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Resumen

En este trabajo se han analizado diodos de tunelamiento resonante (DTR)
de doble barrera que estan conformados por diferentes heteroestrucuturas
semiconductoras adyacentes y se han utilizado para muchas aplicaciones
optoelectronicas y microelectronicas. El estudio hizo un comparativo entre
sistemas preparados con materiales del grupo III-V y del grupo II-IV del tipo
AIN/GaN/AIN, AIN/ZnO/AIN y Al,Gay_N/ZnO/Al,Ga,_, N teniendo en
cuenta los efectos de polarizacién interna que los caracterizan. Las dimensiones
y los dopamientos fueron los mismos para todos los sistemas estudiados y en el
ultimo sistema se utiliz6 una concentracién del 30 % (z = 0.3). Se calcularon
perfiles de potencial, curvas de transmision y curvas caracteristicas corriente
versus voltaje I-V para cada uno de estos sistemas resolviendo la ecuacién de
Poisson y la ecuacién de Schrodinger por el método de elementos finitos e
implementando el formalismo de Landauer.

Los resultados muestran que los sistemas de doble barrera del tipo
AIN/GaN/AIN y AIN/ZnOJ/AIN presentan curvas I-V en el rango de
los miliamperios (mA) y zonas de resistencia diferencial negativa alrededor de
3V,35V,45V, 55V y6.5 V,; mientras que el sistema de doble barrera
del tipo Aly3Gag7N/ZnO/Aly3Gag7N presenta curva caracteristica I-V en
el rango de los amperios (A) y tiene zonas de resistencia diferencial negativa
alrededor de 1 V, 2.1 Vy 3.2 V.



CapriTULO 1

Introduccion

Este capitulo introductorio tiene la intension de mostrar la evolucién de los
dispositivos basados en nitruros y también los basados en éxidos, paradigmas
para el crecimiento heteroepitaxial de estas peliculas, asi como destacar las
aplicaciones tecnoldgicas de dichos dispositivos y presentar algunos informes
destacados que sirven como recorrido histérico.

Finalmente se presenta la organizacién en capitulos del documento y su

respectivo contenido.

1.1 Dispositivos basados en nitruros

Los semiconductores basados en nitruros del grupo III-IV (GaN, AlGaN,
InAIN, InGaN, InAlGaN, AIN) han sido objeto de interés en las tltimas
decadas para aplicaciones en optoelectronica 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 preparacién de un nitruro con la familia del grupo III:
nitruro de boro (BN), nitruro de aluminio (AIN), nitruro de indio (InN) y
nitruro de talio (TIN). El primer material de nitruro de galio (GaN) poli-
cristalino fue sintetizado haciendo pasar amoniaco (N Hj3) sobre galio liquido
(Ga) a temperaturas elevadas. Este material fue examinado, demostrando su
estabilidad hasta 800 °C en atmdsfera de hidrégeno .

En 1969 se ha logrado la preparacién de GaN monocristalino incoloro
mediante una técnica de crecimiento en fase vapor previamente utilizada para
la produccién de GaAs, GaP y GaSb. Estos cristales representan los primeros
especimenes de GaN informados adecuados para una exhaustiva evaluacién
eléctrica y Optica de este compuesto. Se ha determinado que GaN posee una

brecha de energia directa de 3.39 eV y que los cristales no dopados obtenidos
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mediante este método exhiben una concentracion inherente de electrones muy
elevada, generalmente superior a 10! /em? 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 peliculas delgadas cristalinas sobre sustratos me-
diante la deposicién de vapor en fase gaseosa. En este método, los precursores
gaseosos contienen hidruros metélicos que reaccionan con gases de portador,
como hidrégeno o argdén, a altas temperaturas para formar los componentes
del material que se estd depositando. Debido a una gran discrepancia en la
red cristalina entre estos materiales, las capas sintetizadas mostraron una
calidad cristalografica deficiente. Sin embargo, a pesar de esta limitacién,
este trabajo fue fundamental para confirmar su estructura hexagonal con
parametros de red de a = 0.3189 nm y ¢ = 0.5185 nm, y para los primeros
conceptos sobre diodos emisores de luz (LED, del inglés) . Siguiendo con
la técnica HVPE, en el caso de GaN, por ejemplo, se utilizan precursores
como trimetilgalio (TMG) y amoniaco (NH3). Estos precursores reaccionan
en la fase vapor sobre un sustrato, generalmente zafiro o silicio, y forman una
pelicula delgada de GaN cristalino. La HVPE es conocida por su capacidad
para producir grandes volimenes de material y por su relativa simplicidad en
comparacion con otros métodos de crecimiento de peliculas delgadas de GaN.
Sin embargo, puede ser mas desafiante en términos de control de la calidad
cristalina y la uniformidad de la pelicula. En 1973 la misma investigadora
reporté emisiéon ultravioleta (UV) en unién p-n para diodos emisores de
luz con voltajes de operacién de 10-20 voltios. Para semiconductores tipo
p anteriormente se habia usado Zn como compensador por ser un aceptor
comun en compuestos III-V; con emisién roja, amarilla, verde y azul. Pero
esta investigacion que se cita hizo dopamientos con Mg para equilibrar los

donadores nativos y obtuvo buenos resultados porque los voltajes de opera-



1.1. Dispositivos basados en nitruros 3

cién reportados anteriormente eran alrededor de los 160 V para emisién UV .

En el crecimiento de peliculas, una capa de nucleacion es una capa delgada
de material depositada en un sustrato antes de crecer la pelicula principal. Su
funcién principal es proporcionar un sustrato adecuado para que los atomos
o moléculas de la pelicula 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 metalorganico a presion
atmosférica al introducir una capa de nucleaciéon de AIN a baja temperatu-
ra. Esta capa de nucleacion permitié a Amano y Akasaki obtener GaN liso y
transparente con buena calidad cristalografica .

La técnica de irradiacién con un haz de electrones de baja energia (LEEBI,
del inglés) es una herramienta versatil utilizada en una variedad de campos
cientificos y tecnoldgicos para interactuar con muestras de manera controlada
y precisa. Se utiliza en una variedad de aplicaciones; por ejemplo, en el campo
de la investigacién de materiales, puede utilizarse para activar dopantes en
semiconductores. En microscopia electronica, puede utilizarse para modificar
la superficie de muestras: grabado o deposicién controlada de materiales. En
la fabricacién de dispositivos electrénicos, puede utilizarse en procesos de li-
tografia electronica para la exposicion y modificacion de patrones en peliculas
delgadas. De esta manera Amano y colaboradores elaboraron por primera vez
una pelicula semiconductora con dopamiento tipo p de baja resistividad en el
ano 1989 con GaN dopado Mg. Seguidamente disenaron un LED por unién
p-n que emitia en el espectro UV .

En 1991 se desarrollaron diodos emisores de luz azul de unién p-n de alta
potencia usando peliculas de GaN crecidas sobre capas intermedias de GaN
y sustrato de zafiro. El voltaje de operacion fue de 4 V con corriente directa

de 20 mA y la longitud de onda detectada fue de 430 nm. Nakamura ese ano
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optimizo la idea de sus predecesores para crecer sus heteroestructuras y obtuvo
concentraciones de hoyos tipo-p del orden de 10 /cm?; por las 106 /em? obte-
nidas por Amano y Akasaki dos anos antes. Luego entonces la cantidad total
de energd luminosa por unidad de tiempo que el LED de Nakamura emitia fue
10 veces mas alto que los LED de la época basados en SiC @

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 1210° Q.cm y después del recocido la resisitivi-
dad y la concentracién de hoyos toman el valor de 2 Q.em y 3210'7/em? [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 energia eléctrica se
perdera en forma de calor debido a la resistencia interna del dispositivo. Es
por ello que los trabajos de Nakamura dieron paso a toda la tecnologia de LED
y diodos laseres (LD) que tenemos hoy. A partir de la luz azul rapidamente se
generé luz blanca con recubrimientos de materiales basados en fésforo debido
a los procesos de fluorescencia y fosforescencia en este material. Un mercado
multimillonario, desde senalizaciéon hasta imagenologia médica, se abrié ca-
mino.

Siguiendo al mismo investigador, haria un aporte excepcional a través de un
articulo en 1996. Nakamura se centra en el desarrollo y la caracterizacién de
diodos laser basados en InGaN con estructuras de miltiples pozos cuanticos
(MQW, del inglés). Estos dispositivos representaronn una innovacién signifi-
cativa en la tecnologia de laseres semiconductores, especialmente en longitudes
de onda cortas, como el azul y el violeta. El proceso de fabricacion de estos
diodos laser implica el crecimiento epitaxial de multiples capas de InGaN en-
tre la union p-n y sobre sustrato de zafiro mediante técnicas de deposicién de
vapor metalorgdnico (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 épticas y eléctricas del material, lo que resulta en
una eficiencia de emisién de luz mejorada y una menor densidad de corriente
de umbral para la operacion laser. Nakamura y su equipo obtuvieron emisiéon
de 417 nm a temperatura ambiente con una densidad de corriente umbral de
4 kA/em? [8]. En 2014 Akasaki, Amano y Nakamura serfan honrados con el
premio nobel por sus increibles aportes a la ciencia y a la tecnologia del led
azul; fuente de luz eficiente, de larga vida y amigable con el medio ambiente.
En los anos siguientes se desarroll6 la tecnologia de blu-ray, transistor de alta
movilidad electrénica (HEMT, del inglés) y ldser de emisién en superficie de
cavidad vertical (VCSEL, del inglés) basado en GaN.

En 2017 Mei y colaboradores abordan el desafio tecnolégico de generar luz ver-
de eficiente y de alta calidad utilizando ldseres semiconductoras. La “brecha
verde”se refiere a una regién en el espectro visible donde es dificil lograr una
emisién de luz eficiente y de buena calidad con los materiales y tecnologias
convencionales. Lo hicieron disenando VCSEL por MOCVD sobre sustrato de
silicio (Si) y dos capas de puntos cudnticos en la regién activa basados en In-
GaN con 27 % de contenido de Indio. Ese ano reportan longitudes de onda que
se extienden desde 491.8 nm hasta 565.7 nm cubriendo gran parte de la brecha
verde. Estos laseres establecieron el récord mundial de corriente umbral mas
baja (1 mA) a temperatura ambiente |9

Para finalizar este recorrido destacamos el articulo de Zhang en 2019 el cual
se centra en el desarrollo de un diodo léser de ultravioleta profundo (UV-C)
con una longitud de onda de 271.8 nm, que es capaz de operar a temperatura
ambiente. La estructura laser fue crecida en sustrato de AIN por la técni-
va MOCVD. El voltaje de operacion fue de 13.8 V y la corriente umbral de
emision laser fue de 0.4 A. Las aplicaciones de estos dispositivos segun los au-
tores se relacionan con la desinfeccién, esterilizacién, deteccién y destruccion
de microorganismos, tratamiento médico, sensores bioquimicos y monitoreo de

superficies.
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Si bien los LED ya habian alcanzado longitudes de onda corta de 210 nm,
UV-C, los diodos laser estaban en el rango de 315-400 nm. De alli que estos

investigadores hallan alcanzado un excelente rendimiento en la operatividad

de su dispositivo .

1.2 Dispositivos basados en 6xidos

El semiconductor éxido de zinc (ZnO), del grupo II-VI, es el mejor material
para sustituir el GaN, ya que tiene una energia de unién del excitéon muy gran-
de de 60 meV comparada con la del GaN que es de 26 meV lo cual lleva
a fuentes de luz ultravioleta mas intensas y brillantes a través de diodos emi-
sores de luz (LED), diodos laser (LD) y fotodiodos. La energia de unién del
excitén es la energia requerida para crear un exciton en un semiconductor. Si
la energia de unién del excitén es grande, para romperla y llevar un electréon
desde la banda de valencia a la banda de conduccién (o en la misma banda de
conduccién pero a un estado superior) se necesita mucha energia. Esta es la
diferencia en la intensidad luminosa para los dispositivos basados en ZnO. El
ZnQO exhibe tres estrucuturas cristalinas diferentes: wurtzita, blenda de zinc y
sal de roca .

