& UNIVERSIDAD
* DE ANTIOQUIA

Ajuste de los niveles de energia en pozos cuanticos delta-dopados

Volodymyr Akimov

Tesis doctoral presentada para optar al titulo de Doctor en Fisica

Asesor
Carlos Albero Duque Echeverri, Doctor (PhD) en Fisica

Universidad de Antioquia
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales
Doctorado en Fisica
Medellin, Antioquia, Colombia

2021



Cita (Volodymyr Akimov, 2021)

Akimov, V. (2021). Ajuste de los niveles de energia en pozos cuanticos delta-

Referencia dopados [Tesis doctoral]. Universidad de Antioquia, Medellin, Colombia.

Estilo APA 7 (2020)

OLSAEs ()IOO

Doctorado en Fisica, Cohorte .
Grupo de Investigacion Materia Condensada.

Centro de Investigacion en Ciencias Exactas y Naturales (CIEN).

‘ ] Sistema
Vicerrectoria de Docencia de Bibliotecas

Biblioteca Carlos Gaviria Diaz

Repositorio Institucional: http://bibliotecadigital.udea.edu.co

Universidad de Antioquia - www.udea.edu.co

Rector: John Jairo Arboleda.
Decano/Director: Adriana Echavarria Isaza.
Jefe departamento: Leonardo A. Pachon Contreras.

El contenido de esta obra corresponde al derecho de expresion de los autores y no compromete el pensamiento
institucional de la Universidad de Antioquia ni desata su responsabilidad frente a terceros. Los autores asumen la
responsabilidad por los derechos de autor y conexos.


https://co.creativecommons.net/tipos-de-licencias/
https://co.creativecommons.net/tipos-de-licencias/

Lista de las publicaciones asociadas a la tesis del doctorado en fisica de la
FCEN - UdeA:

1.

2.

3.

4.

V Akimov, V Tulupenko, C A Duque, A L Morales, R Demediuk, A Tiutiunnyk, D Laroze, V
Kovalov and D Sushchenko. Background impurities and a delta-doped QW. Part I: Center
doping. Semicond. Sci. Technol., 34, 125009 (2019), doi: 10.1088/1361-6641/ab4c7a

V. Tulupenko, V. Akimov, R. Demediuk, C. Duque, O. Fomina, D. Sushchenko. Effect of
Sparse Doping in Barriers on the Energy Structure of Center-Delta-Doped QW. 2019 IEEE
39th International Conference on Electronics and Nanotechnology (ELNANO), Kyiv,
Ukraine, 2019, pp. 177-180. doi: 10.1109/ELNANO.2019.8783451

V. Tulupenko, V. Akimov, R. Demediuk, A. Tiutiunnyk, C. Duque et al. Hydrogenic impurity
states in a delta-layer within quantum wells in a transversal electric field. IEEE 40th
International Conference on Electronics and Nanotechnology (ELNANO) Kyiv, Ukraine,
2020, pp. 109-113, doi: 10.1109/ELNANO50318.2020.9088792.

V Akimov, V Tulupenko, C A Dugue, A L Morales, R Demediuk, A Tiutiunnyk, D Laroze, V
Kovalov and D Sushchenko. Background impurities in a delta-doped QW. Part 1l: Edge
doping. Semicond. Sci. Technol., 36 045011 (2021), doi: 10.1088/1361-6641/abe65b



Contenido

1

T goTo (3 Tool o] o DS SRR PRURTTRP 7
1.1 POZOS CUANTICOS ... ouveveiiiieetieieeieie ettt sttt e e e ne e s e s e s e nbestenteeteeneeneeneenees 7
1.2 Transiciones entre subbandas en un QW .........ccooiiiiiiiiiiie e 8
1.3 RadiaCion N 10S THZ.....ccoiiiiiiieieie et bbb 9
1.4 Impurezas en dispositivos Gpticos de nanoestructuras semiconductores........................ 11
1.5  Concepcion de un nuevo tipo de dispositivo ajustable en el rango de los THz.............. 12
1.6 Objetivos generales Y SPECITICOS ........cueiieiieiieiice e 13

SIStEMA DAJO ESTUAIO ...ttt 15
2.1  Estructura de pozos CUANLICOS U8 SIGE .......ccuevieiiieieiie ettt 15
2.2 SUPOSICIONES Y HIMITACIONES.........eeitiiieiiecie et ba e ae e sre s 16

2.2.1  Concentracion de impurezas en una capa delta............ccoeeevreniieninensiencrees 16

2.2.2  Fluctuaciones del potencial en el plano del pozo Cuantico............ccccceevveveeirecinnenn 17

2.2.3  Tension interna €N QWS de SIGE ....ceeovviiiieiiiiecie ettt 18

2.2.4  Sobre el desplazamiento QUIMICO .........ccoviiieiieiiiieee e 18

1Y/ L53 (oo [0 LSS PR PSR 20
3.1 Posiciones de subbandas de energia y funciones de onda.............ccccoevieiiiie e e e 20
3.2 NIVEIAE FEIMI ottt nre e enes 21
3.3 POtenCial de HarrEe ........ccieieieieiee et 22
3.4 Energia de enlace de [a IMPUIEZA...........ccccveiieiieiieie e 22
3.5 MEAtOdO QULOCONSISTENTE .....ecvveeieiiieciec ettt sttt ere e enae e 24
3.6 Caso particular: impurezas de Dase...........cceveieiicii i 26

3.6.1 Nivel de Fermiy electroneutralidad ..............ccooveieiieieiic e 26

3.6.2 Modificacion de algoritmo autoCONSISTENTE..........ccvvivieiieieieere e 28
3.7  Efectos 6pticos lineales y no lineales basados en transiciones entre subbandas ............ 30
3.8 Efectos de MUCNOS CUBIPOS.......cc.uiiieieiiie sttt sre e ens 31

RESUITAOS Y QISCUSION ......couiiiiiiiiiieieeee et 33
4.1 Energiasy funciones de ONda ...........cceoveieeiii e 33
4.2  Cambios en el pico de absorcion lineal. Estimacidn de rangos de sintonizacion........... 35
4.3 Influencia de la no linealidad en la absorcion y refracCion ...........cccoceevevieiinininnicnennn, 39
4.4 Nuevo tipo de modulador THZ ......cooviiiiiiciie e 43
4.5  Influencia del campo eléctrico transversal.............ccocoveiiiiiiie i 47
4.6  Influencia de [a IMPUreza de DASE..........ccoiiiiiiiieiie s 50

4.6.1 Transicion al limite de QW rectangular no perturbado ...........cccocvveiiiineiinicnne 50

4.6.2 Resultados atemperatura de 4K ..........cooiviiiiiiie i 52

4.6.3  Temperaturas elevadas. IBEs y concentracion de electrones en el QW.................. 54

4.6.4  Separacion de energias a temperaturas elevadas ..........ccocvveerieereniene e 58



4.6.5 Labajaconcentracion de impurezas de Dase........ccocvvvvrieiieieienn e
4.6.6  Menor profundidad del QW ...
I 0] 404 1] o] 2SSOSR
o101 Tl i USSP PRPSPRRS



Lista de abreviaciones

1D — 1-dimensional

2D — 2-dimensional

2DEG — 2-dimensional electron gas / gas de electrones bidimensionales

3D — 3-dimensional

Bl — Background Impurities / Impurezas de base

CVD - Chemical Vapor Deposition / Deposicion quimica de vapor

IBE — Impurity Binding Energy / Energia de enlace de impureza

IR — Infrared / Infrarrojo

MBE — Molecular Beam Epitaxy / Crecimiento epitaxial por haces moleculares
ME — Matrix Element / Elemento de matriz

MQW — Multiple Quantum Wells / Multiples pozos cuanticos

QCL — Quantum Cascade Laser / Laser de cascada cuantica

QW — Quantum Well / Pozo cuéntico

QWIP — Quantum Well Infrared Photodetectors / Fotodetectores de infrarrojo de pozo cuantico
THz — Terahertz

WF — Wave Function / Funcién de onda



1 Introduccidén

En esta tesis se propone una configuracién novedosa de un dispositivo dptico de pozo
cuantico, basada en transiciones dpticas intersubbandas. El dopaje del pozo cuantico (QW, por
sus siglas en inglés) permite ajustar la separacién de niveles de energia cuantizados mediante el
tamanfio (que corresponde a la frecuencia de funcionamiento del dispositivo), a través del control
del grado de ionizacion de las impurezas. En este estudio se realizan extensos estudios numéricos
de estructuras formadas por SiosGeo2/Si, con barridos paramétricos para varias variables,
incluidas las relacionadas con la geometria. Como técnica numérica, se utilizan cdlculos
autoconsistentes, que incluyen la obtencidn de la energia de enlace de impureza como parte de
la iteracion. Se estudian las posiciones de los niveles de energia y las funciones de onda en el
pozo cuantico. Asi mismo, el coeficiente de absorcidn incluyendo el aporte lineal y no lineal y el
cambio en el indice de refraccidn para las transiciones intersubanda. Adicionalmente, se estudia
el efecto del campo eléctrico transversal y de las impurezas denominadas de base.

1.1 Pozos cuanticos

Las heteroestructuras semiconductoras son uniones monocristalinas de diferentes
materiales con el mismo tipo de red cristalina. La sintesis de estos materiales se hace mediante
técnicas como el crecimiento epitaxial por haces moleculares (MBE) [1] y la deposicidn quimica
de vapor (CVD) [2] y se fabrican de manera tal que dentro de un cristal hay regiones constituidas
por diferentes materiales. Los materiales unidos tienen un gap diferente y forman
heterouniones. La diferencia entre las bandas prohibidas, en la frontera entre las regiones con
diferentes materiales, genera una discontinuidad de banda. Las tecnologias y la actividad para la
obtencién de heteroestructuras de semiconductores, con parametros geométricos dados, se
denominaingenieria de banda prohibida. Generalmente, las posiciones relativas entre las bandas
de los materiales que forman la heterounién se tratan como una propiedad fundamental [3]. Por
la simplicidad y especificidad, en los siguientes conceptos expresados, hablamos solo de la banda
de conduccidn y no se tiene en cuenta la banda de valencia.

Si los materiales forman (1) tres capas planas, (2) el ancho de la segunda capa (central) es
comparable a la longitud de onda de De Broglie de electrén en la banda de conduccion y (3) la
unién de la banda de conduccion de la primera y tercera capas (limitrofes) son mas altos en
energia que la de la capa central, por lo tanto, el perfil de la banda de conduccién forma un pozo
(ver Fig. 1.1). Aqui los materiales de los extremos forman barreras y el material central forma un
pozo de potencial. En el pozo, los electrones de la banda de conducciéon pueden tener estados
cuantizados en una direccién (perpendicular a la capa) y continuos en las otras dos dimensiones
del espacio. Dicha estructura electrdnica se llama pozo cuantico (QW, por sus siglas en inglés). La
direccién perpendicular a las capas se denomina direccidén de crecimiento de la heteroestructura
(por razones tecnoldgicas) y se asocia generalmente con la direccién z. Las dimensiones en el
plano del QW se denotan como x e y. Los electrones con movimiento en el plano (x, y) vy
confinados en la direccién z se denomina gas electrdonico bidimensional (2DEG) en analogia con
el gas electrdnico tridimensional (3DEG) en cristales semiconductores en bulk. El continuo 2D de
estados electronicos, asociado con el nivel cuantizado por el tamafio se denomina subbanda. Asi,
el pozo cuantico forma una serie de subbandas cuantizadas por tamafio que se pueden llenar con
2DEG ademas del continuo 3D de estados electrénicos en el cristal en bulk.



Las aplicaciones de las heteroestructuras semiconductoras [4] se pueden dividir en dos
grandes grupos, fundamentalmente, la fabricacion de dispositivos electrénicos y dpticos. El
ejemplo mas conocido de dispositivo dptico basado en semiconductores son los diodos emisores
de luz (LED) [5]. Las aplicaciones electrdnicas incluyen entre otros a los circuitos integrados
monoliticos o chips de computadora.
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Fig. 1.1. (a) Heteroestructura de pozo cuantico semiconductor y (b) su respectivo perfil de energia para la
banda de conduccién

1.2 Transiciones entre subbandas en un QW

La mayoria de los dispositivos dpticos basados en heteroestructuras de semiconductores
hacen uso de las transiciones entre bandas. Esas transiciones ocurren entre las bandas de
valencia y conduccion. Las energias de tales transiciones estan determinadas fundamentalmente
por la banda prohibida del material. Sin embargo, las transiciones dpticas entre los diferentes
estados dentro de la misma banda (transiciones intrabanda [6]) también son posibles. Un tipo
particular de transiciones electrénicas intrabanda son las transiciones Opticas entre las
subbandas de pozos cuanticos [7], que se denominan transiciones dépticas entre subbandas. En
este contexto, "éptico" significa que la transicidon ocurre para la absorcién o emisidn de un fotén
(ver Fig. 1.2), de modo que tales transiciones tienen influencia sobre los espectros de absorcién
0 emisién de la heteroestructura y pueden usarse para construir un dispositivo dptico.

Se destacan dos clases de dispositivos dpticos basados en transiciones entre subbandas
en pozos cudnticos: fotodetectores de infrarrojo basados en pozos cudnticos (QWIP, por sus
siglas en inglés) [8], que usan absorcidn y laseres de cascada cuantica (QCL, por sus siglas en
inglés) [9,10], que usan la emisién estimulada. Muchas implementaciones de estos disefios estan
disponibles en el mercado y tienen una amplia gama de aplicaciones. Sin embargo, la dificultad
de ajustar las frecuencias de funcionamiento de los dispositivos se considera hoy dia una gran
desventaja. En esta tesis se propone una forma para lograr un control sobre la frecuencia,
mediante el cambio en el grado de ionizacién de impurezas. De esta manera, se propone una
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modificacion de los dispositivos actuales para proporcionar un rango de sintonizacion mdas amplio
y podrian lograrse nuevos disefios de dispositivos épticos con frecuencias ajustables en el rango
de los THz, los cuales funcionarian como filtros y moduladores.

hv
- AE1

AE; k7
==

Fig 1.2 Transicién optica de absorcion entre subbandas. E - energia, k - vector de onda, linea horizontal

gruesa en la parte inferior - estado de impureza, parabolas — relacion de dispersion para subbandas, AE; -

energia de enlace de impureza, AEi, - separacion de energia entre los minimos de dos subbandas, hv -

energia de fotones.

Note en los disefios mencionados anteriormente (QCL y QWIP) se aplica un campo
eléctrico en la direccidon de crecimiento del QW o perpendicular al plano del QW, el cual se
denomina campo eléctrico transversal.

1.3 Radiacion en los THz

Para los semiconductores mas comunes, las frecuencias de las transiciones dpticas entre
subbandas se encuentran entre IR medio y los TeraHertz (THz). Las frecuencias mas bajas, esto
es, microondas y mas bajas, normalmente no se pueden obtener mediante métodos fotdnicos y
se discuten por tanto en términos de la electrdnica. En particular, si hablamos en términos de
fotdnica, en el caso de las transiciones entre subbandas, si dos subbandas estan tan cercanas en
que la diferencia corresponde a las microondas (por debajo de 300 GHz o0 1 meV), las transiciones
entre las subbandas estan definidas en términos de las tasas de fonones acusticos y las
incertidumbres de diferente tipo (tanto estadistica como de Heisenberg), no permiten obtener
picos pronunciados en las propiedades Opticas. El limite superior de las energias esta definido
por las discontinuidades de banda que se pueden obtener para los materiales dados. En general,
se consideran de un orden de magnitud por debajo del gap caracteristico de los materiales.

Actualmente, en el rango dado, el mas atractivo para la ingenieria (y con mayores
dificultades) es el rango THz, que estd en el limite dptico (infrarrojos, IR) y electrdnico
(microondas) [11], ver Fig. 1.3.

Para el término terahercios, el prefijo tera significa 10? y la frecuencia v = 1THz = 102Hz
y, en consecuencia, el periodo T=1/v=10%s=1 ps. La longitud de onda correspondiente (en
el vacio) esA =3 x 10*m = 0.3 mm =300 pum y nimero de onda k=1 /A =33.3 cm™. La energia



del fotén par 1 THz es de 4.1 x 103 eV = 4.1meV y equivalente en temperatura (definida a partir
de € = kgT, con ks = 1.38 x 102 J / K siendo la constante de Boltzmann) T = 48 K. El rango THz no
tiene una definicién estricta en la literatura: diferentes autores usan diferentes rangos. Uno de
ellos considera que el rango de THz estd entre 0.1 y 10 THz (con A = 3 mm y 30 um), otros lo
definen entre 0.1 y 50 THz (A = 6 um). También se pueden encontrar otras definiciones. En mi
opinién, el rango apropiado es entre 0.4 mm (0.75 THz) y 40 um (7.5 THz). Por un lado, este cubre
completamente la banda de la denominada brecha THz y, por otro lado, existen razones fisicas
para restringirse a la banda del espectro mencionada. El punto es que a ambos lados del rango
de frecuencias de los THz (longitud de onda) se utilizan diferentes conceptos fisicos para crear
dispositivos, que dependen del valor de la longitud de onda. El extremo de longitud de onda larga
limita con el rango de todo el espectro de ondas electromagnéticas (a veces también se
denomina rango submilimétrico), que dentro del concepto de dualidad onda-particula, se ajusta
a la definicién de onda en lugar de particula. En consecuencia, las formas electrénicas clasicas de
generaciéon de radiacion electromagnética (en la que la radiacién se trata como una onda
electromagnética) se utilizan de manera eficiente en submilimetros y en los rangos de longitud
de onda mas largos.

electronica Brecha THz fotonica

microondas visible ~ rayos X rayos y

0 3 6 9 12 15 18 21 24

10 10 10 10 10 10 10 10 10

dc kilo mega giga tera peta exa zetta  yotta

Frecuencia (Hz)

Fig 1.3 Rango de frecuencia de los TeraHertz.

Las peculiaridades de la banda THz se evidencian en varios factores. El primero es la baja
energia de los fotones en los THz. Recordemos que la energia cinética promedio de las moléculas
en gases o electrones libres en el campo de la materia condensada, asi como la energia de
oscilaciéon promedio de los atomos alrededor de sus posiciones de equilibrio a temperatura
ambiente es de 27 meV y muy importante en fisica, la temperatura para el nitrégeno liquido es
de aproximadamente 7 meV, mientras que la energia de un fotén de 1 THz es de 4.1 meV.
Significa que es extremadamente dificil crear una distribucién de manera artificial que cumpla
con estabilidad en la poblacién de inversidn de electrones (o huecos) a estas dos temperaturas
para el uso practico, ya que el movimiento browniano de las particulas destruye cualquier
distribucién ordenada. Ademas, la baja energia de la radiacién THz crea grandes dificultades en
el procesamiento de la informacién proveniente de esta radiacién porque tiene que hacerse bajo
un gran ruido térmico. De hecho, aunque la mayor parte de la energia emitida por la radiacién
térmica de objetos entre 300 Ky 77 K no esta en el rango de THz y, en principio, no es tan dificil
bloguear esta radiaciéon usando filtros épticos, debemos recordar que cualquier objeto con
temperatura diferente de 0 K emite radiacidon en el rango de THz, ya que se trata de una
distribucién espectral de emisién, implica un amplio rango de frecuencias. La segunda
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caracteristica es que la atmdsfera de la Tierra absorbe muy bien la radiacién THz, como se
muestra, por ejemplo, en la Figura 14 de la referencia [12]. En esa imagen se ve que el principal
absorbente de los THz es el vapor de agua. Significa que la radiacion THz no puede propagarse
en la atmdsfera de la Tierra una gran distancia y esta limitada por el vacio o guias de onda
ultradelgadas llenas de un gas inerte. Ademas, espectros vibracionales y rotacionales de muchas
moléculas estan en el rango de los THz. La tercera caracteristica notable de la radiacién THz es
gue muchos materiales son transparentes a estas frecuencias, tales como los plasticos, cerdmicos
y la ropa. Una cuarta caracteristica se deriva del primer item, pero debido a su gran importancia
lo enuncio por separado. Aqui queremos decir que, debido a la baja energia de los fotones en los
THz, son inofensivos para el tejido humano y, teniendo en cuenta su absorcién por el agua, asi
como su gran capacidad de penetracidn, pueden usarse en medicina para variados propdsitos.

