2 < z < 0 toma la forma:

_ 042 52

V(=)= la(z+d/2) + 20]4 B (—Bz + 21)4’ (4:3)

de tal manera que para con la condiciéon de la primera derivada

o 40 B 433 B
V'(z=0)= i 0. (4.4)

Sustituyendo (4.1) en (4.4), se obtiene

403 B 433 (4.5)
[ad/2+ )" A5 (ad/2+ z)° ‘

B3 = a’. (4.6)

La expresion (4.6) sera usada posteriormente para determinar el perfil de potencial
propuesto.

La segunda condiciéon al perfil de potencial tiene que ver con la densidad de im-
purezas en el plano dopante. En célculos a primeros principios recientes [62], se ha
reportado que a medida en que dos planos de impurezas se sobreponen (en d = 0) el
potencial tiene un minimo mas bajo, lo que indica que en el punto d = 0 la concen-

tracion de impurezas aumenta. Nosotros proponemos que para el potencial en z = 0
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cuando los planos se solapen en d = 0, la densidad de impurezas sea el doble que
para un pozo aislado. Para un pozo delta aislado, que lo representaremos como Vi,

el fondo del pozo es

Vsy = %, donde l’oz(ag/ﬂ'NZD)l/5u
Lo
N, 4/5
Voo = —()é2< O;D) ’

Si tenemos un pozo con el doble de carga, que representaremos con Va4, entonces

2Nsp)\

‘/26 = —052 (ﬂ.( 32D)) = 24/5‘/(511’ (47)
o)

por lo que g5 = os/2%/°. Ahora proponemos que el fondo del pozo en d = 0 y

z = 0 sea Vs, es decir —2%°a2/24, de esta manera usando las ideas anteriores en

(4.3) obtenemos

a2 B 94/5,2
0 A1 <0
ademaés, usando el hecho de que z; = ( (ad/2 + zy) se obtiene
o (3¢ 215 o)
2 (e + 1) 2 '
(5%
—_ = P 4.10
(%l + 1)4 ( )
20
1
¢ = : (4.11)

20

6
)

Las ecuaciones (4.2) , (4.6) y (4.11) son las expresiones para las condiciones im-
puestas en nuestro nuevo potencial (4.1).

Para que el segundo término en (4.1) que hemos anadido tenga sentido fisico,
esperamos sea una funcion de la distancia entre los pozos (d) ya que para d = 0 se
debe cumplir que su derivada sea cero en z = 0 y que la densidad de impurezas sea
el doble, ademas esperamos que a medida en que d aumente el término de potencial

de carga imagen disminuya. En este tenor analizamos el término de potencial carga
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imagen
_52 ﬁ2
= , (4.12)
At ()

21
utilizando (4.2) , (4.6) y (4.11), la expresion anterior se puede reescribir como
2 2
o (245 — 1) @ (4.13)

(—Bz+ 21)4 2

en (4.13) a una Nyp fija, el potencial carga imagen es evidentemente una constante.
De esta manera se propone que ¢ = 1/ (24/5 — 1) (OZ‘—;I + 1>A, donde tal y como se
analiz6 en la segunda condicion A = 6 cuando z = d = 0, y A tome un valor diferente
para d # 0, en cuyo caso se determina por la estructura de bandas del problema. Para
este sistema se ha tomado A = 1/5.

En resumen, el valor de los parametros para determinar la estructura electrénica

en (4.1) seran

1

¢ = , con d#0 (4.14)
(24/5 - 1)3/2 (z_j n 1)1/5

21 = ((ad+ 2), (4.15)

g = ¢*Ba. (4.16)

4.2. Delta dopado cuadruple

Para un sistema d—dopado cuadruple (DDC) proponemos un potencial similar al
caso DDD, tal y como en el caso previo definiremos la funcién en la region —oo <
z < 0, siendo simétrico respecto al origen. De esta manera en la region mencionada

el potencial para d > 0 tiene la forma

—a? o? a?

V(z) = i T - I (4.17)
(a|z+3d/2| + 2) (a|z+d/2| + 20) (a|z| + 1)
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delta-laver

xz ()z) plane /j \ \

GaAs GaAs | GaAs | GaAs GaAs

7 axis

o o e o -—.L- ——

-3d/2 | -d2 d’2 | 3d2

Figura 4.1: Esquema de una estructura 6-dopada cuddruple. En esta figura se muestra
una seccion transversal de la estructura citada relacionada al plano xz o yz. En azul
los cuatro planos dopantes separados a una distancia d.

el parametro d indica la distancia de separaciéon entre dos planos dopantes adyacentes.
La figura 4.1 muestra una representacion esquematica de una seccion transversal del
d—dopado cuadruple (DDC), en azul se muestran los planos separados una distancia
d. Analizando la expresion (4.17), el primer y segundo término representan a los pozos
delta aislados, ubicados en z = —3d/2 y z = —d/2 respectivamente; el tercer término
corresponde a un pozo centrado en el origen asociado a una carga imagen.

En este caso el potencial asociado a la carga imagen debe cumplir con que su
derivada para d > 0 sea cero.

Por otro lado el potencial en d = 0 debe tender a un potencial delta simple para
un plano dopante con el cuddruple de concentracion, sabemos que el potencial de un

pozo delta aislado Vj tiene la forma

062

V(z) = —, para d=0. 4.18
O Gl e

donde z = z9/4%/°.

Entonces el perfil de potencial queda definido en la regiéon z < 0 como

CYZ

V() = ——, para d=0 4.19
(=) (—az + 25)* (4.19)

—Oé2 a2 Oé2

V(z) = 1= = 1 (4.20)
[a(z+3d/2) + 2] [a(z+d/2)+ 2] [—az+ 2]




CAPITULO 4. NUEVOS MODELOS DEL §—DOPADO 43
La ultima ecuacion para d > 0. Asi la derivada del potencial para d > 0 es

! o 4a3 4043 B 4a3
Vi(z) = [a(z + 3d/2) + z)° + 0442 + 2] (cazta) (4.21)

asi aplicando la condicion V' (z = 0) = 0 se obtiene

o (3ad/2 + 2)° (ad/2 + z)’ . (4.92)
T (Bad/2+ %) + (ad/2+ %)’ | '

Los valores de o y 2y son los mismos utilizados en célculos anteriores. Usando
(4.22) en (4.17) se cumple la condicion de la continuidad de la derivada tal y como
fue propuesto, ademas se cumple de manera automatica la condicién asociada al
cuadruple de concentracion plasmada en (4.18). Por consecuencia al momento solo
fue necesario introducir un tinico nuevo parametro para cumplir las dos condiciones
impuestas.

La expresion (4.17) representa el perfil de potencial de un sistema delta cuadruple
dopado, sin embargo seré necesario proponer un nuevo modelo proporcional al modelo
previo que sea consistente con valores de la energia de Fermi reportado en [75]. Asi

tenemos

—a? o? a?

Vi(z) = — — , 4.23
()=~ (@]z +3d/2] + 20) (a2 +d/2[+2)"  (alz| +2)° (4.23)

con v adimensional en el intervalo (0,1] y funcién de d.

4.3. Determinacién de la energia de Fermi

Cada impureza ionizada en el sistema aporta un electron (hueco), de esta manera,
el nivel de Fermi se puede determinar por la condiciéon de que la cantidad total de
electrones (huecos) en la banda debe ser igual al nimero de impurezas ionizadas en

el sistema, es decir se debe cumplir la electroneutralidad del sistema. Esto implica

|zl + pum =0 (4.24)

—00
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donde p.(z) representa en este caso la densidad de electrones y p;n, es la densidad de

impurezas. Ahora, la funcion de distribucion Fermi-Dirac estd dada como

F(ei(k)) = 1/ exp (=:(k) — Er) [hT] + 1, (4.25)

donde €; representa la i-ésima autoenergia, Er el nivel de Fermi, kg es la constante
de Boltzmann y T la temperatura. Convirtiendo la suma sobre k en una integral, e

integrando obtenemos que

2emkgT

pel2) = —— 73— Z |Fy(2) " In {exp [(Er — &;)/kpT] + 1}, (4.26)

de la cual Fj(z) representa a la funcion envolvente, y [*_dzFj(z) = 1. Ademas usando

el hecho de que p;, = Nap, la ecuacion (4.24) adopta la forma

emkgT
S ah?

Zln {exp[(Er — ;) /kpT]| + 1} = / PimpdZ. (4.27)

En el limite T" — 0, obtenemos que

em

i=1

N2D =

donde H. representa a la funcion de Heaviside (Con H.=1 para (Er —¢;) > 0y H.=0
para (Er —¢;) <0 ). De la ecuacion (4.28) puede ser expresada en unidades efectivas

usando (1.53) y (1.54) de tal forma que obtenemos

EBp=— (4rNgp + 3 e1). (4.29)

3I*—‘

La expresion (4.29) sera la ecuacion que utilizaremos para determinar el nivel de
Fermi de un pozo cuantico a partir de sus niveles de energia y sus autoenergias. Es

importante remarcar que la ecuacion anterior esta escrita en unidades efectivas.
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Resultados

5.1. El GaAs é—dopado doble tipo n

En la presente seccion discutiremos los resultados mas relevantes del estudio del
sistema d—dopado doble y cuddruple. Para el caso del GaAs d—dopado doble tipo
n, los parametros fisicos usados en nuestros calculos son los siguientes: la densidad
de impurezas ionizadas estard determinada en el intervalo 2.5 x 10'2 cm™2 < Nyp <
7.5 x 10'2 cm~2, la constante dieléctrica con un valor €, = 12.5, el indice de refracciéon
del medio n, = 3.2, la intensidad del laser incidente I = 0.1 MW /cm? y la masa
efectiva de los electrones m; = 0.067m,, donde mg representa la masa del electréon
libre.

Se ha utilizado la ecuacion (4.1) con los parametros 3, z; y ¢ definidos en (4.15)
para determinar la estructura electrénica de un sistema d—dopado doble en GaAs
tipo n al resolver la ecuacion de Schrédinger del perfil de potencial calculado.

La figura 5.1 muestra el perfil de potencial de una estructura DDD tipo n en
GaAs, se puede observar la fuerte dependencia de la geometria respecto a la distancia
de separacion entre capas dopantes. En primer lugar observamos como el fondo del
potencial depende de la distancia de separacion d. En esta figura se graficaron cuatro
potenciales DDD para las distancias d =25, 100, 200 y 750 A, ademas de que se
muestra un potencial delta simple V2 con una concentracion N2% = 1 x 10 cm~2.

Es posible observar que el sistema DDD representado por la ecuacion (4.1) tiende

45
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Figura 5.1: Perfil de potencial de una estructura DDD en GaAs tipo n. Se muestran
diferentes perfiles para diferentes valores de distancias entre capas dopantes d. En
este caso se ha considerado la densidad de impurezas bidimensionales Nop = 5 x 102
cm 2,

al perfil del potencial V% a medida que d — 0,ademéas notamos que a medida que
la distancia entre capas es mayor, el potencial DDD se comporta como dos pozos
potencial delta simples aislados.