En Italia y en el ano 1987 se hace crecimiento de peliculas de ZnO sobre sus-
trato de zafiro (AlsO3) en direccién ¢ por medio de la técnica de recubrimiento
conocida como pulverizacion catédica asistida por magnetrones para estudiar
sus propiedades elasticas y piezoeléctricas. Carlotti y colaboradores senalan
que las constantes elasticas obtenidas pueden ser una buena aproximacion pa-
ra futuros estudios [13]

Otro dato interesante que se informa en 2005 es que la temperatura de creci-
miento del ZnO sobre zafiro por deposicién de vapor metalorganico es de 500
°C la cual es mucha mas 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. .

En 2009 el investigador aleman Benz y colaboradores han venido adelantando
el disenio de dispositivos del tipo n— MgZnO/p— AlGaN y n— ZnO /p—GaN
por MOCVD sobre zafiro ya que el ZnO presenta niveles de emisién de ra-
diaciéon mas altos que el Si, GaAs, CdS y GaN. En ese ano 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 cudnticos de MgZnO/ZnO para mejorar la elec-
troluminiscencia. Ademas, el autor senala que la mayor energia de unién del
exciton en el ZnO, en comparacion con la del GaN, podria 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 .

Un ano después se producen heteroestructuras de buena calidad con una técni-
ca de crecimiento alternativa pero semejante a MBE. La técnica de pulveriza-
cién por plasma excitado por ondas helicon (HWPS, del inglés) se destacé como
una de las técnicas de crecimiento epitaxial mas adaptables para la produc-
cién 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 atémico [ 16]

En 2018 se disefia un sistema de multicapas de ZnO/GaN por epitaxia de haces
moleculares asistida por plasma hibrido. 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 disenio de reflectores de Bragg distri-
buidos, también conocidos como DBR por sus siglas en inglés (Distributed
Bragg Reflectors). Los DBR son componentes 6pticos disenados para reflejar
selectivamente ciertas longitudes de onda de la luz mientras permiten el paso

de otras. Consisten en capas alternadas de materiales con indices de refraccién
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diferentes, que actian como una red de difraccion y reflejan la luz incidente
en una longitud de onda especifica. Esta tecnologia basada en estos materiales
mencionados se implementa en laseres, diodos emisores de luz, filtros épticos
y moduladores 6pticos en el rango visible y ultravioleta.

Los autores senialan que el desajuste de red y la diferencia de energia entre los

niveles de banda de conduccién en esta regién de transicién entre ZnO/GaN

es pequeno .

1.3 Diodos de tunelamiento resonante

Se ha hecho una revisién sobre articulos tedricos, experimentales y aplicaciones
tecnologicas de diodos emisores de luz (LED), diodos laseres (LD, VCSEL),
reflectores de Bragg (DBR), y fotodiodos. Un dispositivo importante del que
no hemos hecho ningiin 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 si de un semiconductor con una
banda de energia prohibida (o bandgap) muy grande y un semiconductor con
un bandgap mucho menor; que al momento de su descripcién mecano-cuantica
se modela como un sistema de barreras y pozos cuanticos adyacentes capaces
de confinar portadores de carga como electrones y huecos dentro de una regién
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 solucién numérica de la ecuacién diferencial de
Schrodinger, calcul6 el transporte electrénico a través de barreras dobles. Hallé
transmision del 100 % en este tipo de sistemas ; a diferencia de sistemas
de una barrera de potencial, que segin la mecédnica cudntica, la transmisién
nunca es del 100 %.

Segtun la propuesta del fisico sovietico logansen en 1964 un sistema cristalino,
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dependiendo de la disposicién atomica en la red, se puede ver como un sis-
tema de barreras de potencial. Su investigacién se centr6 en el fenémeno del
tunelamiento de electrones a través de barreras de potencial en semiconduc-
tores. Luego entonces se esperaria 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 energia clasica para superarla .
Mas adelante, en 1970, se propuso que el transporte unidimensional a través
de heteroestructuras semiconductoras se diera como una consecuencia de la
transmision electronica. El articulo de 1970 fue importante debido a su con-
tribucion a nuestra comprension del fenémeno de la localizacion en sistemas
unidimensionales, pero aun mas significativamente, establecié una conexién en-
tre la conductancia eléctrica y las probabilidades de transmisién, que ha sido
la base de gran parte del trabajo futuro en sistemas mesoscépicos, a menudo
referido como el formalismo de Landauer. Landauer establece que la conduc-
tancia eléctrica de un sistema desordenado estd directamente relacionada con
la probabilidad de transmision a través del sistema. Cuanto mayor sea la pro-
babilidad de transmisién, mayor serd la conductancia del sistema, ya que habra
una mayor proporcion de portadores de carga que lograran pasar a través del
sistema sin ser dispersados o reflejados significativamente .

Alrededor de 1973 los investigadores Tsu, Esaki y Chang resolvieron el pro-
blema numérico para una superred finita de multiples barreras de potencial
y encontraron el coeficiente de transmisién respectivo. Estas curvas presenta-
ron algunos picos del 100 %; lo que los llevé a concluir que el tunelamiento
resonante no se da solamente para sistemas de doble barrera. Adicionalmente,
calcularon las curvas caracteristicas, que son curvas de corriente versus vol-
taje, y encontraron que se presenta el fenémeno de resistencia negativa. El
fenémeno 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 presentaciéon alternativa del tunelamiento resonante en heteroestructuras
semiconductoras .

En el ano 1983 se disenan experimentalmente sistemas de barreras y pozos
cuanticos bajo la tecnologia optimizada por Sollner y colaboradores. Luego
entonces pasaron 10 anos para verificar los desarrollos tedéricos anteriores. A
través de las técnicas de epitaxia por haces moleculares y epitaxia de fase
de vapor de los investigadores mencionados se disenan dispositivos de multi-
ples barreras y pozos, se mide su dindmica de transporte, se obtienen curvas
caracteristicas con resistencia diferencial negativa y las energias de emisién
asociadas a este peculiar comportamiento se encontraban en el rango de los
terahertz (Thz) . La banda terahertz, no invasiva y no ionizante, es im-
portante para imagenologia, seguridad y detecciéon de materiales, sistemas de
comunicacién por redes inalambricas, espectroscopia y deteccion temprana de
cancer de piel .

Un equipo en el Massachusetts Institute of Technology (MIT) reporté emisién
THz para dos sistemas diferentes: de 420 GHz en 1989 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 (AISb) y pozo de 6.4 nm de arsenuros de indio

(InAs). Esta frecuencia que reportaron en su momento fue la més alta para un
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oscilador electrénico de estado sélido.

Uno de los aspectos clave de los pozos cuanticos es su capacidad de ingenieria
de banda prohibida. Esta capacidad permite a los cientificos e ingenieros ma-
nipular las propiedades electronicas del material permitiendo la inyeccién ul-
trarrapida de portadores en niveles discretos de energia lo que da lugar a una
amplia gama de aplicaciones en varios campos .

En 1994 se demostré autoconsistentemente que los DTR basados en barreras
dobles de AlGaAs de 3.4 nm, pozo de GaAs de las mismas dimensiones, drea de
4.5 pm? y concentracién de aluminio del 30 % desplegan resistencia diferencial
negativa con frecuencias de corte en la regién del terahertz (THz) . Esta
frecuencia se refiere a la frecuencia maxima a la que el dispositivo puede operar
de manera eficiente antes de que sus propiedades de resonancia y tunelamiento
se vuelvan menos efectivas o practicas.

Luego entonces la construccion de DTR, basados en nitruros (GaN) que operen
en el rango espectral del terahertz era cuestién de tiempo para que se dieran
paso dada la optimizacion en el crecimiento de peliculas y el desarrollo de estas
tecnologias epitaxiales.

Asi fue que en 2001 desde japon Kikuchi y colaboradores preparan un DTR
con barreras de AIN y pozos de GaN por MBE con capas dopadas adyacentes
de n-GaN de 2x10'8/cm?. 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 seis 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/cm? y relacién
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/cm? y PVR
de 9.7 . El PVR se refiere a la relacién entre la corriente maxima (pico) y
la corriente minima (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 maxima y minima, lo que significa una mayor eficiencia de
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conmutacién entre un estado de alta corriente (pico) y un estado de baja co-
rriente (valle) y una resonancia mas definida y clara en la curva I-V. Por lo
tanto, el indice PVR es una métrica importante para evaluar la calidad y el
rendimiento de los diodos de tunel resonante, y un PVR alto es generalmente
deseable para un funcionamiento 6ptimo del dispositivo en diversas aplicacio-
nes.

En 2002 se hace un estudio tedrico por funciones de Green para un DTR
AIN/GaN. El perfil del potencial muestra una fuerte asimetria por causa de
los campos internos de polarizaciéon. Dichos campos lo que hacen es desplazar
las resonancias en la probabilidad de transmisién. Ademas, se tienen en cuen-
ta términos de interaccién electrén-electrén e interacciones entre electrones e
impurezas cargadas utilizando un potencial autoconsistente de Hartree. Las
cargas de polarizacién en heterointerfaces de GaN/AIN se incluyen en forma
de monocapas cargadas. Se observa una regién de agotamiento a un lado del
sistema y un pozo triangular al otro lado disponible para acumular electrones
. Ese mismo ano se hace otro estudio por el modelo de enlace fuerte a tem-
peratura 0 K. El sistema considera capas fuertemente dopadas de 3x10'°/cm3
y una region activa de dos barreras y un pozo, todos de iguales dimensiones
de 3.1 nm. Se observa el desplazamiento en la transmisién y un alto PVR por
causa de la gran discontinuidad de la banda entre los materiales (1.7 eV) [29].
Dos anos después, en 2004, Belyaev y su equipo de colaboradores reportan un
DTR AIN/GaN crecido por MBE sobre sustrato de GaN. Hasta el momento
se demandaba mads calidad en las heteroestructuras (invarianza traslacional)
para que el dispositivo funcione eficientemente. Las barreras de AIN son de
anchura asimétrica de 1 nm y 2 nm; y el pozo es de 2 nm. El articulo 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 podria afectar negati-

vamente su rendimiento, estabilidad y reproducibilidad .
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Experimentalmente la resistencia diferencial negativa de dos sistemas de DTR
se estudia en 2010. La investigacion presenta PVR de 2.15 a temperatura am-
biente para AIN/GaN de doble barrera crecidos por MOCVD sobre diferentes
capas intermedias cuya técnica da garantias 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 AIN la RDN desaparece | 31].

Estudiar el transporte electrénico vertical bajo diferentes regimenes de tempe-
ratura era cuestion de tiempo y en el ano 2013 los autores presentan un articulo
sobre DTR de doble barrera del tipo AlGaN/GaN con una concentracién 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 precisién y control. El ancho de las regiones de pozo y barreras es
de 2.4 nm y el 4drea de seccién transversal privilegiada es de 4x4 pum?. Para
dreas de 6x6 pum? y 30x30 um? no se observaron RDN y los autores lo explican
en términos del nimero de dislocaciones y la corriente de fuga. A mayor area
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 .

En 2016 se estudia un DTR de doble barrera basado en nitruros del tipo
AlGaN/GaN resolviendo las ecuaciones acopladas de Schrodinger-Poisson. Se
toman en cuenta rigurosamente los efectos de polarizaciéon que junto con el
desplazamiento de las bandas de conduccién en las interfaces de los semicon-
ductores forman el gas bidimensional de electrones a uno de los lados de la
doble barrera y una regiéon 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-

centracion de aluminio los campos internos de polarizacion, la concentracién
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de electrones confinados del lado del emisor y la regién de agotamiento al lado
del colector aumenta .

Hace unos afos, en 2019, se reporté un DTR crecido por deposiciéon de vapor
quimico metalorganico sobre sustrato de zafiro 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 10* e¢m~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/cm?. Su dispositivo presenta rendimientos tan buenos como
los crecidos en GaN pero es de mas bajo costo. Aunque para operaciones a
temperatura ambiente el GaN seria un mejor sustrato .