La radiacién THz tiene muchas potenciales aplicaciones en medicina ([13, 14, 15]), en
seguridad [16, 17], monitoreo atmosférico [18], inspeccidn de materiales, control de calidad [19]
etc.

1.4 Impurezas en dispositivos Opticos de nanoestructuras
semiconductores

La importancia de las nanoestructuras de semiconductores como dispositivos dpticos
activos y pasivos en la ciencia y la tecnologia contempordanea dificilmente podria considerarse
sobreestimada. El dopaje siempre ha estado entre los problemas mas importantes en la fisica de
semiconductores, ya que determina las caracteristicas principales de la gran mayoria de
dispositivos semiconductores. El desarrollo de nanotecnologias [de aqui en adelante haremos
referencia al caso particular de los pozos cudnticos rectangulares (QW), la cual es la
nanoestructura objeto de estudio en esta tesis] ha llevado a enfocarse en estudios relacionados
con las propiedades de impurezas. En primer lugar, la atencién se centré en lograr un aumento
de la movilidad de los portadores de carga y fue la razén para buscar la eliminacién de impurezas
de los QW. Con este propdsito se estudiaron los procesos de dopaje modulado [20] y dopaje
delta en la barrera [21], que hicieron posible combinar una alta concentracidon y movilidad de
portadores. Por otro lado, una fuerza del oscilador (oscillator strength, del inglés) alta para las
transiciones dpticas entre subbandas permitid utilizar esas estructuras tanto para generar la
emisién de radiacion (por ejemplo, ldser de cascada cudntica [9]) como para aplicaciones de
detector (fotodetector de infrarrojo de pozos cudnticos [22]). A pesar de que los QW activos a
veces estan fuertemente dopados, las impurezas, sin embargo, juegan un papel auxiliar en estas
estructuras. Por lo tanto, se puede concluir que, todavia no existe un dispositivo real basado en
las propiedades de impurezas en los QW. De hecho, las impurezas en un QW son un interesante
tema de estudio. El punto para destacar es que la energia de enlace de la impureza (IBE) es muy
sensible a la variacion de practicamente todos los parametros del QW. En este punto, vale la
pena recordar un trabajo de Bastard, publicado hace mas de treinta afios [23]. En ese trabajo se
abordé el caso de QWs con confinamiento infinito y se demostré que la IBE dependia del ancho
del pozo, asi como de la posicion de la impureza dentro del pozo. Desde entonces, los
investigadores han demostrado la dependencia de la IBE con: la profundidad y el ancho del QW
[24, 25], el ancho de las barreras para estructuras multi-QW [26], la relacién de dispersién no
parabdlica [27], la diferencia entre las masas efectivas de las regiones de pozo y barrera [28], |a
diferencia de la constante dieléctrica entre los materiales de barrera y pozo [29], y el
apantallamiento por electrones libres [30, 31]. Adema3s, de la influencia de muchos otros factores
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externos sobre la IBE tales como: campos eléctricos y magnéticos y tensidn uniaxial [32, 33, 34,
35, 36, 37, 38, 39], presion hidrostatica [40, 41, 42] y la radiacidn laser de alta intensidad [43, 44,
45, 46], efectos que han hecho parte de diferentes investigaciones. Ademas, el efecto de la
temperatura se analizé mediante el uso de la ecuacidn de Schrédinger bajo la aproximacion de
masa efectiva para electrones como funcién de la temperatura, la constante dieléctrica y la
profundidad del pozo [47, 48, 49].

1.5 Concepcion de un nuevo tipo de dispositivo ajustable en el rango
de los THz

Una capa delta de impurezas colocada dentro del pozo cuantico puede usarse como un
factor que permite el control de las energias de transiciones dpticas entre subbandas o, en otras
palabras, abre posibilidades para la creacién de nuevos tipos de sintonizacién mediante un
campo eléctrico longitudinal externo al dispositivo éptico en los THz. La idea es la siguiente:
Inicialmente, la impureza no estd ionizada (lo que implica baja temperatura) y el perfil de
potencial del QW tiene, por ejemplo, una forma rectangular clasica. Cuando se aplica un campo
eléctrico en el plano del QW, se genera corriente eléctrica, la impureza se ioniza mediante un
mecanismo de impacto y la redistribucién de carga en la direccién perpendicular al plano QW
distorsiona el perfil del potencial. El perfil distorsionado cambia (normalmente aumenta) las
separaciones de energia entre las subbandas cuantizadas debidas al tamafio, asi como la energia
de la respuesta dptica maxima con un comportamiento creciente. El efecto se ilustra en la Figura
1.4.

) b)
- - - 2
AE1> -~ 2
— = == AE1
oo o
o \ﬁJ[
]

Fig. 1.4 Perfil del QW con impureza no ionizada (a) y parcialmente ionizada (b) con una capa delta de
impurezas situada en el centro del pozo. AE1 - separacion de energia entre dos niveles bajos. Circulo negro:
impureza neutra, cruz roja: centros de impurezas ionizadas, signos menos azules: electrones en subbandas.

Evidentemente el efecto descrito anteriormente depende del grado de ionizacién de la
impureza, uno de los parametros clave para el estudio de este efecto es la energia de enlace de
la impureza. Para la mayoria de los disefios en la ciencia de semiconductores, el IBE para las
heteroestructuras se toma aproximadamente como el del material en bulk, que es bien conocido
experimentalmente para la mayoria de los materiales semiconductores. Sin embargo, se sabe
gue en nanoestructuras, particularmente en pozos cudanticos, el IBE difiere esencialmente de los
materiales en bulk y depende en particular de la posicidn en el pozo [23]. Asi como la mayoria de
los dispositivos existentes, si no todos, basados en transiciones entre subbandas, se dopan en las
regiones pasivas y la impureza superficial se usa solo como fuente de electrones libres, las
variaciones exactas en la magnitud de la IBE no suelen jugar un papel importante en el
rendimiento del dispositivo y en su mayoria no es necesario tenerlos en cuenta. Sin embargo,
para la correcta estimacién cuantitativa de los efectos relacionados con el cambio del grado de
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ionizacion de impurezas como el descrito anteriormente, conocer la magnitud exacta de la IBE es
el factor clave.

Hay muchos trabajos hasta hoy que se dedican a estudios numéricos de la IBE en los pozos
cuanticos de diferentes formas de su perfil y para diferentes condiciones y efectos como los
reportados en [50, 51, 52], entre otros. Las peculiaridades del presente trabajo en comparacion
con la mayoria de otros de naturaleza similar son las siguientes: Primero, aqui el método de
calculo de IBE es un cdlculo autoconsistente modificado, que es crucial en el caso de las capas
delta de impurezas con grado de ionizacidn variable porque la capa delta ionizada total o
parcialmente puede influir fuertemente en el perfil de potencial del pozo, que, a su vez, también
influye en la IBE, por lo tanto, en el grado de ionizacion. Para tener en cuenta esta influencia
mutua se usa el método iterativo autoconsistente. En segundo lugar, se utiliza un método de
expansion en lugar de las comunes técnicas de variacién, por lo que puede ser un punto de
referencia mas para la comparacién cualitativa y cuantitativa con otros trabajos, incluso para el
caso de la impureza no ionizada (a bajas temperaturas).

1.6 Objetivos generales y especificos

El objetivo general de este trabajo es el estudio numérico de todos los efectos y
regularidades que surgen en nanoestructuras semiconductores QW delta-dopadas desde el
punto de vista de su propiedades electrénicas y dpticas, teniendo en cuenta como objetivo final
el disefio de nuevos dispositivos dpticos sintonizables basados en transiciones entre niveles
cuantizados en tales pozos cuanticos.

Los objetivos especificos del trabajo son los siguientes:

1. Proponery justificar los materiales y pardmetros geométricos de la heteroestructura
semiconductora dptima para obtener el efecto de sintonizaciéon en dispositivos
Opticos activos y pasivos en el rango de los THz y/o el IR lejano.

2. Disefiar e implementar el procedimiento numérico autoconsistente para la simulacion
de las propiedades de la banda y épticas en la estructura QW delta-dopada con
incorporacion del calculo de la energia de enlace de impurezas. Definir y enunciar los
rangos de aplicabilidad del método.

3. Disefiar e implementar las modificaciones del método en los casos particulares de
campo eléctrico transversal y barreras infinitas con impureza de base.

4. Estudiar numéricamente los efectos de la posicion de las subbandas de energia, la
separacion de energia, el nivel de Fermi y la energia de enlace de impurezas
dependiendo de pardmetros tales como tamanos geométricos, concentracion de
impurezas y grado de ionizacion. Verificar y buscar coincidencias con los resultados
reportardos en la literatura.

5. Calcular y analizar las propiedades épticas lineales y no lineales relacionadas con las
transiciones entre subbandas en las estructuras bajo estudio.

6. Estimar el posible rango de frecuencia de sintonizacidn de los posibles dispositivos
Opticos propuestos. Discutir las perspectivas de implementacién de los tipos
particulares de dispositivos.

7. Estudiar numéricamente y discutir la influencia del campo eléctrico transversal
aplicado a la estructura sobre las caracteristicas basicas de las estructuras
mencionadas y el posible desempefio de los dispositivos dpticos.
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8. Estudiar numéricamente y discutir los rangos de la posible influencia de la impureza
de fondo tecnoldgica sobre las caracteristicas basicas de las dichas estructuras y el
posible rendimiento de los dispositivos épticos.
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2 Sistema bajo estudio
2.1 Estructura de pozos cuanticos de SiGe

El sistema bajo estudio corresponde a estructuras rectangulares de Sio.sGeo.2/Si/Sio.sGeo.
QW, delta-dopadas con fésforo en el centro o en el borde, ver Figura 2.1. Tal eleccién estd
justificada por: primero, es un QW tipo n, cuyos calculos son mds simples que para el tipo p. En
segundo lugar, la energia de enlace de la impureza de fésforo para el QW de silicio dopado en el
centro de un pozo de ancho L = 20 nm, que usamos en nuestros cdlculos, debe estar en el rango
de 30 a 40 meV [53] y, de acuerdo con varias referencias [23, 24, 25, 28, 35], para las estructuras
dopadas en los bordes debe ser menor a la mitad. Por lo tanto, el grado de ionizacién y, por
consiguiente, el potencial de la capa delta, para ambos casos de dopaje delta, cambian
notablemente en el rango de temperatura de interés. Ademas, la estructura elegida esta formada
por componentes ampliamente utilizados en la industria electrénica. Y, por ultimo, pero no
menos importante, esta estructura ha sido cuidadosamente estudiada en la referencia [53] para
el caso de la temperatura de 0 K. Significa que podemos verificar nuestros resultados con los
obtenidos en ese trabajo en casos especificos. Sus autores tomaron los parametros de la
referencia [54], esos mismos valores fueron tomados en este trabajo. Por lo tanto, para tales
Sio.sGeo.2/Si/Sio.sGeo. QW, utilizamos el valor de 200 meV para la profundidad del QW de acuerdo
con el trabajo [54], a pesar de que en la literatura se encuentran nuevos valores [55, 56, 57].

2) s Capa delta de fésforo

S Capa delt:;de fésforo
b) —>| |«

L

Fig. 2.1. Representacion esquematica de la heteroestructura bajo estudio a) dopada en el
centro, b) dopada en el borde del pozo. s - ancho de la capa delta, L - ancho del pozo.

En algunos estudios, el ancho de pozo L es variable, pero como punto de referencia
tomamos dos anchos de pozo, de 10 y 20 nm. Tales anchos nos permiten obtener energias de
transicidon entre subbandas correspondientes a la regidn del espectro de los THz. La seleccion del
ancho también se basa en los argumentos dados en la seccidn de suposiciones y limitaciones. El
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ancho de la capa delta se tomé como 1 nm, lo que se puede lograr tecnoldgicamente vy
corresponde a aproximadamente 2 parametros de red.

Consideramos dos configuraciones: En la mayor parte del estudio, usamos la
configuracion MQW, que corresponde a una estructura periddica e infinita. Los QW en la
estructura estan lo suficientemente lejos el uno del otro, lo que permite despreciar el
acoplamiento entre estados ligados y lo suficientemente cercanos como para suponer que el
nivel de Fermi de la estructura estd definido por las impurezas en las capas delta y despreciar las
impurezas de base y los portadores intrinsecos. Otra configuracidn es un solo pozo cuantico con
barreras infinitas. Esta configuracién implica que el nivel de Fermi se define por el bulk y se utiliza
para estudiar la posible influencia de las impurezas de base en sus extremos. Para ambas
configuraciones, el cristal se considera infinito en todas las direcciones, de modo que
despreciamos la influencia de los estados superficiales en el nivel de Fermi.

Las temperaturas que tomamos para la mayoria de los calculos son 300 K, 77 Ky 4 K, que
son valores de referencia tipicos en la fisica del estado sélido, ya que se refieren a las
temperaturas del medio ambiente, el nitrégeno liquido y el helio liquido, respectivamente. T =4
K en realidad corresponde al caso de la ionizacién cero de impurezas de la capa delta y es nuestro
equivalente de temperatura cero, valor que por razones del cdlculo numérico se tom¢é diferente
de cero.

2.2 Suposiciones y limitaciones

Calculamos la IBE bajo la aproximacion de masa efectiva. Tal como en el trabajo [53],
despreciamos una pequefa diferencia entre las masas paralelas m|| y constantes dieléctricas €
para los materiales de la barrera y el pozo. También suponemos que las energias de la subbanda
son isotrdpicas y parabdlicas en el plano QW del espacio k. La base para tal suposicién es el
trabajo [27] en el que se muestra, que si el ancho de un QW L no es menor que dos radios de
Bohr as (L = 2as), entonces la influencia de la no parabolicidad en el estado de la impureza de
base puede ignorarse. Esta condicién se cumple bien en nuestro trabajo para la concentracidn
de dopaje delta 1.2 x 10?2 cm™. Este valor es lo suficientemente grande como para considerar
que la carga de impurezas ionizadas se distribuye uniformemente en el plano delta dopadoa T =
300 K. Por otro lado, cumple también la condicidn [30] de que las distancias entre impurezas a >
2x1.3as, lo que permite ignorar los fendmenos de interaccién de muchas particulas y tratar las
impurezas de manera aislada. En nuestros calculos usamos el ancho de la capa delta-dopada con
s = 1 nm, ya que es el ancho tipico para estructuras similares, como el caso investigado
experimentalmente en [58].

2.2.1 Concentracion de impurezas en una capa delta

Es claro que para lograr un efecto pronunciado de la ionizacidon de una capa delta, hay
gue usar una concentracién de impurezas lo suficientemente alta. Pero, también es evidente,
gue la concentracion no debe ser demasiado alta; para evitar la formacién de bandas de
impurezas (aqui hablamos de la banda de impurezas formada por la superposicion de las
funciones de onda de la impureza, y no de la propagacién de las energias de ionizacién de
impurezas) o, lo que es peor, la aparicion de colas de la densidad de estados en la banda
prohibida, dado que solo en el caso de una sola impureza es posible entender la influencia del
grado de ionizacién en la capa delta sobre la IBE. Por otro lado, la concentracién no puede ser
inferior a un cierto valor critico, para poder utilizar el concepto de un potencial Hartree constante
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a lo largo de la capa delta a temperaturas de nitrégeno liquido y ambiente. Del lado de las altas
concentraciones, la restriccion natural (y bastante fuerte) puede ser el valor critico Ny, para la
transicion de metal-semiconductor de Mott. Este valor se puede estimar a partir de la relacion

aBNb’Z =0.37[59], y para el material usado a, =2nm, N, = 3.4x10% cm2

A nivel tecnoldgico, el limite de la concentracién volumétrica de impurezas se caracteriza
por el limite de solubilidad sélida, que para el caso de la impureza de fésforo en silicio es de
4x10%° m3 [60], pagina 89, y corresponde a la distancia media entre los &tomos de impureza de
3 nm o concentracién en el plano de 107 m2. La densidad superficial maxima que utilizamos es
de 102 cm™ (10% m) por lo que estamos dentro de los limites. Otra caracteristica importante
es la longitud de difusidn asociada al proceso de recocido (annealing) que limita el ancho de la
capa delta. Dependiendo de las caracteristicas particulares de la tecnologia, en la literatura de
trabajos experimental se encuentran valores de difusién P en Side 1 nm [61] a 0,29 nm [62] a
temperaturas mas bajas, por lo que nuestro ancho de la capa delta de 1 nm (aproximadamente
dos capas atdmicas) parece razonable.

2.2.2 Fluctuaciones del potencial en el plano del pozo cuantico

El limite inferior en la concentracién se puede determinar a partir de las siguientes
consideraciones: Se sabe [63] que las impurezas pueden dar lugar a un potencial fluctuante con
el tamafio maximo rs, que, en principio, debe tenerse en cuenta en el Hamiltoniano del problema.
En nuestro caso, cuando ignoramos la concentracién de las impurezas de base, el nimero de
electrones en las subbandas es igual al nUmero de donadores ionizados en la capa delta. Significa
[63] que el tamaiio de una fluctuacion méaxima es igual a la distancia media entre las impurezas

. . + + ; . .
ionizadas I, = d" =1/ N, . Entonces, la razén para despreciar las fluctuaciones es que no hay

una configuracion fija de los &tomos de impurezas ionizadas, sino que cambia constantemente
con el tiempo, ya que el proceso de ionizacidn de los atomos es aleatorio. Y si en cualquier lugar
de la capa delta surge un potencial cambiante; en primer lugar, estara inmediatamente
apantallado en cierta medida por electrones libres, y, en segundo lugar, las probabilidades de
ionizacion de impurezas también disminuirdn inmediatamente en esta y en areas adyacentes de
la capa delta. Al decir aqui "inmediatamente", queremos decir que los tiempos correspondientes,
T, son del orden de 10 s. Este es el tiempo de vida media de un electrén en la banda de
conduccién relacionada a la captura por estados de impurezas excitados mas altos [64], dentro
del rango de temperatura 4 ... 100 K. Con base en este tiempo, el valor mas bajo de la
concentracion de impurezas se puede estimar a partir de la desigualdad, indicando que el camino
libre medio del electrén (I =z ~ /KT /m,z con k siendo la constante de Boltzmann) no debe

ser menor que la distancia entre los donantes ionizados: |>d". Podemos imponer una
restriccion mas fuerte, si recordamos que la frase "el camino libre medio de los electrones" tiene

sentido solo si no es menor que la longitud de onda de De Broglie (4 = h ~ h [65] siendo h
p +mkT

la constante de Plank y p el momento de los electrones). Eso significa que el limite inferior de la

1
NG

m, KT +
la temperatura: N > r']' . Por ejemplo, Nj >4.2x10°cm2 para T =77 K,y N >1.6x10"

concentracion de impurezas se puede estimar a partir de la desigualdad A > y depende de

2

cm para T = 300 K. Nuevamente, debemos enfatizar que, en realidad, el limite inferior de la
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concentracion de impurezas tiene que ser menor que los valores mencionados, en el mismo
grado en que la longitud de onda de electrén de De Broglie es menor que su trayectoria libre
media. Por lo tanto, al encontrar la IBE, se puede omitir la fluctuaciéon del potencial en el
hamiltoniano. La fdrmula para esa estimacién se puede escribir como

m||kT<1+2exp(EFk;E6)>

h2

SN5 > (21)

En consecuencia, con base en todo lo mencionado anteriormente, hemos elegido los
valores de entrada de la concentracion de impurezas en la capa delta como 0.6 x, 1.2 x y 2.4 x
1012 cm™.

