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INTRODUCCION

La tecnologia ha aportado y aporta grandes beneficios a la humanidad. A lo largo
de la historia, el uso de diferentes tipos de tecnologias ha permitido satisfacer de
mejor manera necesidades esenciales de alimentacion, vestimenta, vivienda,
proteccion personal, comunicacion o comprension del mundo. Al crear
herramientas utiles que simplifican y potencializan una gran cantidad de tareas
cotidianas, la tecnologia juega un papel muy importante en nuestras vidas.

En las ultimas décadas, el surgimiento de dispositivos avanzados (telefonia
celular, computadoras, internet, laseres, sensores, etc.) ha sido potencializado a
partir del desarrollo de la nanotecnologia, la cual es la tecnologia de sistemas a
escala de nanémetros (10° m). El progreso de la nanotecnologia ha sido posible
debido a los avances en las técnicas de fabricacion de estructuras nanométricas y
técnicas avanzadas de microscopia. En el periodo de 1970-1980 fue inventada la
técnica de epitaxia por haces moleculares (MBE), la cual se emple6 para la
fabricacion de capas ultradelgadas y superredes de alta calidad cristalina. Durante
este periodo surgieron también los procesos de litografia y grabado para fabricar
dispositivos a micro y nano-escala. En la década de 1980 y hasta la actualidad, se
han desarrollado nuevas técnicas epitaxiales tales, como la epitaxia de fase vapor
mediante precursores metalorganicos (MOVPE), que permitieron reducir costos al
permitir fabricar dispositivos a escala industrial.

En la actualidad existe aun el reto de encontrar procesos que permitan fabricar
arreglos de nanoestructuras semiconductoras de forma controlada y sin ocupar
técnicas costosas o lentas tales como los procesos litograficos. Entre estas
nuevas técnicas en exploracion se encuentran las basadas en el auto-ensamble
de nanoestructuras. Para el caso particular de los hilos cuanticos, que son las
nanoestructuras en las que estaremos interesadas en esta tesis, este auto-
ensamble puede lograrse mediante el crecimiento epitaxial sobre substratos de
alto indice (Al) que proporcionen la formacion de arreglos ordenados de
estructuras uniformes unidimensionales (1D) de dimensiones nanométricas. Los
sistemas confinados 1D poseen un enorme potencial tecnolégico para mejorar el
desempefio de dispositivos conocidos (laseres, diodos emisores de luz,
transistores, celdas solares) y para generar dispositivos con caracteristicas
completamente novedosas.

En el presente trabajo estudiamos, por el lado experimental, el uso de substratos
de alto indice (631) de GaAs para auto-ensamblar nanoestructuras
semiconductoras 1D, los cuales logren presentar efectos de confinamiento de tipo
hilo cuantico y, en la parte teodrica, la interaccion de muchos electrones en estos
hilos cuanticos mediante un modelo basado en potenciales tipo Yukawa.

La distribucion de esta tesis es la siguiente: En el capitulo | presentamos una
breve introduccion sobre compuestos semiconductores IlI-V y la técnica que
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utilizamos para los crecimientos. Se introduce ademas el concepto de
confinamiento cuantico en diversas dimensiones, el auto-ensamble de
nanoestructuras semiconductoras por medio de MBE y el uso de substratos de Al.
Finalmente, se describen los modelos de step-bunching, el modelo elastico de
Marchenko y la teoria de coarsening; los cuales son comunmente utilizados para
describir la formacién y evolucion de superficies facetadas auto-ensambladas.

En el capitulo Il se desarrolla el marco tedrico en el cual presentamos un recuento
de los diferentes modelos y técnicas de simulacion mas utilizados en sistemas tipo
hilo cuantico. Ademas, se describe a detalle un nuevo tratamiento, desarrollado en
este trabajo de tesis, para tratar la interaccion de muchos electrones confinados
en sistemas cuanticos por medio del uso del potencial tipo Yukawa. Tal potencial
es empleado en este trabajo para sistemas 1D de seccion transversal cuadrado y
circular con barreas finitas e infinitas. Finalmente, se explora el uso de este
potencial para tratar sistemas 1D bajo efectos de campo eléctrico externo analogo
a transporte estacionario.

En el capitulo Il presentamos el desarrollo experimental. Se reportan los detalles
experimentales asociado a las muestras de GaAs crecidas por MBE sobre
superficies de GaAs de alto indice (631). Se introducen ademas las técnicas de
AFM y RHEED utilizadas en el estudio de la morfologia superficial de las
muestras.

El capitulo 1V se divide en resultados experimentales y teoricos. En la seccion de
resultados experimentales reportamos la reproduccion de facetamiento uniforme
en substratos de GaAs(631) en el equipo de MBE instalado en la CIACYT-UASLP.
Ademas, explicamos diversos procesos superficiales que surgen en el crecimiento
sobre substratos de alto indice localizados dentro del triangulo estereografico y
proponemos un modelo de formacién de facetas en este tipo de planos.
Adicionalmente, planteamos la existencia de otros planos de Al dentro del
triangulo estereografico para la formacion de arreglos de nanofacetas periddicas.
Por otro lado, en la parte de resultados teoricos, presentamos la aplicacion y
estudio sistematico de hilos de seccion transversal cuadrada y circular por medio
del potencial tipo Yukawa, simplificando con ello el tratamiento de sistemas de
muchos cuerpos. Como se vera, este modelo propuesto ademas de ser mas
sencillo de tratar que otros modelos encontrados en la literatura, logra reproducir
la formacion de la molécula de Wigner y facilita el estudio de su dependencia con
la densidad de portadores de carga. Los resultados obtenidos son comparados
con resultados teoricos y experimentales sobre la cristalizacion de Wigner en
sistemas 1D.

Finalmente, presentamos las conclusiones principales encontradas en el
desarrollo de este trabajo y se dan algunas perspectivas y trabajos a futuro que se
desprenden de nuestros resultados. Los desarrollos matematicos de algunos
aspectos de los modelos y métodos para abordar su solucion son presentados a
detalle en los apéndices.



MOTIVACION

Los HCs son sistemas de gran interes por sus propiedades unicas, las cuales
tienen gran potencial para su aplicacion como dispositivos novedosos o para
explorar nuevos fenomenos fisicos tales como la formacién de liquidos de
Luttinger, cristalizacion de Wigner o transporte balistico en HCs. Entre las
potenciales aplicaciones podemos mencionar las siguientes:

1. Aplicaciones fotovoltaicas: Una de las potenciales aplicaciones es en celdas
solares, para las cuales se emplean uniones de materiales dopados tipo p,
n o i (intrinsecos), ya sean tipo p-n, n-p o p-i-n, esto por medio de hilos tipo
core/shell. La configuracibn mas comun propuesta para estos dispositivos
es el arreglo periodico de hilos cuanticos dopados verticales insertado entre
regiones de un material con un dopaje diferente al de los hilos o el vacio
(Fig. la). Experimentalmente este tipo de arreglos son obtenidos mediante
el proceso de auto-ensamble. En un dispositivo de este tipo, la presencia de
un gas de electrones 1D a través de la region de unidén dara lugar a una
coleccion rapida de los portadores foto generados en la regién de los HCs,
obteniendo una mejora en las propiedades de absorcion asociadas a la
presencia de estados cuanticos confinados en los HCs. En la figura 1b se
muestra el espectro de absorcion de un arreglo de HCs de Si en funcion de
la longitud de onda de iluminacion. En la figura Ic se muestran los diferentes
patrones de difraccion asociados a distintas geometrias en el arreglo de
HCs de Si [1,2].
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2. Aplicaciones fotonicas: La fotonica implica el control de los fotones en el
espacio libre o en la materia. La manipulacién de los fotones en cristales
semiconductores en bulto y peliculas delgadas, ha dado como resultado
avances tales como LEDs y laseres. El éxito continuo de las tecnologias
fotonicas se basa en el descubrimiento de nuevos materiales opticos y la
miniaturizacién de los dispositivos optoelectronicos que ofrecen un mejor
rendimiento, bajo costo y bajo consumo de energia. Para las ultimas dos
décadas, los esfuerzos de todo el mundo en la investigacion de los
nanomateriales ha dado lugar a una amplia coleccion de nanoestructuras
donde el tamafo, forma y composicion pueden controlarse faciimente.
Muchas de esas nanoestructuras presentan propiedades Opticas
interesantes que podrian tener un impacto significativo en el futuro para la
tecnologia fotonica. El uso de sistemas 1D en dispositivos fotdnicos ha sido
de gran interés recientemente debido a la potencial capacidad de controlar
la propagaciéon de la luz y mejor rendimiento de laseres semiconductores,
aprovechando sus propiedades de transporte. Las ventajas potenciales de
los laseres de HCs podrian hacerlos ideales para una variedad de
aplicaciones que requieren fuentes de luz coherente con bajo consumo de
energia y la capacidad de modulacion digital de alta velocidad. Las
técnicas de fabricacién para el crecimiento de heteroestructuras de HCs
para su aplicacion en laseres, hasta la fecha se han realizado a través de
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epitaxia de haces moleculares, micro-fabricacién y técnicas de litografica en
materiales como GaAs/InP, AlGaN/GaN, InAs/InP, InAs/InGaP. Estas
técnicas son las mas aptas ya que por medio de ellas se tiene un excelente
control en la geometria y composicion del crecimiento de HCs. Estos
sistemas regularmente son arreglos uniformes de HCs por medio de auto-
ensamblado o tipo columnar. En la figura 2 se muestran algunos ejemplos
de aplicaciones de HCs en laseres [3,4].

Figura 2.- a) Arreglos periddicos con diferentes concentraciones de HCs visto por medio
de SEM para su aplicacién en laseres y su respectivo espectro de emisién de luz [3], b)
Arreglo periédico de hilos columnares vistos mediante SEM[4].

3. Aplicaciones electronicas: Otra de las aplicaciones de HCs
semiconductores son en la electrénica, que debido a Ila baja
dimensionalidad juegan un papel critico en la determinacion de las
propiedades del material. Por ejemplo: la manipulacién del camino seguido
por los electrones a través de un HC y el efecto en la variacion de las
dimensiones de éste, el dopaje que es un factor clave para aplicaciones en
dispositivos como los transistores de efecto de campo (FET). Recientes
estudios han utilizado este tipo de estructuras 1D para el transporte de
portadores de carga en sistemas de HCs auto-ensamblados. En la literatura
se reportan FETs desarrollados con HCs de materiales como: Si, Ge y
GaN. En la figura 3 mostramos algunas de estructuras de HCs que se han
utilizado para aplicaciones electrénicas tales como: estructuras
homogéneas, heteroestructuras axiales y heteroestructuras radiales para el
estudio de diagramas de bandas y su uso como compuertas logicas [5].
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Figura 3.- a) Esquema de la estructura obtenida por TEM de HCs semiconductores

homogéneos, axiales y radiales, b) Esquema de HC tipo core/Shell de Ge/Si intrinseco
con su correspondiente diagrama de bandas, grafica G-V en funcion de la temperatura y
transconductancia en funciéon de V, c) imagen de un HC de NiSi/Si y una superred de
estos HCs, e) curva |-V del sistema mostrado en c), d) Esquema de una compuerta tipo
NOR construida por medio de un arreglo de HCs con su respectiva grafica de voltajes [5].

4. Aplicaciones como sensores: Debido a la grande relacione de superficie a
volumen y una longitud de Debye comparable a sus dimensiones, los HCs
han mostrado un gran potencial para ser utilizados como sensores
quimicos. Recientemente, se ha informado de la deteccion de una amplia
gama de productos quimicos con diferentes configuraciones de sensores de
HCs. Un sensor basado en un resistor es uno de los métodos mas faciles
para llevar a cabo experimentos de deteccidn quimica, el cual consiste en
medir el cambio de conductancia del elemento de deteccion en diferentes
ambientes. En este tipo de sistemas los HCs son dispersados en un
sustrato colocando los electrodos por encima de los HCs dispersos, (Fig.
4a, b ) [6]. Estos HCs tipicamente son crecidos por VLS, evaporacion
térmica ablacion Laser MBE, entre otras. Algunos ejemplos de HCs como



sensores son:

* EIl monitoreo de forma intra e inter celular por medio de captacién de
sefiales eléctricas (Fig. 4c) [7].

* Su uso como bio-sensores eléctricos para su aplicaciéon en el area médica
(Fig. 4d) [8].
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Figura 4.- a) Diagrama esquematico de una estructura de HC para su uso como sensor
[6], b) Imagen SEM del dispositivo descrito en el diagrama a), ¢) HCs usados para el
monitoreo de células vivas [7], d) Estructura de HC para su uso como bio-sensor con sus
respectivas respuesta de conductancia y sefial eléctrica [8].

Asi, una de las principales motivaciones de este trabajo es estudiar mas a fondo
los procesos superficiales en el plano de alto indice (631); lo cual permita
establecer parametros 6ptimos para la fabricacién de arreglos uniformes de HCs
potencialmente aplicables en dispositivos como los descritos anteriormente.
Ademas, dado que los modelos tedricos existentes para abordar el problema de
muchos electrones aplicados a sistemas 1D son complejos y costosos
computacionalmente, es de gran interés desarrollar un modelo que describa de
forma sencilla la interaccién de un nimero de electrones tan grande como 10" —
10" cm™ en estos sistemas .



OBJETIVOS

El objetivo principal de este trabajo es obtener superficies facetadas uniformes por
medio de auto-ensamble en superficies de alto indice para su uso en el
crecimiento de hilos cuanticos, los cuales nos sirvan para comprobar los
resultados obtenidos por un modelo propio de la interaccibn de muchos cuerpos
en sistemas 1D. Esto conlleva los siguientes objetivos particulares:

1. Encontrar las condiciones experimentales adecuadas que produzcan la
formacion de facetas uniformes en el MBE de la CIACyT-UASLP y analizar
sus respectivos patrones RHEED, los cuales no habian sido obtenidos
anteriormente.

2. Estudiar los procesos superficiales en el plano (631) que dan lugar a la
formacion de facetas uniformes con la finalidad de tener mayor control
sobre su morfologia final.

3. Realizar un estudio tedrico y encontrar un modelo que permita describir la
evolucion de regiones corrugadas uniformes y no uniformes encontradas
por AFM de muestras de GaAs/GaAs(631).

4. Relacionar los resultados obtenidos tedricamente con parametros
involucrados experimentalmente, con la finalidad de desarrollar un analisis
tedrico predictivo para ser utilizado durante el proceso experimental.

5. Estudiar de forma sistematica los modelos y simulaciones existentes que
son aplicados al problema de la interaccién de muchos electrones dentro de
sistemas de hilos cuanticos.

6. Proponer un modelo que se adecue al problema de interaccion de muchos
cuerpos que sea simple de tratar, que incorpore parametros de materiales
reales y que permita tratar un namero tan alto como 10"® electrones por
cm?®, el cual es el numero tipico de electrones en un material impurificado.



CAPITULO .- ANTECEDENTES

1.1.- Materiales semiconductores e indices de Miller

Los cristales son materiales sélidos, en los que los atomos, moléculas o iones se
distribuyen periddicamente, formando una estructura ordenada. Los componentes
de un cristal se encuentran unidos mediantes enlaces interatdmicos de diferentes
tipos: enlaces metalicos, idnicos, covalentes, fuerzas de van der Waals, entre
otros. Este arreglo ordenado permite la formacion de bandas de energia, las
cuales a su vez permite diferenciar entre materiales conductores, semiconductores
o aislantes. En este trabajo estaremos enfocados en estudiar compuestos
semiconductores IlI-V, en especifico, los compuestos GaAs y AlGaAs y el como
con ellos se pueden fabricar arreglos de HCs.

1.1.1.- indices de Miller

Para identificar los planos en los cristales se les asignan 3 numeros que reciben el
nombre de indices de Miller. Estos generalmente se indican con las letras (h k 1),
que son numeros enteros, positivos o negativos, y se calculan faciimente mediante
el siguiente procedimiento:

1. Se define un sistema de ejes coordenados de referencia. Usando un
sistema de coordenadas de mano derecha, se elige el plano.

2. Se determinan las intersecciones del plano con los ejes, estas
intersecciones pueden ser fracciones.

3. Se obtiene el reciproco de las intersecciones.

4. Se simplifican las fracciones por medio de la multiplicacion de las
coordenadas por el minimo comun denominador.

Histéricamente, debido a que los planos de bajo indice de Miller (esto es, los que
pueden representarse con combinaciones: h=k=I=0,1) poseen alta simetria en su
arreglo atomico superficial y, por lo mismo, son energéticamente estables durante
el crecimiento (esto es, mantienen su orientacion), estos se han utilizado casi
exclusivamente para el estudio y fabricacion de practicamente todos los
dispositivos semiconductores.

En este trabajo de tesis, nosotros estamos interesados en planos que no son de

bajo indice, con el objetivo de aprovechar su inestabilidad para provocar el auto-
ensamble de nanoestructuras superficiales.

1.1.2.- Planos de Alto indice de Miller.

Los planos de altos indice de Miller (Al) son descritos por valores de h, k, | >1.
Estos planos, al contrario de los de bajo indice, presentan arreglos atomicos
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superficies complejos y son inestables energéticamente (en el crecimiento, estos
planos Al tenderan a formar un arreglo de facetas de bajo indice). Algunos
ejemplos de substratos Al son: (7 7 5), (11 5 2) 6 (6 3 1) [9]. Este tipo de
superficies han sido poco estudiadas y existen relativamente pocos reportes de
estudios sobre ellas en la literatura. Adicionalmente, practicamente todos los
planos de Al, utilizados para la formacion de arreglos unidimensionales de facetas,
se encuentran localizados a lo largo de los bordes del triangulo estereografico
(TE).

En nuestro trabajo de tesis estaremos mas interesados en aquellos planos que,
como el GaAs(631), no estan sobre los bordes, sino dentro del TE.

1.1.3.- Proyeccion estereografica y triangulo estereografico.

Una proyeccion estereografica nos ayuda a representar un sistema 3D en un
plano 2D, los angulos entre las caras de un cristal y las relaciones de simetria
entre ellas. Se genera mediante la proyeccion de planos cristalinos sobre una
esfera centrada en el cristal. Las formas cristalinas se proyectan de manera que
se conserven las relaciones angulares entre las caras y que la proyeccion permita
ver claramente la simetria del cristal (Fig. 1.1.3.1 a). Si trazamos la perpendicular a
cada cara del cristal, la interseccion de estas lineas con la esfera corresponden a
un polo, por lo que las caras se vuelven puntos en la esfera.

Las proyecciones estereograficas tienen las siguientes propiedades: (i) Las
circunferencias sobre la superficie de la esfera que pasan por el centro de la
proyeccidon se proyectan sobre rectas en el plano de proyeccién y viceversa. (ii)
Las circunferencias sobre la superficie de la esfera que no pasan por el centro de
la proyeccién se proyectan sobre circunferencias en el plano de proyeccion y
viceversa. (iii) Si dos curvas sobre la superficie de la esfera se cortan en un
determinado angulo, sus proyecciones se cortan en el mismo angulo. (iv) Un cono
oblicuo es la figura generada por las rectas trazadas desde un punto (vértice del
cono) a una circunferencia (base del cono), donde el vértice no esta en el plano de
la circunferencia ni en la perpendicular a ese plano por el centro de la
circunferencia. Llamamos triangulo axial del cono oblicuo o triangulo
estereografico (TE) a la interseccion del cono con el plano perpendicular a la base
que pasa por el centro de la base y el vértice del cono (es decir, es la interseccion
del cono con el plano de simetria, como se muestra en la figura 1.1.3.1b, triangulo
formado por los puntos ATG)) [10, 11].

En la seccion de resultados utilizaremos las proyecciones estereograficas para
analizar y discutir la posicion que ocupa el plano GaAs(631) en el TE. A partir de
este analisis discutiremos uno de los principales resultados de esta tesis: el
desarrollo de un criterio para explorar planos de Al dentro del TE para propiciar el
auto-ensamble de arreglos de facetas 1D.

10



a)
60,
- 50,
110
40,
30,

20,

i
80

0
80 70

60

S0

ilo
40
30

20

10 10

oio : TJT’L‘“"‘#‘L \F T 10

1iog 0110

Figura 1.1.3.1.- a) Proyeccién estereografica de un cristal centrado en el origen de la
esfera, en este se muestran los planos mas comunes y de bajo indice, b) triangulo
estereografico obtenido a partir de la proyeccion en la esfera mostrada en a), los vértices
del triangulo se eligen de tal forma que las direcciones que se deseen estudiar se
encuentren dentro o en los lados del mismo.

1.1.4.- Semiconductores llI-V.

Un material semiconductor es aquel en el cual existe un ancho de banda prohibida
entre sus bandas de conduccién y de valencia lo suficientemente pequefio (menor
a 7eV) como para poder excitar facilmente los portadores de carga de la banda de
valencia y llevarlos a la banda de conduccion. Los materiales semiconductores
pueden ser de un solo tipo de atomo (Si, Ge) o compuesto por dos 0 mas tipos de
atomos. Entre ellos, los compuestos IlI-V, compuestos por atomos pertenecientes
a las columnas Il y V de la tabla periddica, son de los materiales mas importantes
para aplicacion en dispositivos optoelectrénicos. En la figura 1.1.4.1 mostramos
una grafica del ancho de banda (gap) y constante de red para materiales
semiconductores compuestos |lI-V, observamos que el gap es menor a 10 y la
constante de red varia entre 4 y 6.5A .

En este trabajo se consideran los compuestos semiconductores de GaAs y
AlGaAs para generar hilos cuanticos (HCs). En la parte de los calculos teoricos,
estos materiales pueden ser facilmente remplazados por otras combinaciones.
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Figura 1.1.4.1.- Semiconductores compuestos IlI-V en funcién de la constante de red y la
energia gap.

1.1.5- Semiconductores intrinsecos y dopados.

Un material semiconductor intrinseco es un semiconductor puro, es decir, aquel
gque no contiene impurezas. Estos materiales, a temperatura ambiente, se
comportan como aislantes eléctricos debido a que tiene pocos electrones libres en
sus bandas de conduccion, por ejemplo el GaAs, (ver Figura 1.1.6.1 a). Para
mejorar las propiedades de conduccidn eléctricas de los materiales
semiconductores (necesarias en muchos dispositivos), estos son sometidos a un
proceso de impurificacidn, el cual consiste en introducir atomos de otro elemento
con la finalidad de aumentar el numero de portadores de carga libres en el
material.

El semiconductor que se obtiene mediante este proceso se denomina
semiconductor extrinseco y de acuerdo a la impureza existen dos tipos:

(i) Semiconductor tipo p: Es llamado asi al material que tiene atomo de impurezas
que permiten la formacién de huecos sin tener electrones asociados a estos
huecos. Al semiconductor tipo p, también se le llama donador de huecos. Para el
caso de materiales semiconductores compuesto, por ejemplo el GaAs, se emplean
elementos del grupo Il como dopantes, que tienen dos electrones de valencia
como el Berilio (Be), el cual ocupa sitios de Ga, dejando un hueco por cada atomo
de Be en la red del GaAs (Fig. .1.5.1b).

