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RESUMEN

Los pozos cuanticos son estructuras semiconductoras de capas delgadas en las que es
posible observar y controlar efectos mecanicos cuanticos. La mayor parte de estas
propiedades son efectos de confinamiento cuantico de portadores de carga (electrones
y huecos) en capas delgadas de un material semiconductor “pozo” insertado entre otras
capas semiconductoras de "barrera". Las propiedades Opticas de los pozos cuanticos
han motivado al desarrollo e investigacidon de mecanismos fisicos novedosos.

En este trabajo se resuelve mediante serie de potencias la ecuacién de Schrédinger
considerando un potencial simétrico tipo Cauchy, el cual es suave y decreciente al
infinito. Se propone dicho potencial debido a los cambios de forma en el pozo cuantico
por la segregacion de atomos durante el proceso de crecimiento. Se determind la
energia del estado base en funcion de los pardmetros que caracterizan dicho potencial.
Este modelo fue aplicado al caso particular de la segregacion de indio en el sistema
InGaAs/GaAs. La energia de transicion del estado base se calcula a partir de las
diferencias de energia de electrones y huecos en funcién del ancho del pozo. Dichos
célculos estan de acuerdo con los picos de energia de fotoluminiscencia reportados.
Adicionalmente, la influencia del campo eléctrico debido al efecto piezoeléctrico en la
emision PL es estudiada. Para esto se considerd una funcién de onda variacional de
electrones y se calculé la transicién de energia del estado base en la region activa de la
heterostructura a partir de las diferencias de energia de electrones y huecos en funcién
del ancho del pozo y del campo eléctrico. Para pozos cuénticos de InGaAs/GaAs la
energia base es ajustada dentro de este modelo coincidiendo nuestros calculos

tedricos con la parte experimental.

Palabras claves: Materiales semiconductores, pozos cuanticos



ABSTRACT

The quantum wells are semiconductor structures of thin layers in which it is possible to
observe and control quantum mechanical effect: Most of these properties are quantum
confinement effects of charge carriers (electrons and holes) in thin layers of a
semiconductor material "well" inserted between other semiconductor "barrier" layers.
The optical properties of quantum wells have motivated the development and research
of novel physical mechanisms.

In this work, the Schrddinger equation is solved by means of a power series considering
a Cauchy type symmetrical potential, which is soft and decreasing to infinity. This
potential is proposed due to the shape changes in the quantum well by the segregation
of atoms during the growth process. The ground state energy was determined
according to the parameters that characterize this potential. This model was applied to
the particular case of indium segregation in the InGaAs/GaAs system. The ground state
energy transition is calculated from the difference in energy between the electron and
hole in function of well width. These calculations are in agreement with the reported
photoluminescence peak energies.

In addition, the influence of the electrical field due to the piezoelectric effect on the PL
emission is studied. For this purpose, an electron variational wavefunction was
considered and the ground state energy transition in the active region of the
heterostructure was calculated from the difference in energy between the electron and
hole in function of well width and the electric field. For InGaAs/GaAs quantum wells, the
ground energy is adjusted within this model coinciding our theoretical calculations with

the experimental part.

Keywords: Semiconductor material, quantum wells



INTRODUCCION

La constante busqueda y obtenciéon de nuevos materiales semiconductores, el
desarrollo de sofisticados métodos de produccion de peliculas delgadas y
ultradelgadas de alta pureza y calidad cristalina y métodos de procesamiento a
escala submicroscépica han conducido al desarrollo de estructuras cuyas
dimensiones estan en el rango de milésimas a décimas de un micrémetro, es
decir, dimensiones nanométricas (1 nm = 10° m). Estas nanoestructuras han dado
lugar a nuevos fenbmenos en la fisica y a la produccion de dispositivos cuyas
propiedades estan enteramente dominadas por los fendmenos que describe la
mecanica cuantica.

Los compuestos semiconductores llI-V tienen propiedades Opticas y electronicas
dnicas, las cuales son usadas frecuentemente en la fabricacion de laseres, diodos
emisores de luz, detectores para comunicaciones Opticas, instrumentacion y
sensores. En particular las heteroestructuras de pozos cuanticos semiconductores
(QWs) son ampliamente utilizadas en la optoelectrénica moderna, de hecho,
existen industrias que fabrican circuitos integrados IlI-V en grandes volimenes
para aplicaciones tan diversas como teléfonos inteligentes, estaciones base
celulares, sistemas de fibra Optica, redes inalambricas de area local,
comunicaciones por satélite, radares, radioastronomia y sistemas de defensa. Una
de las cuestiones importantes en la tecnologia de crecimiento epitaxial es el
control de calidad de la interfaz del QWs. La segregacion superficial conduce a
una desviacion significativa de los perfiles de composicion de la forma rectangular
del pozo esperada, al distorsionar las interfaces de crecimiento epitaxial abrupto y
modificar las propiedades oOpticas de los QWSs. El efecto de la segregacion se ha
reportado en varios sistemas de QWs crecidos epitaxialmente(Deng et al., 2014;
Massabuau et al., 2017; Mehrtens et al., 2013). En particular, la segregacién de
indio se produce durante el crecimiento de capas de InGaAs/GaAs, o InGaN/GaN
tanto mediante técnicas de epitaxia de haz molecular (MBE) (Mehrtens et al.,
2013; Shan, Liu, Guo, Wang, & Xu, 2016) como de deposicidon quimico-vapor de



metales organicos (CVD)(Bonef et al., 2017; Song et al., 2012). El efecto de la
segregacion se ha observado utilizando varios métodos de analisis estructural
(Loykaew, Usher, Jones, & Pigram, 2013), (Deng et al., 2014) y espectroscopia de
fotoluminiscencia (PL) (Dong et al., 2016), debido a las transiciones del electrén-
hueco en el QW en el espectro de PL es bastante sensible a la forma del pozo
(Gonzalez De La Cruz, Arenas, & Herrera, 2005).

El objetivo de esta tesis es solucionar la ecuacion de Schrédinger en presencia de
un campo eléctrico en estructuras de pozos cuanticos empleando un potencial
simétrico de confinamiento del tipo Cauchy. Para alcanzar este objetivo, se
calculé la energia base del electron en el pozo, resolviendo la ecuacion de
Schrédinger por el método de series de potencia en ausencia de campo eléctrico.
Posteriormente se tuvo en cuenta la influencia del campo eléctrico, por lo que se
propuso una funcién de onda variacional y se calculo la energia base del electron
en el QW, asi como la energia de transicion entre el primer nivel de electrones y
primer nivel de huecos en la region activa en la heteroestructura.

La estructura de esta tesis se presenta de la siguiente manera: inicialmente se
describen brevemente los conceptos de: estructuras cristalinas de
semiconductores, estructura de bandas, bandas de energia; aleaciones ternarias y
masa efectiva. Posteriormente se presentan las propiedades de un pozo cuadrado
finito simétrico; son revisados los efectos de la segregacién en pozos cuanticos
semiconductores asi como la presencia del campo eléctrico en semiconductores y
estudios tedricos de pozos cuanticos semiconductores. En el capitulo dos se
propone un modelo para calcular el cambio en la energia base de un pozo
cuantico semiconductor empleando un potencial simétrico tipo Cauchy. Usando
esta informacién se encuentra la energia de transicion entre el electrén confinado
y el hueco. Los valores tedricos de las energias de transicion se comparan con los
valores obtenidos de los espectros de fotoluminiscencia (PL). En el tercer capitulo
se encuentra la energia de transicion entre el electron confinado y el hueco debido
a la presencia de un campo eléctrico interno. Se discuten y se comparan los
resultados obtenidos con espectros de fotoluminiscencia (PL) de pozos cuanticos

semiconductores de InGaAs/GaAs. Las conclusiones obtenidas se presentan en



el capitulo cuatro. Y por ultimo presentamos la participacion en eventos de este
trabajo.



CAPITULO 1. FUNDAMENTOS TEORICOS

1.1 MATERIALES SEMICONDUCTORES

Nuestra sociedad esta viviendo una de las revoluciones cientifico-tecnoldgicas de
debido a la influencia de la electronica en todos sus campos. Hoy en dia es
imaginarse sin los medios de comunicacion (telefonia, radio, television,), sin los
sistemas de manejo de informacion (computacion), sin la electrénica de consumo
en el hogar, sin los avances de la medicina auxiliados por la técnica. Todo ha sido
posible gracias a los trabajos de investigacion y desarrollo tecnoldgico, los cuales
se han visto acelerados a partir de la invencién de los diodos y transistores. Estos
dispositivos basados en materiales semiconductores, a partir de los cuales se
fabrican practicamente todos los sistemas electrénicos actuales. La tecnologia de
los semiconductores es un factor basico en las economias de los paises
desarrollados.