2.2.3 Tension interna en QWs de SiGe

Tomamos los parametros de la estructura crecida en la direccién cristalografica [100].
Nuestra eleccién del ancho del QW (L = 20nm) se basa por un lado en los resultados del trabajo
[66], donde se demostré que cuanto mas ancho es un QW, mas fuerte es la influencia de la
ionizacion de la capa delta en la IBE y sobre fenédmenos asociados. Por otro lado, para el limite
superior, estamos limitados por el llamado ancho critico [56], debajo del cual los QW pueden
verse como QWs tensionados debido al desajuste del parametro de red entre los materiales de
la barrera y el pozo. L = 20 nm parece ser un buen valor para estos dos limites. Por lo tanto,
nuestro QW presenta una tension interna debido a que la constante de red para las barreras de
SiGe es mayor que para el Si. Significa esto que el QW puede considerarse sometido a una tension
uniaxial a lo largo de la direccidon de crecimiento z de la estructura. La tensidon depende del
contenido x en porcentaje de Ge y se tiene en cuenta indirectamente en la profundidad del QW.
Por otro lado, es bien sabido que la presidn uniaxial separa los niveles de impurezas [67]. Esto da
como resultado el levantamiento de la degeneracidn en los valles de la banda de conduccidn del
Si para los electrones y, en nuestro caso en direccidn de crecimiento [100]. La separacion entre
los cuatro valles superiores de energia As y otros dos A; es de mas de 110 meV [66, 68, 56]. A su
vez, una separacion tan grande nos permite considerar solo los dos valles mds bajos (incluso a
temperatura T = 300 K) con las masas efectivas a lo largo de la capa m|| =0,19mo, y en la direccidon
de crecimiento m1 = 0,92mo siendo mo la masa del electrén libre. Ademas, un ancho de QW
relativamente grande nos permite despreciar la no parabolicidad de los niveles de energia
cuantizados en el pozo cuantico. Esto se justifica en que en el trabajo [27] se demostrd que si el
ancho del QW L no fuera inferior a dos radios de Bohr as (L>2 ag), la influencia de la no
parabolicidad en el estado de impureza de base podria despreciarse. Para los radios de Bohr as
=2nm [66] esta condicidn se cumple suficientemente. Ademds, no tenemos en cuenta en
nuestros calculos la separacion de las energias de enlace de la impureza. Mas adelante, en su
lugar, siguiendo el trabajo [53] consideraremos la influencia conjunta de la separacion y el cambio
guimico en la energia de ionizacion de impurezas mas adelante.

2.2.4 Sobre el desplazamiento quimico

Es bien sabido que el enfoque de masa efectiva utilizada para los cdlculos del estado
fundamental de impureza no permite la inclusién del desplazamiento quimico (o efecto de celda
central). Esto se vuelve particularmente importante cuando se trata de Si, o estructuras basadas
en Si. De hecho, el calculo de la IBE para el fésforo (donador poco profundo) en Si, bajo la
aproximacion de masa efectiva da el valor de 29 meV [69], mientras que su valor real es de 45,6
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meV; ver, por ejemplo, los valores en el trabajo [70]. La diferencia de 16,6meV (que no es
insignificante) se atribuye al desplazamiento quimico. Por lo tanto, para ajustar los resultados de
los calculos tedricos (provenientes de la teoria de masa efectiva) y experimentales, hay que
considerar el desplazamiento quimico. Para eso proponemos agregar 8 meV a todos nuestros
resultados obtenidos aqui. Al hacerlo, nos basamos en el trabajo [66], en el que se encontrd que
este valor debe agregarse al IBE para la misma estructura que la nuestra, y para que el ancho QW
L no sea inferior a 7 nm. Estimamos que la incertidumbre de este valor no es superior a 1 meV.
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3 Métodos

3.1 Posiciones de subbandas de energia y funciones de onda

Los niveles de energia E; y las funciones envolventes de las subbandas confinadas en la
direccion z - (Ej(z)) se consideran los valores propios y las funciones propias del Hamiltoniano
unidimensional (que depende solo de z)

Hy = — 22 4 V(2) + eq(2), 3.1)

2m, 0z2

donde m1 es la masa efectiva en la direccidn z, perpendicular al plano QW, V(z) es el perfil del
0, |z| > L/2

—Vplz| < L/2 }'
@(z) - potencial electrostatico debido a una distribucidon no uniforme de cargas a lo largo del eje
z (de ahora en adelante también lo llamaremos potencial de Hartree), y todas las demas
cantidades y sus variables representativas son cominmente conocidas y utilizadas en la literatura
cientifica. La ecuacion de Schrodinger correspondiente, escrita en la forma de BenDaniel-Duke
[71] esta dada por:

potencial QW a temperatura cero (QW rectangular no perturbado): V(z) = {

Hoi(2) = Eidi(2) 3.2)

La solucién de la ecuacion. (3.2) se obtiene mediante el método de disparo (“shooting
method”, el cual es uno de los métodos numéricos estandares para resolver el problema de
autovalores y autofunciones en una dimension) descrito en el libro [72]. Asi como ignoramos las
diferencias entre las masas efectivas para la barreray el QW, las condiciones de frontera tipo Ben
Daniel-Duke [71] en las interfaces |z| = L/2 se convierte en la condicidon de continuidad de la
funcién de onda y su derivada con respecto a z. El nimero de niveles de energia cuantizados N
tomados en cuenta (j = 1,2 ... N) se escogen como el maximo entre las dos opciones siguientes:
La primera es que la diferencia entre las energias de los niveles N y 1 no debe ser inferior a 3 kT:
En-E1 2 3kT, teniendo en cuenta que en esta condicidn la poblacién de la subbanda N se estd
volviendo insignificantemente pequefia y no puede influir significativamente en el potencial @aw
dentro del QW. La segunda opcidén es que la diferencia entre las energias de un estado de
impureza calculado con N y N-1 niveles de cuantizacién espacial (ver la descripcidn en la seccidn
3.4) debe ser inferior a 0,1meV: Ej — E§ ™' < 0.1 meV. Los célculos mostraron que para la
primera opcidon N = 9 (a una temperatura de 300K) y para la segunda N = 7. En consecuencia,
tomamos en cuenta 7 niveles de energia cuantizados para las temperaturas de 4y 77 Ky 9 niveles
para la temperatura ambiente (300 K).

En el caso del campo eléctrico transversal aplicado, la ecuacién (3.1) se transforma en

h2 62
Hy = ———+V(2) + e@(2)+eE-. (3.3)

2m, 0z2

Es decir, se agrega un término constante para modelar el campo eléctrico. Este término
proporciona dificultades adicionales para el método numérico. Para un rango de integracion
suficientemente grande sobre z, el potencial en uno de los bordes puede ser menor que algunos
de los valores propios en la cantidad necesaria de funciones propias. Técnicamente significa que
el estado electréonico no estd localizado y que la ecuacidon de Schrodinger independiente del
tiempo no es aplicable. En ese caso, superamos ese problema a nivel numérico introduciendo el
método Big Quantum Box, es decir, modificando el potencial del pozo a
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L L
(00 3>1z1>3)
V@) =4 -V z2lzl |, (3.4)

L
o, |z| =2 >

donde L; es el ancho del Big Quantum Box con barreras infinitas, Li>L.

L1 se selecciond manualmente durante el proceso de calculo de manera que (i) el ancho
de la barrera finita sea al menos comparable con el ancho del pozo; vy (ii) los centros de masa de
todas las funciones de onda al cuadrado deben estar dentro del pozo. Realmente, ese fue el
criterio cuando la deslocalizacion de los WF se puede despreciar.

Como resultado de la solucién numérica de la ecuacién 3.2, obtenemos el conjunto de
estados ligados en la direccién z, estados con energia Eiy sus funciones de onda correspondientes
&, que describen a su vez las subbandas correspondientes. Aqui i = 1, 2, 3 ... y el estado
fundamental corresponde ai = 1.

3.2 Nivel de Fermi
El nivel de Fermi se encontrd a partir de la condicidn de electro neutralidad para toda la
estructura, la cual se expresa mediante:

J5 N%(2)dz =0 (3.5)

Aqui N%(z) es la concentracidn de carga y es igual a la diferencia entre las concentraciones
de los centros de donadores ionizados N7 (z) y los electrones libres N~ (2):

N*(z) = N3 (z) — N~ (2) (3.6)

Aqui despreciamos los huecos asumiendo que su cantidad es pequefia. Eso nos permite
omitir las complejidades en la banda de valencia alrededor del QW. Los centros de donadores
ionizados se encuentran dentro de la capa delta y cumplen la estadistica de Fermi:

+ _ Ng S
Ni(z) = N5 (2) = 1+Zexp(EFk_TE8)' |z| < 2 (3.7)
0 — en otros casos

Aqui hicimos las siguientes suposiciones: (i) La distribucidn de la impureza a lo largo del
N5 =",17] < 5/2
0, |z| =s/2
referencia [66]. (ii) El IBE es el mismo a lo largo del ancho de la capa delta y se calcula para el
centro de la misma tal como se describe en la seccién correspondiente: e5(z)=const=g5(z=0), €5 =
E1- Es (E1 es la energia fundamental en la primera subbanda de cuantizacion). La razdn de esto es
que el ancho de la capa delta s es relativamente pequefio. La distribucion de electrones N~ (z)
consiste en un gas de electrones en las subbandas cuantizadas del QW:
- Ep—Ej
N™(2) = Now(@) = "5 S in (1+ exp =) 16,212 (38)

T

ancho de la capa delta s es uniforme: N5(z) = { , lo cual proviene de la

my| kT
h?2

En consecuencia, la concentracion total de electrones en la superficie de las subbandas del QW
es

m||kT
h2

%) Er—E:
nw = I, Now(2)dz = L3N 1n (1 + exp 1), (3.9)
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Como resultado de la solucidon numérica de la ecuacién 3.5, obtenemos el nivel de Fermi
Er. La ecuacion se resolvié utilizando el método de biseccion.

3.3 Potencial de Hartree

El potencial de Hartree ¢(z) de la ecuacién (3.1) se obtiene de la ecuacién de Poisson
escrita para el area del pozo cuantico, donde las cargas se distribuyen de manera no uniforme a
lo largo de:

62
22 = 2 Ni(2). (3.10)
€&

0z2

La distribucion de la carga Nt (z) se discutié en la seccién anterior. La ecuacién se
resuelve mediante integracién directa con el método Runge-Kutta IV.

3.4 Energiade enlace de laimpureza

La IBE para la capa delta se obtiene al introducir en el modelo Hp (3.1) el potencial de
Coulomb del atomo de impureza ionizada. Siguiendo [73], es conveniente usar coordenadas
cilindricas r, 6, z para aprovechar la simetria del problema, lo que resulta en que la funcién de
onda total ¥(R,0,2) se puede escribir como

Y(R,0,z) = exp(imb) Y,, (R, z). (3.11)

Aquii = v—1,ymesel nimero cudntico azimutal, que corresponde a un nimero entero.
Para encontrar Y,, (R, z) dividimos el hamiltoniano en dos partes

la primera parte depende solo de la coordenada z - vea la ecuacion (3.1). A su vez, la parte H1
incluye todas las otras coordenadas que por el término de Coulomb no son separables:

2

h? (62 10 1 92 e (3 13)

Hy=—-— (o2l 22—
1 OR?2 + R AR + R2 902 4meggR2+(z—2zp)?

2m||
Aquim, es la masa efectiva longitudinal de electrones (en el plano QW), zp—es la posicion
del centro de impurezas. Entonces se expande una funcidn de onda desconocida en el
Hamiltoniano total (3.12) en series de funciones propias de subbandas ¢;(z) del Hamiltoniano
Ho:

W(R,0,z) = exp(im8) X; fi" (R, 2)§;(2). (3.14)

y se reemplaza la expresion (3.14) en la ecuacidn de Schrédinger del Hamiltoniano completo H:

h? [ 02 10 1 92 e?
-G

+235) ~ T
2my \OR? = ROR  RZ%06? 41EEYR%2+(2—2p)?

Después de diferenciar la ecuacién (3.15) con respecto a 6, y multiplicar por
&v(2), (N =0,1,2 ...) la ecuacién (3.15) en la izquierda e integrar con respecto a z obtenemos:

[+ 1L 4 (k2 - )| fir(R) = Una RIS (3.16)

dR?2  RdR

]‘If(R 0,2) = E¥(R,6,2). (3.15)

2m|| 1

* 2
h2 4n££0f€N(R) \/ﬁ_zD)Z'fn(Z)dZ, kl%l m” (E EN) y En

(N=1,2,3...) es la energia de la subbanda cuantizada por el espacio. La ecuacién (3.16) con el lado

Aqui  Uyp(R) =
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derecho igual a cero (lo que significa sin el término de Coulomb) es tipo Bessel de orden entero
m, y la funcién de onda permitida solo se puede obtener para E>Ey y luego la solucion general es
la suma de las funciones de Bessel de los tipos, primero (J) y segundo (N)

N (R) = CyJm(kyR) + SyNp (kyR) (3.17)

Con Cyy Sn constantes arbitrarias. Debido a que las funciones de Bessel de segunda clase
tienen singularidades en cero, el coeficiente Sy debe nser igual a cero y, en consecuencia

W(R, 0,2) = Cy exp(im8) J,(knR)éy (2). (3.18)

Pero nuestra tarea es encontrar la solucién para E<E (lo que significa que k4 < 0)enla
ecuacion completa (3.16). En este caso, en lugar de la ecuacidn (3.16) tenemos

[+ 2L (kg + )] fu(R) = T Unn(RYF (3.19)

Buscamos la solucion de la ecuacidn (3.19) usando la funcion de Green Gy (R, R, E), que
por definicion en [74] es la solucidon de la ecuacién

d? 1d 2 m? ’ _1 l
|5+ — (k3 +5)| Gy (R R, E) =2 6(R - R). (3.20)

Yy, en consecuencia [73, 74]

—K,,(kyRDIL,(kyR), R <R’

Gn(RRE) = {—Im(kNR’)Km(kNR), R>R'

(3.21)

Aqui Km e Im son las funciones de Bessel modificadas. Asi, por definicién de la funcién de
Green

fu(R) = J; R'ARN(R, R, E) X, Unn (RN fo(R) =
~Km(knR) [y R'dRIy (lex R') T Uy (R fo (R") (3.22)
~In(knR) [ R'dRKyy (kyR") En Uyn(RDfu(R")
La ultima ecuacién puede reescribirse en una forma mas conveniente, analoga a (3.17)
fn(R) = CyJm(knR) + Sy Ny (kyR). (3.23)
Donde
Cu(R) = = [ R'AR'Kn(kyR") T Unn (R fu(R")
Sx(R) = — [} R'dR Ly (knR") T Unn (R Fu(R))

Después de diferenciar con respecto a la variable del limite superior (pardmetro R), de
(3.24) obtenemos

(3.24)

N — R (ki R) B Upin (R (R)
asw : (3.25)
H = _le(kNR) Zn UNn(R)fn(R)

Luego, sustituyendo (3.23) en (3.25) tenemos el sistema de ecuaciones diferenciales
continuas que se pueden resolver numéricamente por el método Runge-Kutta de cuarto orden o
alguno similar. Las suposiciones hechas son los siguientes: (i) el nGmero de ecuaciones es finito,
es decir, el numero de subbandas cuantizadas por el espacio en nuestro pozo cuantico debe
truncarse a un valor razonable (utilizamos 7 y 9 subbandas); (ii) el rango de integracién sobre R
esta limitado a un valor Rmax, tomado de consideraciones generales: la funcién de onda en Rpmax
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deberia ser despreciablemente pequeia (tomamos Rmax = 6as); (iii) debe haber algunos valores
iniciales para Cn(R) y Sn(R). De las propiedades de las funciones de Bessel modificadas se sigue
que Cy(©) = Sy(Rpmax) = Sy(0) = 0 y podemos tomar la otra parte de las condiciones de
frontera como Cy(0) = Sy (R;qx) = Onn- Estas condiciones de frontera para R=0Yy R = Rmax solo
se cumplen para valores discretos de E. Para encontrar dichos valores, podemos utilizar el
método de disparo. Es decir, elegimos algunos Ro (0 < Ro < Rmax) € integramos para todos los n de
0 a Ro, obteniendo Cnn(Ro+) Y Snn(Ro+). De la misma manera integramos para todos los n desde
Rmax @ Ro, obteniendo Cnn(Ro+) and Snn(Ro+). Usamos Ro=3as, ahora todos los valores de integracion
obtenidos en ambos lados deben igualarse entre si y ya que las funciones son continuas, pueden
escribirse como [73]:

21 Cnn(Ro-)Cr(0) =X, Cyn(Ro4) S (Rinax)
Zn Snn (RO—)Cn (0) = Zn Snn (R0+)Sn (Rmax)

El sistema (3.26) es el sistema de ecuaciones algebraicas lineales con variables
desconocidas Cn(0) y Sn(Rmax). Se resuelve si su determinante (que es la funcién de la energia) es
igual a cero. En nuestro caso, el determinante es de orden 14 (para las 7 subbandas tenidas en
cuenta) o de orden 18 (para 9 subbandas) y se obtiene solucion numérica.

(3.26)

3.5 Método autoconsistente

El método autoconsistente 1D de Schrédinger-Poisson aplicado a las heteroestructuras
2D semiconductoras se utiliza ampliamente y se encuentra implementado en muchos software
disponibles comercialmente. Sin embargo, hasta donde sabemos, todas esas implementaciones
no implican la posibilidad de incluir el calculo de IBE en el procedimiento autoconsistente, que
es un punto crucial en nuestro caso. El IBE tiene un fuerte efecto sobre el grado de ionizacion, el
cual es un factor clave para nuestra idea de controlar la frecuencia de funcionamiento del
dispositivo dptico. Dentro de nuestro modelo y sus pardmetros, la IBE tiene una fuerte influencia
tanto para el potencial de Hartree como para la estructura electrénica y, en consecuencia, no se
puede suponer que como constante durante del desarrollo de los calculos. Por lo tanto,
implementamos un procedimiento autoconsistente modificado que incluye el cdlculo de IBE en
cada iteracion.

La variacidén del esquema cldsico del método se presenta en la Figura 3.1. Incluye los
siguientes pasos, descritos en las secciones anteriores. 1. Solucién de la ecuacion de Schrodinger
en la que se usa el perfil del potencial como dato de entrada y entrega los niveles de energia de
las subbandas y sus funciones de onda (Seccién 3.1). 2. Solucién de la ecuacién de
electroneutralidad para un perfil de energia dado, posiciones de subbandas y funciones de onda,
lo que proporciona el nivel de Fermi y, en consecuencia, la distribucién de carga (Seccién 3.2).
Normalmente este paso usa la IBE como una constante. 3. Solucién de las ecuaciones de Poisson
basados en la distribucion de carga, lo que proporciona el potencial de Hartree que modifica el
potencial de energia para el paso 1 (Seccion 3.3).
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A4
Perfil del potencial, L Ecuacidén de Niveles cuantizados,
Propiedades de material : Schrédinger y funciones de onda
Niveles cuantizados, l
Energia de enlace de la - . .
impureza, T \| Ecuacion N Nivel de Fe-r[nl =>
impares de electroneutralidad concentracion de carga
Distribucion de carga i
(funciones de onda + i
Nivel de Fermi + X
Niveles cuantizados, _/a| Ecuacion de Poisson Perfil del potencial, modificado

Concentracion de carga | !

Fig 3.1. Esquema general del método Schrodinger-Poisson de calculo autoconsistente para el problema 1D.

En nuestro método (Fig. 3.2) introdujimos el calculo de IBE basados en las funciones de
onda vy las posiciones de energia de las subbandas (Seccién 3.5). Como criterio de convergencia,
asumimos la condicién de que la diferencia entre IBE para las dos uUltimas iteraciones debe ser
<0.1 meV.