(i) Semiconductor tipo n: Un material tipo n tiene impurezas que permiten la
aparicion de electrones sin huecos asociados a estos. En este caso el elemento
diferente aporta electrones, los cuales no se enlazan y por lo tanto se moveran
facilmente por la red y como consecuencia la conductividad aumentara. Analogo al
caso anterior, este tipo de semiconductor tipo n también es llamado donador de
electrones [12]. En el caso del GaAs, se utilizan elementos del grupo IV como el
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Si, éste ocupa el lugar del Ga y debido a que tiene 4 electrones, aparece un
electron por cada atomo de Si en la red sin un hueco asociado (Fig. 1.1.6.1c).

electrén
libre

GaAs intrinseco GaAs tipo P GaAs tipo N

Figura 1.1.5.1 .- Configuracién de electrones de valencia para GaAs: a) intrinseco, b) tipo p
y ¢) tipo n.

Tedricamente el nivel de impurezas tiene un nivel limite, en la figura 1.1.5.2, mostramos
una grafica para el limite de impurezas en HCs en funcion del tamafo de la seccion
transversal de dopaje tipo n y p para diferentes materiales semiconductores compuestos
[13].

El nivel de impurificacion es importante en nuestro trabajo debido a las
aplicaciones de sistemas 1D, ya que estos por su geometria sirven para transporte
de portadores de carga y fotones. Este nivel de impurificacion proporciona al
sistema portadores que pueden ser movidos facilmente aplicando un potencial
eléctrico externo. Para el caso de materiales semiconductores la densidad de
portadores de carga para el material intrinseco es del orden de 10° cm™, al
aumentar esta densidad por medio del proceso antes descrito, se puede lograr
tener un material dopado (10'-10" cm™) hasta llegar a un maximo donde se le
considera un material semiconductor degenerado (10%°cm™). Para hilos de GaAs,
este limite de dopaje es funcion del tamafio de la seccion transversal, teniendo un
limite de 8x10'cm™ (Fig. 1.1.5.2). En este trabajo para la parte teérica usaremos
densidades electrénicas correspondientes al GaAs intrinseco, dopado (10 cm™) y
altamente dopado 10?2 cm™, este ultimo valor experimentalmente no se puede
tener, pero para cuestiones de calculo se uso para observar comportamientos de
sistemas 1D en casos de interacciones débiles.
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Figura 1.1.5.2 .- Limite de dopaje (tipo n lado izquierdo, tipo p lado derecho) para hilos
cuanticos semiconductores en funcion del tamafio de la seccidn transversal [13].

l.2.- Epitaxia por haces moleculares (MBE).

Existe una gran variedad de técnicas de crecimiento de materiales cristalinos.
Entre ellas, las técnicas epitaxiales, las cuales son aquellas en las que el material
a crecer copia la estructura cristalina del substrato, permiten fabricar peliculas o
nanoestructuras cristalinas de gran interés. Las técnicas epitaxiales tales como la
Epitaxia por Haces Moleculares (MBE) ha permitido el depdsito de materiales
cristalinos de gran calidad.

La epitaxia por haces moleculares (MBE) es una técnica que permite fabricar
heteroestructuras de diferentes compuestos semiconductores con gran precision y
pureza, debido al ultra alto vacio en el que se trabaja (las presiones base tipicas
de estos sistemas es del orden de 10™""Torr). En un sistema MBE, los atomos o
moléculas de diversos materiales son depositados en forma de capas, por medio
de haces moleculares, sobre substratos cristalinos especialmente disefados y
procesados para tal proceso. Estos se obtienen a partir de la sublimacién de los
elementos correspondientes, los cuales se encuentran en estado sdélido dentro de
celdas.

Una de las ventajas del crecimiento epitaxial por MBE es que se puede controlar
de forma muy precisa el nivel de impurezas en el semiconductor, ya sea tipo p o
tipo n, dependiendo de las aplicaciones para las que se quiera y el control en el
espesor de hasta fracciones de monocapas atomicas. En este trabajo empleamos
esta técnica de MBE para el crecimiento de peliculas de GaAs sobre substratos de
GaAs(631) con el fin de encontrar las condiciones necesarias para fabricar
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superficies nanoacanaladas altamente uniformes. Adicionalmente, los procesos de
dinamica superficial que se discutiran posteriormente (step-bunching, coarsening)
son procesos propios del crecimiento por MBE.

En el crecimiento por MBE, cada elemento es depositado en forma de un haz
molecular que se hace incidir sobre el substrato cristalino. La incidencia de cada
haz sobre el substrato es controlado mediante obturadores o una valvulas
mientras que el flujo es controlado por la temperatura a la que cada material es
sublimado. Aunado a ello, el crecimiento es monitoreado in-situ por medio de un
sistema de reflexion de electrones de alta energia difractados (RHEED) cuyo
patron es mostrado en una pantalla [14]. Asi, por MBE se tiene un enorme control
sobre espesores de capas depositadas, composicion y pureza.

Por medio de MBE se pueden producir estructuras complejas conformadas de
distintas capas para su aplicacion en diferentes tipos de dispositivos ya sea
opticos o electronicos. En la figura 1.2.1.1 a) se muestra una imagen del sistema
MBE utilizado en este trabajo, el cual se encuentra en las instalaciones de la
CIACyT-UASLP. Un esquema de la camara de crecimiento a detalle se muestra
en el diagrama de la Fig. 1.2.1.1 b). Este sistema esta equipado con 3 camaras:

e (Camara de introduccion: como su nombre lo dice, en esta camara se
introducen las muestras que se van a crecer y/o las que fueron crecidas
para ser extraidas.

* (Camara de transferencia: Aqui son almacenadas las muestras que se van a
crecer o ya fueron crecidas.

* (Camara de crecimiento: En esta camara se ingresan las muestras que se
desean crecer, las cuales se encuentran colocadas en una base llamada
molyblock.

En la camara de crecimiento se encuentran integradas las celdas de cada fuente
correspondientes a cada material con su respectivo obturador, en nuestro caso se
cuenta con 7 materiales: Aluminio (Al), Galio (Ga), Arsénico (As), Berilio (Be), Indio
(In), Estafio (Sn) y Silicio (Si). La presion del haz de cada material es controlada
por medio de la temperatura en cada celda. También se encuentra el manipulador
del substrato, por medio del cual, se puede rotar y mover el molyblock. Con la
finalidad de minimizar la incorporacion de impurezas no deseadas en el
crecimiento, se hace circular Nitrégeno liquido alrededor de la camara de
crecimiento y entorno a las celdas de efusion de cada material.

Para el presente trabajo de tesis se crecié Ga y As a diferentes temperaturas y
tiempos de depdsito (las cuales se presentan mas adelante en la seccion de
desarrollo experimental), sobre substratos de alto indice GaAs(631), con la
finalidad de reproducir un arreglo superficial de facetas uniformes. Los
crecimientos fueron monitoreados in-situ por medio de RHEED.
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Figura 1.2.1.1.- a) Equipo utilizado para el crecimiento epitaxial por haces moleculares,
localizado en la CIACyT-UASLP, b) Diagrama de la camara de crecimiento por MBE.

1.3.- Estructuras de baja dimensionalidad

Los efectos de confinamiento cuantico en nanoestructuras semiconductoras
permiten potencializar los alcances de los compuestos semiconductores. Cuando
los electrones en un material son restringidos a moverse en una region muy
pequeina del espacio, se dice que estos se encuentran confinados. Mediante
técnicas sofisticadas como MBE es posible realizar nanoestructuras en las cuales
los electrones son confinados en un 0 mas dimensiones; tales sistemas se
denominan estructuras de baja dimensionalidad.

1.3.1.- Confinamiento cuantico en heteroestructuras semiconductoras.

Las heteroestructuras semiconductoras son la base de la gran mayoria de
dispositivos electrénicos y optoelectronicos que existen en la actualidad. Estas
heteroestructuras consisten en la deposicién alternada de diferentes materiales
semiconductores siguiendo algun orden determinado. La creacion de
heteroestructuras con capas delgadas epitaxiales de diferentes materiales fue
propuesta por primera vez en 1969 por Esaki y Tsu [15]. El uso de diferentes
materiales en las heteroestructuras otorgan varias ventajas, por ejemplo, (i)
permite controlar las zonas en las cuales se confinan los portadores de carga, (ii)
al tener diferente indice de refraccidon es posible la realizacion de guias de onda y
resonadores opticos vy, (iii) se pueden disefiar partes de la estructura que absorban
o emitan luz a las longitudes de onda deseadas al modificar los materiales que lo
componen.

Los efectos cuanticos de una estructura empiezan a ser notables cuando se
reduce el tamafo de al menos una de sus dimensiones a un espesor del orden de
la longitud de onda de De-Broglie del electron en tal material, que viene dada por
la expresion:
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donde m’ representa la masa efectiva del portador de carga, T la temperatura y
k; la constante de Boltzmann. Para el caso de un electron en GaAs, esta longitud
es del orden de 24nm a temperatura ambiente (T = 300K)

A=

Segun el numero de dimensiones en las que se confina a los portadores,
podremos encontrar tres tipos de nanoestructuras. Si sélo confinamos una de las
direcciones de movimiento de los portadores, tendremos una estructura en la cual
los portadores son libres de moverse en forma bidimensional (2D). A tal sistema
se le denomina pozo cuantico. Confinando el movimiento de los portadores en dos
direcciones obtenemos una estructura en la cual los portadores se mueven en
forma unidimensional (1D), hilo cuantico, y confinando en las tres direcciones una
estructura cero-dimensional (0OD), punto cuantico (en la cual los portadores no
pueden moverse en ninguna direccidén). Esta diferencia en el confinamiento da
lugar a cambios sustanciales en la densidad de estados electronicos permitidos a
los portadores de carga. La densidad de estados electronicos representa el
numero de estados disponibles por unidad de volumen y energia. Para un
semiconductor en bulto o estructura tridimensional, la densidad de estados viene
dada por:

dN d
— q—E3/2 = E1/2
aEtgEl TE

para un pozo cuantico tenemos la funcidn escalén,
dN d
EYaE Z (E — &) = cte,
&i<E
para un hilo cuantico tenemos una singularidad,
dN d
R - —_c. 1/2 e [ _1/2
dE “dE Z (E-&) Z (E=e)™,
&i<E &i<E
y para un punto cuantico tenemos deltas de Dirac,
Eaﬁz O — &) = Z 8(E —
&i<E &i<E

siendo ¢; los niveles discretos de energia, O la funcién escalon de Heaviside y 0 la
funcion delta de Dirac. La figura 5 muestra la representacion grafica de la
densidad de estados para un semiconductor en bulto (a) y los tres tipos de
nanoestructuras (b-d).
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Figura 5.- Densidad de estados en funcién de la energia en sistemas con diferente
dimensionalidad. (a) semiconductor en bulto, (b) pozo cuantico, (c) hilo cuantico y (d)
punto cuantica.

1.3.2.- Barreras de potencial de confinamiento.

En las heteroestructuras semiconductoras, el alineamiento de las bandas de
conduccion y de valencia, mostrado en la Figura 1.3.2.1, permite la existencia de
barreras de potencial Ve y V}, para los electrones y huecos, respectivamente. En la
teoria desarrollada posteriormente para abordar el problema de muchos
electrones confinados en un HC, cada una de las direcciones de confinamiento es
tratada como barreras parecidas a las mostradas en la Fig. 1.3.2.1. El primer caso,
es el de un pozo de potencial con barreras infinitas (Fig. 1.3.2.1a). Un caso mas
realista es el de barreras finitas, en cual la altura de las barreras estan dadas por
parametros que dependen del material del pozo, y que pueden ser ligados con
datos experimentales (Fig. 1.3.2.1b). Si la anchura del pozo L es suficientemente
pequefia (del orden de decenas de nm) podremos inducir el confinamiento
cuantico de los portadores de carga [16]. Generalmente, estos dos tipos de pozos
cuanticos se tratan por medio de la ecuacion de Schrédinger en una dimension
para obtener los estados confinados estacionarios para electrones y huecos. Las
soluciones de la ecuacién de Schrodinger para estos dos sistemas se reportan a
detalle en los apéndices Ay B.

a) b)

V-
[« | —> T < L > T
Ve
{
Eqg2 Eg1 Eng
|
f
Vh
Voo \d _¢_

Figura 1.3.2.1.- Esquema de las bandas de energia de una heteroestructura del tipo pozo
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cuantico. a) Pozo con barreras infinitas, la solucion de la ecuacién de Schrédinger fuera
del pozo es cero, Eg es la banda prohibida del pozo. b) Las energias de la banda
prohibida de las barreras y del pozo son E4 y Eg, respectivamente, Ve, Vy son las
energias de confinamiento para el electron y el hueco, respectivamente. L es la anchura
del pozo.

1.3.3.- Confinamiento 1D: Hilos cuanticos (HCs).

Un hilo cuantico es una estructura en una dimension (1D), en la cual la
cuantizacién ocurre en las dos direcciones transversales a la direccion de libre
circulacion de los portadores de carga.

Dada la forma de los hilos cuanticos, estos pueden ser utilizados como alambres
conductores de portadores de carga. Debido al confinamiento en la seccidn
transversal, las energias en este plano estan cuantizadas.

Existen diferentes efectos observados o predichos en los sistemas de HCs [16,17]:

* Confinamiento cuantico: restriccion de los electrones a moverse en una
region limitada.

* Efectos de tunelamiento: Cuando los electrones pasan a través de la
barrera de potencial se conoce como efecto tunel. Este efecto ha sido
aprovechado para el desarrollo de microscopios de efecto tunel y para el
desarrollo de otros dispositivos.

* Bloqueo de Coulomb: Es el efecto del aumento de la resistencia debido a la
baja capacitancia.

* Transporte balistico en 1D

* Transiciones de energia bien definidas entre los estados confinados

» Estabilidad térmica de las transiciones opticas

l.4.- Métodos de fabricacion HCs.

Los métodos para fabricar nanoestructuras pueden ser divididos en dos
principales grupos: los que parten del material en bulto (top-down) para fabricarlas
y los que utilizan interacciones superficiales atdmicas propias de los materiales
para obtener el auto-ensamble de las nanoestructuras (bottom-up approach).
Cada método tiene sus propias ventajas y desventajas. La principal desventaja en
el método de autoensamble es la falta de control en el ensamble de las
nanoestructuras.

1.4.1- Métodos litograficos (Top-down approach)

Existen diferentes técnicas para obtener hilos cuanticos, una de ellas es por
grabado por medio de fotolitografia o litografia por haz de electrones. Este proceso
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consiste en grabar franjas libres de material sobre una estructura de pozo cuantico
por medio de alguna plantilla, estas franjas pueden ser o no rellenadas con algun
material (Fig. 1.5.1.1). Las desventajas de estos procesos son las imperfecciones
asociadas al grabado, las bajas densidades y el tamafo del hilo se limita al
tamano de la plantilla.

2) ?aterlal 1 b)

| Material 2

/

Figura 1.5.1.1.- a) Estructura de pozo cuantico obtenida por medio de dos materiales
diferentes con la distribucién mostrada, b) obtencidon de hilos cuanticos por medio del
grabado de franjas en el pozo cuantico.

1.4.2- Métodos de auto-ensamble (Bottom-up approach)

Como se mencionaba anteriormente, se pueden obtener hilos cuanticos
ordenados por litografia, pero son caros y el proceso esta limitado en gran parte al
tamano de las plantillas utilizadas para el grabado. Una de las estrategias para
obtener hilos cuanticos de forma organizada, con un alto grado de perfeccion y
con tamafnos caracteristicos de decenas de nanémetros de tamano, es por medio
de auto-ensamble, el cual es la organizacion de un sistema por si mismo cuando
se le dan las condiciones adecuadas. Uno de los métodos utilizados para el auto-
ensamble de hilos cuanticos en MBE es mediante el control de los parametros de
crecimiento y utilizando substratos vecinales (desorientado unos cuantos grados
en relacion a un plano de bajo indice) o de alto indice [18,19].

1.4.2.1- Método VLS (formacién nanocolumnas)

El método VLS es un mecanismo de crecimiento de estructuras cristalinas 1D que
es asistida por un catalizador metalico. Por medio de este se pueden crecer
estructuras tipo whiskers, barras e hilos. En este mecanismo el crecimiento
anisotrépico del cristal es promovido por la presencia de una aleacion liquida
sobre una superficie sélida. La fase gaseosa esta compuesta por las especies que
van a formar la estructura 1D. La condensacion y disolucion de vapor conduce a la
formacion de una aleacion liquida, posteriormente la concentracion de vapor
aumenta en la aleacion y se produce progresivamente la nucleacién y crecimiento
de las estructuras 1D. Las estructuras obtenidas por medio de este método es de
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tipo columnar, la figura 1.5.3.1 muestra un esquema del mecanismo de
crecimiento. Para el caso de crecimiento de semiconductores por medio de este
método se presenta el problema al introducir el catalizador metalico, el cual
introduce un grado de contaminacién lo que trae como consecuencia variacion en
las propiedades del material.

hilo

Catalizador cuantico

Metdalico Aleacién  Vapor
liquida

Figura 1.5.3.1.- Esquema de crecimiento por medio del método VLS, para la formacion de
estructuras 1D columnar.

1.4.2.2- Substratos vecinales y substratos de alto indice (HI)

Los substratos vecinales son aquellos que se obtienen mediante el corte en un
angulo relativamente pequeio (~2°) de una superficie de bajo indice. Esta nueva
superficie resultante consta de terrazas con un arreglo atomico idéntico al
correspondiente de bajo indice, separado por escalones monoatomicos (Fig.
1.4.4.1).

Angulo
de corte

9090900000 ° 9
......’ O....

Superﬁue
escalonada

Terraza
Escalén \ 2
=3

_>F

Figura 1.4.4.1.- Diagrama atémico que describe la obtencion de un substrato vecinal.

En MBE el uso de superficies vecinales y superficies de alto indice de Miller (Al),
han mostrado ser muy adecuadas para inducir la formacién de arreglos
nanomeétricos 1D, los cuales resultan de la interaccion entre la difusion
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anisotropica y la minimizacion de energia superficial [20-23]. En estudios previos
nosotros reportamos el logro de una notable corrugacién nanomeétrica uniforme en
capas de GaAs crecidas sobre un sustrato GaAs(631)A [24].

1.5.- Dinamica superficial en el crecimiento de facetas por MBE

Como en MBE el proceso de crecimiento se lleva a cabo en condiciones de no
equilibrio, procesos de evolucion no lineales, tales como: difusién de atomos que
llegan a la superficie hasta fijarse en una terraza de altura monoatdmica (step-
bunching), inestabilidades serpenteantes y proceso de facetado por
desvanecimiento de pequefas facetas y el aumento de la longitud media de las
que quedan (coarsening) producen una muy rica variedad de efectos de superficie
de cristal que se deben entender para lograr mejor control tecnolégico en la
formacion y optimizacion de los dispositivos basados en nanoestructuras
semiconductoras.

1.5.1.- Procesos dinamicos: difusion superficial y step-bunching.

Cuando observamos un cristal a pequefas escalas durante el crecimiento, la
primera observacion sorprendente es que el crecimiento por lo general procede a
través del flujo lateral de escalones monoatémicos. Los atomos que llegan a la
superficie, en lugar de pegarse al cristal en el lugar donde han aterrizado, se
difunden hasta fijarse en una terraza de altura monoatomica (el cual se denomina
proceso de step-bunching), esto conduce a un movimiento de crecimiento de la
superficie mediante el movimiento de estos escalones monoatémicos (Fig. 1.5.1.1).
Como se reporta en el trabajo de Burton, Cabrera y Frank en 1951, el analisis de
crecimiento de los cristales, por lo tanto se puede basar en el analisis del
movimiento de los escalones [25].

Figura 1.5.1.1.- Modelo step-bunching para la formacién de facetas durante el crecimiento
en una superficie facetada.
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Considerando un modelo sencillo donde la velocidad de un escaldén V es funciéon
soOlo del ancho [ de las terrazas vecinas mas cercanas:

V=Ffdl)+f0) 1.5.1.1)

Donde f es una funcion que depende del ancho de la terraza vecina y el signo +/-
hace referencia a la terraza mas cercana del lado derecho e izquierdo,
respectivamente, suponiendo que la terraza de interés se encuentra en el origen
Si la distancia promedio entre escalones es L, la velocidad promedio de escalones
esV = f.(L) + f_(L). Considerando una pequena perturbacion de la posicion del
escalén ¢ = exp (wt + in¢), la posicion del n-esimo escalon es nl + ,. Por lo que
tenemos:

w = (1 — cos(¢))ov + isin(¢p)9,V 1.5.1.2)

Donde v = f_(L)f, (L), las perturbaciones son inestables si la parte real de w es
positiva, es decir, d,v > 0; hay estabilidad si d,v < 0. Por lo tanto, el origen de la
inestabilidad tiende hacia la terraza superior de la sensibilidad de la velocidad de
paso a la anchura de las terrazas vecinas, es decir: d,f_(L) > 9,f, (L) [25, 26].

Esta componente del crecimiento en nanoestructuras es importante al inicio del
crecimiento por MBE sobre superficies monoatdmicamente planas. Sin embargo,
este modelo sera discutido mas adelante en la seccién de resultados donde se
presenten los arreglos de facetas 1D obtenidas en las superficies de
GaAs/GaAs(631) bajo distintas condiciones de crecimiento.

1.5.2.- Componente elastica: modelo de Marchenko.

V. |. Marchenko [28] establecio el origen elastico de una superficie facetada
periodicamente en el equilibrio como:

L= exp(1+_0) 1.5.2.1)

sin(m@) 2f2(1-v2)

Donde Y y v son el médulo de Young y la razén de Poisson del material,
respectivamente, c es la distancia atomica, f es el factor de forma geométrico de
la formacion de las dos facetas que contiene la influencia del tensor de estrés en

_ t .
la superficie y # = ———— con a, 8 los anglos de las facetas formadas con la

tana+tanf

orientacion original.

La aproximacion de Marchenko es aplicable cuando el periodo lateral de las
facetas excede el parametro de red en al menos un orden de magnitud y ha sido
especialmente exitosa en la descripcion de facetamiento superficial de superficies
vecinales (SV) y en planos de Al localizados a lo largo de los bordes del triangulo
estereografico (TE). En los SV se cree que la formacion de microfacetas con
periodos laterales pequefios (L <10 ag), que se presentan durante las etapas
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iniciales, tienen un origen cinético (donde el proceso de step-bunching es el
dominante) debido a la difusion anisotropica sobre los bordes de los escalones. En
contraste, para los substratos de Al la cinética de crecimiento de
microfacetamiento no se comprende aun del todo ni tampoco el proceso que haria
a estas facetas periddicas o que se extienden a largas distancias. En la parte de
resultados planteamos el tipo de procesos que estarian sucediendo en el caso de
substratos de Al (631).

1.5.3.- Procesos no lineales: Coarsening.

Para el caso especial de estructuras facetadas 1D se puede observar el proceso
por el cual las facetas van engrosando en su direccion lateral, uniéndose unas con
otras, hasta que se obtiene la formacién de una superficie uniforme y estable, con
facetas del mismo periodo. A este proceso le llamaremos coarsening. Diferentes
modelos han sido propuestos en la literatura para describir el proceso de
coarsening superficial los cuales son mostrados en la tabla 1.5.3.1 [29-35]. Sin
embargo, debido al comportamiento complejo intrinseco de este proceso
altamente no lineal usualmente estos modelos no son directamente comparados
con datos experimentales.