La propiedad basica de un semiconductor se puede entender como una clase de
material con una conductividad eléctrica entre los metales y aislantes. Los
metales son definidos por su alta conductividad eléctrica, esta caracteristica es
debida a su alta concentraciéon de electrones libres, cerca de 10 cm=3. Los
electrones se mueven facilmente bajo la presencia de un campo eléctrico, y su
ndmero no cambia apreciablemente con la temperatura. En el otro extremo
tenemos los aislantes, los cuales presentan una baja conductividad al paso de la
corriente. Esta propiedad viene de la ausencia de portadores libres, ya que
virtualmente todos los electrones en un aislante estan ligados en su estructura
cristalina basica. Un semiconductor puede cambiar sus propiedades como un
metal o como un aislante. Esta enorme variacion puede ser causada mediante la
adicién de impurezas al material o cambiando su temperatura. Ambos efectos son
una manifestacion directa del aspecto mas caracteristico de un semiconductor, su

energia de banda prohibida (en inglés band gap).



1.1.1 Estructura Cristalina

El potencial caracteristico de la estructura cristalina es una funcién periodica en el
espacio debido al acoplamiento entre las capas mas exteriores de electrones de
los atomos. La estructura cristalina de un semiconductor esta compuesta de
arreglos geométricos repetitivos, cada compuesto semiconductor se diferencia de
los otros por su estructura; es decir, en el ordenamiento adoptado por los atomos
en el estado soélido y que se repite a traveés del material para formar la estructura
cristalina.

Las estructuras de zinc blenda (cubica) y wurzita (hexagonal) son las dos
estructuras cristalinas mas comunes en los semiconductores. La estructura de la
zinc blenda consiste de dos estructuras fcc (cubica centrada en la cara)
desplazadas entre si por un cuarto de la diagonal del cuerpo (ver figura 1.a). Los
atomos en su forma iénica estan coordinados de tal manera que cada atomo tiene
cuatro atomos vecinos, formando tetraedros. En un sistema de coordenadas el
atomo (A) esta en (0, 0, 0) y el otro aomo (B) en (1/4, 1/4, 1/4). Muchos
semiconductores (lll-V) (InP, GaAs, InAs) cristalizan en esta estructura tipo zinc
blenda. Estos compuestos estan muy de moda en las altas tecnologias, incluso en

forma de nanohilos cristalizan en dicha estructura.

(a) (b)

Fuente: (Kente & Mhlanga, 2016)

La wurzita es similar a la estructura zinc blenda, excepto que tiene la forma de la

estructura hexagonal de empaquetamiento compacto en lugar de la FCC (ver
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figura 1.b). Est4 formada por dos subredes con estructuras hexagonal compacta
(HCP) entrelazadas. Las dos subredes estan desplazadas la una con respecto a
la otra 5/8 del parametro de red c, definido a lo largo del eje del prisma hexagonal
que forma la celdilla unidad de la red. La diferencia entre la wurzita y la zinc
blenda puede ser descrita méas facilmente examinando la secuencia de
apilamiento de empaquetamiento compacto de esferas del mismo radio a lo largo
de la direccion (111). La red FCC repite una secuencia caracteristica de
apilamiento, cada tres capas, mientras que la red Hcp repite la secuencia de
apilamiento cada dos capas.

La mayoria de compuestos semiconductores IlI-V cristalizan en la estructura zinc
blenda, excepto los compuestos llI-nitruros, los cuales pueden existir en forma de
wurzita o como zinc blenda. La forma mas comun de estos materiales es la
estructura de wurzita. Los nitruros cubicos son mas dificiles de obtener porque no
existen substratos cubicos que emparejen con la red. La constante de red y la
estructura asociada para varios compuestos semiconductores son dadas en la
tabla 1.

Tabla 1. Estructura cristalina, constante de red y energia de banda prohibida de
algunos compuestos IlI-V extraidos del review de Vurgaftman (Vurgaftman &
Meyer, 2003), excepto la energia de banda prohibida del InN, que fue tomado de

la referencia de Carrier (Carrier & Wei, 2005).

Compuesto Estructura Constante de | Energia de banda
red (A) a 300K | prohibida a 300K
(eV)
GaAs Zincblenda a=5,653425 1,424 (directa)
InAs Zincblenda a=6,0583 0,354 (directa)
GaN Wurzita a=3,189 3,507 (directa)
c=5,185
Zincblenda a=4,50 3,299 (directa)
INN Wurzita a=3,112 0,78 (directa)
c=4,982




Zincblenda a=4,98 0,70 (directa)

GaSh Zincblenda a=6,0959 0,354 (directa)

InSb Zincblenda a=6,4794 0,16 (directa)

1.1.2 Estructura de Bandas

Otra manera de explicar los semiconductores es analizando la teoria de bandas de
energias. Todos los semiconductores cristalinos presentan una estructura
periodica, por lo que un electron que se viese sometido a la influencia de la red
cristalina poseeria una energia potencial que variaria también de una forma
periddica en las tres direcciones del espacio. Esta situacion se traduce, de
acuerdo con la mecanica cuantica, en que cada uno de los niveles de energia que
corresponderia a un atomo aislado se desdobla tanto mas cuanto mayor es el
namero N de atomos constitutivos de la red, dando lugar a una serie de niveles
practicamente contiguos que en conjunto constituyen una banda de energia. El
namero maximo de electrones que pueden ocupar una banda determinada viene
limitado por el principio de exclusion de Pauli que indica que en cada nivel atdbmico
se pueden acomodar, a lo mas, dos electrones y siempre que sus espines
respectivos sean opuestos; por tal motivo en una cualquiera de las bandas
correspondientes a una red cristalina formada por N &tomos iguales, podran
acomodarse como maximo 2N electrones. Las bandas de energia en un
semiconductor desempefian el mismo papel que los niveles electrénicos de un
atomo aislado e incluso se representan de la misma manera mediante las letras s,
p, d, f, etc.; por tanto, la energia de un electréon en un semiconductor sélo puede
tomar valores comprendidos en alguna de las multiples bandas de energia.

Las bandas de energia son la banda de conduccién, la banda de valencia, y la
banda prohibida Por medio de la teoria de bandas de energia se da la explicacion
del comportamiento de los materiales ante una corriente eléctrica, clasificandolos
en tres grandes grupos: aislantes, conductores, y semiconductores (figura 2). En
los aislantes que son malos conductores de electricidad, la banda mas alta que
contiene electrones (banda de valencia) esta completamente llena. Ello supone,

de acuerdo con el principio de exclusion de Pauli, que los electrones no pueden



ganar energia y saltar de un nivel a otro dentro de la banda, lo que equivale a
restringir su movilidad al entorno de su ndcleo atébmico. Ademas la siguiente banda
vacia (banda de conduccién) esta lo suficientemente separada de aquélla (ver
figura 2) como para que la banda prohibida no pueda ser salvada por la accion de
un campo eléctrico ordinario. Tal circunstancia explica su reducida conductividad
eléctrica. En los semiconductores, los correspondientes diagramas de bandas
aparecen separados por espacios intermedios que representan valores de la
energia que no pueden poseer los electrones; por ello se les denominan bandas

prohibidas.

Figura 2. Representacion de las bandas de valencia y conducciéon en un metal (a),

un semiconductor (b) y un aislante (c).
(a) (b} (c)

Banda de conduccidn

Banda de conduccion

O = ~4 eV

Banda de valencia

Banda de valencia

Fuente: Autor

Los semiconductores -como el silicio y el germanio - tienen una estructura de
bandas semejante a la de los aislantes. Sin embargo, en ellos la banda prohibida
que separa la de valencia, completamente llena, y la de conduccion,
completamente vacia, es estrecha, de modo que es posible excitar térmicamente
los electrones mas altos de la banda de valencia y transferirlos a la de conduccion.
En tal caso se puede hablar tanto de una conduccion por los electrones en la
banda superior, como de conduccion por los huecos que se generan en la banda

inferior y que se comportan como cargas positivas. El hecho de que su banda
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prohibida sea estrecha permite bombear electrones a la banda de conduccion sin
mas que elevar suficientemente la temperatura. El valor de energia de la banda
prohibida de los aislantes es un poco arbitrario, pero es a menudo tomado por
arriba de los 4 eV. Las bandas de energias prohibidas asociadas con varios
materiales Ill-V varian en un amplio rango y se presentan en la tabla 1; muchos de
ellos, incluyendo el GaSb y InP, son semiconductores de energia de banda

directa; sin embargo, el GaP presenta una energia de banda indirecta.