0 =1
v ]
Perfil del potencial, L Ecuacion de Niveles cuantizados,
Propiedades de material Schrédinger y funciones de onda
>
1 [}
\H i
vaele‘s cuantizados, Ecuacidn Nivel de Fermi => E
Energia de enlace de la . .. i
: de electroneutralidad concentracion de carga !
impureza, T - ;
]
i i
i i
Distribucion de carga '; !
(funciones de onda + v

Nivel de Fermi + /I Ecuacidn de Poisson Perfil del potencial, modificado
Niveles cuantizados,

Concentracion de carga

|| Niveles cuantizados, Calculo de IBE Energia de enlace de la

y funciones de onda impureza

Fig. 3.2. Esquema general de nuestra modificacion del método Schrddinger-Poisson de célculo
autoconsistente para el problema 1D.
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3.6 Caso particular: impurezas de base

Cuando consideramos una configuracion de un solo pozo e intentamos estimar la
influencia de la impureza de base en las caracteristicas de nuestra heteroestructura, el método
cambia significativamente. A continuacion, describimos las diferencias.

3.6.1 Nivel de Fermiy electroneutralidad

Para encontrar un perfil de energia del QW vy las areas circundantes, es necesario resolver
la ecuacién de Poisson para toda la estructura, incluido el QW. Sin embargo, al hacerlo, hay que
conocer la posicion del nivel de Fermi. En el caso de barreras infinitamente largas en ambos lados
del QW, para las estimaciones de impurezas de base, es obvio suponer que la posicion del nivel
de Fermi en el equilibrio debe determinarse por las impurezas de base en las barreras. En este
caso, se puede encontrar mediante la ecuacién de electroneutralidad escrita para las areas
donde el perfil de energia de la banda de conduccion es plano (situado mas alla de L/2+Zp desde
el centro de QW, Z se explica a continuacion):

Ny = Nj + P, (3.27)

Aqui Ny, N y Poson las concentraciones volumétricas de electrones, centros de
impurezas donadoras ionizadas y huecos, respectivamente. Dentro de la estadistica de Fermi se
encuentra:

Ny = =N, (ﬂ) Py = =N, ®, , (ﬂ) (3.28)

N =— N (3.29)

Las férmulas (3.28) son idénticas a las del libro [75], donde se pueden encontrar detalles.
Solo mencionamos aqui que @/, es la integral de Fermi-Dirac definida en [75], Ec y E, son los
bordes de las bandas de conduccién y valencia respectivamente, Nc y N, son las densidades
efectivas de los estados para las bandas de conduccién y de valencia, respectivamente [75]. En
la ecuacion (3.29), N es la concentracidn total de impureza, Er - energia de Fermiy Ep - la energia
del estado fundamental de impureza de base. Para determinar la energia de Fermi a partir de
(3.27) también se deben conocer los valores de la banda prohibida y la energia de enlace de
impurezas en el SiosGeo2. Para el primer valor usamos 1.08 eV (a 77K), tomado de [76] y
despreciamos su dependencia de la temperatura, ya que los calculos mostraron que la posicion
de la energia de Fermi practicamente no tenia influenciada del cambio de banda,
correspondiente a un cambio de temperatura en el rango entre 4 y 300K. Esto no se refiere a la
influencia de la temperatura sobre la posicién del nivel de Fermi en la escala de energia. En
cuanto a la energia de enlace de impurezas tomamos el valor €, = 39meV, que esta cerca de
39.2meV, obtenido en el trabajo [77], y llevando a Ep=E-€p. Se ve de la ecuacion. (3.27) que no
consideramos semiconductores compensados ya que estamos interesados en verificar la
influencia méxima de electrones adicionales (obtenidos de la ionizacidn de la capa delta en el
QW) en el QW sobre los fendmenos causados por la ionizacién de la capa delta. Obviamente,
para el semiconductor compensado, el nimero de electrones adicionales (debido a las impurezas
de base) serd menor que para el no compensado.

Entonces, en este caso, usamos la ecuacion de electroneutralidad 3.5 no para encontrar
el nivel de Fermi, que se conoce de lo anterior, sino para calcular el ancho de la region de
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agotamiento Zo (“depletion layer”, término de la teoria de la unién p-n, donde aparece un
fenomeno analogo), que se utiliza como limite de integracién en el cdlculo del potencial de
Hartree y en la solucidn numérica de la ecuacién de Schrodinger (ver Fig. 3.3). Suponemos que
los electrones de la barrera caen al pozo, excepto los que estan excitados por la temperatura.
Por lo tanto, la carga se distribuye de manera no uniforme solamente dentro de la regién del
QW, incluidas las zonas de agotamiento, y considerando también la simetria de la estructura con
respecto a z =0, la condicidon de electroneutralidad para propdsitos numéricos se establece de la
siguiente manera:

0 + —
Jpe—y N*(2)dz = 0 (3.30)
La solucién de esta ecuacion nos da la longitud de la capa de agotamiento Z.

Energia a)T=0 b)T>0 Energia
.

neutra

ionizada

] ] ] | ] 1
0.5 0 +0.5 -0.5 0 +0.5
z/L z/L
Fig. 3.3. Representacién esquematica del QW delta dopado en el centro con impurezas residuales de
concentracion Ny en las barreras y a baja temperatura - a) y alta tempratura - b). Zo es la longitud de la capa
de agotamiento (“depletion layer”), es decir, la distancia entre la heterounion y un punto donde la flexion
de banda es cero. &, Y €5 son las energias de enlace de la impureza de base y la impureza en la capa delta,
respectivamente.

La ecuacidn para los donadores ionizados 3.7 ahora incluye no solo los que estan en la
capa delta N5 (2), sino también los ubicados en las barreras N (z):

Np
1+2exp(££:£%%iggg)
Ny (z) = Ny (2) = _Ns |z| < % (3.31)

1+Zexp(Eﬁ;F5)'

0 — para lo demas casos

L
Ny (2) = ,|Z|>5

Aqui usamos la siguiente suposicion. (Despreciamos Bl en el QW, ya que su contribucidn
en el nimero total de electrones, incluso para su mayor concentracion (107 ¢cm?3) y total
ionizacion (que hasta ahora no es asi, como se vera en la Seccidn 4) es aproximadamente un
orden de magnitud menor que el de la capa delta. Por consiguiente, esta contribucién serd
proporcionalmente menor para concentraciones mas bajas de impurezas de base.

La ecuacion 3.8 para los electrones libres también cambia. Ahora incluye no solo 2DEG en
las subbandas de pozos, sino también un gas de electrones en el continuo no confinado:
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N~(z) = Now(2) + N3p(2). (3.32)

Aqui la concentracién de electrones Nspes:
2
N

N;®yy (BEm), 2] < £,T = 300K, m > 9 (3.39)

Ep—ep(z)—E,

N, ), (FE27) 2] > L/2
2

N3p(z) = 7=

0|zl <2,T =4077K

de acuerdo con (3.28), se debe dar una justificacidon sobre la segunda y tercera filas. Para
la temperatura de T = 300K, consideramos que los niveles de energia situados por encima del
nivel mas alto Em, m=9 (nuestro QW tiene 14 subbandas de niveles de energia) pueden estar
ligeramente poblados con electrones y, al mismo tiempo, son casi resonantes con el continuo. Y
la segunda linea en la ecuacién (3.33) refleja esta situacidén. En otras palabras, significa que
consideramos que el continuo esta por encima del noveno nivel de energiay N} = N./3 debido
al hecho de que para el rango z < L /2 todavia hay 2 valles de la banda conduccién en lugar de
6. Aqui subrayamos nuevamente que para encontrar la IBE usamos una precision de 0.1 meV, los
9 niveles de energia son suficientes y consideramos la poblacion de "niveles de energia" mas
altos solo para la soluciéon correcta de la ecuacion de Poisson en todo el rango de interés, desde
—Zp a +Zp. En cuanto a la tercera linea en la ecuacién (3.33) solo podemos decir que para
temperaturas bajas (4 y 77K), los electrones pueblan los niveles de energia mas bajos y, por lo
tanto, no hay razén para tenerlos en cuenta por encima del QW.

3.6.2 Modificacién de algoritmo autoconsistente

Aqui debemos mencionar que el rango de integracion en z dentro del método de disparo
fue variable con una dependencia sobre la energia E. En el caso de energia negativa Ej<0, la
integracion se inicié desde z = -Zg y termind 0. Para E> O los niveles de energia cuantizados
correspondientes se convierten en los resonantes, lo que implica la posibilidad de que los
electrones de estos niveles lleguen al infinito. En algunas publicaciones [78, 79] para abordar este
problema, se utilizé el método de la caja cuantica [80]. Significa que para las energias Ej> 0, en
principio, debemos resolver adicionalmente la ecuacién de Schrédinger para un espacio libre en
las distancias —Z, < z < —t; con la igualacion de las funciones de onda y sus derivadas en las
bordes correspondientes. Sin embargo, resolvemos la ecuacidn de Schrodinger solo para el QW
y la capa de agotamiento, con el rango de integracidn para la WF desde z = -t; que proviene de la
ecuacion eq(-tj)=E; para asegurar que los limites de integracidén no estén dentro de la banda de
conduccién del continuo de la barrera. En cierto sentido, también es el mismo método de caja
cuantica, pero el ancho de la caja depende de la energia. La objecidon formal a nuestro enfoque
podria ser el hecho de que los errores en la energia Ej> 0 de los niveles de energia cuantizados y
sus correspondientes WFs & (z) aumentan con el nimero del nivel de energia. Para rechazar esta
critica, podemos decir que tal situacién ocurrid para j=6y 7 a una temperatura de 77K solamente
y la longitud mds baja t7 = 22nm. Para Si (y también para Sio.sGeo.2), la longitud de la barrera es lo
suficientemente grande como para el efecto tunel a través de ella. Ademds, podemos hacer
referencia a la publicacién [65] en la que se afirmd que para longitudes de barrera (Si) mayores
de 15 nm, el efecto tlnel entre QWs vecinos podria despreciarse. Resultados similares para Si
también se obtuvieron en el trabajo [81]. Finalmente, los resultados presentados en esta tesis
verifican el enfoque utilizado. Nos gustaria enfatizar que la separacién de energia entre cuatro
valles superiores y dos inferiores es aun mayor que la diferencia entre los niveles de energia
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superior e inferior tomados en cuenta: As - A>> Eg-E1. Significa que no habia necesidad de permitir
valles superiores en nuestros calculos.

El procedimiento autoconsistente es un proceso iterativo, que finalmente conduce a la
obtencién de la consistencia (dentro del complejo matematico de pardmetros y cantidades del
modelo, incluida la longitud de la zona de agotamiento Zo, las energias de subbanda QW E;j, las
funciones de onda &i(2),y la energia de enlace de impurezas en la capa delta €s5). La especificidad

del procedimiento utilizado es la siguiente: (i) tomamos el nivel de Fermi como fijo, (ii) incluye el

calculo de la energia de enlace de impurezas y (iii) usa Zo como parametro variable. El valor inicial

del ancho de la capa de agotamiento se tomd usando la conocida formula de la teoria de junturas
2e0V

1
p-n): Z, = (eZN )2. Tenga en cuenta que el valor V = 200meV (la profundidad del QW)
b
proporciona el limite superior para Zo. La IBE en la capa delta se tomé inicialmente igual a la
obtenida para la misma temperatura, pero sin tener en cuenta las impurezas residuales en las
barreras [82]. Por razones de tipo numérico en la primera (y solo en la primera) iteracion, los

electrones por encima de las barreras en las capas de agotamiento se desprecian, es decir N~ (z)

=Naqw(z) en la ecuacién (3.32). Ademas, la concentracidén de electrones en las subbandas del pozo
cuantico para la primera (Unicamente) iteracidn se tomd como igual a la carga positiva total en
la regidn y la distribucién de electrones dentro del QW se tomdé como uniforme:

2 (fz():_% Np(z)dz' + n:{)/L
0, lz| = L/2

Now (2) = |z < L/2 (3.34)

Primero se encuentra la energia de Fermi resolviendo (2) como se describe en la Seccidn
3.1 con respecto a la energia cero, que es el fondo de la banda de conduccién en el bulk. Luego,
el proceso iterativo se inicia de la siguiente manera:

1. El ancho de la capa Zp se encuentra numéricamente como la solucién de la condiciéon
de electroneutralidad para la regién del QW (3.30). Se realiza de forma autoconsistente con la
solucién de la ecuacién de Schrodinger (3.2) de la siguiente manera:

Para encontrar el lado izquierdo de la ecuacion (3.30), para un Zy dado, la ecuacién de

Poisson (3.10) se resuelve numéricamente con las condiciones de frontera @(—Z;) =0 vy
de(=Zo) _ 0
dz
Integramos de z = —Z, a z=0. Si es la primera iteracion, en el punto z = —L/2, el

proceso se detiene para evaluar la ecuacion (3.33), que se usa para la integracion después de z =
— L /2. En las siguientes iteraciones se usa (3.34) en lugar de la (3.28) con energias de subbanda
QW E;y funciones de onda §j(z) obtenidas en la iteracidén anterior.

Ejy &j(z) se obtienen del paso anterior ¢(z), resolviendo la ecuacidn (3.2) con el método
de disparo. Dependiendo del valor de la parte izquierda de la ecuacién (3.33), para un Zp dado,
se selecciona un nuevo Zp siguiendo el algoritmo de biseccion. Luego se realizan los dos pasos
anteriores hasta que el error de la concentracién de carga de la ecuacién (3.33) sea lo
suficientemente pequefia (10°cm™).

2. IBE en el nivel delta €5 se calcula tal como se describe en la seccidén 3.4 con la energia
correspondiente a 0 del determinante de la ecuacion (3.26).

3. Los pasos 1y 2 se realizan de forma iterativa. El proceso se detiene cuando la diferencia
entre las IBE de las dos ultimas iteraciones sea la suficientemente pequefia: ef — ef™! <
0.1 meV. Para alcanzar la precision establecida, generalmente fue necesario realizar 5 ... 7
iteraciones del ciclo externo para una temperatura de 300Ky 3 ... 4 - para las temperaturas mas
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bajas que se utilizaron. El ciclo interno normalmente se realizé alrededor de 30 veces por cada
iteracion del ciclo externo.

3.7 Efectos dpticos lineales y no lineales basados en transiciones
entre subbandas

Las partes lineal a (a)) y no lineal a(3)(a) I) del coeficiente de absorcién para las

transiciones entre la i |-e5|ma y j-ésima subbanda se encontraron siguiendo [83] con referencia en
[84]:

(1) (@) = WHoC |2 oI

(3) wpol
(E—hwyz+r2 & (0,1) =~ 5

| ..|2“i—ff | ..|2
2n2ggy |1

1M {(e ha))2+r2}2>< i
Ji—
|ij_Mii|2{(Eji_hw)2_r2+2Eji(Eji_hw)}
E

-T2 (3.35)
donde w es la frecuencia angular del fotén incidente, € - permitividad (11.7 para silicio), €o -
permitividad de vacio, uo - permeabilidad de vacio, n=Ve - indice de refraccion del material
(3.4926 para el silicio), Ei y Ej son los niveles de energia de las subbandas inicial y final de la
transicion, Ej=Ej-E;— es la energia de transicidn, I - intensidad éptica de la onda electromagnética
incidente (se tomé el mismo valor para todas las frecuencias, / = 0.5 MW / cm?, el cual es un valor
razonable), =h/t es el ancho del pico de absorcién (tomado como I = 2meV [85] para todas las
transiciones por simplicidad), donde t es el tiempo de relajacion no radiativo entre subbandas.

o;; es la diferencia de concentracion entre las subbanda i-ésima y j-ésima,

_ mkyT {He('?f-'?i)/kﬂ}

0ij = T2 110 B EP/RpT (3.36)

donde m™ es la masa efectiva del electrdn, ks - constante de Boltzmann, T temperatura, L - ancho
del pozo cuantico.
El elemento de matriz de dipolo

Map = [ §a(2) el 28y (2)dz (a,0=1..Ns), (3.37)

donde Ns es el nimero de subbandas mas bajas que se tuvieron en cuenta, z es la coordenada a
lo largo de la direccion de crecimiento de la estructura, e - carga unitaria, {,(2) y &,(2)

funciones de onda de las subbandas correspondientes. El nimero de subbandas tenidas en
cuenta se escogid como Ns=7. Es lo suficientemente grande para proporcionar una precision
aceptable en los cdlculos de la energia de enlace de impureza incorporada en nuestro método
autoconsistente: la diferencia entre las energias de enlace de impureza que permiten 6 y 7
subbandas es menor a 0.1 meV. Ademas, la mayoria de los electrones libres en nuestras
estructuras se distribuyen dentro de las primeras 7 subbandas, incluso para las temperaturas
mas altas, por lo que son suficientes para los efectos épticos basados en la absorcién de THz.

El coeficiente de absorcién completo es

a(w, 1) = a®(w) + a®(w,I) (3.38)
donde

a®(w) =3 2 el (@) and a® (w,) =38 e (w0.D. (3:39)

=1 j=i+1 i=1 j= l+1

30



Y P 2 (1)

Cambios lineal y no lineal T del indice de refraccidon proporcionado por las
transiciones entre las subbandas i-ésima y j-ésima se calcularon como [83]:
(0
An: (w) 1 2 o0ij(Ejj—hw)
ij _ . ij\Eji
n  2n2eg | ]ll (Eji—hw)?+T? (3.40)
Angs.) N 2 . 2
L0 o oo P s[4 — ) " - (5
n 4nzegg {(Eﬂ-—hw) +F2 +I
ho)[(Ej; — ho)E; — T?] - T?[2E;; — hw) }] (3.41)
En consecuencia, el cambio completo del indice de refraccion es
(1) ®3)
An (w,I) — An'*t (w) + An (w,I), (3.42)
n n n
donde
an® (w) Ns—1 $Ns Ang})(w) An(3)(w I N A"S)(w,l)
=221 Lt —and =X Xt (3.43)

Las funciones de onda de subbanda y los niveles de energia, asi como el nivel de Fermi,
se obtuvieron numéricamente utilizando la solucidon autoconsistente de las ecuaciones de
Schrodinger, Poisson y de electroneutralidad junto con el calculo de la energia de enlace de
impurezas como se describid anteriormente.

3.8 Efectos de muchos cuerpos

Para acercar nuestros resultados a la realidad, tenemos en cuenta el cambio de
despolarizacién, segun la formula [86, 87]

E} =Ef(1+y;) (3.44)

Aqui Ej=Ej-E; es la "antigua" energia de transicion entre subbandas, resultante de la
solucién de la ecuacién de Schrodinger, y Ejzi -la "nueva" energia de transicién entre subbandas,
gue tienen en cuenta el cambio de despolarizacién . Se calculé como [86, 87]:

Ze 2e”ayj

Vi 12 dz(J7, &()E(2)dz) (3.45)

€0€E i

donde €=11.7 - constante dieléctrica del Si.

Si los efectos de intercambio de correlacion no se pueden despreciar, la forma comun de
tenerlo en cuenta para los sistemas de gas de electrones bidimensional es afiadiendo el término
de correlacion de intercambio dependiente de z en el Hamiltoniano.

om\1/3 2 2
e=—(Z) " Z=[|1+2nm(1+ )] d (3.46)

4 Tt 8megpap

-1/3

= [Zain ()] (3.47)
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Esta expresion fue obtenida por primera vez en [88] dentro de la teoria del funcional de la
densidad de Kohn-Sham [89], utilizando el enfoque de la densidad local. A y B pueden tomarse

en varios trabajos futuros.
Sin embargo, en este trabajo, la interaccion de intercambio de correlacién en general no

se ha tenido en cuenta por las razones descritas en [66].
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4 Resultados y discusion
4.1 Energias y funciones de onda

Para un QW dado, la magnitud y la posiciéon en la escala de energia de los picos de
absorcién para las transiciones dpticas entre subbandas dependen de varios factores que
discutiremos a continuacion.

