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de red a y masa efectiva m∗ para GaN, AlN y AlGaN. . . . . 46
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Resumen

En este trabajo se han analizado diodos de tunelamiento resonante (DTR)

de doble barrera que están conformados por diferentes heteroestrucuturas

semiconductoras adyacentes y se han utilizado para muchas aplicaciones

optoelectrónicas y microelectrónicas. El estudio hizo un comparativo entre

sistemas preparados con materiales del grupo III-V y del grupo II-IV del tipo

AlN/GaN/AlN , AlN/ZnO/AlN y AlxGa1−xN/ZnO/AlxGa1−xN teniendo en

cuenta los efectos de polarización interna que los caracterizan. Las dimensiones

y los dopamientos fueron los mismos para todos los sistemas estudiados y en el

último sistema se utilizó una concentración del 30% (x = 0.3). Se calcularon

perfiles de potencial, curvas de transmisión y curvas caracteŕısticas corriente

versus voltaje I-V para cada uno de estos sistemas resolviendo la ecuación de

Poisson y la ecuación de Schrödinger por el método de elementos finitos e

implementando el formalismo de Landauer.

Los resultados muestran que los sistemas de doble barrera del tipo

AlN/GaN/AlN y AlN/ZnO/AlN presentan curvas I-V en el rango de

los miliamperios (mA) y zonas de resistencia diferencial negativa alrededor de

3 V, 3.5 V, 4.5 V, 5.5 V y 6.5 V; mientras que el sistema de doble barrera

del tipo Al0.3Ga0.7N/ZnO/Al0.3Ga0.7N presenta curva caracteŕıstica I-V en

el rango de los amperios (A) y tiene zonas de resistencia diferencial negativa

alrededor de 1 V, 2.1 V y 3.2 V.



Caṕıtulo 1

Introducción

Este caṕıtulo introductorio tiene la intensión de mostrar la evolución de los

dispositivos basados en nitruros y también los basados en óxidos, paradigmas

para el crecimiento heteroepitaxial de estas peĺıculas, aśı como destacar las

aplicaciones tecnológicas de dichos dispositivos y presentar algunos informes

destacados que sirven como recorrido histórico.

Finalmente se presenta la organización en caṕıtulos del documento y su

respectivo contenido.

1.1 Dispositivos basados en nitruros

Los semiconductores basados en nitruros del grupo III-IV (GaN, AlGaN,

InAlN, InGaN, InAlGaN, AlN) han sido objeto de interés en las últimas

decadas para aplicaciones en optoelectrónica y dispositivos de alta potencia

ya que tienen banda prohibida grande comparada con los semiconductores

basados en silicio y germanio. La familia de los nitruros fue estudiada y

sintetizada desde principios del siglo XX. Desde 1901 hasta 1925 se reportaron

en la literatura la preparación de un nitruro con la familia del grupo III:

nitruro de boro (BN), nitruro de aluminio (AlN), nitruro de indio (InN) y

nitruro de talio (TlN). El primer material de nitruro de galio (GaN) poli-

cristalino fue sintetizado haciendo pasar amońıaco (NH3) sobre galio ĺıquido

(Ga) a temperaturas elevadas. Este material fue examinado, demostrando su

estabilidad hasta 800 ◦C en atmósfera de hidrógeno 1 .

En 1969 se ha logrado la preparación de GaN monocristalino incoloro

mediante una técnica de crecimiento en fase vapor previamente utilizada para

la producción de GaAs, GaP y GaSb. Estos cristales representan los primeros

espećımenes de GaN informados adecuados para una exhaustiva evaluación

eléctrica y óptica de este compuesto. Se ha determinado que GaN posee una

brecha de enerǵıa directa de 3.39 eV y que los cristales no dopados obtenidos

1
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mediante este método exhiben una concentración inherente de electrones muy

elevada, generalmente superior a 1019/cm3 que se ha querido solventar usando

germanio (Ge) como dopante. Maruska y Tietjen cultivaron capas delgadas

de GaN utilizando epitaxia en fase vapor de hidruro (HVPE, por sus siglas en

inglés, Hydride Vapor Phase Epitaxy) en sustratos de zafiro. La HVPE es un

proceso de crecimiento de peĺıculas delgadas cristalinas sobre sustratos me-

diante la deposición de vapor en fase gaseosa. En este método, los precursores

gaseosos contienen hidruros metálicos que reaccionan con gases de portador,

como hidrógeno o argón, a altas temperaturas para formar los componentes

del material que se está depositando. Debido a una gran discrepancia en la

red cristalina entre estos materiales, las capas sintetizadas mostraron una

calidad cristalográfica deficiente. Sin embargo, a pesar de esta limitación,

este trabajo fue fundamental para confirmar su estructura hexagonal con

parámetros de red de a = 0.3189 nm y c = 0.5185 nm, y para los primeros

conceptos sobre diodos emisores de luz (LED, del inglés) 2 . Siguiendo con

la técnica HVPE, en el caso de GaN, por ejemplo, se utilizan precursores

como trimetilgalio (TMG) y amońıaco (NH3). Estos precursores reaccionan

en la fase vapor sobre un sustrato, generalmente zafiro o silicio, y forman una

peĺıcula delgada de GaN cristalino. La HVPE es conocida por su capacidad

para producir grandes volúmenes de material y por su relativa simplicidad en

comparación con otros métodos de crecimiento de peĺıculas delgadas de GaN.

Sin embargo, puede ser más desafiante en términos de control de la calidad

cristalina y la uniformidad de la peĺıcula. En 1973 la misma investigadora

reportó emisión ultravioleta (UV) en unión p-n para diodos emisores de

luz con voltajes de operación de 10-20 voltios. Para semiconductores tipo

p anteriormente se hab́ıa usado Zn como compensador por ser un aceptor

común en compuestos III-V; con emisión roja, amarilla, verde y azul. Pero

esta investigación que se cita hizo dopamientos con Mg para equilibrar los

donadores nativos y obtuvo buenos resultados porque los voltajes de opera-
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ción reportados anteriormente eran alrededor de los 160 V para emisión UV 3 .

En el crecimiento de peĺıculas, una capa de nucleación es una capa delgada

de material depositada en un sustrato antes de crecer la peĺıcula principal. Su

función principal es proporcionar un sustrato adecuado para que los átomos

o moléculas de la peĺıcula principal se adhieran y crezcan de manera ordena-

da y uniforme. Y esto fue lo que hizo en 1986 Hiroshi Amano del grupo de

Isamu Akasaki (Universidad de Nagoya) para lograr un avance real en la epita-

xia de GaN sobre sustrato de zafiro utilizando vapor metalorgánico a presión

atmosférica al introducir una capa de nucleación de AlN a baja temperatu-

ra. Esta capa de nucleación permitió a Amano y Akasaki obtener GaN liso y

transparente con buena calidad cristalográfica 4 .

La técnica de irradiación con un haz de electrones de baja enerǵıa (LEEBI,

del inglés) es una herramienta versátil utilizada en una variedad de campos

cient́ıficos y tecnológicos para interactuar con muestras de manera controlada

y precisa. Se utiliza en una variedad de aplicaciones; por ejemplo, en el campo

de la investigación de materiales, puede utilizarse para activar dopantes en

semiconductores. En microscoṕıa electrónica, puede utilizarse para modificar

la superficie de muestras: grabado o deposición controlada de materiales. En

la fabricación de dispositivos electrónicos, puede utilizarse en procesos de li-

tograf́ıa electrónica para la exposición y modificación de patrones en peĺıculas

delgadas. De esta manera Amano y colaboradores elaboraron por primera vez

una peĺıcula semiconductora con dopamiento tipo p de baja resistividad en el

año 1989 con GaN dopado Mg. Seguidamente diseñaron un LED por unión

p-n que emit́ıa en el espectro UV 5 .

En 1991 se desarrollaron diodos emisores de luz azul de unión p-n de alta

potencia usando peĺıculas de GaN crecidas sobre capas intermedias de GaN

y sustrato de zafiro. El voltaje de operación fue de 4 V con corriente directa

de 20 mA y la longitud de onda detectada fue de 430 nm. Nakamura ese año
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optimizó la idea de sus predecesores para crecer sus heteroestructuras y obtuvo

concentraciones de hoyos tipo-p del orden de 1018/cm3; por las 1016/cm3 obte-

nidas por Amano y Akasaki dos años antes. Luego entonces la cantidad total

de energá luminosa por unidad de tiempo que el LED de Nakamura emit́ıa fue

10 veces más alto que los LED de la época basados en SiC 6 .

Nakamura y colaboradores en 1992 mejoraron la operatividad de estos dispo-

sitivos mediante un recocido térmico a una temperatura de 700 ◦C. Antes del

recocido la resistividad era de 1x106 Ω.cm y después del recocido la resisitivi-

dad y la concentración de hoyos toman el valor de 2 Ω.cm y 3x1017/cm3 7 .

Cabe recordar que un material semiconductor con una baja resistividad puede

permitir una mejor eficiencia eléctrica en un LED, ya que facilita el flujo de

corriente a través del dispositivo. Esto significa que menos enerǵıa eléctrica se

perderá en forma de calor debido a la resistencia interna del dispositivo. Es

por ello que los trabajos de Nakamura dieron paso a toda la tecnoloǵıa de LED

y diodos láseres (LD) que tenemos hoy. A partir de la luz azul rapidamente se

generó luz blanca con recubrimientos de materiales basados en fósforo debido

a los procesos de fluorescencia y fosforescencia en este material. Un mercado

multimillonario, desde señalización hasta imagenoloǵıa médica, se abrió ca-

mino.

Siguiendo al mismo investigador, haŕıa un aporte excepcional a través de un

art́ıculo en 1996. Nakamura se centra en el desarrollo y la caracterización de

diodos láser basados en InGaN con estructuras de múltiples pozos cuánticos

(MQW, del inglés). Estos dispositivos representaronn una innovación signifi-

cativa en la tecnoloǵıa de láseres semiconductores, especialmente en longitudes

de onda cortas, como el azul y el violeta. El proceso de fabricación de estos

diodos láser implica el crecimiento epitaxial de múltiples capas de InGaN en-

tre la union p-n y sobre sustrato de zafiro mediante técnicas de deposición de

vapor metalorgánico (MOCVD, del ingés). Luego, se construyen estructuras

de MQW alternando capas de InGaN con barreras de GaN. Estas estructuras
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optimizan las propiedades ópticas y eléctricas del material, lo que resulta en

una eficiencia de emisión de luz mejorada y una menor densidad de corriente

de umbral para la operación láser. Nakamura y su equipo obtuvieron emisión

de 417 nm a temperatura ambiente con una densidad de corriente umbral de

4 kA/cm2 8 . En 2014 Akasaki, Amano y Nakamura seŕıan honrados con el

premio nobel por sus incréıbles aportes a la ciencia y a la tecnoloǵıa del led

azul; fuente de luz eficiente, de larga vida y amigable con el medio ambiente.

En los años siguientes se desarrolló la tecnoloǵıa de blu-ray, transistor de alta

movilidad electrónica (HEMT, del inglés) y láser de emisión en superficie de

cavidad vertical (VCSEL, del inglés) basado en GaN.

En 2017 Mei y colaboradores abordan el desaf́ıo tecnológico de generar luz ver-

de eficiente y de alta calidad utilizando láseres semiconductoras. La “brecha

verde”se refiere a una región en el espectro visible donde es dif́ıcil lograr una

emisión de luz eficiente y de buena calidad con los materiales y tecnoloǵıas

convencionales. Lo hicieron diseñando VCSEL por MOCVD sobre sustrato de

silicio (Si) y dos capas de puntos cuánticos en la región activa basados en In-

GaN con 27% de contenido de Indio. Ese año reportan longitudes de onda que

se extienden desde 491.8 nm hasta 565.7 nm cubriendo gran parte de la brecha

verde. Estos láseres establecieron el récord mundial de corriente umbral más

baja (1 mA) a temperatura ambiente 9 .

Para finalizar este recorrido destacamos el art́ıculo de Zhang en 2019 el cual

se centra en el desarrollo de un diodo láser de ultravioleta profundo (UV-C)

con una longitud de onda de 271.8 nm, que es capaz de operar a temperatura

ambiente. La estructura láser fue crecida en sustrato de AlN por la técni-

va MOCVD. El voltaje de operación fue de 13.8 V y la corriente umbral de

emisión láser fue de 0.4 A. Las aplicaciones de estos dispositivos según los au-

tores se relacionan con la desinfección, esterilización, detección y destrucción

de microorganismos, tratamiento médico, sensores bioqúımicos y monitoreo de

superficies.
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Si bien los LED ya hab́ıan alcanzado longitudes de onda corta de 210 nm,

UV-C, los diodos láser estaban en el rango de 315-400 nm. De alĺı que estos

investigadores hallan alcanzado un excelente rendimiento en la operatividad

de su dispositivo 10 .

1.2 Dispositivos basados en óxidos

El semiconductor óxido de zinc (ZnO), del grupo II-VI, es el mejor material

para sustituir el GaN, ya que tiene una enerǵıa de unión del excitón muy gran-

de de 60 meV 11 comparada con la del GaN que es de 26 meV lo cual lleva

a fuentes de luz ultravioleta más intensas y brillantes a través de diodos emi-

sores de luz (LED), diodos láser (LD) y fotodiodos. La enerǵıa de unión del

excitón es la enerǵıa requerida para crear un excitón en un semiconductor. Si

la enerǵıa de unión del excitón es grande, para romperla y llevar un electrón

desde la banda de valencia a la banda de conducción (o en la misma banda de

conducción pero a un estado superior) se necesita mucha enerǵıa. Esta es la

diferencia en la intensidad luminosa para los dispositivos basados en ZnO. El

ZnO exhibe tres estrucuturas cristalinas diferentes: wurtzita, blenda de zinc y

sal de roca 12 .

En Italia y en el año 1987 se hace crecimiento de peĺıculas de ZnO sobre sus-

trato de zafiro (Al2O3) en dirección c por medio de la técnica de recubrimiento

conocida como pulverización catódica asistida por magnetrones para estudiar

sus propiedades elásticas y piezoeléctricas. Carlotti y colaboradores señalan

que las constantes elásticas obtenidas pueden ser una buena aproximación pa-

ra futuros estudios 13 .

Otro dato interesante que se informa en 2005 es que la temperatura de creci-

miento del ZnO sobre záfiro por deposición de vapor metalorgánico es de 500

◦C la cual es mucha más baja que los 1000 ◦C del GaN. Estos investigado-

res japoneses prepararon experimentalmente un sistema de doble barrera de
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MgZnO y un pozo de ZnO sobre sustrato de zafiro por MOCVD. 14 .

En 2009 el investigador aleman Benz y colaboradores han venido adelantando

el diseño de dispositivos del tipo n−MgZnO/p−AlGaN y n−ZnO/p−GaN
por MOCVD sobre zafiro ya que el ZnO presenta niveles de emisión de ra-

diación más altos que el Si, GaAs, CdS y GaN. En ese año se detecta por

electroluminiscencia una longitud de onda pico de 550 nm para sistemas LED

del tipo p−AlGaN/n−ZnO y p−GaN/n−ZnO logrando un claro compor-

tamiento rectificador en la curva corriente versus voltaje. Al final del estudio

se recomienda agregar pozos cuánticos de MgZnO/ZnO para mejorar la elec-

troluminiscencia. Además, el autor señala que la mayor enerǵıa de unión del

excitón en el ZnO, en comparación con la del GaN, podŕıa resultar en umbra-

les de potencia muy bajos para dispositivos basados en ZnO a temperatura

ambiente. Estos umbrales de potencia indican el nivel de potencia de entrada

necesario para que los dispositivos operen correctamente 15 .