1.1.3 Banda de energia directa e indirecta

En la fisica de semiconductores, la banda prohibida de energia de un
semiconductor es siempre uno de dos tipos, una banda prohibida de energia
directa o una banda prohibida de energia indirecta. La banda prohibida es directa
cuando el momento de los electrones y huecos es la misma en ambas la banda de
conduccion y banda de valencia; un electron puede emitir un fotén directamente.
La figura 3.a muestra la grafica de energia contra momento para un semiconductor
con banda prohibida directa, se observa que un electron puede ir desde un estado
de bajo energia en la banda de valencia a un estado de mayor energia en la
banda de conduccion, se muestra la transicion en la cual un fotén excita a un
electron desde la banda de valencia a la banda de conduccion. Una banda es
indirecta cuando un fotén no puede ser emitido porque el gasto de energia que
sucede cuando se transfiere el momento en forma de fondn a la red cristalina no
deja energia disponible para la emisién de este. En la figura 3.b se muestra la
grafica energia contra momento de un semiconductor con una banda prohibida
indirecta, se observa que un electrén no puede pasar de un estado de menor
energia en la banda de valencia hacia uno de mayor energia en la banda de
conduccion sin que sufra un cambio en el momento. Aqui, casi toda la energia
proviene de un foton (flecha vertical), mientras que todo el momento proviene de

un fonoén (flecha horizontal).



Figura 3. (a) Transicion Optica directa entre dos bandas simples. (b)Transicion
Optica indirecta, incluyendo la absorcion o emision de un foton; (BV): banda de

valencia, BC: banda de conduccién).

(a) (b)

E BC BC\ E
e
E g W E g
J— /,.(
BV BV

Fuente: Autor

Ejemplos de material de band gap directo incluyen algunos materiales IlI-V tales
como InAs, GaAs, GaN, e InN. Entre los materiales de banda indirectas se
incluyen Si, Ge. Algunos materiales de lllI-V son band gap indirecto también. La
relacion entre la constante de red y la energia de banda prohibida para algunos

semiconductores son mostradas en la figura 4.
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Figura 4. Energia de banda prohibida vs. Constante de red de algunos

compuestos semiconductores
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La energia de banda prohibida directa e indirecta en los materiales
semiconductores son cantidades dependientes de la temperatura, a menudo
adaptada de la forma empirica Varshni.

aT?
T+p

donde a y B son los parametros de Varshni. Aunque se han propuesto otras

E,(T) = E4,(T =0) —

(1)

formas funcionales, mas justificadas fisicamente y posiblemente cuantitativamente

exactas (Vurgaftman, Meyer, & Ram-Mohan, 2001).

1.1.4 Aproximacion de la masa efectiva

La masa efectiva se define por analogia con la segunda ley de Newton F =mad.
Con la mecénica cuantica, podemos calcular la ecuacion de movimiento para un
electron en un cristal con un campo eléctrico aplicado E como
a*’7 1 d*E(k) -
dt2 2 dk?

(2)
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donde E (k) es la energia en funcién del numero de onda del electron (Hess,
2000). Si comparamos esto con la ecuacion de movimiento para un electrén libre
en un campo eléctrico
22

= qE ©)
Se observa que es posible describir el electron en el cristal como un electron libre
con una masa modificada:

(1 d2E(R)\

m = (fTT) @
que se llama la masa efectiva del electrén. Puesto que cualquier funcion suave
puede ser aproximada por una pardbola cerca de un extremo local y la segunda
derivado de una parabola es constante, podemos asumir una masa efectiva
constante para los portadores de carga. Esta suposicion se justifica porque
cualquier exceso de energia que tenga directamente un electrén o un hueco
después de la excitacion, sera transferido a la red cristalina. Este proceso ocurre
rapidamente comparado con el tiempo de vida util del exciton, y por lo tanto el
exciton pasara la mayor parte de su vida util en su estado energético mas bajo
posible. Debido a que la banda de conduccion esta vacia o escasamente poblada,
el estado energético mas bajo posible se encuentra en el minimo de la banda
En las regiones energéticas alejadas del minimo, la masa efectiva puede ser
negativa o incluso acercarse al infinito. La masa efectiva, generalmente depende
de la direccion (con respeto a los ejes de cristal), es un tensor. Sin embargo, para

muchos célculos las diferentes direcciones pueden ser promediadas.

1.1.5 Aleaciones Ternarias

Los semiconductores ternarios, que consisten de tres elementos, tienen
propiedades fisicas muy diversas. Las propiedades fisicas que pueden variar,
incluyen energia de banda prohibida, estructuras de red cristalina, masa efectiva
de electrones y huecos, propiedades o6pticas, etc. Una primera aproximacion para
obtener las propiedades fisicas de ternario podria ser a través de una interpolacion

lineal entre los binarios. Sin embargo, para algunos de ellos, esto ha demostrado
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ser muy poco fiable, y es comun considerar un parametro de curvatura ¢ como una
medida de la desviacion de la linealidad. Si Pac (Psc) es una propiedad fisica
especifica del semiconductor binario AC (BC), entonces P (AxB1xC) es:

P(AxB1_xC) = xPyc + (1 — x)Pgc — cx(1 — x), (5)
en la que x es la concentracion del elemento A. Por ejemplo, la dependencia de
energia de banda prohibida para el ternario InGaAs se ajusta mediante la
ecuacion:

E,(InyGa,_xAs) = xE5(InAs) + (1 — x)Ez(GaAs). —cx(1 — x), (6)
Considerando los siguientes valores: Eg(InAs)=0,417 eV, Eg(GaAs)= 1,519 eV y
c=0,477 (Vurgaftman & Meyer, 2003) se obtiene:

E,(InxGa,_xAs) = 1,519 — 1,579x + 0,477x? (7)

1.2 POZOS CUANTICOS SEMICONDUCTORES

Un pozo cuantico semiconductor (en inglés Quantum Well — QW) es una
heterounion (en la literatura de semiconductores se denomina heterounion a la
estructura que surge cuando se unen dos semiconductores diferentes) en la cual
el movimiento del electron esta confinado en la direccion de crecimiento (eje z); de
tal forma que los electrones solo pueden moverse en el plano xy. La estructura de
un QW se obtiene cuando se crece una pelicula de un semiconductor con una
energia de banda prohibida pequefa, entre dos semiconductores de energia de
banda prohibida mayor, denominado barreras; por ejemplo InGaAs y GaAs,
respectivamente (figura 5).

Figura 5. Esquema basico de un pozo cuéntico (QW)

4 Banda de Conduccion
GaAs GaAs GaAS
InGaAs w INGaAs >z
GaAs
v Banda de Valencia

Fuente: Autor
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En los QWSs, la energia cinética de los portadores de carga es cuantizada a causa
del confinamiento de su movimiento a lo largo del eje z. Sin embargo, los
portadores no estan restringidos en el plano xy y pueden moverse libremente, en
consecuencia, la energia cinética puede tomar valores continuos. Cuando un
electron es excitado, deja la banda de valencia para ir a la banda de conduccion,
esto crea un estado vacio en la banda de valencia (hueco) que puede ser descrito
como una cuasiparticula con una masa efectiva y un momento cinético. De esta
manera se llega a una situacién, que desde el punto de vista matematico, es
totalmente andloga a la del pozo cuantico de potencial ideal. Los semiconductores
con QWs en su éarea activa, se usan para la fabricacion de diodos laser,
transistores de alta movilidad de electrones, fotodetectores infrarrojos para operar

imagenes infrarrojas, etcétera.(Gonzalez-Fernandez, 2015).