La separacidon de energia entre las subbandas, la concentracion de impurezas y el nivel de
ionizacion de impurezas se presentan en las Tablas 4.1 - 4.3. Inicialmente comparamos las
energias de transicion para el QW con el perfil de energia rectangular puro Ry el propio QW con
el potencial Hartree (en forma de V) R + H—vea la Tabla 4.1. Debe mencionarse que los cambios
en las energias de transicion debido al cambio de despolarizacion son casi los mismos para ambos
perfiles de energia considerados. Por lo tanto, todos los cambios discutidos se deben a la
aparicion del potencial Hartree en el caso de QW delta dopados y suponemos que no hay cambios
parecidos para el perfil de energia del QW rectangular puro en el rango de temperatura de 77 ...
300 K redondeados en 1 meV. Como se puede ver, solo las tres primeras energias de transicion
se muestran en esta tabla. Esto debido a que las otras energias no dependen practicamente de
la temperatura. También se observa que para el QW de 10 nm de ancho dopado en el centro no
hay cambios en las energias de transicién para la temperatura de 77 K, y el potencial de Hartree
aumenta solo la separacion de energia entre la primera y segunda subbandas a temperatura de
300 K. Aparecen cambios mas notables para el QW de ancho 20 nm, particularmente para el caso
del dopaje en los bordes a 300 K.

Aqui hay cambios importantes para las energias de transicion 1-2 y 2-3. También es
interesante comparar los cambios en los perfiles de energia R + H a diferentes temperaturas. La
Tabla 4.1 nos indica que los cambios mas dramaticos ocurren en el caso del QW mas ancho con
dopaje en el borde y a temperaturas mas altas. Las energias de transicion para diferentes
concentraciones de impurezas de la capa delta se muestran en la Tabla 4.2. Se ve que un aumento
de las energias de transicién (siendo el mds pronunciado nuevamente para las transiciones 1-2
que parea el QW dopado en el borde) aumenta con la concentracién de la capa delta. Pero
debemos tener en cuenta que incluso para la mayor concentracién de impurezas, el valor debe
estar en el limite inferior de la transicidn del metal-semiconductor de Mott. También vale la pena
sefialar que el porcentaje de impurezas ionizadas disminuye con el aumento de la concentracidn
de impurezas tal como se ve en la Tabla 4.3.
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Tabla 4.1 Energias de transicion i-j en meV para el QW dopado en el centro y en el borde con diferentes
anchos L y a temperaturas T. Perfiles de energia: R - QW rectangular puro; R + H - QW con potencial
rectangular y Hartree. Concentracion de impurezas n = 1.2x10% ¢,

Dopado en el centro Dopado en el borde
Perfil T, K L=10 nm L=20 nm L=10 nm L=20 nm
de ) 1-2 (23|34 |12 |23 |34 | 12|23 |34 | 12| 23] 34
energia
R 77,300 | 11 17 24 3 5 7 11 17 24 3 5 7
R+H 77 11 17 24 4 5 7 11 15 | 26 7 5 7
R+H 300 15 17 25 12 7 7 18 17 24 | 20 12 7

Tabla 4.2 Energias de transicion i-j en meV para el QW dopado en el centro y en el borde con diferentes
concentraciones de impurezas nq. Temperatura T = 300 K y ancho L = 20 nm. Perfiles de energia: R - QW
rectangular puro; R + H - QW con potencial rectangular y Hartree.

Perfil de Nd, Dopado en ell centro Dopado en ell borde
energia 10*cm? 12 | 23 | 34 1-2 23 | 34
|
R 6-24 3 5 7 3 5 7
6 8 5 7 15 9 6
R+H 12 12 7 7 20 12 7
24 17 7 8 26 14 9

Tabla 4.3 Grado de ionizacion n} /n4, % para el QW con ancho L = 20 nm con diferentes concentraciones
de impurezas n,, y temperaturas T

ng, 10" cm? Dopado en ell centro Dopado en el borde
T=77K T=300K T=77K T=300K
6 14 82 21 81
12 9 70 14 65
24 7 55 9 50

Elementos de matriciales. Los elementos matriciales (ME, por sus siglas en inglés) de
transiciones Opticas entre niveles de energia QW vecinos con perfil de energia R + H son mas
sensibles a los cambios de temperatura que las separaciones de energia entre el mismo par de
niveles. En la Tabla 4.4 se muestran los cuadrados de los ME para las primeras seis transiciones
Opticas. Por ejemplo, los cambios notables entre los resultados obtenidos para los perfiles de
energia R+ HyR para el QW dopado en el borde, de 20 nm de ancho, son para las primeras cinco
transiciones Opticas, mientras que las separaciones de energia solo cambian para las dos
primeras; ver la Tabla 4.1. Tenga en cuenta que los ME para las transiciones 1-2 disminuyen con
la temperatura para todos los casos considerados en la Tabla 4.4, con disminucién mas
dramatica, mas que el orden de magnitud, para el QW mas ancho, dopado en el borde y a
temperatura de 300 K. Al mismo tiempo, los ME para las transiciones entre niveles de energia
mas altos en el caso de los QW dopados en el centro pueden ser mayores para los QW con
potencial de Hartree que para los QW rectangulares puros. Obviamente, esto se debe a las
diferentes simetrias de las funciones de onda y, en consecuencia, a la superposicion de la parte
en forma de V del perfil de energia en comparacién con la del perfil rectangular; ver la Figura 4.1.
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Tabla 4.4 Elementos de matriz al cuadrado (unidades de 10-* m?) entre los niveles de energia vecinos i-j,
para diferentes anchos L del QW y temperatura T. Los QW estan dopados en el centro y en los bordes con
una concentracion de impurezas Nqg = 1.2 x 10*2cm2. Perfiles de energia: R - QW rectangular puro; E + H
- QW con potencial rectangular y Hartree.

T, K Perfil Dopado en el centro Dopado en el borde
de 1-2 | 23|34 |45 |56 67|12 | 23|34 | 45|56 | 6-7
energia

L=10 nm
77,300 R 39 |46 |48 | 50|52 | 55|39 |46 |48 |50 |52]|55
77 R+H 38 |46 | 48 | 50|52 | 55|38 |45 |48 |49 52|55
300 R+H 3014949 |51 |52 |55]|16]39|45[48 51|56

L=20 nm
77,300 R 14 | 17 | 17 | 18 | 18 | 18 | 14 | 17 | 17 | 18 | 18 | 18
77 R+H 11 | 18 | 18 | 18 | 18 | 18 | 4 13 | 16 | 17 | 17 | 18
300 R+H 4 14 | 19 | 20 | 19 | 19 |13 | 4 9 14 | 16 | 17

A 3 b) c)

Energia

Ed ]

Fig.4.1. Representaciones esquematicas de los perfiles de potenciales del QW (lineas continuas) con varios
de los niveles méas bajos cuantizados (lineas discontinuas) a temperatura de 4K - a), y a alta temperatura -
b) y ¢). La linea punteada en a) muestra la dependencia de la energia Eqdel estado fundamental del donador
como funcién de la posicion en el QW. Eq en b) y ¢) muestran lo mismo para el QW delta dopado en el
centro y en el borde.

4.2 Cambios en el pico de absorcién lineal. Estimacién de rangos de
sintonizacion

Es de interés ver que tan significativas son las diferencias en los coeficientes de absorcién
para los QW rectangulares y delta dopados. Por los resultados de la Tabla 4.1, los cambios mas
fuertes son para un QW ancho con una mayor concentracion de impurezas y a una temperatura
alta. Por eso juntamos las curvas de coeficientes de absorcion para QW de 20 nm de ancho con
una concentracion de impurezas ng= 2.4x102 cm, y a una temperatura T = 300 K, para el QW
puramente rectangular (R), y QW dopados en el borde (E) y al centro (C) en la Fig. 4.2. Las flechas
horizontales acompafiadas con letras mayusculas R, C y E sefialan las curvas de absorcion para
los QWs rectangular, dopado en el centro y en el borde, respectivamente. Para permitir una
mejor visualizacién, mostramos con flechas verticales solo las transiciones 1-2 y 2-3 para todos
los QW, y también la 1-3 para el caso del dopaje en el borde.
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Fig. 4.2. Coeficientes de absorcion para: R - QW puramente rectangular; C - QW dopado en el centro; E -
QW dopado en el borde. Las flechas verticales muestran las transiciones épticas entre las subbandas de
energia 1-2, 2-3 'y 1-3. Ancho del QW L = 20 nm. Concentracién de impureza Ng= 2.4x10* cm™.

Naturalmente, la energia de las transiciones vecinas aumenta con un numero creciente
de estados tomados para el QW rectangular. Pero no es asi para el caso de QW delta dopados
para (al menos) las pocas transiciones épticas mads bajas. Para el caso del dopaje central, el pico
principal "rojo" tiene el maximo cerca de 10 meV, es casi el mismo que para QW rectangular con
la Unica excepcién de que la linea de absorcidn 2-3 tiene una energia de transicién mas grande
gue otras, como para las transiciones dépticas 3- 4, 4-5, 5-6 (no se muestran en la Fig. 4.2), y la
mayor energia de transicion es para la linea 1-2, lo cual es resultado de la ionizacién de la capa
delta. El dopaje central no cambia la simetria de la estructura y, por lo tanto, las reglas de
seleccion son idénticas para los casos de dopaje en el borde y central. La absorciéon para el dopaje
en el borde difiere en gran medida tanto en la forma como en amplitud, al comparar con el
dopaje central del QW rectangular y esto también es el resultado de la ionizacidon de la capa delta.
En primer lugar, se trata del corrimiento hacia azul de las lineas de absorcién 1-2 y 2-3. Luego, la
Tabla 4.4 nos dice que los elementos de matriz de todas las transiciones consideradas para el
dopaje en el borde son mas pequefias que las del dopaje central y da como resultado picos
"rojos" mas pequefios para el QW dopado en los bordes. El dopaje en los bordes cambia la
simetria del QW en la direccidn z y, en consecuencia, rompe las reglas de seleccion en el sentido
de que las transiciones como la 1-3, 1-5, 2-4, 2-6, etc., ahora son permitidas.

Ahora consideremos la influencia del grado de ionizacion de impurezas sobre los
coeficientes de absorcién tanto para los QW dopados en el centro como en el borde. Los
resultados de los cdlculos correspondientes se presentan en la Figura 4.3. Las flechas horizontales
con una letra mayuscula al final, ya sea C o E, sefalan curvas de absorcién para QW dopados en
el centro o dopados en el borde, respectivamente. Los grados de ionizacidn para los casos
considerados en la Figura 4.3 se encuentran en la Tabla 4.3. Inicialmente analizamos las
caracteristicas aparentes de las curvas mostradas. No hay sorpresa para las diferentes escalas en
los paneles izquierdo y derecho, ya que estd claro que el grado creciente de ionizacion de
impurezas y, en consecuencia, el aumento del nimero de electrones en las subbandas inferiores,
es seguido por el aumento de los coeficientes de absorcién. Entonces se puede ver un
comportamiento diferente de los coeficientes de absorcion para los QW dopados en el borde y
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en el centro para diferentes rangos espectrales de 77 Ky 300 K. Tal comportamiento requiere
una consideracion mas cuidadosa.

0 10 20 30 0 10 20 30
300 L L L L L L
1-2 7\
a) { { b , 1000
C—r \ T=300K
I
200 - , \ - 750
- 1 2\ 1-2
€ ] “\
(@]
g ] I \ L 500
3 E——
100
L 250
0 0

E, meV

Fig.4.3. Coeficientes de absorcién para los QW dopados en el centro (lineas discontinuas) y en el borde
(lineas continuas) para temperaturas T = 77 K - panel izquierdo y T = 300 K - panel derecho. Ancho del
QW L =20 nm. Concentracion total de impureza N¢=1.2x10*cm2. Las letras E y C denotan las transiciones
Opticas para los QW dopados en el borde y dopados en el centro, respectivamente. Observe diferentes
escalas verticales para los paneles izquierdo y derecho.

Se ve en el panel izquierdo que la absorcion a T =77 K para el QW dopado en el centro es
mayor que para el dopado en el borde para el extremo "rojo" del espectro hasta 5 meV, aunque
el grado de ionizacion para el primer caso es menor, como se ve en la Tabla 4.3. Esto es porque
para el QW dopado en el centro, la energia de transicion mas baja es de 4 meV, mientras que
para el QW dopado en el borde es de 5 meV con las amplitudes de absorciéon para ambas
transiciones aproximadamente iguales. Y a partir de los datos de la Tabla 4.1 se puede concluir
gue la energia de las transiciones vecinas se incrementa sucesivamente a partir de la transiciéon
1-2 para el caso dopaje central, lo que estd de acuerdo con el orden comun para QWs
rectangulares puros. Significa que la adicién de forma V al QW rectangular es muy pequefia en
este caso y solo aumenta ligeramente la energia de transicion 1-2 en comparacién con el QW
rectangular puro. Pero en el caso del dopaje en el borde, la parte en forma V del QW es lo
suficientemente alta y ahora el primer nivel de energia se encuentra dentro de la parte bajay
estrecha del pozo. La energia de transicion 1-2 aumenta considerablemente y es mas grande que
la energia de transicion 2-3.

Todas las demas transiciones obedecen la regla mencionada con respecto a un aumento
de energia para transiciones sucesivas y en ambos casos las transiciones mas pronunciadas (2-3,
3-4, 4-5, 5-6) cubren el rango de energia 5-11 meV. Nuevamente es importante mencionar que
el dopaje central no cambia las reglas de seleccién, pero el dopaje en los bordes rompe la simetria
de la estructuray, por lo tanto, las transiciones prohibidas del QW rectangular puro como 1-3, 1-
5 ahora son permitidas. En cuanto al panel derecho, podemos observar el hecho importante de
gue las transiciones 1-2 tienen las energias mas grandes (ver también la Tabla 4.1), tanto para el
dopaje en el borde como en el centro. Por lo tanto, las otras transiciones desde el primer nivel
de energia también se desplazan hacia el azul con la temperatura; véanse, por ejemplo, las
posiciones de las lineas 1-3 de absorcidn en curvas del dopaje en el borde para la figura4.3ayb.
También vemos que la absorcion para el dopaje central es considerablemente mayor que la del
dopaje en el borde en el rango de baja energia y luego, aproximadamente a 17 meV, la situacion
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se invierte. La explicacion es como en la seccidn anterior y se debe a que los elementos
matriciales para las transiciones en estructuras bien dopadas en la parte de energia baja de la
Fig. 4.3b son menores que los analogos para las transiciones en la estructura dopada en el centro
-ver Tabla 4.4.

Para demostrar la influencia de la concentracion de impurezas en la capa delta sobre la
absorcién entre subbandas, presentamos los resultados para QW dopados en el borde con
diferentes concentraciones de impurezas en la Fig. 4.4. Los digitos al lado de las flechas
horizontales (y junto con estas flechas) indican las concentraciones de impurezas, para las cuales
se calcularon las curvas, en unidades de 10%! cm. Para tener mayor claridad en la figura, solo
mostramos lineas de absorcidn para las transiciones 1-2 y 1-3. Al mismo tiempo, estas
transiciones son las mas afectadas por la concentracién de impurezas. Debe mencionarse que
todas las otras lineas de absorcidon son mas o menos notables con estados de energia inicial mas
altos que las situadas a energias mds bajas para cada una de las curvas de la Fig. 4.4. Ya hemos
considerado las caracteristicas de la absorcion para los QW dopados en el borde con
concentraciones de 12 x 10! cm? y 24 x 10* cm?; revise la discusion de la Figura 4.2 y la Figura
4.3b. Por lo tanto, solo decimos que el aumento de la concentracién de impurezas es seguido por
el aumento de las energias de transicién, en primer lugar, para las transiciones con el estado
fundamental. Como caracteristica adicional, podemos comentar el hecho de que incluso cuando
todas las curvas se calcularon para una temperatura de 300 K, se observan diferentes grados de
ionizacion de impurezas, como en la Tabla 4.3. Sin embargo, el nimero de donadores ionizados
aumenta con la concentracién de impurezas a la misma temperatura y es natural, ya que el
potencial de Hartree depende del nimero de electrones e impurezas ionizadas y no del grado de
ionizacion.

El efecto del ancho del QW sobre los coeficientes de absorcién para los QW delta dopados
se muestra en la Fig. 4.5. Se pueden observar las curvas de absorcion para el QW estrecho (letra
mayuscula N sobre la flecha horizontal) y ancho (letra mayuscula W sobre la flecha horizontal)
con sus anchos L =10y 20 nm. Ambos QWs estan dopados en los bordes con una concentracion
de fosforo ng = 1.2 x 10*? cm2. Ya hemos discutido el caso del QW ancho a una temperatura T =
77 K - vea la explicacion de la Fig. 4.3 para el QW dopado en el borde. Solo mencionamos aqui
que las energias para las transiciones oOpticas 3-4, 4-5, 5-6 se encuentran entre las flechas
verticales 2-3 y 1-3 para la curva del pozo ancho. Por lo tanto, ahora nos concentramos en el QW
estrecho. Vemos que todas las lineas de absorcién se desplazan al lado azul en comparacién con
las analogas para un QW mas ancho. Pero mucho mas interesante es el hecho de que todas las
lineas de absorcidn - 1-2, 2-3, 3-4 - estan situadas en el orden correcto, como debe ser, mientras
gue para el QW mads ancho, las lineas 1-2 y 2 -3 estdn en el orden inverso, aunque los grados de
ionizacion no difieren mucho. Son 14% para el QW de 20 nm y 12% para el QW de 10 nm.
Nuestros célculos muestran que se debe a que, en el caso de un pozo ancho, el primer nivel de
energia esta dentro de la parte estrecha de la forma V del QW, mientras que, en el caso de un
pozo estrecho, el primer nivel todavia estd en la parte rectangular del QW. Como resultado, la
carga negativa de los primeros electrones de la subbanda del pozo ancho se localiza en la parte
V del QW, mas cerca de la capa delta cargada positivamente, lo que hace que el Hartree sea
mucho mas profundo que el analogo para el QW estrecho. Todo esto significa que las energias 1-
2 son mayores que las energias 2-3 para un pozo ancho y viceversa para el estrecho. Por lo tanto,
la estructura de energia del QW estrecho no estda muy influenciada por la ionizacion de la capa
delta.
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Fig. 4.4 Curvas de absorcion para el QW dopado el borde con diferentes concentraciones de impurezas,
que se muestran junto a las flechas horizontales en unidades de 10'cm. Las flechas verticales muestran
transiciones dpticas. Ancho del QW L =20 nm.
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Fig. 4.5. Curvas de absorcién. La letra mayuscula N y la letra mayuscula W, sobre las flechas horizontales,
significa el QW estrecho y ancho, respectivamente. Anchos de los QW: L = 10 nm y L = 20 nm para las
letras N y W, respectivamente. Las flechas verticales muestran unos picos de absorcion especificas. Los
grados de ionizacion son 12% y 14% para el QW estrecho y ancho, con la concentracion total de impureza
Ng=1.2x10%cm™.

4.3 Influencia de la no linealidad en la absorcion y refraccion

En la Fig. 4.6 se pueden ver los perfiles de la energia y las primeras 7 funciones de onda
dibujadas a escala, dadas en las posiciones de energias de las subbandas correspondientes, para
las dos estructuras consideradas (a - dopada en el centro y b — dopada en el borde) calculado
autoconsistentemente como un ejemplo para el caso de T = 300K, que corresponde al caso de
mayor deformacidn. Los valores clave calculados para las tres temperaturas (77K, 200K, 300K),
es decir, niveles de subbandas, la energia de Fermi y el grado de ionizacién de impurezas ng+ se
presentan en la Tabla 4.5.
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Fig. 4.6. Perfiles de energia y funciones de onda de los estados mas bajos para nuestras estructuras a T =
300K.

Tabla 4.5 Energias de subbandas confinadas cuanticamente, nivel de Fermi E;, energia de enlace de
impureza Ep, grado de ionizacion nq*/ng y densidad 2D de electrones libres n en nuestras estructuras
dopadas en centro y en el borde para tres temperaturas diferentes. Ep y E¢ se cuentan a partir de la primera
energia de subbanda E;.