Un año después se producen heteroestructuras de buena calidad con una técni-

ca de crecimiento alternativa pero semejante a MBE. La técnica de pulveriza-

ción por plasma excitado por ondas helicon (HWPS, del inglés) se destacó como

una de las técnicas de crecimiento epitaxial más adaptables para la produc-

ción de capas epitaxiales y heteroestructuras de semiconductores. Este método

permite obtener semiconductores ZnO y MgZnO con una baja densidad de dis-

locaciones y una superficie extremadamente lisa a nivel atómico 16 .

En 2018 se diseña un sistema de multicapas de ZnO/GaN por epitaxia de haces

moleculares asistida por plasma h́ıbrido. Las temperaturas de crecimiento son

de 300 ◦C y 500 ◦C para ZnO, y de 500 ◦C y 635 ◦C para GaN. Se prueba

que son una buena alternativa para el diseño de reflectores de Bragg distri-

buidos, también conocidos como DBR por sus siglas en inglés (Distributed

Bragg Reflectors). Los DBR son componentes ópticos diseñados para reflejar

selectivamente ciertas longitudes de onda de la luz mientras permiten el paso

de otras. Consisten en capas alternadas de materiales con ı́ndices de refracción
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diferentes, que actúan como una red de difracción y reflejan la luz incidente

en una longitud de onda espećıfica. Esta tecnoloǵıa basada en estos materiales

mencionados se implementa en láseres, diodos emisores de luz, filtros ópticos

y moduladores ópticos en el rango visible y ultravioleta.

Los autores señalan que el desajuste de red y la diferencia de enerǵıa entre los

niveles de banda de conducción en esta región de transición entre ZnO/GaN

es pequeño 17 .

1.3 Diodos de tunelamiento resonante

Se ha hecho una revisión sobre art́ıculos teóricos, experimentales y aplicaciones

tecnológicas de diodos emisores de luz (LED), diodos láseres (LD, VCSEL),

reflectores de Bragg (DBR), y fotodiodos. Un dispositivo importante del que

no hemos hecho ningún comentario hasta el momento y que son los que vamos

a investigar son los diodos de tunelamiento resonante (DTR); que consisten en

varias capas ultradelgadas sanduchadas entre śı de un semiconductor con una

banda de enerǵıa prohibida (o bandgap) muy grande y un semiconductor con

un bandgap mucho menor; que al momento de su descripción mecano-cuańtica

se modela como un sistema de barreras y pozos cuánticos adyacentes capaces

de confinar portadores de carga como electrones y huecos dentro de una región

muy delgada.

El concepto de tunelamiento resonante a través de barreras dobles hace mucho

tiempo se ha estudiado y plasmado en documentos como el de David Bohm

en 1951 que, a través de la solución numérica de la ecuación diferencial de

Schrödinger, calculó el transporte electrónico a través de barreras dobles. Halló

transmisión del 100% en este tipo de sistemas 18 ; a diferencia de sistemas

de una barrera de potencial, que según la mecánica cuántica, la transmisión

nunca es del 100%.

Según la propuesta del f́ısico sovietico Iogansen en 1964 un sistema cristalino,
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dependiendo de la disposición atómica en la red, se puede ver como un sis-

tema de barreras de potencial. Su investigación se centró en el fenómeno del

tunelamiento de electrones a través de barreras de potencial en semiconduc-

tores. Luego entonces se esperaŕıa que a través de estas estructuras ocurriera

el tunelamiento resonante. El tunelamiento es el proceso mediante el cual los

portadores de carga, como electrones o huecos, atraviesan una barrera de po-

tencial, incluso cuando no tienen suficiente enerǵıa clásica para superarla 19 .

Más adelante, en 1970, se propuso que el transporte unidimensional a través

de heteroestructuras semiconductoras se diera como una consecuencia de la

transmisión electrónica. El art́ıculo de 1970 fue importante debido a su con-

tribución a nuestra comprensión del fenómeno de la localización en sistemas

unidimensionales, pero aún más significativamente, estableció una conexión en-

tre la conductancia eléctrica y las probabilidades de transmisión, que ha sido

la base de gran parte del trabajo futuro en sistemas mesoscópicos, a menudo

referido como el formalismo de Landauer. Landauer establece que la conduc-

tancia eléctrica de un sistema desordenado está directamente relacionada con

la probabilidad de transmisión a través del sistema. Cuanto mayor sea la pro-

babilidad de transmisión, mayor será la conductancia del sistema, ya que habrá

una mayor proporción de portadores de carga que lograrán pasar a través del

sistema sin ser dispersados o reflejados significativamente 20 .

Alrededor de 1973 los investigadores Tsu, Esaki y Chang resolvieron el pro-

blema numérico para una superred finita de múltiples barreras de potencial

y encontraron el coeficiente de transmisión respectivo. Estas curvas presenta-

ron algunos picos del 100%; lo que los llevó a concluir que el tunelamiento

resonante no se da solamente para sistemas de doble barrera. Adicionalmente,

calcularon las curvas caracteŕısticas, que son curvas de corriente versus vol-

taje, y encontraron que se presenta el fenómeno de resistencia negativa. El

fenómeno de la resistencia diferencial negativa (RDN) es un comportamiento

inusual que ocurre en algunos materiales semiconductores bajo ciertas con-
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diciones. Normalmente, cuando se aplica un voltaje a un semiconductor, su

resistencia eléctrica disminuye a medida que aumenta la corriente que fluye a

través de él, siguiendo la ley de Ohm. Sin embargo, en algunos casos, espe-

cialmente en dispositivos de alta frecuencia y en ciertos tipos de materiales,

la resistencia puede comportarse de manera opuesta, es decir, aumenta con el

aumento de la corriente. Los autores mencionados concluyeron que la RDN es

una presentación alternativa del tunelamiento resonante en heteroestructuras

semiconductoras 21 .

En el año 1983 se diseñan experimentalmente sistemas de barreras y pozos

cuánticos bajo la tecnoloǵıa optimizada por Sollner y colaboradores. Luego

entonces pasaron 10 años para verificar los desarrollos teóricos anteriores. A

través de las técnicas de epitaxia por haces moleculares y epitaxia de fase

de vapor de los investigadores mencionados se diseñan dispositivos de múlti-

ples barreras y pozos, se mide su dinámica de transporte, se obtienen curvas

caracteŕısticas con resistencia diferencial negativa y las enerǵıas de emisión

asociadas a este peculiar comportamiento se encontraban en el rango de los

terahertz (Thz) 22 . La banda terahertz, no invasiva y no ionizante, es im-

portante para imagenoloǵıa, seguridad y detección de materiales, sistemas de

comunicación por redes inalámbricas, espectroscoṕıa y detección temprana de

cáncer de piel 23 .

Un equipo en el Massachusetts Institute of Technology (MIT) reportó emisión

THz para dos sistemas diferentes: de 420 GHz en 1989 24 y después, en 1991,

arriba de los 712 Ghz. Los primeros dispositivos que desarrollaron estos inves-

tigadores estadounidenses fueron basados en arsenuros del tipo AlAs/GaAs y

crecidos por epitaxia de haces moleculares (MBE, del inglés) cuyas dimensio-

nes son de 1.1 nm para las barreras dobles y 4.5 nm para el pozo de potencial.

Los posteriores dispositivos, de 1991, fueron basados en barreras de 1.5 nm

de antimonuro de aluminio (AlSb) y pozo de 6.4 nm de arsenuros de indio

(InAs). Esta frecuencia que reportaron en su momento fue la más alta para un
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oscilador electrónico de estado sólido.

Uno de los aspectos clave de los pozos cuánticos es su capacidad de ingenieŕıa

de banda prohibida. Esta capacidad permite a los cient́ıficos e ingenieros ma-

nipular las propiedades electrónicas del material permitiendo la inyección ul-

trarrápida de portadores en niveles discretos de enerǵıa lo que da lugar a una

amplia gama de aplicaciones en varios campos 25 .

En 1994 se demostró autoconsistentemente que los DTR basados en barreras

dobles de AlGaAs de 3.4 nm, pozo de GaAs de las mismas dimensiones, área de

4.5 µm2 y concentración de aluminio del 30% desplegan resistencia diferencial

negativa con frecuencias de corte en la región del terahertz (THz) 26 . Esta

frecuencia se refiere a la frecuencia máxima a la que el dispositivo puede operar

de manera eficiente antes de que sus propiedades de resonancia y tunelamiento

se vuelvan menos efectivas o prácticas.

Luego entonces la construcción de DTR basados en nitruros (GaN) que operen

en el rango espectral del terahertz era cuestión de tiempo para que se dieran

paso dada la optimización en el crecimiento de peĺıculas y el desarrollo de estas

tecnoloǵıas epitaxiales.

Aśı fue que en 2001 desde japón Kikuchi y colaboradores preparan un DTR

con barreras de AlN y pozos de GaN por MBE con capas dopadas adyacentes

de n-GaN de 2x1018/cm3. Por primera vez se crece exitosamente un DTR de

barreras dobles de 1 nm y pozo de GaN de 0.75 nm. Y una superred de séıs ba-

rreras de 1 nm y cinco pozos de iguales dimensiones. Para el primer dispositivo

obtienen RDN a 2.4 V, densidad de corriente pico de 930 mA/cm2 y relación

densidad de corriente pico-valle (PVR, del inglés) de 3.1. Para la superred la

RDN se da en 1.6 V, la densidad de corriente pico fue de 142 A/cm2 y PVR

de 9.7 27 . El PVR se refiere a la relación entre la corriente máxima (pico) y

la corriente mı́nima (valle) en la curva de corriente-voltaje (I-V) de un RTD.

Idealmente, se busca un alto PVR, ya que indica una diferencia significativa

entre la corriente máxima y mı́nima, lo que significa una mayor eficiencia de
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conmutación entre un estado de alta corriente (pico) y un estado de baja co-

rriente (valle) y una resonancia más definida y clara en la curva I-V. Por lo

tanto, el ı́ndice PVR es una métrica importante para evaluar la calidad y el

rendimiento de los diodos de túnel resonante, y un PVR alto es generalmente

deseable para un funcionamiento óptimo del dispositivo en diversas aplicacio-

nes.

En 2002 se hace un estudio teórico por funciones de Green para un DTR

AlN/GaN. El perfil del potencial muestra una fuerte asimetŕıa por causa de

los campos internos de polarización. Dichos campos lo que hacen es desplazar

las resonancias en la probabilidad de transmisión. Además, se tienen en cuen-

ta términos de interacción electrón-electrón e interacciones entre electrones e

impurezas cargadas utilizando un potencial autoconsistente de Hartree. Las

cargas de polarización en heterointerfaces de GaN/AlN se incluyen en forma

de monocapas cargadas. Se observa una región de agotamiento a un lado del

sistema y un pozo triangular al otro lado disponible para acumular electrones

28 . Ese mismo año se hace otro estudio por el modelo de enlace fuerte a tem-

peratura 0 K. El sistema considera capas fuertemente dopadas de 3x1019/cm3

y una región activa de dos barreras y un pozo, todos de iguales dimensiones

de 3.1 nm. Se observa el desplazamiento en la transmisión y un alto PVR por

causa de la gran discontinuidad de la banda entre los materiales (1.7 eV) 29 .

Dos años después, en 2004, Belyaev y su equipo de colaboradores reportan un

DTR AlN/GaN crecido por MBE sobre sustrato de GaN. Hasta el momento

se demandaba más calidad en las heteroestructuras (invarianza traslacional)

para que el dispositivo funcione eficientemente. Las barreras de AlN son de

anchura asimétrica de 1 nm y 2 nm; y el pozo es de 2 nm. El art́ıculo se enfoca

en el estudio de las inestabilidades de corriente que pueden ocurrir en estos

dispositivos. Estas inestabilidades pueden manifestarse como oscilaciones no

deseadas en la corriente a través del dispositivo, lo que podŕıa afectar negati-

vamente su rendimiento, estabilidad y reproducibilidad 30 .



1.3. Diodos de tunelamiento resonante 13

Experimentalmente la resistencia diferencial negativa de dos sistemas de DTR

se estudia en 2010. La investigación presenta PVR de 2.15 a temperatura am-

biente para AlN/GaN de doble barrera crecidos por MOCVD sobre diferentes

capas intermedias cuya técnica da garant́ıas de calidad cristalina. Los investi-

gadores concluyen que el DTR crecido sobre la capa intermedia de GaN con

menor densidad de defectos muestra un mejor perfil de RDN; y cuando la capa

intermedia es AlN la RDN desaparece 31 .

Estudiar el transporte electrónico vertical bajo diferentes reǵımenes de tempe-

ratura era cuestión de tiempo y en el año 2013 los autores presentan un art́ıculo

sobre DTR de doble barrera del tipo AlGaN/GaN con una concentración de

aluminio del 35%. El crecimiento sobre GaN se hizo por epitaxia molecular

de haz asistida por plasma. Esta técnica combina la epitaxia por haz mole-

cular convencional con la asistencia de un plasma para depositar materiales

con mayor precisión y control. El ancho de las regiones de pozo y barreras es

de 2.4 nm y el área de sección transversal privilegiada es de 4x4 µm2. Para

áreas de 6x6 µm2 y 30x30 µm2 no se observaron RDN y los autores lo explican

en términos del número de dislocaciones y la corriente de fuga. A mayor área

mayor corriente de fuga debido a una mayor cantidad de dislocaciones en las

heteroestructuras. Finalmente concluyen que la calidad de los materiales es

muy importante para el éxito de los DTR basados en nitruros 32 .

En 2016 se estudia un DTR de doble barrera basado en nitruros del tipo

AlGaN/GaN resolviendo las ecuaciones acopladas de Schrödinger-Poisson. Se

toman en cuenta rigurosamente los efectos de polarización que junto con el

desplazamiento de las bandas de conducción en las interfaces de los semicon-

ductores forman el gas bidimensional de electrones a uno de los lados de la

doble barrera y una región de agotamiento al otro lado. El estudio se hace

variando sistemas de barreras y pozos entre 1.0 y 2.4 nm, y concentraciones

de aluminio entre 10% y 100%. Los autores prueban que al aumentar la con-

centración de aluminio los campos internos de polarización, la concentración
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de electrones confinados del lado del emisor y la región de agotamiento al lado

del colector aumenta 33 .

Hace unos años, en 2019, se reportó un DTR crecido por deposición de vapor

qúımico metalorgánico sobre sustrato de záfiro y testeado en repetibilidad con

resistencia diferencial negativa (RDN) para voltaje directo e inverso a bajas

temperaturas. Las dimensiones de pozo y barreras dobles fueron de 2 nm,

las capas espaciadoras de 6 nm, capas de 300 nm y 500 nm con dopamiento

tipo n de 1019 cm−3. Entre los resultados hallados destaca que hay un estado

resonante en el pozo y que la densidad de corriente a una temperatura de 6.5

K es de 6 KA/cm2. Su dispositivo presenta rendimientos tan buenos como

los crecidos en GaN pero es de más bajo costo. Aunque para operaciones a

temperatura ambiente el GaN seŕıa un mejor sustrato 34 .

De lo anterior podemos concluir que el nitruro de galio GaN ha emergido como

uno de los semiconductores más prometedores para aplicaciones comerciales;

aunque, las dificultades en su crecimiento epitaxial fueron un limitante durante

los primeros años 35 . Se presentan en diferentes fases cristalinas: wurtzita,

zinc blenda y rock salt; correspondiente a sistemas cristalinos hexagonales y

cúbicos. Además, destacan sus altos valores relacionados con el campo eléctri-

co cŕıtico, la velocidad de saturación, la mobilidad de electrones y una muy

buena conductividad térmica 36 .

La tecnoloǵıa de nitruros es de especial interés en los campos de la micro-

electrónica para la manufactura de de osciladores electrónicos ultrarrápidos y

en la optoelectrónica para la miniaturización de dispositivos que operen con

frecuencias de oscilación dentro de la banda terahertz (THz) hasta el ultravio-

leta 37 .

En las últimas decadas las caracteŕısticas mencionadas han llevado a tiempos

de tunelamiento del orden de los picosegundos y de los femtosegundos. La

posibilidad de manipular la dinámica del transporte electrónico y combinado

con la resistencia diferencial negativa (RDN) hace a los DTR atractivos para
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su manufactura.