1.2.1 Calculo de los estados cuantizados de un pozo cuéntico simple

Consideremos un QW de profundidad Uoy ancho 2a (figura 6). Clasicamente para
energias 0<E<Uo el movimiento de las particulas es ligado y toma lugar entre las
paredes del pozo. La particula nunca penetra las barreras de potencial, cualquier
energia en este rango es posible y el movimiento es periédico. En contraste, el
espectro mecanico cuantico es discreto. La ecuacién de Schrédinger independiente

del tiempo se puede describir como

Al R _
Para la region I e EY,(z)
2
Para la regién I — L 2D = (E + Up) ¥ (2) (8)
— h? 0w (z)
Para la regién IlI: —%# = E¥,,(2)
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Figura 6. Esquema de un pozo de potencial cuadrado finito
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Fuente: Autor

Las soluciones a la ecuacién de Schrédinger para cada region y considerando

E<0, son las siguientes:

Para la region I: W, (z) = Ae*? + Be™**
Para la region Il W, (z) = Ccos(az) + Dsen(az) (9)
Para la region IlI: W, (z) = Ee*? + Fe™*?

Donde k? = —T—ZE a? ZW' Ahora se deben de asignar los valores de

B=E=0 dado que el término exponencial que acompafian implica una divergencia
de la funcion de onda cuando z — —-» y z — «, para las regién | y regién Il
respectivamente. Las funciones de onda para los estados de energia seran
funciones pares o impares de z.

Las soluciones pares estan dadas como:

Para la region I: Y, (z) = Aek?
Para la region Il Y,,(z) = Ccos(az) (10)
Para la region IlI: Y,,,(z) = Fe™*z

Las condiciones de frontera en la funcion de onda dan:
Ae~*@ = Ccos(—aa) (11)
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Fe~* = Ccos(aa)
Asi A=F. Las condiciones de frontera de la derivada de la funcion de onda dan:

kAe k¢ = —aCsen(—aa)

(12)
kFe k@ = aCsen(aa)
Dividiendo cualquiera de los dos grupos se obtiene:
k = atan(aa) (13)
De manera analoga es posible encontrar la solucion:
k = —acot(aa) (14)

Las ecuaciones (13) y (14) nos suministran las bases para encontrar los valores
permitidos de la energia E. Sin embargo, las ecuaciones son trascendentes y no
es posible encontrar soluciones algebraicas para E (para una revision de las
soluciones gréficas de E ver Gasiorowicz (Gasiorowicz, 2003) y Cohen (Cohen-
Tannoudji, Diu, & Lalog, 1977).

Las ecuaciones (13) y (14) solo se pueden resolver numéricamente. Un pozo
cuantico unidimensional soporta al menos un estado ligado, independientemente
de la altura de la barrera de confinamiento. Soporta un nimero infinito de niveles
ligados si Uo es infinito. Bajo esta condicion las soluciones de ecuaciones (13,14)
tienden a k = nw/2a, n=1, 2, 3.... Por tanto, las posibles energias en este limite

son:

_hn? 5
n_Bmazn ! (15)

correspondiendo con los del pozo cuadrado infinito (Bastard, Mendez, Chang, &
Esaki, 1983).

1.3 EFECTOS DE LA SEGREGACION EN LAS PROPIEDADES
LUMINISCENTES DE POZOS CUANTICOS SEMICONDUCTORES Ill V

El efecto de la segregacion ocurre durante el crecimiento de heteroestructuras
ternarias llI-V mediante las técnicas de epitaxia de haces moleculares y epitaxia
metalorganica en fase de vapor. En particular el proceso de la segregacion de In
tiene lugar durante la deposicion epitaxial de la capa; el cual consiste en un

proceso activado térmicamente en donde los atomos de In migran hacia el frente
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de crecimiento. Se pueden encontrar distintas aproximaciones para cuantificar el
efecto de la segregacion de In en QWs de In(Ga)As/GaAs crecidas por MBE,
siendo el modelo de Muraki (Muraki, Fukatsu, & Shiraki, 1992) el mas utilizado. El
modelo de Muraki, es un modelo fenomenoldgico, que describe la mayor parte de
la manifestacion de la segregacion y simplemente asume que una fraccion R,
denominada coeficiente de segregacion, de los &tomos de In en la Ultima capa
epitaxial siempre se segrega a la capa superficial durante el crecimiento de cada
nueva capa, Yy la fraccion restante (1-R) de atomos de In se incorpora en el cristal.
Siguiendo el crecimiento de las capas de InGaAs, y considerando xn como la
concentracion final de indio en la capa n-ésima, y xo como la concentracion
nominal, tenemos:

o = { xo(1 —R™) (para el pozo)
" lxo(1 —RY)R™M  (paralabarrera)

Donde N es el numero total de monocapas de InGaAs/GaAs en el pozo. El
coeficiente de segregacion R se convierte en el parametro de ajuste principal en
los experimentos de fotoluminiscencia(Pela, Teles, Marques, & Martini, 2013).

En la figura 2 se muestra una representacion de los potenciales de la banda de
conduccion y la de valencia en una heterostructura tipica de InGaAs/GaAs,
respecto al efecto de la segregacion (lineas sélidas) y sin considerar el efecto de
la segregacion (lineas discontinuas). En el parte superior se muestra una vista
esquematica de la composicion atomica (capa por capa). Los atomos de As no se

muestran para mayor claridad.
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Figura 7. Forma tipica de los desplazamientos de banda para un QW de InxGai-
xAs/GaAs con respecto a la segregacion de indio (Pel& et al., 2013).
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1.4 CAMPO ELECTRICO INTERNO EN SEMICONDUCTORES

La presencia de un campo electrico en un cristal, puede ser o no beneficioso
dependiendo de la aplicacibn buscada. Por ejemplo, en aplicaciones
optoelectronicas, la separacion entre huecos y electrones debido al campo
electrico interno en el material, supone una disminucion de la eficiencia en su
recombinacion. En los cristales de estructura zinc-blenda, el efecto piezoeléctrico
resulta de las tensiones en las interfaces cuando se crece epitaxialmente un
semiconductor sobre otro semiconductor con constante de red diferente. Esta
propiedad piezoeléctrica atrae de forma notable un gran interés en el uso de
dispositivos mecanicos como transductores ultrasénicos, y microposicionadores.
En los ultimos afios, el efecto piezoeléctrico en pozos y puntos cuanticos ha sido
identificado como fuente de anisotropias Opticas observables experimentalmente
(Aihara et al., 2014; Azaizia et al., 2016; Tse et al., 2013).

Bajo una tension aplicada externamente, los semiconductores IlI-V desarrollan un

momento eléctrico cuya magnitud es proporcional a la tensién. La polarizacién
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inducida por deformacion Ps se puede relacionar con el tensor de deformacion &
utilizando coeficientes piezoeléctricos e, de la forma

P7 = eyjreji (16)
Los nitruros también exhiben polarizacion espontanea, con la polaridad
especificada por el anién terminal o cation en la superficie de la capa. Mas detalles
estan disponibles en publicaciones y resefias recientes. La polarizacién total en
una estructura es la suma de la contribucidn piezoeléctrica y espontanea Pr= Ps+
Psp y el campo eléctrico debido a estas polarizaciones esta dado por:

P

€€,

Fe— (17)

donde €, y €,es la constante dielectrica del material y la permitividad del vacio,

respectivamente.

15 ANTECEDENTES TEORICOS SOBRE POZOS CUANTICOS
SEMICONDUCTORES

Los estudios tedricos son una ayuda sin precedentes para el avance tecnoldgico
en el area de materia condensada. Durante los Ultimos afios se han presentado
diversos estudios tedricos para investigar las propiedades electronicas y Opticas
en los pozos cuanticos semiconductores. El calculo de las energias de los
electrones en sistemas simples, como un pozo cuantico aislado o un pozo
cuantico doble simétrico, presenta soluciones analiticas. Para estos sistemas, se
han utilizado diferentes enfoques. El enfoque variacional ha sido un método de
eleccion para la determinacién del espectro electrénico en heteroestructuras de
semiconductores desde los primeros afios de investigacién en la materia. Entre
una serie de trabajos, Ahn y Chuang(Ahn & Chuang, 1986) y Bastard et al.,
(Bastard et al., 1983) reportaron estudios teoricos con el uso del método
variacional para investigar la dependencia de la energia del estado base para un
electron confinado dentro de un QW, con potencial infinito de confinamiento
rectangular, en funcion de un campo eléctrico externo aplicado a lo largo de la

direccion de crecimiento de la heterostructura. En el 2006, Yildirim vy
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Tomak(Yildirim & Tomak, 2006) estudiaron el efecto del campo eléctrico aplicado
sobre los estados electronicos y los espectros de absorcion intersubbanda en
QWs con potencial de confinamiento similar a Poschl-Teller. Utilizaron el método
variacional para investigar el comportamiento del estado base y algunos de los
primeros estados excitados considerando diferentes valores de la intensidad de
campo eléctrico aplicada.