El interés en la dinamica no lineal de una superficie cristalina proviene
principalmente de la observacion de crecimientos que a menudo presentan
inhomogeneidades. La dinamica no lineal resultante de las inestabilidades puede
variar grandemente. Bajo este mecanismo, las superficies pueden ir desde el caos
espacio-temporal hasta la formacion de estructuras estables. El proceso de
formacion de superficies facetadas por medio del proceso de coarsening, el cual
considera las condiciones experimentales del crecimiento por MBE, es descrito por
la ecuacion de Kuramoto-Sivashinsky uni-dimensional (KS-1D), dada por [36]:

0tU = —g@0ypxx U — A0y, U — Hud,u 1.5.3.1)

con u la funcidn que describe el perfil superficial a tratar, a lo largo de la direccion
transversal a las facetas. El término d,,u en la ecuacion 1.5.3.1 es el responsable
de la inestabilidad a largo alcance; el término disipativo d,,.,u proporciona
amortiguamiento a pequefa escala y el término no lineal ud,u es el responsable
de la estabilizacion por transferencia de energia entre larga y pequeia escala [37].
Esta ecuacion puede ser resuelta en el espacio de Fourier mas condiciones a la
frontera periddicas. Apéndice C.
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Modelos Ecuacion que describe el modelo Descripcion del modelo

tedricos
.Geometria Aplicable a crecimiento isotérmico
Hiperbolica — Va=T @)k — 207 + 3°) + 1, de cristales nanofacetados. [29]
Parabélica PDE.
Sistema dinamico dx 1 Simulacién numérica de la evolucion
de Coarsening d gl X Xial. de superficies facetadas. [30]
Modelo de dz I—rdx _ tana(l—r)? Uso para camas granulare
coarsening ar tana I+rdt (+nE+2) (particulas de vidrio esféricas),
dependiente de vibraciones [31]

dx _ 1—r

dt P+
Inestabilidad, 2me “ nEp | Eleccidn de facetas vecinales para
modelo Step- A= P 220 obtener superficies anisotrdpicas
bunching. “ / estresadas. [32]
Teoria del campo 10 Sistema dinamico de coarsening.
medio para Qo.comp(l) = T2 X1/10.19/10)- Descomposicién espinodal. [33]
coarsening Q0expll) = exp(=1),

)= ——.

QO.poly( ) (1 ¥ l)3
Facetamiento de N *1|Vh\2+ Facetamiento de superficies crecidas
superficies ! por MBE, termodinamicamente
c1?ec1das con ol gy o+ Ny a2 b+ e, ]+ 1n(.estab1e.s en diferentes
diferentes : ’ ’ orientaciones. [34]
orientaciones. ho[mint kiphet N phy+a hitb 12h§ +cphyhy]

+hyy[ ot kooh + Npphy+ anhi+ bzzhz +ephihy]
— vV,

Kuramoto- 1 Crecimientos en no equilibrio, MBE.
Sivashinksy du=-— (9% u— you+ r?%.u + 5((7},u)2 . [35]
conservado (CKS)

Tabla 1.5.3.1.- Resumen de modelos desarrollados, la ecuacion a resolver y descripcion
de cada modelo, para el estudio de superficies facetas que presentan estructuras tipo
coarsening [29-35].

Este tipo de dinamica superficial puede ser clasificado en 3 categorias:

1. Periodo lateral fijo: No hay presencia de coarsening. La superficie es
homogénea, es decir, todas las facetas presentan el mismo periodo o
longitud de onda.

2. Coarsening perpetuo: En este caso, el periodo o longitud de onda se
incrementa indefinidamente.

3. Coarsening interrumpido: Aqui la longitud de onda aumenta hasta llegar a
un maximo antes de disminuir.

Este modelo sera utilizado mas adelante para compararlas directamente con
imagenes AFM de arreglos de facetas superficiales de muestras de
GaAs/GaAs(631) crecidas bajo diferentes condiciones de crecimiento por MBE.
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CAPITULO II.- MARCO TEORICO

11.1.- Diferentes modelos teéricos de HC

Para entender a profundidad algunas propiedades, interpretar algunos resultados
experimentales y predecir nuevos efectos de los HCs; han surgido diferentes
modelos tedricos y técnicas de simulacion que abordan el problema de la
interaccidn de electrones en sistemas 1D. A continuacion detallaremos algunas de
las mas utilizados.

1.1.1- Simulaciéon y modelos teéricos aplicados a HC.

Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)

La Teoria del Funcional de la Densidad (DFT por sus siglas en inglés), es una
representacion de la mecanica cuantica que utiliza a la densidad electronica, p(r),
como variable fundamental para describir las propiedades de un sistema, el cual
puede ser conformado por electrones, atomo, una molécula o un sélido. El uso de
la densidad electrénica como variable se sustenta en los teoremas de Hohenberg
y Kohn (HK), las ecuaciones a resolver son la ecuacion de Schrodinger y la
densidad como funcion de la funcion de onda:

=2 V% + Vegr | w0 = e 11.1.1.1)

p(r) = X Xl (7, )12 1111.1.2)

Por medio de DFT se pueden estudiar sistemas 1D tipo hilo cuantico calculando
comunmente la distribucion de carga en la seccidn transversal, la energia de
banda prohibida y la estructura de bandas, como se muestra en la figura 11.1.1.1
[38,39].

La ventaja de utilizar el método DFT es debido a que las ecuaciones a resolver
estan en funcion de la densidad electronica, es decir, solo en funcion de 3
variables y no 3N, donde N es el numero de particulas o atomos del sistema a
tratar, esto ayuda a que el calculo sea menos costoso computacionalmente
hablando.

Sin embargo, una de las desventajas de esta técnica es que solo se puede
trabajar con un numero pequefio de atomos (del orden de cientos) y por otra parte
el calculo depende de la aproximacion del pseudopotencial que se considere, que
no siempre suele se correcto.
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Figura 11.1.1.1.- a) Distribuciéon de carga en el plano xy para un hilo de Si en el plano
(110) de seccion transversal d=1.2nm, b) Calculo de la energia GAP para hilos en el plano
(110), (111) con su respectiva comparacién experimental, c) Densidad electrénica de las
sub-bandas en funcion del campo magnético y del espin a T=1 K para un hilo cuantico
[38,39].

Teoria Atomista por Pseudopotencial

En esta técnica el calculo por pseudopotencial atomista para una nanoestructura
estd compuesta de una serie de diferentes pasos que se muestran en la figura
I1.1.1.2a. La geometria de entrada es determinada a partir de consideraciones
geométricas y datos experimentales. Las posiciones atdmicas son obtenidas por
minimizacion del campo de tension usando el método campo de fuerza de
valencia simple (VFF). Posteriormente, el potencial del sistema es calculado
usando una superposicidon de potenciales atdomicos apantallados que son
ajustados a la estructura de bandas experimental y las funciones de onda LDA.
Posteriormente, se puede calcular el potencial que se necesita para definir la base
en la que la ecuacion de Schrodinger de la particula simple puede ser resuelta.
Para esto se desarrollan dos métodos diferentes, uno que usa una base de ondas
planas con un corte en la energia y el otro que usa combinaciones lineales de
tensiones en las bandas del bulto. La ecuacion de Schrodinger de la particula es
entonces resuelta como un problema de eigen-valores. Con este tipo de
simulacién se puede calcular la energia de transicion, la densidad de probabilidad,
entre otro tipo de observables. La figura [1.1.1.2 muestra algunos calculos
aplicados a sistemas cuanticos [40].
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Figura 11.1.1.2.- a) Algoritmo de la teoria atomista por pseudopotencial, b) energias de
transicién y proyecciones para una estructura de InAs/InP, ¢ y d) calculo de la densidad
de probabilidad de tunelamiento [40].

Monte Carlo Cuantico Variacional.

Las simulaciones mediante Monte Carlo cuantico variacional, por su parte,
constituye una técnica computacional muy util para describir sistemas de muchas
particulas cuanticas. En este método lo que se hace es definir un Hamiltoniano
(H), donde, a diferencia de Monte Carlo Clasico, la parte cinética, que involucra al
momento, es la contribucion mas dificil de tratar. Una vez definido H se propone
una funcién de onda de prueba “ansatz” la cual debe ser elegida cuidadosamente
porque de esta depende obtener un buen resultado.

De inicio se propone una configuracion inicial, seguido se calcula la funcion de
onda, después se mueve un electrén, esto computacionalmente es menos costoso
que mover todos los electrones a la vez, se calcula la nueva funcién de onda. El
criterio ahora para aceptar o rechazar el movimiento se basa en la razén de la
nueva funcion de onda y la anterior. Por medio de Monte Carlo Cuantico se puede
calcular el perfil de densidad dependiente del tipo de potencial para un hilo finito,
como se muestra en la figura 11.1.1.3 [41, 42].
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Figura 11.1.1.3.- a) Perfil de densidad para electrones dentro de un hilo finito, b) Densidad
2D del estado base para un sistema 1D tipo hilo cuantico en funcion del tipo de potencial.
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La desventaja de Monte Carlo Cuantico variacional es el costo computacional. Si
queremos tratar un sistema de muchos cuerpos, este costo computacional
aumenta.

Dinamica Molecular.

Este método de simulacién ha sido aplicado para describir la dinamica de liquidos.
Dado el avance en tecnologia computacional y algoritmos, el método de Dinamica
Molecular ha sido aplicada en muchas areas de la fisica y la quimica. Este tipo de
simulacion consiste de soluciones numéricas, paso a paso, de las ecuaciones de
movimiento, las cuales para un sistema de atomos pueden ser escritas como:

mt; = f; 11.1.1.3)
d
fi=—3-0 11.1.1.4)

donde f; son las fuerzas actuando sobre los atomos y usualmente son derivadas
de la energia potencial U(r" ), conr" = (r,,r,,...Ty) representando el conjunto
completo de las 3N coordenadas atdomicas, con N en numero total de atomos del
sistema en cuestion.

Recientemente este tipo de simulacion esta siendo aplicada a sistemas 1D del tipo
canal con una energia potencial de Coulomb apantallado. Por medio de este tipo
de simulacion es posible tratar un sistemas de canales acoplados y calcular la
fuerza externa de este en funcién de la velocidad de las particulas, como se
muestra en la figura 11.1.1.4 [43]. La desventaja de este tipo de simulaciones es el
costo computacional.
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Figura 11.1.1.4.- a) velocidad de las particulas en funcion de la fuerza externa del sistema
b) para d/a=0.67, con d la distancia entre canales, a la separacion entre atomos. b)
Configuracion de los atomos dentro de cada canal [43].
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Metodo KeP

Otro de los mas populares en simulacién es el KeP. Tedricamente para este
método se considera el Hamiltoniano de un electron en una esfera cristalina
perfecta en 3D.

H=2 1v@ 11.1.1.4)
_2m . . .

Con V(¥) = V(7 + R) un potencial periédico, siendo asi, se obtienen las soluciones
de la ecuacion de Schrodinger para la zona de Brillouin por medio del teorema de
Bloch, la funcion de onda se trata como una funcién de Bloch, para la banda de
conduccion y la banda de valencia del sistema a tratar. Finalmente se tiene un
problema de matrices de momentos para calcular las energias propias del sistema
que son asociadas a las energias entre bandas o energias de transicion.

Este modelo es el mas aplicado a sistemas de hilos cuanticos, calculando la
energia de transicion entre electrones y huecos, involucrando datos
experimentales como son: tamafos de pozo, energia GAP, materiales,
concentraciones de los materiales y geometrias. En la figura 11.1.1.5 se muestra un
ejemplo de la aplicacion del método KeP a un hilo cuantico de AlxGa1.xAs/GaAs y
el tipo de observables obtenidas [44].

a) z b) c) .
600} (a) GaAs/AIXGaHAs ,,,,, X=0.1_
T = x=0.2)
: A I
=200 x=0.4
AE, LI<J]
0
AlGads T 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
(R -
E ,(GaAs) E,(AlGaAs)
/ | | AE,
X - T

Figura 11.1.1.5.- Modelo K+P para un sistema 1D a) hilo cuantico con geometria cilindrica,
b) configuracion de bandas c) cambio en la energia de bandas en funcién de la razén del
radio interno y externo y de la concentracion de Al [44].

Estos y muchos otros mas modelos y simulaciones son usados para sistemas 1D,
aqui describimos los mas usados y populares aplicados a hilos cuanticos con su
respectivo sistema de ecuaciones a resolver y el tipo de resultados que se
obtienen en cada caso. Cabe mencionar que todos estos métodos son complejos
de trabajar, algunos involucran costos computacionales altos y limitacion en
cuanto a cantidad de particulas involucradas en el sistema a tratar [38-44]. Por lo
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que en este trabajo nos dedicamos a explorar otros caminos para tratar con
sistemas de muchos cuerpos de una forma mas simple en cuestion de sistemas
de ecuaciones a resolver y costos computaciones.

Il. 2. - Cristal de Wigner: electrones en 1D.

Un gas de electrones puede “cristalizar” formando con su densidad de electrones
una red (similar a la de una red cristalina) si la densidad electronica se encuentra
dentro de cierto rango critico. Esto es debido a que la energia potencial es
dominada por la energia cinética a bajas densidades de portadores. Para
minimizar la energia los electrones forman una red, parecida a la de un cristal. En
el caso 3 dimensional se forma una red del tipo I(I=centrada en el cuerpo). Para el
caso 2 dimensional, se forma una red triangular y en el caso de 1 dimension se
forma un enrejado 1D espaciado uniformemente.

El cristal de Wigner viene acompainado de la formacion de la molécula de Wigner,
la cual es una estructura pequefa regular que se forma como consecuencia de
reducir al minimo la repulsion entre electrones, y al estar presente se evidencia la
cristalizacion del gas de electrones. Teoricamente el cristal de Wigner ha sido
estudiado mediante modelos complejos para algunas decenas de electrones, tales
como la aproximacion de Hartree-Fock, el liquido de Luttinger, diagonalizacion de
matrices dependientes del espin, entre otros [45-47]. En la practica, es dificil de
realizar un experimento para observar un fendmeno de este tipo aunque
recientemente se ha reportado su observacion experimental en estructuras de
nanotubos de carbonos y en hilos cuanticos [48,49].

La cristalizacion de Wigner es un efecto cuantico de muchos cuerpos. Para
sistemas 1D, la formacion de la molécula de Wigner puede ser investigada a
través de su densidad electronica. Para un incremento en la interaccion entre
electrones o disminucion en la densidad, se da un traslape entre oscilaciones tipo
Friedel y Wigner, es decir:

(p(x)p(0)) =

Acos(2 kgx) iXp(—Cz\/m) + BCOS(4 kfx) exp(—4C2\/ lnx) + - 11.2.1)

donde 4, B son constantes que dependen de la interaccion y kr es el vector de
onda de Fermi. De la ecuacion 5.1 observamos que el periodo de oscilacion 4 k¢ y
2k; es exactamente el espaciamiento inter particula promedio. Asociamos al
primer término de esta ecuacion con las oscilaciones tipo Friedel y el segundo a
las oscilaciones tipo Wigner.

Podemos observar que para x — oo permanece el término de largo alcance que
es de tipo Wigner, asociado a un aumento en la interaccion entre particulas. Por lo
que para densidades bajas de particulas se tiene el réegimen de Wigner (formacion
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de la molécula de Wigner) y para densidades de particulas altas, la molécula de
Wigner se destruye, estableciendo el régimen de Friedel [50].

El fenbmeno de crsitalizacién de Wigner sera retomado después, en la parte de
resultados tedricos, como un fendbmeno que es capaz de reproducir el modelo
propuesto de interaccion de electrones 1D mediante un potencial tipo Yukawa.

I1.3.- Tratamiento de interaccion de muchos cuerpos: Potencial Yukawa

El potencial tipo Yukawa es también conocido como el potencial de Coulomb
apantallado, este fue introducido originalmente para aproximar la interaccion de
protones y neutrones en el nucleo [51]. En particular, el uso de este potencial ha
sido direccionado a problemas de muchos cuerpos en diferentes ramas de la fisica
como en Materia Blanda y Fisica Nuclear [52, 53]. Sorprendentemente, este tipo
de potencial no ha sido utilizado en el estudio sistematico de muchos electrones
en un hilo cuantico, incluso cuando, al menos cualitativamente, muchos resultados
experimentales se pueden reproducir con este modelo, en los cuales se tiene en
cuenta un par de particulas puntuales que interactuan a través de un potencial tipo
Yukawa.

11.3.1 Potencial Yukawa en cuantica.

La interaccion entre dos particulas separadas una cierta distancia, vista
clasicamente es debida al potencial de una sobre la otra. Yukawa, en el afio de
1934, utilizando conceptos cuanticos, propuso la idea de que la interaccion entre
particulas es debida al intercambio de bosones entre ellas, que fue explicado por
medio del diagrama de Feynman. Por lo que Yukawa introdujo la idea que la
interaccion nuclear es mediada por el intercambio de una particula llamada
meson, porque la masa de esta particula es intermedia entre la del electron y el
proton. Estas ideas dieron lugar a un modelo llamado potencial de intercambio de
piones.

Para calcular el potencial de intercambio de un foton se hace una sencilla analogia
con la electrodinamica. El potencial electrostatico para una carga q en el origen
cumple la ecuacion de Poisson:
N 1 N
VIV (F) = - || 4mqs (P 11.3.1.1)

cuya solucion es el potencial de Coulomb:

Ve = -|=]* 11.3.1.2)

Amel r
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Suponiendo ahora el caso del campo nuclear. Analogamente al caso electrostatico
la ecuacion relativista para el potencial originado por una fuente en el origen esta
dado por la ecuacion relativista de Klein-Gordon:

26 = [2] 6() - 9,5 1.3.1.3)

La cual es valida para particulas de masa m y espin s = 0 siendo g, una
constante de acoplamiento. Esta ecuacidén tiene como solucion el potencial de
Yukawa:

pGF) =L 11.3.1.4)

que también puede escribirse como:

r

p(F) =L 11.3.1.5)

siendo ry = % la medida del alcance de una fuerza mediada por un bosén de

masa m o parametro de apantallamiento. Podemos observar de acuerdo a la
. . P 1

forma funcional de este potencial, que se presentan dos casos limite, para —— 0
0

recuperamos el potencial de Coulomb (Ec. 11.3.1.2), para el caso I 5w

T

0
obtenemos un sistema tipo particula libre. En la figura 11.3.1.1 se muestra la forma
funcional del potencial Yukawa para diferentes parametros de apantallamiento,

. 1
incluyendo el caso 1,, = —= 0
0

1q=106nnf

30_- - - —x=0.05 nm™

Figura 11.3.1.1.- Potencial de Yukawa en funcion de la distancia entre el par de particulas y
la medida de alcance o parametro de apantallamiento.

33



11.3.2 Potencial Yukawa en mecanica estadistica.

En la mecanica estadistica, el potencial de interaccién tipo Yukawa a sido usado
para modelar liquidos, suspensiones coloidales de particulas cargadas,
emulsiones, proteinas en soluciones acuosas, entre otras [54-58]. Debido a que
este potencial puede describir interacciones atractivas, repulsivas o combinar
ambos tipos y presenta variaciones asociadas al alcance por medio de la
manipulacion del parametro de apantallamiento, lo hace muy conveniente para
estudiar fluidos complejos para el estudio de difusion de particulas.

Generalmente para teoria de liquidos, el potencial Yukawa se combina con una
interaccién del tipo esfera dura, con la finalidad de tomar en cuenta la repulsion de
corto alcance debida al tamafio de las particulas. Este tipo de modelos y conjunto
de ecuaciones aplicadas a estos sistemas, permiten obtener soluciones analiticas
de la ecuacion de Ornstein-Zernike (OZ), por medio del uso de aproximaciones
esféricas.

1.4.- Nuestro modelo: Potencial Yukawa para muchos electrones en un HC

Se propone tratar el problema de dos electrones dentro de un hilo cuantico de
seccion transversal cuadrada y circular, interactuando efectivamente bajo un
potencial tipo Yukawa de la forma:

Wy, (r) = Z&2lel 11.4.1)

€ T

tal quer = J(xl — %)%+ (y1 —y2)? + (z; — z,)?. e es la carga del electron, € la
permitividad eléctrica del material y k el parametro de apantallamiento en unidades
de longitud inversa. Por simplicidad consideramos al par de electrones localizados
a lo largo del eje del hilo (eje z), por lo que el potencial Yukawa solo depende de la
distancia relativa entre el par de electrones a lo largo del hilo y r puede ser escrita

como r = +/(z; — z,)?. (Fig. 11.4.1.1)

Por lo que la ecuacién de Schrodinger para este sistema esta dado por:

2
= V2sy + Verr (1) + Vere (5 Y)W1z = By 11.4.2)

con V2= Vi + V3, Vorr = Vy_o(x,¥) + Vy,_,(r) es el potencial de interaccién total, el
cual contiene el potencial de confinamiento de la seccion transversal (interaccion
pared electron) V,_.(x,y) y el potencial de interaccion electron-electrén (e-e) dado
por la Ec. 11.4.1., m* es la masa reducida del electrén. Para resolver la Ec. 11.4.2,
reescribimos esta de una forma mas simple usando la posicién del centro de masa

R =%y la masa reducida i = —-, redefiniendo todos los términos de la Ec.
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11.4.2, (deducidos en el Apéndice D), la ecuacion resultante es:

2 2
| V3 Vet (RO 1z + | = 52 V2 4+ Ve (1) 1 = Bt 114.3)
La ecuacion 11.4.3 tiene dos contribuciones: una que depende solo del centro de
masa del sistema conformado por el par de electrones y el otro que soélo es
funcion de la distancia relativa entre electrones. Por medio del método de
separacion de variables encontramos dos ecuaciones las cuales son
independientes entre si.

hZ

4m*

VIZQB(R) + Vext(R)B(R) = ERB(R) ||44)
—%V?A(T) + Vers (NA(r) = E-A(r) 11.4.5)

con E = E, Er. La ecuacién 11.4.4 es resuelta para la seccion transversal del hilo,
esta parte se tratara mas a fondo en la seccion 11.4.2. La ecuacion 11.4.5 tiene
solucidn numérica, en este caso se utilizo el método de diferencias finitas
desarrollado en el Apéndice E.

11.4.1- HCs de seccion transversal circular y cuadrada

El modelo antes propuesto se aplico a un sistema 1D tipo hilo cuantico de seccion
transversal cuadrada y circular, por lo que la ecuacion 11.4.4, la cual es
dependiente del sistema centro de masa, se resolvié para un V,,.(R) = 0, para el
plano x,y se resolvid por separado para cada coordenada, usando coordenadas
rectangulares en el caso del hilo cuadrado y coordenadas cilindricas para el caso
del hilo de seccion transversal circular. Se trato el problema como un sistema tipo
pozo en x y y, para el caso de un sistema con barreras infinitas y barreras finitas,
dependiente del tamafio de la seccidn transversal, los cuales son descritos mas a
detalle en la siguiente seccidn.

En ambos casos para el eje z se resolvio la ecuacion 11.4.5 numéricamente (la cual
es dependiente del sistema relativo a la distancia entre electrones), por medio del
método de diferencias finitas, que se describe en el apéndice E, para diferentes
longitudes de hilo. Las geometrias de los sistemas a tratar se muestran en la
figura 11.4.1.1, donde observamos al par de electrones posicionados sobre el eje z.
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Figura 11.4.1.1.- Geometrias utilizada para el sistema de dos electrones localizados dentro
de un hilo cuantico a) cuadrado y b) cilindrico, situados a lo largo del eje zcon x =y = 0.
La misma configuracién se utilizé para el hilo cuadrado.