Es importante recalcar las diferencias entre este modelo y modelos anteriores
[60, 61, 82]. Como se puede observar en la figura 3.3, el fondo del potencial para
modelos previos no depende de la distancia de separacion entre capas dopantes, a
diferencia de nuestro modelo, donde en distancias se separaciéon intercapas menores
a los 100 A el perfil de potencial es completamente diferente. Esta situaciéon como
hemos mencionado previamente se sustenta en los célculos reportados en la referencia
[62]. Una segunda diferencia respecto a estos modelos se observa en la continuidad

de la derivada del potencial, ya que en nuestro modelo si se cumple.
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5.1.1. Estructura electrénica

Se determiné la estructura electrénica del presente modelo al resolver numeéri-
camente la ecuacion de Schrodinger usando el perfil de potencial y los parametros
establecidos en las ecuaciones (4.1) y (4.15). El célculo de las autoenergias y autofun-
ciones se realiz6 usando las técnicas de célculo mostradas en las secciones del capitulo
2 en los que se utiliza la matriz de transferencia y técnicas de diagonalizacion de la
ES respectivamente. En el presente trabajo se determiné la estructura electrénica con
ambos métodos encontrando una diferencia muy pequena (< 2%) entre los valores
de las autoenergias generadas por uno u otro algoritmo.

En las figuras 5.2 a) y 5.2 b) se muestran los perfiles de potencial, autoenergias
y autofunciones de sistemas DDD con distancias se separaciéon 25 y 50 A respec-
tivamente. En este trabajo nos hemos concentrado en los céalculos de la estructura
electronica y propiedades del sistema DDD en distancias de separacion entre capas
cortas d < 100 A, ya que en diversos trabajos de la literatura se han reportado los
calculos de este mismo sistema a distancias intercapas mayores a 100 A, tal como en
[14, 59].

En la figura 5.2 a) se observa como el fondo del pozo tiene un valor aproximado
de —265 meV, mientras que un maximo relativo centrado en el origen es de —260
meV. Para este caso, observamos cinco niveles energéticos de los cuales ninguno esta
degenerado. Por otro lado, la figura 5.2 b) muestra el minimo del potencial cercano
a un valor de —235 meV y un maximo relativo en —205 meV. En esta figura se observa
como la distancia de separacion entre capas d, es una medida del confinamiento de
carga, es decir a medida que la d aumenta, el confinamiento de portadores disminuye.
Es importante mencionar que a medida que la distancia entre capas es mayor, los
dos primeros niveles de energia se aproximan, lo que posteriormente propiciaria la
degeneracion de éstos.

Los niveles de energia versus la distancia de separacion entre capas dopantes se
muestran en la figura 5.3 para valores desde 10 A hasta 480 A. Se puede observar

la dependencia de las energias de los niveles ocupados respecto a la distancia entre
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Figura 5.2: Muestra el perfil de potencial, las autoenergias y auto funciones de un

sistema DDD con distancias de separacion a) d = 25 A y b) d = 50 A. En ambos

casos se ha empleado una densidad de impurezas ionizadas Nop = 5 x 10'2 cm—2.
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Figura 5.3: Niveles de energia del sistema J-doble dopado en GaAs tipo n contra
la distancia intercapas d. Se muestran las distancias de degeneraciéon de los niveles
energéticos, asi como en nivel de Fermi representado por la linea segmentada. Se
ha considerado que la densidad de impurezas ionizadas en cada plano dopante sea
Nop =5 X 10*2 cm—2.

los planos dopantes, ademas la linea segmentada muestra el nivel de Fermi Er. En
un inicio, tenemos 5 niveles ocupados, hasta que aproximadamente 80 A aparece un
nuevo nivel excitado cercano a la energia de Fermi. Alrededor de los 200 A los dos
primeros niveles se degeneran reduciendo nuevamente el nimero de autovalores, esta
distancia se indica en la figura como dy_;. A medida que d crece, los niveles repre-
sentados por Fy y E3 se degeneran aproximadamente a los 325 A, representada por
dy_s. Cuando d >450 A, los primeros niveles se han degenerado, de forma tal que el
sistema DDD se comporta como un sistema delta aislado, donde las energias propias
se han denotado por Eys, E 5, etc. Cualitativamente, las distancias de degeneracion
coinciden con calculos reportados en [61]. Cabe senalar que las distancias de dege-
neraciéon en estos sistemas juegan un rol muy importantes en la determinacion del
célculo de propiedades de transporte electronico tal y como se muestra en [82].

La energia de Fermi de cada sistema se determiné usando la expresion (4.29), de
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tal forma que se suma sobre cada nivel, desde n = 1 para el cual Er > Ej, hasta que
en el nivel [—ésimo para el cual el nivel de Fermi sea menor que el valor de energia de
este nivel [ calculado, de ésta manera el nivel de Fermi estara entre F;_; < Er < E;
y serd calculado como Er = (E; — E;_1) /2. Asi pues, el ultimo nivel ocupado sera
n = [—1. Con esta regla (4.29), determinamos simultaneamente el nimero de niveles
ocupados y el valor de la energia de Fermi.

Partiendo de los valores de las autoenergias, las autofunciones y el valor del nivel
de Fermi, es posible determinar las propiedades 6pticas no lineales del sistema tales

como en coeficiente de absorcion y el cambio en el indice de refraccion.

5.1.2. Coeficiente de absorcion

La absorcion 6ptica es un fenémeno ampliamente estudiado. Se caracteriza por la
excitacion de un portador de carga a raiz de la absorciéon de un fotén cuya energia
equivale a la diferencia entre los niveles energéticos accesibles al portador para saltar
de un nivel a otro.

En el apéndice B se muestra el desarrollo del calculo del coeficiente de absorcion
lineal y no lineal de tercer orden a partir de la teoria de matriz de densidad mos-
trada en el apéndice A. Para el desarrollo del coeficiente de absorcion lineal basta
con tomar consideraciones basicas de la Optica lineal, es decir, que la polarizacion
y el campo eléctrico estan relacionados como se muestra en la expresion (7.57). Por
otro lado, para la contribuciéon no lineal es necesario partir de la expresion (7.69). De
esta manera es posible determinar ambas contribuciones. El término lineal del coefi-
ciente de absorcion a(!(w) esta determinado por la expresion (7.80), mientras que la
contribucion no lineal de tercer orden o'® (w, I) se enmarca por la ecuaciéon (7.86).
La suma de las dos expresiones previamente mencionadas nos daréd como resultado
el coeficiente de absorcion total (7.87), el cual denotaremos como a(w,I), donde w
representa la frecuencia del haz incidente e I su intensidad.

La expresion (7.87) representa el coeficiente de absorcion total para un DDD tipo
n en GaAs para cualquier sistema con una densidad de impurezas ionizadas Nop y con

planos separados a una distancia d arbitrarias. Ahora bien, dividiremos esta ultima



CAPITULO 5. RESULTADOS 51

expresion entre el coeficiente de absorcion lineal de la transicion entre el estado base
y el primer estado excitado de un DDD de un sistema d—dopado aislado con una
concentracion fija Nop = 5 x 102 ecm~2 el cual llamaremos coeficiente de absorcion de
referencia y denotaremos como ozfni} (wp), donde wy representa la frecuencia a la cual

ocurre dicha absorcion. De esta manera el coeficiente de absorcién total relativo del

sistema estara dado por

Tot 1) Glw. I
oo 0 1) = © (w,I) _ [0V (w) + a® (w, )} (5.)
Rel 1) (1)
CYref (WQ) aref (OJ())

Ahora bien, como podemos observar en las ecuaciones (7.80) y (7.86) del apéndice
B, el coeficiente de absorcion esta determinado principalmente por dos pardmetros:
1) La diferencia entre las energias de los estados final e inicial AE y 2) Los elementos
de matriz dipolar que renombraremos como My; asociados a los estados inicial (i) y
final (f).

Comenzamos analizando el cuadrado de los elementos de matriz de dipolo respec-
to a la distancia de separacion entre las capas dopantes d. La figura 5.4 muestra
el comportamiento de |M fi’2 contra la distancia intercapas d. En la figura se obser-
van principalmente tres diferentes comportamientos: 1) los elementos de matriz para
las transiciones 3-0 y 4-1 son iguales a cero. 2) los elementos |Myy|* y |Mss|” son
aproximadamente constantes para d, mientras que 3) |J\41o|2 incrementa con d. Los
elementos de matriz dependen como notamos en su definicion, del solapamiento de
las funciones de onda en el espacio z.

En el caso de la transicion 3 — 0, el solapamiento entre el estado base y el tercer
excitado es pequeno, tal y como lo podemos apreciar al observar las figuras 5.2 a)
y 5.2 b) por lo que como esperamos el coeficiente de absorcion para las transiciones
3—0y 4—1 es muy cercano a 0. Por otro lado, para los estados 1 — 0, el solapamiento
de las funciones base y el de la asociada al primer estado excitado se conserva mientras
incrementa d, ademés de un aumento de la deslocalizaciéon, asi tenemos un aumento

del momento dipolar respecto a la distancia entre capas.

Para las transiciones 2 — 0,3 — 1,4 — 2 y 5 — 1 los elementos de matriz siempre
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Figura 5.4: Comportamiento del cuadrado de los elementos de matriz de dipolo rela-
tivos respecto a la distancia de separacion entre capas dopantes d. Para este calcu-
lo hemos tomado las funciones propias asociadas al DDD con la concentraciéon de
Nop =5 X 10*2 cm~—2.

seran iguales a cero, esto se cumple debido que las funciones de onda, para nuestro
sistema, son siempre pares y la integral expresada en (7.81) esta definida en una
region simétrica para una funcion impar.

En la figura 5.5 podemos observar el coeficiente de absorcion intersubbanda re-
lativo a) lineal, b) no lineal y ¢) total entre el estado base y el primer estado excitado
para diferentes distancias de separacion d. La figura muestra el coeficiente de referen-
cia lineal el cual tiene un valor méximo de 8.013x10° (1/m), y ha sido normalizado. En
estos calculos hemos empleado un valor de tiempo de relajaciéon constante 7, = 0.14
ps [84]. Para determinar el coeficiente de absorcion no lineal, hemos usado un valor
de intensidad de haz luminoso I = 0.1 MW /cm?. Podemos apreciar que el pico en
el coeficiente de absorcion se ubica en el valor energético de Ey; — Ey para diferentes
valores de d. Tal y como observamos en la figura 5.3, cuando la distancia entre capas
incrementa, la diferencia F; — Ej es cada vez menor, este comportamiento induce un

corrimiento al rojo red shifting del coeficiente de absorcién. Cuando la distancia de
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Figura 5.5: Coeficiente de absorcion relativo a) lineal b) no lineal y ¢) total de un
sistema DDD para diferentes valores de distancias intercapas. Se ha usado como
referencia la transicion 1-0 de un sistema delta dopado simple. Se ha usado para este
calculo 7;, = 0.14 ps.

separacion entre capas dopadas es relativamente grande (d =100 A), el coeficiente
de absorciéon calculado es compatible con resultados publicados en diversos trabajos
[27, 59, 83]. En distancias cortas, es posible obtener un mejoramiento en el coefi-
ciente de absorcion detectado, tal y como ocurre para d =25 A. El mejoramiento
detectado, es en realidad parte del incremento de la diferencia entre las energias del
estado base y el primer excitado como medida de d y el fuerte solapamiento entre
las funciones de estos estados. Es muy importante recalcar que es posible modular la
absorcion a priori de un sistema d—dopado doble con la distancia de separaciéon entre
las capas dopadas.