Desde el punto de vista teorico, hay pocos estudios sobre la segregacion de Indio.
Schowalter et al.,(Schowalter, Rosenauer, & Gerthsen, 2006) al considerar un
modelo Kane de ocho bandas, obtuvo el comportamiento de la posicion energética
de las intensidades de pico de fotoluminiscencia (PL) en funcién del coeficiente de
segregacion R (Muraki, Fukatsu, Shiraki, & Ito, 1992), la concentracién de indio y
el espesor del QW. Wu et al.,(Wu et al., 2009a, 2009b) resolvieron analiticamente
la ecuacién de Schrodinger tomando en cuenta los cambios de forma de los QWs
InxGai1-xAs/GaAs debido a la segregacion de indio. De la cruz(G. Gonzalez de la
Cruz, 2004) exploré el célculo de la energia de transicion entre el electron
confinado y los estados del hueco como una funcion del ancho del pozo, teniendo
en cuenta los efectos de la segregaciéon de indio dentro de QWSs individuales de
InGaAs/GaAs. El resolvié la ecuacion de Schrodinger analiticamente considerando
un potencial simétrico de Po6schl-Teller, que se asemeja a la forma del pozo
debido a la segregaciéon de la superficie de los atomos de indio en las
heterostructuras semiconductoras. Posteriormente De la cruz et al., (Gonzalez De
La Cruz et al., 2005) examinaron los efectos combinados de la segregacién y el
campo eléctrico sobre las diferentes transiciones interbanda en QWs con el
potencial simétrico de Poschl-Teller, teniendo en cuenta la composicion de In, la
dependencia de la temperatura de la energia de banda prohibida, y la presencia
del campo eléctrico interno en el QW sobre la energia de emision en el espectro
PL. La energia de transicion electron-hueco en el QW la calcularon utilizando la
regla de oro de Fermi. Las funciones de ondas del electron y del hueco fueron
descritas mediante funciones de ondas variables. Bajo estas aproximaciones,
utilizaron como parametro de ajuste el campo eléctrico incorporado en el QW
cuando se compara con los picos experimentales de PL de los QWs
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InGaAs/GaAs/GaAs. En este trabajo, adoptamos el mismo método considerando
un pozo de potencial simétrico de tipo Cauchy

1.6 FOTOLUMINISCENCIA EN SEMICONDUCTORES

La espectroscopia de fotoluminiscencia (PL) es una herramienta esencial para la
investigacion de procesos opticos dentro de muestras de semiconductores Si una
muestra es excitada por un laser con una energia mayor que la energia debanda
prohibida, creando un exceso de pares electrén-hueco Estos pueden
recombinarse a través de varias trayectorias de recombinacion disponibles,
algunos emitiendo un fotdn de energia hv, véase figura 8. Los procesos tipicos de
recombinaciéon que pueden producirse en los semiconductores son excitones
libres (Ex) o excitonica, transicion banda a banda (e-h), portador a estados de
impureza localizados (e-A, D-h) y portadores ligados a otras impurezas (D-A),
(donde e y h son los portadores de electrones y huecos respectivamente y Dy A

representan los niveles de impurezas del donar y del aceptor).

Figura 8 Procesos de recombinacion que pueden ocurrir en un semiconductor. 1.
Excitonica (Ex). 2. Transicion banda-banda (e-h). 3. Banda de conduccion-nivel
aceptor (e-A). 4. Nivel donor-banda de valencia (D-h). 5. Nivel donor-nivel aceptor
(D-A).
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Nivel donor
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BV

Fuente: Autor
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El excitdn libre es un nivel similar al de un donador que puede aparecer en los
materiales internos. Estos surgen porque la atraccion cuolombiana de un electron
a un hueco puede resultar en la union de los dos, formando una particula llamada
exciton, denominada Ex. Esto puede visualizarse como un estado similar a Bohr,
donde un electron y el hueco circulan alrededor de su centro de gravedad. Los
excitones pueden moverse a través de una red cristalina y proporcionar un medio
importante para transferir energia de un punto a otro, La energia de recombinacion
de un exciton libre (Ex) en un semiconductor de banda directa (como el GaAS) es
dada por

hw = E; — E, (18)
donde Ex es la energia de enlace del exciton. Debido a que las energias de enlace
del excitén en la mayoria de los materiales son bastante bajas, los excitones solo
se pueden ver en muestras puras de estos materiales a baja temperaturas, en
materiales menos puros 0 a temperaturas. mas altas el excitdbn se disocia en
particulas separadas que pueden recombinar en transicion a banda a banda.
En la espectroscopia de fotoluminiscencia, se realizan medidas de las emisiones
Opticas de la muestra a la vez que los electrones regresan al estado base. Esta
sefal optica es dispersada para proporcionar un espectro de intensidad versus

energia o longitud de onda.
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CAPITULO 2. EFECTOS DE LA SEGREGACION EN LAS PROPIEDADES
LUMINISCENTES

2.1 INTRODUCCION

Los semiconductores de banda directa como los GaAs e InAs son eficientes en la
emision o absorcion de luz. Estos semiconductores se utilizan exclusivamente en
la fabricaciéon de dispositivos como sensores, LEDs y celdas solares. Este estudio
se basa en la comparacion de los valores tedricos de las energias de transicion
entre el electron confinado y el hueco con los calculados de los espectros de
fotoluminiscencia (PL). El pico tedrico del PL en un QW de InxGaixAs/GaAs, viene
dado por

0Ep, = E;(In,Ga;_,As) + Ege + Eonn (19)
Donde E,;(In,Ga;_,As)es el ancho de banda de energia prohibida del pozo, en
donde se han tenido en cuenta los efectos de la tension y la temperatura; Ee y Enn
son las energias de confinamiento de electrones y huecos pesados. Para poder
calcular las energias de transicion requeridas, necesitamos conocer el perfil del
potencial, que esta determinado por las desviaciones de las bandas de conduccién
y valencia, y también debemos incluir los efectos de la deformacion.
La segregacion de atomos de indio durante el crecimiento de los QW'’s conduce a
interfaces no abruptas entre los semiconductores InxGaixAs y GaAs. Sin
considerar los efectos de la segregacion, los célculos de las energias de transicion
se encuentran considerando un pozo de potencial cuadrado. En principio, es un
problema exacto cuyas soluciones son las combinaciones lineales de las
funciones senos o cosenos Yy los niveles de energia estan dados por una ecuacion
trascendental como funcion del espesor y la barrera del pozo cuantico (seccion
1.2). Esto se muestra en la Fig. 8. La energia de transicion entre el electron
confinado y hueco, viene dada por la ecuacion (19).
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Figura 9. Picos de energia de fotoluminiscencia de un QWs cuadrado en funcién
del espesor y la concentracion de indio.
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2.2 MODELO TEORICO

2.2.1. Enfoque de masa efectiva

Para estudiar las consecuencias de la desviaciéon de un potencial ideal de pozo
cuadrado debido a la segregacién de indio y su influencia en los niveles de
energia y propiedades épticas en el sistema InGaAs/GaAS, utilizamos un potencial
de confinamiento simple para describir en la segregacion superficial, dentro del

marco de la aproximacién efectiva de masas, como:
Vo(x)

e

donde Vo(x) representa el alto de las barreras del pozo cuantico de ancho 2a que

Viz) = - (20)

depende de la concentracion x de indio. -los parametros de ajuste adimensional §
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y ¢ se utilizan para ajustar la energia de recombinacion 6E del par electrén-hueco
al valor experimental deseado. Se asume, por simplicidad, que la masa efectiva de
las particulas es la misma dentro y fuera del pozo. La forma de los pozos
cuanticos potenciales para diferentes concentraciones de In se muestra en la Fig.
3. En este caso, analizamos solo los huecos pesados (HH), ya que so6lo nos
interesa la transiciéon éptica con la energia mas baja (que implica la recombinacion
de la banda fundamental de conduccién y la banda fundamental de la banda de

valencia, llena por HH).