11.4.2- HCs de paredes finitas e infinitas.

Para la seccidon transversal se utilizaron dos tipos de potencial pared-electron
asociados a:

* Pozo de GaAs con barreras infinitas, por lo que la solucion fuera del pozo
es cero. La masa m* = 0.0665m, con m, la masa del electron. Dentro del
pozo, tenemos soluciones analiticas, dependientes del tamafo del pozo,
para las soluciones a detalle ver el apéndice A.

* Pozo de AlkGai.xAs/GaAs/AlGa1.xAs, con una concentracion de Al x=0.23
a una temperatura de 300K, la masa efectiva del pozo definida de la misma
forma y la masa en el AlkGai.xAs, dependiente de la concentracion, dada
su forma funcional en el apéndice B y la solucion dada por las ecuaciones
trascendentales provenientes de las condiciones a la frontera.

Ambos sistemas se trataron en coordenadas rectangulares y cilindricas para el
hilo cuadrado y cilindrico, respectivamente. La permitividad eléctrica se tom6 como
13 veces la permitividad del vacio [59]. En el mismo apéndice se presenta la
deduccidn del coeficiente de transmision para el caso del hilo cuadrado.

Por otro lado, de acuerdo a la forma funcional de potencial Yukawa, podemos
asociar el parametro de apantallamiento con la densidad de portadores de carga
en el sistema por medio de la longitud de Debye [60]:

K= (2N 11.4.2.1)

Eka

para una T = 300K, y valores de N en el rango de material intrinseco a altamente
dopado. Por lo que los valores del parametro de apantallamiento de interés son:
k=10%mm 1 >N=10cm™3 , k=1nm 1 >N=108cm™3 y k=100nm™1 -
N =10%2cm™3.

Esto se retomara en la parte de resultados tedricos cuando consideremos el
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problema de un hilo cuantico de seccion transversal cuadrada y cilindrica para un
potencial de barreras infinitas y el caso real, para un potencial de barreras infinitas.

1.4.3 HCs bajo el efecto de un campo eléctrico externo.

La parte V,,, de la ecuacién 11.4.4 hace referencia a algun potencial extra, como
por ejemplo, un campo eléctrico, un campo magnético, etc. En este caso este
potencial estara dado por un campo eléctrico a lo largo del eje del hilo e
independiente del tiempo, con la finalidad de estudiar transporte en estado
estacionario. La mayoria de la literatura reporta efectos de campo eléctrico en la
region confinada, es decir, el campo es funcion de la seccidon transversal
(coordenadas x o0 y), el cual es llamado efecto Stark cuantico [16], en nuestro
caso, tendremos un comportamiento similar pero en el eje a lo largo del hilo, por lo
que el potencial externo utilizado en este trabajo esta dado por:

Vext = eEext(Zl + ZZ) = 2ReEext ”431)

Esta implementacion se realizo para el hilo de barreras finitas en la seccion
transversal. El campo se tomo en diferentes rangos V/cm a KV/cm. La ecuacion
I1.4.4 resultante de sustituir la Ec. 11.4.3.1 se resolvid numéricamente, por medio
del procedimiento descrito en el apéndice E.

Un tratamiento analogo se puede realizar si se desea comparar con efecto Stark,
se cambiaria la dependencia del campo con respecto a x o y, resolviendo una
ecuacion similar mas el potencial pared-electrén.

Esta parte sera retomara en los resultados, cuando se presente la dependencia de
las densidades de carga con la magnitud del campo eléctrico externo y para la
dependencia de la energia con el campo eléctrico en el sistema centro de masa

11.4.4 HCs acoplados: tunelamiento para un sistema de barreras finitas sin
potenciales externos.

Un sistema de dos hilos acoplados esta compuesto de dos pozos acoplados, en
los cuales el acoplamiento va a estar dado por la unién de las soluciones de la
ecuacion de Schrodinger en las fronteras. Este tipo de sistemas es mas apegado
al caso experimental. El acoplamiento de doble pozo se muestra en la figura
[1.4.4.1, donde el pozo tiene un ancho a y ancho de barrera b. Aqui se espera que
las eigenenergias estén definidas solo para valores menores al de, potencial de la
barrera , es decir, para E <V,, en este caso, en el cual tenemos barreras finitas
definidas por los materiales a utilizar.
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Figura 11.4.4.1.- Diagrama de doble pozo en x, con ancho de barrera b y de pozo a.

El sistema de doble hilo se forma a partir del doble pozo, que define el
comportamiento del potencial en el eje x. Para el eje y, se tiene un solo pozo, el
cual fue definido anteriormente y el eje z se mantiene libre. En este eje, se tiene al
par de electrones interactuando bajo un potencial apantallado, potencial Yukawa,
La ecuacién para z, es la misma que se encontré en el sistema que depende de la
distancia relativa entre electrones (Ecuacion 11.4.5). El sistema final se muestra en
la figura 11.4.4.2. Este sistema es el caso ideal, en el que no hay interaccion entre
electrones en el plano x — y.

Figura 11.4.4.2.- Sistema de dos electrones en cada hilo interactuando idealmente, bajo un
potencial Yukawa.

Las soluciones para este sistema estan dadas por regiones:

@,(x) = A1e? + B;e”7%; region 1. 11.4.4.1)

@, (x) = A,cos [px] + B,sin [px]; region 2. 11.4.4.2)
@3(x) = 43178 + B,e~1(x=2): regién 3. 11.4.4.3)

@4(x) = Aycos [p(x — a)] + Bysin [p(x — a)]; region 4. 11.4.4.4)
@s(x) = Aged*-a=b) 4 B e-a(x=a=b). raqion 5. 11.4.4.5)

Con: q =2 +m,(V, —E)/(h?), p =/2*m};(E)/(h?), mjmasa reducida en la
barrera, m; masa reducida en el pozo y los coeficientes A;, B; son encontrados
por medio de multiplicacion matricial, como se muestra en el apéndice F. En este
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mismo se muestra la forma funcional del coeficiente de transmision y reflexion
para el doble pozo.

Para tratar el sistema de hilos cuanticos acoplados, se utilizan las soluciones
obtenidas para los pozos acoplados en el eje x, la solucion para el pozo de
barreras finitas en el eje y y la solucion numérica de la ecuacion 11.4.5 para el eje
z. Para el caso real, cuando los electrones interactuan entre hilos, un potencial tipo
Coulomb debe ser agregado tipo potencial externo, para la ecuacion dependiente
de x, en este caso se tendria que unir funciones tipo Airy por medio de las
condiciones a la frontera, lo cual resulta un problema con un grado de complejidad
mayor. Esto lo retomaremos en la parte final de la seccion de resultados para las
densidades electronicas en funcion de las dimensiones de los pozos y barreras de
la seccion transversal del sistema.
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lll.- Desarrollo experimental

En la presente seccidn explicamos en cierto detalle dos técnicas experimentales,
RHEED y AFM, que empleamos en la seccidn de resultados. Se presentaran
ademas las condiciones de crecimiento detalladas de las muestras que se
reportan en esta tesis.

lll.1.- Reflexién de electrones de alta energia difractados (RHEED).

RHEED es una técnica que usualmente se encuentra instalada en los sistemas
MBE y que es capaz de monitorear in situ, en tiempo real, la evolucion de la
superficie de la muestra en las diferentes fases del proceso de crecimiento. Este
sistema consta de un cafidn de electrones, los cuales son acelerados en un alto
potencial eléctrico de 12 KeV. Para poder analizar la superficie de la muestra, la
posicion relativa de rayo de electrones al sustrato durante el crecimiento es tal que
el angulo de incidencia que hace la trayectoria de los electrones con la muestra es
de aproximadamente 1°. Al final de la trayectoria de los electrones que
interaccionan con la superficie de la muestra se encuentra una pantalla
fluorescente, en la que se podra observar su patrén de difraccion.

El analisis del patrén RHEED nos permite identificar las distintas reconstrucciones
superficiales (esto es, del reordenamiento de los atomos en la superficie) y la
morfologia misma de la superficie. El area que se monitorea por RHEED es del
orden de la longitud de coherencia de los electrones, es decir, de alrededor de
varias decenas de nanometros. En la figura Ill.1 se muestra un diagrama
esquematico de la configuracion del sistema RHEED. En la figura, el lado
izquierdo muestra la configuracion tipica entre el cafidn de electrones, el substrato
y la pantalla fosforescente. La parte derecha muestra como el patron RHEED
observado en la pantalla se forma a partir de la interseccidn, en el espacio
reciproco, de la esfera de Ewald con los puntos (superficie 3D) o las barras
(superficie 2D) del espacio reciproco asociado a la red cristalina superficial de la
muestra [61, 62]. Esta representacion geométrica equivale a la condicion de
difraccion de Laue dada por:

k’_k():G

Por lo que las reflexiones pueden ocurrir para todos los k' conectando al origen de
la esfera y a los puntos de la red reciproca sobre la esfera.

Mas adelante abordaremos el como se puede asociar cierto tipo de patron RHEED
a la formacion de facetas en el crecimiento de GaAs/GaAs(631).
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Figura I11.1.- Diagrama esquematico del sistema RHEED.

lll.2.- Microscopia de Fuerza Atomica.

La Microscopia de Fuerza Atdmica (AFM) es una técnica ex-situ con la cual se
puede obtener la morfologia superficial de la muestra a escalas nanométricas. El
sistema AFM consta de una punta de radio de curvatura de 20 a 60 nm que se
localiza al final de un cantilever. La fuerza entre la punta y la muestra provocan la
deflexion del cantilever (sobre el cual se hace incidir un rayo laser),
simultdaneamente un detector mide esta deflexién (sensando la posicion del rayo
laser reflejado por el cantilever) a medida que la punta se desplaza sobre la
superficie de la muestra generando una micrografia de la superficie. La fuerza
interatdmica que contribuye a la deflexion del cantilever es la fuerza de Van der
Waals. Un diagrama de un sistema AFM tipico se muestra en la figura 1.2 [63].

AFM utiliza multiples modos de operacién lo cual permite adaptarlo a las
caracteristicas fisicas de la muestra y de las propiedades a medir, algunos de
estos modos de operacion son:

* Contacto: Mide la topografia de la muestra deslizando la punta sobre su
superficie.

* Tapping: También llamado contacto intermitente, mide la topografia de la
muestra tocando intermitentemente su superficie.

* No Contacto: Mide la topografia de acuerdo a las fuerzas de Van der Waals
que existen entre la superficie de la muestra y la punta.

* Fuerza Magnética: Mide el gradiente de fuerza magnética sobre la
superficie de la muestra.

* Fuerza Eléctrica: Mide el gradiente de fuerza eléctrica sobre la superficie de
la muestra.

* Litografia: Se emplea una punta especial para generar marcas (lineas,
puntos, patrones) sobre la superficie de muestra.
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Figura 111.2.- Diagrama de un Microscopio de Fuerza Atémica.

En nuestro caso, las imagenes AFM que se muestran en la seccion de resultados
fueron tomadas poco después de su crecimiento, utilizando un microscopio
Nanoscope llla multimodo (Digital Instrument, Santa Barbara, CA). Un piezo
eléctrico (E-scanner) con un area de escaneo maxima de 15x15 um? Las
imagenes fueron tomadas en modo tapping, utilizando una punta de silicio de
125um de longitud, con una frecuencia nominal de resonancia de 275-325 KHz y
una constante de resorte de 31.18-44.54N/m. Las mediciones fueron tomadas a
temperatura ambiente en aire. Las imagenes fueron obtenidas con razones de
escaneo tipicas de 0.5-1 Hz. Con estos parametros se obtuvieron imagenes
nitidas de las superficies para su posterior analisis en la seccidon de resultados.

I11.3.- Condiciones de crecimiento.

Las muestras que reportamos en este trabajo fueron crecidas con la intension de
reproducir las superficies nanoacanaladas altamente uniformes en el equipo MBE
instalado en la CIACYT; las cuales habian sido obtenidas anteriormente en un
sistema MBE instalado en una universidad japonesa. Logrando este objetivo, se
estara en posicion de fabricar arreglos de HCs uniformes con los cuales comparar
los resultados tedricos obtenidos por nuestro modelo de muchos electrones
confinados en sistemas 1D. Para ello, se crecieron peliculas de GaAs sobre
sustratos GaAs(631), siguiendo condiciones de crecimiento similares a las
reportadas en la referencia [19]. De forma adicional, para explorar a fondo el
proceso de formacion de canales, en este trabajo utilizamos una velocidad de
crecimiento diferente y exploramos los cambios superficiales con la variacion del
tiempo de crecimiento.

Antes del crecimiento de la capa de GaAs se utilizdé un procedimiento estandar de
limpieza [19]. La oblea de GaAs fue desengrasada y cargada en un sistema Riber
32. Una vez transferida a la camara de crecimiento, se llevo a cabo el proceso de
desorcion de 6xidos a 580°C por 15min, bajo un flujo constante de As4. Después,
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una capa de 100 nm de espesor de GaAs fue depositada a una presion
equivalente del haz (BEP) de Ga, As y a una temperatura de crecimiento de
T.=600°C tal cual se reporta en la Tabla Ill.1. Finalmente, la temperatura de
crecimiento fue incrementada y las capas finales, de diferente espesores, fueron
crecidas a una razon de 0.6um/hr, tal como se resume en la Tabla Ill.1.

En la tabla 1ll.1 se muestran la temperatura de crecimiento (T;), tiempo de
crecimiento (t;), presiones de As (Pas) Y Ga (Pga), velocidad de crecimiento (v¢) y
temperatura de desorcién de 6xidos (Tp), separadas por series.

* En la serie 1 se realizo un cambio en Pas manteniendo fija Pgs (muestras
M1-M3).

* En la serie 2 se mantuvieron fijas Pgay Pasy se vario T, (muestras M4-M7).

* En la serie 3 se crecid una muestra con los parametros optimizados
extraidos de las series 1y 2.

Muestra To Pca Pas Tc tc Ve
(°C) | (x10°Torr) | (x10®Torr) | (°C) | (min.) | (um/hr)

Serie 1

M1 (nws9) 530 [0.13 3.5 607 | 120 0.6
M2 (nws11) [ 560 [0.13 5.5 606 | 95 0.6
M3 (nws12) |566 |0.13 7.6 605 | 90 0.6
Serie 2

M4 (nws3) 560 |[0.13 7 560 |65 0.6
M5 (nws8) 530 [0.13 7 595 |55 0.6
M6 (nws13) | 570 |0.13 7 600 | 60 0.6
M7 (nws4) 570 |0.13 7 645 [ 100 0.6
Serie 3

NF1 (nws5) [585 [0.13 | 7 | 605 |50 1 0.6
NF2 | 640 [0.29 3.4 700 |200 0.3

Tabla Ill.1.- Condiciones de crecimiento para las 8 diferentes muestras crecidas.
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IV.- Resultados experimentales

Las superficies cristalinas de alto indice (Al) son energéticamente inestables y, por
ello, tienden a generar otras facetas de baja energia libre superficial en el
crecimiento por MBE. Lo anterior hace a las Al atractivas para ser utilizadas como
plantillas nanometricas con las cuales fabricar arreglos periddicos de HCs [64-66].
Ademas de este potencial para generar estructuras auto-ensambladas, el
crecimiento epitaxial en sustratos de Al permite explorar otras caracteristicas
interesantes que los hacen importantes en la investigacion basica y aplicada.
Entre ellos podemos enlistar: la naturaleza anfotérica de las impurezas de Si [67,
68], efectos piezoeléctricos atipicos [69], el alto grado de polarizacion de la luz en
arreglos de hilos cuanticos [66], la observacion de estados superficiales
anisotropicos topoldgicos [70, 71] y la mejora de diodos emisores de luz de (In,
Ga, Al)P-GaP [72]. Por ello, como parte de los objetivos de esta tesis plateamos el
estudiar mas a fondo el plano de Al GaAs(631) para obtener conclusiones
generales aplicables a otros planos Al.

Por claridad, los resultados los hemos dividido en dos partes: experimentales y
tedricos. En la presente seccion de resultados experimentales se describen
diversos aspectos del proceso de facetamiento obtenidos por medio de RHEED,
AFM y analisis de las imagenes de AFM mediante funciones de autocorrelacion
(ACF). Aunque la idea principal es establecer las condiciones adecuadas para
reproducir un arreglo uniforme de facetas 1D (que permitiera la fabricacion de los
HCs que se estudian en esta tesis de forma tedrica), en el desarrollo del trabajo
logramos identificar algunas dinamicas del proceso de formacion de facetas
relacionadas con diferentes fendmenos superficiales. Uno de los principales
hallazgos que reportamos aqui es el de que, a partir del analisis minucioso del
arreglo atomico del plano de GaAs(631) y otros planos de Al reportados en la
literatura, logramos establecer un criterio mediante el cual planos de Al pueden ser
escogidos para explorar la formacién de nanofacetas 1D. Ademas, se lograron
identificar diversos procesos superficiales que surgen en el facetamiento de la
superficie (631), tales como la formacién de las estructuras 1x-2x que se describen
mas adelante.

IV.1 Analisis RHEED: formacion de nanofacetas.

Anteriormente, en otros trabajos, se han reportado los patrones RHEED de la
superficie de GaAs (631)A [73]. Los patrones reportados se han enfocado en las
etapas de desorcion de oxidos, en los primeros minutos de crecimiento (donde las
facetas aun son demasiado pequenas para ser observadas por RHEED) vy al final
del crecimiento (donde las facetas son demasiado grandes para ser observadas
por RHEED). Aqui nos enfocaremos en describir justo la etapa importante en que
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la formacion de facetas pueden ser observadas; esto es, cuando la longitud de la
faceta es del orden de la longitud de coherencia de los electrones provenientes del
sistema RHEED. Para interpretar correctamente los patrones de difraccién del
plano de GaAs(631) debemos primero considerar su espacio reciproco asociado.
Por medio de las relaciones:

a,xa;
b, =2n———
a,-a,xa,

as;xa,
b, =2n———
a, a,xa,

a, Xa,
b; =2n————
a, a,xa,

donde a; son los vectores base de la red del cristal y b; son los vectores base la
red reciproca. Por medio de estas podemos obtener el espacio reciproco
bidimensional asociado al arreglo atomico superficial del plano cristalografico (631)
del GaAs.

En la figura IV.1.1(a, b) mostramos el arreglo atomico del GaAs en el espacio real
y el espacio reciproco, respectivamente obtenido por medio de las ecuaciones
antes descritas con los vectores de la base de la red real dados por: a; =
a/2(0,1,-3),a, = a(—1,2,0) y a; = a(6,3,1), con a = 5,645A, la constante de red
del GaAs.

a) b)

[-593

S
Y
~
&
T

a/2[01 -3 [21-15]

Figura IV.1.1.- Arreglo atdmico para GaAs a) en el espacio real con vectores base
a; =a/2(0,1,-3),a, = a(—1,2,0) y a; = a(6,3,1), a=5.645A, b) en el espacio reciproco.

En la figura IV.1.2 mostramos un esquema de este plano reciproco y varias
direcciones azimutales de interés. La roseta de direcciones ilustra las direcciones
de alta simetria que deben observarse con mayor claridad en los patrones RHEED
del plano (631).

45



PLANO (631) RECIPROCO
[N

Figura IV.1.2.- Esquema del espacio reciproco asociada a la red superficial del plano de
GaAs (631). Los azimuts de alta simetria son marcados por la roseta de direcciones.

La figura IV.1.3 muestra los patrones RHEED de M6 tomados a lo largo de 7
diferentes azimuts ([-13-3], [0-13], [-113], [-233], [-593], [-120]) en diferentes
etapas del crecimiento: al inicio del crecimiento (fila a), después de 7 minutos (fila
b), a 19 minutos (fila c), después de 46min (fila d) y al término de los 46min de
crecimiento, con la muestra enfriada a una temperatura de alrededor de 100 °C
(fila e). Por otro lado, en la figura 1V.1.4 mostramos los patrones RHEED de la otra
region mostrada en la figura IV.1.2, para los azimutales restantes Aqui los
patrones, aunque similares a los de la figura IV.1.3, presentan algunas variaciones
importantes.

Como podemos observar de estas figuras, a diferencia de los patrones RHEED de
planos de bajo indice, los patrones que se obtiene para el plano (631) en los
diferentes estados del crecimiento son muy complejos, reflejando lo intricado del
arreglo atomico de este plano. Aunque un analisis detallado de la evolucién del
patrén a lo largo de cada azimutal esta fuera del alcance de este trabajo, podemos
notar algunos comportamientos generales. Observemos primero que los patrones
que muestran mejores caracteristicas, tales como lineas alargadas y la
observacion del circulo de Laue son los correspondientes a la etapa b), obtenidos
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a los 7 minutos de crecimiento. Antes y después de esta etapa los patrones no
muestran claramente estas caracteristicas salvo parcialmente en la etapa final,
con la muestra a baja temperatura, donde en ciertas direcciones se vuelve a
recuperar la formacion de circulos de Laue. Antes y después de esta etapa los
patrones son del tipo puntual (contrario a las barras alargadas), que pueden
asociarse a una superficie rugosa en la etapa inicial a) y a un crecimiento
tridimensional desordenado de la etapas c)-e).

.
-

[ [
B
R |
-
-

Figura 1V.1.3.- Patrones RHEED correspondientes a las direcciones mostradas en la
figura 2 para GaAs (631). En a) se presentan los patrones al inicio del crecimiento, b)
después de 7 minutos, c) A un tiempo de 19 minutos d) a 46 minutos vy e) al final del
crecimiento.
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Figura 1V.1.4.- Patrones RHEED correspondientes a las direcciones mostradas en la
figura IV.1.2 para GaAs (631). En a) se presentan los patrones al inicio del crecimiento, b)
después de 7 minutos, c) A un tiempo de 19 minutos d) a 46 minutos vy e) al final deI
crecimiento.
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IV.2.- Patrones RHEED y formacioén de facetas.

Aqui nos enfocamos a analizar los patrones RHEED de la etapa b), en particular
los relacionados con la observacion de la formacién de las facetas. En la figura
IV.1.2, podemos observar un patrén de lineas alargadas escalonadas a lo largo
del azimut [-1 -3 3] que corresponde a una direccion casi perpendicular a la
direccién de alargamiento de las facetas,(«¥61°). Antes y después de esta etapa
las lineas alargadas cambian a puntos escalonados y para la figura [V.1.3 en
todas las etapas para esta direccion los patrones son puntuales escalonados. Un
patrén similar de puntos escalonados también es encontrado en e) en la figura
IV.1.2 a lo largo del azimut [-1 2 0], que es otra direccion casi perpendicular a la
direcciéon de alargamiento de las facetas. Este tipo de patrones escalonados
puede ser asociado a un arreglo de facetas. Las lineas alargadas indican la
formacion de facetas uniformes y el cambio a puntos es sefial de cierto grado de
desorden o rugosidad en las facetas.

Otra direccion de interés es la [-1 1 3], la cual es la direccion de alargamiento de
las facetas. De las figuras 1V.1.3 y IV.1.4 en la etapa b) obtenemos un patrén de
lineas alargadas que nos dicen que la superficie es atbmicamente plana.

