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RESUMEN

En la aproximacion de masa efectiva y usando el método variacional se calcula la energia de enla-
ce de una impureza donadora poco profunda en un hilo cuantico de GaAs con seccion transversal
rectangular bajo presion hidrostatica. Los resultados son para diferentes posiciones de la impureza
y tamafios de la seccion transversal del hilo. Los aspectos mas generales que han sido observados
pueden ser resumidos asi: 1) la energia de enlace decrece con el desplazamiento de la impureza
hacia las paredes del hilo, 2) para una seccion transversal fija, la energia de enlace se incrementa
con el incremento de la presion hidrostatica y 3) en los casos limite del tamafio de la seccion trans-
versal del hilo, los resultados estan en buen acuerdo con reportes previos en pozos cuanticos y sis-
temas hidrogenoides 3D.

I. Introduccidn. Actualmente la tecnologia ha puesto énfasis en la fabricacion de heteroestruc-
turas semiconductoras y para ello las ha fabricado con alta precision mediante diferentes técni-
cas. Estas estructuras han sido sometidas a perturbaciones externas con la finalidad de sintoni-
zar los diferentes estados electronicos; una de estas perturbaciones es la aplicacion de presiones
externas a estas estructuras, de alli el interés en este trabajo.

En la altima década ha sido estudiado por varios autores el efecto de la presion hidrostatica
sobre sistemas de baja dimensionalidad [1-4]. En particular, se ha mostrado que los efectos de
la presion hidrostatica sobre la energia de enlace para impurezas donadoras crece con el aumen-
to de la presion externa.

En el presente trabajo se hace un estudio tedrico de la energia de enlace para el estado funda-
mental de una impureza donadora poco profunda un hilo cuantico de GaAs de seccion transver-
sal rectangular bajo el efecto de presion hidrostatica. Se reporta la energia de enlace para dife-
rentes secciones transversales, presiones externas aplicadas y diferentes posiciones de la impu-
reza. En la seccion 2 se presenta el marco tedrico del problema, en la seccion 3 los resultados y
discusion y en la seccion 4 se dan las conclusiones finales.

Il. Marco tedrico. En la aproximacion de masa efectiva, el Hamiltoniano para una impureza
donadora en un hilo cuantico de seccion transversal rectangular de GaAs bajo los efectos de
presion hidrostatica (P) esta dada por [5]
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donde r es la distancia entre los portadores y la impureza, m(P) y £ (P) son la masa efectiva y la
constante dieléctrica en el hilo, en funcion de la presion [6, 7]. V(x, y) es el potencial que con-
fina a la impureza donadora en el hilo, el cual esta definido como cero dentro del hilo e infinito
fuera del mismo.
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La funcién de onda variacional se escoge como el producto entre la solucion exacta del Hamil-
toniano en la ecuacion (1) sin el término de Coulomb y el estado 1s del 4&tomo de hidrogeno en
el cual el radio de Bohr se reemplaza por un parametro variacional. Para el estado tipo Is, la
funcion de prueba es [8]
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La energia de enlace para el estado fundamental de impureza se define como

2.2
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I11. Resultados y Discusion. La presion hidrostatica afecta varios parametros del hilo, los cua-
les intervienen en la ecuacion 3 para el calculo de la energia de enlace. La masa efectiva en el
hilo aumenta aproximadamente en forma lineal con la presion y por lo tanto, la energia de enla-
ce disminuye debido a una mayor curvatura en la banda parabdlica. La constante dieléctrica en
cambio, decrece exponencialmente con la presion, luego el potencial electrostatico aumenta
resultando un mayor confinamiento que incrementa el valor de la energia de enlace. La seccion
transversal decrece cuadraticamente con la presion y aunque este cambio no es muy acentuado
siendo del orden del 1%, la reduccion del tamafio del hilo implica un mayor confinamiento, es
decir una mayor energia de enlace. Sin embargo, entrar a determinar la competencia de los tres
parametros de manera simultanea en la ecuacion (3) no es posible, pues entran de manera com-
plicada y por eso su efecto en conjunto se analiza en las graficas.
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En la Fig. 1 se muestra como para una misma posicion de la impureza la energia de enlace sufre