Figura 10. Forma del potencial del pozo cuéntico propuesto para diferentes

concentraciones de indio
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Fuente: Autor

La ecuacion de Schrodinger es la siguiente:

v
2 dW() )

BT

La eleccion de este potencial efectivo de pozos cuanticos nos permite obtener la

¥ (2) (21)

solucion de la ecuacion de Schrédinger, mediante series de potencia.
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ZmVO x)

g __ 2mE & .
e Y b= o donde a; = -, y sustituyendo en

Definiendo las constantes: ¢ =

la ecuacion (21) y realizando un cambio de variables (x = a;,z) se obtiene:
dzlP(x) [b
Cdx? 1+ 2)2

Sin embargo si solo se toma en cuenta la serie de potencias la ecuacién no seria

] W(x) = 22)

una ecuacion adecuada en cuantica, debido a que tiende al infinito en las

fronteras. En vista de lo anterior, se propone la siguiente funcion de prueba:

W0 = f)e (23)
Sustituyendo (14) en (13), obtenemos:
(1+ 2)22 — 2bx(1 + x?)2—— af &) + b2x2(1 + x2)2f (%) + cf (x)
dx (24)
=0

Realizando un nuevo cambio de variable u = x?, obtenemos:

2() f()

4u(1 + u)? — (2 -4bu)(1 +uw)?—=+ P*u(1+w)?+c)fw) =0 (25

La ecuacion diferencial (25) se puede resolver por la técnica de series de potencia.

Considerando:

0= Y = 3 e St = 3 = Vet (29

n=0 n=1 n=2

Reemplazando las ecuaciones anteriores en la ecuacion (25):

[0e] (0]

4u(l + u)? Z n(n—1Da,u" % — (2 —4bu)(1 + u)? z na, u™ !
n=2 n=1 (27)
+ (b*u(1 +u)? +¢) z a,u" =

A continuacion se llevo la variable u a la potencia n-ésima (u"). Para ello, se
desagruparon los factores de la ecuacion (27) y se cambiaron los indices de las

sumatorias. Obteniendo:

[4(m — 1)(m — 2)a,,—, — 4b(m — 2)a,,_, + b%a,,_3;]Ju™ (28)

m=3
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+ Z [8m(m — Da,, + 2(1 —4b)(m — Da,,_; + 2b%a,,_,] u™

m=2

+ ) [4m(m + 1Da, 4 + 4(1 — b)ma,, + b%a,,_]u™

+ 2(m + Va1 +cap]u™ =0

s IDVs

0

Expandiendo cada sumatoria hasta n=3 y por estar igualado a cero, los

3
I

coeficientes de las distintas potencias de u deben ser nulos. Entonces:
Coeficientes de u°:

2a, +cag =0
c

a1 = _an (29)

Coeficientes de ul:
12a, + [4(1 — b) + c]a;, + b%ay =0
b%ay + [4(1 —b) + cla,
%2= "~ 12

—2b% +4(1 — b)c + ¢? (30)
a = 12 Qo

Coeficientes de u?:
2b%ay + [2(1 — 4b)+b?]a; + [16 + 8(1 — b) + cla, + 30a; =0

2b%ag + [2(1 — 4b)+b?]a; + [16 + 8(1 — b) + c]a,
30

asz = —

as

_ —12[2(1 — 4b)+b*(c — )] + [16 + 8(1 — b) + c][-2b* + 4(1 = b)c +c?]  (31)
- 720 %o

Coeficientes de u™: Considerandon =k +2conk >0

1 1
= —— ——  [(—8bk+4k? + b?% — 2k —4bk + 8k?
Dret2 2 2k2+ 7k + 6 € T Ja + ( * (32)

+ 12k +4(1 — b) + ¢)ay41]

Con estos primeros coeficientes la solucion puede escribirse como:
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fw) =ap+a,u

(00
93
n=2

—2)+4(n—2)2+b? - 2(n—2))an_, + (—4b(n — 2)

1 1
22 —-2)24+7(n—-2)+6 [(=8b(n

(33)

+8(n—2)2+12(n—2)+4(1 —b) + c)a,_,]|u™

Con la solucién de la ecuacion diferencial se encuentra la funcion de onda (donde

se considero que u = x?2):
¥, (x) = {ao + a,x?

=1 1 o
+;_E 2m—Drt =2+ 6L P (34)

—2)+4(n—2)2+ b2 -2(n—2))a,_, + (—4b(n — 2)
bx?

+8(n—2)2+12(n—-2)+4(1-b) +c)a,_,]x*"te” 2

2mEy,
h2a?

Comox=a,zyb= se tiene:

2

¥, (2) = {ao +a, (g) z?

o1 1
+Z TIIm—rr T +e P

n=2 (35)
—2)+4(n—2)>+b*>-2(n—2))a, + (—4b(n —2)
+8(n—-2)2+12(n—-2)+4(1-0b)

2n mEn 5
+ ¢)an_1] (a) 22"} e nZ
Con aq, = —%ao. Donde ao y a1 quedan indeterminadas. Con la ecuacion (35) es

posible encontrar la funcion de onda de estado base con su respectiva energia.
Para la funcion de onda en el estado base se tiene que (considerando n=0):

ME,
Y (2) = aoe_ﬁ—zoz2 (36)

La funcion de onda en el estado base se puede normalizar considerando:
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f 19,00 2dx = 1

© _ZmEOZZ
a(z,f e 12 dx=1
—0

+2mkE,
%o = |T7nz

Donde se ha sustituido b. Reemplazando la expresion (37) en (36) se obtiene:

4|2mE, _mME
Wy(z) = /ﬂhz"e e (38)

Para encontrar la energia del estado base, seccionamos la serie (al seccionar la

(37)

serie, se cuantiza la energia), es decir consideramos que a, = 0 por lo tanto:
1
a, =0= 1 (b?%ay + (4(1 — b) + c)ay)

c®+4(1—b)c —2b* _ 0 (39)
24 B
Resolviendo la ecuacion cuadratica para b y reemplazando los términos de b y c,

se obtiene, el valor para la energia del estado base del electrén obtenido de la

ecuacion de Schrodinger:

)

Esta seleccion particular del pozo potencial en los pozos QWSs ha sido bastante util

para estudiar la sensibilidad de la segregacion superficial de indio en la forma del
perfil de pozo cuéantico y, por lo tanto, también en la energia de transicién entre el
estado base del electron confinado y del hueco. Dentro de este modelo, podemos
calcular el desplazamiento de los niveles de energia electrénica por medio de la
Ec. (19) como:

3V N Voh? (5)2
202 {m,\a

3VE  Voh? (&\°

29

V
0Ep, = E;(In,Ga;_,As) — 2?0 +\/
(41)




2.3 COMPARACION DEL MODELO CON RESULTADOS EXPERIMENTALES

2.3.1 Influencia de la deformacién

La diferencia entre el parametro de red de del InAs y el GaAs es de
aproximadamente el 7%, generando una deformacion intrinseca en el ternario
InGaAs. Este nivel considerable de deformacién debe tenerse en cuenta en las
simulaciones tedricas. La correccion de la banda de energia puede ser dada por

AE = —2a [611 - C12] c—b [611 + 2612] c
Ci1 Ci1

donde a es el potencial de deformacion hidrostatica, b es el potencial de

(42)

deformacion de esfuerzo cortante, Ci1 y Ci2 son las constantes elasticas, y € es la
deformacion por comprensién. Por lo tanto considerando la deformacion
intrinseca, la energia de banda prohibida del ternario InxGai-xAs a una temperatura
T viene dada por la expresion:

a+T?
B+T

donde E; es la energia de banda prohibida del material InxGai-xAs sin deformacion

(43)

E;(InyGa,_As) = EJ(In,Ga,_,As) + AE —

en funcion de la composicién de indio, a 2 K. Los parametros dependientes de la
composicién correspondientes a los célculos de la energia de banda prohibida del

ternario InxGai-xAs se muestran en la Tabla 2.

Tabla 2. Variacidbn de los parametros InGaAs en funcion de la fraccion In
(Vurgaftman et al., 2001).

Cantidad Variacion con x
Energia de banda prohibida: E¢° (eV) 1,519-1,579x+0,477x?
Masa efectiva del electron: me(mo) 0,067-0,05x+0,009x2
Masa efectiva del hueco: mnn(mo) 0,35+0,129x-0,145x2
a: potencial de deformacién de tensién hidrostatica (eV) -7,17+2,09x

b: potencial de deformacién de cizallamiento (eV) -2+0,2x

C11 Constante elastica ( TPa) 1,221-0,3881x

C12 Constante elastica ( TPa) 0,566-0,1134x
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Tensiéon de comprension: € 0,0717x
Parametros ajustable de Varshni: a (meV/K) 0,5405-0,2645x
Parametros ajustable de Varshni 3 (K): 204-111x

Para comparar correctamente los valores tedricos con los datos experimentales

PL, el pico de energia tedrica de esta dado por la ecuacion (41) (6Ep;). En la Fig.