En la figura 5.6 a) y 5.6 b) se muestra que las transiciones intersubbanda domi-
nantes para las distancias d = 25, 50 A son las (1-0) y (2-1) respectivamente. Debido a
que el incremento en la distancia intercapas modifica significativamente la separacion
energética entre las subbandas, los picos en las absorciéon cambian de posicion ademas

de generar un cambio en las magnitudes de las intensidades de dichas absorciones.
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Es importante mencionar que en la transiciéon intersubbanda 4-3, la contribucién no
lineal es dominante sobre la lineal, de forma tal que el coeficiente de absorciéon relativo
total, es en parte negativo.

En diversos modelos donde el principio de superposiciéon es usado como solucion a
la ecuacion de Poisson del sistema [27, 59, 83], el coeficiente de absorcion calculado
es consistente con nuestros resultados, esto para distancias de separaciéon entre planos
dopantes al rededor de 200 A. En distancias grandes (d >200 A), los resultados son
consistentes debido a que el comportamiento del §-dopado doble es como el de dos po-
zos cuanticos delta dopados aislados. De esta manera, extrapolando estos resultados,
tenemos diferencias muy grandes y marcadas en distancias cortas de separaciéon entre
capas. En este trabajo hemos demostrado que el coeficiente de absorcion se puede

modificar al ajustar la distancia entre capas dopantes.

5.1.3. Cambio en el indice de refracciéon

De manera anéloga al calculo en el coeficiente de absorcién, es posible determinar
el cambio en el indice de refracciéon para un sistema d-dopado doble en una estructura
de GaAs tipo n. Comenzamos indicando que en el apéndice B se muestra el desarrollo
del calculo del cambio en el indice de refracciéon a partir de la teoria de matriz de
densidad mostrada en el apéndice A.

La contribucién lineal en el cambio del indice de refraccion se detalla en la ex-
presion (7.90), mientras que la contribucion no lineal de tercer orden se muestra en
(7.94). La suma de ambas contribuciones nos da como resultado el cambio en el indice
de refraccion total (7.95).

Anéalogamente como en el caso del coeficiente de absorcion, hemos determinado el
indice de refraccion relativo a la transicion 1-0 de un pozo aislado con la concentracion

de uno de los pozos del sistema DDD.

AnTo (o, 1) = AnTo(w, 1) _ [AnM (w) + An®) (w, I)] . (5.2)
Any )y (wp) Any )y (wo)

La figura 5.7 muestra el cambio relativo en el indice de refraccion a) lineal, b)
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Figura 5.6: Muestra los coeficientes de absorcion relativos totales para a) d = 25 y
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en la transicion 1-0 para un pozo delta aislado simple con una concentracion fija
Nop =5 x 102 em™2



CAPITULO 5. RESULTADOS 56

AT —

p—

()

(D)
Rel
()

1
p—

(w,)) An

hN

3)
Rel

-0.20 0.2

L AN .
[ 100A 75 50A 25A 10A =

C) ]

(w,]) An

Tot
Rel
[}

n

20 40 60 80 100 120 140 160
Photon energy (meV)

A
o

Figura 5.7: Cambio en el indice de refraccion relativo para una estructura delta doble
dopada tipo n en GaAs. Para este cédlculo se empled una densidad bidimensional de
impurezas ionizadas Nop = 5 x 10'2 ecm™2 y una intensidad de haz luminoso I = 0.1
MW /em?. La gréfica en negro representa el valor de referencia para el cambio en el
indice de refraccién para un sistema delta aislado.

no lineal y c) total, para distancias de separacion intercapas d =10, 25, 50, 75 y
100 A. Para determinar Ang, hemos usado un valor de intensidad de haz luminoso
I =0.1 MW/cm?. La linea en negro muestra el cambio en el indice de refraccion de
referencia para la transicion 1-0 de un sistema d—dopado simple con la concentracion
Nop = 5 x 10'2 ecm™2, como observamos el nodo de tal valor de referencia se ubica
aproximadamente a los 72 meV, y tiene una amplitud maxima Angz ;= 1.21448n,. En
la figura se indican con lineas punteadas los nodos (o ceros) del cambio en el indice de
refraccion para los cinco valores de distancias previamente descritas. En el anéalisis de
esta propiedad podemos observar un marcado corrimiento a la zona de bajas energias

(red shift) a medida que la distancia de separacion intercapas aumenta. Por otro

lado, se observa como la amplitud en el cambio de n depende més fuertemente en

Tot

rol tlE€Ne una

los términos lineales respecto a los no-lineales. Cabe senalar como An
amplitud similar al valor de referencia para distancias d = 10 y 25 A.

En comparacion con modelos donde el principio de superposiciéon es usado como
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solucion a la ecuacion de Poisson del sistema [27, 59], el cambio en el indice de
refraccion calculado es consistente con nuestros resultados, esto ocurre para distancias

intercapas grandes, donde los pozos delta dobles se comportan como pozos aislados.

5.2. El GaAs d—dopado doble tipo p

En el caso de la estructura d—doble dopada tipo p en GaAs, no podemos consi-
derar inicamente un tipo de portador de carga como los electrones del tipo n. Como
podemos observar en la figura 1.1, al realizar un dopado tipo p en la estructura,
tenemos un exceso de vacancias (huecos) en nuestro sistema. Ademas la figura 1.3
muestra dos bandas muy cernadas a la brecha prohibida asociadas a huecos. Por esta
razon debemos considerar al menos dos portadores de carga, los huecos pesados (hh)
y los huecos ligeros (Ih). Los parametros de inicio para los pozos cuanticos tipo p en
el sistema DDD son: my,=0.52mg, m;,=0.082my, €,=12.5, donde mq representa la
masa del electron libre. En la figura 5.8 se muestra el perfil de potencial (4.1) para
la estructura d—doble dopada tipo p en GaAs, para diferentes valores de distancias
intercapas. En este calculo hemos usado un valor constante para la densidad de im-
purezas ionizadas pop = 1 x 10*® cm~2. Es importante recalcar, que al igual que en
el caso tipo n, el fondo del perfil de potencial incrementa con la distancia interplanar
de impurezas, de forma tal que cuando d > 100 A el sistema comienza a comportarse
como dos pozos aislados simples. En esta figura, los potenciales DDD son comparados
con un pozo d—dopado simple con el doble de concentracion Vs, de tal forma (como
se plante6 en la metodologia), el potencial Va5 se comporta como el limite de (4.1)
cuando d — 0.

En modelos previos [60, 61, 82], el fondo el potencial tiene un comportamiento
constante respecto a d. Ademas estos modelos no consideraban que el potencial fuera
continuo para su primera derivada en el origen, lo cual nuestro modelo si cumple. Am-
bas consideraciones fisicas fueron desarrolladas en el capitulo 4 cuando se introdujo

el segundo miembro de la ecuacion (4.1).
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Figura 5.8: Comportamiento del perfil de potencial para una estructura DDD tipo
p en GaAs. Se muestra el cambio de la geometria del potencial con relacién a la
distancia de separacion entre capas dopantes d. Se ha empleado un valor de densidad
de impurezas ionizadas pop = 1 x 10 cm™2.

5.2.1. Estructura electronica

En el marco de la teoria Thomas-Fermi hemos resuelto la solucién de la ecuacion
de Schrodinger para determinar las energias propias, autofunciones y la distribucion
de carga del sistema DDD tipo p en GaAs, esto a partir del perfil de potencial enmar-
cado en (4.1). Para nuestro sistema, la concentracion de impurezas ionizadas estara
denotado por pap, con un valor fijo pop = 1x 10 em™2. Los célculos correspondientes
al perfil de potencial, niveles de energia y funciones propias para nuestro sistema se
muestran en la figura 5.9 a) para d =10 A, b) d =25 A y ¢) d =50 A. Para estas
tres diferentes estructuras dopadas, se determinaron los valores energéticos y funcio-
nes de onda asociadas a los huecos pesados (hh) y a huecos ligeros (Ih) con la ayuda
de la técnica de diagonalizacion matricial de la ecuacion de Schrodinger descrita en
el capitulo 2. La figura 5.9 a) y b) muestra que el nivel base en hl es menor al
primer estado excitado para los hh, es decir se ubica entre el estado base y el primer
excitado de los hh. Sin embargo en la figura 5.9 c), el estado base para los huecos

ligeros es mayor que el primer estado excitado de los huecos pesados.
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Figura 5.9: Perfil de potencial, niveles de energia y funciones de onda para valores de
distancias intercapas a) d=10 A, b) d=25 A y ¢) d=50 Arespectivamente. Para todos
los casos, la concentracién de impurezas en cada capa dopantes es pop = 1 x 103
cm 2. En cada figura, estan indicados los niveles correspondientes a huecos pesados
(hh) y a huecos ligeros (Lh).
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Como mencionamos en el caso del DDD tipo n, el presente trabajo se enfoca en
la determinacion de la estructura electronica y las propiedades opticas no lineales
del sistema d—dopado doble en distancias menores a 100 A. De esta manera, como
observamos en la figura 5.9, son los niveles de huecos pesados los que tienen la mayor
contribucion en la estructura electronica del sistema. Estos célculos son consistentes
con los reportados en la literatura por E. Ozturk en la referencia [85].

La estructura electronica coincide cualitativamente con trabajos previos reporta-
dos para distancias mayores a 100 A [61, 60, 82]. En distancias menores a los 100
A la estructura electronica es significativamente diferente a lo reportado en las refe-
rencias previamente citadas, ésto ocurre a raiz de las condiciones fisicas impuestas a
la ecuacion (4.1).

Por otro lado, podemos observar en la figura 5.9 a) y b) que tnicamente
existe un nivel accesible para huecos ligeros por debajo del maximo del perfil de
potencial, mientras que en la figura 5.9 c¢) podemos ver que solo hay dos niveles
permitidos para los lh, uno de los cuales estd muy cercano a 0 meV. Por esta razon,
solo determinaremos las propiedades 6pticas no lineales del sistema DDD tipo p en
GaAs asociados a los huecos pesados, enfocandonos en el comportamiento de las

mismas en distancias de separacion intercapas pequenas.