De lo anterior podemos concluir que el nitruro de galio GaN ha emergido como
uno de los semiconductores mas prometedores para aplicaciones comerciales;
aunque, las dificultades en su crecimiento epitaxial fueron un limitante durante
los primeros anos . Se presentan en diferentes fases cristalinas: wurtzita,
zinc blenda y rock salt; correspondiente a sistemas cristalinos hexagonales y
cubicos. Ademas, destacan sus altos valores relacionados con el campo eléctri-
co critico, la velocidad de saturacién, la mobilidad de electrones y una muy
buena conductividad térmica .

La tecnologia de nitruros es de especial interés en los campos de la micro-
electrénica para la manufactura de de osciladores electronicos ultrarrdapidos y
en la optoelectronica para la miniaturizacién de dispositivos que operen con
frecuencias de oscilacién dentro de la banda terahertz (THz) hasta el ultravio-
leta [37]

En las ultimas decadas las caracteristicas mencionadas han llevado a tiempos
de tunelamiento del orden de los picosegundos y de los femtosegundos. La
posibilidad de manipular la dinamica del transporte electrénico y combinado

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



1.4. FElectrostatica en DTR 15

su manufactura.

1.4 Electrostatica en DTR

El problema de la electrostatica en dispositivos electronicos implica determi-
nar tanto la densidad de electrones como el perfil del potencial electrostatico
de carga de manera autoconsistente. Esto es fundamental para comprender el
comportamiento del dispositivo bajo diversas condiciones de operacion.

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-Fermai

Este enfoque trata la densidad de electrones de una manera semiclasica. En
esta aproximacion, la distribucion de electrones se calcula en funcién del po-
tencial electrostatico, pero se simplifica al considerar un enfoque continuo y
evitar los detalles cuanticos. En gran parte de los trabajos tedricos sobre DTR,
se asume que la carga del electrén en la region del pozo es cero y se asume la
aproximaciéon de Thomas-Fermi en las regiones del emisor y del colector.
Segtin Goud en 2011 es un modelo rapido pero no preciso .

En esta tesis de maestria 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 conducciéon y las energias 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 semiclasico y 7.9 meV para el
modelo cudntico; segun 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 conduccion 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-
cién cuantitativa de un diodo de tunelamiento resonante de doble barrera
InAlAs/InGaAs/InAlAs comparando la aproximaciéon de Thomas-Fermi con
el modelo cuantico de Hartree y probaron que estas consideraciones son buenas
para muchos de estos dispositivos .

Los investigadores presentaron perfiles de potencial y energias resonantes den-
tro del pozo para dos tipos de voltaje: 0.27 V y 0.7 V. Para el primer voltaje
estas energias fueron de 0.19 eV para el médelo cuantico; y 0.184 eV para el
modelo semiclésico.

Para el segundo voltaje las energias resonantes fueron de -0.002 eV y 0.26 eV
para el modelo cudntico; mientras que para el modelo semiclasico fueron de
0.009 eV y 0.27 eV.

Para el voltaje de 0.27 V el fondo de la banda de conduccién del lado del emi-
sor, Eog, fue de 0.164 eV para el modelo cuantico y 0.166 eV para el modelo
semiclasico. Cuando el voltaje se aumento6 a 0.7 V para ambas aproximaciones

el Ecp coincide y fue de 0.164 eV.

1.4.2 Modelo de Hartree

En este modelo, se resuelve de manera autoconsistente la distribucién de carga
cuantica con el potencial electrostatico. Esto implica resolver iterativamente
las ecuaciones de Poisson y Schrodinger para obtener una soluciéon que sea
consistente en ambos contextos: el electrostatico y el cudntico. Aunque este
enfoque es mas complejo y requiere mas tiempo computacional, produce
resultados mucho més precisos, que suelen coincidir mejor con los datos expe-
rimentales. Esto lo hace indispensable para el diseno y analisis detallado de

dispositivos electrénicos donde los efectos cuanticos no pueden ser ignorados.
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En sintesis, ambos modelos tienen sus usos especificos, dependiendo de
los requisitos de precision y los recursos computacionales disponibles. El
modelo de Thomas-Fermi es adecuado para situaciones que requieren calculos
rapidos y menos detallados, mientras que el modelo de Hartree es preferible

para un analisis profundo y preciso.

1.5 Objetivo

El objetivo de esta investigacién es realizar un estudio comparativo en-
tre diodos de tunelamiento resonante de doble barrera basados en nitruros
(AIN/GaN) y otros basados en la combinacién de nitruros y 6xidos (AIN/ZnO

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

1.6 Descripcion general de la tesis

El presente manuscrito esta organizado de la siguiente manera:

En el capitulo 2 se presenta el marco teérico general que fundamenta la inves-
tigacion.

En el capitulo 3 se discute el modelamiento del dispositivo, las etapas compu-
tacionales realizadas para el calculo del perfil de la banda de conduccion y su
respectiva descripcién cuantica.

En el capitulo 4 se organizan los resultados obtenidos mediante el software
COMSOL multiphysics 6.1 y se comparan con los obtenidos en la investiga-
cién hecha por Tyler Growden .
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CAPITULO 2

Marco Teorico General

Una simulacién de los diodos de tunelamiento resonante (DTR), lo més
precisa que se pueda teniendo en cuenta los recursos computacionales
y el tiempo de procesamiento, es de vital importancia para disenar
dispositivos operativos y de completa fiabilidad. Este modelamiento es
esencialmente un intento de explorar diversas consecuencias mecanico-
cuanticas de heterocapas de baja dimensién basadas en nitruros y éxidos.
El DTR es un sistema abierto conformado por una serie de heteroestruc-
turas semiconductoras adyacentes. Un conjunto de ellas, las més 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 corazén de las capas epitaxiales, se denomina la regién activa. Las
capas espaciadoras cumplen la funcién de proteger la regién activa de
impurezas y garantizar que el transporte sea por tunelamiento resonante.
Los contactos metalicos en los DTR estan hechos tipicamente de metales
nobles, como oro (Au) o platino (Pt) u otras aleaciones | 1| debido a las
propiedades tnicas de estos metales.

Los metales nobles tienden a ser quimicamente inertes, lo que significa que
son relativamente resistentes a la corrosiéon y la oxidacién en condiciones
normales. Y ademas, son excelentes conductores de electricidad y calor.
Como se dijo en el capitulo anterior, en la regién activa es que los
parametros fisicos implementados y calculados toman un valor signi-
ficativo ya que son responsables de los fenémenos optoelectronicos y
microelectrénicos que se destinan para las prestaciones del dispositivo.
La misma es de dimensiones nanométricas muy pequenas en comparacion
con el resto del dispositivo y en nuestra investigacién consiste de un tinico

pozo cuantico sanduchado por dos barreras de energia potencial como se

23
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muestra en la figura 2.1.

Contacto metalico
Capa dopada
Capa espaciadora
Barrera
Pozo
Barrera
Capa espaciadora
Capa dopada
Contacto metalico

Figura 2.1: Sistema de heterocapas crecidas epitaxialmente.

A continuacion se presentan las ecuaciones que soportan el modelo tedrico
junto con su respectiva descripcién fisica; insumos decisivos que fortalecen

la heuristica del presente trabajo.

2.1 Ecuacion 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 p;
y las densidades de cargas ligadas p,. A nivel microscépico, 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 distribucién desplazandolas, esparciéndolas e introduciéndo-
las sobre o dentro de los materiales .

Para obtener una descripcién macroscépica de este fendémeno, es conve-

niente introducir un campo vectorial de polarizacion ]3, tal que,

entonces la forma diferencial de la ley de Gauss quedaria,

V.E_ P

€0

bl

V-E=5 _ 'H, (2.2)

-~ V-P
A
€0 €0

vjj:pf

donde € es la constante dieléctrica en el espacio libre y D= EQE + P

En lo siguiente se considera que los materiales en estudio son dieléctri-
cos lineales y es una aproximaciéon muy fuerte e importante. Es decir,
la respuesta eléctrica a un campo eléctrico aplicado sigue una relacion
lineal entre la polarizacion inducida P y el campo eléctrico aplicado E;
lo que generalmente ocurre a bajas intensidades de campo, temperaturas

moderadas y bajos niveles de estrés mecanico:

P = eox.E, (2.3)
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con Y. es la susceptibilidad eléctrica.

Usando en ,

V- E+V-(B) =",

€0

V(14 x)E = ?, (2.4)

0

V. (e.B) ="
€0

V- (EOETE) = py,

donde €, = 1 + ¥, es la permitividad relativa.
En términos del potencial electrostatico £ = —V®, lo que nos lleva a

la ecuacion fundamental para la electrostatica en materiales dieléctricos

lineales:

-V - (e, V) = py. (2.5)

2.2 Polarizacion eléctrica

Esta magnitud macroscopica se define en términos de la polarizacion pie-

zoeléctrica y la polarizacién espontanea:
P=P, + P, (2.6)

Para aplicaciones en dispositivos, los materiales de nitruro se prefieren en
la estructura cristalina de wurtzita debido a su estabilidad termodinamica
a temperatura ambiente.

Cuando se crecen a lo largo de la direccién [0001], estos materiales de
nitruro en estructura de wurtzita experimentan una influencia significa-
tiva de la polarizacién interna. Dos campos principales de polarizacién

estdn asociados con la red cristalina y afectan la estructura general de
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las bandas de energia, y por ende, las energias y funciones de onda: la
polarizacién espontanea, surgida de la falta de simetria de inversion en el
cristal a lo largo del eje [0001], y la polarizacién piezoeléctrica, que resulta
de la deformacién 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 caracteristicas de las bandas de energia.

Otra forma de explicarlo es que en la polarizacion espontanea la desigual-
dad entre los enlaces de los vecinos méas cercanos, donde un enlace, a lo
largo de la direccién [0001], tiene una ionicidad diferente (enlace més lar-
go) en comparacién con los otros tres, hace que los centros geométricos de
la carga negativa (electrones) y la carga positiva (nicleos) no coincidan y
se origine una red dipolar en estos materiales, incluso en ausencia de un
campo eléctrico externo; y la polarizacion piezoelélctrica estd asociada al
desajuste de la red en la interfaz entre dos materiales , .

La polarizacion eléctrica es responsable de la formacion 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 tenderan a
compensar la carga inducida por polarizacion.

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

Como se menciond arriba este fenémeno da cuenta de la densidad de los
momentos dipolares inducidos o permanentes en un material dieléctrico.
Un material que exhibe una distribucién dipolar volumétrica conlleva la
generaciéon de una densidad volumétrica de carga en todo el espacio ocu-
pado por dicha distribucion p,, y al mismo tiempo, origina una carga
superficial en la interfaz p; que delimita el material con su entorno. En
el caso de heteroestructuras semiconductoras adyacentes de muy baja di-
mensionalidad se presta especial atencién a pg y se considera que por

compensaciéon p, = 0.
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Es en esta particularidad que la tesis de Rrustemi |3 | presenta una condi-
cion de frontera asociada a la discontinuidad del campo de desplazamiento
eléctrico D en estructuras semiconductoras con campos internos de pola-
rizacion:

— —

n-(Dy — Dq) = ps. (2.7)

2.3 Gas bidimensional de electrones

Un gas bidimensional de electrones (2DEG, del inglés) en heteroestructu-
ras semiconductoras es un sistema cuéntico avanzado donde los electrones
estan confinados en un plano bidimensional, permitiendo alta movilidad
en dos dimensiones mientras se restringe su movimiento en la tercera.
Este fenémeno se logra superponiendo capas de materiales semiconducto-
res distintos con propiedades electronicas 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 @ La diferencia en las bandas de energia entre estos materiales
crea una discontinuidad, formando un pozo cuantico en la interfaz donde
los electrones quedan atrapados, resultando en propiedades electrénicas
unicas aprovechadas en aplicaciones tecnolégicas como los transistores de

alta movilidad de electrones (HEMT, del inglés).