Energia, meV na*/ng, | n,10%
% cm’?
E; E: E, Es Es Es Es E; Ep
Centro
77K -19.6 -0.7 3.1 7.6 143 | 22.6 | 33.0 | 45.2 -30 9 10.8

200K | -443 | -9.2 | -0.6 4.3 109 | 19.0 | 294 | 414 | -32.6 50 60.0
300K | -72.4 |-144| -33 2.6 9.1 | 171 | 274 | 394 | -334 70 84.0
Borde

77K -15.0 -6.5 | -0.3 4.1 104 | 18.7 | 28.9 | 41.0 -23.4 14 16.8
200K | -395 |-26.0| -10.3 | -1.8 41 | 116 | 21.3 | 33.2 | -28.8 48 57.6
300K | -66.6 | -35.5| -15.8 | -4.6 2.1 9.1 | 18.6 | 30.2 | -30.0 65 78.0

Se puede ver que el potencial de Hartree formado por la capa de impurezas ionizadas y
los electrones en las subbandas forman un pozo adicional dentro de los QW, que de otro modo
son rectangulares. Como resultado, las diferencias mds notables entre dos perfiles desde el punto
de vista de las propiedades dpticas son (1) un "pozo de Hartree" adicional mas profundo en el
caso de dopaje en el borde, que da como resultado un mayor valor de transicién de la energia 1-
> 2,y (2) el pozo dopado en los bordes es asimétrico, lo que permite las transiciones entre
subbandas de la misma paridad que, de lo contrario, las reglas de seleccion prohiben. Lo mismo
ocurre (aunque en menor medida) para las temperaturas mas bajas.

En nuestras estructuras, muchas transiciones contribuyen sobre todas las caracteristicas
calculadas y eso es especialmente importante para las temperaturas mas altas.

Absorcidn lineal

Como se puede ver en la Figura 4.7, los valores maximos de absorcion de la estructura
dopada en el borde son mayores que para el caso dopado en el centro para T = 77K y menores
para las temperaturas mas altas. Los valores maximos siguen la dindmica del grado de ionizacidn
de impurezas n4*/ng que define el nimero de electrones libres en las subbandas n (ver Tabla 4.1).
El cambio de poblacidn a su vez es causado (entre otros factores, por la estructura electrdnica de
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las subbandas y el cambio del nivel de Fermi) por el cambio de energia de enlace de impureza Ep
gue esencialmente crece con el aumento de la temperatura para el caso de dopaje en los bordes
y suficientemente mas bajo para el dopaje en el centro. Siguiendo los cambios en los niveles de
energia de la subbanda (ver Tabla 4.1), el aumento de la temperatura conduce a un corrimiento
hacia el azul porque el crecimiento de la ionizacidon de la impureza hace que la transicion de
energia 1-> 2 y (en menor grado) 2-> 3 sea mds grande en energia y, por lo tanto, se mueve todo
el pico. En el caso de la estructura dopada en el borde, el cambio es especialmente grande y las
transiciones entre las subbandas de la misma paridad con energias mas altas también comienzan
a contribuir a la absorcion. Como resultado, la estructura absorbe mas eficientemente a energias
mas altas. La primera subbanda se mueve hacia energias mas bajas (ver Fig. 4.6), su poblacién
relativa crece, por lo que la absorcidn debido a las transiciones con el estado fundamental tienen
una mayor intensidad. Por otro lado, la transicion 1-> 2 en este caso tiene una energia
particularmente alta y forma su propio pico pronunciado en T = 300K. Por lo tanto, se pueden
ver dos picos de gran magnitud, el primer pico, alrededor de 12 meV esta formado por las
transiciones entre subbandas vecinas de mayor energia, mientras que el segundo es el resultado
de una transicion mejorada 1-> 2. Vale la pena notar que el pico de energia mas bajo muestra
una mayor intensidad en la absorcién. La forma de los espectros también esta influenciada por
la dependencia energética de los elementos matriciales.

0 10 20 300 10 20 30
(a) _ (b) l .
2000 - T=200K T_SU(?)K ’ ) . a'” -lineas solidas L 2000
o -lineas solidas "+ lineas discontinuas
v\t lineas discontinuas
_ 4, W\ Dopaje en el borde
5
210004 - 1000
0 0
0 10 20 30 0 10 20 30

E, meV
E, meV

Fig. 4.7. Coeficiente de absorcién de las estructuras QW dopadas en el centro (a) y en el borde (b) para las
diferentes temperaturas. Lineas continuas - absorcion lineal, lineas discontinuas - absorcion total con parte
no lineal tipo Kerr, intensidad laser I = 0.5 MW / cm?,

Absorcién no lineal

La parte no lineal de la absorcidon en nuestro modelo (efecto Kerr) siempre es negativa y
proporcional a la intensidad de la radiacién incidente / y puede extrapolarse facilmente a otros
valores de /. Sin embargo, para nuestra intensidad de laser con valor medio de 0.5 MW / cm?, su
valor relativo es bastante grande (todavia no lo suficientemente grande como para formar un
pozo en la cima del pico, como se informd, por ejemplo, en [90]) y para intensidades mayores, el
modelo puede volverse inadecuado. En general, la absorcién no lineal disminuye la parte lineal
(ver Fig. 4.7): genera una disminucion relativa mas fuerte alrededor de los picos de absorcion
mas grandes. Sin embargo, tenga en cuenta que el segundo pico de absorcién (causado casi
exclusivamente por la transicion 1-> 2) para el caso de dopaje en los bordes a temperaturas mas
altas (Fig. 4.7 b) tiene una influencia muy pequefia de la no linealidad en comparacion con el
primer pico (causado por otras transiciones entre las subbandas mas cercanas como la 2-> 3, 3-
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>4, etc.). La razdn es que la no linealidad relativa para las transiciones entre subbandas mas altas
es mayor que para las transiciones entre subbandas mas bajas (como la 1-> 2) incluso a pesar de
la poblacion mas baja. También es la razon por la cual la parte relativa no lineal de la absorcidn
para nuestras estructuras anchas es mas grande que para los sistemas de dos niveles.

Cambios en el indice de refracciéon

A diferencia de la absorcion, el cambio en el indice de refraccidon (ver Fig. 4.8) es
relativamente pequefio y probablemente puede despreciarse en dispositivos &pticos.
Inesperadamente, la parte no lineal del cambio del indice de refraccién es comparable en orden
de magnitud con la lineal. Sin embargo, como el cambio de refraccidn es en realidad la parte real
de la susceptibilidad, siendo la absorcion la imaginaria [84], aun se cumple la suposicidn de que
la parte no lineal de la susceptibilidad es menor que la lineal. Asi como las partes lineales y no
lineales del cambio del indice de refraccion tienen signos opuestos, la no linealidad
efectivamente suprime el cambio total de la refraccién alrededor de las posiciones maximas,
limitdandose asi a un pequefio porcentaje, parece que toda la estructura compleja de las
subbandas proporciona algunos saltos caéticos. Obviamente se pueden suavizar por completo
en el caso de un mayor valor del ancho del pico.
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Fig. 4.8. Cambio en el indice de refraccion relativo lineal, no lineal y total (de arriba a abajo) de
las estructuras QW dopadas en el centro (columna izquierda) y en el borde (columna derecha)
para las diferentes temperaturas.

4.4 Nuevo tipo de modulador THz

Uno de los pardmetros mas importantes de cualquier modulador, incluidos los THz, puede
ser la relacién entre la intensidad maxima /max y la intensidad minima /min de la radiacidén que pasa
a través del dispositivo. Segun la ley de Beer, esta relacién serd proporcional a exp[(&max- &tmin)/].
Aqui / es la longitud optica en el medio activo y dmax, amin Son los coeficientes de absorcion
maximo y minimo a la misma frecuencia, respectivamente. Por lo tanto, revisemos los resultados
de los célculos desde este punto de vista. Se presentan en las Figs. 4.9, 4.10 para 10nm, y las Figs.
4.11, 4.12 para el QW de 20 nm de ancho. La influencia mas fuerte del grado de ionizacidn de
impurezas en la transparencia de la estructura obviamente deberia esperarse a bajas
temperaturas, cuando sin el campo eléctrico todos los electrones van hacia los donadores y la
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radiacion de THz puede atravesar facilmente la estructura. Pero también es obvio que, a mayor
temperatura de funcionamiento de un dispositivo, la banda de la aplicacién es mas amplia para
el dispositivo. Por lo tanto, hicimos calculos tanto para 4K como para 77K. Para analizar las cifras
hay que tener en cuenta lo siguiente: Primero, los QW de tipo n, considerados aqui, absorben
solo la radiacién polarizada a lo largo de la direccion de crecimiento de las estructuras. En
segundo lugar, las impurezas son poco profundasy, por lo tanto, la temperatura de los electrones
en el campo eléctrico practicamente coincide con la temperatura de la red, por lo que la
distribucidn de electrones sobre las subbandas esta completamente determinada por la ultima.
Tercero, para el mas pequeno del QW, la separacion entre niveles de energia adyacentes es
considerablemente mayor que la del QW mas ancho.
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Fig. 4.9. Coeficientes de absorcién para la estructura del QW de 10 nm de ancho dopada en el centro.
Temperatura de electrones T = 4K (a) y 77K (b). Grado de ionizacién: 6% y 61% para las curvas
discontinuas y solidas, respectivamente. También se muestran unos picos correspondientes a las
transiciones épticas entre subbandas.

0 10 20 30 40 0 10 20 30 40
10000 . . . L L L 10000

E
S 50004 . | L 5000
3

0 10 20 30 40 0 10 20 30 40
E, meV E, meV
Fig. 4.10. Coeficientes de absorcion para la estructura del QW de 10 nm de ancho dopada en el borde.
Temperatura de electrones T = 4K (a) y 77K (b). Grado de ionizacion: 63% para curvas solidas y 12% para
las curvas de puntos y guiones. También se muestran los picos correspondientes a las transiciones pticas
entre subbandas.
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Figura 4.11. Coeficientes de absorcion para la estructura del QW de 20 nm de ancho dopada en el centro.
Temperatura de electrones T = 4K (a) y 77K (b). Grado de ionizacién: 6% y 61% para las curvas de puntos
y guiones y las curvas sélidas, respectivamente. También se muestran los picos correspondientes a algunas
transiciones Opticas entre subbandas especificas.
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Figura 4.12. Coeficientes de absorcion para la estructura del QW dopada en el borde de 20 nm de
ancho. Temperatura de electrones To = 4K (a) y 77K (b). Grado de ionizacion: 14% y 65% para
las curvas de puntos y guiones y curvas sélidas, respectivamente. También se muestran los picos
correspondientes a algunas transiciones opticas entre subbandas especificas.

En la Fig. 4.9 se presentan coeficientes de absorcion para el QW de 10nm con dos grados
de ionizacién de impurezas tanto para 4K como para 77K, para el caso de dopaje en el centro.
Vemos que, de acuerdo con nuestras expectativas, la relacion Imax/Imin €s mayor para 4K, ya que
aqui estd la diferencia maxima en los coeficientes de absorcion entre dos grados de ionizacion
de impurezas. También tenemos que mencionar que el dopaje en el centro no cambia la simetria
de la estructura y significa que las reglas de seleccidn para las transiciones épticas en un QW con
la capa delta ionizada son las mismas que en el QW rectangular sin impurezas. En 4K, todos los
electrones proporcionados por las impurezas ocupan la subbanda cuantizada mas baja (12) y solo
vemos el pico principal 1-2, mientras que a 77K, parte de los electrones también se encuentran
en las subbandas excitadas, y por lo tanto las transiciones dpticas 2-3 e 3-4 también contribuyen
a la absorcion total. Como resultado, la linea de absorcién maxima de 1-2 se vuelve mas pequena
que para 4kK.
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Los resultados para el QW dopado en el borde se presentan en la figura 4.10. Aqui se
puede ver que incluso a 4K (Fig. 4.10 a) la linea de absorcion adicional 1-3 (al pico principal 1-2)
estd presente en el rango del espectro de interés. Esto se debe a que el dopaje delta en el borde
rompe la simetria QW (ver Fig. 4.1) y las transiciones dpticas de QW simétrico no permitidas se
vuelven permitidas en el QW dopado en el borde. Como consecuencia, el pico principal 1-2 ahora
es mas pequefio que en el caso del dopaje en el centro. El aumento de la temperatura (Fig. 4.10
b) con el mismo grado de ionizacidn de impurezas que en la Fig. 4.10 implica la aparicion de
electrones en las subbandas cuantizadas de mayor energia. Resulta en un valor decreciente
adicional del pico de absorcidn 1-2, y aparecen las transiciones dpticas 2-3, que vemos en la Fig.
4.10 b.

Los resultados presentados en las Figs. 4.11 y 12 para el QW de 20 nm de ancho son
interesantes desde el punto de vista de compararlos con los correspondientes del QW de 10 nm.
Se observa que en la figura 4.10 hay dos pequefios picos 1-4 y 1-6 adicionales para el mayor grado
de ionizacién. Aparecen debido a la disminucién en la separacion de energia entre subbandas en
el QW mas ancho y esto también implica la disminucién en el valor del pico principal 1-2. En
cuanto a los picos de absorcién que se muestran en la figura 4.10 a, podemos decir que algunas
transiciones (1-2, 2-3, 3-4, 4-5) con energias cercanas hacen sus contribuciones a los picos
principales para diferentes grados de ionizaciones de impurezas que dan como resultado un
aumento del ancho medio de los picos. Para hacer mas compleja la figura, mostramos las
posiciones solo para las lineas de absorcién 1-2, las cuales son las de mayor intensidad.

Ahora concentrémonos en la Fig. 4.11, donde se presentan resultados bastante
inesperados, a pesar de que todo lo que se muestra en el panel izquierdo esta en linea con
nuestro andlisis anterior con respecto a las Figs. 4.9-4.11. Es decir, todos los picos se deben a las
transiciones 6pticas solo desde el estado fundamental a todos los demas (incluida la misma
paridad) niveles de energia cuantizados. Lo mismo también para al panel derecho, pero en este
caso, para el mayor grado de ionizacidn, vemos inesperadamente grandes cambios en todas las
transiciones (~ 8meV) en comparacidon con las mismas transiciones en el panel izquierdo,
mientras que para un menor grado de ionizacion ese cambio es practicamente el mismo
(aproximadamente 2 meV) al comparar con las Figs. 10-11. La explicacidn del hecho puede ser la
siguiente: A baja temperatura (4K), los electrones libres ocupan solo la primera subbanda y la
densidad de electrones se encuentra cerca del centro del pozo. Da como resultado un QW
estrecho de forma V, lo que significa que el primer nivel es empujado hacia arriba en la escala de
energia, hacia la regién mds amplia del QW deformada por el potencial de Hartree. De esto se
deduce que la separacién de energia entre 12 y todos los demas niveles de energia no es muy
diferente sin la ionizacién de impurezas en el QW. A temperatura elevada (77K), los electrones
libres pueblan varias subbandas y la densidad de electrones resultante se extiende mas sobre el
ancho del QW, lo que, a su vez, significa que el QW en forma de V se hace mas ancho (pero aun
mas estrecho que la parte rectangular del QW) y ahora puede contener mas niveles de energia
con una mayor separacién entre ellos. Hay una caracteristica mas del amplio espectro de
absorcién de la figura F.12, que merece mencionarse. Usando tal o similar estructura se hace
posible la modulacién simultdnea de varias frecuencias en el rango de terahercios con
aproximadamente la misma eficiencia. Como ejemplo, dos de estas lineas de absorcidén se
muestran en la Fig. 4.12 mediante lineas de puntos.

En todas las Figs. 4.9-4.12 hay dos picos principales para dos grados de ionizacion de
impurezas: bajo y considerablemente alto. Significa que el ajuste de la absorcidon de la estructura
puede ejecutarse mediante un campo eléctrico considerablemente pequefio aplicado en el plano
de la estructura en el rango correspondiente a la diferencia entre las posiciones de los picos en
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la escala de energia. En la figura 4.13 mostramos ese rango de sintonizacién en unidades THz
para demostrar esta posibilidad. Naturalmente, cada frecuencia en cualquiera de los casos
presentados en esta figura tiene su propio valor de la relacion Imax/Imin, pero dependiendo de la
aplicacion: se necesita el valor mads alto de la relacion o se requiere una banda amplia sintonizable
o una modulacidn simultdnea. El objetivo principal de algunas lineas THz es: es posible prever los
requerimientos en el disefio de la estructura de QW. Y hay que tener en cuenta que también se
puede lograr un ajuste adicional del campo eléctrico cambiando la temperatura como se describe
en la referencia [91], o la temperatura se puede usar como un parametro adicional para ajustar
el posible dispositivo en las condiciones requeridas. En cuanto a la tasa de repeticion del
modulador, podemos decir que desde el punto de vista fisico su valor maximo esta determinado
por la vida no radiactiva de los electrones en las subbandas excitadas y es inversamente
proporcional al ancho del pico que usamos en nuestros calculos: 2 meV. Y también tenemos que
mencionar uno de los obstaculos que vemos en el camino para desarrollar el modulador THz
propuesto. Puede haber inestabilidad, que surge a la temperatura del helio debido a la ruptura
de impurezas en pequeios campos eléctricos [92]. Pero se puede evitar aplicando un pequefio
campo magnético [93] o utilizando un campo eléctrico mds alto. Y no vemos limitaciones
similares a temperaturas elevadas (nitrégeno).
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Fig. 4.13. Rango de ajuste para nuestras estructuras (desplazamiento de la posicion del pico con un grado
de ionizacion creciente) para los grados considerados de ionizacion de impurezas: lineas continuas - T =
4K, lineas discontinuas - T = 77K

4.5 Influencia del campo eléctrico transversal

La Fig. 3 en [53] muestra la IBE de la impureza como funciéon del ancho del QW fabricados
con el mismo material que el nuestro. Para verificar nuestro método, reprodujimos esos
resultados y los graficamos en la figura 4.14 para realizar la comparacion. La energia de enlace
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de impureza es para el caso de impurezas hidrégenicas no ionizadas colocadas exactamente en
el centro del pozo. Los resultados muestran una buena correspondencia y coinciden entre si para
los anchos de pozo hasta aproximadamente 23 nm. Tenga en cuenta que en los casos limites de
L=0y L > oo el IBE debe corresponder al IBE en los materiales en bulk de la barrera del pozo
correspondientemente. Para el caso limite L = 0, usamos una caja cuantica grande con paredes
infinitas a la distancia de 10 nm de cada heterounién, mientras que para L = oo para una buena
convergencia, la expansion probablemente requiere mds términos de los que usamos en
nuestros cdlculos. De todos modos, la comparacidén confirma que los resultados de IBE para los
pozos mas estrechos que 23 nm son confiables, por lo que podemos continuar de manera segura
con un pozo de 20 nm de ancho.
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Fig. 4.14 Perfil de energia del pozo cuantico de 20 nm de ancho con capa delta de impureza en el centro
con un campo eléctrico transversal E = 20kV/cm. Las lineas rojas corresponden al caso de T = 4K sin
impureza ionizada. Lineas negras - T = 300K, L es el ancho del pozo. (b) es la parte inferior del pozo con
un zoom de (a) con posiciones de nivel de impureza afadidas y las primeras dos funciones de onda de las
subbandas.

La Figura 4.15 proporciona una idea cualitativa y cuantitativa de lo que esta sucediendo

en nuestras estructuras. Se grafica el perfil de energia del pozo con campo eléctrico aplicado, asi
como los niveles de energia de las dos primeras subbandas cuantizadas E1y E> y la posicidon de
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nivel de impureza E4 para el caso no ionizado (T = 4K) y altamente ionizado (T = 300K) con
ubicacién de la impureza en la capa delta en el centro. La separacién de energia AE12 = E>-E1 es la
mas interesante para las transiciones épticas y su diferencia para las diferentes temperaturas
puede caracterizar el rango de sintonizacién. La energia de enlace de impureza Es es la distancia
entre la primera subbanda y el nivel de impureza Es = E1-Eg.
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Fig. 4.15 Energia de enlace de impureza localizada en el centro del pozo cuantico SiosGeo 2/Si/SiosGeo.2 en
funcidn del ancho del pozo. Comparacion entre nuestros resultados (en rojo) y los resultados de la literatura.