5.2.2. Coeficiente de absorcion

Al igual que en sistema d—doble dopado tipo n estudiado previamente, en esta
seccion mostramos los resultados del coeficiente de absorciéon relativo del sistema
d—doble dopado tipo p en GaAs. Recordemos que en el apéndice B se muestra el
desarrollo del célculo del coeficiente de absorcion lineal y no lineal de tercer orden
a partir de la teoria de matriz de densidad mostrada en el apéndice A. De esta
manera, el término lineal del coeficiente de absorcién a") (w) esta determinado por la
expresion (7.80), y la contribucién no lineal de tercer orden o'®) (w, I') se enmarca por
la ecuacion (7.86).

La ecuacion (7.87) representa el coeficiente de absorcion total para un DDD tipo

p en GaAs para cualquier sistema con una densidad de impurezas ionizadas psp y con
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planos de impurezas ionizadas separados a una distancia d. Ahora bien, dividiremos
esta tltima expresion entre el coeficiente de absorciéon lineal de la transicion entre el
estado base y el primer estado excitado de un DDD entre el asociado a un sistema
d—dopado aislado con una concentracion fija pop = 1 x 103 cm™2 el cual llamaremos
coeficiente de absorcion de referencia y denotaremos como aﬁ)f (wp), donde wy repre-

senta la frecuencia a la cual ocurre dicha absorcién. De esta manera el coeficiente de

absorcion total relativo del sistema estara dado por
aTlw, I)  [aD(w) + P (w, )]

b w, I) = — = . 5.3
e D) Oéf»?f(wo) af«i)f(wo) >3

Las ecuaciones (7.80) y (7.86) del apéndice B, muestran como el coeficiente de
absorcion esté determinado principalmente por dos parametros: 1) La diferencia entre
las energias de los estados final e inicial AE y 2) Los elementos de matriz dipolar que
renombraremos como My; asociados a los estados inicial (i) y final (f), tal y como
fue discutido en el caso analogo para a:%(w,I) tipo n. La figura 5.10 muestra el
comportamiento del cuadrado del momento dipolar (7.81) respecto a la distancia de
separacion entre capas aisladas para un sistema d—dopado doble tipo p de huecos
pesados en GaAs. El céalculo es relativo al momento dipolar por las funciones base
y primer excitada de una estructura tipo delta aislada simple. Podemos observar el
mismo comportamiento para la funciéon base y primer estado excitado respecto a lo
exhibido en el caso del DDD tipo n de la figura 5.4, donde el cuadrado del elemento
de matriz del momento dipolar aumenta exponencialmente respecto a la distancia de
separacion intercapas. Este comportamiento, como mencionamos para el caso tipo n,
se debe al solapamiento de las funciones de onda asociadas a los hh. También notamos
los comportamientos opuestos entre los elementos de matriz asociados a las funciones
segunda y primera excitada respecto a la tercera y segunda excitada. Finalmente el
asociado al tercer estado excitado con la funciéon base se mantiene constante cerca del
cero.

La figura 5.11 muestra el coeficiente de absorcion relativo a) lineal, b) no lineal y

c) total como funcion de la energia incidente para tres diferentes valores de distancias
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Figura 5.10: Muestra el cuadrado del momento dipolar relativo entre el cuadrado
de la carga eléctrica versus la distancia de separacion entre capas dopantes en una
estructura DDD tipo p en GaAs. Se ha usado una concentracion constante de psp =
1 x 10* em™~2 por capa, ademas de que el valor de referencia se ha calculado para la
transicion 1-0 de un sistema de capa aislada.

intercapas en una estructura DDD tipo p para huecos pesados. En esta figura se
representa el coeficiente de absorcion de referencia asociado a una capa d—simple
aislada, con un valor aile)f(wo) = 55.228 x 10° (1/m). Los calculos mostrados estdn
asociados a la transicién 1-0 para huecos pesados, ademaés, se ha usado un valor de
0.1 MWem ™2 para la intensidad del haz luminoso, asi mismo un valor de tiempo de
relajacion 7 = 0.28 ps a sido empleado [86, 87].

El efecto del aumento de la distancia intercapas refleja, como esperamos, un co-
rrimiento a la zona de bajas energias (red shift) en la posicion del pico del coeficiente
de absorciéon respecto al asociado a una capa aislada. Particularmente, en la figura
5.10 b) observamos que conforme las capas estan més separadas, en el coeficiente
de absorcién, hay un mayor grado de contribucién del orden no lineal, que alcanza
casi el 50% de la magnitud del orden lineal cuando d = 25 A. Por tdltimo podemos
afirmar que la amplitud decrece a la medida que la distancia aumenta, esto debido

principalmente al estrechamiento entre el nivel base y el primer excitado, que a la

postre se degeneran.
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Figura 5.11: Coeficiente de absorcion relativo a) lineal, b) no lineal y ¢) total; para
una estructura DDD tipo p. El céalculo es relativo respecto al coeficiente de un delta
dopado simple en la transicion 1-0.

Nuestros resultados son consistentes con la absorcion reportada por otros autores,
donde ellos realizan calculos para el coeficiente de absorciéon en una estructura DDD
tipo n para GaAs bajo efectos externos como la presion hidrostatica, campo eléctrico
y campo magnético [14, 25, 26, 59], en los cuales los calculos realizados para la
absorcion el sistema dopado doble las distancias de separacion entre capas dopantes
es mayor a los 100 A, distancias en que los pozos se comportan como potenciales

aislados.

5.2.3. Cambio en el indice de refraccion

Con los mismos parametros usados en el coeficiente de absorcion, hemos determi-
nado el cambio en el indice de refraccion. La figura 5.12 muestra el cambio en el
indice de refraccion relativo a) lineal, b) no lineal y c) total respecto a la energia de
foton incidente, el calculo fue realizado para diferentes valores de distancias interca-

pas. En este sistema maximo del valor de referencia mostrado con la linea continua
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Figura 5.12: Cambio en el indice de refraccion relativo de un DDD tipo p, respecto a
una capa aislada simple. Se muestra a) el caso lineal, b) no lineal y c) total.

en negro, tiene un valor de Ange) s = 18.07n,.. El cambio méximo de esta propiedad
optica se detecta al rededor del valor d =10 A para el sistema DDD. En la presente
figura se refleja que, cuando la distancia intercapas aumenta, el nodo (o cero) en el
cambio del indice de refracciéon presenta un corrimiento hacia el rojo o zona de bajas
energias (red-shift). En particular, se observa que cuando la distancia incrementa,
el término lineal del n,. decrece, mientras que la contribucién no lineal permanece
constante. Esta figura muestra el valor de referencia de esta cantidad para una capa
0 aislada, para la cual el nodo se localiza en 35 meV aproximadamente.
Particularmente, podemos observar en la figura 5.12 a) que la distancia interca-
pas tiene una gran influencia en los términos lineales de n,.; respecto a los términos

no lineales mostrados en figura 5.12 b).

5.3. El é—dopado cuadruple

En la presente sub-seccion presentaremos tnicamente el modelo y estructura elec-

tronica relacionada a un sistema d—dopado cuadruple (DDC) tipo n en GaAs. El
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caso asociado al tipo p no seré analizado por su gran similitud al caso con dopaje
n. Los parametros fisicos al DDC tipo n son los siguientes: la densidad de impurezas
ionizadas por plano dopante es 2.5 x 102 ecm™2 < Nop < 5 x 102 ecm~2, la cons-
tante dieléctrica €, = 12.5, y la masa efectiva de los electrones estard dada como
m? = 0.067m, donde my es la masa del electron libre.

La expresion (4.17) en el capitulo 4 representa el perfil de potencial de una es-
tructura d—dopada cuadruple en GaAs, como funciéon de la distancia de separaciéon
entre planos dopantes d y la concentracion de impurezas ionizadas Nop. En el capi-
tulo 4 se muestra un esquema de esta estructura en la figura 4.1. Para construir el
perfil de potencial mostrado en (4.17), hemos tomado consideraciones fisicas anélogas
al caso DDD. Estas consideraciones fisicas son 1) La derivada del perfil de poten-
cial en el origen debe ser continua y 2) cuando la distancia intercapas tiende a cero,
el potencial debe tender al potencial asociado a una capa d—dopada aislada con el
cuadruple de concentracion.

La figura 5.13 ilustra, para diferentes valores de distancias intercapas d, el perfil
de potencial del DDC en GaAs tipo n. En esta figura d representa la distancia entre
dos capas dopadas vecinas. Al igual que en casos estudiados previamente, el dopaje
crea un potencial atractivo para los portadores de carga que cambia con la distancia
intercapas. En la figura 5.13 cuando la distancia de separacion entre capas es ma-
yor a 200 A, el perfil de potencial se comporta aproximadamente como cuatro pozos
cuanticos d—dopados simples, lo que implica la conocida forma en V del potencial.
Por otro lado, el fondo del potencial decrece cuando la distancia d es pequena, adicio-
nalmente, la geometria del perfil del potencial cambia con la distancia intercapas. Los
potenciales en la figura se compraran con un potencial asociado a una capa d—dopada
simple centrada en el origen con el cuadruple de concentracion de una de las capas
consideradas, este sistema se representa en la figura mediante Vj5. En d =0 el po-
tencial tiene completamente la forma en V previamente citada y representa el limite
en d — 0 para nuestro sistema. Estos resultados son similares a los reportados en
[62]. Este perfil de potencial es diferentepara casos donde se ha u sado el principio de

superposicion como solucién a la ecuacion de Poisson reportados en [14, 59, 82, 88].
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Figura 5.13: Perfil de potencial del delta-dopado cuadruple tipo n en GaAs para
diferentes distancias de separacion d. Calculos realizados con una concentracion de
impurezas ionizadas Nop = 2.5 x 102 cm—2.

5.3.1. Estructura electrénica

Para determinar los valores de las energias propias y funciones de onda hemos
resuelto la ecuacion de Schrodinger usando las técnicas de calculo mostradas en el
capitulo 2 mediante con Matriz de Transferencia y Diagonalizacion Matricial. En
ambos casos hemos encontrado resultado practicamente iguales, por lo cual usaremos
indistintamente los resultados mostrados por ambas técnicas.

La solucion al perfil de potencial del DDC mostrado en la ecuacion (4.17) acompa-
nado por la solucién del pardmetro z; en (4.22), nos permite determinar la estructura
electronica de nuestro sistema. Ademés hemos calculado la energia de Fermi con la
ayuda de la expresion (4.29).