Los patrones asociados a estos 3 azimuts son compatibles con la formacién de
facetas orientadas a lo largo de la direccion [-1 1 3] (o [1 -1 -3]) (figura IV.2.1).

™ 2.1nm
ﬂ
3

a) b)
Figura 1V.2.1.- Formacion y orientacion de las facetas de acuerdo a los patrones RHEED
encontrados para el depdsito de GaAs sobre el substrato de GaAs(631) a) modelo de
faceta a lo largo y b) seccion transversal de la faceta.

A este tipo de patron se le puede asociar un modelo de formacion de facetas,
como el que se muestra en la figura 1V.2.2c [74]. A estas facetas les llamaremos
nano-facetas (nF). El alargamiento vertical nos da informacion sobre la altura de
las nFs, h,r=2.1£0.8 nm, la separacion entre arreglo de lineas se puede asociar a
la constante de red ap,=0.565nm. De la distancia vertical entre lineas se puede
obtener el periodo de las nfs, L,r=2.82+0.3 nm y del ancho con respecto a la linea
inclinada que une el centro de cada linea del arreglo se obtiene un tamafio de
escalon de las nfs de W,r=3+0.8 nm (figura IV.2.1).
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A partir de estos datos, podemos asociar un modelo de las nFs como el que se
muestra en la figura IV.2.2b. De esta figura también observamos que los
escalones de las nFs se encuentran formados por planos del tipo (110) que
existen facetas mas pequefias en este esquema simplificado de planos truncados
sin reconstruccion. A estas pequefias facetas las llamaremos amstrong-facetas
(AF- no las observamos en el patron RHEED), las cuales tienen dimensiones
tipicas de Lar=5.8A, War=4.9A y har=1.6A. De la figura 1V.2.2b, podemos observar
que las nFs son aproximadamente 3 veces mas grandes que las AFs, como lo
muestra la linea amarilla de la figura IV.2.2b.

Mas adelante retomaremos este modelo de facetas cuando se discuta la
morfologia superficial de todas las series de muestras y se planteé un modelo de
formacion de las nanofacetas con longitudes de terraza mayores a 10 veces la
constante de red del GaAs.

a) b)

Regular step array Y, TN iZH

1/1 x
SN RN

| |
L (01) (00) (01)

c)

A
y

Figura IV.2.2.- a) Patrén RHEED tomado después de los 7 primeros minutos del
crecimiento de GaAs sobre el sustrato GaAs (631) en la direccion [-1 -3 3], b) arreglo
atomico de las nFs de GaAs auto-ensambladas sobre GaAs (631) visto desde la
direccion [1 -1 3] y, ¢) Modelo de facetas asociado al patréon RHEED de la figura IV.2.2(a).
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IV.3 Analisis AFM.

Con el fin de encontrar las condiciones 6ptimas para la formacion de facetas en el
equipo MBE instalado en el CIACYT vy reproducir las superficies uniformemente
nanocorrugadas obtenidas anteriormente en substratos de GaAs(631) crecidas en
otros sistemas, realizamos varias series de crecimiento, exploraron cambios en la
temperatura de crecimiento (T¢), tiempo de crecimiento (t;) y presiones de As (Pas)
y Ga (Pga) las cuales reportamos en la tabla 1. En las figuras IV.3.1 y IV.3.2
presentamos las imagenes AFM para las series 1 y 2 (descritas en la tabla 111.1)
mostrando barridos de 1x1um y a mayores areas, de 3x3 pm 0 5x5 ym.

Para la serie 1 (muestras M1-M3) observamos de la figura IV.3.1 que para el valor
mas bajo de Pas=3.5 x10° Torr la superficie no muestra la formacién de
estructuras que se orienten hacia algun lugar especifico (muestra M1),
aumentando la Pas=5.5 x10® Torr (muestra M2) se observa una superficie, que
aunque rugosa (rms=13.45nm), ya presenta la formacion de estructuras
orientadas en cierta direccion. Para una Pas de 7.6 x10° Torr (muestra M3) la
superficie muestra también estructuras dirigidas en una orientacion definidas pero
podemos notar que nos alejamos de Pas Optima para la formacién de las
nanofacetas que queremos obtener. Asi, concluimos de esta serie que el valor
optimo de Pas para la formacion de nanofacetas debe estar contenido entre 5.5 y
7.6x10° Torr.

En la serie 2, cuyas imagenes AFM se muestran en la Fig. IV.3.2, fijamos las
presiones de Ga y As, variando T. desde 560 hasta 645 °C (muestras M4-M9).
Observamos que la temperatura es un factor importante para activar la formacion
de las nanofacetas. A la temperatura mas baja de 560 °C (Muestra M4) el
facetamiento 1D no es muy claro pero se define mejor al incrementar la
temperatura alrededor de 600 °C (Muestras M5-M6). Sin embargo, bajo estas
condiciones de crecimiento, si aumentamos la temperatura hasta 645 °C (muestra
M7) se pierde la estructura 1D del arreglo de facetas superficiales. Del analisis de
las imagenes AFM de la serie 2 podemos concluir que el facetamiento debe
presentarse para una para T, alrededor de 600°C.

La tercer serie, que solo contempla la muestra NF1, la cual fue crecida con los
parametros éptimos deducidos de las series 1 y 2, mostramos sus imagenes AFM
en la figura 1V.3.3, donde podemos observar la formacién del arreglo de facetas
casi perfectamente uniformes en areas de 1x1um?.

Como podemos observar de la imagen AFM de 5x5um?, existen regiones donde
las facetas se junta lateralmente (proceso que llamaremos coarsening), lo cual
sera estudiado a detalle mas adelante mediante el analisis de diferentes zonas de
esta misma muestra NF1.
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M1

Ps,=1.3x107Torr
Pas=3.5x10"Torr|

T.=605°C
tc=120min

N 1420nm

M2 M2

Te=006%C Pey=1.3x107Torr T=645°C Pe,=1.3x10"Torr
te=95min Wl Pas=5.5x10"Torr

tc=95min Pas=5.5x10"°Torr

3.9nm

M3
T=605°C Peo=1.3x10"Torr T.=750°C
tc=90min Pas=7.6x10"°Torr tc=90min

Pg,=1.3x10"7Torr
Pas=7.6x10°Torr

16nm 2.7nm

Serie 1

Figura IV.3.1.- Imdgenes AFM de las muestras de la serie 1 bajo dos diferentes areas de
barrido. En las imagenes se muestran sus principales parametros de crecimiento.
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M4
T.=560°C
tc=65min

Pa=1.3x10"Torr
Pas=7x10Torr

T.=560°C

Pca=1.3x10"7"Torr
Pas=7x10Torr

Pga=1.3x10"Torr
Pas=7x10"Torr

T.=595°C
tc=62min

Pga=1.3x10"Torr
Pas=7x10Torr

M6

T.=600°C
tc=60min

Psa=1.3x107Torr
Pas=7x10"%Torr

T.=600°C
tc=60min

J"”b

M6

Pea=1.3x10"Torr
Pas=7x10®Torr

4.9nm

M7

T.=645°C
tc=100min

Pca=1.3x10"Torr
Pas=7x10"5Torr

T.=645°C
tc=100min

M7

Pga=1.3x10"Torr
Pas=7x10"Torr

Serie 2

Figura IV.3.2.- Imdgenes AFM de las muestras de la serie 2 bajo dos diferentes areas de
barrido. En las imagenes se muestran sus principales parametros de crecimiento.
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NF1 NF1

T.=605°C Psa=1.3x10"Torr

Pas=7x10Torr

T=605°C Pea=1.3x107Torr
te=50min SN, Pa=7x10°Torr

Figura IV.3.3.- Imagenes AFM de la muestra NF1 para dos diferentes areas de barrido. En
las imagenes se muestran sus principales parametros de crecimiento.

T=605°C  P,/P,=53.85
T.=595 °C {mm— [ ) T ~645 °C
M7

Figura 1V.3.4.- Imagenes AFM para la evolucion de la superficie al variar la temperatura y
tiempo de crecimiento.

En resumen, encontramos que las condiciones optimas para reproducir el
autoensamblado de facetas uniformes, en el sistema MBE instalado en la CIACYT,
son: Pga=1.3x107 Torr, Pas=7 x10® Torr, T,=605 °C y t.=100min. En la figura IV.3.4
mostramos un resumen de los efectos mas importantes de las condiciones de
crecimiento en relacion con la formacion de las nanofacetas. Estos resultados
seran retomados posteriormente, cuando discutamos mas a fondo los procesos
detras de la formacion de estos arreglos de facetas.
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IV.4 Plano (631) en el triangulo estereografico

En esta seccion describimos el proceso que se siguié durante la busqueda de
planos de Al dentro del triangulo estereografico, mediante las proyecciones
estereograficas, para encontrar un criterio de exploracion de otros planos de Al
aparte del (631) con potencial para fabricar arreglos de nanofacetas.

Las proyecciones de los planos de bajo indice (Bl) los cuales son energéticamente
estables) son las mas conocidas y encontradas en la literatura, por lo que son
usadas como vértices para la formacion de los triangulos estereograficos (TEs).
En este trabajo iniciamos proyectando estos planos (positivos). Posteriormente se
buscaron diferentes direcciones de Al, por ejemplo: las reportadas en la literatura
para la formacion de nanofacetas (775), (331),(551), (411), (311), etc.

De la figura IV.4.1a podemos observar las proyecciones de los planos de bajo
indice:(001), (011), (010), (110), (100), (111) y algunos planos Al proyectados.
Formando 5 triangulos estereograficos diferentes por medio de los planos
energéticamente estables de bajo indice, observamos que 9 direcciones Al estan
sobre la linea que pasa por los planos (100), (111) y (011), los Al que se
encuentran sobre la linea formada por (100) y (111) son del tipo (iyj.j;) con
iy, =2,3..7yj; = 1,3. Para las direcciones sobre la linea formada por los planos
(111) y (011) estos planos son de la forma (i,j,j,) con i,=5,1y j, = 3,5,7
Observando otra linea formada por las direcciones (100) y (110), los planos Al que
se encuentran sobre ésta son del tipo (i3j;0) en donde i; = 2,3,5y j; = 1,2.

Para la linea formada por los planos (111) y (110) se muestran 4 direcciones Al
de la forma (i,i,.j,) coni, =3,7,5yj, = 1,5. Formando los TEs por medio de los
planos estables Bl y proyectando la direccidon (631) de interés observamos que
esta se encuentra dentro del TE formado por (100), (111), (010) y el TE (111),
(100), (010).

En la figura IV.4.1b mostramos otros TEs que se pueden obtener de los planos
mostrados en 1V.4.1a, las diferencias aqui son:

% El sistema esta rotado casi 25° en sentido de las manecillas del reloj .

% Se observan los TEs de vértices (001), (010), (100)- (001), (011), (010) y (2
511), (010), (100), en este ultimo uno de los vértices es un plano Al que fue
elegido porque es un plano estable, igual que los planos Bl.
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a) b)
IV.4.1 Proyecciones estereograficas de planos Bl y Al a) TEs formados a partir de planos
estables Bl, b) Rotacion de 25° de a) con la presencia de el TE formado con un plano
estables Al y dos TEs diferentes.

De la figura IV.4.1, nos damos cuenta que el plano (631) se encuentra dentro del
triangulo de vértices (100), (110), (111) y que la direccion (2 5 11) se encuentra
dentro del triangulo (001),(011),(111), lo que nos da una pista, ya que estos planos
reflejados son los que forman el triangulo que contiene al plano (631) por lo que en
la figura 1V.4.2, mostramos las mismas proyecciones que en IV.5.1 mas la del
plano (11 5 2).

En la figura 1V.4.2 observamos que la proyeccion del plano estable (11 5 2) se
encuentra cerca de la del plano (631) y que ademas, podemos formar un nuevo
triangulo por medio de los planos estables (100), (11 § 2), (110) y que el plano
(631) se encuentra sobre la linea que une a los planos (11 5 2) y (110). Este
triangulo 3D formado por 3 planos Bl y un plano Al sera utilizado mas adelante.

Figura 1V.4.2.- Proyecciones estereograficas de planos Bl y Al para el estudio de la
direccién (631).
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Con la finalidad de observar la estructura atdbmica y localizacion de estos planos
que fueron proyectados para encontrar al plano (631) en el TE, mostramos en la
figura IV.4.3 los arreglos atdbmicos de GaAs truncados en diferentes direcciones.

De la figura IV.4.3a observamos que los planos (133) y (577) estan localizados
entre los planos Bl (011) y (111), los planos (211) y (331) se encuentran entre los
planos (111) y (001), lo cual es consistente con lo que se mostro por medio de las
proyecciones.

En la figura 1V.4.3b mostramos otra perspectiva del arreglo atdmico de GaAs para
otros planos Al, los planos que se encuentran entre las direcciones (110) y (-3 3 -
2)son: (107 1), (631), (11 5 2), (521) y (410), todas de Al.

Figura 1V.4.3.- Arreglos atémicos de GaAs truncados con algunos planos encontrados en
las proyecciones estereograficas.

Esto da una idea, la cual, por medio de un estudio similar se pueden encontrar
mas direcciones Al dentro del TE que den lugar a la formacion de nanofacetas y
gue aun no han sido estudiadas.

IV.5.- Nuevas direcciones de facetamiento 1D en substratos Al dentro del
triangulo estereografico

Por razones historicas, los substratos de alto indice (Al) y superficies vecinales
(SV) son elegidos de forma tal que su orientacion se encuentra localizada a lo
largo de los bordes del triangulo estereografico (TE), cuyas esquinas son los
planos de bajo indice (Bl) (100), (110) y (111). Tal eleccién de orientaciones de Al
y SV se debe a la idea generalmente aceptada de que sélo las esquinas del TE
pueden formar reconstrucciones de baja energia superficial y que, por lo tanto, los
Al o SV en cualquiera de los bordes deben decaer en facetas compuestas de
combinaciones de dos de los planos de la esquinas, formando asi el arreglo de
facetas 1D deseado para la formacion de HCs. Aunado a ello, se piensa que los
planos de Al dentro del TE deberian generar superficies muy complejas, porque
deberian evolucionar a combinaciones de los 3 planos BI, sin formar los arreglos
de facetas 1D. Por ello, histéricamente han sido muy poco estudiados los planos
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Al que se encuentran dentro del TE, y los pocos que se han explorado han sido
elegidos sin seguir un criterio especifico para buscar la formacion de facetas 1D.
Recientemente, utilizando el plano GaAs (631)A, que es un plano Al localizado
dentro del TE, se han encontrado condiciones que inducen la formacion de
arreglos periodicos uniformes unidimensionales (1DPA) con notoria uniformidad
[57]. La factibilidad de formacidn de estos arreglos nos lleva a considerar los
mecanismos de formacidn y preguntarnos si existen criterios a seguir para
explorar nuevas orientaciones Al dentro del TE.

Mediante el analisis cuidadoso del mecanismo de formacién de las facetas 1D en
el crecimiento homoepitaxial sobre GaAs(631)A por MBE, logramos encontrar un
criterio para explorar auto-ensamble de facetas 1D en superficies Al dentro del TE
no exploradas hasta ahora. Como se detallara mas adelante, encontramos que
existen familias de planos, pertenecientes a direcciones localizadas a lo largo de
las lineas que conectan al plano de Al de GaAs(11 5 2), energéticamente estable y
localizando dentro del TE, con los planos (100) (110) y (111) en los vértices del
triangulo. Tal disposicion de los planos en el TE es mostrada en la figura IV.5.1.

(100)
Figura IV.5.1.- Triangulo estereografico que muestra las orientaciones para el GaAs
reportadas en la literatura y las lineas conectando a las esquinas del TE con el plano
energéticamente estable (11 5 2), sobre la cual se encuentran las potenciales nuevas
direcciones para explorar el facetamiento 1D. Los planos estables se encuentran
etiquetadas con texto en negrita.

Recordando, las superficies vecinales (SV) son aquellas que estan ligeramente
desviadas con respecto a un plano de bajo indice y en direccién a otro plano de
bajo indice. Por ejemplo, un plano vecinal al plano (110) desorientado ~1° hacia el
plano (100). Estas SV consisten de escalones monoatoémicos con terrazas y
bordes orientados en direcciones especificas. En la exploraciéon de auto-ensamble
de 1DPA en planos de Al de GaAs, historicamente se han elegido aquellos
localizados en la linea que conecta las esquinas (110) y (111) del TE, tales como
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los planos (775), (332), (553), (221) y (331) [64, 20, 21, 75, 70, 76, 74]. Como
resultado, en todos lo reportes previos sobre la formacién de 1DPA en SVs y
sustratos de Al GaAs, las facetas se encuentran alineadas a lo largo de la
direccién [0, 1, -1] y consisten de terrazas (001) y escalones (111), como se
muestra esquematicamente en la figura IV.5.2 a).

Debido a que estas superficies Al dentro del TE tienen un arreglo atomico
complejo, solo unos pocos de estos planos de GaAs han sido estudiados para la
formacion 1DPA: esto son los planos (631), (731) y (531) [ 19, 77, 78]. Debido a
esta complejidad, también es bastante notable que algunos autores han
encontrado superficies energéticamente estables dentro del TE en cristales como
Si, Ge y GaAs [79, 80]. Para los compuestos semiconductores, el unico plano
estable dentro del TE reportado hasta ahora es el de GaAs (11 5 2)A, lo cual fue
determinado por microscopia de efecto tunel y mediante calculos de primeros
principios [80].

Como se ha podido probar que el plano de GaAs (631) A puede inducir
facetamiento 1D altamente uniforme, lo cual nos lleva a preguntarnos si existiran
otros planos de Al dentro del TE que aun no han sido explorados para formar
facetamiento 1D. La figura IV.5.2b muestra de forma esquematica el plano GaAs
(631) y planos Al relacionados. Al igual que con otras superficies Al, el plano
(631)A presenta un arreglo complejo de enlaces libres en su superficie [24]. Sin
embargo, cuando esta superficie es observada a lo largo de la direccion [1, -1, -3],
lo que surge es un perfil sorprendentemente simple, formado por microfacetas de
planos (110) (de longitud aproximada 0.6 nm) separados por escalones
monoatémicos del plano (2, -1, 1), tal como se muestra en la fig. IV.5.2b).

Ahora analizaremos los otros dos planos de GaAs reportados de Al dentro del TE,
es decir, los planos (731) y (631) [77, 78]. Como se muestra en la Fig. IV.5.1, los
planos (731) y (531) no pertenecen a ninguna de las lineas que conectan a
cualquiera dos de los planos energéticamente estables. Al parecer, la ausencia de
este par de facetas estables que cuadren geométricamente para generar un
arreglo de facetas 1D es la razon por la cual estas direcciones cristalograficas no
han producido generar estos arreglos 1D.

Por otro lado, el plano (521) es un caso diferente e interesante. Como se muestra
en la Fig. IV.5.1, este plano esta situado en la linea que conecta dos superficies
estables Al: el plano (411), sobre el borde del TE, y el plano (11 5 2), dentro del
TE. Aunque no se ha reportado la formacion de facetas 1D sobre este plano,
parece un candidato importante para explorar un tercer caso adicional en la
formacion de este tipo de arreglos.

Una resultado importante que podemos concluir de la discusidn anterior es la
posibilidad de producir arreglos de facetas 1D en nuevas familias de planos que
aun no han sido explorados hasta ahora. Entre ellas se encuentran: (i) las
orientaciones entre los planos (11 5 2) y (111), incluyendo las orientaciones (421),
(953), (532), (643), (754), y (10 8 7) que se espera formen facetas 1D alineadas a
lo largo de la direccidn [1, -3, 2] direccion; (ii) las orientaciones localizadas entre
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los planos (11 5 2) y (100), como los planos (13 5 2) o (20 5 2), que podrian formar
facetas 1D a lo largo de la direccion [0 2 -5] y, (iii) en otras orientaciones aparte
de la (631), entre los planos (11 5 2) y (110), tales como el plano (10 7 1), que se
espera forme facetas alineadas a lo largo de la direccion [1, -1, -3].
Adicionalmente, se podrian explorar incluso orientaciones situados en la linea que
conecta el plano (11 5 2) con sustratos estables HI situados sobre los bordes del
TE, tales como (411) y (311), que podria ser de interés para la formacion de
facetas 1D.

a) 3 b)
©[01-1] & ® [-113]

Figura IV.5.2.- a) Seccion transversal del GaAs en bulto vista a lo largo de la direccion [0 1
-1]. b) Seccion transversal del GaAs en bulto vista a lo largo de la direccion [-1 1 3]. Se
indican algunos planos reportados en la literatura (texto en negrita).

IV. 6.- Evolucion del facetamiento 1D en el plano (631)

Como se discutié anteriormente, la superficie (631) vista a lo largo de la direccion
[1, -1, -3] se compone de microfacetas (110) escalones monoatémicos bien
definidos. Considerando: (i) el arreglo atomico inicial de la superficie, (ii) la
aparicion de microfacetas observadas por RHEED en los primeros minutos de
crecimiento y, (iii) la topografia final observada por AFM; es razonable suponer
que la formacién de facetas 1D esta mediada por procesos similares a los que
ocurren en planos de Al situados entre los planos (110) y (111) y las SV. Esto es,
mediante un proceso inicial tipo step-bunching y la posterior interaccion elastica
para minimizar la energia superficial promueven la formacion de las facetas
siguiendo un mecanismo como el propuesto en la Fig. 1V.6.1. Asi, mediante un
mecanismo analogo a que siguen los planos Al localizadas a lo largo de los lados
del TE, podemos explicar como un arreglo uniforme de facetas 1D puede ser
producida en los planos Al dentro del TE. Este modelo se describe mas a detalle a
continuacion.
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Bajo condiciones de crecimiento adecuadas, el arreglo atdmico inicial (superficie
truncada (631)) evolucionara por medio del proceso cinético de step-bunching
hacia facetas (110) con un periodo lateral cada vez mayor y escalones (2, -1, 1).
Posteriormente, cuando las facetas crezcan lo suficiente (periodo lateral >10ap)
entraran en juego las interacciones elasticas descritas por el formalismo de
Marchenko (ecuacion 1.5.2.1). Conforme el sistema sigue evolucionando, las
interacciones elasticas provocaran la formacion de arreglos ordenados de facetas
1D. La estructura final tipicamente tiene las siguientes dimensiones: una altura de
2 nm, un periodo lateral de 60 nm, una longitud de coherencia de hasta Sum y una
longitud de correlacion caracteristica mayor a 1,6 ym [19]. La Figura 1V.6.1
muestra un esquema de esta formacion de facetas y su evolucion.

Bulk-truncated surface
(}10)
/\/\/\/\/\/\/\/\

®[-11 3] Intermediate stage

[ L |

S T T

Facet formation (110)

Figura 1V.6.1.- Mecanismo de facetamiento durante crecimiento homoepitaxial sobre
GaAs (631) visto a lo largo de la direccién [-1 1 3].