un leve incremento con la presion hidrostatica. Ademas, en el limite de Ly tendiendo a cero la
energia de enlace tiende a infinito, como es de esperarse en un modelo de confinamiento infini-
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to. Adicionalmente, al hacerse tender Ly a infinito, la energia decrece hasta alcanzar el valor
correspondiente a un pozo cuantico de ancho Lx.
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Figura 2. Energia de enlace para una impureza
donadora para un hilo cudntico de GaAs de
seccion transversal cuadrado de lado 100 A en
funcion de la presion hidrostatica. Las posiciones
de la impureza son las mismas de aquellas de la
figura 1.

En la fig. 2 observamos que la dependencia de la energia de enlace con la presion para una
posicion fija de la impureza es de caracter lineal y que su pendiente es pequeia lo cual indica
que los efectos de presion confinan levemente el sistema. El hecho de que el mayor coeficiente
de presion corresponda a impurezas en la posicion centrada (O) se deriva de que la presion
aplicada estd reduciendo la distancia desde la impureza hasta cada una de las cuatro caras del
hilo, mientras que en la posicion centrada en una cara (A) solo se acercan mas a la impureza
tres de las caras, lo que implica un confinamiento de presion menor que en (O). De igual modo,
si la impureza se halla en una esquina de la seccion transversal (B) el confinamiento es debido a
las dos caras que forman el vértice opuesto, por lo tanto esta energia se afecta menos por la
presion que en las otras dos posiciones de impureza.
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Figura 3. Energia de enlace para una impureza
donadora poco profunda en un hilo cuéntico de
GaAs de seccion transversal rectangular en
funcion del cociente y;/ Ly siendo y; la posicion
de la impureza a lo largo de la direccion Ly.
Diferentes valores de presion hidrostatica son
considerados (0, 10, 20 y 30 kbar)
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La fig. 3 es definitiva para mostrar que en contraste con lo que ocurre en materiales homogé-
neos, en un sistema de baja dimensionalidad, como en un hilo cuantico, existe una notable de-
pendencia de la energia de enlace respecto a la posicion de la impureza. Esto también se evi-
dencia en las figs. 1 y 2, donde las energias de enlace en las posiciones A y B se encuentran
claramente separadas de su valor en la posicion O. Lo que muestra entonces la figura 3 es que la
probabilidad del electron se halla acotada por la barrera, y cambiando la posicion de la impure-
za, se cambia su geometria aumentando su separacion media, lo que disminuye la interaccion
electrostatica y por tanto la energia de enlace. De hecho, para valores de Ly muy grandes, la
funcion de onda de la impureza, y por tanto el valor de energia de enlace, se parecen a las de
estados hidrogenoides 1s (posicion O), 2px (posicion A) y 3d,y, (posicion B). Precisamente debi-
do al comportamiento de las funciones de distribucion electronica para diferentes posiciones de
la impureza como se muestran en las figuras 1 y 2, la energia de enlace para la posicion en el
centro (O) es mayor que la energia de enlace para la posicion en el centro de una de las caras
(A) y para la posicion en el vértice (B) y a su vez la energia de enlace para la posicion en (A) es
mayor que (B).

IV. Conclusiones. En la aproximacion de masa efectiva y usando el método variacional se ha
calculado la energia de enlace de una impureza donadora poco profunda en un hilo cuantico de
GaAs de seccion transversal rectangular bajo presion hidrostatica. Se ha encontrado que la
energia de enlace se incrementa linealmente con la presion hidrostatica. Ademas, claramente se
observa la fuerte dependencia de la energia de enlace con la posicion de la impureza, hallando
que es mayor sobre el centro y disminuye al acercar la impureza a las fronteras del hilo. Final-
mente, se verifica que el confinamiento en un sistema 1D, como el hilo, es mayor que en siste-
mas de mayor dimensionalidad como un pozo (2D), por tanto el valor de la energia de enlace en
el hilo es mayor que en el pozo y aumenta al disminuir su seccion transversal.
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