1.4 Electrostática en DTR

El problema de la electrostática en dispositivos electrónicos implica determi-

nar tanto la densidad de electrones como el perfil del potencial electrostático

de carga de manera autoconsistente. Esto es fundamental para comprender el

comportamiento del dispositivo bajo diversas condiciones de operación.

Se han empleado dos técnicas principales para abordar este problema: el mo-

delo de Thomas-Fermi y el modelo de Hartree.

1.4.1 Modelo de Thomas-Fermi

Este enfoque trata la densidad de electrones de una manera semiclásica. En

esta aproximación, la distribución de electrones se calcula en función del po-

tencial electrostático, pero se simplifica al considerar un enfoque continuo y

evitar los detalles cuánticos. En gran parte de los trabajos teóricos sobre DTR,

se asume que la carga del electrón en la región del pozo es cero y se asume la

aproximación de Thomas-Fermi en las regiones del emisor y del colector.

Según Goud en 2011 es un modelo rápido pero no preciso 38 .

En esta tesis de maestŕıa el autor realiza el comparativo entre el modelo de

Thomas-Fermi y el modelo de Hartree para un diodo de tunelamiento reso-

nante de doble barrera basado en arsenuros del tipo AlGaAs/GaAs/AlGaAs.

Presenta el fondo de la banda de conducción y las enerǵıas resonantes para

un voltaje aplicado en los contactos de 0.175 V. Los autovalores que obtiene

dentro del pozo son de 4.5 meV para el modelo semiclásico y 7.9 meV para el

modelo cuántico; según Goud el desplazamiento hacia arriba para el resultado

de Hartree se debe a la presencia de carga en el pozo que empuja el borde

de la banda de conducción y el nivel de resonancia hacia arriba en contra del
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voltaje aplicado que intenta tirarlos hacia abajo.

En otro trabajo, Bowen y colaboradores en 1997 desarrollaron una simula-

ción cuantitativa de un diodo de tunelamiento resonante de doble barrera

InAlAs/InGaAs/InAlAs comparando la aproximación de Thomas-Fermi con

el modelo cuańtico de Hartree y probaron que estas consideraciones son buenas

para muchos de estos dispositivos 39 .

Los investigadores presentaron perfiles de potencial y enerǵıas resonantes den-

tro del pozo para dos tipos de voltaje: 0.27 V y 0.7 V. Para el primer voltaje

estas enerǵıas fueron de 0.19 eV para el módelo cuántico; y 0.184 eV para el

modelo semiclásico.

Para el segundo voltaje las enerǵıas resonantes fueron de -0.002 eV y 0.26 eV

para el modelo cuántico; mientras que para el modelo semiclásico fueron de

0.009 eV y 0.27 eV.

Para el voltaje de 0.27 V el fondo de la banda de conducción del lado del emi-

sor, ECE, fue de 0.164 eV para el modelo cuántico y 0.166 eV para el modelo

semiclásico. Cuando el voltaje se aumentó a 0.7 V para ambas aproximaciones

el ECE coincide y fue de 0.164 eV.

1.4.2 Modelo de Hartree

En este modelo, se resuelve de manera autoconsistente la distribución de carga

cuántica con el potencial electrostático. Esto implica resolver iterativamente

las ecuaciones de Poisson y Schrödinger para obtener una solución que sea

consistente en ambos contextos: el electrostático y el cuántico. Aunque este

enfoque es más complejo y requiere más tiempo computacional, produce

resultados mucho más precisos, que suelen coincidir mejor con los datos expe-

rimentales. Esto lo hace indispensable para el diseño y análisis detallado de

dispositivos electrónicos donde los efectos cuánticos no pueden ser ignorados.
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En śıntesis, ambos modelos tienen sus usos espećıficos, dependiendo de

los requisitos de precisión y los recursos computacionales disponibles. El

modelo de Thomas-Fermi es adecuado para situaciones que requieren cálculos

rápidos y menos detallados, mientras que el modelo de Hartree es preferible

para un análisis profundo y preciso.

1.5 Objetivo

El objetivo de esta investigación es realizar un estudio comparativo en-

tre diodos de tunelamiento resonante de doble barrera basados en nitruros

(AlN/GaN) y otros basados en la combinación de nitruros y óxidos (AlN/ZnO

y AlGaN/ZnO) dada su versatilidad en aplicaciones nanotecnológicas.

1.6 Descripción general de la tesis

El presente manuscrito está organizado de la siguiente manera:

En el caṕıtulo 2 se presenta el marco teórico general que fundamenta la inves-

tigación.

En el caṕıtulo 3 se discute el modelamiento del dispositivo, las etapas compu-

tacionales realizadas para el cálculo del perfil de la banda de conducción y su

respectiva descripción cuántica.

En el caṕıtulo 4 se organizan los resultados obtenidos mediante el software

COMSOL multiphysics 6.1 y se comparan con los obtenidos en la investiga-

ción hecha por Tyler Growden 40 .
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Caṕıtulo 2

Marco Teórico General

Una simulación de los diodos de tunelamiento resonante (DTR), lo más

precisa que se pueda teniendo en cuenta los recursos computacionales

y el tiempo de procesamiento, es de vital importancia para diseñar

dispositivos operativos y de completa fiabilidad. Este modelamiento es

esencialmente un intento de explorar diversas consecuencias mecánico-

cuánticas de heterocapas de baja dimensión basadas en nitruros y óxidos.

El DTR es un sistema abierto conformado por una serie de heteroestruc-

turas semiconductoras adyacentes. Un conjunto de ellas, las más externas,

se modelan como un reservorio de electrones debido al dopamiento de

impurezas tipo-n que se incorporan; y el otro conjunto, embebidas en

el corazón de las capas epitaxiales, se denomina la región activa. Las

capas espaciadoras cumplen la función de proteger la región activa de

impurezas y garantizar que el transporte sea por tunelamiento resonante.

Los contactos metálicos en los DTR están hechos t́ıpicamente de metales

nobles, como oro (Au) o platino (Pt) u otras aleaciones 1 debido a las

propiedades únicas de estos metales.

Los metales nobles tienden a ser qúımicamente inertes, lo que significa que

son relativamente resistentes a la corrosión y la oxidación en condiciones

normales. Y además, son excelentes conductores de electricidad y calor.

Como se dijo en el caṕıtulo anterior, en la región activa es que los

parámetros f́ısicos implementados y calculados toman un valor signi-

ficativo ya que son responsables de los fenómenos optoelectrónicos y

microelectrónicos que se destinan para las prestaciones del dispositivo.

La misma es de dimensiones nanométricas muy pequeñas en comparación

con el resto del dispositivo y en nuestra investigación consiste de un único

pozo cuántico sanduchado por dos barreras de enerǵıa potencial como se

23
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muestra en la figura 2.1.

Figura 2.1: Sistema de heterocapas crecidas epitaxialmente.

A continuación se presentan las ecuaciones que soportan el modelo teórico

junto con su respectiva descripción f́ısica; insumos decisivos que fortalecen

la heuŕıstica del presente trabajo.

2.1 Ecuación de Poisson

Una forma general de analizar el campo eléctrico en un material es consi-

derar dos tipos de densidades de cargas: las densidades de cargas libres ρf

y las densidades de cargas ligadas ρb. A nivel microscópico, estas cargas

ligadas pueden ser desplazadas por un campo eléctrico externo y resultar

en dipolos eléctricos inducidos. Estos dipolos eléctricos inducidos son pa-
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res de cargas positivas y negativas que de alguna manera se alinean con

el campo eléctrico. Esto resulta en un campo eléctrico dentro de un ma-

terial dieléctrico que es diferente al del espacio libre. Las cargas eléctricas

libres, al contrario de las ligadas, son todas aquellas a las que se le puede

controlar su distribución desplazándolas, esparciéndolas e introduciéndo-

las sobre o dentro de los materiales 2 .

Para obtener una descripción macroscópica de este fenómeno, es conve-

niente introducir un campo vectorial de polarización P⃗ , tal que,

ρb = −∇ · P⃗ , (2.1)

entonces la forma diferencial de la ley de Gauss quedaŕıa,

∇ · E⃗ =
ρf + ρb
ϵ0

,

∇ · E⃗ =
ρf
ϵ0

− ∇ · P⃗
ϵ0

, (2.2)

∇ · E⃗ +
∇ · P⃗
ϵ0

=
ρf
ϵ0
,

∇ · D⃗ = ρf .

donde ϵ0 es la constante dieléctrica en el espacio libre y D⃗ = ϵ0E⃗ + P⃗ .

En lo siguiente se considera que los materiales en estudio son dieléctri-

cos lineales y es una aproximación muy fuerte e importante. Es decir,

la respuesta eléctrica a un campo eléctrico aplicado sigue una relación

lineal entre la polarización inducida P⃗ y el campo eléctrico aplicado E⃗;

lo que generalmente ocurre a bajas intensidades de campo, temperaturas

moderadas y bajos niveles de estrés mecánico:

P⃗ = ϵ0χeE⃗, (2.3)
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con χe es la susceptibilidad eléctrica.

Usando 2.3 en 2.2 ,

∇ · E⃗ +∇ · (χeE⃗) =
ρf
ϵ0
,

∇ · (1 + χe)E⃗ =
ρf
ϵ0
, (2.4)

∇ · (ϵrE⃗) =
ρf
ϵ0
,

∇ · (ϵ0ϵrE⃗) = ρf ,

donde ϵr = 1 + χe es la permitividad relativa.

En términos del potencial electrostático E = −∇Φ, lo que nos lleva a

la ecuación fundamental para la electrostática en materiales dieléctricos

lineales:

−∇ · (ϵ0ϵr∇Φ) = ρf . (2.5)

2.2 Polarización eléctrica

Esta magnitud macroscópica se define en términos de la polarización pie-

zoeléctrica y la polarización espontánea:

P = Ppz + Psp (2.6)

Para aplicaciones en dispositivos, los materiales de nitruro se prefieren en

la estructura cristalina de wurtzita debido a su estabilidad termodinámica

a temperatura ambiente.

Cuando se crecen a lo largo de la dirección [0001], estos materiales de

nitruro en estructura de wurtzita experimentan una influencia significa-

tiva de la polarización interna. Dos campos principales de polarización

están asociados con la red cristalina y afectan la estructura general de
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las bandas de enerǵıa, y por ende, las enerǵıas y funciones de onda: la

polarización espontánea, surgida de la falta de simetŕıa de inversión en el

cristal a lo largo del eje [0001], y la polarización piezoeléctrica, que resulta

de la deformación del material y depende del semiconductor en contacto,

que puede ser por ejemplo el sustrato de crecimiento. Estas polarizaciones

generan campos internos en la estructura, lo que influye notablemente en

las caracteŕısticas de las bandas de enerǵıa.

Otra forma de explicarlo es que en la polarización espontánea la desigual-

dad entre los enlaces de los vecinos más cercanos, donde un enlace, a lo

largo de la dirección [0001], tiene una ionicidad diferente (enlace más lar-

go) en comparación con los otros tres, hace que los centros geométricos de

la carga negativa (electrones) y la carga positiva (núcleos) no coincidan y

se origine una red dipolar en estos materiales, incluso en ausencia de un

campo eléctrico externo; y la polarización piezoelélctrica está asociada al

desajuste de la red en la interfaz entre dos materiales 4 , 5 .

La polarización eléctrica es responsable de la formación de un gas bidimen-

sional de electrones en la interfaz de la heteroestructura. Para mantener

la neutralidad de la carga en el sistema, los electrones libres tenderán a

compensar la carga inducida por polarización.

Esta propiedad es muy notoria en los nitruros en fase wurtzita.

Como se mencionó arriba este fenómeno da cuenta de la densidad de los

momentos dipolares inducidos o permanentes en un material dieléctrico.

Un material que exhibe una distribución dipolar volumétrica conlleva la

generación de una densidad volumétrica de carga en todo el espacio ocu-

pado por dicha distribución ρv, y al mismo tiempo, origina una carga

superficial en la interfaz ρs que delimita el material con su entorno. En

el caso de heteroestructuras semiconductoras adyacentes de muy baja di-

mensionalidad se presta especial atención a ρs y se considera que por

compensación ρv = 0.
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Es en esta particularidad que la tesis de Rrustemi 3 presenta una condi-

ción de frontera asociada a la discontinuidad del campo de desplazamiento

eléctrico D⃗ en estructuras semiconductoras con campos internos de pola-

rización:

n · (D⃗2 − D⃗1) = ρs. (2.7)

2.3 Gas bidimensional de electrones

Un gas bidimensional de electrones (2DEG, del inglés) en heteroestructu-

ras semiconductoras es un sistema cuántico avanzado donde los electrones

están confinados en un plano bidimensional, permitiendo alta movilidad

en dos dimensiones mientras se restringe su movimiento en la tercera.

Este fenómeno se logra superponiendo capas de materiales semiconducto-

res distintos con propiedades electrónicas variadas. Las heterouniones de

semiconductores basados en nitruros, como AlGaN/GaN, y la interfaz Al-

GaAs/GaAs, han sido ampliamente exploradas por su alta movilidad de

electrones 6 . La diferencia en las bandas de enerǵıa entre estos materiales

crea una discontinuidad, formando un pozo cuántico en la interfaz donde

los electrones quedan atrapados, resultando en propiedades electrónicas

únicas aprovechadas en aplicaciones tecnológicas como los transistores de

alta movilidad de electrones (HEMT, del inglés).

2.4 Ecuación de Schrödinger

Para sistemas de baja dimensionalidad, como es el caso de los diodos de

tunelamiento resonante (DTR), el tratamiento cuántico se debe hacer re-

solviendo la ecuación de Schrödinger independiente del tiempo ya que el

hamiltoniano es independiente del tiempo y es una función de las coorde-
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nadas x, y, y z.

Se debe recordar que este tratamiento se realiza para electrones que se

movilizan a través de todo el dispositivo. En la región activa el transporte

se da por efecto tunel debido al campo eléctrico externo que se aplica.

Además, la aproximación de masa efectiva es de suma importancia en

este tipo de tratamientos f́ısico-matemáticos; la cual establece que bajo

ciertas condiciones los electrones y los huecos de un cristal en presencia de

campos externos, y demás interacciones que se consideren, viajan a través

de las heteroestructuras como si fuese una part́ıcula libre en el vaćıo pero

con una masa diferente, llamada efectiva, que por lo general no es igual a

la masa del electrón pero guardan una relación de proporcionalidad.

Con esto presente tenemos que en representación de coordenadas el pro-

blema unidimensional de eigenvalores se puede escribir como:

[
−ℏ2

2

∂

∂z

1

m∗(z)

∂

∂z
+ Ec(z)

]
ψ

(0)
j (z) = E

(0)
j ψ

(0)
j (z), (2.8)

con m∗ como la masa efectiva, ℏ la constante de Planck reducida, Ec(z) es

la enerǵıa potencial electrostática total que es conformada por el potencial

de Hartree de la ecuación 2.5 , el voltaje externo aplicado y la afinidad

electrónica del material. La función de onda ψ
(0)
j (z) debe satisfacer las

condiciones de frontera que preestablece la mecánica cuántica. En el otro

par de coordenadas, x y y, el movimiento de los electrones es libre, creando

una subbanda de enerǵıa parabólica.
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2.5 Método de elementos finitos

Figura 2.2: Mallado de 29, 45 y 90 elementos para un dominio unidimensional.

El Método de Elementos Finitos (MEF) constituye una técnica numérica

empleada para obtener soluciones aproximadas a problemas de valores de

frontera de ecuaciones diferenciales parciales (EDP) no triviales que sur-

gen en sistemas de geometŕıa compleja 7 . Su objetivo principal radica en

transformar un problema de EDP en un sistema de ecuaciones algebrai-

cas.