IV.6.1.- Analisis de perfiles AFM

Por medio de los perfiles de las imagenes AFM para las superficies facetas
(muestras NF1 y NF2) obtenemos evidencia de la formacion de facetas. De la
figura 1V.6.1.1 (a,b) podemos observar que las facetas para las muestras NF2 y
NF1 estan compuestas de terrazas formadas por agrupamientos de facetas, para
la muestra NF2 esto es mas evidente, ya en este caso las facetas estan
compuestas por mas nFs en comparacién con el perfil obtenido para la muestra
NF1. Haciendo un acercamiento en el perfil de la muestra NF2, esto es mas
notorio, por lo que asignamos un modelo para la formacion de facetas, el cual se
muestra en la figura 1V.6.1.1d). Podemos observar que el proceso de formacion de
facetas en el plano Al (631) es similar al proceso de step-bunching descrito en la
figura IV.6.1.
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Figura IV.6.1.1- Perfil de las imagenes AFM para a) la muestra NF2, b)NF1, c)
acercamiento del perfil mostrado en a) y d) modelo propuesto para la formacién de
facetas a partir del agrupamiento de nFs.

IV.7.- Coarsening en superficies GaAs de alto indice

Anteriormente, se demostrd la formacion de casi perfecta corrugaciéon superficial
en areas de hasta 1x1um? y una alta homogeneidad en &reas de 5x5um?
presentando longitudes de coherencia de hasta 3.6um?, en las capas
homoepitaxiales de 1um de espesor sobre GaAs (631)A crecidas por MBE. Para el
plano GaAs (631) bajo lenta tasa de crecimiento de 0.3um/hr y una alta T.; de
700°C, las condiciones de crecimiento 6ptimas para la mejora de la difusion de
adatomos y mediante el uso de un tiempo de crecimiento grande para el
crecimiento de una capa gruesa, un estado cuasi-estacionario para ambas
interacciones elastica y el proceso de coarsening pueden ser establecidas. Sin
embargo, para aplicaciones practicas las homogeneidades en las areas
escaneadas por medio de AFM mayores que 1x1um? pueden ser evitadas. En lo
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que sigue nos vamos a centrar en los fendmenos superficiales que desencadenan
la formacion de estas imperfecciones a grandes areas. Para ello, las capas de
GaAs de una serie de espesores se crecieron por MBE en GaAs (631) a una tasa
de crecimiento de 0.6um/hr.

IV.7.1.- Inhomogeneidades en areas mayores a 1uym?:estructuras 1x-2x.

En la figura IV.7.1.1, presentamos un area de 4x3um? de una imagen AFM, de la
muestra obtenida bajo las condiciones de la Ref. [], la cual llamaremos muestra
NF2. Dos tipicas situaciones son observadas para estas areas grandes: 1) hay
regiones que contienen casi perfectos arreglos de canales, corriendo paralelos
sobre distancias de hasta 5um (regién dentro del rectangulo) y 2) se puede
observar la formacion de estructuras “1x-2x” las cuales en un extremo estan
compuestas de un simple canal y del otro extremo esta compuestas de un doble
canal, ambas conservando la misma orientacion que los canales en las regiones
uniformes. Estas estructuras 1x-2x son el principal factor de perdida de
uniformidad, que se pueden notar en las zonas mas grandes que 1um?.

IV.7.2.- Interacciones elasticas 2D: Estructuras 1x-2x.

En la figura IV.7.1.1, etiquetamos los lados 1x y 2x de las estructuras 1x-2x. Como
se observa, la distribucidén de las estructuras 1x-2x sigue un patron alternado. En
la direccion paralela, se puede establecer una regiéon que define las zonas de
transicion 1x-2x y 2x-1x. Podemos hacer una estimacion de la longitud maxima
promedio de un canal simple uniforme antes de su particion para convertirse en un
doble canal. Por medio del conteo del numero de estructuras 1x-2x y canales
perfectos 1x corriendo de lado a lado en un area de 5x5um?. En una muestra de
1um de espesor encontramos una razén 6:1 entre canales simples perfectamente
uniformes (1x) corriendo de lado a lado y canales dobles perfectamente uniformes
(2x) en las estructuras 1x-2x. Esto es, en un area de 5x5um?, hay en promedio 6
canales perfectos 1x por cada estructura 1x-2x. Extrapolando este resultado
podemos estimar que, si asumimos que cada canal 1x en alguna region puede
volverse una estructura 2x, entonces cada estructura 1x-2x tendra una extension
de 35um, esto es, en promedio, para una capa de GaAs de 1um de espesor hay
canales uniformes 1x corriendo perfectamente uniformes distancias de hasta
17.5um. Esta es una extension de alambre bastante notable para la fabricacion de
sistemas coherentes 1D y potenciales aplicaciones 1D.

Los patrones alternos pueden ser entendidos como un mecanismo del sistema
para minimizar la energia elastica superficial en toda la superficie, esto es, en
ambas direcciones, longitudinal y transversal. Para la etapa avanzada de
formacion de facetas de muestras de 1um de espesor (donde el factor dinamico no
tiene gran importancia), dos principales factores son los responsables de la
evolucion de la faceta, a saber, las interacciones elasticas y el proceso de
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coarsening. Usualmente estos dos mecanismos son estudiados considerando solo
la direccion transversal relativa a la direccion de elongacion del canal. Para la
componente elastica, el modelo de Marchenko 1D [28] exitosamente describe el
facetamiento en superficies vecinales.

En el estado cuasi-estacionario de la muestra NF2, ambas interacciones: las
elasticas descritas por Marchenko y las de tipo coarsening, tratan de inducir la
formacién de arreglo de facetas de un periodo simple transversal (fijo), el cual es
consistente con los perfiles transversales que pueden ser observados de la
imagen AFM mostrada en la figura IV.7.1.1.

Figura IV.7.1.1.- Zona de un area de 5x5um? para la muestra NF2, el rectangulo rOJo
muestra la regién uniforme entre las estructuras 1x-2x y los patrones alternos para esta
distribucion (Letras amarillas).

Por otro lado, se puede deducir del patrén alternado de estructuras 1x-2x y 2x-1x,
que existe algun mecanismo el cual induce una modificacion a lo largo de la
direccién paralela al arreglo de canales. Aun mas, como en la direccion transversal
estos patrones alternos ademas aparecen, parece que la interaccién de largo
alcance se presenta en orden de establecer un balance elastico a lo largo de
ambas direcciones del canal paralela y perpendicular. Esto es, mientras en la
direccién transversal ambos mecanismos de coarsening e interacciones elasticas
han alcanzado un estado estacionario en el cual el coarsening entre canales
adyacentes es principalmente controlado por interacciones elasticas, en la
direccion paralela, también aparece otra componente elastica, que a su vez, en
orden de minimizar la energia superficial, desencadena la formacion de un arreglo
alterno 1x-2x. Esta interaccion elastica de largo alcance la cual es muy diferente a
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la descrita por el modelo de Marchenko, hasta donde sabemos, no ha sido
reportada antes.

Con la finalidad de corroborar el efecto de las interacciones elasticas de largo
alcance se estudio un area de 2.47x1pm? de la muestra NF1, la cual presenta
facetamiento uniforme (figura 1V.7.1.2), observamos que esta también presenta el
tipo de estructuras alternadas 1x-2x entre regiones con facetamiento uniforme de
hasta 2.47um de longitud de coherencia.

l l
! 2.47um '

Figura IV.7.1.2.- Zona de un area de 2.47x1um? para la muestra NF1, el rectangulo

morado muestra la regién uniforme entre las estructuras 1x-2x y los patrones alternos

para esta distribucién (Letras rojas y azules).

Vale la pena tener en cuenta que aun cuando la formacién de estructuras 1x-2x
podria considerarse como defectos para aplicaciones QWR, donde podria ser
preferible un arreglo perfectamente uniforme, estas estructuras 1x-2x muy
alargadas podrian ser utiles para explorar interesantes efectos electronicos 1D.
Por ejemplo, la exploracion de transporte electrénico a lo largo de estructuras 1x-
2x, podria dar informacion valiosa acerca de lo que sucede cuando dos gases de
electrones independientes 1D se mueven a lo largo del lado 2x se ven obligados a
juntarse en un solo canal electronico 1D. Inversamente, también podria ser posible
obtener informacién valiosa de la forma en que una fraccion de gas electronico 1D
en dos gases electronicos 1D. En efecto, tales experimentos podrian utilizarse
para obtener informacion sobre fendmenos 1D fundamentales.

Como mostramos en la seccion 1.6.3, una serie de modelos se han propuesto en
orden de describir el proceso de coarsening. Todos estos modelos muestran una
caracteristica en comun: El coarsening ocurre desde las etapas iniciales. Por otro
lado, para MBE la ecuacion de Kuramoto Sivashinsky (KS) (ecuacion 1.5.3.1)
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puede describir el proceso de coarsening tomando en cuenta las condiciones
experimentales del crecimiento.

Esta ecuacion, para & >0, es resuelta en el espacio de Fourier usando
condiciones a la frontera periddicas, el método se detalla en el apéndice C. La
ecuacion KS, es exitosamente usada para generar informacion valiosa la de
evolucion del tiempo del perfil transversal de las facetas y los parametros &,a, g
comunmente son la unidad.

En este trabajo hemos variado dos de estos parametros, el relacionado con las
interacciones de largo alcance a y el asociado al coeficiente de difusion g. Si este
ultimo parametro es relacionado con la ecuacion de Arrhenius que tiene la forma

E , . .z
Go €Xp (— RT“T) con g, una constante, E, la energia de activacion, k; la constante

de Boltzmann y T la temperatura. De acuerdo con la forma funcional de esta ultima
ecuacion, al aumentar la temperatura, el coeficiente de difusion aumenta. De
acuerdo a esto, en las figuras IV.7.1.3-5 mostramos la soluciones a la ecuacion KS
para diferentes valores del coeficiente de difusion y la interaccion de largo alcance,
con la finalidad de ver los efectos que producen estos parametros en la
componente a lo largo de la faceta.

Observamos que el aumento en el parametro de largo alcance a se ve reflejado
en el desorden de las facetas, imperfecciones debidas a alineacion y la aparicion
de estructuras tipo 1x-2x (Figuras 1V.7.1.3-5) Para a =08 y ¢ =0.75 se
presentan 3 estructuras 2x-1x y las facetas intermedias estan alineadas siendo del
tipo 2x (Figura 1V.7.1.3), al aumentar ¢ = 0.8 las 2 estructuras 2x-1x que
anteriormente se veian acopladas en la parte superior izquierda, se desacoplan
quedando sélo una y las facetas de la esquina superior derecha se empiezan a
acoplar. Para g = 0.85 se presentan 2 estructuras 2x-1x y las facetas restantes se
ven mas definidas. Para g = 0.9 el cambio es mas notorio, ya que las facetas
intermedias del tipo 2x comienzan a juntarse Yy las estructuras 2x-1x empiezan a
desaparecer. Para g = 0.95 se observa un acoplamiento entre facetas 2x muy
similar a g = 0.9 pero en esta etapa es mas notorio. Para ¢ = 1 el efecto es aun
mas notorio. Finalmente para g = 1.5 se obtienen facetas uniformes formadas a
partir de dos facetas mas pequefas que se tenian al principio.

Para a =09 (Figura 1V.7.1.4), se tiene un comportamiento similar con el
coeficiente de difusion, el aumento en el parametro de largo alcance se ve
reflejado en el parametro de difusion para el cual se obtiene facetamiento
uniforme, en este caso se obtienea g = 1.7.

Aumentando el largo alcance a a = 0.9 (Figura 1V.7.1.5), observamos la formacion
de facetas de la forma antes descrita con un parametro de difusion para la
formacion de facetamiento uniforme de g = 1.9.

Por lo que podemos observar, el parametro de largo alcance nos da la formacion
de estructuras tipo 2x-1x y el coeficiente de difusién al aumentar va cambiando la
superficie hasta llegar a formar un arreglo de facetas uniformes. Este aumento en
el coeficiente de difusion, experimentalmente puede ser relacionado con el
aumento en la temperatura de crecimiento y presion de los haces moleculares. Por
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ejemplo, para el caso de la temperatura, como se definié antes, se puede
relacionar por medio de la ecuacion de Arrhenius. De la figura 1V.7.1.4 podemos
observar la dependencia del coeficiente de difusion con la temperatura que en
este caso esta dada como 1000/ T. Asociando los valores del coeficiente de
difusién utilizados en las figuras 1V.7.3.3-5, observamos que el facetamiento
uniforme lo encontramos para entre 1.63 a 1.65, que corresponden a una
temperatura de crecimiento en el rango de 613 - 606°C.

@
a 0.75 0.8 ~_0.85

Figura 1V.7.1.3.- Imagenes obtenidas mediante la solucién de la ecuacién 1.6.3.1 KS para
un perfil ondulatorio por medio de transformadas de Fourier y condiciones a la frontera,
para diferentes valores del coeficiente de difusion g = 0.75,0.85..1y 1.5 y un
parametro de largo alcance de a = 0.8.
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Figura 1V.7.1.4.- Imagenes obtenidas mediante la solucién de la ecuacién 1.6.3.1 KS para
un perfil ondulatorio por medio de transformadas de Fourier y condiciones a la frontera,
para diferentes valores del coeficiente de difusién g = 0.75,0.85...1y 1.7 y un parametro
de largo alcance de a = 0.9.
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Figura 1V.7.1.5.- Imagenes obtenidas mediante la solucién de la ecuacién 1.6.3.1 KS para
un perfil ondulatorio por medio de transformadas de Fourier y condiciones a la frontera,
para diferentes valores del coeficiente de difusion g = 0.75,0.85..1y1.9 y un
parametro de largo alcance de a = 1.0.
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1 1 1 1000/T
1.64 1.66 1.68

Figura IV.7.1.6.- Dependencia del coeficiente de difusién con la variacién de la
temperatura dada por la ecuacion de Arrhenius para una energia de activacion.
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IV.7.3 Analisis ACF: Periodicidad de alto orden.

En la figura IV.7.3.1a mostramos una imagen AFM de 3x3um? correspondiente a
la muestra NF1, de 500 nm de espesor. Se observa que, similar a la muestra NF2,
la superficie resultante esta compuesta de regiones corrugadas uniformes y no
uniformes. Sin embargo, en contraste a NF2,en NF1 las regiones coarsening estan
compuestas de mas de dos canales. Estas regiones aparecen en la base mas o
menos regular, sugiriendo la existencia de primeras etapas de estructuras 1x-2x
gue son observadas cuando se lleva a cabo la estabilizacion.

Las regiones uniformes muestran la formacion de canales altamente uniformes de
periodo lateral entre 65 y 70nm y un alto entre 1.5-2nm. Para esta muestra, casi
perfectos canales corren distancias de hasta 3um, que es significativamente mas
corta que la de la muestra de 1um de espesor (NF2).

Con la finalidad de analizar a fondo la morfologia superficial, empleamos la funcién
de autocorrelacion (ACF) para analizar las imagenes AFM. Por medio del analisis
ACF podemos obtener cualitativa y cuantitativamente informacién sobre los
diferentes grados de uniformidad en la estructura superficial de la muestra. La
figura 1V.7.3.1 b muestra la imagen ACF de la imagen AFM de la figura 1V.7.3.1a.
Se puede observar incluso que algunas de las caracteristicas de alargamiento
corriendo a lo largo también estan presentes en la imagen ACF, la coherencia casi
se pierde en esta area grande. En contraste, tomando la ACF de 1x1uym? en una
region uniforme de la superficie, la ACF muestra un alto patron coherente,
presentado en la figura IV.7.3.1 c. El analisis ACF es también usado para estudiar
los defectos relacionados con superficies coarsening.

Las imperfecciones coarsening en el arreglo de canales puede ser detectado por
medio del ajuste del perfil ACF con una funcion ondulatoria amortiguada. Para un
area uniforme de 1x1um?, el perfil ACF puede ser ajustado a una funcion del tipo:

Asin (T2 exp (- 5 IV.7.3.1)

La cual es mostrada en la figura 1V.7.3.2a.

Para el caso del perfil ACF de una region uniforme (Fig. IV.7.3.2 c), se obtiene una
constante de amortiguamiento t, = 130nm y un periodo lateral D = 66nm. En
contraste, para un area no uniforme de 1x1um?, la ACF ya no es tan coherente
como se muestra en la figura IV.7.3.2 a. El perfil ACF de la figura IV.8.3.1b de la
seccion transversal es ajustado por dos funciones senoidales con periodos
D, = 60nm y D, = 130nm. Claramente las oscilaciones con D; son generadas por
el ancho promedio de los canales simples, el segundo orden de oscilaciones con
D, puede ser relacionado al coarsening de dos canales simples. Para este perfil se
obtiene un baja constante de decaimiento de t, = 36nm reflejando la perdida de
coherencia.
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Figura.- IV.7.3.1 a) imagen AFM de area 3x3um? para la muestra NF1, b) ACF de la
imagen AFM a), ¢) ACF para la regién uniforme de la imagen AFM a) y d) acercamiento
en region de la imagen a) donde mostramos la interfase estre estructuras 1x-2x .

Para un area mas grande de AFM 3x3um? (figura IV.7.3.1 a) la ACF muestra un
patron bastante diferente, (Figura IV.7.3.2 c), para esta area grande, el perfil de la
seccion transversal, puede ser ajustado también a dos funciones senoidales, con
periodos D; = 695nm vy D, = 62nm, y una constante de amortiguamiento mas
baja t, = 16nm, como en el caso anterior D, puede ser asignado al periodo de la
faceta simple (la cual también toma en cuenta el periodo 2D, de las estructuras
2x). Sin embargo, D, representa una tercera oscilacion que puede ser asignado a
las regiones alternadas de coarsening y regiones de canales uniformes. En figura
IV.7.3.4 mostramos una imagen AFM de 3x3um? de otra regién de la muestra
NF1 de la cual observamos mas claramente la tercera oscilacién que da lugar a
una corrugacion de segundo orden de periodo lateral alrededor de 700nm.

En la figura 1V.7.3.3a se presenta la imagen AFM de otra regién de la muestra
NF1, en donde la influencia del proceso de coarsening puede ser observado en
sus primeras etapas. En este caso los canales que presentan coarsening estan
casi en una proporcion de 2 simples canales por cada estructura coarsening 1x-2x.

71



— ACF profile
Aex/t0 Two periods

a)

A, et Sin[m(x-x )/w,] +
A,e*2 Sin[r(x-x )/ W,]

1=36nm b _60nm ' D,=130nm_

~ ACF Profile
@X/t0 One period

b)

A, Sin[r(x-x )/ w;]

t,=131nm D= 66nm <=

) 0.5 oo 1.0 —ACF profile-3
“Two periods

A,e™ 2 Sin[m(x-x )/ w,] A
t;=16 nm ,f

Position [um]

Figura IV.7.3.2.- Perfil ACF (linea negra) ajustado por medio de la ecuacién IV.7.3.1 (linea
roja) a a) dos periodos para la region no uniforme de la figura IV.8.3.1 a, b) un periodo de
la regién uniforme de la figura IV.7.3.1c y ¢) dos periodos para 3x3um? figura IV.7.3.1b

Figura IV.7.3.3.- a) Imagen AFM de 3x3um? de area para la muestra NF1, b) ACF de la
imagen a).
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Figura.- IV.7.3.4 imagen AFM de area 3x3um? para una regién diferente de la muestra
NF2 con regiones tipo coarsening entre regiones uniformes de facetas.

IV.7.4 Coarsening en las primeras etapas: difusion a lo largo de los canales.

En la figura 1V.7.3.3a se revela un mecanismo extra coarsening, el cual trabaja a lo
largo de la direccion del eje del hilo. Podemos deducir de la figura 1V.7.3.3a que un
mecanismo parecido al cierre (zipper) de una camisa, es bastante importante para
el proceso que convierte dos canales (2x) a uno (1x) por medio de su uniéon en
direccién transversal. Podemos decir que este mecanismo tipo-cierre es similar a
step-bunching, pero en lugar de que los atomos se adhieran sobre un escalon de
las terrazas, los atomos que se difunden a lo largo de los canales prefieren
adherirse en los bordes de las estructuras 1x-2x de una manera tal que las
estructuras 1x son formadas a partir de estructuras 2x.

Adicionalmente, para esta primera etapa, el mecanismo descrito por las
ecuaciones 1.6.2.1 y 1.6.3.1 aun no ha alcanzado un estado estacionario, por lo
que no hay una fuerte tendencia a formar canales individuales de un ancho unico.
Por lo que cuando se produce una estructura 1x-2x o 1x-3x , el canal tipo 2x o 3x
tiende a formar un nuevo canal de ancho 2W o 3W, respectivamente, lo cual es
contrario al caso de NF2, en donde cada canal tiende a tener un mismo ancho W.
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V.- Resultados Teodricos: Muchos electrones dentro de hilos
cuanticos.

En esta seccion presentamos los resultados tedricos que se desprenden de utilizar
un potencial tipo Yukawa para abordar el problema de muchos electrones,
interactuando dentro de hilos cuantico de seccion transversal cuadrada y circular.
Se abordan dos casos, con paredes finitas (lo cual nos permite introducir
parametros de sistemas reales y observar fenomenos de tunelamiento) e infinitas.
Finalmente, se abordan también el caso en que existe un campo eléctrico externo
afectando a los electrones dentro del hilo. Como resultado relevante, mostraremos
que nuestro modelo sencillo puede describir la formacién de un cristal de Wigner,
el cual es uno de los efectos mas relevantes presentes en los HCs. En donde fue
posible, utilizamos parametros de materiales semiconductores y se compararon
con resultados experimentales reportados en la literatura.

V.1.- Implementacién del Potencial Yukawa a un sistema de 2 electrones en
HCs cilindricos y cuadrados con barreras infinitas.

Primero describiremos el caso de HCs de seccion transversal circular y de seccion
transversal cuadrada, ambos de GaAs y con barreras infinitas. Para este caso, se
debe resolver la Ec. 1l.V.5, esto se hizo numéricamente mediante el método de
diferencias finitas, el cual es descrito en detalle en el Apéndice E.

V.1.1 El limite k = «: electron libre o material en bulto

Para probar la validez de nuestro algoritmo, calculamos la funcién de onda de un
par de electrones interactuando con el potencial Yukawa dado por la Ec. 11.4.1,
para el caso de material en bulto. Para el estado base, el primer y segundo estado
excitado, resolvimos la Ec. 11.4.5 en coordenadas esféricas y tomamos el caso
limite k — oo, con lo cual se recupera el caso de electrones libres (equivalente al
caso de material en bulto). Los resultados obtenidos fueron comparados con los
reportados en la referencia [88], donde calculan estas mismas funciones de onda
utilizando un método numérico, el método WKB y el método de diferencias de
Gauss-Jackson. En la figura V.1.1 se comparan los resultados de nuestro
algoritmo con los datos reportados. Como puede observarse, nuestro algoritmo
reproduce perfectamente las funciones de onda del par de electrones en el limite
de material en bulto.
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Figura V.1.1.- Funcién de onda del bulto en funcion de la distancia electron-electron para
el estado base, primer y segundo estado excitado. Las lineas son obtenidas mediante la
solucion numeérica de la Ec. 11.4.5 por medio del método de diferencias finitas para el caso
de particula libre usando los parametros reportados en [81] con E=20MeV. Los simbolos
representan los datos numéricos reportados en [81].

V.1.2 El limite k = 0: Interaccién tipo Coulomb

En la figura V.1.2 mostramos la energia total del sistema de dos electrones
interactuando con el potencial Yukawa en funcion de la separacion de los
electrones (z1-z,). Para este caso, la longitud del hilo se varié entre 20 y 520nm.
Estos datos son obtenidos al resolver numéricamente la ecuacion 11.4.5 y
encontrar las eigen-energias del sistema.