2.4 Ecuacién de Schrodinger

Para sistemas de baja dimensionalidad, como es el caso de los diodos de
tunelamiento resonante (DTR), el tratamiento cudntico se debe hacer re-
solviendo la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo ya que el

hamiltoniano es independiente del tiempo y es una funcién 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 regién activa el transporte
se da por efecto tunel debido al campo eléctrico externo que se aplica.
Ademas, la aproximacién de masa efectiva es de suma importancia en
este tipo de tratamientos fisico-matematicos; la cual establece que bajo
ciertas condiciones los electrones y los huecos de un cristal en presencia de
campos externos, y demas interacciones que se consideren, viajan a través
de las heteroestructuras como si fuese una particula libre en el vacio pero
con una masa diferente, llamada efectiva, que por lo general no es igual a
la masa del electrén pero guardan una relaciéon de proporcionalidad.
Con esto presente tenemos que en representacion de coordenadas el pro-

blema unidimensional de eigenvalores se puede escribir como:

_h2 o 1 0 ©), \ _ 1(0) (0)
Eam*—(z)a‘f‘Ec(z) 1/]]' (Z)_Ej ¢j (2), (2.8)

con m* como la masa efectiva, h la constante de Planck reducida, E.(z) es
la energia potencial electrostatica total que es conformada por el potencial
de Hartree de la ecuacion , el voltaje externo aplicado y la afinidad
electrénica del material. La funcién de onda wj(o)(z) debe satisfacer las
condiciones de frontera que preestablece la mecanica cuantica. En el otro
par de coordenadas, = y ¥y, el movimiento de los electrones es libre, creando

una subbanda de energia parabdlica.
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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 geometria compleja . 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 ingenieria
para problemas unidimensionales, bidimensionales y tridimensionales. La
premisa fundamental del MEF consiste en la subdivision del dominio en
elementos mas pequenos como se ve en la figura 2.2, donde se resuelve
la ecuacion diferencial en cada uno de ellos mediante una aproximacion
polinémica. Por lo general el mallado se optimiza en algunas regiones con
el objetivo de concentrar los recursos computacionales donde més se nece-
sitan para obtener resultados més precisos. Posteriormente, se ensamblan
las soluciones de los elementos individuales para obtener la solucion glo-

bal.
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Considere el problema de valores en la frontera:

V- [F(PV]u(r) + g(P)u(r) = du(r), (2.9)

donde A es un parametro independiente de la coordenada 7. En este punto,
se puede ver que la ecuacion de Schrodinger es un caso particular de .
La ecuacion anterior debe comportarse bien en un a regiéon €2 con frontera
00 y satisfacer la condicién de Dirichlet u(0€2) = 0. Multiplicando
por una funcién suave y de prueba ¢ que satisfaga ademds ¢(09Q2) = 0 e

integrando en toda la regién indicada tenemos
19 @916 + 9716 — du(rel 2 =
reorganizando quedarfa
/ v. W(F)pdS + / (g(F) — ) u(F)gd = 0. (2.10)

Recordando la propiedad vectorial V - (Av) = A - Vv + (V - A)v, donde
A= f(F)Vu(F) y v = ¢ la ecuacién se transforma en:

/wangdQJr/V~(fVu)¢dQ+/(g—)\)u¢dQ:0. (2.11)
Q Q Q

Si usamos la primera identidad de Green

/ V- (aVh)dQ = 7{ aVb - 1d(9Q), (2.12)

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

Luego entonces, si insertamos ’ 2.12 \ en \2.11 \ obtenemos,

/ fVu-VodQU+ ¢ fVu-ngd(00Q) + / (g— N uddQ =0. (2.13)
Q [2)9] Q
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En problemas estacionarios, debido a la condicién de flujo cero en la fron-

tera, el segundo término en se anula, por lo que finalmente quedaria:

/ FVu - VodQ + / (g — \) ugdQ = 0. (2.14)
Q Q

El procedimiento anterior recibe el nombre de formulacion débil; y se usa
junto con la discretizacién de la EDP. Esto consiste en transformar la EDP
de su forma operativa diferencial en una forma integral; y en términos
de discretizacion, las integrales se reemplazan por sumas utilizando la
regla del trapecio o cualquier otra técnica de integracién numérica. Esto
nos permite expresar la ecuaciéon en términos de variables que llamamos
variables nodales. La solucién 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 discretizacion.

2.6 Formalismo de Landauer

La formula de Landauer para la corriente de tunel describe la corriente
que fluye a través de una barrera de tuinel en un sistema cuéantico. La
formula se basa en el formalismo de Landauer-Biittiker . Se expresa

CO1mo:
e oo

:Tr—h_oo

I T(E)[f:(E) = f(E)dE (2.15)

I es la corriente de tiinel, e es la carga elemental, h es la constante reducida
de Planck, T'(E) es la probabilidad de transmisién de un electrén con
energia E a través de la barrera, f;,.(E) son las funciones de distribucién

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

involucrados en el proceso de tunel.

La féormula de Landauer es una expresiéon fundamental para comprender
el transporte de electrones en sistemas mesoscopicos @, especialmente en
el contexto del tunel a través de barreras. Destaca la conexion entre la
probabilidad de transmisién y la corriente de tunel, enfatizando la natu-
raleza cuantica del transporte electronico en tales sistemas.

A continuacién haremos la demostracién.

La ecuacién es conocida como la férmula 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 mayoria de estos tipos de nanodispositivos, es razonable considerar
que la direccién de crecimiento de la estructura es significativamente me-
nor en comparacioéon con sus direcciones transversales. Teniendo en cuenta
esta consideracién, la energia electronica asociada con dichas direcciones
transversales se expresa mediante,
h2
_ 2 2

€z = 5 (k}+K2), (2.16)

por lo que se transforma en una integral lineal sobre la energia

longitudinal £ que en la literatura se conoce como la relacion de Tsu-

Esaki ,

em* [ 1 4 BB~
- W/o T(FE)In {1 +65<Ef—E-va>} dE, (2.17)

donde J = I/S es la densidad de corriente, I es la corriente eléctrica, S
es el drea de seccién transversal del dispositivo, T'(F) es la transmisién,
E¢ es el nivel de Fermi, 5 es 1/kT y V, es la energia asociada al voltaje

aplicado en los extremos del dispositivo.



34

Referencias

2.7 Referencias

1]

[10]

Encomendero J.; Faria F. A.; Islam S. M.; Protasenko V.; Rouvimov
S.; Sensale-Rodriguez B.; Fay P.; Jena D.; Xing H. G. New tunne-
ling features in polar III-nitride resonant tunneling diodes,
Phys. Rev. X. 2017, 7, 041017.

Wangness R. K. Campos electromagnéticos, México, Limusa,
2001, p. 194.

Rrustemi B. Calculation and characterization of electrosta-
tic and low-field electron transport properties in GalN-on-Si
MOS-HEMT transistors. [Tesis doctoral]. Grenoble: Université
Grenoble Alpes, 2022.

Saha S. Fully self-consistent analysis of III-nitride quantum
cascade structures. J. Comput. Electron. 2016, 4, 1531-1540.

Ellinghaus P. Simulation of GaN/AlGaN heterostructures for
a HEMT simulator. [Tesis de maestria]. L’Aquila: University of
L’Aquila; 2011.

Lee S. W. Two-Dimensional Electron Gas at SrTiO3-Based

Oxide Heterostructures via Atomic Layer Deposition, J. Na-
nomater. 2016, 1-9.

Logan D. L. A first course in the finite element method, Cen-
gage Learning, ISBN 978-0495668251, 2016.

Paulsson M. Non Equilibrium Greenas Functions for Dum-
mies: Introduction to the One Particle NEGF equations,

Mesoscale and Nanoscale Physics, cond-mat.mes-hall, 2008, pp9.

Data S. Electronic transport in mesoscopic systems, UK, Cam-
bridge University Press, 1997.

Tsu R.; Esaki L. Tunneling in a finite superlattice. Appl. Phys.
Lett. 1973, 22, 562.



CAPiTULO 3

Modelamiento

3.1 Introduccion

En este capitulo, se describe la técnica de modelamiento utilizada y que
se implementa en el software Comsol Multiphysics 6.1 .

Con esta técnica se estudian las caracteristicas 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 electrostatica
en el dispositivo teniendo en cuenta la distribucion 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 Electrostatica

El problema de la electrostatica en el sistema involucra la densidad de
carga electrénica y su respectivo perfil de energia potencial E., que en la

literatura se le denomina potencial, y se define como:
Ec(cb) = —(quI) + X)v (31)

donde ® es el potencial de Hartree y y es la afinidad electrénica y su

introduccion significa que la energia de referencia es la energia del vacio.

En esta investigacion se hace el tratamiento semiclasico para la densidad

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

35
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temi en su tesis doctoral de 2022 |3 | ya que como se indicé en el capitulo

1 del manuscrito nos aporta velocidad computacional; reconociendo que

integrar los efectos de campos internos de polarizacién induce por defecto

demoras de cdalculo en el programa, acumulacion en memoria y lentitud

en el procesamiento de los datos.

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

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

el potencial electrostatico ®(z) a través de la estructura puede ser deter-

minada solucionando autoconsistentemente las ecuaciones de densidad de

carga semiclasica de Thomas-Fermi y la de Poisson:

para z fuera de la regién activa,

< Fl12qF
F = - =
1/2(77) /0 1 _|_€(E777)’

para z dentro de la regién activa,

para z en todo el dispositivo,

—

V-D= Prs
V- (&, E) = Pfs
—V - (06, V®) = py

pr=—q. (n(z) = Nj).

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

(3.2)

(3.3)

Las condiciones de frontera que aplicaremos para resolver la ecuacion de

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

O(z=0)=0, (3.5)

Donde V, 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. Notese que V, produce un campo eléctrico adicional cuya energia
potencial asociada contribuye a la energia 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 fisica de materiales:

Er, es el cuasinivel de Fermi

E¢(z), perfil de la banda de conduccién

€0, permitividad del vacio

€, permitividad relativa del material

m*kT]3/2

N¢, densidad efectiva de la banda de conduccion 2[5

N7, concentracién de dopamiento donador
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3.2.1 Densidad superficial de carga

Los efectos de polarizacién, tanto espontanea como piezoeléctrica, se tie-
nen en cuenta por la condicion de frontera del vector de campo de des-

plazamiento D entre un medio 1 y un medio 2,

— —

i+ (D2 — D1) = ps. (3.6)

donde n es un vector unitario perpendicular a la interfaz

Para una interfaz de AlGaN/GaN los autores , y @ presentan una
relacién entre la polarizacion piezoeléctrica Py, la polarizacién espontanea
P, de los materiales en contacto y la densidad de carga ligada superficial

inducida p, la cual depende de la concentracion x:
|ps(2)| = | Pep(Al,Ga1—xN) + Pp.(Al,Ga;_.N) — Py, (GaN)|.  (3.7)

La ecuacion es valida para dos heteroestructuras cualesquiera de

materiales piezoeléctricos diferentes y en contacto.

3.3 Método de Newton-Raphson

En esta seccion se pretende explicar la forma en que el método de Newton-
Raphson complementa el método de elementos finitos para optimizar el
potencial electrostatico de Hartree y construir el fondo de la banda de
conducciéon Eq.

La resolucion inicia cuando proveemos una primera suposicion para el
potencial electrostatico ® la cual consiste en que cada heterocapa es elec-
tricamente neutra (p = 0). Una vez obtenemos este primer potencial que

en adelante llamaremos ®, con esta primera densidad de carga que deno-



3.3. Método de Newton-Raphson 39

taremos pg verificamos que se cumpla la ecuacién de Poisson en su
forma matricial (discretizada). La discretizacién se construye con el méto-
do de elementos finitos. Si se cumple el proceso termina; si no se cumple
debemos hacer una correccion d® al potencial @, siguiendo el método
de Newton-Raphson. Esta correccion se hace en la préxima iteracion que

denotaremos ®4, tal que,
O, = Oy + dD. (3.8)
Esta ultima relacion debe satisfacer la ecuacién de Poisson también:

A(®1) 4 p(®1) = o, (3.9)

donde A es la discretizacién del primer término de la ecuacién 3.4 ],

Si se hace una expansion a primer orden de p(®g + dP) tenemos que:

d
p(D + dB) = p(D) + %d@, (3.10)

por lo que la ecuacién quedaria:

d
A(Dy + dP) + p(Py) + £d® =o,

A(Dg) + A(d®) + p(Py) + j—éd@ =o,
A®0) + p(®y) + [A + j—g]m o, (3.11)
A(®0) + pl0) = —[4+ E]ae,
dp

—[A+ 217 [A(@) + p(®0)] = do.
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Nétese que la ultima ecuacion de nos da d® en términos del paso
previo.
Esta correccién en la ecuacién implementada de manera recurrente

nos da un nuevo potencial @4,
q)j-f—l = qu + dq) (312)

Sin embargo, no es posible hacer esto indefinidamente. Hay que truncar
el proceso cuando el potencial nuevo d®,, difiere del potencial anterior (o
viejo) d®, en un factor que por lo general y en la literatura cientifica es
del orden de 107°.