Para un mejor entendimiento del perfil de potencial inducido por las cuatro capas
0—dopadas en GaAs, la figura 5.14 muestra el potencial asociado para dos valores
diferentes de d. La figura 5.14 a) muestra el perfil de potencial, los niveles energéticos

y las funciones de onda y la energia de Fermi (Er) de un sistema de cuatro capas
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Figura 5.14: Perfil de potencial, niveles de energia, funciones de onda y nivel de Fermi
de una estructura DDC tipo n en GaAs con a) d =50 A y b) d =100 A. En ambos
casos la concentracion de impurezas ionizadas en cada una de las cuatro capas es
Nop =5 X 10*2 cm—2.
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d—dopadas separas una distancia d =50 A. En esta figura observamos que el fondo del
pozo esta localizado en £50 A, teniendo un valor aproximado de —350 meV. Por otro
lado el mismo sistema se muestra en la figura 5.14 b) para una distancia d =100
A, el valor minimo de este pozo cuéntico es aproximadamente de —250 meV. En las
figuras 5.14 a) y b) se pueden observar valores de una reducciéon en la energia de
Fermi en —55 meV y —30 meV respectivamente.

La posicion del nivel de Fermi en la banda de conducciéon determinado en el
presente trabajo estd muy por debajo de lo reportado en la referencia [75]. Ademas,
en el marco de la teoria Thomas-Fermi este valor de energia debe ser muy cercano
al cero negativo. Ademas, en distancias cortas entre capas dopantes, observamos que
Er es menor. Entonces, como las capas de dopaje estan mas separadas, el nivel de
Fermi observado tiende a cero.

Debido al hecho de que el nivel de Fermi calculado es mucho mas bajo de lo
esperado para distancias pequenas (d<200 A), proponemos una correcciéon al modelo
inicial. El nuevo perfil potencial que consideramos se indica en la ecuacion (4.23), a
la que se agrego el parametro . El parametro 7, que tendré un valor entre 0 y 1, es
adimensional por razones obvias. En en analisis del intervalo de valores propuestos,
podemos decir que: 1) el potencial sera atractivo cuando el parametro v tiene un valor
positivo (mayor que 0) y 2) ademés, debe ser menor que 1 para no obtener un valor
de energia Fermi més negativo.

El nuevo parametro v multiplica al perfil de potencial original, asi el potencial se
reduce proporcionalmente, generando que la energia de Fermi tienda inmediatamente
a 0 meV. Cuando aplicamos la condicién previamente mencionada, la condicion fisica
asociada a la derivada en el origen se conserva, mientras que la condiciéon asociada al
cuddruple de concentracion en el origen es modificada ya que el fondo del potencial
cambia.

Al principio del analisis para proponer nuestro modelo, pensamos que al colocar
més capas de impurezas ionizadas, el fondo del pozo seria mas profundo en relacién con
la densidad de cada capa. Sin embargo, esto no sucede y puede explicarse mediante

el siguiente analisis: si aumentamos el nimero de capas d—dopadas infinitamente,



CAPITULO 5. RESULTADOS 69

fisicamente no seria posible que el fondo potencial tenga un valor infinito negativo.

De esta forma, el perfil potencial que proponemos tiene un comportamiento limite.

Distancia intercapas (A) | v (Nap = 2.5 x 102em™2) | v (Nap = 5 x 102em2)
20 0.7179 0.7194
60 0.7498 0.7576
100 0.7958 0.8042
140 0.8265 0.8389
180 0.8611 0.8783

Tabla 1 Valores de gamma v versus la distancia de separacion entre dos capas vecinas.

En la tabla 1 se observa la variacion del pardmetro v respecto a la distancia
intercapas d, para dos diferentes valores de la densidad de impurezas ionizadas Nop.
El valor de v fue determinado mediante el siguiente anéalisis: los valores calculados
para v mostrados, son para los cuales el valor de la energia de Fermi tiende a —1
meV. La tendencia del valor de gamma en la tabla 1 refleja el cambio del nivel de
Fermi. Podemos observar que el comportamiento de v es lineal respecto a la distancia
intercapas independientemente del valor de la concentracion de impurezas ionizadas.
Por estas razones, pensamos que el paradmetro gamma representa un limite fisico de la
medida del fondo del perfil de potencial. Una relacién empirica entre v y d se muestra

en la expresion:

Y(d) = 0.70 + [2d x 107%] (5.4)

donde la distancia intercapas d esta expresada en A.

Con los valores de « calculados, hemos determinado la nueva estructura electré-
nica del sistema DDC. La figura 5.15 ilustra los efectos de introducir el valor del
pardametro gamma en el perfil del potencial, ademés de los cambios en las energias
del sistema y por supuesto del nivel de Fermi para el sistema DDC en GaAs tipo n.
Siguiendo el mismo camino de la figura 5.15, determinamos la estructura electrénica
del sistema en los valores a) d =50 A y b) d =100 A. Observamos en ambos casos,

que el ntmero de niveles incrementa, adicionalmente el fondo del pozo cuéantico es
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més alto.

Por otro lado, el nivel de Fermi ahora es constante debido a los cambios de la
estructura introducido por « en el perfil del potencial. Nuestro modelo ahora es con-
sistente con resultados experimentales reportados en [75], calculos self-consistent re-
portados en [30] y ademas de ser congruente con los resultados de la aprioximacion
de Thomas-Fermi.

Nuestro modelo matemaético es el primero en su clase para un sistema d—dopado
cuadruple. Ademas, esta aproximacion puede ser usada para determinar el transporte
electronica y propiedades Opticas en sistemas dopados delta. El sistema DDC que
hemos determinado tiene un gran ntmero de portadores de carga debido a que se
han introducido mas de una capa delta-dopada, cumpliendo con la restriccion de
impurezas ionizadas por cada una de las capas [89]. Por otro lado, respecto a las
propiedades 6pticas, es posible determinar un mayor ntmero de transiciones para
el calculo de absorcion optica, debido a un mayor nimero de niveles accesibles al

sistema.
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Figura 5.15: Perfil de potencial, niveles de energia, funciones de onda y nivel de Fermi
de una estructura con el nuevo modelo para el DDC tipo n en GaAs con a) d =50 A
y b) d =100 A. En ambos casos la concentracion de impurezas ionizadas en cada una
de las cuatro capas es Nop = 5 x 10*2 ecm—2.
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Conclusiones

En la presente tesis hemos propuesto un modelo matematico que determina la es-
tructura electronica de un sistema d—dopado doble tipo n en GaAs. Particularmente,
hemos determinado el perfil de potencial, los niveles de energia, y las funciones de
onda. En relacion a lo anterior, la estructura electronica coincide cualitativamente con
resultados reportados en la literatura. Ademas hemos determinado dos propiedades
opticas no lineales con la ayuda de la teoria de Matriz de Densidad: el coeficiente de
absorciéon y el cambio en el indice de refraccion. Encontramos que el estado base y
el primer estado excitado para la estructura citada, estan altamente ocupados para
distancias pequenas entre los planos dopantes. En contraste, para distancias inter-
capas grandes, los niveles de energia se degeneran. Por otro lado, hemos encontrado
un corrimiento a la zona de bajas energias (red shifting) y un mejoramiento en el
coeficiente de absorcion cuando modificamos la distancia de separacion entre las ca-
pas dopadas del sistema d—dopado doble. Resultados similares ocurren en el cambio
del indice de refraccion, para el cual también ocurre un red shifting en su nodo a
medida que aumentamos la distancia intercapas. Nuestro modelo esta soportado por
célculos a primeros principios (ab initio) y diferentes modelos que usan el principio
de superposicion para la ecuacion de Poisson en distancias de separacion de capas do-
pantes grandes. Estos resultados son importantes para un mejor entendimiento de las
propiedades de transporte electronico y propiedades Opticas en dispositivos basados

en el sistemas d-dopado doble en GaAs.

72



CAPITULO 6. CONCLUSIONES 73

Simultdneamente en este trabajo de tesis, fue reportado un estudio teérico de la
influencia de la distancia intercapas sobre el coeficiente de absorcién lineal, no lineal
y total, el cambio en el indice de refraccion y la estructura electrénica en un pozo
cuantico —dopado doble tipo p para el GaAs. En el marco de la aproximacion TF,
fue calculada la estructura electrénica para huecos pesados (hh) y huecos ligeros (lh).
La estructura electrénica muestra que para distancias intercapas menores a 50 A, la
mayor contribucion a los niveles accesibles son para hh, teniendo muy pocos para lh.
En este sistema, el principio de superposicion al igual que el caso n, no es valido,
debido a que la ecuacién de Poisson asociada el sistema es no lineal. El coeficiente
de absorcion en hh tiene un red-shift en la posiciéon de su pico y decrece en amplitud
a medida que la distancia intercapas aumenta. Por otro lado, el comportamiento en
el cambio del indice de refraccion indica también un corrimiento a la zona de bajas
energias cuando d aumenta para los hh. Estos resultados revelan que la distancia
intercapas tiene una gran influencia sobre los términos lineales. Ademas, un mejora-
miento en las propiedades 6pticas puede encontrarse cuando modificamos la distancias
de separacion entre las capas dopantes. Estos resultados son muy importantes para
la ingenieria de dispositivos optoelectrénicos.

Por dltimo, hemos propuesto un modelo fisico-matemaéatico que representa a un
sistema d—dopado cuadruple (DDC) en GaAs tipo n. Nuestro modelo es el primero en
la literatura para un sistema DDC. El perfil de potencial, niveles de energia, funciones
de onda y nivel de Fermi fueron calculados respecto a la separacion entre capas
dopantes y a la concentracion de impurezas ionizadas. Encontramos que hay un limite
fisico para el fondo del perfil de potencial respecto al nimero de capas d—dopadas.
Nuestro modelo es consistente con valores reportados en trabajos experimentales y
auto-consistentes, en relaciéon al nivel de Fermi. Los sistemas con multiples capas
0-dopadas muestran un gran cambio en sus propiedades comparadas con sistemas
a capas simples. Estos resultados nos conducen a decir que existe un limite fisico
en el fonde del perfil del potencial como medida de la cantidad de capas dopantes.
Finalmente, nuestros resultados pueden se usados en calculos basados en propiedades

optoelectronicas y de transporte basados en miltiples capas d—dopadas en GaAs.
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Apéndices

Los presentes apéndices nos muestran a detalle el desarrollo del coeficiente de
absorcion lineal y no lineal asi como como el cambio en el indice de refraacion. Ambas
propiedades se determinan a partir de la 6ptica no lineal (Apéndice B) y son de
suma importancia para nuestros resultados. Los calculos de las propiedades 6pticas
no lineales citadas se sustentan en la teorfa de la matriz densidad (Apéndice A).
Cabe aclarar que en los presentes apéndices el simbolo * indica el complejo
conjugado de un nimero o una funcién en cuestion, a diferencia de los capitulos

anteriores que se usd para indicar unidades efectivas.