La Tabla 4.6 representa los resultados para el caso de L = 20 nm, con la capa delta en el
centro del pozo (zs = 0) para las temperaturas 4K (sin ionizacién) y 300K (alta ionizacidn) para las
diferentes intensidades transversales del campo eléctrico. Alli se presentaron las separaciones
de energia entre las subbandas vecinas para los primeros nueve estados, ya que sus funciones
de onda se usaron en la expansidn para calcular el IBE.

Tabla 4.6. Separacion de energia entre subbandas y energias de enlace de impurezas con campo eléctrico
transversal

T, E, Z’Elz, AE23, AESA, AE45, AESG, AE67, AE78, AEBQ, Ed,
K | kV/cm meV meV meV meV meV meV meV meV meV
0 2,84 4,71 6,6 8,47 10,34 12,19 14,01 15,9 29,6
< 10 6,12 5,46 6,51 8,39 10,34 12,25 14,13 15,97 | 26,35
20 9,67 7,94 7,37 8,22 10,06 12,05 13,99 15,87 | 20,94
50 17,78 14,56 12,87 11,77 11,17 11,56 13,13 15,16 | 9,93
0 11,09 5,83 6,53 7,97 10,36 11,96 14,09 15,73 | 33,86
= 10 10,18 6,18 6,89 8,23 10,32 12,11 14,17 15,88 | 33,63
o

20 8,81 7,27 7,7 8,66 10,05 12,1 14,02 15,86 | 33,35
50 4,78 10,79 11,21 10,74 10,92 11,8 13,45 15,52 | 30,64

Analizando la separacion entre las dos primeras subbandas, vemos que con un campo
eléctrico creciente aumenta mondtonamente y con un alto grado inclinacién para el caso no
ionizado de 2,84 a 17,78 meV y tiene un comportamiento bastante opuesto para el caso ionizado,
donde disminuye de 11,09 a 4,78 meV. La interpretacion la hacemos en términos de la
concurrencia de los dos mini pozos que aparecen dentro del pozo cuantico original. Un mini pozo
esta formado por el potencial Hartree en el medio del pozo y crece con la temperatura y el grado
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de ionizacion. El otro es resultado del campo eléctrico y se forma en el borde derecho del pozo
(ver Fig.3.14). Este segundo mini pozo crece con el campo eléctrico. Ambos mini pozos, cuando
se introducen en el pozo mas grande, aumentan AE;,, por lo que cuando un mini pozo es
dominante, la separacién de energia es grande. Pero cuando los dos pozos son mas o menos del
mismo tamafo, se neutralizan entre si y la distancia de energia AE;, es pequeiia.

El analisis dindmico de las diferencias energéticas de la Tabla 4.6 confirma nuestras
conclusiones. Los mini pozos tienen una fuerte influencia en la separacion de energias de los
primeros niveles cuantizados, por lo que las primeras separaciones varian mucho con el campo
eléctrico y la temperatura, mientras que las diferencias de los niveles superiores demuestran
mayor estabilidad.

Como consecuencia, si buscamos la condicion de disefio para obtener un rango de ajuste
mas grande |4E;;|r=300x — 4E12|7=4k|, pPara nuestra estructura, podemos considerar campos
eléctricos relativamente pequefios de unos pocos kV/cm (cuando AE;, aumenta con la
temperatura) o campos eléctricos extremadamente altos del orden de 50 kV/cm, cuando 4E;,
disminuye.

Una conclusion mas general aqui es que con la adicion de campo eléctrico transversal,
tenemos una posibilidad adicional de sintonizar un dispositivo éptico basado en las transiciones
entre subbandas dentro de un pozo cuantico. El mecanismo de los dos mini pozos, uno formado
por la capa delta, que puede ajustarse aumentando la temperatura de los electrones, y otro
formado y regulado por un campo eléctrico transversal, hace que la sintonizacién de ese
dispositivo sea aun mas flexible.

En la Tabla 4.6 se puede ver que en el caso altamente ionizado el IBE no depende
significativamente del campo eléctrico, mientras que en el caso no ionizado disminuye casi
uniformemente con el campo, aproximadamente a la tercera parte, de 29.6 meV a 9.93 meV en
E = 50kV/cm. Esto puede explicarse por el hecho de que, como se puede ver en la Figura 4.14 en
presencia de un campo eléctrico transversal, el fondo real del pozo se mueve hacia el borde
derecho del pozo y las posiciones de las subbandas descienden con respecto al centro del pozo,
donde se encuentra la impureza. Ademas, si tenemos en cuenta el hecho (por ejemplo, de [53])
de que en el pozo cudntico puramente rectangular la IBE disminuye desde el centro hasta los
bordes, podemos formular una regla empirica de que la IBE es mas grande si coincide con el
"centro de masa" de las funciones propias de los primeros términos de la expansiéon y mas
pequefia si se aleja de él. Por lo tanto, con el campo eléctrico, ese "centro de masa" se aleja de
la impureza hacia el segundo mini pozo y la IBE disminuye. En el caso de 300K, el potencial de
Hartree forma otro mini pozo alrededor de la capa delta, que equilibra la influencia del primer
mini pozo incluso en el campo eléctrico fuerte, por lo que los efectos de los campos eléctricos
son visibles solo a altas intensidades de campo y tienen un efecto limitado (la IBE disminuye de
33,86 meV a 30,64 meV para E =50 kV/cm).

4.6 Influencia de laimpureza de base
4.6.1 Transicion al limite de QW rectangular no perturbado

Una de las principales preguntas a las que tenemos que responder es la fiabilidad de nuestro
modelo y, en consecuencia, de los resultados obtenidos. No encontramos en la literatura ningun
dato experimental con el que pudiéramos comparar directamente nuestros calculos. Por lo tanto,
son muy importantes los resultados tedricos obtenidos por otros grupos y, particularmente, en
el trabajo [53], que estudia la misma estructura que la nuestra. Los autores de esa publicacién
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no consideraron la flexion de la banda y utilizaron otro método para la solucion de la ecuacién
de Schrodinger (diagonalizacion completa del Hamiltoniano). Nuestros resultados para los QW
dopados en el centro sin permitir el Bl coincidieron exactamente con los del trabajo [53] para
diferentes anchos de los QW. Ademas, la IBE en el caso del dopaje en los bordes es
considerablemente menor que la del QW dopado en el centro, que también estd en linea con los
resultados de muchos otros autores [24, 40, 34, 49, 94]. Todo esto significa que podemos llegar
a la conclusion de que nuestros datos para el caso sin impurezas de base pueden considerarse lo
suficientemente confiables. Por lo tanto, la forma principal de verificar los resultados obtenidos
al permitir los Bl es rastrear la convergencia de los nuevos resultados con aquellos sin tener en
cuenta las impurezas de base. Con este objetivo en mente, hicimos cdlculos adicionales para un
rango mas bajo de concentraciones de impurezas de base a una temperatura de T = 4K, para los
QW dopados tanto en el centro como en el borde. Esta temperatura es conveniente para tal
verificacidon ya que las impurezas de una capa delta aun no estan ionizadas vy, por lo tanto, no
generan un potencial adicional que influya en los perfiles de energia QW, que se muestran en la
Figura 4.16 para un amplio rango de concentraciones de Bl. Se ve claramente que, con la
disminucion de la concentracidn de Bl, la forma del QW se aproxima a la rectangular, el resultado
cualitativo que ha de obtenerse.
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Fig. 4.16: Perfiles de energia del QW a T = 4K. Los ndmeros al lado de las curvas indican las
concentraciones de impurezas de base por cm?®. En el inset del centro de la figura, se muestra
esquematicamente el perfil de energia del QW para la concentracion de 102 cm= a temperatura de 300K.

Los resultados cuantitativos se muestran en la Tabla 4.7. Aqui los valores de las IBE (la
separacion entre el estado base de la subbanda y el estado base de la impureza) para las
impurezas de una capa delta situada tanto en el centro (g5) como en el borde (¢5) del QW, se
presentan las separaciones entre pares vecinos de los primeros niveles de energia cuantizados y
las concentraciones de electrones en la superficie de los QW (nqw) para diferentes valores de BI.
Tenga en cuenta que el IBE para un QW de silicio dopado en el centro de ancho considerable (20
nm) (29,6 meV) esta muy cerca del (29.0meV) obtenido para el Si en bulk, en el marco de la teoria
de masas efectiva mediante la técnica variacional [69], que también puede ser considerada como
una prueba adicional de confiabilidad de nuestros resultados. Se puede ver que todos los valores
en la Tabla 4.7 tienen sus limites en los valores correspondientes para un QW rectangular puro.
Destacamos aqui nuevamente que una convergencia tan buena solo fue posible después de tener
en cuenta los niveles de energia cuantizados con valor positivo. Por lo tanto, nuestro método de
diferentes rangos de integracion (ver parte 3.3) permitié obtener no solo los valores estables de
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las IBE, sino que asegura la convergencia de los resultados en el limite de la ausencia de BI. La
segunda observacién es que la separacién de energia entre los niveles vecinos son las mismas
para los QW dopados en el borde y en el centro solo para T = 4K. Para temperaturas elevadas,
cuando las impurezas de la capa delta se ionizan parcialmente los resultados son diferentes
evidentemente. Ahora, después de verificar una buena convergencia de nuestros resultados con
aquellos sin Bl y también encontrados en la literatura, podemos comenzar a discutir en mas
detalle los datos reportados.

Tabla 4.7 Energias de enlace de impurezas en el centro (¢5) y en el borde (£§) del QW, la concentracion
superficial de electrones en el QW (now) Yy separacion entre los niveles de energia vecinos (AEij), a
diferentes concentraciones de impurezas de base Np. T = 4K.

N, cm’® 0 10° 10%2 108 1016 10"
€5, meV 29.6 29.5 29.5 28.9 28.1 25.6
€5, meV 17.0 17.0 17.7 19.7 22.3 26.5
AEz, meV 2.9 2.9 2.8 2.1 1.4 0.4
AEz, meV 47 4.7 4.8 4.7 4.8 5.9
AEu3, meV 6.7 6.7 6.7 6.6 6.6 6.0
Now,cm’2 0 10° 1.2x108 1.0x101 3.2x10™ 8.6x101

4.6.2 Resultados a temperatura de 4K

Analicemos primero las IBE. A partir de los datos de la Tabla 4.7, se pueden destacar los
resultados para la mayor concentracidon de impurezas de base, que se muestran en la ultima
columna: el IBE para el caso de dopaje en el borde es mayor que para el QW dopado en el centro.
Esto contradice fuertemente los resultados analogos obtenidos sin Bl y presentados en la primera
columna de la Tabla 4.7. Ya hemos mencionado anteriormente que, para el caso de impureza en
el borde, la IBE es considerablemente menor que para la impureza en el centro del QW, lo cual
es confirmado en numerosas publicaciones. La disminucién en la concentracién de Bl conlleva a
un comportamiento diferente: la IBE para el dopaje en el centro aumenta mientras que para el
dopaje en el borde disminuye y finalmente llega a su relacidn ordinaria. Por lo tanto, tenemos un
resultado poco comun, lo que contradice lo descrito en esos articulos. Para comprender este
comportamiento extraordinario, colocamos los perfiles de energia, los primeros niveles de
energia cuantizados con sus funciones de onda y los estados de impureza de base para diferentes
concentraciones de Bl en la Figura 4.17. En la figura, el cero de energia corresponde al fondo de
la banda de conduccién, muy lejos de la regién de agotamiento. Vemos que el comportamiento
de las WF con el aumento de la concentracion de Bl es tipico (véase, por ejemplo, [95]), la WF del
estado fundamental de dos QW acoplados con una distancia creciente entre ellos. Estos dos QW
adicionales tienen forma de bolsillo cerca de cada una de las interfaces, que se hicieron mas y
mas profundas, situadas entre si con una concentracién creciente de Bl [96, 97]. Sin embargo, es
necesario tener en cuenta que una imagen similar se habia obtenido por primera vez en el trabajo
[98], pero sin mayor discusién y, por lo tanto, lo hacemos ahora. Debido a que todos los
donadores de la capa delta a esta temperatura son neutros, cada curva en esta figura es la misma
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para ambas concentraciones de impurezas en la capa delta utilizada: ns = 0.6 x, y 1.2 x 102cm2.
Aqui, naturalmente, suponemos que la funcién de onda del primer nivel cuantizado tiene Ila
mayor contribucién en la formacidn de la funcion de sobre el estado de impureza de base y en el
valor de IBE (aunque para obtener el valor exacto fue necesario tener en cuenta al menos 7 de
tales niveles).
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Fig. 4.17 Perfiles de energia (lineas negras continuas), niveles de energia el estado fundamental y sus
funciones de onda (lineas punteadas azules y punteadas con puntos, respectivamente) y estados de impureza
de base para los QWs dopados en el centro y en los bordes (lineas continuas rojas) para las diferentes
concentraciones de impureza de base. Temperatura T = 4K. A esta temperatura, cada curva es la misma
para ambas concentraciones utilizadas de donadores en la capa delta: n;=0.6x, y 1.2x10%*’cm. Todas las
funciones de onda estan en la misma escala. El cero de energia esta en la parte inferior de la banda de
conduccion con barreras muy alejadas de las capas de agotamiento.

En la Figura 4.17 se ve claramente que los "centros de gravedad" para los electrones en
el estado fundamental se desplazan hacia las barreras con concentraciones crecientes de
impurezas de base. Significa que la interaccion de Coulomb con la impureza en el centro del QW
disminuye, lo que se refleja en la disminucidn de la IBE. Para el dopaje en el borde, la situacion
es contraria: cambiar la densidad de electrones con una concentracion creciente de impurezas
de base hacia la interfaz implica disminuir la distancia entre el atomo de impureza y el electrén
libre, seguido de un aumento en la IBE.

Ahora consideramos las separaciones entre los niveles de energia vecinos. Los datos de
la Tabla 4.7 nos dicen que cuando todavia no hay una estructura tipo bolsillo cerca de las
interfaces, los Bl no los afectan significativamente en el rango de concentracién de Bl 10° ...
10%%cm3. Vemos un aumento mondtono en la separacion de energia con un nimero creciente
de niveles para cada concentracién en este rango y dicho comportamiento es inherente a
cualquier QW rectangular. La excepcion solo se ve claramente para la concentracién de Bl igual
a 10 ¢cm3; queremos decir una diferencia enormemente pequefia AEi> y una diferencia
considerablemente grande AE»s. Esto puede explicarse por el hecho de que los niveles 2 y 3
tienen un origen diferente. El nivel 2 es generado por uno de los QW estrechos cerca de las
heterointerfaces y el nivel 3 es producido principalmente por toda la parte (rectangular) del QW.
Y tan pequeiia diferencia AEz1 = 0.4 meV a esta concentracidn de Bl es el resultado de eliminar la
degeneracion de los niveles de energia en dos QW idénticos y acoplados cerca de cada interfaz
de un gran QW "rectangular" como se muestra en la Fig. 4.17c. El andlisis de los datos sobre la
concentracién de 10% cm™ revela que el segundo nivel de energia se origina principalmente en
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los “bolsillos” cuanticos y esto significa que lo mismo debe decirse sobre esta concentracidn, es
decir, los niveles uno y dos son el resultado de la degeneracidn de elevacidon en dos QW idénticos
acoplados. Para la concentracién de Bl 10> cm3, el primer nivel de energia cuantizado no cruza
el fondo del QW vy esto significa que estd formado principalmente por la parte rectangular del
Qw.

Los datos sobre las concentraciones de electrones en el QW (ultima linea en la Tabla 4.7)
demuestran el hecho bien conocido de que las impurezas en las barreras (residuales o
especialmente agregadas, por ejemplo, como el caso de la capa delta [21]) controlan el nimero
de electrones en el QW vy, por lo tanto, la absorcion entre subbandas en el QW incluso a
temperatura del helio.

4.6.3 Temperaturas elevadas. IBEs y concentracion de electrones en el QW

Ahora dirigimos nuestra atencién a los resultados con donadores (parcialmente)
ionizados en la capa delta, que se presentan en la Tabla 4.8. Se pueden observar los resultados
sobre las energias de enlace &5 (ahora solo para el QW dopado en el centro), la densidad de
electrones en el QW nqw, la densidad de los donadores ionizados de la capa delta ns*, que es
igual a la densidad de electrones liberados de los donadores ionizados de la capa delta, asi como
las posiciones del nivel de Fermi a diferentes concentraciones de impurezas de base Ny y a
temperaturas de 77 y 300K para dos concentraciones diferentes de impurezas en la capa delta
ns. Tenga en cuenta que el nivel de Fermi a cada temperatura y para cada concentracién de
donadores de base es el mismo para ambas concentraciones estudiadas de impurezas ns en la
capa delta. Esto se debe a que esta controlado por las impurezas de base situadas lejos de las
interfaces.

Las posiciones del nivel de Fermi para el caso marcado con asterisco * se determinaron a
partir de otra ecuacion de electroneutralidad, sin permitir Bl. La Figura 4.18 nos ayudard a hacer
analisis sobre los datos de esta tabla. Aqui los perfiles de energia del QW en varias condiciones
estudiadas y con la misma escala de energia se muestran en la parte superior (Fig. 4.18 a, by ¢)
de esta figura. (El caso de una concentracién de Bl tan baja como 10'>cm™ se discutird por
separado a continuacién). Mas exactamente, como en la Fig. 4.17, incluimos solo los perfiles de
energia del fondo de los pozos cuanticos, ya que solo la forma del fondo influencia en gran
medida la estructura de los primeros niveles cuantizados y, por lo tanto, los estados de impureza
de la capa delta, que son el objetivo de nuestra investigacién.

Por una mayor claridad y para comparar los resultados obtenidos con diferentes
concentraciones de Bl y a diferentes temperaturas (77 y 300 K), hicimos cambiamos para que las
diferencias en los fondos de los perfiles de energia se vieran claramente. La escala de energia de
la izquierda es solo para estimar los cambios en las formas de los fondos. El cero de la escala se
coloca en la posicién de los primeros niveles (E1 - lineas azules horizontales y sélidas) para toda
la concentracién de Bl a una temperatura de 300K, para la mayor concentracién de impurezas en
la capa delta. (En realidad, por supuesto, estos niveles estan situados en diferentes energias).
Niveles de energia analogos para una concentracion mas baja de ns = 0.6 x 10>cm2a T = 300K -
también se muestran en lineas azules horizontales y discontinuas. En la parte inferior de la Figura
4.18 colocamos las funciones de onda (también en la misma escala) de los primeros niveles de
energia. Cabe sefalar que las curvas a la temperatura de 4K se ven muy cercanas a las
correspondientes a T = 77K, y para no hacer mas compleja laimagen, no se presentan en la figura.
Ademas, se muestran en la figura 4.17. La conclusién general extraida de la figura 4.18 puede
consistir en el hecho de que la forma del fondo del QW estd formada por dos grupos de
electrones. Los "bolsillos" cerca de las interfaces se deben principalmente a los electrones
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liberados por las barreras, mientras que el pozo cuantico en forma de V en la parte central es
causado por la ionizacion de la capa delta. Significa que el aumento de la concentracién de B
implica la profundizacion de los bolsillos, pero el aumento del nivel de ionizacidon de impurezas
de la capa delta es seguido por la profundizacién de la parte V del QW.
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Fig. 4.18 Perfiles de energia - a), b), c) (parte superior de la figura), y funciones de onda del estado
fundamental - d), e), f) (parte inferior de la figura). Concentraciones de impureza de base, Np, cm=: a) y d)
- 10%; b) y ) - 10%; ¢) y f) - 10Y". Temperatura T, K: 1y 2 - 77 (lineas rojas); 3 'y 4 - 300 (lineas azules).
Las concentraciones de donadores en la capa delta ns, cm: 1 (rojo) y 3 (azul) lineas discontinuas - 0.6 x
10'%; 2 (rojo) y 4 (azul) lineas continuas - 1.2 x 102, Las lineas rectas horizontales discontinuas superiores
(azul) (etiquetadas como E; en sus extremos derechos) corresponden al estado fundamental para el
Ns=0.6x10%cm= a T = 300K, y las sélidas inferiores (azul) (etiquetados también como E;, pero en los
extremos izquierdos de las lineas) muestran el estado fundamental para N;=1.2x10?cm?2a T = 300K. En la
parte superior, los perfiles de energia para cada Ny se desplazan de tal manera que E; se ubica como energia
cero para N; =1.2x102cm2y T = 300K. Todas las curvas en a), b) y c) tienen el mismo factor de escala
para la energia. Todas las funciones de onda en la parte inferior también guardan la misma escala.