Una vez se trunque el proceso y se obtenga el potencial definitivo @, con
ayuda de la ecuacion se construye el perfil de la banda de conduccion
E. 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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Tratamiento
semiclasico

n(z) = NFi/z (

Ec=—(q.®+x)

Er —Ec(2)

)

Densidad de
carga eléctrica

p(@) = q.(Np — n(2)) >

Paso inicial

Ditq

pyq = O+ dd

e ™) o
az\ o g | TP =

-1
dd = — [A + d_p [AD + p(D)] Forma matricial/numérica
do |AD + p| < €?

Método de
Newton-Raphson

Finalice

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

tencial E..

En la seccién siguiente se resolvera la ecuacion de Schrodinger en la apro-

ximacion de un electron libre con masa efectiva m* viajando a través del

potencial efectivo F,. que generan las heteroestructuras que conforman el

nanodispositivo.

3.4 Transmision

En mecanica cuantica, hay una probabilidad finita de que la particula

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

que la altura de la barrera. Esta probabilidad se mide con el coeficiente
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de transmisién T'(E):
_JAG)P
[A(r)?

T(E) (3.13)

donde A(r;) 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 solucién de la
ecuacion de Schrodinger,

o o1 0
LT L E| ¢ k) = (). (3.14)

Si bien en el anexo al final de este trabajo se usa la relacion de Fischer-Lee
para hallar la transmisién 7'(F) en términos de las funciones de Green y
posteriormente llegar la férmula de Landauer, calcular la transmision de
esta forma alternativa sigue siendo efectiva y la formula de Landauer para

calcular la corriente eléctrica tiene completa validéz.
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CapPiTULO 4

Resultados y Discusion

Este capitulo es el corazén de esta investigacion y lo conforman
cuatro secciones de gran relevancia. En la primera seccion se
presentan tabulados los parametros asociados a nitruros que se
encontraron por revision bibliografica. En la segunda y tercera
seccion se presenta el proceso de seleccién y optimizacién que nos
permite elegir los parametros para nuestra investigacion tanto para
nitruros como para oxidos. Y en la tltima seccién presentamos los

resultados de nuestra investigacién para sistemas de doble barrera

del tipo Al/ZnO/Al y AIGAN/ZnO/AIGAN.

OBSERVACION: Se debe tener en cuenta que los parame-
tros que aparecen resaltados de color en las tablas 4.1, 4.2 y
4.7 que se presentan a lo largo de este capitulo son los que

se usaran en esta investigacion.

4.1 Espacio de parametros: nitruros

A continuacion se muestra en tablas la lista de parametros hallados
en la literatura.

En la tabla 4.1 se relaciona la polarizacién espontanea, la permiti-
vidad relativa, la afinidad electrénica, el bandgap, el parametro de
red y la masa efectiva para diferentes semiconductores indicando su
respectiva referencia. La variable x en algunas relaciones represen-
ta la concentracion de aluminio usada para formar los compuestos

ternarios que se indican.

45
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Ref. | Magnitud | Semiconductor
1 P,[C/m?] | GaN -0.035
AIN -0.090
2 GaN -0.029
AIN -0.081
3.4 AlGaN -0.0368x-0.0191x* — 0.0339
5 € AIN 8.5
GaN 8.9
AlGaN e-(AIN)z + €.(GaN)(1 — z)
6 xleV] AIN 2.05
GaN 4.2
AlGaN X(Aln)z + x(GaN)(1 — z)
2 E,eV] | AIN 6.2
GaN 3.39
6 AIN 6.2
GaN 3.4
7 AlGaN E (Aln)x + E;j(GaN)(1 —z) — z(1 — x)
8 a[nm] GaN 0.3189
AIN 0.3112
4 AlGaN 0.31986-0.00891x
2,5,8 | m*[m.] | GaN 0.2
9 AIN 0.32
1 AlGaN m*(AIN)x+m*(GaN)(1-x)

Tabla 4.1: Polarizaciéon espontanea P, permitividad relativa ¢,, afinidad
electrénica x, brecha de banda prohibida £, pardmetro de red a y masa efec-
tiva m* para GaN, AIN y AlGaN.

Del mismo modo, la tabla 4.2 presenta formas alternativas de

relacionar la polarizacién 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 articulo como el de los

muy citados Fiorentini y/o Bernardini que tiene en cuenta efectos
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no lineales de P, en su estudio ab initio por funcional de la densidad
usaremos la forma estdndar de calcular P, para cualesquier
semiconductores en contacto que Ellinghaus y Li presentan .
Ademas, se tabulan constantes eldsticas que dan cuenta de la
deformacion de un material semiconductor bajo la accién de campos
externos. Las constantes elasticas son parametros 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 mecanicas, o para deformarse cuando se aplican
campos eléctricos. Estas constantes son especificas para un material
piezoeléctrico particular y describen su comportamiento en respuesta
a un estimulo mecénico o eléctrico.

Notese que € da cuenta del desajuste basal de la red en la interfaz
y depende de los pardmetros de red de los materiales en contacto.

En ningtin momento debe confundirse con la permitividad relativa e,.
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Ref. | Magnitud | Interfaz
4 P,[C/m?] | AlGaN/GaN -1.808¢+5.624€2, ¢ < 0
-1.808¢-7.888¢%, ¢ > 0
e=(agan — a(z))/a(x)
a(X):aAlGaN(JE)

1,10 | P,[C/m?] | Al(In)GaN/GaN | 2¢(e3; — e33C13/C33)
e=(acen — a(z))/a(z)
a(X)ZaAZ(In)GaN(lE)

11 €33 AIN 1.67
es3 GaN 0.75
31 AIN -0.67
€31 GaN -0.44
(O AIN 115
Cis GaN 117
Css3 AIN 372
Css GaN 400
2 €33 AIN 1.79
es3 GaN 1.27
e31 AIN -0.5
es31 GaN -0.35
Cis AIN 108
Cis GaN 106
Css AIN 373
Css GaN 398
12 €33 AlGaN 0.73x4-0.73
€31 AlGaN -0.11x-0.49
Cis AlGaN 5x+103
Css AlGaN -32x+405
12,13 | ps[C/m?] | AlGaN/GaN -0.1063

Tabla 4.2: Polarizacién piezoeléctrica P, y densidad superficial de carga in-
ducida ps para la interfaz AlGaN/GaN.
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4.2 Optimizacién de parametros: nitruros

En esta seccion se presentan los primeros calculos realizados para
semiconductores del grupo III-V. Enseguida se hace una descripciéon
del sistema fisico sobre el que calcularemos, la malla de puntos usa-
da y finalmente los resultados obtenidos; optimizados y listos para

implementar en nuestra investigacion.

4.2.1 Sistemas de doble barrera

A continuacion se reproducen algunos calculos de la tesis doctoral de
Tyler Growden para sistemas de doble barrera basados en nitruros
presentada en 2016 con los pardmetros indicados anteriormente
en las tablas 4.1 y 4.2.

Contacto metélico
Capa dopada
Capa espaciadora
Barrera
Pozo
Barrera
Capa espaciadora
Capa dopada
Contacto metalico

Figura 4.1: Diseno de heterocapas del dispositivo. En las interfaces se indican
las densidades de cargas superficiales p;;, pai, Pid ¥ Pdd-

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

por una capa central que hace las veces del pozo de potencial, dos
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capas adyacentes que seran las barreras de potencial, dos capas es-
paciadoras cuyo propoésito es controlar la difusion de impurezas a la
region activa a menos que sea por tunelamiento cuantico, dos capas
dopadas que para nuestros intereses sera con dopamiento tipo ny los
respectivos contactos metalicos 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 region 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 py;, Pai,PidsPdd ¥ SON
susceptibles de un proceso de optimizacién.

El primer reto que enfrentamos es conocer completamente las dimen-
stones del dispositivo y luego las polarizaciones que Growden utiliza.
Téngase presente que en adelante L,, es el ancho del pozo, L; el an-
cho de las barreras, L, el ancho de la capa espaciadora del lado del
emisor, L. el ancho de la capa espaciadora del lado del colector, L4
el ancho de la region dopada del lado del emisor, L. el ancho de la
region dopada del lado del colector en nm, A el area de la seccion
transversal del dispositivo en um?, ng. y ng. es el dopamiento tipo n

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

SISTEMA 1 - AIN/GaN/AIN

En este sistema los parametros usados y asociados a las dimensiones,
el dopamiento y las polarizaciones son:

Ly =2 nm

L,=3nm

L, =10 nm

ng = 5x10%® cm =3

P,(GaN) = —0.035 C/m?

P,(AIN) = —0.090 C'/m?

P,(AIN) = —0.051 C'/m?.
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Se debe recordar que las polarizaciones se toman de Ellinghaus
y Fiorentini como se resalta en las tablas anteriores; y son
optimizadas a través de la densidad superficial de carga ps como se
indica posteriormente.

En la tesis de Growden no hay informacién explicita sobre el
ancho de las capas dopadas Lg. y Lge; sin embargo, midiendo las
dimensiones sobre los perfiles del potencial que se presentan en la
figura 4.2 a +18 V se encontrd que:

Lg. = 73 nm

Lge = 84 nm.

En esta figura la curva verde es el perfil que reporta Growden
y la curva rosada es la calculada en esta investigacién. 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
investigacion son de 2.9472 eV y 3.0412 eV.
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y e

Energia (eV)
%
|

0 | 50 | 100 | 150
x (nm)
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 lineas 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 parame-
tros necesarios para calcular figuras, tanto la del potencial como la de
transmision, que como se ha indicado el investigador estadounidense

no presenta explicitamente en los documentos que publica.

4.2.2 Malla

Como se senalé en capitulos anteriores las ecuaciones diferenciales
no lineales (Poisson, Schrodinger) se resuelven numéricamente por el
método de elementos finitos.

El mallado para resolver el problema por este método se tomo 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 conduccién para 0 V.

Para reproducir figuras de Tyler [14] se variaron las polarizaciones y
se optimizaron cada una de las densidades superficiales de carga p;

de la Tabla 4.2, asi:

ps|C/m?] | optimizacién
Dii 1.050p54 -0.1117
Pdi -1.050p, 0.1117
Pid 1.17p; -0.12447
Pdd -1.3ps 0.1383

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

Notese que p; se calcula con las polarizaciones de los semiconductores
mediante la ecuacion .

E (eV)

) 50 ' 60 ' 70 ' 80 ' a0 ' 1CIJO I 110
x (nm)
Figura 4.3: Potencial a 0 V para P,(AIN) = —0.090 C/m?, P,(GaN) =
—0.029 C'/m?.
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Figura 4.4: Potencial a 0 V para P;(AIN) =

—0.035 C/m?.

E (eV)

Figura 4.5: Potencial a 0 V para P;(AIN) =

—0.029 C/m?.

T T T T T T T T
70 80 90 100 110

X (nm)

= —0.081 C/m?, P,(GaN) =

T 1 T

T
70 80 90 100 110

x (nm)

= —0.081 C/m?, P,(GaN) =
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E(ev)

50 60 70 80 90 100 110
x(nm)

Figura 4.6: Potencial a 0 V para P,(AIN) = —0.090 C/m?, P,(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 polarizacion espontanea y pie-
zoeléctrica reportadas en la literatura; la linea azul y continua co-
rresponde a la que presenta Growden y la curva rosada segmentada
corresponde a los calculos hechos en este trabajo.