El MEF se utiliza en diferentes disciplinas de la ciencia y la ingenieŕıa

para problemas unidimensionales, bidimensionales y tridimensionales. La

premisa fundamental del MEF consiste en la subdivisión del dominio en

elementos más pequeños como se ve en la figura 2.2, donde se resuelve

la ecuación diferencial en cada uno de ellos mediante una aproximación

polinómica. Por lo general el mallado se optimiza en algunas regiones con

el objetivo de concentrar los recursos computacionales donde más se nece-

sitan para obtener resultados más precisos. Posteriormente, se ensamblan

las soluciones de los elementos individuales para obtener la solución glo-

bal.
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Considere el problema de valores en la frontera:

∇ · [f(r⃗)∇]u(r⃗) + g(r⃗)u(r⃗) = λu(r⃗), (2.9)

donde λ es un parámetro independiente de la coordenada r⃗. En este punto,

se puede ver que la ecuación de Schrödinger es un caso particular de 2.9 .

La ecuación anterior debe comportarse bien en un a región Ω con frontera

∂Ω y satisfacer la condición de Dirichlet u(∂Ω) = 0. Multiplicando 2.9

por una función suave y de prueba ϕ que satisfaga además ϕ(∂Ω) = 0 e

integrando en toda la región indicada tenemos∫
Ω

[∇ · [f(r⃗)∇]u(r⃗)ϕ+ g(r⃗)u(r⃗)ϕ− λu(r⃗)ϕ] dΩ = 0,

reorganizando quedaŕıa∫
Ω

∇ · [f(r⃗)∇]u(r⃗)ϕdΩ +

∫
Ω

(g(r⃗)− λ)u(r⃗)ϕdΩ = 0. (2.10)

Recordando la propiedad vectorial ∇ · (A⃗v) = A⃗ · ∇v + (∇ · A⃗)v, donde
A⃗ = f(r⃗)∇u(r⃗) y v = ϕ la ecuación 2.10 se transforma en:∫

Ω

f∇u · ∇ϕdΩ +

∫
Ω

∇ · (f∇u)ϕdΩ +

∫
Ω

(g − λ)uϕdΩ = 0. (2.11)

Si usamos la primera identidad de Green∫
Ω

∇ · (a∇b)dΩ =

∮
∂Ω

a∇b · n̂d(∂Ω), (2.12)

donde n̂ es un vector unitario perpendicular al diferencial de superficie.

Luego entonces, si insertamos 2.12 en 2.11 obtenemos,∫
Ω

f∇u · ∇ϕdΩ +

∮
∂Ω

f∇u · n̂ϕd(∂Ω) +
∫
Ω

(g − λ)uϕdΩ = 0. (2.13)
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En problemas estacionarios, debido a la condición de flujo cero en la fron-

tera, el segundo término en 2.13 se anula, por lo que finalmente quedaŕıa:∫
Ω

f∇u · ∇ϕdΩ +

∫
Ω

(g − λ)uϕdΩ = 0. (2.14)

El procedimiento anterior recibe el nombre de formulación débil ; y se usa

junto con la discretización de la EDP. Esto consiste en transformar la EDP

de su forma operativa diferencial en una forma integral; y en términos

de discretización, las integrales se reemplazan por sumas utilizando la

regla del trapecio o cualquier otra técnica de integración numérica. Esto

nos permite expresar la ecuación en términos de variables que llamamos

variables nodales. La solución completa corresponde a cada una de las

contribuciones de cada elemento.

Finalmente, lo que resulta es un sistema de n-ecuaciones algebraicas que

corresponde a los n-nodos de la discretización.

2.6 Formalismo de Landauer

La fórmula de Landauer para la corriente de túnel describe la corriente

que fluye a través de una barrera de túnel en un sistema cuántico. La

fórmula se basa en el formalismo de Landauer-Büttiker 8 . Se expresa

como:

I =
e

πℏ

∫ ∞

−∞
T (E) [fr(E)− fl(E)] dE (2.15)

I es la corriente de túnel, e es la carga elemental, ℏ es la constante reducida

de Planck, T (E) es la probabilidad de transmisión de un electrón con

enerǵıa E a través de la barrera, fl,r(E) son las funciones de distribución

de Fermi-Dirac para los electrodos izquierdo y derecho, respectivamente.
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La integral se realiza sobre todos los niveles de enerǵıa E de los electrones

involucrados en el proceso de túnel.

La fórmula de Landauer es una expresión fundamental para comprender

el transporte de electrones en sistemas mesoscópicos 9 , especialmente en

el contexto del túnel a través de barreras. Destaca la conexión entre la

probabilidad de transmisión y la corriente de túnel, enfatizando la natu-

raleza cuántica del transporte electrónico en tales sistemas.

A continuación haremos la demostración.

La ecuación 2.15 es conocida como la fórmula de Landauer para la co-

rriente de tunelamiento y se usa para calcular propiedades de transporte

a través de estructuras semiconductoras o sistemas moleculares.

En la mayoŕıa de estos tipos de nanodispositivos, es razonable considerar

que la dirección de crecimiento de la estructura es significativamente me-

nor en comparación con sus direcciones transversales. Teniendo en cuenta

esta consideración, la enerǵıa electrónica asociada con dichas direcciones

transversales se expresa mediante,

ϵy,z =
ℏ2

2m∗

(
k2y + k2z

)
, (2.16)

por lo que 2.15 se transforma en una integral lineal sobre la enerǵıa

longitudinal E que en la literatura se conoce como la relación de Tsu-

Esaki 10 ,

J =
em∗

2βπ2ℏ3

∫ ∞

0

T(E) ln

[
1 + eβ(Ef−E))

1 + eβ(Ef−E−Va)

]
dE, (2.17)

donde J = I/S es la densidad de corriente, I es la corriente eléctrica, S

es el área de sección transversal del dispositivo, T (E) es la transmisión,

Ef es el nivel de Fermi, β es 1/kT y Va es la enerǵıa asociada al voltaje

aplicado en los extremos del dispositivo.
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Caṕıtulo 3

Modelamiento

3.1 Introducción

En este caṕıtulo, se describe la técnica de modelamiento utilizada y que

se implementa en el software Comsol Multiphysics 6.1 1 .

Con esta técnica se estudian las caracteŕısticas eléctricas y el transporte

en diodos de tunelamiento resonante (DTR) de doble barrera. El modelo

computacional se divide en dos etapas: primero se estudia la electrostática

en el dispositivo teniendo en cuenta la distribución espacial de la carga y

finalmente el transporte unidimensional (1D) de los portadores de carga

2 .

Este estudio presta especial interés a los electrones como portadores de

carga.

3.2 Electrostática

El problema de la electrostática en el sistema involucra la densidad de

carga electrónica y su respectivo perfil de enerǵıa potencial Ec, que en la

literatura se le denomina potencial, y se define como:

Ec(Φ) = −(qeΦ + χ), (3.1)

donde Φ es el potencial de Hartree y χ es la afinidad electrónica y su

introducción significa que la enerǵıa de referencia es la enerǵıa del vacio.

En esta investigación se hace el tratamiento semiclásico para la densidad

de electrones con la aproximación de Thomas-Fermi que desarrolla Rrus-

35
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temi en su tesis doctoral de 2022 3 ya que como se indicó en el caṕıtulo

1 del manuscrito nos aporta velocidad computacional; reconociendo que

integrar los efectos de campos internos de polarización induce por defecto

demoras de cálculo en el programa, acumulación en memoria y lentitud

en el procesamiento de los datos.

En este modelo la densidad de carga electrónica en las barreras y el pozo

se considera cero. La densidad de carga n(z) en el emisor y el colector; y

el potencial electrostático Φ(z) a través de la estructura puede ser deter-

minada solucionando autoconsistentemente las ecuaciones de densidad de

carga semiclásica de Thomas-Fermi y la de Poisson:

para z fuera de la región activa,

n(z) = NcF1/2

(
EF − Ec(z)

kBT

)
, (3.2)

F1/2(η) =

∫ ∞

0

E1/2dE

1 + e(E−η)
,

para z dentro de la región activa,

n(z) = 0, (3.3)

para z en todo el dispositivo,

∇ · D⃗ = ρf ,

∇ · (ϵ0ϵrE⃗) = ρf , (3.4)

−∇ · (ϵ0ϵr∇Φ) = ρf

ρf = −qe
(
n(z)−N+

D

)
.

Donde F1/2 es la integral de Fermi-Dirac de orden 1/2.

Las condiciones de frontera que aplicaremos para resolver la ecuación de

Poisson 3.4 se conocen en la literatura como condiciones de Dirichlet y
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son,

Φ(z = 0) = 0, (3.5)

Φ(z = L) = Va

Donde Va es el voltaje aplicado en el colector del dispositivo. En lugar de

que el potencial sea nulo en la frontera del sistema, ahora el potencial se

ajusta para que coincida con el voltaje externo aplicado en la frontera

del sistema. Esto se hace para mantener la continuidad del potencial

en todo el sistema, incluida la interfaz entre el sistema y el entorno

externo. Nótese que Va produce un campo eléctrico adicional cuya enerǵıa

potencial asociada contribuye a la enerǵıa potencial total del sistema.

Las condiciones de Dirichlet se aplican en las fronteras del semiconductor

para especificar el valor del potencial eléctrico en esas fronteras. Por

ejemplo, en un dispositivo semiconductor como un diodo, puede haber

una diferencia de potencial aplicada en las uniones p-n del dispositivo.

Las condiciones de Dirichlet se utilizan para describir esta diferencia de

potencial en la interfaz entre las regiones p y n.

Los términos en las ecuaciones anteriores corresponden con los de

cualquier texto de f́ısica de materiales:

EF , es el cuasinivel de Fermi

EC(z), perfil de la banda de conducción

ϵ0, permitividad del vaćıo

ϵr, permitividad relativa del material

NC , densidad efectiva de la banda de conducción 2[m
∗kT

2πℏ2 ]
3/2

N+
D , concentración de dopamiento donador
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3.2.1 Densidad superficial de carga

Los efectos de polarización, tanto espontánea como piezoeléctrica, se tie-

nen en cuenta por la condición de frontera del vector de campo de des-

plazamiento D⃗ entre un medio 1 y un medio 2,

n̂ · (D⃗2 − D⃗1) = ρs. (3.6)

donde n̂ es un vector unitario perpendicular a la interfaz

Para una interfaz de AlGaN/GaN los autores 4 , 5 y 6 presentan una

relación entre la polarización piezoeléctrica Ppz, la polarización espontanea

Psp de los materiales en contacto y la densidad de carga ligada superficial

inducida ρs la cual depende de la concentración x:

|ρs(x)| = |Psp(AlxGa1−xN) + Ppz(AlxGa1−xN)− Psp(GaN)|. (3.7)

La ecuación 3.7 es válida para dos heteroestructuras cualesquiera de

materiales piezoeléctricos diferentes y en contacto.

3.3 Método de Newton-Raphson

En esta sección se pretende explicar la forma en que el método de Newton-

Raphson complementa el método de elementos finitos para optimizar el

potencial electrostático de Hartree y construir el fondo de la banda de

conducción EC .

La resolución inicia cuando proveemos una primera suposición para el

potencial electrostático Φ la cual consiste en que cada heterocapa es elec-

tricamente neutra (ρ = 0). Una vez obtenemos este primer potencial que

en adelante llamaremos Φ0 con esta primera densidad de carga que deno-
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taremos ρ0 verificamos que se cumpla la ecuación de Poisson 3.4 en su

forma matricial (discretizada). La discretización se construye con el méto-

do de elementos finitos. Si se cumple el proceso termina; si no se cumple

debemos hacer una corrección dΦ al potencial Φ0 siguiendo el método

de Newton-Raphson. Esta corrección se hace en la próxima iteración que

denotaremos Φ1, tal que,

Φ1 = Φ0 + dΦ. (3.8)

Esta última relación debe satisfacer la ecuación de Poisson también:

A(Φ1) + ρ(Φ1) = o, (3.9)

A(Φ0 + dΦ) + ρ(Φ0 + dΦ) = o,

donde A es la discretización del primer término de la ecuación 3.4 .

Si se hace una expansión a primer orden de ρ(Φ0 + dΦ) tenemos que:

ρ(Φ0 + dΦ) = ρ(Φ0) +
dρ

dΦ
dΦ, (3.10)

por lo que la ecuación 3.9 quedaŕıa:

A(Φ0 + dΦ) + ρ(Φ0) +
dρ

dΦ
dΦ = o,

A(Φ0) + A(dΦ) + ρ(Φ0) +
dρ

dΦ
dΦ = o,

A(Φ0) + ρ(Φ0) + [A+
dρ

dΦ
]dΦ = o, (3.11)

A(Φ0) + ρ(Φ0) = −[A+
dρ

dΦ
]dΦ,

−[A+
dρ

dΦ
]−1[A(Φ0) + ρ(Φ0)] = dΦ.
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Nótese que la última ecuación de 3.11 nos da dΦ en términos del paso

previo.

Esta corrección en la ecuación 3.8 implementada de manera recurrente

nos da un nuevo potencial Φj+1,

Φj+1 = Φj + dΦ. (3.12)

Sin embargo, no es posible hacer esto indefinidamente. Hay que truncar

el proceso cuando el potencial nuevo dΦn difiere del potencial anterior (o

viejo) dΦv en un factor que por lo general y en la literatura cient́ıfica es

del orden de 10−6.

Una vez se trunque el proceso y se obtenga el potencial definitivo Φ, con

ayuda de la ecuación 3.1 se construye el perfil de la banda de conducción

Ec del dispositivo. Todo el proceso comentado hasta el momento se

condensa en el diagrama de flujo de la figura 3.1.
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Paso inicial

𝑛 𝑧 = 𝑁𝑐ℱ1/2
𝐸𝐹 − 𝐸𝐶(𝑧)

𝑘𝛽𝑇

𝐸𝐶 = − 𝑞𝑒Φ+ 𝜒

Tratamiento 
semiclásico

𝜌 Φ = 𝑞𝑒 𝑁𝐷 − 𝑛 𝑧

Densidad de 
carga eléctrica

𝑑

𝑑𝑧
𝜀0𝜀𝑟 𝑧

𝑑Φ

𝑑𝑧
+ 𝜌 = 0?

Forma matricial/numérica
𝐴Φ + 𝜌 < 𝜖?

Sí

Finalice

No

Φ𝑖+1 = Φ+ 𝑑Φ

𝑑Φ = − 𝐴 +
𝑑𝜌

𝑑Φ 

−1

𝐴Φ+ 𝜌 Φ

Φ𝑖+1

Método de
Newton-Raphson

𝜌 = 0
Φ ≠ 0

Figura 3.1: Diagrama de flujo del proceso autoconsistente para hallar el po-
tencial Ec.

En la sección siguiente se resolverá la ecuación de Schrödinger en la apro-

ximación de un electrón libre con masa efectiva m∗ viajando a través del

potencial efectivo Ec que generan las heteroestructuras que conforman el

nanodispositivo.

3.4 Transmisión

En mecánica cuántica, hay una probabilidad finita de que la part́ıcula

pueda atravesar una barrera de potencial; incluso si su enerǵıa es menor

que la altura de la barrera. Esta probabilidad se mide con el coeficiente
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de transmisión T (E):

T (E) =
|A(rf )|2

|A(ri)|2
, (3.13)

donde A(ri) es la amplitud de la onda del lado del emisor y A(rf ) es la

amplitud de la onda del lado del colector.