55



Tabla 4.8. IBEs (g5, meV), la densidad total de electrones en el QW (nqw, cm?), contribucion de los
electrones, liberados por la ionizacién de la capa delta (ns*, cm) en la densidad total y posiciones del nivel
de Fermi (EF) para dos concentraciones de impurezas en la capa delta a temperaturas de 77 y 300 K, y a
diferentes concentraciones de impurezas residuales (N, cm™). El cero de energia corresponde al fondo de
la banda de conduccion, lejos de las areas de agotamiento.

T.K 77 300
s o2 6x10" 6x10"
! 12x10M 12x10™
N o | 107|107 10%] 0F o~ | 107 [10°]10%] 0* 0
1 1017 1016 1015 1012 1017 1016 1015 1012
24.1]28.229.6]29.7 30.0|30632.4]32.7[323 334
£5: MeV 24.4|28.5/29.8/30.5 32.8(33.7|33.9| 340
now 01| 90 [3.2 | 15 08 11|105] 6.1 48|49 84
cm? 9.2|35/|18]11 135 92 | 80 | 77
nst, 101021030508 11144484949 8.4
cm? 0406|0811 77182184 85
34| 43| 55 B I
Er, meV - | 146 | 205 | 265
-34 | -43 | -55 | 100 -146 | -205 | -265 | -443

(i) IBE a T = 77K. A esta temperatura, el nivel de ionizacion de la capa delta para ambas
concentraciones es inferior al 10% (ver los datos correspondientes de la Tabla 4.8) y el fondo del
QW estd casi completamente (cerca de T = 4K) formado por electrones en los “bolsillos” cercanos
de las interfaces (vea las curvas rojas en la parte superior de la Fig. 4.18) y, por lo tanto, el analisis
de IBE de la capa delta a esta temperatura es similar a la de T = 4K. Por ejemplo, se ve claramente
en la Tabla 4.8 que a medida que disminuye la concentracién de la impureza de base, la IBE de la
capa delta tiende a su valor limite en N = 0. A continuaciéon, vemos que, a la misma concentracién
de BI, los perfiles de energia son muy similares entre si para ambas concentraciones de impurezas
(6 x y 12 x 10* cm™2) en la capa delta. Por lo tanto, no sorprende que las funciones de onda de
los primeros niveles para los casos correspondientes también sean idénticos: vea las curvas rojas
en la parte inferior de la Figura 4.18.

Esta similitud de las WF se refleja en una diferencia muy pequefa (no mas de 0.3meV) en
la IBE para estos casos con un valor mas pequeno para la menor concentracidén de impurezas en
la capa delta - ver los datos de la Tabla 4.8 para la temperatura de 77K para dos concentraciones
de donadores en la capa delta. Consideramos esto para la concentracion media de Bl 10*¢cm?3,
Otros casos pueden explicarse de forma analdgica. Se puede ver en la Tabla 4.8 que el nUmero
de donadores ionizados de la capa delta (que es igual al nimero de electrones liberados) es dos
veces mayor para la mayor concentracion de impurezas en la capa delta. A su vez, esto lleva al
hecho de que el perfil de energia del fondo del QW para ns = 12 x 10*'cm2 esta dentro del mismo
que para ns = 6 x 10*cm™, como se puede ver en la Figura 4.18 b. Esto significa que los QWs —
tipo bolsillo cerca de las interfaces estan mas cerca uno del otro. Esto, a su vez, lleva a dos
consecuencias, conocidas por la mecdnica cuantica. Primero, la separacion del nivel de energia
Unico y principal formado por los bolsillos debido al acoplamiento entre ellos sera ligeramente
mayor para la mayor concentracion de impurezas en la capa delta. De hecho, esto se confirma
por los resultados de la Tabla 4.8 (ver la diferencia en AE;1), donde se indican las separaciones
entre pares de los niveles de energia mas cercanos. Y la segunda consecuencia es un aumento de
la funcidon de onda en la barrera entre dos QW acoplados, que vemos en la Figura 4.18f. Un
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aumento en la funcidén de onda de los electrones en el centro del QW conduce a un aumento en
la energia de enlace de la impureza. Aqui queremos enfatizar que la capacidad para explicar las
diferencias tan pequenas en la IBE para diferentes concentraciones de impurezas en la capa
delta, indica lo siguiente: (i) Correccion del método de calculo. (ii) Que el analisis de la WF del
estado fundamental nos permite juzgar sobre la diferencia en la energia de enlace de impureza
en el pozo cuantico.

(i) IBE a T = 300K. Un aumento del nivel de ionizacién de la capa delta a una temperatura
de 300 K tiene como resultado que la parte V del QW desempefie un papel mas importante en la
formacién del fondo del QW, que es el mds notable para el caso de la figura 4.18 ay b. Una cosa
interesante es que, a pesar del hecho de que la distincion entre los perfiles de energia para dos
concentraciones de la capa delta en la figura 4.18 a y b (ver diferencias entre las curvas 3 y 4)
para esta temperatura llama la atencion, las WF correspondientes en la figura 4.18 d y e (curvas
3y 4) nuevamente se ven muy similares. La variacién en las IBE es de solo 1.5 meV con un valor
mas pequefio para la concentracién mds baja de donadores en la capa delta. En nuestra opinién,
hay dos razones para eso: Primero, ese mayor numero de electrones (para una mayor
concentraciéon de donadores en la capa delta) "eleva" el QW de forma V mds profunda. Esto
significa que la WF del electrén penetra menos en las barreras y, en consecuencia, su amplitud
aumenta en el centro del QW, lo que conduce a un aumento de la IBE. La segunda razén es que
el estado fundamental para el QW mas profundo estd situado en la parte mas estrecha del QW,
lo que también conduce a un aumento de la IBE.

Lo mismo, en principio, se puede decir de las Figuras 4.18 cy f, aunque, en primer lugar,
se puede notar la diferencia en las funciones de onda y no en los perfiles de energia, que
parecerian similares entre si. La diferencia en las funciones de onda refleja las diferentes
contribuciones de los "bolsillos" y la parte central de la parte inferior del perfil de energia en la
redistribucidn de electrones (ubicados en la primera sub-banda) a lo largo del ancho del QW. Esto
inmediatamente da como resultado que las IBE difieran en mas de 2 meV. Por lo tanto, vemos
gue cuanto mas similares son las WF, menor es la diferencia en las IBE. Y viceversa, existe una
distincidn en las formas y valores de las funciones de onda para T = 77 y 300K para las mismas
concentraciones ns en la figura 4.18 f, y la tabla 4.8 nos indica una gran diferencia en la IBE (mas
de 6 meV) para estos casos. El hecho de que la IBE de los donadore en |a capa delta aumente con
la disminucién de la concentracién de Bl refleja el hecho de que la profundizacion del QW es
seguida por un aumento en la IBE.

(iii) Donadores ionizados de la capa delta y electrones en el QW. Al observar los datos de
la Tabla 4.8, se puede notar un comportamiento extrafio, a primera vista, en la concentracién de
donadores ionizados en la capa delta con un aumento de la energia de enlace de impureza. De
hecho, parece que cuando la energia de enlace disminuye, el grado de ionizacién del donador
(ver los datos en ns*) deberia aumentar, pero vemos la condicién opuesta. Sin embargo, queda
claro si recordamos que la concentracion de donadores ionizados depende no solo de la posicion
de energia del estado fundamental de impureza en relacién con la primera subbanda, sino
también de la posicion del nivel de Fermi, o mdas exactamente se determina por la diferencia
entre la energia del nivel de Fermi y la energia del estado fundamental de la impureza. Por
ejemplo, para ns = 12 x 10'cm2 y T = 300K y para Np = 10°cm3, Ef - Es = -40meV, y para Np =
10Ycm3, E-Es =-33 meV, lo que da como resultado que la concentracion de donadores ionizados
ns* es mayor para la IBE mds grande. En cuanto al nivel de Fermi, vemos que su comportamiento
es bastante comun: con una concentracion creciente de impurezas de base, se acerca al fondo
de la banda de conduccidn, y el aumento de la temperatura lo mueve al centro de la brecha. Tal
comportamiento explica la dependencia de las impurezas ionizadas en la capa delta de la
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concentracion de las Bl. Pero lo mds notable entre los datos de la Tabla 4.8 sobre la concentracién
de electrones en el QW es el hecho de que las impurezas de base en las barreras permiten
aumentar el numero de electrones en el QW en varios factores. A su vez, puede aumentar la
eficiencia de los dispositivos optoelectrénicos que utilizan transiciones épticas entre subbandas
en el QW (consulte la discusidon dada al respecto). También vale la pena sefialar que a la
temperatura de 77K, la concentracidn de electrones liberados de la capa delta es siempre menor
gue la concentracion de electrones en el QW. A la temperatura de 300 K, esta relacién aumenta
con la disminucién de la concentracidon de impurezas de base e incluso se vuelve contraria: la
concentracion de electrones debido a la ionizacidn de la capa delta es mayor que la
concentracion de electrones en el QW. Los calculos muestran que se debe a que una parte de los
electrones en el QW estan excitados por la temperatura en los niveles En> Eg y, en consecuencia,
ahora estan en barreras.

4.6.4 Separacion de energias a temperaturas elevadas

Los datos sobre la separacién de energia entre los niveles vecinos para las temperaturas
77 y 300K y a diversas concentraciones de impureza de base se presentan en la Tabla 4.8. Estos
datos sefialan que, en general, sus valores para diferentes concentraciones de Bl permanecen en
el mismo orden de magnitud que los correspondientes para el caso sin ellos. Sin embargo, es
interesante notar que, por ejemplo, para Ny = 10cm3 el rango dindmico del cambio de AEi; es
(11.2 -2.9) meV = 8.4meV mientras que el mismo rango para N, =0 es (11.1-3.8) meV = 7.3meV,
para el cambio de temperatura de 77 a 300K. Otros casos se pueden comparar y analizar de
manera similar. Ponemos aqui este ejemplo para recordar a los lectores que el rango dinamico
puede modificarse facilmente mediante un campo eléctrico a la misma temperatura inicial (si
ignoramos el efecto Joule). Por lo tanto, las impurezas de base no anulan el cambio en la
separacion de energia entre pares de niveles de energia, pero en algunos casos proporcionan
posibilidades adicionales.

4.6.5 La baja concentracién de impurezas de base

Ya hemos mencionado que para fines de verificacion también hicimos cdlculos para la
concentracién baja de impurezas de base, tal como 10> cm™ a la temperatura de 77 y 300K. Los
resultados a la temperatura de 77K son bastante comunes y no encontramos ninguna necesidad
de discutirlos aqui. El caso de 300K merece una consideracion aparte porque, como vemos en la
figura 4.16, el perfil de energia de la estructura parece poco comun: el perfil de energia de las
barreras cerca de las heterointerfaces cambia su pendiente. A bajas concentraciones de
donadores en las barreras (102 cm3), el nivel de Fermi no esta cerca del fondo de la banda de
conduccién y la temperatura lo mueve al centro de la brecha prohibida. Esto se ve claramente a
partir de los datos sobre la posicion del nivel de Fermi en la Tabla 4.8. Significa que para tales
condiciones es necesario contar la transferencia de electrones desde la banda de valencia tanto
a las capas de agotamiento (que ahora no son las capas de agotamiento) como también al QW.
Por lo tanto, los datos presentados en las Tablas 4.8 y 4.9 en cuanto a la concentracién de Bl 10*2
cm3 deben tomarse solo como aproximadas, mientras que los datos sobre las concentraciones
10%%, 10'® y 107 cm™ pueden considerarse bastante confiables. La dltima afirmacién también se
demuestra por el hecho de que las diferencias entre los resultados obtenidos con vy sin los
electrones para la concentracion de la Bl 10>, 10 y 107 cm™ a la temperatura de 300 K son
demasiado pequefias como para ser analizadas.
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Tabla 4.9. Diferencias entre parejas de primeros niveles de energia a temperaturas de 77 y 300K para
diferentes concentraciones de Bl y para dos concentraciones de donadores en la capa delta.

T K 77 300
0 om? 6x10™ 6x10%
o 12x104 12x10%
B 1017 1016 1015 0* 1017 1016 1015 0*
Ne,cm 10%7|10% | 105 | o* 10| 10% [ 102 [ 1012 | 0*
03142636 21]65]78][7.9
AE»n,meV
03|15|29/38 58 (10.1(11.2]115] 11.1
pomay | TL[4T]45 (45 30 | 4.1 48 4.9
2 6.9 |46 |44 45 25(49/59|62] 5.9
5666|6767 7566|6666
AEs,meV
5867|6766 68|63|66|64]| 65
82|84 |85 |84 80838281
AE54,meV
8.1/8485]84 82(81/80/80] 80

4.6.6 Menor profundidad del QW

Hemos mencionado que existen en la literatura otros datos sobre la profundidad del QW
para la misma composicion. Los autores de los trabajos [55, 56, 57] dan el valor de 120 meV. Por
lo tanto, consideramos que es util analizar los resultados presentados, para el caso de un QW
menos profundo. Primero debemos tener en cuenta que, independientemente de la profundidad
del QW, la separacion de energia entre los cuatro valles superiores y los dos inferiores es superior
a 110 mV [57] en ambos casos, y por lo tanto no es necesario tener en cuenta en los cdlculos
cuatro valles superiores separados por tension uniaxial del QW para la menor profundidad del
QW. Entonces, como se muestra aqui, el estado fundamental de impureza (nuestro pardmetro
principal en los cdlculos) estd formado principalmente por el estado fundamental generado por
la parte en forma de V del QW. Naturalmente se supone que lo mismo pasara para el QW menos
profundo. Ya hemos mencionado que todos los demas niveles de energia solo refinan la energia
del estado fundamental de impureza. Por lo tanto, consideremos y comparemos la estructura del
nivel de energia para ambos QWs. Para mayor claridad, hacemos esto usando el ejemplo de QW
puramente rectangular. El QW mas profundo tiene 14 niveles de energia (subbandas) y el QW
menos profundo tiene 11 niveles. La energia del noveno nivel Es = 76meV (para cero de energia
en la parte inferior del QW) en el QW mads profundo y Eg = 73meV para el QW menos profundo.
Entonces, se sabe que la diferencia entre las parejas de los niveles de energia vecinos aumenta
con el numero de QW y lo mas notable es para los niveles de energia superiores que se tienen
en cuenta: Eo-Eg =16meV para el caso de gran profundidad y Es-Es = 14 meV para los QWs menos
profundos. Entonces, vemos una pequefia diferencia entre las estructuras de los niveles de
energia para ambas profundidades de los QW, al menos para los primeros 9 niveles. Todo esto
nos permite concluir que los resultados reportados aqui serdn en gran medida similares a los
obtenidos para la profundidad mds baja del QW.
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5 Conclusiones

Este trabajo se basa en la idea de un nuevo disefio para los dispositivos dpticos activos y
pasivos, basados en pozos cuanticos de semiconductores delta dopados. La introduccién de la
capa delta de impurezas permite ajustar las frecuencias de trabajo para tales dispositivos
mediante el uso de un campo eléctrico externo. El funcionamiento del dispositivo se basa en las
transiciones dpticas entre subbandas de electrones y puede funcionar en el rango del espectro
del IR a THz. La parte mas interesante es la region THz porque existen problemas técnicos en la
implementacidn de dispositivos dpticos que funcionan en este rango, lo que se conoce como
brecha THz. Los diseios existentes de dispositivos épticos basados en las transiciones entre
bandas de QW como QCL y QWIP pueden modificarse utilizando nuestra idea, lo que permitiria
aumentar su capacidad de ajuste. También se pueden introducir nuevos tipos de dispositivos
Opticos, como los moduladores.

Numéricamente hablando, se ha implementado el método de un cdlculo autoconsistente.
La peculiaridad de nuestra implementacién en comparacién con las existentes es la incorporacion
del calculo de energia de enlace de impurezas, que es crucial para nuestro propdsito.

Hemos propuesto como materiales, las heteroestructuras Sio.sGeo.2/Si/Sio.sGeo.2 con
impurezas de fésforo. Nuestra eleccién tiene fundamento tedrico y se confirma con los célculos
obtenidos. Los pardmetros usados en el cdlculo se tomaron de la literatura, algunos de los
resultados son confirmados por los trabajos de otros autores, lo que demuestra la exactitud del
método.

El método permitid calcular la separacidon de energia entre las subbandas inferiores, la
posicién del nivel de Fermi y las funciones de onda de los electrones en un QW como funcién de
diversos parametros, incluidos el ancho del QW, la temperatura electrénica, el grado de
ionizacion de impurezas, el contenido de la aleacidn, la posicion de la capa delta de impurezas y
concentracion de impurezas dentro de la capa delta. Ademas, se ha estudiado la posible
influencia sobre el efecto de sintonizacién de factores como la presencia de campo eléctrico
transversal externo y la presencia de impurezas de base. Los resultados obtenidos permiten
calcular los coeficientes de absorcion lineal y no lineal de la estructura y el cambio del indice de
refraccion no lineal. Los espectros de absorcién obtenidos para diferentes grados de ionizacion
de impurezas permitieron estimar los rangos de sintonizacién de la frecuencia para los
potenciales dispositivos.

A partir de los calculos y andlisis realizados, se pueden destacar las siguientes
conclusiones:

1. Los mejores materiales para los propdsitos buscados son las heteroestructuras de
silicio y germanio ya que la impureza es lo suficientemente profunda como para
obtener la sintonizacién dentro de un rango aceptable de temperatura y también
porque tiene un radio de Bohr suficientemente pequeio como para usar
concentraciones mas altas de impureza con un mejor efecto sin moverse al lado
metalico de la transicién de Mott.

2. Los cdlculos muestran la viabilidad de la idea propuesta para los materiales y la
configuracion seleccionados. Fundamentalmente es posible crear un dispositivo
Optico basado en semiconductores, el cual se puede ajustar para que funcione en la
region de los THz o IR, usando el disefio propuesto.

3. El cambio de absorcidn en algunas configuraciones calculadas demuestra Ia
posibilidad de sintonizar las frecuencias de funcionamiento, por ejemplo, de 1.3 a 3.5
THz o de 2.6 a 4.3 THz para el mismo dispositivo.
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4. La energia de enlace de impureza para las diferentes situaciones puede cambiar
significativamente, por ejemplo, disminuir aproximadamente 2-3 veces. Este efecto
no impide el uso del disefio propuesto, sin embargo, debe tenerse en cuenta en las
estimaciones cuantitativas.

5. Los efectos no lineales (tipo Kerr) con una magnitud razonable de la radiacidon
incidente y concentraciones de portadoras aceptables, pueden disminuir un poco los
picos de absorcién, sin embargo, no los suprimen por completo.

6. El campo eléctrico transversal aplicado (que corresponde al efecto necesario en
dispositivos como el QCL y el QWIP) a grandes magnitudes puede modificar el efecto
de sintonizacidn significativamente y debe tenerse en cuenta en las estimaciones
numéricas. También proporciona una posibilidad adicional de ajuste, que hace que el
diseifo sea mas flexible.

7. La inclusion de impurezas por razones tecnoldgicas tiene un efecto sobre la
durabilidad y en concentraciones extremadamente altas vuelve inviable el disefio. Sin
embargo, los casos limite se pueden evitar facilmente por medios tecnoldgicos.

Los resultados del estudio pueden ser Utiles para los cientificos que se dedican al estudio
de propiedades fundamentales de las capas delta de impurezas en las heteroestructuras de
semiconductores, asi como para los expertos en la ingenieria del gap, que disefian nuevos tipos
de dispositivos semiconductores dpticos y eléctricos.
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