Es claro que de todas las que mejor se ajustan (luego de optimiza-
cién) 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 esta en equilibrio los perfiles de
la banda de conduccién en ambas investigaciones se ajustan correc-
tamente. Ademas, los campos internos forman un pozo de potencial
triangular del lado del emisor que conforman una regiéon de acumula-
cion de electrones que se conoce como gas bidimensional de electrones
(2DEG, del inglés). Esta region 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 distribucion 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.

Potencial eléctrico (V)

4+ E r\‘\‘-
-4.5¢ 5 ‘
5} e
\
-5.5¢ \ \ ‘
-6f "\ |"|
\
6.5} T
\ |
-7t l‘. ‘
\
-7.5} !
0 5‘0 160 15‘0
X (nm)

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

Para la transmision se hace un barrido paramétrico sobre la energia

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

potencial E,.. 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 transmision de la figura 4.8 y se hace un comparativo

entre los calculos realizados aqui 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 transmision.
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0.1
0.01
1E-3
1E-4
1E-5
1E-6
1E-7
1E-8

Transmision

1E-9
1E-10
1E-11
1E-12

1E-13 3

T T T
25 3.0

T T T T T T 1
3.5 4.0 45 5.0

E(eV)

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

E, (eV)

Growden

Esta investigacion

Eo
E,

2.6528
3.4764

2.786
3.604

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

esta investigacion.

SISTEMA 2 - AIN/GaN/AIN

Continuando con este proceso de verificacion y optimizacion hicimos

calculos sobre otro de los sistemas que presenta Tyler en su tesis de
2016 del tipo AIN/GaN.

El sistema elegido tiene las siguientes dimensiones:

Ly =2nm
L,=4nm
L, =6nm
L, =12 nm
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Lg. = 100 nm

Lg. = 300 nm

Nge = 8x10" em =3

Nge = 5x10" em™3
P,(GaN) = —0.035 C'/m?
P,(AIN) = —0.090 C/m?
P,(AIN) = —0.051 C/m?.

Las polarizaciones se toman de Ellinghaus | 1|y Fiorentini .

E ¥ —

L I

PR T T T T

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 energia como se puede ver en

la figura 4.9. La linea horizontal palida es el cuasinivel de Fermi

Er =0.009eV.

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

sistema. La curva roja es del investigador estadounidense Growden y

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

mos que hay sefs cuasiestados de energia para este sistema ordenados

en la tabla 4.5. Este aumento en el nimero 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 cudntico de 3 nm a 4 nm.

Ty

0.1 4
0.01 4
1E-3 |
1E4 ]
1E5 ]
166
1E-7
1E-8
1E-9 ]
1E-10
1E-11 4
1E-12
1E-13 ]
1E-14 ]

Transmision

T
2

Energia (eV)

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

E, (eV)

Growden

Esta investigacion

Eo
Ey
Es
E;
Ey4
E;

0.425
0.855
1.273
1.814
2.466
2.92

0.425
0.902
1.336
1.845
2.376
2.741

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

esta investigacion.

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

llos asociados a cuasiestados de baja energia, aumentamos el niimero

de pasos en el barrido parametrico como se muestra para el estado
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fundamental Ej en la figura 4.11. No es factible hacerlo para rangos
de energia 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 caracteristicas (corriente
vs voltage) son directamente proporcionales al area bajo la curva de

transmision como indica la ecuacién 2.17.

10™E
1075k

-6 : |
10 E Il

107k

10'8 E — T - i —_— E

0.4252

Figura 4.11: Transmision alrededor del estado fundamental E, del sistema 2
calculado en esta investigacién para pasos de 1x107°.

Los datos que se obtuvieron en este proceso de convergencia se
organizan en la tabla 4.6. Para estos resultados se dejé fijo el mallado
en 10003 elementos en todo el dominio y se variaron los pasos en la
transmisién. Con base en la tabla de datos y la figura 4.11 se puede
concluir que hay cambios significativos en los primeros autovalores
FEy, By y E5, pero no en lo otros autoestados excitados F3, Fy yFEs.
Estos efectos numéricos debido a la convergencia ocurren porque la
funcién de onda de un estado de baja energia esta més concentrada
en el pozo cuantico, por lo que se requieren mas puntos para calcular
con mejor precisién el coeficiente de transmision. Otra forma de
decirlo es que los estados més bajos son los estados mas probables,
el estado fundamental es el mas probable de todos para ser ocupado

por los electrones de tunelamiento, y por eso el pico de transmision
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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 computacion.

Pasos | E, (eV) | T-investigacién | T

Eo | 1x107* | 0.425 2.4x107° 1.25x1074
1x107% | 0.425 3.1x1077
1x1079 | 0.425 6x10~*
E; | 1x107* | 0.902 1.6x 107 1.3x1073
1x107% | 0.902 2.3x 1073
1x107% | 0.902 3.5x 1073
B, | 1x107* | 1.336 6.3x1073 2.9x1072
1x1076 | 1.336 2x1072
1x107% | 1.336 2x1072

Es | 1x107* | 1.845 0.104 0.17
1x107% | 1.845 0.104

E, | 1x107* | 2.376 0.65 0.045
1x107% | 2376. 0.65

Es | 1x107* | 2.741 0.95 0.94

1x1076 | 2.741 0.95

Tabla 4.6: Autovalores calculados a 0 V para diferentes pasos en el barrido
parametrico y magnitud 7" en el pico de transmisién. Se presentan resultados
de esta investigacién y de Growden.

Como cierre de esta seccion, se puede decir que los parametros asocia-
dos a los nitruros ya estan determinados y optimizados en término
de la densidad superficial de carga inducida pg; la cual colecta los
campos de polarizacién eléctrica espontanea y piezoeléctrica segun
la ecuacion .

En cuanto a los pardametros ordenados en las tablas 4.1 y 4.2 que se
repitan, tales como la brecha prohibida E, y las constantes elasticas
e y C, elegiremos aquellas recientemente publicadas, de preferencia

experimentales o tedricas 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 parametros: 6xidos

En esta seccion se presentan los parametros hallados en la literatura
para los materiales basado en 6xidos que se estudiaran y posterior-
mente el criterio empleado para la eleccion de aquellos que tendremos
en cuenta para nuestros calculos.

En la tabla 4.7 se presenta la polarizaciéon espontanea, la permiti-
vidad relativa, la afinidad electrénica, el bandgap, el parametro de
red y la masa efectiva del semiconductor ZnO. Para la polarizacion
espontanea Ps elegimos el valor que entrega el articulo de Jang y
Chichibu del ano 2012 ya que aunque es tipo teérico (ab initio)
entrega parametros de red y constantes piezoeléctricas del ZnO en fa-
se wurtzita que son compatibles con resultados experimentales. Otra
razén por la que elegimos este articulo es que comparado con los otros
articulos es mas reciente.

Este 1ltimo criterio se utiliza también para la permitividad relativa

€r, para el bandgap E, y el pardmetro de red a.
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Ref. Magnitud | Semiconductor
15 P,[C/m?] | ZnO 10.022
16 Zn0O -0.057
17 Zn0O -0.053
18 € Zn0O 8.1
19 Zm0O 8.4
11 Zn0O 7.4
20,21 xleV] ZnO 3.174

18 E,eV] | ZnO 3.37
19 Zn0O 3.25
22 /m0O 3.44
11 /m0O 3.35
23 /m0O 3.36
18 alnm| | ZnO 0.320
19 Zn0O 0.567
11 Zn0O 0.3198
17 /m0O 0.3254

18, 24,25 | m*[m.] | ZnO 0.24

19, 11, 10 | B,[C/m?] | AlGaN/ZnO 2¢(e3; — e33C13/C33)

e=(azno — a(z))/a(x)
a(x)=aqcan ()

Tabla 4.7: Polarizaciéon espontanea P, permitividad relativa ¢,, afinidad
electrénica x, banda prohibida FE;, pardmetro de red a, masa efectiva m*
para MgO, ZnO y MgZnO y polarizaciéon piezoeléctrica P, para la interfaz
AlGaN/ZnO.

4.4 Resultados de esta investigacion

En las secciones anteriores se hicieron célculos de perfiles de potencial
y transmisién para dispositivos de doble barrera del tipo AIN/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 polarizacion
es de |ps| = 0.1063 C/m?* como se indica en la tabla 4.2.

SISTEMA 3 - AIN/ZnO/AIN

El sistema 3 tiene las siguientes dimensiones:
Ly=2nm
L,=4nm

L, =6nm

L, =12 nm
Lg. = 100 nm
Lg. = 300 nm

Nge = 8x10" em =3

Nge = 5x10" em™3

P,(Zn0O) = —0.053 C'/m?

P,(AIN) = —0.090 C/m?

P,(AIN) = —0.051 C'/m?.

Las polarizaciones asociadas al AIN se hallan con Gorczyca y

Ellinghaus ; y la polarizacion espontanea 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 especificos del tipo AIN/ZnO y AlGaN/ZnO
que denominamos SISTEMA 3 y SISTEMA 4. En estos casos
|ps| = 0.14526 C/m? ya que el material del semiconductor asociado
al pozo de potencial, las capas espaciadoras y las capas dopadas se
modifican del nitruro GaN al éxido ZnO, pero que hereda las mismas
dimensiones espaciales y el mismo dopamiento que el SISTEMA 2.
Esto es:

Ly=2nm, L, =4 nm, L,, =6 nm, L,, = 12 nm, Lg. = 100 nm,
Lge = 300 nm, ng. = 8x10* em™3, nge = 5x10* em=3.

El sistema 3 es un dispositivo de doble barrera de potencial basado
en los semiconductores AIN del grupo III-V y un pozo de cuédntico

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 conduccion del lado del emisor es



66

Capitulo 4. Resultados y Discusion

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 energia
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
polarizacion y por tanto un aumento en la densidad superficial de
carga p, respecto a los otros sistemas. Ademas, del lado del emisor
y adyacente al pozo triangular mencionado se forma una barre-

ra con forma parabdlica debido a los campos internos de polarizacion.

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

El cuasinivel de Fermi E'r calculado en el sistema 3 es de 0.0009 eV y
corresponde a la linea segmentada roja. Dado que el sistema esta en
equilibrio el cuasinivel Efr es el mismo tanto para el lado del emisor
(Erg) como para el lado del colector (Er¢). 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: Transmision calculada en esta investigacion para voltajes de 0
V,1V,2VY 3V para el sistema 3.

En la figura 4.13 se muestra la curva de transmisién para voltajes
entre 0 Vy 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 cuanti-
co como se presenta en la tabla 4.8. Aparece un autovalor negativo
posicionado entre el fondo de la banda de conduccién del lado del
emisor y el cuasinivel de Fermi indicando que hay corriente eléctrica.
Ademas, 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, segun la figura no pasa asi entre el nivel de Fermi y el fondo de
la banda de conduccion, porque los picos de transmisién 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 minima energia. Con un ajuste numérico en el barrido
veremos nuevamente el aumento en la probabilidad de transmisién
cuando el voltaje aumenta.

Los autovalores y los picos calculados para distintas curvas de trans-
misién se presentan en las tablas 4.8.