7.1. Apéndice A: Matriz densidad

El método de la matriz densidad permite describir las propiedades cuantitativas
de la polarizaciéon no lineal en cualquier medio. Basados en esta teoria, es posible
investigar las propiedades macroscopicas del material. Partiendo de la ecuacién ma-
tricial de Heisenberg [90, 91], podemos determinar la ecuacion de la matriz densidad.
Asi tenemos que

0

HU = ih—T 7.1

74
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donde H representa el Hamiltoniano de todo el sistema. Si la ecuacion (7.1) la mul-

tiplicamos desde la derecha por U*
77 * . 0 *
HUU* = zha\lf\ll , (7.2)

y recordando que el Hamiltoniano representado por H es una matriz que opera tni-
camente sobre la funcion de onda del sistema ¥ y no sobre U*, podemos determinar

la adjunta de la ecuacion (7.1) como

UH = —ih ¥ o (7.3)

Si ahora multiplicamos desde la izquierda la expresion (7.3) por la funcion W
obtenemos
0

VU H = —ihT* —. 7.4
i pr (7.4)

Restando las ecuaciones (7.2) y (7.4) obtenemos

zhawf A o = Hww — vl (7.5)
o .

h—7 = [H.D 7.6

th>.p [H, pl, (7.6)

donde p = WV¥* es el operador matriz de densidad [92] y la expresion (7.6) se le
conoce como la ecuaciéon de la matriz densidad.

Si llamamos ]TIO al hamiltoniano no perturbado de un sistema bajo estudio, el
operador que corresponde a la energia cuando hay un campo eléctrico irradiante E(t)
sera:

H = Hy— ME(). (7.7)

En la expresion anterior, M representa el operador de momento dipolar del siste-
ma. En la referencia [84], la ecuacion de matriz densidad esta dada de la forma:

op 1

o = By~ MEW), 7] - J[FG- %) + (G- pO)F (7.8)
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Lo que se ha propuesto en [93] (7.8), es suponer que la respuesta dieléctrica
del sistema ante F(t) tiene alguna clase de amortiguamiento (damping) producido
por mecanismos de dispersion que afectan la polarizaciéon a nivel microscépico. De
tal manera que se representa a dichos mecanismos de dispersion (electron-fonon)
por el operador fenomenolégico L. Suponemos que T es diagonal y que su elemento
matricial I',,,,, no es otra cosa que el inverso del tiempo de relajacion de un estado |m)
representado por 7,, [94]. Ademés, en la ecuacion (7.8), p'¥ representa a la matriz
densidad no perturbada.

Por simplicidad, tinicamente consideraremos la situaciéon en la que el efecto de la
radiacion incidente repercute en transiciones de un sistema cuantico de dos niveles de

energia |1) y |2) . De forma tal que tenemos
AT =qu=1/n, @IT]2) =92 =1/n. (7.9)

La solucion de la ecuacion (7.8) se puede llevar a cabo de forma perturbativa

expandiendo el operador de matriz densidad en una serie de potencias

Aty = S0P (0) = 5O+ )+ + P ) (7.10)
n=0
donde el elemento de matriz no perturbado p(®) solo tiene elementos diagonales [94].
Por otra parte, denotaremos a los elementos n-ésimos como: /’)417{) = (1] p™ 1), /’)413) =
(1] 5™ |2), o5 = (2] 5™ (1) y 55 = (2| p(™ |2) . Sustituyendo (A7.10) en la ecuacion
(A7.8) , y tomando a H = Hy+ H', es decir H' = —]/\/[\E(t),obtenemos

1 9pM

in gt = [Ho, pV] + [H', p] +inDp?, (7.11)
1

1 0p™) ) =D 4 T )

w o = [Hop" + [Hp" V] 4, (7.12)

tal y como se expresa en [97]. En la referencia [84] utilizan las expresiones de deri-



CAPITULO 7. APENDICES 77
vacién con los indices

ap(n—H)

1

ot ih
1 n n

= 0P 4 p T (7.13)

1
[Ho, o] 4+ [~ MB(t), /")
1

la ecuacion (7.13) seré la expresion que utalizaremos en la derivacion del coeficiente

de absorcion lineal y no lineal. Comenzaremos el elemento [Hy, p™*1]y; de la forma

[Ho. p" Vo = (2] [Ho, p" ] 1), (7.14)

= (2[[Hop"™ V] [1) = (2] [p" Y Hol (1),
recordemos que de la ecuacion de completud
> fm) (m| =1. (7.15)

Introduciendo convenientemente (7.15) en (7.14) obtenemos

[Ho, p")ar = (2 [Ho (|1) (1] +12) 21) p"FV]IL) = (21 [0 (1) (1] + |2) (2]) Ho] [1) ,

n+1 n+1
= 52Pg1 )_,051 )51’

[Ho, p(nﬂ)}zl = (e2—€1) pgfﬂ), (7.16)

donde hemos hecho (m| Hy |m) = €,,,, asi (7.16) es el primer término del elemento de

matriz 2—1 del segundo miembro de (7.13). Calculando el segundo término [H’, p(™],;:

[~ME(t), 0] = (2] p"ME(t)]2) — (1 ME(t)p™ [1),

= {1 (1) (1] +12) (20) M 1) = 2| M (1) (1] + |2) 2]) o' 1)} B (),

[~ME(t),p™]y = {ng)Mn + pyy) Moy — Moy p) — M22Pg})} E(t),

donde hemos usado la notacion (a| M |b) = M,,. Por ultimo el término asociado al

(7.17)
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operador fenomenologico

(7.18)

1 1
D) [Fp(m_l) + p(n+1)r]21 = 9 (2| FP(nH) + P(nH)F 1),
1 n n
= = TN A1+ 12) @) P )+ 2 (1) (A + 12) DT ),
1 n n 1 1
= 75 {’Y Pé1+1) + P( +1)’Yll} Y (Y11 + Y22) Pg1+ )a
1 n
-3 [Pp(n+1) +p(n+1)r]21 _ _712/)é1+1)'
en (7.18) recordemos que I' es diagonal y (a|T'|a) = 74 = 1/7,, ademas hemos

definido v12 = Y21 = (1/2) (711 + 722) - De esta manera sustituyendo (7.16), (7.17) y
(7.18) en (7.13) obtenemos

21t = i (62 — )Pg1+ + {le)MH + P22 M21
~Maip}) — Mmpm)}E( t) — 12051, (7.19)

que se puede reescribir de la forma

ap (n+1)
ot

1
- {=
L
h

1 n n
(22— 1) = mab o™ = — (ol — o)) Mar E(2)

(May — Myy) E(t) 5. (7.20)

Procediendo de manera analoga (o simplemente haciendo un cambio de indices)

obtenemos

ap (n+1)
ot

1

=

1
0

n 1 n
(61— &2) — yar }p5y T — = (sz) — iy ) Mo E(t)

(Myy — Map) E(t)p\%. (7.21)

1 +1 : :
Los elementos péng 'y p&’} ) se determinan de la misma forma que en los casos
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: oL +1 :
anteriores. Para nuestro trabajo tinicamente calcularemos 8p§3 ) /Ot, es decir

aps " 1 1
= —[Hy, p™tY —[-ME(t), p™
ot ih[ 0s P ]22+ih[ (), " ]2z

_% [Fﬁ(nJrl) + ﬁ(nJrl)F]

(7.22)

22°

Comenzamos con

[Ho, p" V)2 = (20 [Ho (I1) (1] +12) (21) o V]12) = (2] [0" 0 (11) (1] + |2) (2]) Ho] [2) ,

= eyt — pii ey = 0. (7.23)

Ahora calculamos el elemento

[—ME(t), p™]as = (2| p"ME(t)[2) — (2| ME(t)p™ [2),

—~

S Mg + py) My — Moy ply) — M2ngzl)} E(t),

I

[—ME(t),p™]s =

Y para el dltimo término

(20 p™ (1) L]+ [2) (20) M |2) — (21 M (1) (1] + [2) (20) o™ [2)} B (D)

p5y My — lepg)} E(t). (7.24)

1 1
_5 [Fp(n+l) +p(n+1)r] by = _5 <2’ Fp(n+1) _|_p(n+1)1-1 |2>,
1 n n
= —5 @rn Al +|2) ) PV 12) 4+ (2] Y (1) (1] + 12) 21 T [2)
]_ n n n
T2 {722Pg2+1) + Pg2+1)’722} - _’722,052“)- (7.25)

De esta manera usando (7.23), (7.24) y (7.25) la ecuacion (7.22) toma la forma

opsY (n+1) _ 1 (n) (n)
T = —Y22P22 - % {M21,012 — Mi2py }E(t)a (726)

que procediendo andlogamente para el elemento 1 — 1 (o simplemente cambiando los
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indices) tenemos

oply Y (i1 1 (n) (n)
T~ P~ {M12p21 — Ms1pyy }E(t)- (7.27)

Las ecuaciones (7.20), (7.21), (7.26) y (7.27) son la solucion de expandir la matriz
densidad, y se pueden resolver si encontramos los elementos matriciales del opera-
dor estadistico en términos de sumas proporcionales a exp(+iwt). Para ello debemos
igualar términos con la misma dependencia de ¢ para los dos miembros. Iniciamos se-
parando los términos que corresponden a emisiones y absorciones sucesivas de fotones,

es decir, términos asociados a armoénicos de orden n en el desarrollo de perturbaciones
n
P,

=(n)

P =P We ™ +5 T (—w)e, (7.28)

valido para cuando n es impar. Cuando n es par solamente serdn dominantes los
términos DC, que conducen a términos de frecuencia cero. Los términos DC seran
descritos con mayor detalle en la subseccién "6ptica no lineal".

Si hacemos n = 1 en la ecuacion (7.28) tenemos:

~(1)

(1) —iw w
PO =5 (@e ™ + 5 (—w)e, (7.29)

y usando n = 0 en (7.20), ademés de definir Fy; = 9 — &1, generamos pgll) (1)

dpsy 1 v 1o
W = %Ezl — M2 | Pa1i’ — E <P11 - 022> M21E(t)
1
= (May — My) E(1)p). (7.30)

Recordando que pg(i) = 0 ya que supusimos que p¥ es diagonal, obtenemos

opy (1 m_1lio_ o
o EEZI T2 )P Ty (Pn _P22> My E(?). (7.31)

Si tomamos la parte dependiente de e=™* en (7.29), al derivar e igualar los coefi-
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cientes en cada miembro, obtenemos
el 1 1 L/ o 0 ~
—iwpy (W) = (EEQl - 712> 5 (w) — W (P§1) - sz)> My E,  (7.32)
(Pﬁ) - pé?) My _
, E.
FEy — hw —ihy1a

(7.33)

, 3 .
Ahora nos concentraremos en el calculo de ,5{21) (w), comenzamos haciendo n = 3

en (7.28) tenemos

~(3 3 ,
29() =37 (W)e ™ + 3 (—w)e, (7.34)
ademas, al tomar n = 2 en (7.20)
ap(g) 1 3 1 2 2
(")—il = ﬁEm — V12 /051) s (Pgl) - Pg2)> My E(t)
1
= (Myy — My) E(t)p5), (7.35)

y procediendo de forma analoga a pgll) al igualar los términos de la forma e~** tenemos

. 1 1 ~
) = | B - | A6 - o [70) - 55 0)] M
1 ~
= (May — M) E75; (0), (7.36)

que se puede reescribir como

Py (w) = ! : [(f’{ﬁ)(o) - #22;)(0)) Moy + (Mg — Mn)ﬁﬁ)(o) E.
(7.37)