Es evidente que esta magnitud se calcula a partir de la solución de la

ecuación de Schrödinger,[
−ℏ2

2

∂

∂z

1

m∗(z)

∂

∂z
+ Ec

]
ψ

(0)
j (z) = E

(0)
j ψ

(0)
j (z). (3.14)

Si bien en el anexo al final de este trabajo se usa la relación de Fischer-Lee

para hallar la transmisión T (E) en términos de las funciones de Green y

posteriormente llegar la fórmula de Landauer, calcular la transmisión de

esta forma alternativa sigue siendo efectiva y la fórmula de Landauer para

calcular la corriente eléctrica tiene completa validéz.
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Caṕıtulo 4

Resultados y Discusión

Este caṕıtulo es el corazón de esta investigación y lo conforman

cuatro secciones de gran relevancia. En la primera sección se

presentan tabulados los parámetros asociados a nitruros que se

encontraron por revisión bibliográfica. En la segunda y tercera

sección se presenta el proceso de selección y optimización que nos

permite elegir los parámetros para nuestra investigación tanto para

nitruros como para óxidos. Y en la última sección presentamos los

resultados de nuestra investigación para sistemas de doble barrera

del tipo Al/ZnO/Al y AlGAN/ZnO/AlGAN.

OBSERVACIÓN: Se debe tener en cuenta que los paráme-

tros que aparecen resaltados de color en las tablas 4.1, 4.2 y

4.7 que se presentan a lo largo de este caṕıtulo son los que

se usarán en esta investigación.

4.1 Espacio de parámetros: nitruros

A continuación se muestra en tablas la lista de parámetros hallados

en la literatura.

En la tabla 4.1 se relaciona la polarización espontánea, la permiti-

vidad relativa, la afinidad electrónica, el bandgap, el parámetro de

red y la masa efectiva para diferentes semiconductores indicando su

respectiva referencia. La variable x en algunas relaciones represen-

ta la concentración de aluminio usada para formar los compuestos

ternarios que se indican.

45
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Ref. Magnitud Semiconductor

1 Ps[C/m
2] GaN -0.035

AlN -0.090

2 GaN -0.029

AlN -0.081

3,4 AlGaN -0.0368x-0.0191x2 − 0.0339

5 ϵr AlN 8.5

GaN 8.9

AlGaN ϵr(AlN)x+ ϵr(GaN)(1− x)

6 χ[eV ] AlN 2.05

GaN 4.2

AlGaN χ(Aln)x+ χ(GaN)(1− x)

2 Eg[eV ] AlN 6.2

GaN 3.39

6 AlN 6.2

GaN 3.4

7 AlGaN Eg(Aln)x+ Eg(GaN)(1− x)− x(1− x)

8 a[nm] GaN 0.3189

AlN 0.3112

4 AlGaN 0.31986-0.00891x

2,5,8 m∗[me] GaN 0.2

9 AlN 0.32

1 AlGaN m∗(AlN)x+m∗(GaN)(1-x)

Tabla 4.1: Polarización espontánea Ps, permitividad relativa ϵr, afinidad
electrónica χ, brecha de banda prohibida Eg, parámetro de red a y masa efec-
tiva m∗ para GaN, AlN y AlGaN.

Del mismo modo, la tabla 4.2 presenta formas alternativas de

relacionar la polarización piezoeléctrica y la densidad superficial de

carga inducida en la interfaz de un compuesto ternario Al(In)GaN y

el binario GaN. Mientras no se encuentre un art́ıculo como el de los

muy citados Fiorentini y/o Bernardini que tiene en cuenta efectos
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no lineales de Pp en su estudio ab initio por funcional de la densidad

4 usaremos la forma estándar de calcular Pp para cualesquier

semiconductores en contacto que Ellinghaus y Li presentan 1 10 .

Además, se tabulan constantes elásticas que dan cuenta de la

deformación de un material semiconductor bajo la acción de campos

externos. Las constantes elásticas son parámetros que se utilizan en

el contexto de la elasticidad piezoeléctrica, que describe la capacidad

de ciertos materiales para generar una carga eléctrica cuando se

someten a tensiones mecánicas, o para deformarse cuando se aplican

campos eléctricos. Estas constantes son espećıficas para un material

piezoeléctrico particular y describen su comportamiento en respuesta

a un est́ımulo mecánico o eléctrico.

Nótese que ϵ da cuenta del desajuste basal de la red en la interfaz

y depende de los parámetros de red de los materiales en contacto.

En ningún momento debe confundirse con la permitividad relativa ϵr.
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Ref. Magnitud Interfaz

4 Pp[C/m
2] AlGaN/GaN -1.808ϵ+5.624ϵ2, ϵ < 0

-1.808ϵ-7.888ϵ2, ϵ > 0

ϵ=(aGaN − a(x))/a(x)

a(x)=aAlGaN(x)

1, 10 Pp[C/m
2] Al(In)GaN/GaN 2ϵ(e31 − e33C13/C33)

ϵ=(aGaN − a(x))/a(x)

a(x)=aAl(In)GaN(x)

11 e33 AlN 1.67

e33 GaN 0.75

e31 AlN -0.67

e31 GaN -0.44

C13 AlN 115

C13 GaN 117

C33 AlN 372

C33 GaN 400

2 e33 AlN 1.79

e33 GaN 1.27

e31 AlN -0.5

e31 GaN -0.35

C13 AlN 108

C13 GaN 106

C33 AlN 373

C33 GaN 398

12 e33 AlGaN 0.73x+0.73

e31 AlGaN -0.11x-0.49

C13 AlGaN 5x+103

C33 AlGaN -32x+405

12, 13 ρs[C/m
2] AlGaN/GaN -0.1063

Tabla 4.2: Polarización piezoeléctrica Pp y densidad superficial de carga in-
ducida ρs para la interfaz AlGaN/GaN.
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4.2 Optimización de parámetros: nitruros

En esta sección se presentan los primeros cálculos realizados para

semiconductores del grupo III-V. Enseguida se hace una descripción

del sistema f́ısico sobre el que calcularemos, la malla de puntos usa-

da y finalmente los resultados obtenidos; optimizados y listos para

implementar en nuestra investigación.

4.2.1 Sistemas de doble barrera

A continuación se reproducen algunos cálculos de la tesis doctoral de

Tyler Growden para sistemas de doble barrera basados en nitruros

14 presentada en 2016 con los parámetros indicados anteriormente

en las tablas 4.1 y 4.2.

Figura 4.1: Diseño de heterocapas del dispositivo. En las interfaces se indican
las densidades de cargas superficiales ρii, ρdi, ρid y ρdd.

Se estudia el sistema presentado en la figura 4.1 que está conformado

por una capa central que hace las veces del pozo de potencial, dos
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capas adyacentes que serán las barreras de potencial, dos capas es-

paciadoras cuyo propósito es controlar la difusión de impurezas a la

región activa a menos que sea por tunelamiento cuántico, dos capas

dopadas que para nuestros intereses será con dopamiento tipo n y los

respectivos contactos metálicos que hacen las veces de los electrodos.

Se considera que el crecimiento epitaxial se hace de derecha a iz-

quierda por lo que las capas a la derecha las denominaremos capas

del lado del emisor y las capas de la izquierda capas del lado del

colector. En la región activa de dos barreras y un pozo de potencial

se forman cuatro interfaces entre AlGaN/GaN o GaN/AlGaN y por

tanto cuatro densidades superficiales de carga inducida que observa-

das de izquierda a derecha denotaremos como ρii, ρdi,ρid,ρdd y son

susceptibles de un proceso de optimización.

El primer reto que enfrentamos es conocer completamente las dimen-

siones del dispositivo y luego las polarizaciones que Growden utiliza.

Téngase presente que en adelante Lw es el ancho del pozo, Lb el an-

cho de las barreras, Lse el ancho de la capa espaciadora del lado del

emisor, Lsc el ancho de la capa espaciadora del lado del colector, Lde

el ancho de la región dopada del lado del emisor, Ldc el ancho de la

región dopada del lado del colector en nm, A el área de la sección

transversal del dispositivo en um2, nde y ndc es el dopamiento tipo n

del lado del emisor y del colector en cm−3.

SISTEMA 1 - AlN/GaN/AlN

En este sistema los parámetros usados y asociados a las dimensiones,

el dopamiento y las polarizaciones son:

Lb = 2 nm

Lw = 3 nm

Ls = 10 nm

nd = 5x1018 cm−3

Ps(GaN) = −0.035 C/m2

Ps(AlN) = −0.090 C/m2

Pp(AlN) = −0.051 C/m2.
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Se debe recordar que las polarizaciones se toman de Ellinghaus

1 y Fiorentini 4 como se resalta en las tablas anteriores; y son

optimizadas a través de la densidad superficial de carga ρs como se

indica posteriormente.

En la tesis de Growden no hay información explicita sobre el

ancho de las capas dopadas Ldc y Lde; sin embargo, midiendo las

dimensiones sobre los perfiles del potencial que se presentan en la

figura 4.2 a +18 V se encontró que:

Ldc = 73 nm

Lde = 84 nm.

En esta figura la curva verde es el perfil que reporta Growden

y la curva rosada es la calculada en esta investigación. Se pudo

determinar que la altura de las barreras calculadas por Growden T.

son de 2.9394 eV y 3.0033 eV; mientras que las calculadas en esta

investigación son de 2.9472 eV y 3.0412 eV.
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Figura 4.2: Potencial a 18 V del sistema 1. La curva verde la reporta Growden
y la curva rosada se calcula en este trabajo. Las ĺıneas horizontales son los
autovalores que presenta Growden: 0.016 eV, 0.65 eV y 1.28 eV.

Todo lo anterior se hizo con el objetivo de colectar todos los paráme-

tros necesarios para calcular figuras, tanto la del potencial como la de

transmisión, que como se ha indicado el investigador estadounidense

no presenta explicitamente en los documentos que publica.

4.2.2 Malla

Como se señaló en caṕıtulos anteriores las ecuaciones diferenciales

no lineales (Poisson, Schrödinger) se resuelven numéricamente por el

método de elementos finitos.

El mallado para resolver el problema por este método se tomó extre-

madamente fino con 10003 elementos sobre el dominio total que es

de 184 nm y es equivalente a las dimensiones del dispositivo.
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4.2.3 Resultados

En esta etapa se presentan perfiles del potencial asociados a la banda

de conducción para 0 V.

Para reproducir figuras de Tyler [14] se variaron las polarizaciones y

se optimizaron cada una de las densidades superficiales de carga ρs

de la Tabla 4.2, aśı:

ρs[C/m
2] optimización

ρii 1.050ρs -0.1117

ρdi -1.050ρs 0.1117

ρid 1.17ρs -0.12447

ρdd -1.3ρs 0.1383

Tabla 4.3: Optimización de la densidad superficial de carga inducida ρs para
las interfaces de AlGaN/GaN.

Nótese que ρs se calcula con las polarizaciones de los semiconductores

mediante la ecuación 3.7 .

Figura 4.3: Potencial a 0 V para Ps(AlN) = −0.090 C/m2, Ps(GaN) =
−0.029 C/m2.
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Figura 4.4: Potencial a 0 V para Ps(AlN) = −0.081 C/m2, Ps(GaN) =
−0.035 C/m2.

Figura 4.5: Potencial a 0 V para Ps(AlN) = −0.081 C/m2, Ps(GaN) =
−0.029 C/m2.
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Figura 4.6: Potencial a 0 V para Ps(AlN) = −0.090 C/m2, Ps(GaN) =
−0.035 C/m2.

En la figura 4.3, 4.4, 4.5 y 4.6 se observa el perfil del potencial a 0

V para diferentes combinaciones de polarización espontánea y pie-

zoeléctrica reportadas en la literatura; la ĺınea azul y continua co-

rresponde a la que presenta Growden y la curva rosada segmentada

corresponde a los cálculos hechos en este trabajo.

Es claro que de todas las que mejor se ajustan (luego de optimiza-

ción) son las de la figura 4.6. Para estas, las alturas de las barreras

de potencial reportadas por Growden son de 3.7 eV y 5.5 eV, al igual

que las obtenidas.

Se observa que cuando el sistema está en equilibrio los perfiles de

la banda de conducción en ambas investigaciones se ajustan correc-

tamente. Además, los campos internos forman un pozo de potencial

triangular del lado del emisor que conforman una región de acumula-

ción de electrones que se conoce como gas bidimensional de electrones

(2DEG, del inglés). Esta región se forma porque a ese lado la hete-

roestructura que forma la barrera tiene una densidad superficial de

carga eléctrica positiva y atrae electrones hasta dicho pozo triangular

y externo.

Las barreras no son simétricas porque la distribución de cargas a
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lo largo del dispositivo inducen un potencial eléctrico o de Hartree

asimétrico como se ve en la figura 4.7.

Figura 4.7: Potencial eléctrico a 0 V calculado para el sistema 1.

Para la transmisión se hace un barrido paramétrico sobre la enerǵıa

con pasos de 0.0005 eV sobre un intervalo que es determinado por el

potencial Ec. Los resultados obtenidos se comparan con los presen-

tados por Tyler Growden.

En la tabla 4.4 se encuentran los autovalores asociados a los picos

de la curva de transmisión de la figura 4.8 y se hace un comparativo

entre los cálculos realizados aqúı que son de color morado y los rea-

lizados en la tesis de Growden que son de color rojo. Se observa que

hay dos autoestados dentro del pozo de potencial que corresponden

a los picos en la curva de transmisión.
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Figura 4.8: Transmisión a 0 V. La curva roja es de Growden y la curva
morada se calcula en este trabajo para el sistema 1.

En (eV) Growden 14 Esta investigación

E0 2.6528 2.786

E1 3.4764 3.604

Tabla 4.4: Autovalores del sistema 1 para 0 V calculados por Growden y en
esta investigación.

SISTEMA 2 - AlN/GaN/AlN

Continuando con este proceso de verificación y optimización hicimos

cálculos sobre otro de los sistemas que presenta Tyler en su tesis de

2016 del tipo AlN/GaN.

El sistema elegido tiene las siguientes dimensiones:

Lb = 2 nm

Lw = 4 nm

Lsc = 6 nm

Lse = 12 nm
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Ldc = 100 nm

Lde = 300 nm

ndc = 8x1019 cm−3

nde = 5x1019 cm−3

Ps(GaN) = −0.035 C/m2

Ps(AlN) = −0.090 C/m2

Pp(AlN) = −0.051 C/m2.

Las polarizaciones se toman de Ellinghaus 1 y Fiorentini 4 .

Figura 4.9: Perfil del potencial a 0 V para el sistema 2 y cuasinivel de Fermi
obtenido por Growden.

Growden obtiene barreras de potencial asimétricas de 3.47 eV y de

2.95 eV medidas desde el cero de la enerǵıa como se puede ver en

la figura 4.9. La ĺınea horizontal pálida es el cuasinivel de Fermi

EF = 0.009eV .

En la figura 4.10 se presenta la curva de transmisión a 0 V para este

sistema. La curva roja es del investigador estadounidense Growden y

la curva morada se calcula en este trabajo de investigación. Observa-

mos que hay séıs cuasiestados de enerǵıa para este sistema ordenados

en la tabla 4.5. Este aumento en el número de autovalores respecto
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al sistema anterior es debido primordialmente a que el confinamiento

se disminuye al aumentar el ancho del pozo cuántico de 3 nm a 4 nm.

Figura 4.10: Transmisión a 0 V. La curva roja es de Growden y la curva
morada se calcula en este trabajo para el sistema 2.

En (eV) Growden 14 Esta investigación

E0 0.425 0.425

E1 0.855 0.902

E2 1.273 1.336

E3 1.814 1.845

E4 2.466 2.376

E5 2.92 2.741

Tabla 4.5: Autovalores del sistema 2 para 0 V calculados por Growden y en
esta investigación.

Para aumentar la altura de los picos de transmisión, sobretodo aque-

llos asociados a cuasiestados de baja enerǵıa, aumentamos el número

de pasos en el barrido parámetrico como se muestra para el estado
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fundamental E0 en la figura 4.11. No es factible hacerlo para rangos

de enerǵıa extensos por las limitaciones computacionales tanto de

memoria como de disco duro. Sin embargo esto no impide que ten-

gamos buenos resultados porque las curvas caracteŕısticas (corriente

vs voltage) son directamente proporcionales al área bajo la curva de

transmisión como indica la ecuación 2.17.

Figura 4.11: Transmisión alrededor del estado fundamental E0 del sistema 2
calculado en esta investigación para pasos de 1x10−9.