11 se ubican las posiciones de pico de fotoluminiscencia de tres pozos cuanticos
simples de Ino.12Gao.ssAs/GaAs en 1.438,1.424 y 1.418 eV para 80, 100 y 120 nm
(pentagonos azules) (Srinivasan et al., 2001). Los circulos rojos representan las

energias calculadas de transiciones sin la segregacion de In.

Como se puede ver la figura 11, las energias de pico experimentales se

encuentran desplazadas a energias mas altas que los valores predichos por el

modelo del pozo cuadrado. Cuando se tiene en cuenta la segregacion, se observa

gue los puntos experimentales estan estrechamente relacionados con el calculo

del modelo (puntos verdes).

Figura 11. Energia de los picos de fotoluminiscencia para Ino.12Gao.ssAs/GaAs en funcién

del ancho del pozo.
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CAPITULO 3. INFLUENCIA DE CAMPOS ELECTRICOS EN LAS
PROPIEDADES LUMINISCENTES DE POZOS CUANTICOS
SEMICONDUCTORES

3.1 INTRODUCCION

Los compuestos semiconductores IlI-V pertenecen a la clase de materiales
piezoeléctricos con estructura zinc-blenda. En general, cuando se aplica alguna
forma de tension o deformaciébn a un material piezoeléctrico, se induce una
polarizacion y por lo tanto un campo eléctrico. Para los semiconductores llI-V, este
campo es inducido en direcciones de simetria especificas. Los deseables campos
piezoeléctricos pueden ser inducidos en los semiconductores compuestos
mediante una tension incorporada. EI método mas sencillo para lograrlo es
crecimiento epitaxial de capas delgadas. Las técnicas comunmente utilizadas para
ello son: (i) la epitaxia del haces moleculares vy, (ii) y epitaxia metalorganica en
fase de vapor. Hoy en dia es posible crecer redes- superredes desacopladas de
tal manera que las capas respectivas estén consistentemente tensadas.

Estructuras de pozos cuanticos de InGaAs/GaAs se han utilizado para disefiar y
fabricar novedosos dispositivos electrénicos y optoelectrénicos. Sin embargo, la
mayoria de estas estructuras de dispositivos han sido sintetizadas en sustratos
convencionales GaAs (001). La estructura cristalina del semiconductor GaAs y sus
compuestos binarios, ternarios y cuaternarios relacionados es tal que los efectos
fisicos Unicos debidos a la naturaleza piezoeléctrica de estos materiales con
estructura zinc-blenda ocurren en direcciones simétricas especificas. Los célculos
tedricos han demostrado, por ejemplo, que existen grandes campos eléctricos
inducidos por deformacion en finas capas alternantes de (In, Ga)As y GaAs
orientados en la direccion cristalografica (111). Se sabe que la presencia de estos
campos modifica las propiedades O6pticas de las peliculas delgadas. Smith y
Mailhiot (Smith & Mailhiot, 1988) fueron los primeros en sentar las bases teoricas

para la mayoria de los calculos de las peliculas delgadas orientadas en la
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direccion (111). Esta suposicion implica que tanto las capas (In, Ga)As como las
capas GaAs estan bajo tension elastica. En este caso, los campos piezoeléctricos
se generarian en las capas GaAs y (In, Ga)As.

En este capitulo, se presenta el calculo de la energia de transicion electron-hueco
del estado base del QW InGaAs/GaAs debido a la presencia del campo eléctrico
interno en el QW, posteriormente se comparan los resultados obtenidos de entre
el modelo propuesto y la parte experimental con los trabajos reportados en la

literatura.
3.2 MODELO TEORICO

Nuestro estudio se basa en la comparacion de los espectros PL con las energias
de transicion calculadas. De tal forma que consideramos nuestro potencial
propuesto (20) sujeto a un potencial eléctrico uniforme. Se supone que dicho
potencial es eFz en el QW, donde z es la coordenada a lo largo del eje crecimiento
en el QW, F es el campo eléctrico y e es la carga del electron.
Dentro de esta aproximacion, la energia de transicion entre el estado confinado de
electron-hueco se pueden escribir como

O0F = 8Ep, + 8¢, + Oepy, (44)
donde S§Ep €es el pico tedrico del PL en un QW de InxGai-xAs/GaAs; ¢, Y dep, SON
las energias de confinamiento de electrones y huecos pesados debido al campo
eléctrico. Nuestro potencial estd sujeto a un campo uniforme, donde se ha
considerado una particula de carga e y masa efectiva m* en un QW finito de ancho
2a.

—Uy(2) + eFz, —a<0<a

Up (2) , zza N z< —a (45)

U(z) = {

Donde U, (z) el potencial propuesto. Para calcular la energia del estado base
aplicamos el método variacional. Se utiliza la funcion de onda variacional

propuesta por Bastard (Bastard et al., 1983).
Z

W(B) = N (1 + g—a) W, (2) (46)
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donde B es el parametro variacional, ¥,(z) es la funcion de onda del estado base
del pozo propuesto y Ng es la constante de normalizacion. Dicha constante se

calcula considerando

(PBIY(B)) =1
<Nﬁ (1 +ﬁ )tpo(z)|Nﬁ (1 +ﬁ )%(z)} =1

N [1 + —(zz)l =1

5 (2a)?
N.2 =
F 7 @a)? + pA(2?) (47)
Con (z%) = (¥y(2)|2%|¥,(2)). El Hamiltoniano del problema es:
H=Hy+eFz (48)

Donde Ho es el Hamiltoniano del pozo cuantico sin campo eléctrico. Usando la
funcién de prueba (46), el valor esperado del Hamiltoniano con el potencial (45)

es:

2

a Wo(2) + 1 (B0 () ¥ (2)

(H) = By + Ng? |1 <Lp0(z)| —

eFp

5 (49)
+ o (Wo(2)]2%|¥o (Z)>l

La profundidad del pozo de potencial (amplitud del pozo propuesto: @) ha sido

reducida significativamente por el campo eléctrico. Por simplicidad se asume que

Vo (x)

i 0. Asi se obtiene:

o ,[3h2%  eFp
(HY=E = Eo+ Ng [W —(z )l

E= E, (2a)® 3n* B? ﬁ( 2) (50)
[(2(1)2 + B%(z?)] |32ma?
Calculando el valor de g que hace minimo la energia:
dE
a7 = 4meF(z?)?B? — 3ah? B — 16ma?eF(z?) =0 (51)

Resolviendo la ecuacién cuadratica para 8 se obtiene:
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_ 3ah? N 256m2e2F2 (z2)3 (52)
B = 8mFe(z2)? 9h*
En el limite de campos débiles:% <<< 1 se tiene que:
l6éameF
B = —7@2) (53)
Reemplazando la expresion anterior en la ecuacion (50) se obtiene:
E- 24h*me?F? (z%)?
7% 9% + 64m2e2F2 (22)3
8 (eF z (54)
E=E,— gm(—(zz))

En donde se ha considerado la presencia de un campo débil. Para encontrar la

energia del estado base en nuestro modelo, es necesario calcular (z?2):

2mkE, ZmEOZZ
(@) = WD) = s [ 2
h? ZmEO 2a’*mE, 55
5 = g | @ , N /ZmEOnep[ h? l (55)

y al sustituir en (54) se encuentra el cambio de energia inducido por el campo

eléctrico (8¢, = E — Ey):

P 8 [eF[ h? 2mE,
e = ~3m T\ ame, ¢\ ¢ 72
2
hz —ZaszO (56)
2mE,m p h?

La cual predice un cambio de la energia para campos débiles que depende del
campo eléctrico al cuadrado. Dentro de este modelo, es posible calcular el
desplazamiento de los niveles de energia electronica por medio de la Ec. (44)
como:

_ oW 3VE | Voh? (§)? 3V, Yoh? (§)? _
5E—Eg(lnxGa1—xAS) 2<+\/2<2+< e() +\/2(2+(mhh(a)
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2

8 eF h? 2meEge h2 [—ZazmeEoe]

My | — erfla [——— | — exp|l—————— —

3¢ (h <4meEoe ( \’ 2 2MeEqeT p 72 (57)
2

8 eF h? 2mppE h? —2a’mppE

i | £ erfl a rhEorn | exp[ hh Ohh]

3 h AmunEonn h2 2mpupEopnm h2

3.3 COMPARACION DEL MODELO CON RESULTADOS EXPERIMENTALES

Con la finalidad de comparar los resultados obtenidos de nuestro modelo, se
consideraron los trabajos realizados por: Rojas-Ramirez et al., (Rojas-Ramirez et
al., 2008); Hiyazuma et al., (Hiyamizu, Ohno, Higashiwaki, & Shimomura, 1999) y
Martini et al., (Martini, Manzoli, & Quivy, 2010).