Es importante notar que en la ecuacion (7.37) es necesario determinar el valor de

ﬁﬁ) (0) —,5(222) (0). Para calcular éstos elementos de orden 2, partiremos de las ecuaciones

(7.26) y (7.27), de forma tal que tenemos

0 1

EP%) = —’722,0522) - % <M21/0§12) - M12P§11)> E@)» (7-38)
a 2 2 ]- 1 1

apgl) = —ypD - p <M12/)§1) — M21P§2)> E(t). (7.39)
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Nos podemos concentrar tinicamente en una de las ecuaciones anteriores. Si consi-

deramos que pﬁ) es un término de rectificacion (apﬁ) /0t = 0) y sustituimos péll) y pglg)

por sus componentes estacionarias (haciendo ¢t = 0 en (7.28)), ademés de conservar

la parte DC en E(t), E, tenemos:

P (0) = = [Ma (Bw) = 78 (—)) — Man (A1) — 3 (—))] B =0,

ih
(7.40)

. 1 1 A
Los términos ﬁ(12) (w)y f){zl)(—w) se conocen como términos no resonantes y pueden

calcularse de la misma forma que como llegamos a la ecuacion (7.33):

) M (qu) - ng)> 7 a1

1) My, (Pﬁ) - P(zg)> 7 - 49
p21 (—(A)) - EQl + hw . ithlQ . ( . )

En las ecuaciones (7.41) y (7.42) podemos observar, en ambos denominadores, la
presencia de Fo +hw. Este valor imposibilita resonancias, por lo cual, despreciaremos
las contribuciones de las expresiones previamente mencionadas en el resto de los
célculos. De esta manera la ecuacion (7.40) se puede reescribir y despejar el término
,5{121)(0) como

2 1 1 1 ~
0 = —mp(0) = — [Mudh) @) - Mupl)(—w)| B, (743)
2 i 1 1 =
PO = o [Miof) (@)~ M ()| B (7.44)
Para determinar el valor de ;7(121) (0), primero necesitamos sustituir ﬁ(;l) (w) expresado

en (7.33), ademas de sustituir ﬁ{ll)(—w) que se puede obtener al realizar el cambio

w — —w en (7.41). De esta manera, obtenemos

2 |]\421|2 (Pg(i) - Pé?) V12 2
i [(Bar — hw)® + (ha)’]

P (0) = (7.45)
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Teniendo en cuenta que |M21|2 = |]\412|2 YV Y12 = 701, podemos asegurar que
0 0

2 2 |]\/[21|2 (/)51) - P§2)> T2,

Paz (0) = E

N V22 [(Em - hw)2 + (h712)2] (7.46)

donde |M21’2 = M21M12.
Recordemos que para determinar el valor de ﬁﬁ) (w) en (7.37), necesitamos la

diferencia entre las expresiones (7.45) y (7.46)

(7.47)

0 0
) |M21|2’Yl2 (Pgl) - sz)) =
Y11 722 '

Dy @Dy o L L
P11 (0) — paq' (0) 2 ( + [(Em — hw)2 I (7.1%2)2]

Ahora, para calcular 7 (w), ademas de tener % (0) — p$2(0), es necesario obtener

,5{221)(0). Partiendo de tomar n = 1 en la ecuacion (7.20) y recordar que nos interesan

solo los términos estacionarios,

9 1 1 -
00 = 0= | B~ 0 - 5[40 - p0)] M
1 ~
(M — M) EG)(0), (7.48)

usando (7.29) con ¢t = 0 obtenemos

1 1
0 = [%Em - ’712} /3{221)(0) - = [ﬁgll)(w) + /“)(111)(_00) _ /’3(212)@]) _ ,5{212)(—(«0)] My E
1

- (Mas = M) (57 (@) + 757 (~w)) E. (7.49)

Para la expresion anterior calculamos p\}) (w) a partir de (7.27), con n = 0 tenemos:

0 1 ~
aﬂﬁ) = —‘mpﬁ) 7 [Mm/)gi)(o) - M2lp§g) E(t),

y teniendo en mente que la matriz densidad de orden cero es diagonal, pgi) = pgg) =0,

0
aﬁﬁ) = —yiply. (7.50)
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Usando la expresion de la matriz densidad (7.29) e igualando términos de exp(—iwt),

obtenemos que

P (W) [y —w] =0, (7.51)

observando la expresion (7.51) notamos que forzosamente ﬁ{lll) (w) = 0. Procediendo

de manera analoga se cumple que ,?){111) (—w) = ,?){212) (w) = /3{212) (—w) =0.

Con estos ultimos resultados y despreciando el término no resonante ﬁéll) (—w), la

ecuacion (7.49) adquiere la forma

1 1 -
0= [%Eﬂ - 712} P (0) = = (M — M) oy (w) E. (7.52)

Despejando pgﬁ) (0) de la expresion anterior, y sustituyendo ﬁgll) (w) de (7.33) tene-

1mos

My, (M22 — Mll) <P§2) - pg?) ~
~(2) E?. (7.53)

O p—
P2 ( ) (E21 - ih’712) (Ezl — hw — ih%z)

Finalmente para determinar la contribucion de tercer orden al elemento de matriz

2 — 1, usamos (7.47) y (7.53) en la ecuacion (7.37) llegando a

(o)  (0)
Mo (pn '022> (1/71 + 1/7922) i | Moa |
(Eay — hw — ihy1a) - (Ey — hw)® + (hrype)?
(Myy — Miy)” ~

— : : EE. 7.54
<E21 - Zh’Yu) (E21 — hw — Zh’Yu)] ( )

3
W) = —

Procediendo de forma anéloga al calculo completo de ﬁﬁ) (w) podemos determinar

los valores para ﬁ{;é) (w)y ﬁﬁ) (w).

(0) (0)
2 | Mis|? (May — M) (Pn _P22> o~
M) = Mol . , E?E, (755)
(hw — Zh’722) (E21 — Zh’)/lg) (Egl — hw — Zh’712)
[ (0) (0)
2i | My, (Maz — M) (Pn - P22> — ~
A = Ml g . , E?E, (7.56)
(hw — Z}"—L’YH) (Egl — Zh’)/m) (EQl — hw — Zh712)

donde Im denota la parte imaginaria. Es importante mencionar que las contribu-

ciones de los dos elementos descritos en las ecuaciones (7.55) y (7.56) tienen mucho
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menor peso en el calculo de las propiedades 6pticas que el elemento ,5{2?1) (w).

7.2. Apéndice B: Definiciones previas: Optica lineal

y no lineal

7.2.1. Optica lineal

En el marco de la optica fisica convencional (6ptica lineal) [95], la polarizacion

? y el campo eléctrico ﬁ en un material, estan relacionadas de la forma
P = eoxﬁ, (7.57)

ademaés, tenemos que el llamado campo de desplazamiento, B, en el medio material

€S

D=c¢FE+ P, (7.58)

de esta manera podemos encontrar que la permitividad eléctrica esta relacionada de

la forma

e=¢€(1+x). (7.59)

En la expresion anterior, y denota a la susceptibilidad que es, cominmente, una
funcion con fuerte dependencia de la frecuencia w cerca de las resonancias. Ademas,
X es una cantidad compleja con una parte real dispersiva Y’ y una parte imaginaria
absortiba x” :

x=x +ix". (7.60)

Por otro lado, para un medio dieléctrico, la relacion entre el coeficiente de extincion

k vy la susceptibilidad esta dada por

RC

(FY <1, (7.61)

es decir, en un medio dieléctrico la cantidad kc/w se convierte en compleja, donde ¢
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denota la velocidad de la luz en el vacio, que se expresa convencionalmente como

me_ n+ ik, (7.62)
w

donde 7 representa al indice de refraccion del material.
Las relaciones entre el indice de refraccion, el coeficiente de extincion y las dos

componentes de la susceptibilidad son:

ok = 14X,
2k = X" (7.63)

Notese que, en un medio dieléctrico transparente, esto implica que
7’ =1+x=—, (7.64)

con € designando a la constante dieléctrica del medio.

Por otro lado, partiendo de la soluciéon de onda viajera de las ecuaciones de Max-
well es posible calcular la densidad promedio de energia para un haz de luz de fre-
cuencia w, y de esta manera determinar la intensidad en el punto donde el haz de luz
entra al medio. Asi, consecuentemente se puede definir el coeficiente de absorcion del
medio como:

2wk w

_HWE W 7.65
a= ==X (7.65)

Ahora bien, utilizando la expresion (7.60), tenemos

wo_w

== — p— _[
=X = m{x},

y suponiendo que Y es una funciéon de la frecuencia, por el caracter dispersivo del

medio

a(w) = d Im =w @Imeow.
©) = oot =" e )

De esta manera llegamos a la relacién que usaremos para expresar al coeficiente
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de absorcion funcion de la frecuencia en relacion con la susceptibilidad [96]:

a(w) = w\/% Im{epx (w)}. (7.66)

Procediendo de una manera totalmente analoga a las relaciones del coeficiente de
absorciéon, podemos determinar el cambio en el indice de refracciéon como una medida

de la susceptibilidad con la ecuacion [96]

An(w) _n(@) —m _ o {X(W)} | (7.67)

Nr My 27772,

Las expresiones (7.66) y (7.67) seran empleadas posteriormente para nuestros

calculos.

7.2.2. Optica no lineal

Como mencionamos previamente, en el caso de la dptica lineal, la propagacion

inducida depende linealmente de la intensidad del campo eléctrico, es decir:

P(t) = eoxVE(t) (7.68)

donde la constante de proporcionalidad (! se conoce como susceptibilidad lineal.
Por otra parte, en la 6ptica no lineal [97, 98], la respuesta 6ptica se puede describir
al generalizar la expresion (7.68), es decir, escribiendo la polarizacion ?(t) como una

serie de potencias en funciéon de la intensidad de campo:

P(t) = & [X(l)E(t)+x(2)E2(t)+x(3)E3(t)+---]

= PO+ PO®E) + PO(#) + - .. (7.69)

De la expresion anterior, los factores vy x(® se conocen como susceptibilidad
optica no lineales de segundo y tercer orden, respectivamente. Cabe mencionar que se
ha tomado los campos E y P como magnitudes escalares por simplicidad. Ademas, se

ha supuesto que la polarizaciéon en un instante ¢ depende solamente del valor instan-



CAPITULO 7. APENDICES 88

taneo del campo eléctrico. Esto implica que el medio es no dispersivo y sin pérdidas;
aunque las susceptibilidades no lineales son también funciones de las frecuencias de
los campos aplicados.

De la ecuacion (7.69) denotaremos a P®(t) como la polarizacion no lineal de
segundo orden y a pP® (t) como la polarizacion no lineal de tercer orden. Es importante
mencionar que los procesos fisicos que ocurren como resultado de la polarizacién de
segundo orden pP® (t) tienden a ser distintos de aquellos que ocurren como resultado
de la polarizacion de tercer orden P®)(t).