Para generar esta figura utilizamos parametros de apantallamiento k asociados a
densidades efectivas de portadores en el rango de 10° a 10%? cm™, los cuales
abarcan el rango de los materiales semiconductores intrinseco hasta altamente
dopados. De la figura V.1.2 observamos que la energia de interaccidon electron-
electron (e-e) es menor cuando la densidad de portadores incrementa. Este
comportamiento es consecuencia del efecto de apantallamiento entre electrones,
el cual disminuye la fuerza de interaccion entre pares de electrones. Este efecto es
mas notorio a distancias e-e grandes, mayores a 50nm. Por ejemplo, para una
distancia e-e pequefia de 10nm, el cambio en la energia entre k; y k; es del orden
de 56.5meV mientras que para una distancia e-e mayor a 200 nm este cambio en
energia es practicamente nulo. Esto es, para distancias e-e mayores a 200nm, y
para densidades electronicas de sistemas realistas, la interaccion e-e es
independiente del parametro de apantallamiento.

En el recuadro de la figura V.1.2 mostramos la forma funcional del potencial
Yukawa, para 4 diferentes parametros de apantallamiento. Para k — 0, el segundo
caso limite, nuestro algoritmo debe recuperar la interaccidén del tipo Coulomb. En
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nuestro caso, este limite se obtiene para k; = 107° nm™1, el cual es representado
por la linea negra del recuadro de la figura V.1.2. Cuando el valor de k aumenta, el
apantallamiento electronico tiene el efecto de reducir la energia total de interaccion
del sistema e-e. Podemos observar que a distancias e-e menores el efecto de
apantallamiento es mas notorio y disminuye a distancias e-e grandes hasta el
punto de volverse casi independiente de éste para distancias mayores a 200 nm.
Asi, observamos que nuestro algoritmo también describe adecuadamente el limite
en el que dos electrones interactuan mediante un potencial electrostatico de tipo
Coulomb.
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Figura V.1.2.- Energia del sistema electrén-electrén en funcién de la separacién entre
electrones. El recuadro muestra la dependencia del potencial Yukawa con la distancia
electron-electron para 4 diferentes densidades electronicas.

V.1.3 Densidades electronicas para los primeros estados confinados:
seccién transversal

En la figura V.1.3 mostramos las graficas de contornos de la seccion trasversal
(plano confinado), en dos dimensiones (2D), de la densidad de carga del hilo
cilindrico y cuadrado. Estas graficas son generadas resolviendo la Ec. 1l.V.4, la
cual tiene la solucion analitica detallada en el Apéndice B. Nos enfocaremos en los
dos primeros estados confinados. El estado base sera representado por Co 4
(=2.4048, el primer cero de la funcion Bessel) para el hilo cilindrico y ny= ny= 1
para el hilo cuadrado (figuras V.1.3a y V.1.3c, respectivamente). Por otro lado, el
primer estado excitado sera representado por Cp2 =5.52, (el segundo cero de la
funcion Bessel) para el caso del hilo cilindrico y n,=2, ny,= 1 para el hilo cuadrado
(figuras V.1.3b y V.1.3d, respectivamente). En los calculos, consideramos para la
seccion transversal x=y=2p=8nm, un largo de hilo de 10nm y una densidad de
carga |A(z)|?> normalizada a la unidad.

76



0.9
072
1 054
0.36
0.18

. 0.45
036

- 0.27
Lo1s
0.09

Figura V.1.3.- Gréafica de contornos en 2D para la probabilidad de densidad del estado
base (a, c) y primer estado excitado (c, d) en la seccién transversal del hilo cuadrado (c,
d) y cilindrico (a, b).

Como podemos observar, la Ec. Il.4.4 es independiente del parametro de
apantallamiento, por lo tanto, estas distribuciones de carga son independientes
de k. Esta independencia con el parametro de apantallamiento es de esperarse,
debido a que en el sistema propuesto el par de electrones estan localizados a lo
largo del eje del hilo (eje z).

En la figura V.1.3 observamos que el estado base presenta una distribucion de
carga simétrica radial concentrada en el centro del hilo. Para el caso del hilo
cilindrico (figura V.1.3a) mas del 90% del total de la carga esta concentrada la
region circular central del hilo de radio p < 1nm. Para el primer estado excitado
(figura V.1.3 b) la densidad de carga presenta una distribucion toroidal, en el cual
la mayoria de los portadores de carga estan concentrados en un toroide con
seccion transversal de ancho ~1nm. La distribucidn de carga para el estado base
en el hilo cuadrado es similar a la del hilo cilindrico, la densidad de cara es mas
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compacta en el centro y los contornos tienden a tomar la forma de la barrera
cuadrada entre mas cercanos estén al borde. El primer estado excitado presenta
un forma muy diferente a la del hilo cilindrico, en este caso la carga es distribuida
simétricamente con respecto el centro en dos elipsoides.

Los resultados anteriores pueden ser comparados directamente con resultados
reportados en otros lados [16], con los cuales concuerda, pues no difiere del
tratamiento tipico que se le da a sistemas confinados en 2D. El nuevo
planteamiento que proponemos para el problema de muchos electrones en un HC
arrojara resultados novedosos cuando analicemos el comportamiento de los
portadores a lo largo del hilo, visto a lo largo de la seccion longitudinal.

V.1.4 Densidades electronicas para los primeros estados confinados:
seccion longitudinal

Utilizando el mismo procedimiento, pero ahora a lo largo del eje del hilo,
calculamos las proyecciones en 2D por medio de la solucién analitica de la
ecuacion 11.4.4 y la solucion numérica de la ecuacion 11.4.5. Para esta parte
trabajamos los dos primeros estados de la seccion transversal confinada del hilo,
definidos anteriormente y el estado base en el eje z. En la figura V.1.4 mostramos
el estado base (nx= ny= 1) (figura V.1.4(a-c)) y el primer estado excitado(nx=2, ny
= 1) del hilo cuadrado. En este caso si tenemos dependencia con el parametro de
apantallamiento, por lo cual se tomaron valores relevantes en la parte
experimental de 10° cm™ (material intrinseco), 10'® cm™ (material dopado) y 10%
cm™ (material altamente dopado). La proyecciones del estado base para el hilo
cilindrico son similares a las del hilo cuadrado, es por eso que sélo mostramos las
del hilo cuadrado. Para este caso utilizamos un hilo de longitud de 10nm, por lo
que vamos a tener un confinamiento de un hilo corto, similar a un punto cuantico
alargado. Las proyecciones 3D, en las cuales se pueden observar mas detalles en
la distribucion electronica, se encuentran debajo de cada proyeccion 2D que le
corresponde.

Por otro lado, para el caso del primer estado excitado Cy2=5.52, (el segundo cero
de la funcion Bessel) para el caso del hilo cilindrico y ny =2, n,= 1 para el hilo
cuadrado, encontramos diferencias en las distribuciones de carga para las dos
diferentes geometrias de hilo, teniendo elipsoides simétricas con respecto al
centro para el hilo cuadrado y toroides para el hilo cilindrico.

Observamos que para una densidad de electrones mas baja (10° cm™) las
distribuciones en el centro se traslapan, para ambos estados, aunque a pesar de
este traslape las distribuciones se ven bien definidas. Al aumentar la densidad de
portadores (10?2 cm™) el traslape entre distribuciones es mayor, tal que no se logra
distinguir una con respecto de la otra. Esto es, al aumentar la densidad de carga
ésta se redistribuye y el cambio en las distribuciones es mas notorio en el centro
del hilo.
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Figura v.1.4.- Proyecciones 2D y 3D del estado base para el hilo cuadrado en el plano x-
z (a-c) y primer estado excitado para el hilo cuadrado (d-f) y cilindrico (g-i) de longitud
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L=10nm, dependientes del parametro de apantallamiento, para (a, d, g) N=10°cm™, (b, e,
h) 10" cm?y (c, f, i) 10%2 cm™.

V.1.5 Potencial Yukawa y formacion de cristal de Wigner en una dimensién

El anterior efecto de redistribucién de carga es parecido al proceso caracteristico
de la formacion del cristal de Wigner descrito en la seccién I1.2. Con el objeto de
investigar mas a fondo si nuestro modelo es capaz de predecir la formacién de
este cristal se analizaron diferentes escenarios. En la figura V.1.5 mostramos los
perfiles de la densidad electrénica |A(z)|?> tomados a lo largo del eje z para
sistemas en los cuales la distancia e-e se varid en el régimen de interaccion de
potencial de corto (Fig. V.1.5(a), r=5 nm), intermedio (Fig. V.1.5(b), r=15 nm) y
largo alcance (Fig. V.1.5(c-f), r=200, 500, 1000 X 5000 nm). Adicionalmente la
densidad electrénica fue variada en el rango de 10° a 10%2 cm™, el cual esta dentro
de los valores de concentraciones electronicas experimentales. Una concentracion
de 10%* cm™ - experimentalmente demasiado alta- fue considerada con la finalidad
de explorar efectos extremos en un sistema 1D.

Para facilitar la comparacién con datos tedricos y experimentales reportados en la
literatura, realizamos un calculo estimado de la densidad de carga adicionada para
cada parametro de apantallamiento en funcién de la longitud del hilo. Para k; la
carga agregada es practicamente nula para todas las longitudes del hilo
mostradas en la figura V.1.5. Esto es, para k; los dos electrones interactuan
mediante un potencial repulsivo Couldmbico. Para este caso, observamos que la
distribucion electronica es tal que los dos electrones tienden a estar lo mas
separadamente posible. Este comportamiento se observa mejor en la figura V.1.6,
en el cual graficamos la posicidon del centro de cada pico de la densidad
electronica en funcion de la longitud del hilo. Podemos observar que si existen
sb6lo 2 electrones interactuando sin carga adicional, el espaciamiento inter-
particula incrementa progresivamente, este efecto no cambia al tener un cambio
en la longitud del hilo, pasando de confinamiento tipo punto cuantico (L/2 < 15 nm)
al régimen de hilo cuantico (L/2 > 15 nm ).

Para k, ya se tiene carga adicional considerable. EI numero de electrones es
dependiente de la longitud del hilo, lo cual se indica para todos los parametros de
apantallamiento en la figura V.1.6. Para el régimen de fuerte confinamiento (10
nm de longitud de hilo) la carga extra produce un efecto de apantallamiento que
provoca que la densidad electrénica se distribuya al centro del hilo. Cuando la
longitud del hilo es de 30nm la distribucidon electrénica empieza a generar dos
distribuciones de carga bien definidas, que se empiezan a alejar del centro del
hilo; al aumentar la longitud y pasar al régimen de hilo (mayor a 200 nm), esta
distribucion electronica presenta dos maximos bien diferenciados entre si,
espaciados simétricamente a lo largo del hilo. Esta distribucién se mantiene para
distancias de 400nm o mayores, estableciendo dos distribuciones perfectamente
independientes que guardan siempre una distribucién simétrica a lo largo del hilo,
lo cual es una caracteristica que define la formacion de un cristal de Wigner [89-
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92]. Ademas, el rango de densidad electronica en el cual se establece la molécula
de Wigner, para k, , es consistente con resultados previos teoricos y
experimentales [82-84].

Para k5 la carga electronica adicionada es de 10°cm™ para una longitud de 10 nm
a 10° para 10 pm. Para una longitud de 10nm la interaccién e-e es completamente
apantallada, por lo que los dos electrones se encuentran en el centro del punto
cuantico. Cuando se incrementa la longitud la distribucion de carga tiende a
alejarse del centro y separarse, parecido al caso de k,, encontrando la formacién
de la molécula de Wigner en una longitud de 10 pym. Finalmente para la
concentracion mas alta, dada por k, la interaccibn e-e es completamente
apantallada y la molécula de Wigner es destruida, dando lugar a una distribucion
de carga centrada en el origen y siendo independiente de la longitud del hilo.
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Figura V.1.5.- Densidad de carga |A(2)|?, para Kk, =10"°nm™, k, =1nm™!, k3 =
100 nm™1y k, = 5000 nm™1, para longitudes de hilo de a) 10nm (punto cuantico), b) 30nm
(limite hilo-punto), c) 400nm (hilo), d) 1000nm, e) 2000nm y f) 10000nm.

De la figura V.1.6 observamos que la densidad electronica 6ptima para que el
sistema en el régimen de hilo cuantico cristalice, dando lugar a la formacion de la
molécula de Wigner, es dada por k,. Para valores mayores a este, la cristalizacion
se presenta para longitudes mas grandes, por otro lado, existe un limite, tal que si
la densidad de electrones es mayor, como en el caso de k, no se logra la
cristalizacion a pesar de que la longitud sea muy grande, que es consistente con lo
reportado. Cuando la densidad es menor, k;, sélo se obtiene una interaccion
repulsiva entre el par de electrones en un sistema sin cristalizar, independiente de
la longitud del hilo.
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longitudes del hilo mostradas en la figura 17 para k; =10 °nm™!, k, = 1nm™1,
k3 =100nm™1y k, = 5000 nm~1. La carga adicionada por medio de k, en unidades de la
carga del electron, es presentada en algunas longitudes representativas.

En conclusion, nuestro modelo aun cuando es muy sencillo, es capaz de
reproducir la formacion de la molécula de Wigner de la misma forma que lo hacen
otro modelos mucho mas sofisticados. Ademas, lo sencillo del modelo permite
analizar el sistema 1D de muchos cuerpos bajo diferentes escenarios de una
forma mas facil en cuanto a la manipulacién en la distancia e-e, la densidad
electronica y el rango de interaccién en el potencial.

V.2 Implementacion del Potencial Yukawa en un sistema de 2 electrones
dentro de un Hilo cuantico cilindrico y cuadrado con barreras finitas.

Para este sistema resolvimos la Ec. 11.4.5 para los planos x-z (hilo cuadrado) y p-z
(hilo circular) de forma numérica. A su vez, para la seccion transversal resolvimos
las ecuaciones b.23, b.25 y Db.36 trascendentales asociadas, mediante el
procedimiento descrito en el apéndice B. EI modelo considera un hilo de GaAs, de
seccion transversal cuadrada y circular, embebido en una matriz de AliGai.xAs,
para una concentracion de Aluminio x=0.23. La longitud de la seccion transversal
fue variada dependiendo del estado, para el estado base x=y= 2p =4 nm y para el
primer estado excitado x=y= 2p= 10 nm. Estos ultimos valores fueron elegidos
debido a que para secciones de menor tamafo no existe primer estado excitado,
so6lo estado base.
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V.2.1 Barreras finitas: seccion transversal.

En la figura V.2.1 mostramos las graficas de contorno de la distribucion de carga
en la seccion transversal para el estado base con x=y= 2p =4 (Fig. V.2.1(a, b)) y
del primer estado excitado (Fig. V.2.1 (e, f)) para x= y= 2p =10 nm, en el hilo
cilindrico (Fig. V.2.1 (a, e)) y cuadrado (Fig. (b, f)). Similar al caso de barreras
infinitas, estas son independientes del parametro de apantallamiento, para el
estado base la mayor parte de la carga se encuentra en el centro del hilo, la
diferencia se da en el borde, para ambas geometrias de hilo, la carga total ya no
esta distribuida dentro del hilo, también tenemos carga fuera, lo cual es debido al
tunelamiento electrénico. Por otro lado, la densidad de carga en los bordes toma la
forma de la seccion del hilo: para el caso cuadrado observamos contornos que
inician circulares y se van haciendo cuadrados en la frontera del hilo. Por otro
lado, para el cilindrico los contornos inician y terminan circulares. Para el primer
estado excitado tenemos la misma similitud en la distribucién de carga mostrados
en los resultados de barreras infinitas mas los efectos de tunelamiento
encontrados en el estado base.

a)

Q
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-20
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Figura V.2.1.- Gréficas de contorno para la densidad de carga en la seccion transversal
para el estado base (a-d) y el primer estado excitado (e-h). Para x= y= 2p =4nm (a, b), x=
y= 2p =8 nm (e, f), se presentan efectos de tunelamiento en el estado base y el primer
estado excitado, respectivamente. Para x= y= 2p =10 nm (c, d), x= y= 2p =24, 20 nm (hilo
cilindrico y cuadrado, respectivamente) (g, h), se recobra el caso de barreras infinitas
(estado base y primer estado excitado, respectivamente).

Con la finalidad de corroborar consistencia en este modelo, cambiamos el tamafio
de la seccidn transversal hasta perder el efecto de tunelamiento, lo cual nos
deberia arrojar resultados similares al caso anterior de barreras infinitas. En la
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figura V.2.1 presentamos las graficas de contorno de la seccion transversal para
el estado base (Fig. V.2.1 (c, d)) y primer estado excitado (Fig. V.2.1 (g, h)), del
hilo cilindrico (Fig. V.2.1 (c, g)) y del hilo cuadrado (Fig. V.2.1 (d, h)). Observamos
gue para el estado base, en ambos hilos el efecto de barreras infinitas se presenta
para secciones transversales x, y, 2p = 10 nm. Para el primer estado excitado,
este efecto se encuentra para x= y= 20nm, en el caso del hilo cuadrado y 2p
=24nm para el hilo cilindrico. Para el primer estado excitado el tamafo de la
seccion transversal depende de la geometria del hilo, debido a los efectos de
borde y a que la distribucién de carga no es mayor en el centro, como en el caso
del estado base.

V.2.2 Seccion transversal: tunelamiento electréonico.

En la figura V.2.2 presentamos la grafica obtenida para los coeficientes de
transmision y reflexion electronicos (Ec. b.26 y b.27) para un hilo cuadrado con las
mismas secciones transversales utilizadas en las figuras V.2.1 (d, b, h).
Observamos que para valores mayores a V,_. (donde V,_, es el potencial
asociado a la barrera, definido en la ecuacion b.3 del apéndice B) hay una
transmision casi total de electrones que se aproximan al 100% con el incremento
de la energia y lo contrario para la reflexion. Para valores menores aVj,_. la
transmision de los electrones desciende y la reflexion aumenta, lo que es sefal de
que los electrones son atrapados dentro del pozo. De la Ec. b.26, si el término
senoidal es cero, el potencial se vuelve invisible para los electrones incidentes, por
lo que para que esto ocurra se debe cumplir la condicion de que:

L
E\/Zm*(l/;,_e +E)=nn

Donde E,, son las energias en las cuales hay una transmision total de electrones,
que en la figura V.2.2 a) son los puntos de las curvas que tocan la linea horizontal
T=1 y el caso contrario para la reflexion R=0. Si despejamos esta energia,
observamos que obtenemos la formula de las eigenenergias para un pozo de
potencial infinito, reportadas en el apéndice del sistema anterior para el plano
confinado.

Al aumentar el tamafo de la seccion transversal aparecen m’ss oscilaciones en
las regiones menores a V,_. en el coeficiente de transmision y reflexion. Ya que
estos puntos maximos estan asociados a eigenenergias en un pozo de barreras
infinitas, vemos que para L=4nm solo tenemos el estado base, que es consistente
con lo calculado para barreras finitas. Para L=10nm aparecen dos maximos, el
primero en la region de energia menor a V,_. y el segundo en la region mayor a
V,—e, pOr lo que en el estado base la transmision es menor que en el primer
estado excitado, lo cual es consistente con los contornos obtenidos para la
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seccion transversal mostrados en la figura V.2.1 d) y ademas la energia del estado
base calculada para barreras finitas E;y = 0.083 eV es muy parecida a la de
barreras infinitas E;; = 0.088 eV. Para L=20nm encontramos 7 oscilaciones, los
dos primeros maximos, asociados al estado base y primer estado excitado se
encuentran en la region 0-Vo, presentando una transmisibn menor a 1,
coincidiendo nuevamente con la figura V.2.1 h) y teniendo una energia para el
sistema de barreras finitas E;y = 0.053 eV, E,; = 0.013 eV y para barreras infinitas
E,; = 0.056, E;; = 0.014.

Para el coeficiente de reflexion tenemos un comportamiento similar en cuanto a la
presencia de oscilaciones y un caso contrario, cuando la transmision es menor, la
reflexion mayor y viceversa. Para transmision total no hay reflexion, ahora los
minimos en las oscilaciones se asocian a eigenenergias en el pozo de potencial
con barreras infinitas.

En conclusion, en esta seccion estudiamos el efecto de tunelamiento presente en
el plano x — y para un hilo de seccion transversal cuadrada de GaAs embebido en
una matriz de Al.Gai;As. Para tamafos de seccidn transversal L=4nm solo
tenemos el estado base por lo que la mayoria de los electrones traspasan la
barrera. Al aumentar L, aparecen mas estados y como consecuencia se
encuentran mas electrones confinados, disminuyendo Ila probabilidad de
tunelamiento. En este plano no observamos efectos con el parametro de
apantallamiento, ya que, recordando la forma funcional de este sistema, es
independiente del potencial Yukawa.

-------------------------------------------------------------------------- 1.0
L=4 nm 0.8
=L=10 nm
=L=20 nm
10.6
= =
= had
10.4
. y {0.2
0.0t 0.0

00 01 02 03 04 05 00 01 02 03 04 05
Figura V.2.2.- Coeficiente de a) transmisién y b) reflexién para el hilo cuadrado de seccién
transversal x=y=4, 10 y 20nm.
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V.2.3 Barreras finitas: seccién longitudinal.

En la figura V.2.3 presentamos las proyecciones 2D y 3D del plano x-z, a lo largo
del hilo, para el estado base y primer estado excitado para el hilo cuadrado (Fig.
V.2.3 a-d), e-h)) y para el hilo cilindrico (Fig. V.2.3 i-)) para diferentes valores del
parametro de apantallamiento. Estas fueron calculadas por medio de la solucién
numeérica de la ecuacion 11.4.5 y la solucién de las ecuaciones trascendentales en
la seccion transversal (Ec. b.23, b.24 y b.36), considerando hilos cortos de longitud
z=10nm. Para la seccion transversal utlizando los mismos valores considerados
para generar la figura V.2.1, al caso asociado al caso a tunelamiento (Fig. V.2.3 a-
C, e-g, i-k) ) y el caso limite donde se reproducen contornos similares al sistema
con barreras infinitas (Fig. V.2.3 d, h, I). Los valores utilizados para el parametro
de apantallamiento se adecuaron para encajar con los niveles de impurezas en
materiales semiconductor intrinsecos (N4), dopados (N2) y altamente dopados
(N3).

De las Figuras V.2.3 a-c podemos observar que para el estado base, debido al
tunelamiento de electrones, el hilo cuadrado presenta distribuciones de forma
elipsoidal incompletas. El efecto de apantallamiento es notorio en el centro del
hilo, al aumentar la densidad electrénica las elipsoides se van traslapando. El
efecto de tunelamiento desaparece al aumentar el tamano de la seccion
transversal a L=10nm como se muestra en la figura V.2.3 d). Para el hilo cilindrico
se obtienen proyecciones similares a las del hilo cuadrado en el estado base, por
tal motivo no se muestran en la figura V.2.3. La unica diferencia se observa cerca
del borde del hilo, donde las distribuciones toman la forma de la barrera y el efecto
de tunelamiento se pierde en este caso para p= 5nm.

En el primer estado excitado, para el hilo cuadrado tenemos 2 distribuciones
elipsoidales incompletas, asociado al tunelamiento, que muestran un efecto similar
en el centro del hilo al del estado base con el aumento en la densidad de
portadores. Aumentando el tamafio de la seccion transversal, obtenemos
distribuciones elipsoidales completas, para un tamafio L= 20nm.