Figura 12. Energia de los picos de fotoluminiscencia a 5K para QWs de
Ino.2Gao.sAs/GaAs sobre substratos de Si (113) en funcion del ancho del pozo. Los
pentagonos azules representan los valores experimentales obtenidos mediante la
técnica de fotoluminiscencia (Rojas-Ramirez et al., 2008) para las energias de
transicion e-hh. Los puntos verdes representan los valores teéricos obtenidos,

considerando un campo eléctrico de 3,15x107 V/m.
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Rojas-Ramirez et al., estudiaron las propiedades de fotoluminiscencia PL de
pozos cuénticos de Ino.2Gao.sAs/GaAs crecidas por MBE en sustratos de Silicio
(311). La estructura consistia de tres pozos cuanticos de 100, 50 y 25 A de
espesor. En la figura 12 se muestran las posiciones experimentales de
fotoluminiscencia realizada a una temperatura de 5K de QW:'s individuales de
Ino,2Gao,sAs/GaAs crecidos sobre substratos de Si (113); las energias de los picos
de PL estan localizados en 1,363,1,408 y 1,453 eV los cuales corresponden a la
emision de los QWs de 100, 50 y 25 A respectivamente. La tension incorporada en
el QW Ino2GaosAs/GaAs induce un campo eléctrico con una intensidad de
1,12x107 V/m (Rojas-Ramirez et al., 2008). También trazamos la energia de pico
tedrica del PL como una funcién del ancho del QW dado por la ecuacion (57).
Observamos que, empleando el modelo para este pozo, nuestros calculos tedricos
de las transiciones e-h se acoplan notablemente bien con la emision observada de
PL. El campo eléctrico interno en el QW obtenido de los ajustes es de 3,15x10’
V/m utilizando una concentracién nominal de In del 20%. La magnitud del campo
eléctrico reportada esta de acuerdo con el campo eléctrico teorico en
Ino.2Gao.sAs/GaAs.
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Figura 13. Energia de los picos de fotoluminiscencia a 15K para QWs de
Ino.1sGao.ssAs/GaAs sobre substratos de GaAs (100) en funcién del ancho del
pozo. Los pentagonos azules representan los valores experimentales obtenidos
mediante la técnica de fotoluminiscencia (Hiyamizu et al., 1999) para las energias
de transicién e-hh. Los puntos verdes representan los valores tedricos obtenidos,

considerando un campo eléctrico de 2,05x107 V/m.
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Hiyazuma et al (Hiyamizu et al., 1999) reportaron medidas de fotoluminiscencia a
15K de pozos cuanticos de Ino15Gao.ssAs/GaAs sobre substratos de GaAs (100)
crecidos por la técnica de MBE. Ellos reportan tres picos: 861 nm (1,440 eV), 890
nm (1,393 eV) y 914 nm (1,357 eV) que corresponden a pozos cuarticos de ancho
3,0, 4,8 y 7,2 nm respectivamente. . En la figura 13 se muestran las posiciones
experimentales de fotoluminiscencia de estos picos y la energia de pico teorica del
PL como una funcién del ancho del QW dado por la ecuacién (57). Observamos
también, que nuestros célculos tedricos de las transiciones e-hh se acoplan
notablemente bien con la emision observada de PL. Para este pozo el campo

eléctrico obtenido de los ajustes es de 2,05x107 V/m. Los valores de campo son
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valores tipicos obtenidos a partir de la interfaz capa de sustrato-buffer de GaAs
(Chan et al., 1998; Dickey et al., 1998; Sun & Towe, 1994).

Figura 14. Energia de los picos de fotoluminiscencia a 1,4 K para QWs de
Ino,16Gao,saAs/GaAs en funcion del ancho del pozo. Los pentagonos azules
representan los valores experimentales obtenidos mediante la técnica de
fotoluminiscencia (Martini, Manzoli, & Quivy, 2010) para las energias de transicion
e-hh. Los puntos verdes representan los valores tedricos obtenidos, considerando

un campo eléctrico de 7,79x107 V/m.

1,52 -
" —e— Modelo propuesto

1,50 | \' T=1,4K ¢ Experimento
1,48 |- \
1,46 | '\

1,44 |
142 |

Picos de energia de fotoluminiscencia (eV)

1,40 |- \
L [ ]

1,38 |- \

1,36 |- o\

1,34 |- o

1,32 | \.

1’30 [ " 1 " 1 " 1 " 1 " 1
0 20 40 60 80 100

Ancho del pozo (&)

Martini et al., (Martini et al., 2010) crecieron una muestra por la técnica de MBE.
La muestra consistié en una capa amortiguadora de 12500 A de GaAs de espesor
obtenida a 600 °C. La estructura completa consisti6 en cinco pozos cuanticos
(QWSs) de Ino16GaossAs de diferentes espesores de 63, 51, 39, 27, y 15 A
crecidos a 530 °C y rodeados por barreras de GaAs de 500 A de espesor crecido
a 600 °C. En la misma muestra, hay tres QWs GaAs de diferentes espesores de
150, 70 y 35 A crecidos a 580 °C y rodeados por barreras Alo,ssGaoesAs de 500A
de espesor crecidos a 587 °C. Los valores obtenidos de los picos de
fotoluminiscencia en los QWs de Ino,16Gao s4As /GaAs de espesores 15, 27, 38, 51
y 63 A, fueron 1,505, 1,487, 1,462, 1,438 y 1,413 eV respectivamente. Cada pico

se identifica con la correspondiente energia de transicién entre los estados base
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de los electrones y los huecos pesados. La medida de fotoluminiscencia fue
realizada a 1,4 K. En la figura 14 se muestran las posiciones experimentales de
fotoluminiscencia de estos picos, asi como la energia de pico teérica del PL como
una funcién del ancho del QW dado por la ecuacion (57). Nuevamente
observamos, que nuestros célculos tedricos de las transiciones e-hh se acoplan
notablemente bien con la emisién observada de PL. Para este pozo el campo

eléctrico obtenido de los ajustes es de 7,79x107 V/m.
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4. CONCLUSIONES

Considerando un potencial simétrico tipo Cauchy, se resolvid la ecuacion de
Schrodinger mediante series de potencia. Se encontré que la eleccién del pozo
propuesto es bastante util para estudiar la sensibilidad de la segregacion
superficial en el pozo cuantico y, por lo tanto, en la energia de transicién entre los
estados base del electron y del hueco pesado.

Picos experimentales de energia de fotoluminiscencia de pozos cuanticos de
InGaAs/GaAs fueron ajustados dentro de este modelo en funcién del espesor del
pozo, y se encontrd6 una buena concordancia entre las energias de transicion
tedrica y experimental

Considerando la influencia del campo eléctrico incorporado debido al efecto
piezoeléctrico se propuso una funcion de onda variacional para los electrones, y
se calculo la energia base del electrén en el QW. Con esto se encontré la energia
de transicién entre el primer nivel de electrones y primer nivel de huecos en la
region activa en la heterostructura

El modelo fue aplicado al caso de la segregacion de indio de pozos cuanticos de
INnGaAs/GaAs para campos eléctricos internos moderados. Los calculos de la
energia de transicion entre el electron confinado y hueco en funcién del ancho del
pozo y la composicién estan de acuerdo con los picos medidos de energia de PL
para diferentes temperaturas. La magnitud del campo eléctrico interno obtenido

del modelo, esta en concordancia con el reportado.
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6. PARTICIPACION EN EVENTOS

El trabajo de investigacion realizado, ha dado lugar, hasta la fecha, a la difusién de
sus resultados a través de la siguiente participacién en congresos cientificos:

e XXVII Congreso Nacional de Fisica llevado a cabo en la Ciudad de
Cartagena los dias 3, 4, 5, 6 de Octubre de 2017 con la presentacion del
trabajo: Influencia de la segregacion en las propiedades 6pticas de pozos
cuanticos semiconductores. Modalidad POSTER
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