0V | E, (eV) T 1V | E, (eV) T

Eo | 0580 |4.12x107° || E, | 0250 |8.63x10-10
E; | 1.126 | 2.45x10™° || B, | 0.837 | 1.44x10~°
E, | 1566 | 1.71x10~* || By | 1.301 | 2.91x10~%
Es | 1.957 | 1.73x107% || By | 1.692 | 1.94x10~2
E, | 2344 | 2.15x107% || B, | 2.035 | 8.91x1072

2V | E, (eV) T 26V | E, (eV) T

E, | -0.119 |2.16x10~ ' E, -0.13 | 1.71x10~ "
E; | 0.507 | 7.38x107° E, 0.208 | 6.21x107°
Ey | 0.996 | 3.85x1072 Es 0.54 4.06x10~2
E; | 1.382 | 1.35x107! Es 1.028 | 4.83x107*
E, | 1.708 | 3.31x107! E, 1.406 2.1x107!
Es | 2124 | 5.32x107! E; 1.726 | 3.85x107"
3V | E, (eV) T 33V | E, (eV) T

Eo | -0.245 | 4.59x10710 E, | -0.0139 | 1.66x10~°
E, | 0.091 | 5.98x107° E, 0.136 | 3.02x10*
E, | 0.605 | 5.54x1072 E, 0.644 | 3.68x10*

Es 0.984 6.22x10~1 Es 1.017 0.64
By 1.329 7.67x1071 Ey4 1.362 0.76
Es 1.721 0.81 Es 1.752 0.86

Tabla 4.8: Tabla de autovalores y picos de transmisién del sistema 3 para 0
V,1V,2V 26V, 3Vy33V.
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4.4.1 Resistencia diferencial negativa-
sistema 3

En este apartado se presenta la interpretacion fisica de la primera
resistencia diferencial negativa que se exhibe en la curva carac-

teristica de corriente versus voltaje de la figura 4.14 para el sistema 3.

0.05
0.04

0.03

i (MA)

0.02 e T~

0.01 1 e

0.00 T T T T T T
2.6 2.8 3.0 3.2

Va (V)

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 conduccion del lado del emisor y el cuasinivel
de Fermi F; 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 mas y mas al fondo de la banda de conduccion
(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
conduccién y la corriente cae draméticamente (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.

Segun 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,
3V y 3.3V para el sistema 3 y los autovalores dentro del pozo cuéntico.

En la figura 4.16 se exhibe la curva caracteristica de corriente versus
voltaje para el sistema 3 de doble barrera (AIN/ZnO/AIN). La
corriente eléctrica para diferentes voltajes aplicados al dispositivo
tiene unidades de miliamperios.

Se presentan cinco zonas de resistencia diferencial negativa alrededor
de3V,35V, 45V, 55Vy6.5V.

En la tesis de Growden que corresponde al sistema 2 descrito al
principio de este capitulo (AIN/GaN/AIN) se despliega la primera
region de resistencia diferencial negativa (RDN) en 2.2 V| las demés
en 3.6 V,48V,56 Vy6.4V][l4]

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, |ps — sistema2| = 0.1063
C/m? y |ps — sistema3| = 0.14526 C'/m?, podemos concluir que esta
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diferencia es influyente en la primera zona de resistencia diferencial
negativa donde los efectos piezoeléctricos son més protagonistas.
Cuando el voltaje aumenta a partir de 3.5 V estas diferencias
tienen menor influencia dada la energia que alcanzan los electrones

provenientes del emisor.

i (MA)

Figura 4.16: Curva caracteristica corriente vs voltaje para el sistema 3.

Para cerrar el estudio sobre el sistema 3 calculamos la relaciéon para
la corriente pico-valle (PVCR, del ingés) sobre la curva caracteristica
de la figura 4.16 y los comparamos con los resultados de Growden.
Para cada zona de resistencia negativa medimos la corriente pico i,
la corriente valle 7, y el indice 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 pequena; pero no es importante porque para efectos
préacticos (y tecnoldgicos) es imitil. 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 | i, —2 | 1, —2 | PVCR-2 | 4, —3 | ¢, — 3 | PVCR-3
1 0.024 | 0.013 1.84
0.102 | 0.018 5.67 024 | 0.17 1.41
0.61 0.56 1.09 0.82 | 0.53 1.54
1.63 | 0.79 2.06 1.51 0.80 1.89
2.19 2.14 1.02 250 | 2.31 1.08

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

O = W N

Finalmente podemos decir que el sistema 3 que investigamos en este
trabajo es una alternativa para disenar 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 indicé en el capitulo introductorio.
SISTEMA 4 - AlGaN/ZnO/AlGaN

El dispositivo que denominamos sistema 4 consta de barreras dobles
con una concentraciéon del 30 % de aluminio y 70 % de galio. El pozo
cuantico es de ZnO. Este sistema tiene las siguientes dimensiones:
Ly =2 nm

L,=4nm

L,,=6nm

L, =12 nm
Lg. = 100 nm
Lg. = 300 nm

Nge = 8x10' em =3
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Nge = Hx10' em ™3

Py(Zn0O) = —0.053 C'/m?

P,(AlGaN) = —0.046 C'/m?

P,(AlGaN) = —0.040 C/m?.

Las polarizaciones asociadas al AlGaN se toman de Fiorentini |4y
Ambacher ; y la de ZnO se toman de Jang .

E (eV)

-1.0 . ; . ;
50 100 150

X (nm)

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 Ep
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 estequiometria del
sistema 4 y a las cargas eléctricas superficiales inducidas por
los campos internos de polarizacion. En este sistema también se

observa una barrera con forma parabdlica 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 concentracién 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 asimetria se regula como se observa en la figu-
ra 4.18. Ademsds la barrera del lado del emisor en el sistema 4 tiene
forma rectangular.

En la figura 4.19 se observan las curvas de transmision del sistema
4 para 0 V, 1V, 2 Vy 3 V. Notese que los picos se desplazan a
la izquierda a niveles de menor energia 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 calculo de la transmisién pero como se indicé an-

teriormente no afectan los resultados para la curva caracteristica.
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Figura 4.19: Transmision calculada en esta investigacion para voltajes de 0
V,1V,2Vy3YV para el sistema 4.

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

transmision 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.

0V | E, (eV) T 08V | E, (eV) T
Eo | 0019 |1.1x103|] Ey | -0.128 |5.49x10°7
E; | 0.463 0.92 E, | 0315 0.29
By | 0.630 0.92 E, | 0.522 0.79
1V | E, (eV) T 12V | E, (eV)| T
Eo | -0.203 | 241x108 | E, | -0.002 | 5x10-
E; | 0.240 0.21 E, 0.17 | 0.11
By | 0.467 0.76 E, | 0418 | 061

Tabla 4.10: Tabla de autovalores y picos de transmision del sistema 4 para 0
V,08V,1Vyl2V.
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4.4.2 Resistencia diferencial negativa-

sistema 4

En el grupo de figuras 4.20 se observa el fenémeno de resistencia di-
ferencial negativa en la primera region desde el punto de vista del
transporte electronico y los perfiles de potencial.

Noétese que para 0.8 V el autovalor que se encuentra entre el nivel de
Fermi Er y el fondo de la banda de conduccion del lado del emisor
y disponible para conduccién 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 conduccion por lo que la corriente esté
a punto de alcanzar el méximo valor en esta regién (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 Aly3Gag7N/ZnO/Aly3Gag7N.
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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 linea roja segmentada es el cuasinivel de Fermi
Er del lado del emisor y las lineas oscuras horizontales son los cuasiniveles de
energia.



80 Capitulo 4. Resultados y Discusion

0.5+

0.0—: _\ ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,
-0.54

-1.0 4

-1.5 4

E (eV)

-2.0
-2.5 4

-3.04

-3.5 4

T T T T
50 100 150
X (nm)

Figura 4.21: Potencial a 3 V para el sistema 4. La lineas horizontales verdes
son los autovalores: -0.02 eV y 0.35 eV.

En la figura 4.22 se presenta la curva caracteristica 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 caracteristica 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 region activa segin 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 region activa como se puede ver en
la figura 4.21. Se hace la claridad sobre el nimero de barreras en la
regién activa porque hay una sutileza con la barrera semicircular que
se forma del lado del emisor cuando se tienen en cuenta efectos de
polarizacion. 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 i,, la corriente
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valle i, y el coeficiente PVCR para el sistema 4 y se organizan en la
tabla 4.11.

Zona | i, —4 | i, —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 7, y valle 7, medidas en amperios y PVCR para el sistema 4.

Si bien la zona 1 tiene el mas alto PVCR los valores de la corriente
son pequenos en comparacion con los demas. Seria 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 serian importantes tanto por los valores de la corriente
como por el PVCR.
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CAPITULO 5

Conclusiones

1. El sistema con una composicion del 30% de Aluminio
Alp3Gag7N/Zn0O/Aly3Gag 7N presenta barreras de potencial de me-
nor altura en comparacion con el sistema de barreras de potencial de
AIN/ZnO/AIN.

2. El sistema con barreras de potencial més alta AIN/ZnO/AILN pre-
senta mas cuasiestados dentro del pozo de potencial que el sistema
Aly3Gag7N/Zn0O /Al 3Gag7N.

3. El sistema de doble barrera del tipo AIN/ZnO/AIN presenta
curva caracteristica de corriente versus voltaje en el rango de los
miliamperios (mA).

4. El sistema de doble barrera del tipo Aly3Gag7N/ZnO/Aly3Gag7N
presenta curva caracteristica de corriente versus voltaje en el rango
de los amperios (A).

5. El sistema AIN/ZnO/AIN presenta cinco zonas de resistencia
diferencial negativa alrededor de 3 V, 3.5 V, 4.5V, 55V y 6.5 V.
6. El sistema Aly3Gag7N/ZnO/Aly3Gag7zN 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 polarizacion 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 concentracion de aluminio, en las di-
mensiones del dispositivo, en el dopamiento tipo n y estudiar figuras
de mérito. Ademas, se pueden estudiar diodos de tunelamiento reso-

nante o superredes a través de diferentes combinaciones de sistemas
del tipo AlGaN/M gZnO/AlGaN variando la composicién de alumi-
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nio y de magnesio.

Se puede cambiar la geometria de los dispositivos para estudiar anillos
y puntos cudnticos basados en diferentes combinaciones de sistemas
del tipo AlGaN/M gZnO.

Finalmente, en vez de usar la aproximaciéon semiclasica de Thomas-
Fermi para la densidad de carga electronica, como se hizo en esta
investigacion, se puede usar la aproximacion cuantica de Hartree y

hacer un comparativo entre los resultados obtenidos.



CAPITULO 6

Anexo

Este apartado muestra el desarrollo sistemdatico para obtener la

formula de Landauer en términos de las funciones de Green.

6.1 Hamiltoniano del sistema

El punto de partida es la ecuacion de Schrodinger para un sistema
central C' en contacto con dos reservorios que denotaremos por L el

de la izquierda y R el de la derecha,

Hy) =E ), (6.1)

donde H es el hamiltoniano completo del sistema compuesto por
operadores que involucran el contacto de la izquierda H 1, el contacto
de la derecha Hp y la regién central ﬁc; E es la energia del sistema
y |1) es la funcién de onda que tiene las componentes [1y), [t¢c) v
|tr) respectivamente . Con estas consideraciones la ecuacién

quedaria,

{:IL VALC AO [Yr) [Ur)
Vie ffc ‘{CTR [ve) | = E |[veo) | (6.2)
0 Ver Hg]| [|¥r) [VR)

donde VL(R)C representa la interaccion entre el contacto izquierdo
(derecho) y la regién central.

El operador de Green del sistema se define como el operador G tal
que,

(B )G =1, (6.3)

donde I es la matriz identidad. Combinando las ecuaciones y
podemos escribir el hamiltoniano completo del sistema en ter-
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minos de la matriz de Green:

E—H, —Vio 0 G, Gre Gir I 00
_VLTC E_[:[C —VCTR GCL Gc GCR =10 I 0},
0 —Ver E—Hgp| |Gr Gre Gr 00 I

(6.4)

al multiplicar la matriz con la segunda columna obtenemos el sistema

de ecuaciones:

(E — [:IL>GLC’ —VieGe =0,
~V}Gre + (B~ He)Ge — VipGro =1, (6.5)
_VCRGC -+ (E — I:[R)GRC =0,

que al reordenar apropiadamente para Grc y Grc quedaria asi:

(E — Hy)Gre = VicGe,
Gre = (E— H)"'VeGe, (6.6)
Gro = GLVioGe,
y también,
(E — Hr)Gre = VerGe, (6.7)
Gre = GrVerGe,

en las ecuaciones y se usoé la definicion:

GL(R) - (E - .E[L(R))il. (68)
Remplazando y en la ecuaciéon del medio en nos que-

daria:

~VioGLVieGeo + (E — Ho)Ge — VEgGrVerGe =1, (6.9)
(~VieGrVic + (B = o) = VipGaVor) Go = 1,
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Los términos VLTCGLVLC =X,y VgRGRVCR = YR se conocen como

las autoenergias del sistema,
(—iL (B - He) - iR) Go =1, (6.10)

de esta ultima ecuaciéon obtenemos la funcién de Green asociada

a la region central:

~

Go = (E—ﬁc—flL—ER>_l (6.11)
G = (E—(FIC+EL+2R)>_1.