Los datos que se obtuvieron en este proceso de convergencia se

organizan en la tabla 4.6. Para estos resultados se dejó fijo el mallado

en 10003 elementos en todo el dominio y se variaron los pasos en la

transmisión. Con base en la tabla de datos y la figura 4.11 se puede

concluir que hay cambios significativos en los primeros autovalores

E0, E1 y E2, pero no en lo otros autoestados excitados E3, E4 yE5.

Estos efectos numéricos debido a la convergencia ocurren porque la

función de onda de un estado de baja enerǵıa está más concentrada

en el pozo cuántico, por lo que se requieren más puntos para calcular

con mejor precisión el coeficiente de transmisión. Otra forma de

decirlo es que los estados más bajos son los estados más probables,

el estado fundamental es el más probable de todos para ser ocupado

por los electrones de tunelamiento, y por eso el pico de transmisión
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es tan estrecho. Este estrechamiento indica que el tiempo de vida

es muy alto y se necesita un mejor refinamiento para su computación.

Pasos En (eV) T-investigación T 14

E0 1x10−4 0.425 2.4x10−9 1.25x10−4

1x10−6 0.425 3.1x10−7

1x10−9 0.425 6x10−4

E1 1x10−4 0.902 1.6x 10−5 1.3x10−3

1x10−6 0.902 2.3x 10−3

1x10−9 0.902 3.5x 10−3

E2 1x10−4 1.336 6.3x10−3 2.9x10−2

1x10−6 1.336 2x10−2

1x10−9 1.336 2x10−2

E3 1x10−4 1.845 0.104 0.17

1x10−6 1.845 0.104

E4 1x10−4 2.376 0.65 0.045

1x10−6 2376. 0.65

E5 1x10−4 2.741 0.95 0.94

1x10−6 2.741 0.95

Tabla 4.6: Autovalores calculados a 0 V para diferentes pasos en el barrido
parámetrico y magnitud T en el pico de transmisión. Se presentan resultados
de esta investigación y de Growden.

Como cierre de esta sección, se puede decir que los parámetros asocia-

dos a los nitruros ya están determinados y optimizados en término

de la densidad superficial de carga inducida ρs; la cual colecta los

campos de polarización eléctrica espontánea y piezoeléctrica según

la ecuación 3.7 .

En cuanto a los parámetros ordenados en las tablas 4.1 y 4.2 que se

repitan, tales como la brecha prohibida Eg y las constantes elásticas

e y C, elegiremos aquellas recientemente publicadas, de preferencia

experimentales o teóricas que sean compatibles con resultados expe-
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rimentales . Podemos decir que son las adecuadas porque se ajustan

al perfil de potencial y los autovalores que Tyler Growden presenta

en su manuscrito.

4.3 Espacio de parámetros: óxidos

En esta sección se presentan los parámetros hallados en la literatura

para los materiales basado en óxidos que se estudiarán y posterior-

mente el criterio empleado para la elección de aquellos que tendremos

en cuenta para nuestros cálculos.

En la tabla 4.7 se presenta la polarización espontánea, la permiti-

vidad relativa, la afinidad electrónica, el bandgap, el parámetro de

red y la masa efectiva del semiconductor ZnO. Para la polarización

espontánea Ps elegimos el valor que entrega el art́ıculo de Jang y

Chichibu del año 2012 17 ya que aunque es tipo teórico (ab initio)

entrega parámetros de red y constantes piezoeléctricas del ZnO en fa-

se wurtzita que son compatibles con resultados experimentales. Otra

razón por la que elegimos este art́ıculo es que comparado con los otros

art́ıculos es más reciente.

Este último criterio se utiliza también para la permitividad relativa

ϵr, para el bandgap Eg y el parámetro de red a.
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Ref. Magnitud Semiconductor

15 Ps[C/m
2] ZnO -0.022

16 ZnO -0.057

17 ZnO -0.053

18 ϵr ZnO 8.1

19 ZnO 8.4

11 ZnO 7.4

20,21 χ[eV ] ZnO 3.174

18 Eg[eV ] ZnO 3.37

19 ZnO 3.25

22 ZnO 3.44

11 ZnO 3.35

23 ZnO 3.36

18 a[nm] ZnO 0.320

19 ZnO 0.567

11 ZnO 0.3198

17 ZnO 0.3254

18, 24, 25 m∗[me] ZnO 0.24

19, 11, 10 Pp[C/m
2] AlGaN/ZnO 2ϵ(e31 − e33C13/C33)

ϵ=(aZnO − a(x))/a(x)

a(x)=aAlGaN(x)

Tabla 4.7: Polarización espontánea Ps, permitividad relativa ϵr, afinidad
electrónica χ, banda prohibida Eg, parámetro de red a, masa efectiva m∗

para MgO, ZnO y MgZnO y polarización piezoeléctrica Pp para la interfaz
AlGaN/ZnO.

4.4 Resultados de esta investigación

En las secciones anteriores se hicieron cálculos de perfiles de potencial

y transmisión para dispositivos de doble barrera del tipo AlN/GaN

que llamamos SISTEMA 1 y SISTEMA 2 y que previamente

fueron reportados por Growden. En estos sistemas la densidad su-
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perficial de carga inducida por los campos internos de polarización

es de |ρs| = 0.1063 C/m2 como se indica en la tabla 4.2.

SISTEMA 3 - AlN/ZnO/AlN

El sistema 3 tiene las siguientes dimensiones:

Lb = 2 nm

Lw = 4 nm

Lsc = 6 nm

Lse = 12 nm

Ldc = 100 nm

Lde = 300 nm

ndc = 8x1019 cm−3

nde = 5x1019 cm−3

Ps(ZnO) = −0.053 C/m2

Ps(AlN) = −0.090 C/m2

Pp(AlN) = −0.051 C/m2.

Las polarizaciones asociadas al AlN se hallan con Gorczyca 11 y

Ellinghaus 1 ; y la polarización espontánea de ZnO se toma de Jang

17 .
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Figura 4.12: Perfil del potencial a 0 V para el sistema 3 y cuasinivel de Fermi.

Con la expectativa de comparar figuras y datos se procede a calcular

sobre un par de sistemas espećıficos del tipo AlN/ZnO y AlGaN/ZnO

que denominamos SISTEMA 3 y SISTEMA 4. En estos casos

|ρs| = 0.14526 C/m2 ya que el material del semiconductor asociado

al pozo de potencial, las capas espaciadoras y las capas dopadas se

modifican del nitruro GaN al óxido ZnO, pero que hereda las mismas

dimensiones espaciales y el mismo dopamiento que el SISTEMA 2.

Esto es:

Lb = 2 nm, Lw = 4 nm, Lsc = 6 nm, Lse = 12 nm, Ldc = 100 nm,

Lde = 300 nm, ndc = 8x1019 cm−3, nde = 5x1019 cm−3.

El sistema 3 es un dispositivo de doble barrera de potencial basado

en los semiconductores AlN del grupo III-V y un pozo de cuántico

basado en los semiconductores ZnO del grupo II-VI.

En la figura 4.12 se observa el perfil del potencial respectivo para

0 V. El fondo de la banda de conducción del lado del emisor es
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de -0.245 eV y al mismo lado se presenta un pozo triangular para

formar el gas bidimensional de electrones (2DEG del ingés). La

altura de las barreras asimétricas medidas desde el cero de la enerǵıa

es de 2.59 eV (del lado del emisor) y 3.80 eV (del lado del colector).

Su forma triangular es debido al fuerte efecto de los campos de

polarización y por tanto un aumento en la densidad superficial de

carga ρs respecto a los otros sistemas. Además, del lado del emisor

y adyacente al pozo triangular mencionado se forma una barre-

ra con forma parabólica debido a los campos internos de polarización.

Otra de las diferencias que se pueden observar entre el sistema 2 y

el sistema 3 es que al cambiar las capas semiconductoras asociadas

al pozo cuántico y las espaciadoras de GaN a ZnO aumenta la altura

de la barrera de potencial del lado del colector en 0.33 eV mientras

que la barrera del lado del emisor disminuye en 0.36 eV.

Es decir, la asimetŕıa del sistema se incrementa. Estos datos se pue-

den verificar en la figura 4.9.

Este cambio en el material incluye cambiar una serie de parámetros

que se enlistan en las tablas 4.1, 4.2 y 4.7.

El cuasinivel de Fermi EF calculado en el sistema 3 es de 0.0009 eV y

corresponde a la ĺınea segmentada roja. Dado que el sistema está en

equilibrio el cuasinivel EF es el mismo tanto para el lado del emisor

(EFE) como para el lado del colector (EFC). Este valor cobra impor-

tancia porque define el proceso de tunelamiento y consecuencialmente

la corriente a través del dispositivo.
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Figura 4.13: Transmisión calculada en esta investigación para voltajes de 0
V, 1 V, 2 V Y 3 V para el sistema 3.

En la figura 4.13 se muestra la curva de transmisión para voltajes

entre 0 V y 3 V. Para 0 V y 1 V se hallan cinco autovalores. Todos

estos autovalores calculados son positivos. Cuando se aumenta el vol-

taje a 2 V los autovalores se desplazan hacia abajo energéticamente

hablando tal que aparece un sexto autovalor dentro del pozo cuánti-

co como se presenta en la tabla 4.8. Aparece un autovalor negativo

posicionado entre el fondo de la banda de conducción del lado del

emisor y el cuasinivel de Fermi indicando que hay corriente eléctrica.

Además, para el barrido paramétrico que se hizo (0.0005) se observa

que a medida que el voltaje va aumentando los picos aparte de des-

plazarse a la izquierda también se desplazan hacia arriba indicando

que la probabilidad de tunelamiento aumenta también. Sin embar-

go, según la figura no pasa aśı entre el nivel de Fermi y el fondo de

la banda de conducción, porque los picos de transmisión en esta zo-

na de transporte disminuyen; pero no debemos olvidar los criterios

de convergencia mencionados en secciones anteriores sobretodo para
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estados de mı́nima enerǵıa. Con un ajuste numérico en el barrido

veremos nuevamente el aumento en la probabilidad de transmisión

cuando el voltaje aumenta.

Los autovalores y los picos calculados para distintas curvas de trans-

misión se presentan en las tablas 4.8.

0 V En (eV) T

E0 0.580 4.12x10−10

E1 1.126 2.45x10−5

E2 1.566 1.71x10−4

E3 1.957 1.73x10−3

E4 2.344 2.15x10−2

1 V En (eV) T

E0 0.250 8.63x10−10

E1 0.837 1.44x10−5

E2 1.301 2.91x10−3

E3 1.692 1.94x10−2

E4 2.035 8.91x10−2

2 V En (eV) T

E0 -0.119 2.16x10−11

E1 0.507 7.38x10−5

E2 0.996 3.85x10−2

E3 1.382 1.35x10−1

E4 1.708 3.31x10−1

E5 2.124 5.32x10−1

2.6 V En (eV) T

E0 -0.13 1.71x10−11

E1 0.208 6.21x10−5

E2 0.54 4.06x10−2

E3 1.028 4.83x10−1

E4 1.406 2.1x10−1

E5 1.726 3.85x10−1

3 V En (eV) T

E0 -0.245 4.59x10−10

E1 0.091 5.98x10−5

E2 0.605 5.54x10−2

E3 0.984 6.22x10−1

E4 1.329 7.67x10−1

E5 1.721 0.81

3.3 V En (eV) T

E0 -0.0139 1.66x10−9

E1 0.136 3.02x10−4

E2 0.644 3.68x10−1

E3 1.017 0.64

E4 1.362 0.76

E5 1.752 0.86

Tabla 4.8: Tabla de autovalores y picos de transmisión del sistema 3 para 0
V, 1 V, 2 V, 2.6 V, 3 V y 3.3 V.
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4.4.1 Resistencia diferencial negativa-

sistema 3

En este apartado se presenta la interpretación f́ısica de la primera

resistencia diferencial negativa que se exhibe en la curva carac-

teŕıstica de corriente versus voltaje de la figura 4.14 para el sistema 3.
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Figura 4.14: Primera resistencia diferencial negativa para el sistema 3.

Para iniciar vemos que a 2 voltios hay un cuasiestado ubicado entre

el fondo de la banda de conducción del lado del emisor y el cuasinivel

de Fermi EF ; disponible para transporte y de autovalor -0.119 como

se observa en la figura 4.15-A y en la tabla 4.8.

A medida que el voltaje va aumentando el perfil del potencial va

cambiando; pero lo realmente interesante es que el autovalor antes

mencionado se acerca más y más al fondo de la banda de conducción

(figura 4.15-B).

En este proceso la corriente eléctrica sigue aumentando hasta que
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alrededor de los 3 voltios el autovalor toca el fondo de la banda de

conducción y la corriente cae dramáticamente (figura 4.15-C). Hasta

que aparece otro autovalor disponible para transporte y el proceso

anterior se repite como se muestra en la figura 4.15-D.

Según la tabla de 4.8 este otro autovalor que mencionamos a 3.3 V

es de -0.0139 eV.
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Figura 4.15: Las figuras A, B, C y D representan el potencial a 2 V, 2.6 V,
3 V y 3.3 V para el sistema 3 y los autovalores dentro del pozo cuántico.

En la figura 4.16 se exhibe la curva caracteŕıstica de corriente versus

voltaje para el sistema 3 de doble barrera (AlN/ZnO/AlN). La

corriente eléctrica para diferentes voltajes aplicados al dispositivo

tiene unidades de miliamperios.

Se presentan cinco zonas de resistencia diferencial negativa alrededor

de 3 V, 3.5 V, 4.5 V, 5.5 V y 6.5 V.

En la tesis de Growden que corresponde al sistema 2 descrito al

principio de este caṕıtulo (AlN/GaN/AlN) se despliega la primera

región de resistencia diferencial negativa (RDN) en 2.2 V, las demás

en 3.6 V, 4.8 V, 5.6 V y 6.4 V 14 .

Como la diferencia significativa entre el sistema 2 y el sistema 3

son los efectos asociados a las polarizaciones que se computan en

la densidad superficial de carga eléctrica, |ρs − sistema2| = 0.1063

C/m2 y |ρs − sistema3| = 0.14526 C/m2, podemos concluir que esta
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diferencia es influyente en la primera zona de resistencia diferencial

negativa donde los efectos piezoeléctricos son más protagonistas.

Cuando el voltaje aumenta a partir de 3.5 V estas diferencias

tienen menor influencia dada la enerǵıa que alcanzan los electrones

provenientes del emisor.
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Figura 4.16: Curva caracteŕıstica corriente vs voltaje para el sistema 3.

Para cerrar el estudio sobre el sistema 3 calculamos la relación para

la corriente pico-valle (PVCR, del ingés) sobre la curva caracteŕıstica

de la figura 4.16 y los comparamos con los resultados de Growden.

Para cada zona de resistencia negativa medimos la corriente pico ip,

la corriente valle iv y el ı́ndice PVCR para ambos sistemas.

Los resultados se ubican en la tabla 4.9.

No fue posible tomar los datos asociados a la zona 1 de Growden
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porque es muy pequeña; pero no es importante porque para efectos

prácticos (y tecnológicos) es inútil. De hecho, para ambos sistemas

las zonas 3, 4 y 5 son las de mejor comportamiento tanto por los

valores de la corriente como por los coeficientes calculados.

Zona ip − 2 iv − 2 PVCR-2 ip − 3 iv − 3 PVCR-3

1 0.024 0.013 1.84

2 0.102 0.018 5.67 0.24 0.17 1.41

3 0.61 0.56 1.09 0.82 0.53 1.54

4 1.63 0.79 2.06 1.51 0.80 1.89

5 2.19 2.14 1.02 2.50 2.31 1.08

Tabla 4.9: Tabla comparativa entre el sistema 2 de Growden 14 y el sistema
3. Se presentan zonas de resistencia diferencial negativa, corriente pico ip y
valle iv medidas en miliamperios y PVCR.