En relaciéon a las interacciones 6pticas no lineales de segundo orden, estas pueden
rescindir dnicamente en cristales no centrosimétricos, es decir, en cristales que no
tienen simetria de inversion. Por otra parte, las interacciones 6pticas no lineales de
tercer orden (descrita por la susceptibilidad x®) pueden ocurrir tanto en medios
centrosimétricos como no centrosimétricos.

En cuanto a orden de magnitud, se tiene que, para la materia condensada x(! es
del orden de la unidad. Por otra parte, se encuentra que y® ~ (471’60)3 ht/m2e® y
x® = (4meg)® 1S /miel® [99].

En nuestro sistema, si planteamos que el campo eléctrico, por ejemplo un haz

laser, que incide sobre nuestro sistema se representa como

E(t) = Ee ™" + c.c., (7.70)

para la polarizacion de segundo orden P®(t) = eox® E2(t) tenemos que

PA(t) = 2¢exPEE* + (eoxm (w) e + c.c.). (7.71)

En la expresion (7.71) podemos observar que la polarizacion de segundo orden
consiste, en su primer término, de una contribucién de frecuencia cero o DC y de
una contribuciéon a frecuencia 2w en su segundo término. La primera contribucion
lleva a un proceso en el que no se genera radiaciéon electromagnética conocido como
rectificacion optica, en el cual se crea un campo eléctrico estatico a través del cristal

no lineal. En tanto que, el segundo término no conduce a la generacion de radiacion
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con una frecuencia doble a la incidente w, como también se le llama, de segundo
armonico.

En nuestros calculos tinicamente tomaremos en cuenta la contribucion de tercer
orden x® a las propiedades épticas no lineales como el coeficiente de absorcion y el
cambio en el indice de refraccion descritos en las ecuaciones (7.66) y (7.67) en los que
usaremos a ¥ = Y + y®). No se tomaran en cuenta las contribuciones de segundo

orden por las razones previamente descritas.

Coeficiente de absorcién

Partimos de la expresion del coeficiente de absorcion descrita (7.66)

a(w) = w\/% Im{ex (w)}. (7.72)

Por otro lado ?(t) y la susceptibilidad dieléctrica x(¢) que estan relacionadas con
el campo 6ptico ﬁ(t) se pueden expresar a partir del operador del momento dipolar

M de la forma
P(t) = cox (w) Be™ + eox (—w) B = =T (pM) , (7.73)
que se puede reescribir de la forma usando (7.15)

P(t) = [1\pM\1 2[ﬁ]\7]2>], (7.74)

<IH<I|

Z [Pn My + piy) Moy + pSy) Mya + ng)MQ} : (7.75)

y con la ayuda de (7.28)

1 n n n n —lw
P(t) =+ > [A{n) (w) My + 25 (w) Moy + 257 (w) Mia + 753 (w) M22] e~ (—w).

n

(7.76)
twt

En la expresion anterior usamos n = 1, igualamos coeficientes de la forma e™"*

eliminamos términos no resonantes, y teniendo en cuenta que ﬁ{lll) (w) = z)‘;; (w) =0,
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podemos escribir con la ayuda de (7.73)

-1
eoxV (w) E = Vﬁéll) (w) M. (7.77)

Si ahora sustituimos ,?){211) (w) a través de (7.33), tomamos la parte imaginaria y

calculamos F , obtenemos a través de (7.72), sin pérdida de generalidad renombremos

a los estados 1 = ¢ como estado inicial y 2 = f como el estado final en la transicion
(0) (0)
N L2 GO

(1) _
(e} W) = .
) ¢ V. (Ey—hw)+ (hyy)?

(7.78)

Definiendola densidad volumétrica de portadores del sistema como o, = (pgq) - pé?) JV,

/ M;s|? o,y
€ (Eyi — hw)” + (hvir)

obtenemos

la expresion (7.79) representa la contribucion de primer orden al coeficiente de ab-

sorcién optica. Finalmente, es posible representar a los términos pz(? ) y pgcof) como

funciones de distribuciéon Fermi-Dirac f; y fo respectivamente, como

" L +exp [(E; — Er) /kgT]’
1
Py = fo=

T+ oxp [(By — Br) [hpT]
de tal forma que la expresion (7.79) puede ser reescrita de la forma
(@) = w,[Ho <m k’BT2> ln{ 1 +exp [(Er — Ei) /kpT)| }
€R Leffﬂ'h 1+exp [(EF—Ef) /]CBT]
| Myil* (1) 7i)
(AE — hw)2 + (h/Tm)27

(7.80)

donde g es la permeabilidad en el vacio, €r la parte real de la permitividad, m* la
masa efectiva, L.s; el tamano efectivo del dispositivo, £y = E; el estado inicial, Fy =

E; el nivel final de energia, AE = E;—FE;, 3, el tiempo de relajacion intersubbanda, y
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finalmente M5 [100, 101] representa los elementos de dipol asociados con los estados

Legr/2
My, = / W1 (2) [ez] ¥3(2)dz. (7.81)

—Leps/2

Con un proceso anélogo a la contribucién de primer orden al coeficiente de absor-
cion, es posible determinar la asociada al tercer orden. Iniciamos con la relaciéon entre

la susceptibilidad y la traza de la matriz densidad por el momento dipolar

~ 1
EOX(S) (w) E = V ﬁﬁ) (w) Mn’ + ﬁf;) (w) Mfl' + ﬁ{f?;) (w) Mif + ,’OVS%) (w) Mff s (782)

recordando que los términos ﬁff' ) (W) y ﬁ{fz}) (w) dados por (7.55) y (7.56) seran des-

preciados, y que el término ﬁff’c) (w) al igual que su correspondiente de primer orden

es de tipo no-resonante, entonces en la expresion (7.79) conservamos tnicamente el

término f){;i) (w) dado por (7.54). Al tomar la parte imaginaria es posible llegar a:

1o = 1 2 (Vi + vrr) | M; |2
a®(w, 1) = wy/=E? Myl o, ]m{E S —— [ s fo ! 5
€ fi = hw = ihyig yiiysg [(Epi = hw)” + (hryig)]
Moy — Miy)?
o (Mo Ma g (7.83)
(Epi —thw)” (Ep — hw — thy,y)

La intensidad del campo electromagnético incidente I puede definirse con la rela-

cion
ot (7.84)
~ 2¢onc’ '

ademés de simplificar usando los inversos del tiempo de relajacion v;; = 7y, lo cual

implica que vir = Vi = Vs ¥ [Vir (Vi + V¢£) /Vives) = 2, y realizando varias opera-

ciones algebraicas, se puede simplificar la expresion (7.83) a la forma:

I M2 )
01(3) (w, I) = —w @ ( ) ’ Zf| ;TVhfylf . {4 |M1f|2
Ve \2eomc) [(Epi —hw)” + (hyig)”]

(Myp = My)* 3B} — 4hwEji + 12 (W = 77)] L (rs)
EJQ% + (h%'f)z
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de forma andloga a (7.80) podemos reescribir (B7.85) a la forma

1 *kgT
a®(w,]) = —w Ho m B2
er \ 2¢pn,.c Leggmh

e { Lol = B JboT) Myl /i
L+exp[(Br — Ey) [ksTl ] [(AE — hw)? + (h/7n)]”
(My; — My)? [(AE — hw)® = (h/7in)” + 2AE (AE — hw)]

x {4 |Mp|* — :
(7.86)
finalmente, el coeficiente de absorcién optica total estarda dado por
a(w,I) =aW (W) +a® (1), (7.87)

que se logra de sumar las contribuciones lineal en (7.80) y la no lineal de tercer orden
(7.86) como en [84].
Cambio en el indice de refraccion

Partiendo de la expresion descrita en (7.67) de la forma

Anw) _ o [M] 7 (7.88)

n, 2n?
y usando (7.77),podemos determinar la contribucion lineal de An(w)/n, como:

AnM(w) o, [ M| Ey; — hw (7.89)
Ty 2”%60 (Efl — hw)2 + (h'}/zf)2 . ‘

Analogamente al célculo del coeficiente de absorcién mostrado en (7.80), podemos

reescribir (7.89) a la forma

AnWD(w) 1 M P ( m*kgT ) { 1+exp|[(Er — E;) /kgT) }
n, e, T Legymh® 1+ exp[(Er — Ef) /kpT]
AE — hw
X 2 2
(AE — hw)” + (h/Tin)

(7.90)
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Por otro lado, para la contribucién de tercer orden recordamos que

1
® () = —3 (w M. 7.91
X (w) VEEOP,%( ) Mg (7.91)

Entonces, usando (7.54), ademéas de las definiciones de o, e I, logramos obtener

An® I Mo, Efi — hw + ihy;
n (w) _ | 3f| 0 Re f ("2} LVYif - 2[ ‘Mif
r dniéoc [(Efi — hw)” + (Frvig)]

 (Myy — My)* (Eji — ilvyig) (Egi — hw + ihiig) - 99
2 5 I} (7.92)
i+ (Tvir)

| 2

Si usamos ¢® = 1/egu ademas de realizar operaciones algebraicas, es posible rees-

cribir la expresion (7.92) de la forma

An® (w, I) |Mis|* o, pel
—— = -0 . 5[4 (Byi — hw) | Mig|”
Mr Me€o [(Epi — hw)” + (hyig)7]
(Mys — M,)* 2
E?iJr(h%f)z{( f ) [Ei (Ef ) = (hyig)”]

— (hyig)? 2By — Tw)}. (7.93)

La ecuacion (7.93) puede ser rescrita de forma analoga a (7.80) y considerendo en

este caso la paridad de las funciones de onda, es decir M;; = Mgy =0

An®(w, 1) 1 I m*kgT
n, N 2nZey \ 2€gn,c Leff7r7i2

% ln{ 1 +6Xp [(EF — El) /k‘BT] }
T+ oxp [(Br — Ey) JkpT)

| My,
[(AE — hw)2 + (h/Tm)Q}Q

X (7.94)

De esta manera el cambio total en el indice de refraccion en el marco de la 6ptica

no lineal puede escribirse como

An(w,I)  AnM(w) N An®)(w, I)

n, g, n,

, (7.95)
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que sera dado por la contribucion lineal expresado en (7.89) y por su respectiva contri-

bucién no lineal de tercer orden (con M;; = Mys = 0) en (7.94) ambas contribuciones

se detallan en [102].
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presenta el alumno Humberto Noverola Gamas (6920160308) para obtener el titulo de
Doctor en Ciencias.

Nos permitimos informarle que nuestro voto es:
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i Dr. Rolando Pérez Alvarez ' ‘i
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Dr. Raul Salgado Garcia
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Dr. Miguel Eduardo Mora Ramos
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Dr. Outmane Oubram
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Dr. Luis Manuel Gaggero Sager
ClICAP-UAEM

77) 329 70 00, Ext. 6011 posgradoenciencias@uaem.mx
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Una universidad de excelencio