Esta tdltima ecuacién indica que el efecto de los contactos sobre el
dispositivo es adicionar las autoenergias al hamiltoniano del dispo-
sitivo; ya que cuando calculamos la funciéon de Green en el dispo-
sitivo calculamos la funcién de Green para el hamiltoniano efectivo
o= Aot S0+ S

6.2 Sistema fuera del equilibrio

Cuando el sistema no esta en equilibrio las funciones de onda aso-
ciadas con los electrones pueden pasar a través de la region central
debido a la diferencia entre las funciones de Fermi en ambos contac-
tos .

Considere el contacto L aislado de otros contactos y del dispositi-
vo. A cierta energia tenemos soluciones correspondientes a una on-
da entrante que es totalmente reflejada en el final del contacto .
Denotaremos estas soluciones con |¢r,), donde L es el nombre del
contacto y n es un niimero cuantico asociado a muchos modos en los
contactos. Al conectar el contacto al dispositivo podemos calcular la
funcion de onda total generada por la onda entrante por el contacto
L (el electrén incidente actiia como una perturbacién en la regién

central) que tiene la forma |¢,) + |¢%); donde |1r,) es la onda
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totalmente reflejada y }¢R> es la respuesta retardada del sistema.

La ecuacién de Schrodinger seria:

H ([Yra) +[67)) = E (I$r.0) + 7)),
(Fu+ fnt flo + Vie + Vo + Vi + Vo) (10na) +]0%) =
E ([en) + [6),

i, |Yrn) + Hg |YLn) + He YLn) + Vic |YLn) + VLTC |YLn) +
(6.12)

Vig|¥na) + Vor [bra) + H|¢%) = Elgr,) + E |67,
(B e+ Vielora) ) + H [67) = E[yr,) + E[6%).
H\|¢™) = E|¢") = Ve [vrn),

Se observa que ’¢R> es la respuesta del sistema a la perturbacion de

Vo [wp,). La tltima ecuacién se puede escribir en la forma,
(B = H)[6") = Viclea) (6.13)
De la ecuacién vemos que,

(E—H)=G™. (6.14)

Al reemplazar [6.14 ] en [6.13],

GHo™) = Vic e, (6.15)
finalmente obtenemos,
|6%) = GViic Wea) - (6.16)

La ecuacion es un estado de dispersién generado por el electrén

incidente desde el contacto L representado por |9y, ).
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Con esto tltimo presente y de forma directa se establece para |1¢),

o) = GeVie [rm) . (6.17)

Multiplicando la fila 3 por el vector |1) en la ecuacién , se puede

mostrar que la funcién de onda en el contacto R estda dado por:

Wr) = GrVer [Ye) = GrVerGeVie [vnn) - (6.18)

Similarmente, se adiciona la onda incidente para hallar la funcién de

onda en el contacto L; esto es:

) = [rn) + CrVicGoVic [rn) = (14 GuVicGeVie ) ora)
(6.19)

Por medio de las funciones de onda a es posible calcular

el conjunto completo de soluciones para la ecuacion de Schrodinger

en términos de la perturbacién incidente |¢g,,).

Cuando se calcula la corriente electronica 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,
p= F(Ex Er) |t) (Wil (6.20)
k

La ocupacion electrénica de los reservorios puede ser medida por
medio de la distribucion de Fermi-Dirac en términos del nivel de

Fermi Er(g) en cada reservorio a una temperatura fija 7'

1

f(Eka EF,L) = 1+ e(Ek_EF,L)/kﬁT' (621>
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El reservorio es el encargado de inyectar electrones a la regién central.
La suma en corre sobre todos los estados ocupados dados por

16.21]. La funcién de onda en el dispositivo generada por una

onda entrante desde el contacto L y en un modo k es:

e = GeVie i) - (6.22)

Con ayuda de la funcién delta de Dirac la ecuacién se puede

escribir como,

por= [ ST IEEr) lvos) (eal 8B — EE, (629
2

usando | 6.22] en | 6.23],

per= |37 B Ere)GoVie ) (vral VicGLa(E - B,
2

por = / f(E, Erp)GeVi (Z §(E — Ey) [vr) <m|> VicGLAE,
. k
(6.24)

el término entre paréntesis es conocido como la funcién espectral, de
la cual solo mencionaremos que se escribe en términos de la funcion
de Green avanzada G y retardada G~, y que ademds es solucién de

la ecuacién de Schrodinger del sistema perturbado. Se define como:

D(E)=i(G"—G") = 25(E — E) [Yrk) (Ll (6.25)

La ecuaciéon se reescribe,

PC.L = / f(E, EF’L)écngﬁ(E)VLcéTch, (626)
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teniendo en cuenta que,

SR S ~ A ,GH_ — é_ N
Vi DEWe = Vi (i7" ) Ve = (6.27)

L (VLTCGAJFVLC — ‘A/LTCGAi‘A/Lc> = L <2+ — 27) = LfL

2T

El término ' corresponde al potencial de acoplamiento entre la re-

gién central y el contacto L. Reemplazando [6.27 | en |6.26],

poL = / f(E,Ep)Gel' ,GLAE. (6.28)

Similarmente, una expresion es obtenida para la densidad de carga

asociada con el contacto R,
PC.R = / f(E, ERR)échGA(TCdE (629)

La densidad de carga total es la suma sobre los dos contactos L y R,

teniendo en cuenta el factor 2 por la degenracién de espin,

p=2(pcr+ por),

2 [ [* A\ oA = AP
p=o { | 1@ ErGetiGlas + [ f(E,EF,R>GcPRGI,~dE},

1 . -
P=a / (B, Brp)Gol L GL + [(B, Epp)GelrGL| dE. (6.30)

— 00

Fisicamente se interpreta como la probabilidad de que la region cen-
tral del sistema contenga uno de los estados electrénicos |¢L(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 poblacién de electrones en ambos reservorios.
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Se debe usar la conservacién de la densidad de probabilidad total en
el sistema completo .

La conservacién de la densidad de probabilidad es un concepto impor-
tante en fisica y matematicas, particularmente en mecanica cuanti-
ca. Se refiere al hecho de que la probabilidad total de encontrar una
particula en un sistema debe ser constante en el tiempo, es decir,
la suma de todas las probabilidades de encontrar la particula en to-

das las posiciones posibles debe permanecer constante a lo largo del

tiempo:
03, vy’ & () (j oWlj) . '
0= =4 :zj: (¢|Qt<91w>:zj:< %/Jt’]) G + () <&!fw>)7
(6.31)
usando la ecuacién de Schroodinger:
5010
e {0
Glin?12 — g iy, (682
0 (jlv)
I = (i)
OlY) i g
S Gl ),
y también,
RO W
hat = (Wl
9|
D~ 1 a i) (6.3
~ih %L‘” A ).
Ol <¢|H! )

ot
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reemplazando [6.32] v [6.33] en [6.31],

0= 3 (5 WAL Glo) - W Ul 10,

J

0= 33" (Wi Gl) - Wi L) . (639
- (w\ i [Z ) <j|¢>] - [Z W) <j|] H|w>) .
Por otro lado, vemos que:

[e) = (Zu y|> e) = Z|j><j|wc>=Z|j>¢j=2|j><j|w>,
(Yol = (Yl (Zb J|> Z (el ( Zw (j| = Z @l Gl

(6.35)

que al reemplazar [6.35] en [6.34] y expandir H,

= = (Wl lge) — el 1)),
0= 1 (4wl (e 4+ Vi + Vew) W) — {wel (He + Ve + Vin) 109)
= = (Wl e lbe) + Wl Vic o) + (] Vor ) — (ol He 9) —
(el Vie [9) = (el Vig 1¥), (6.36)
0= 1 (Be wlve) + (9] Vie We) + (@l Vor e) — Be (wolu) -
(el Vie [9) = (el Vi ¥),
= 2 (0 Vic hoo) + (] Vor ) — (el Vie b6) — (el Ve )

0=+ (el Vic o) — (el Vie [ve)) + ((nl Vor [be) — (bel Viglvn) ) |

DFI&:H
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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 esta dada:
, e - ~
in = =7 (Wl Von lve) — (el Vi) . (6:37)

En términos de la funcién de onda |¢7,) v haciendo uso de [6.17],

y la corriente eléctrica es:

iror = = ((Ynl Vor [ve) — (el Vg vn) )
iror = == ((Vnl VerGoVile Vi) = (bral VicGLVig vn) )
(6.38)

e

IR = % (Urnl VLCéTcVCTR [éjq — GR} VCRGCVLTC VLn)

teniendo en cuenta reescribimos,

P = iV |Gl — Gr| Ven (6.39)

Remplazando estos resultados de en la expresion para

11— R, Obtenemos,

. e AT A
iLsr =% (ULl VLCG};ZFRGCVLTC VL) (6.40)

. € ~ At A OA O
LR = ﬁ <¢L,n| VLCGTCFRGCVLTC W)L,n) )
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Esta ecuacién correponde a la corriente en el dispositivo de un
electrén incidente |1 ,) de una energia E y en el modo n en el con-
tacto L a través del acoplamiento Vg, Sumando sobre los n modos

y teniendo en cuenta el espin (2),

. 2e A
in = f (B, Epp) D J0(E = Ey) (bral VieGELRG Ve [$r.0)
(6.41)

Finalmente se suma sobre todas las posibles energias E de la onda

incidente:
Inp= 2—,5 / " H(B, i) > 0(E = Ey) (Vrn| VieGETRGoVii [$10) dE,
_ %e /_ Z f(E,Ep) Y 8(E = Ey) (ra| VieIGET GV [¥r0) dE,
_ %‘3 / o; (B, Erp) S 0(E — E,) (6.42)

1| Vie (Z |m) <m|) GLTRGeV/c [Wr,0) dE,
- %e/(:f(E, Erp) Z 0(E = Ey) (bpn| Vie Im) (m| GET rGeVii W) dE,
— %e/_(:f(E, Err) Z 0(E — E,) (m| GETrGeVie [pn) ($rn| Vie Im) dE,
- / Z JEB, Erp) S (m| GEErGoVied(E — By nn) (Y10l Vie |m) dE,

2 oo
= ﬁe/_oof(ﬂ Epr)

S (| G E ol (z 5(E — B, ) <¢L,n|) Vuc )

m
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Usando la ecuacién y tenemos,

2¢ [ i o o [T
It g = - /Oof(E,EF,L) zm: (m| GTCFRGC (ﬁ) im) dE,
2e & ar oA A A
ANCES ﬁ/ J(E,Ep1) Y (m|GLTRGeT L Im) dE,  (6.43)

e [~ AR AT
I r = oy /_Oof(E, Erp) Z (m| GTCFRGCFL im) dE,

m

e [~ At A A n
Ion = [ B Ep)Tr (GLERGeTy) dE,
Luego entonces, la corriente total a través del dispositivo es,

I=1I1,p—Inor, (6.44)

e e¢]

:ﬂ-—h N

1 J(B, Er) = J(E. Ern)) Tr (GED pGel'L) dE.
La transmisién en el sistema puede ser calculada por las funciones de

Green de acuerdo a la relacién conocida como relacion de Fischer-Lee

3]
T(E) = Tr (GngéCfL> (6.45)

La corriente de tunelamiento finalmente es obtenida en términos de
la diferencia de poblacion electronica en ambos reservorios y la pro-

babilidad de transmisién a través del sistema,

e o0

:ﬂ-—h .

I [f(E, Err) — f(E, Epr)] T(E)dE. (6.46)
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