Finalmente podemos decir que el sistema 3 que investigamos en este

trabajo es una alternativa para diseñar diodos de tunelamiento reso-

nante que operen para corrientes en miliamperios (mA) con la ventaja

que la epitaxia para semiconductores del tipo ZnO es energéticamen-

te menos demandante que para los semiconductores del tipo GaN

como se indicó en el caṕıtulo introductorio.

SISTEMA 4 - AlGaN/ZnO/AlGaN

El dispositivo que denominamos sistema 4 consta de barreras dobles

con una concentración del 30% de aluminio y 70% de galio. El pozo

cuántico es de ZnO. Este sistema tiene las siguientes dimensiones:

Lb = 2 nm

Lw = 4 nm

Lsc = 6 nm

Lse = 12 nm

Ldc = 100 nm

Lde = 300 nm

ndc = 8x1019 cm−3



4.4. Resultados de esta investigación 75

nde = 5x1019 cm−3

Ps(ZnO) = −0.053 C/m2

Ps(AlGaN) = −0.046 C/m2

Pp(AlGaN) = −0.040 C/m2.

Las polarizaciones asociadas al AlGaN se toman de Fiorentini 4 y

Ambacher 12 ; y la de ZnO se toman de Jang 17 .
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Figura 4.17: Perfil del potencial a 0 V para sistema 4.

Como se puede ver en la figura 4.17 las barreras asimétricas

tienen alturas de 0.69 eV y 0.88 eV. El cuasinivel de Fermi EF

sigue siendo de 0.0009 eV ya que no se hicieron cambios en el

dopamiento ni en la temperatura de los sistemas estudiados. La

forma irregular de las barreras es debido a la estequiometŕıa del

sistema 4 y a las cargas eléctricas superficiales inducidas por

los campos internos de polarización. En este sistema también se

observa una barrera con forma parabólica al lado del pozo triangular.
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Figura 4.18: Comparativo entre el sistema 3 y 4 para el potencial a 0 V.

Al disminuir la concentración de aluminio de 100% en el sistema 3

al 30% en el sistema 4 las barreras de potencial disminuyen 2.92 eV

del lado del colector, 1.9 eV del lado del emisor, la forma de los picos

es menos puntuda y la asimetŕıa se regula como se observa en la figu-

ra 4.18. Además la barrera del lado del emisor en el sistema 4 tiene

forma rectangular.

En la figura 4.19 se observan las curvas de transmisión del sistema

4 para 0 V, 1 V, 2 V y 3 V. Nótese que los picos se desplazan a

la izquierda a niveles de menor enerǵıa y hacia arriba dado que la

probabilidad de tunelamiento aumenta cuando se aumenta el voltaje.

Para el estado fundamental se deben mejorar los pasos del barrido

paramétrico en el cálculo de la transmisión pero como se indicó an-

teriormente no afectan los resultados para la curva caracteŕıstica.
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Figura 4.19: Transmisión calculada en esta investigación para voltajes de 0
V, 1 V, 2 V y 3 V para el sistema 4.

En el conjunto de tablas 4.10 observamos los autovalores y los picos de

transmisión para algunos voltajes que nos van a permitir comprender

el proceso de resistencia diferencial negativa en el sistema 4.

Podemos ver que los autovalores van disminuyendo a medida que el

voltaje aumenta de igual forma que se observa en la figura 4.19.

0 V En (eV) T

E0 0.019 1.1x10−3

E1 0.463 0.92

E2 0.630 0.92

0.8 V En (eV) T

E0 -0.128 5.49x10−7

E1 0.315 0.29

E2 0.522 0.79

1 V En (eV) T

E0 -0.203 2.41x10−8

E1 0.240 0.21

E2 0.467 0.76

1.2 V En (eV) T

E0 -0.002 5x10−4

E1 0.17 0.11

E2 0.418 0.61

Tabla 4.10: Tabla de autovalores y picos de transmisión del sistema 4 para 0
V, 0.8 V, 1 V y 1.2 V.
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4.4.2 Resistencia diferencial negativa-

sistema 4

En el grupo de figuras 4.20 se observa el fenómeno de resistencia di-

ferencial negativa en la primera región desde el punto de vista del

transporte electrónico y los perfiles de potencial.

Nótese que para 0.8 V el autovalor que se encuentra entre el nivel de

Fermi EF y el fondo de la banda de conducción del lado del emisor

y disponible para conducción es de -0.128 eV (figura 4.20-A).

Cuando se aumenta el voltaje a 1 V el autovalor cae a -0.203 eV muy

cerca del fondo de la banda de conducción por lo que la corriente está

a punto de alcanzar el máximo valor en esta región (figura 4.20-B).

Como se puede ver en las tablas de datos anteriores cuando el voltaje

es de 1.2 V aparece un nuevo autovalor muy cerca del cuasinivel de

Fermi de -0.002 eV (figura 4.20-C).

Estas etapas descritas explican fisicamente la primera resistencia ne-

gativa en el sistema 4 de Al0.3Ga0.7N/ZnO/Al0.3Ga0.7N .
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Figura 4.20: Las figuras A, B y C representan el potencial a 0.8 V, 1.0 V
y 1.2 V para el sistema 4. La ĺınea roja segmentada es el cuasinivel de Fermi
EF del lado del emisor y las ĺıneas oscuras horizontales son los cuasiniveles de
enerǵıa.
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Figura 4.21: Potencial a 3 V para el sistema 4. La ĺıneas horizontales verdes
son los autovalores: -0.02 eV y 0.35 eV.

En la figura 4.22 se presenta la curva caracteŕıstica de corriente

versus voltaje para el sistema 4. La corriente es medida en amperios

y el voltaje en voltios.
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Figura 4.22: Curva caracteŕıstica corriente vs voltaje para el sistema 4.

Se puede observar que aparecen tres zonas de resistencia diferencial

negativa alrededor de 1 V, 2.1 V y 3.2 V. En las primeras dos zonas

encontramos que el sistema 4 se comporta como de doble barrera

asimétrica en la región activa según lo esperado. Sin embargo, cuando

el voltaje se aproxima a la zona 3 (alrededor de 3.2 V) tenemos un

sistema de una sola barrera en la región activa como se puede ver en

la figura 4.21. Se hace la claridad sobre el número de barreras en la

región activa porque hay una sutileza con la barrera semicircular que

se forma del lado del emisor cuando se tienen en cuenta efectos de

polarización. Es decir, que el sistema al completo se comporta como

de barrera triple cuando se mide desde el emisor hasta el colector.

Finalmente, para cada una de las zonas de resistencia diferencial

negativa de la figura 4.22 se mide la corriente pico ip, la corriente
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valle iv y el coeficiente PVCR para el sistema 4 y se organizan en la

tabla 4.11.

Zona ip − 4 iv − 4 PVCR-4

1 0.003 0.0005 6

2 0.019 0.008 2.38

3 0.10 0.08 1.25

Tabla 4.11: Se presentan zonas de resistencia diferencial negativa, corriente
pico ip y valle iv medidas en amperios y PVCR para el sistema 4.

Si bien la zona 1 tiene el más alto PVCR los valores de la corriente

son pequeños en comparación con los demás. Seŕıa de utilidad para

un dispositivo que opere en el rango de los miliamperios mA.

Para un dispositivo que opere en el rango de los amperios la zona 2

y la zona 3 seŕıan importantes tanto por los valores de la corriente

como por el PVCR.
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Caṕıtulo 5

Conclusiones

1. El sistema con una composición del 30% de Aluminio

Al0.3Ga0.7N/ZnO/Al0.3Ga0.7N presenta barreras de potencial de me-

nor altura en comparación con el sistema de barreras de potencial de

AlN/ZnO/AlN .

2. El sistema con barreras de potencial más alta AlN/ZnO/AlN pre-

senta más cuasiestados dentro del pozo de potencial que el sistema

Al0.3Ga0.7N/ZnO/Al0.3Ga0.7N .

3. El sistema de doble barrera del tipo AlN/ZnO/AlN presenta

curva caracteŕıstica de corriente versus voltaje en el rango de los

miliamperios (mA).

4. El sistema de doble barrera del tipo Al0.3Ga0.7N/ZnO/Al0.3Ga0.7N

presenta curva caracteŕıstica de corriente versus voltaje en el rango

de los amperios (A).

5. El sistema AlN/ZnO/AlN presenta cinco zonas de resistencia

diferencial negativa alrededor de 3 V, 3.5 V, 4.5 V, 5.5 V y 6.5 V.

6. El sistema Al0.3Ga0.7N/ZnO/Al0.3Ga0.7N tiene tres zonas de

resistencia diferencial negativa alrededor de 1 V, 2.1 V y 3.2 V.

7. Cuando se tienen en cuenta efectos de polarización como en los

sistemas estudiados se forma una barrera adicional semicircular del

lado del emisor, formando un sistema de tres barreras a través de

todo el dispositivo.

5.1 Perspectivas

Para futuras investigaciones sobre diodos de tunelamiento resonante

se pueden hacer cambios en la concentración de aluminio, en las di-

mensiones del dispositivo, en el dopamiento tipo n y estudiar figuras

de mérito. Además, se pueden estudiar diodos de tunelamiento reso-

nante o superredes a través de diferentes combinaciones de sistemas

del tipo AlGaN/MgZnO/AlGaN variando la composición de alumi-

87
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nio y de magnesio.

Se puede cambiar la geometŕıa de los dispositivos para estudiar anillos

y puntos cuánticos basados en diferentes combinaciones de sistemas

del tipo AlGaN/MgZnO.

Finalmente, en vez de usar la aproximación semiclásica de Thomas-

Fermi para la densidad de carga electrónica, como se hizo en esta

investigación, se puede usar la aproximación cuántica de Hartree y

hacer un comparativo entre los resultados obtenidos.
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Anexo

Este apartado muestra el desarrollo sistemático para obtener la

fórmula de Landauer en términos de las funciones de Green.

6.1 Hamiltoniano del sistema

El punto de partida es la ecuación de Schrödinger para un sistema

central C en contacto con dos reservorios que denotaremos por L el

de la izquierda y R el de la derecha,

Ĥ |ψ⟩ = E |ψ⟩ , (6.1)

donde Ĥ es el hamiltoniano completo del sistema compuesto por

operadores que involucran el contacto de la izquierda ĤL, el contacto

de la derecha ĤR y la región central ĤC ; E es la enerǵıa del sistema

y |ψ⟩ es la función de onda que tiene las componentes |ψL⟩, |ψC⟩ y

|ψR⟩ respectivamente 1 . Con estas consideraciones la ecuación 6.1

quedaŕıa,  ĤL V̂LC 0

V̂ †
LC ĤC V̂ †

CR

0 V̂CR ĤR


|ψL⟩
|ψC⟩
|ψR⟩

 = E

|ψL⟩
|ψC⟩
|ψR⟩

 , (6.2)

donde V̂L(R)C representa la interacción entre el contacto izquierdo

(derecho) y la región central.

El operador de Green del sistema se define como el operador Ĝ tal

que,

(E − Ĥ)Ĝ ≡ Î , (6.3)

donde Î es la matriz identidad. Combinando las ecuaciones 6.2 y

6.3 podemos escribir el hamiltoniano completo del sistema en ter-

89
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minos de la matriz de Green:E − ĤL −V̂LC 0

−V̂ †
LC E − ĤC −V̂ †

CR

0 −V̂CR E − ĤR


 ĜL ĜLC ĜLR

ĜCL ĜC ĜCR

ĜRL ĜRC ĜR

 =

I 0 0

0 I 0

0 0 I

 ,
(6.4)

al multiplicar la matriz con la segunda columna obtenemos el sistema

de ecuaciones:

(E − ĤL)ĜLC − V̂LCĜC = 0,

−V̂ †
LCĜLC + (E − ĤC)ĜC − V̂ †

CRĜRC = Î , (6.5)

−V̂CRĜC + (E − ĤR)ĜRC = 0,

que al reordenar apropiadamente para ĜLC y ĜRC quedaŕıa aśı:

(E − ĤL)ĜLC = V̂LCĜC ,

ĜLC = (E − ĤL)
−1V̂LCĜC , (6.6)

ĜLC = ĜLV̂LCĜC ,

y también,

(E − ĤR)ĜRC = V̂CRĜC , (6.7)

ĜRC = ĜRV̂CRĜC ,

en las ecuaciones 6.6 y 6.7 se usó la definición:

ĜL(R) = (E − ĤL(R))
−1. (6.8)

Remplazando 6.6 y 6.7 en la ecuación del medio en 6.5 nos que-

daŕıa:

−V̂ †
LCĜLV̂LCĜC + (E − ĤC)ĜC − V̂ †

CRĜRV̂CRĜC = Î , (6.9)(
−V̂ †

LCĜLV̂LC + (E − ĤC)− V̂ †
CRĜRV̂CR

)
ĜC = Î ,
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Los términos V̂ †
LCĜLV̂LC ≡ Σ̂L y V̂ †

CRĜRV̂CR ≡ Σ̂R se conocen como

las autoenerǵıas del sistema,(
−Σ̂L + (E − ĤC)− Σ̂R

)
ĜC = Î , (6.10)

de esta última ecuación 6.10 obtenemos la función de Green asociada

a la región central:

ĜC =
(
E − ĤC − Σ̂L − Σ̂R

)−1

(6.11)

ĜC =
(
E − (ĤC + Σ̂L + Σ̂R)

)−1

.

Esta última ecuación indica que el efecto de los contactos sobre el

dispositivo es adicionar las autoenerǵıas al hamiltoniano del dispo-

sitivo; ya que cuando calculamos la función de Green en el dispo-

sitivo calculamos la función de Green para el hamiltoniano efectivo

Ĥeff = ĤC + Σ̂L + Σ̂R.

6.2 Sistema fuera del equilibrio

Cuando el sistema no está en equilibrio las funciones de onda aso-

ciadas con los electrones pueden pasar a través de la región central

debido a la diferencia entre las funciones de Fermi en ambos contac-

tos 2 .

Considere el contacto L aislado de otros contactos y del dispositi-

vo. A cierta enerǵıa tenemos soluciones correspondientes a una on-

da entrante que es totalmente reflejada en el final del contacto 1 .

Denotaremos estas soluciones con |ψL,n⟩, donde L es el nombre del

contacto y n es un número cuántico asociado a muchos modos en los

contactos. Al conectar el contacto al dispositivo podemos calcular la

función de onda total generada por la onda entrante por el contacto

L (el electrón incidente actúa como una perturbación en la región

central) que tiene la forma |ψL,n⟩ +
∣∣ϕR
〉
; donde |ψL,n⟩ es la onda
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totalmente reflejada y
∣∣ϕR
〉
es la respuesta retardada del sistema.

La ecuación de Schrödinger seŕıa:

Ĥ
(
|ψL,n⟩+

∣∣ϕR
〉
) = E

(
|ψL,n⟩+

∣∣ϕR
〉
),(

ĤL + ĤR + ĤC + V̂LC + V̂ †
LC + V̂ †

CR + V̂CR

) (
|ψL,n⟩+

∣∣ϕR
〉
) =

E
(
|ψL,n⟩+

∣∣ϕR
〉
),

ĤL |ψL,n⟩+ ĤR |ψL,n⟩+ ĤC |ψL,n⟩+ V̂LC |ψL,n⟩+ V̂ †
LC |ψL,n⟩+

(6.12)

V̂ †
CR |ψL,n⟩+ V̂CR |ψL,n⟩+ Ĥ

∣∣ϕR
〉
= E |ψL,n⟩+ E

∣∣ϕR
〉
,(

E |ψL,n⟩+ V̂ †
LC |ψL,n⟩

)
+ Ĥ

∣∣ϕR
〉
= E |ψL,n⟩+ E

∣∣ϕR
〉
,

Ĥ
∣∣ϕR
〉
= E

∣∣ϕR
〉
− V̂ †

LC |ψL,n⟩ ,

Se observa que
∣∣ϕR
〉
es la respuesta del sistema a la perturbación de

V̂ †
LC |ψL,n⟩. La última ecuación se puede escribir en la forma,

(E − Ĥ)
∣∣ϕR
〉
= V̂ †

LC |ψL,n⟩ , (6.13)

De la ecuación 6.3 vemos que,

(E − Ĥ) = Ĝ−1. (6.14)

Al reemplazar 6.14 en 6.13 ,

Ĝ−1
∣∣ϕR
〉
= V̂ †

LC |ψL,n⟩ , (6.15)

finalmente obtenemos, ∣∣ϕR
〉
= ĜV̂ †

LC |ψL,n⟩ . (6.16)

La ecuación 6.16 es un estado de dispersión generado por el electrón

incidente desde el contacto L representado por |ψL,n⟩.
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Con esto último presente y de forma directa se establece para |ψC⟩,

|ψC⟩ = ĜC V̂
†
LC |ψL,n⟩ . (6.17)

Multiplicando la fila 3 por el vector |ψ⟩ en la ecuación 6.2 , se puede

mostrar que la función de onda en el contacto R está dado por:

|ψR⟩ = ĜRV̂CR |ψC⟩ = ĜRV̂CRĜC V̂
†
LC |ψL,n⟩ . (6.18)

Similarmente, se adiciona la onda incidente para hallar la función de

onda en el contacto L; esto es:

|ψL⟩ = |ψL,n⟩+ ĜLV̂LCĜC V̂
†
LC |ψL,n⟩ =

(
1 + ĜLV̂LCĜC V̂

†
LC

)
|ψL,n⟩ ,

(6.19)

Por medio de las funciones de onda 6.17 a 6.19 es posible calcular

el conjunto completo de soluciones para la ecuación de Schrödinger

en términos de la perturbación incidente |ψL,n⟩.

Cuando se calcula la corriente electrónica a través del disposi-

tivo es necesario conocer la densidad de carga en cada reservorio.

Para el sistema fuera del equilibrio esta cantidad es diferente en

cada uno. Iniciamos escribiendo la matriz densidad del sistema,

ρ =
∑
k

f(Ek, EF ) |ψk⟩ ⟨ψk| . (6.20)

La ocupación electrónica de los reservorios puede ser medida por

medio de la distribución de Fermi-Dirac en términos del nivel de

Fermi EF,L(R) en cada reservorio a una temperatura fija T :

f(Ek, EF,L) =
1

1 + e(Ek−EF,L)/kβT
. (6.21)
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El reservorio es el encargado de inyectar electrones a la región central.

La suma en 6.20 corre sobre todos los estados ocupados dados por

6.21 . La función de onda en el dispositivo 6.17 generada por una

onda entrante desde el contacto L y en un modo k es:

|ψC,k⟩ = ĜC V̂
†
LC |ψL,k⟩ . (6.22)

Con ayuda de la función delta de Dirac la ecuación 6.20 se puede

escribir como,

ρC,L =

∫ ∞

−∞

∑
k

f(E,EF,L) |ψC,k⟩ ⟨ψC,k| δ(E − Ek)dE, (6.23)

usando 6.22 en 6.23 ,

ρC,L =

∫ ∞

−∞

∑
k

f(E,EF,L)ĜC V̂
†
LC |ψL,k⟩ ⟨ψL,k| V̂LCĜ†

Cδ(E − Ek)dE,

ρC,L =

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)ĜC V̂

†
LC

(∑
k

δ(E − Ek) |ψL,k⟩ ⟨ψL,k|

)
V̂LCĜ

†
CdE,

(6.24)

el término entre paréntesis es conocido como la función espectral, de

la cual solo mencionaremos que se escribe en términos de la función

de Green avanzada Ĝ+ y retardada Ĝ−, y que además es solución de

la ecuación de Schrödinger del sistema perturbado. Se define como:

D̂(E) ≡ i(Ĝ+ − Ĝ−) =
∑
k

δ(E − Ek) |ψL,k⟩ ⟨ψL,k| . (6.25)

La ecuación 6.24 se reescribe,

ρC,L =

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)ĜC V̂

†
LCD̂(E)V̂LCĜ

†
CdE, (6.26)



6.3. Corriente de probabilidad 95

teniendo en cuenta que,

V̂ †
LCD̂(E)V̂LC = V̂ †

LC

(
i
Ĝ+ − Ĝ−

2π

)
V̂LC = (6.27)

i

2π

(
V̂ †
LCĜ

+V̂LC − V̂ †
LCĜ

−V̂LC

)
=

i

2π

(
Σ̂+ − Σ̂−

)
≡ i

2π
Γ̂L.

El término Γ̂L corresponde al potencial de acoplamiento entre la re-

gión central y el contacto L. Reemplazando 6.27 en 6.26 ,

ρC,L =

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)ĜCΓ̂LĜ

†
CdE. (6.28)

Similarmente, una expresión es obtenida para la densidad de carga

asociada con el contacto R,

ρC,R =

∫ ∞

−∞
f(E,EF,R)ĜCΓ̂RĜ

†
CdE. (6.29)

La densidad de carga total es la suma sobre los dos contactos L y R,

teniendo en cuenta el factor 2 por la degenración de esṕın,

ρ = 2(ρC,L + ρC,R),

ρ =
2

2π

[∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)ĜCΓ̂LĜ

†
CdE +

∫ ∞

−∞
f(E,EF,R)ĜCΓ̂RĜ

†
CdE

]
,

ρ =
1

π

∫ ∞

−∞

[
f(E,EF,L)ĜCΓ̂LĜ

†
C + f(E,EF,R)ĜCΓ̂RĜ

†
C

]
dE. (6.30)

Fisicamente se interpreta como la probabilidad de que la región cen-

tral del sistema contenga uno de los estados electrónicos
∣∣ψL(R),k

〉
provenientes de los contactor L(R).

6.3 Corriente de probabilidad

Ahora es posible calcular la corriente de tunelamiento que es genera-

da por la diferencia de población de electrones en ambos reservorios.
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Se debe usar la conservación de la densidad de probabilidad total en

el sistema completo 2 .

La conservación de la densidad de probabilidad es un concepto impor-

tante en f́ısica y matemáticas, particularmente en mecánica cuánti-

ca. Se refiere al hecho de que la probabilidad total de encontrar una

part́ıcula en un sistema debe ser constante en el tiempo, es decir,

la suma de todas las probabilidades de encontrar la part́ıcula en to-

das las posiciones posibles debe permanecer constante a lo largo del

tiempo:

0 =
∂
∑

j |ψj|2

∂t
=
∑
j

∂ ⟨ψ|j⟩ ⟨j|ψ⟩
∂t

=
∑
j

(
∂ ⟨ψ|j⟩
∂t

⟨j|ψ⟩+ ⟨ψ|j⟩ ∂ ⟨j|ψ⟩
∂t

)
,

(6.31)

usando la ecuación de Schroödinger:

iℏ
∂ |ψ⟩
∂t

= Ĥ |ψ⟩ ,

⟨j| iℏ∂ |ψ⟩
∂t

= ⟨j| Ĥ |ψ⟩ , (6.32)

iℏ
∂ ⟨j|ψ⟩
∂t

= ⟨j| Ĥ |ψ⟩ ,

∂ ⟨j|ψ⟩
∂t

= − i

ℏ
⟨j| Ĥ |ψ⟩ ,

y también,

−iℏ∂ ⟨ψ|
∂t

= ⟨ψ| Ĥ,

−iℏ∂ ⟨ψ|
∂t

= ⟨ψ| Ĥ |j⟩ , (6.33)

−iℏ∂ ⟨j|ψ⟩
∂t

= ⟨ψ| Ĥ |j⟩ ,

∂ ⟨j|ψ⟩
∂t

=
i

ℏ
⟨ψ| Ĥ |j⟩ ,



6.3. Corriente de probabilidad 97

reemplazando 6.32 y 6.33 en 6.31 ,

0 =
∑
j

(
i

ℏ
⟨ψ| Ĥ |j⟩ ⟨j|ψ⟩ − i

ℏ
⟨ψ|j⟩ ⟨j| Ĥ |ψ⟩

)
,

0 =
i

ℏ
∑
j

(
⟨ψ| Ĥ |j⟩ ⟨j|ψ⟩ − ⟨ψ|j⟩ ⟨j| Ĥ |ψ⟩

)
, (6.34)

0 =
i

ℏ

(
⟨ψ| Ĥ

[∑
j

|j⟩ ⟨j|ψ⟩

]
−

[∑
j

⟨ψ|j⟩ ⟨j|

]
Ĥ |ψ⟩

)
.

Por otro lado, vemos que:

|ψC⟩ =

(∑
j

|j⟩ ⟨j|

)
|ψC⟩ =

∑
j

|j⟩ ⟨j|ψC⟩ =
∑
j

|j⟩ψj =
∑
j

|j⟩ ⟨j|ψ⟩ ,

⟨ψC | = ⟨ψC |

(∑
j

|j⟩ ⟨j|

)
=
∑
j

⟨ψC |j⟩ ⟨j| =
∑
j

ψ∗
j ⟨j| =

∑
j

⟨ψ|j⟩ ⟨j| ,

(6.35)

que al reemplazar 6.35 en 6.34 y expandir Ĥ,

0 =
i

ℏ

(
⟨ψ| Ĥ |ψC⟩ − ⟨ψC | Ĥ |ψ⟩

)
,

0 =
i

ℏ

(
⟨ψ|
(
ĤC + V̂LC + V̂CR

)
|ψC⟩ − ⟨ψC |

(
ĤC + V̂ †

LC + V̂ †
CR

)
|ψ⟩
)
,

0 =
i

ℏ

(
⟨ψ| ĤC |ψC⟩+ ⟨ψ| V̂LC |ψC⟩+ ⟨ψ| V̂CR |ψC⟩ − ⟨ψC | ĤC |ψ⟩−

⟨ψC | V̂ †
LC |ψ⟩ − ⟨ψC | V̂ †

CR |ψ⟩, (6.36)

0 =
i

ℏ

(
EC ⟨ψ|ψC⟩+ ⟨ψ| V̂LC |ψC⟩+ ⟨ψ| V̂CR |ψC⟩ − EC ⟨ψC |ψ⟩−

⟨ψC | V̂ †
LC |ψ⟩ − ⟨ψC | V̂ †

CR |ψ⟩,

0 =
i

ℏ

(
⟨ψ| V̂LC |ψC⟩+ ⟨ψ| V̂CR |ψC⟩ − ⟨ψC | V̂ †

LC |ψ⟩ − ⟨ψC | V̂ †
CR |ψ⟩

)
,

0 =
i

ℏ

(
⟨ψL| V̂LC |ψC⟩ − ⟨ψC | V̂ †

LC |ψL⟩
)
+
(
⟨ψR| V̂CR |ψC⟩ − ⟨ψC | V̂ †

CR |ψR⟩
)
,
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Los términos individuales y entre paréntesis corresponden a las co-

rrientes de probabilidad entrantes desde los contactos L y R. Para

un contacto arbitrario k, la corriente eléctrica está dada:

ik = −ie
ℏ

(
⟨ψk| V̂Ck |ψC⟩ − ⟨ψC | V̂ †

Ck |ψk⟩
)
. (6.37)

En términos de la función de onda |ψL,n⟩ y haciendo uso de 6.17 ,

6.18 y 6.19 la corriente eléctrica es:

iL→R = −ie
ℏ

(
⟨ψR| V̂CR |ψC⟩ − ⟨ψC | V̂ †

CR |ψR⟩
)
,

iL→R = −ie
ℏ

(
⟨ψR| V̂CRĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ − ⟨ψL,n| V̂LCĜ†

C V̂
†
CR |ψR⟩

)
,

(6.38)

iL→R = −ie
ℏ
⟨ψL,n| V̂LCĜ†

C V̂
†
CR

[
Ĝ†

R − ĜR

]
V̂CRĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ ,

teniendo en cuenta 6.27 reescribimos,

Γ̂R = i
[
Σ̂+

R − Σ̂−
R

]
,

Γ̂R = i
[
V̂ †
CRĜ

†
RV̂CR − V̂ †

CRĜ
−
RV̂CR

]
,

Γ̂R = iV̂ †
CR

[
Ĝ†

R − Ĝ−
R

]
V̂CR, (6.39)

Γ̂R = iV̂ †
CR

[
Ĝ†

R − (Ĝ†
R)

†
]
V̂CR,

iΓ̂R = −V̂ †
CR

[
Ĝ†

R − (Ĝ†
R)

†
]
V̂CR,

iΓ̂R = V̂ †
CR

[
ĜR − Ĝ†

R

]
V̂CR,

Remplazando estos resultados de 6.39 en la expresión 6.38 para

iL→R, obtenemos,

iL→R = −ie
ℏ
⟨ψL,n| V̂LCĜ†

CiΓ̂RĜC V̂
†
LC |ψL,n⟩ , (6.40)

iL→R =
e

ℏ
⟨ψL,n| V̂LCĜ†

CΓ̂RĜC V̂
†
LC |ψL,n⟩ ,
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Esta ecuación correponde a la corriente en el dispositivo de un

electrón incidente |ψL,n⟩ de una enerǵıa E y en el modo n en el con-

tacto L a través del acoplamiento V̂CR. Sumando sobre los n modos

y teniendo en cuenta el esṕın (2),

iL→R =
2e

ℏ
f(E,EF,L)

∑
n

δ(E − En) ⟨ψL,n| V̂LCĜ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ .

(6.41)

Finalmente se suma sobre todas las posibles enerǵıas E de la onda

incidente:

IL→R =
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
n

δ(E − En) ⟨ψL,n| V̂LCĜ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ dE,

=
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
n

δ(E − En) ⟨ψL,n| V̂LC ÎĜ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ dE,

=
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
n

δ(E − En) (6.42)

⟨ψL,n| V̂LC

(∑
m

|m⟩ ⟨m|

)
Ĝ†

CΓ̂RĜC V̂
†
LC |ψL,n⟩ dE,

=
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m,n

δ(E − En) ⟨ψL,n| V̂LC |m⟩ ⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ dE,

=
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m,n

δ(E − En) ⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LC |ψL,n⟩ ⟨ψL,n| V̂LC |m⟩ dE,

=
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m,n

⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LCδ(E − En) |ψL,n⟩ ⟨ψL,n| V̂LC |m⟩ dE,

=
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m

⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜC V̂

†
LC

(∑
n

δ(E − En) |ψL,n⟩ ⟨ψL,n|

)
V̂LC |m⟩ dE.
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Usando la ecuación 6.25 y 6.27 tenemos,

IL→R =
2e

ℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m

⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜC

(
Γ̂L

2π

)
|m⟩ dE,

IL→R =
2e

2πℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m

⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜCΓ̂L |m⟩ dE, (6.43)

IL→R =
e

πℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)

∑
m

⟨m| Ĝ†
CΓ̂RĜCΓ̂L |m⟩ dE,

IL→R =
e

πℏ

∫ ∞

−∞
f(E,EF,L)Tr

(
Ĝ†

CΓ̂RĜCΓ̂L

)
dE,

Luego entonces, la corriente total a través del dispositivo es,

I = IL→R − IR→L, (6.44)

I =
e

πℏ

∫ ∞

−∞
[f(E,EF,L)− f(E,EF,R)]Tr

(
Ĝ†

CΓ̂RĜCΓ̂L

)
dE.

La transmisión en el sistema puede ser calculada por las funciones de

Green de acuerdo a la relación conocida como relación de Fischer-Lee

3 ,

T(E) = Tr
(
Ĝ†

CΓ̂RĜCΓ̂L

)
(6.45)

La corriente de tunelamiento finalmente es obtenida en términos de

la diferencia de población electrónica en ambos reservorios y la pro-

babilidad de transmisión a través del sistema,

I =
e

πℏ

∫ ∞

−∞
[f(E,EF,L)− f(E,EF,R)]T(E)dE. (6.46)
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