En el caso del hilo cilindrico, el primer estado excitado presenta distribuciones
toroidales con efectos de tunelamiento. Este efecto desaparece para radios p=
25nm. El efecto de apantallamiento es notorio en el centro del hilo, al aumentar la
densidad electronica, los toroides se traslapan.

Para el primer estado excitado, el efecto de tunelamiento desaparece para
diferentes valores de L y p debido a los efectos de borde, como es de esperarse,
para el hilo cilindrico este debe ser de seccion mayor que el cilindrico. Por lo que
los efectos geométricos son notorios en el primer estado excitado. En el estado
base la geometria casi no afecta las proyecciones.

Similar al caso del hilo con barreras infinitas, el efecto de traslape de las
distribuciones de carga en el centro del hilo se atribuye a la formacion de la
molécula de Wigner. Para este sistema las figuras V.1.5 y V.1.6 permanecen
invariables, por lo que el valor éptimo de densidad de carga para un hilo esta dado
por Ko.
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Figura V.2.3.- Proyecciones 2D y 3D del estado base para el hilo cuadrado en el plano x-
z-2D y x-y-z-3D (a-d) y primer estado excitado para el hilo cuadrado (e-h) y cilindrico (i)
de seccion transversal x=y= 2p=4, 8nm (Estado base y primer estado excitado,
respectivamente), x=y=2p=10/20,24nm (Estado base/ primer estado excitado hilo
cuadrado y cilindrico, respectivamente), caso limite- barreras infinitas, dependientes del
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parametro de apantallamiento, para (a, e, i) N;=10° (b, f, j) No=10"® y (c, d, g, h, k, |)
N;=10%* cm™,

Concluimos de esta seccion que el efecto de la formacion de la molécula de
Wigner se mantiene y es independiente de las barreras finitas y del tamafio de la
seccion transversal, por lo que el valor 6ptimo para la formacion del cristal de
Wigner esta dado por k» para el caso de ambas geometrias y en un
comportamiento similar al reportado en la seccién V.1.5.

V.3 Barreras finitas: efecto de un campo eléctrico externo.

Habiendo integrado parametros experimentales a nuestro modelo, propusimos
afadir el efecto de un campo externo, con la finalidad de estudiar efectos de
transporte en estado estacionario. Para esto resolvimos numéricamente la
ecuacion 11.4.4, que representa al par de electrones en el sistema centro de masa
y que de acuerdo a su forma funcional es independiente del parametro de
apantallamiento y de la forma de la seccidn transversal. Para este caso se
tomaron longitudes de hilo de 10nm, 100nm y 1um con campos eléctricos para
cada longitud en el rango de 0- £150 KV/cm, 0- +150 V/cm y 0- £0.1 V/cm,
respectivamente.

En la figura V.3.1 a) mostramos la densidad electronica, |B(R)|? , normalizada a la
unidad. Utilizamos el sistema de centro de masa, un hilo de 10nm de longitud con
y 3 diferentes valores de campo eléctrico. Observamos que para Ecx=0 KV/cm la
distribucion de carga presenta un maximo en R= 0 nm, lo cual es consistente con
lo reportado anteriormente del sistema sin campo eléctrico. Esto es, para este
caso reproducimos al par de electrones acoplados en el centro del hilo. En este
caso, la distribucion de un solo maximo representa al par de electrones. Al
aumentar el campo a E.«=80 KV/cm observamos un corrimiento del maximo en
sentido contrario al campo, el maximo esta vez se encuentra en R=1.54 nm y la
forma del pico cambia, la densidad se va aproximando mas rapido a cero en la
parte positiva de R, perdiendo la simetria con respecto al centro del hilo y del pico.
Para Ecx=150 KV/cm, encontramos un corrimiento mayor de R= 2.1 nm, analogo
al caso anterior, la simetria se pierde con respecto al centro del hilo y del pico.
Para un E«x<0, los corrimientos son hacia la parte positiva de R y se encuentran
los mismos efectos al variar el campo.

El efecto del campo externo se ve reflejado en el cambio de la energia del sistema
centro de masa, el cual se muestra en las figuras V.3.1 b-d). Al aumentar el campo
se presenta un corrimiento a energias menores. Se presenta un valor limite de Eex
que es dependiente del tamafio de la longitud del hilo, para campos mayores a
este ya no se pueden recuperar las condiciones a la frontera para los extremos del
hilo. Observamos que para valores de campo 0, debemos obtener un valor de
energia igual al de una particula de masa 2m* en un pozo de potencial infinito
(h?m?/((2m*)8L% ). Para el caso de un hilo de 10nm y un campo nulo, la energia
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Er=29meV, el cual coincide con el de barreras infinitas, (régimen punto cuantico),
el campo es del orden de KV/cm, con un limite de £+150KV/cm (Fig. V.3.1 b)). Al
aumentar la longitud a 100nm para un campo de 0 Egr=.29meV, la escala para el
campo cambia a V/cm con un Ee maximo de £150V/cm (Fig. V.3.1c)). Para
L.=1um, el campo externo esta entre 0 y £0.1V/cm (Fig. V.3.1 d)) y Er=0.0029meV
para un campo 0. Para las 3 longitudes observamosuna dependencia de la
energia con Ee similar, tipo parabdlico. Este rango de valores encontrados para
campo eléctrico son comparables con los reportados experimentalmente en la
literatura, para puntos e hilos cuanticos [85-87].

a) +E., [KeV/cm]- . 150
1.0F- £ 20 o “>ra " Ee=80 | 150fe )
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Figura V.3.1.- a) Densidad de probabilidad para 3 diferentes valores de campo eléctrico
(Eex=0, 80 y 150 KV/cm ), b) Dependencia de la energia con la variacién del campo
eléctrico externo de 0 a +150 KV/cm para un hilo de longitud L,=10nm, c) Ec de 0 a
+150V/cm para L,=100nm y d) E¢x de 0 a £0.1V/cm para L,=1um

En la figura V.3.2 (a-d) presentamos las proyecciones 3D para el estado base del
hilo cuadrado de los planos x-y-R de longitud L,=100nm, tamafio de seccion
transversal x=y=4nm y su dependencia con el campo externo para 3 valores 0, 80
y 150 V/cm. La forma de las distribuciones son similares a las encontradas para el
modelo del hilo con barreras finitas (seccion anterior), de forma elipsoidal, esto es
debido a que para la seccién transversal resolvimos las mismas ecuaciones
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trascendentales que en el apartado anterior. El corrimiento encontrado en la
densidad de probabilidad de la figura V.3.1 a) se refleja en el desplazamiento de la
elipsoide hacia la parte negativa de R, debido a que, en este caso, el campo es
positivo. Analogo a los casos anteriores, el estado base para el hilo cilindrico es
similar al del hilo cuadrado.

La Fig. V.3.2 (e-h)) muestra la proyeccion 3D del primer estado excitado para el
hilo cuadrado de dimensiones x=y=8nm, L,=100nm dependiente de la magnitud y
direccién del campo externo. La distribucidon electronica consta de dos elipsoides,
para el caso del hilo cilindrico la distribucién cambia, teniendo forma toroidal (Fig.
V.3.2 (i-)), con un tamafo de seccion transversal p= 4nm, igual a los resultados
presentados para barreras finitas e infinitas. Similar al estado base, el efecto del
campo se asocia al desplazamiento de las distribuciones electrénicas en sentido
contrario al campo. El desplazamiento para un E=80V/cm es de R=15.44nm. El
maximo desplazamiento obtenido R=20.57nm esta dado por un valor de campo
externo de 150V/cm, de ambas geometrias de hilo y estados confinados
presentados. Para los tamafos de seccion transversal elegidos en este caso,
tenemos efectos de tunelamiento, que se observan en las distribuciones de
electrones incompletas mostrados desde una mejor perspectiva en las figuras
V.3.2(a, e, i). Podemos observar el cambio de las distribuciones en funcion del
aumento del campo, obtenemos formas que se van comprimiendo conforme
aumenta este.

En conclusion en esta seccion estudiamos el efecto de un campo eléctrico externo
en un sistema tipo HC de seccion transversal cuadrada y circular y su
dependencia con la longitud del HC, estudiando el régimen en el que el HC es
considerado un punto cuantico en donde el Ee es del orden de KV/cm para
L,<30nm y el caso de HC L,>30nm para un Egx del orden de V/cm, lo cual es
consistente con lo reportado en trabajos experimentales [88].
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Figura V.3.2.- Proyecciones 3D del estado base para el hilo cuadrado en el plano x-y-R
(a-d) y primer estado excitado para el hilo cuadrado (e-h) y cilindrico (plano p-R) (i-1) de
seccion transversal x=y= 2p=4nm y x=y= 2p=8nm (Estado base y primer estado excitado,
respectivamente) y longitud L,=100nm, para (a, b, e, f, i, j) Eex= 0, (c, g, k) 80 y (d, h, I)
150V/cm.

V.4 Dos hilos cuadrados paralelos con barreras finitas.

Continuando con el estudio sistematico de modelado para hilos cuanticos
propusimos un sistema de dos hilos acoplados con seccién transversal cuadrada
conteniendo un par de electrones cada uno, para un sistema ideal, en el cual el
par de electrones en un hilo no interactua con el par de electrones del segundo
hilo. En esta caso resolvimos la ecuacion 11.4.4 para un sistema tipo pozo finito en
el eje y, esto es debido a que en un sistema real se pueden crecer capas de hilos
apiladas con separaciones entre capas de 100nm o mas, para estas dimensiones,
los hilos vecinos entre capas ya no interactuan o también se puede crecer una
sola capa de hilos. Para el eje x resolvimos un sistema de matrices como se
muestra en el apéndice F, para el eje a lo largo del hilo resolvimos la ecuacion 6.5
por medio del método de diferencias finitas (apéndice E), en sistemas reales, los
hilos en el eje x se encuentran separados aproximadamente a 55nm, a estas
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distancias existe interaccion entre hilos vecinos de electrones que atraviesan la
barrera. Para este caso los dos pozos tienen el mismo tamafo y las barreras son
del mismo tamafno, Nuevamente, consideramos que el pozo es de GaAs y las
barreras de Al.Gai.cAs, para una concentracion c=0.3, por lo que el potencial de la
barrera estara definido por la ecuacion b.4 para V,_,.

Para el caso del eje y trabajamos con el estado base, para el eje x con la primer
configuracion de tamafios utilizamos todos los estados encontrados y para la
segunda configuracion solo presentamos el estado base, en todos los casos
usamos una longitud de hilo de 10nm (region de punto cuantico), con la finalidad
de observar y comparar los efectos de cristalizacion de electrones de las
secciones anteriores.

En la figura V.4.1 mostramos las proyecciones 2D del plano x-z y 3D de la
densidad de carga. En el caso 3D, los planos que cortan las distribuciones son
asociados al inicio y final del pozo. Para este caso vemos que la forma de las
distribuciones son similares a las encontradas en la seccién de barreras finitas,
tenemos distribuciones elipticas, Aqui tenemos pozos de 8nm con barreras de
1nm.

Para el caso del estado base, las distribuciones se encuentran totalmente
acopladas dentro del pozo para tamafos de pozo y barrera de a=8nm y b=1nm,
respectivamente (figura V.4.1 a-c)), podemos observar que los planos cortan las
elipsoides, esa fraccion es correspondiente a la probabilidad de tunelamiento para
ambos pozos.

El primer estado excitado presenta un desacople en la barrera, teniendo asi,
distribuciones bien definidas en cada pozo. La distribucion se muestra incompleta
en el eje y, esto es debido a que para el pozo en esa coordenada existe
tunelamiento (x=y=8nm, Figura V.4.1 e-g)), el cual es equivalente al del eje x ya
que los pozos tienen el mismo tamafo por ser un hilo de seccion transversal
cuadrada.

Para el segundo estado excitado encontramos 3 distribuciones elipticas en el eje
X, con un acoplamiento dentro del pozo casi total de las elipses centrales (Figura
V.4.1 i-k)), por lo que casi la tercera parte de la densidad de carga atraviesa la
barrera.

Para estas dimensiones solo tenemos estos 3 niveles de energia, si el tamafo de
los pozos disminuye, desaparecen niveles, en el caso contrario, si aumentamos el
tamano del pozo, observaremos la presencia de mas niveles de energia.

Para la dependencia con el parametro de apantallamiento, usando los mismo
valores para obtener densidades electronicas en el rango intrinseco- dopado y
altamente dopado, podemos ver que el efecto en cada hilo es similar al obtenido
en las secciones anteriores, para densidades bajas (figura V.4.1 a,d,e,h,il))
observamos la formacidon de la molécula de Wigner. Al aumentar el parametro de
apantallamiento la redistribucion de carga hace que se vaya perdiendo la
cristalizacion de electrones.
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Figura V.4.1.- Proyecciones 2D y 3D para dos hilos cuadrados acoplados con dos
electrones dentro de cada uno, las columnas corresponden al estado base y primer y
segundo estado excitado encontrados para esta geometria, las 3 primeras filas el tamafio
de los pozos es de 8nm y barreras de 1nm, la ultima fila es para un pozo de 10nm vy
barreras de 10nm, las proyecciones son dependientes del parametro de apantallamiento,
la primer y ultima fila corresponde a N4=10°, la segunda fila a N,=10" y la ultima fila a
N3=10%? cm™. La longitud del hilo es de 10nm.
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Para ver que ocurria en el limite dado en la seccidon de barreras finitas, para no
encontrar efectos de tunelamiento, aumentamos el tamafo del pozo y de la
barrera hasta a=b=10nm, observamos de la figura V.4.1 a,h,l) que se recupera la
forma esperada, se pierde el acoplamiento entre pozos, coincidiendo el valor con
el reportado para el caso de barreras finitas cuando se exploraron los casos limite
del tunelamiento, por lo que se recuperaron las distribuciones elipticas completas.
Las densidades electronicas en esta fila se calcularon para un parametro de
apantallamiento N;=10°cm™ el caso en el que tenemos cristalizacion de
electrones.

En esta seccidon iniciamos los estudios de sistemas de hilos acoplados para
observar y encontrar los limites de acoplamiento entre pozos y barreras. Este tipo
de sistemas experimentalmente son de gran interés, ya que por medio de MBE y
el auto-ensamblado obtenido en este trabajo se pueden crecer hilos cuanticos con
separaciones menores al periodo de facetamiento, por o que el modelo propuesto
puede ser aplicado para observar efectos de muchos cuerpos en sistemas reales.
El implementar mas hilos al modelo y c6digo que realizamos en este trabajo no es
muy complejo, teniendo en cuenta el trabajo realizado.
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Conclusiones y perspectivas

En conclusién, en la busqueda de las condiciones oOptimas para el auto-
ensamblado de superficies facetadas las cuales pueden ser utilizadas como
plantilla para la fabricacion de HCs, realizamos diferentes series de crecimiento
homoepitaxial sobre superficies de Al-GaAs(631) por MBE y, apoyados con
diversos modelos que describen el facetamiento en superficies vecinales,
podemos concluir lo siguiente:

l.- A partir de los modelos descritos por las ecuaciones 1.5.2.1 y 1.5.3.1,
concluimos que para obtener superficies acanaladas uniformes debiamos
establecer condiciones de crecimiento tales que: (i) los atomos que arriben a la
superficie de la muestra tengan una alta difusién superficial (esto mediante el
aumento de T¢ y/o la razén 111/V), (ii) el tiempo de depdsito sea lo suficientemente
largo como para que se establezcan las condiciones de equilibrio de las
interacciones superficiales asociadas al campo elastico superficial y al proceso de
coarsening, (iii) que existen etapas del crecimiento en las cuales los procesos
cinéticos, elasticos y de coarsening tienen pesos especificos diferentes: al inicio
los procesos cinéticos son los importantes, en tiempos intermedios (alrededor de
50 minutos, creciendo a 0.6 micras/hora) inestabilidades de las contribuciones
elastica y de coarsening son las importantes y, para tiempos mayores (alrededor
de 100 minutos, creciendo a 0.6 micras/hora), el estado estacionario de las
contribuciones elasticas y de coarsening son las que dominan, estableciendo la
formacion de arreglos facetados de un unico periodo lateral.

Bajo las condiciones exploradas en esta tesis, encontramos que las condiciones
optimas para reproducir el auto-ensamblado de facetas uniformes, en el sistema
MBE instalado en la CIACYT, son: Pga=1.3x10" Torr, Pas=7x10® Torr, T,=650 °C y
te=50min.

Como perspectiva proponemos explorar mayores tiempos de crecimiento y hacer
series de crecimiento en la que logremos diferenciar la mejora de la difusion
superficial al variar TC y la razén IlI-V por separado. Esto nos permitira fijar
valores para los parametros de la ecuacion 1.5.3.1 y relacionados directamente
con condiciones experimentales.

II.- Propusimos un modelo que describe el proceso de facetamiento en el substrato
de Al-GaAs(631), que es un plano de Al localizado dentro del TE. El modelo
propuesto (fundamentado por RHEED y AFM) es similar a los que se han
propuesto para describir el facetamiento en orientaciones Al sobre los bordes del
TE y para los SV. Como perspectiva, planteamos crecer una serie de muestras
crecidas bajo las condiciones Optimas de crecimiento en la cual variemos tc. Esto
nos servira para validar nuestro modelo de forma mas sélida y para explorar otros
efectos involucrados en la formacion de las superficies facetadas.
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[ll.- Desarrollamos un nuevo criterio para explorar facetamiento en planos Al
dentro del TE y encontrando potenciales nuevas direcciones dentro de él para
generar el facetamiento 1D. Estas nuevas direcciones se encuentran sobre la
linea que une un a un plano estable de bajo indice sobre el TE con el plano
estable de alto indice (11 5 2), el cual se encuentra dentro del TE. Esta nueva
estrategia puede dar lugar a nuevas posibilidades en auto-ensamblado de
estructuras 1D y manipulacion de las propiedades fisicas relacionadas a la
impurificacion, efectos piezoeléctricos, polarizacion de la luz, entre otras, que a su
vez pueden dar lugar a nuevos experimentos y la fabricacion de dispositivos 1D
basados en HI. Como perspectiva, proponemos realizar crecimientos
homoepitaxiales sobre algunos de estos planos.

IV.- Del analisis de los patrones alternados de las estructuras tipo 1x-2x descritas
en la tesis, concluimos que los modelos existentes (que solo consideran la
direccién transversal a las facetas) no son capaces de describir este tipo de
arreglos alternados de estructuras 1x-2x-1x-.... Proponemos a futuro desarrollar
modelos de energia superficial elastica y de coarsening que consideren ambas
direcciones (transversal y longitudinal) de las facetas.

V.- Mediante la implementacion de un potencial tipo Yukawa, abordamos el
problema de muchos electrones dentro de un hilo cuantico a través de la
manipulacion del parametro de apantallamiento. Encontramos que nuestro modelo
es capaz de reproducir de forma consistente la cristalizacion de Wigner. Se
establecio la dependencia del parametro de apantallamiento con la aparicion de la
molécula de Wigner y encontramos que su formacion depende de una densidad
critica de portadores. En nuestro caso, para un hilo de GaAs, la molécula de
Wigner es encontrada para N»=10"%cm™ en hilos cuantico de longitudes desde
30nm hasta 5um. Encontramos que para densidades mayores y menores a este
valor la cristalizacion de Wigner no se produce. El valor de densidad que
encontramos concuerda con otros calculos y datos experimentales reportados en
la literatura.

Como perspectiva planteamos mejorar nuestro modelo incluyendo factores
adicionales tales como la interaccidn entre los spines de los electrones.

VI.- Mediante nuestro modelo de potencial tipo Yukawa, estudiamos el efecto de
un campo eléctrico externo en un sistema tipo HC de seccidn transversal cuadrada
y circular y su dependencia con la longitud del HC. Analizamos el régimen en el
que el HC es considerado un punto cuantico, encontrando que los efectos de
campo son notorios para Eex del orden de KV/cm para L,<30nm y en el caso de
HC (L,>30nm) el Eqx del orden de V/cm, lo cual es consistente con lo reportado en
la literatura. Como perspectiva, proponemos estudiar el efecto de un campo
externo sobre HCs crecidos con nuestras muestras para compararlo con nuestro
modelo. Ademas, planteamos modificar este modelo para que sea capaz de
describir transporte electrénico en los HCs.
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VI.- Finalmente, mediante nuestro modelo de potencial tipo Yukawa, estudiamos
los efectos al manipular el tamafio de pozo y barrera de los HCs acoplados, i. e.,
separados por barreras finitas y por distancias suficientemente pequefias.
Reportamos los efectos de tunelamiento y los estados de energia acoplados como
funcién de los tamafios de los pozos y de las barreras.
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Apéndice A

Solucion de la ecuacion de Schrodinger para un pozo cuantico de
barreras infinitas.

La ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo, para una particula que
se mueve en un potencial esta dada por:

V2 + Vi = By a)

2

Donde V es el potencial y ¢ es la funcién de onda. Para un electron que se
encuentra dentro de un pozo de potencial de barreras infinitas, el potencial esta
definido por regiones (Fig. a1 ) tal que:
a
oparax < — >
a a
V= Opara—;<x<; a.2)

a
o parax > -
2

Por lo que la ecuacién a.1 para este sistema la utilizamos en una sola
dimension:

h? d*px) _
o dx? + Vl/J(X) = El/J(X) 83)
V>0 V>0
1 2 3

-a/2 a2

Figura a1.- Pozo de potencial de barreras infinitas

La funcion de onda se define por partes. En las regiones donde el potencial es
infinito las soluciones son cero, para evitar divergencias, por lo tanto tendremos
una solucion discontinua definida dentro del pozo como:

T - BB = —aPp @) a.4)
Y(x) = Csin[gx] + Dcos[qx] a.5)
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2m*E
h2
barrera, en x = +a, encontramos las eigenenergias del sistema para las
soluciones pares e impares:

Cong = . Por condiciones a la frontera, las cuales estan definidas por la

Impares = C =0 = (ta) = Dcos[q(+a)] = Dcos[qa] =0 a.6)

_ (@n+D)m _ (@n+Dm
qa = 2 = 4= 2xa a.7)
2m*(E) _ (2n+)m _ (2n+1)%n%n?
K2 - 2a = E2n+1 - sm* 38)
Pares=D =0 = (+a) = Csin[q(xa)] =0 a.9)
qa = 2n)t = qz% a.10)
’Zm*(E) _ (nr _ (2n)?m?hn?
Tz T 4 ﬁEZn—T 811)
Con n=0,1,2, ..., las constantes de normalizacién C y D se encuentran de la
siguiente forma:
o 2
I [Wparimper| dx=1 = IC2=a IDI?=a a.12)
por lo tanto la soluciones son [10]:
1 (2n)
lpimpar(x) = \/;COS[ Z”x] 313)
1 . [(@2n+1)
Ypar (X) =\/;sm [%x] a.14)

Solucién de la ecuacion de Schrodinger en coordenadas cilindricas para un
pozo cuantico de barreras infinitas.

Para el caso del hilo cilindrico, el tratamiento es similar. La diferencia se ve
reflejada en la parte cinética de la ecuacion de Schrodinger ya que cambiamos
de sistema de coordenadas, aqui trabajaremos en coordenadas cilindricas, la
coordenada de interés es la radial, debido a que la parte en z esta descrita de
otra forma, porque en ese eje tenemos al par de electrones. La coordenada
radial sera p , por lo que la ecuacion de Schrodinger es:

v+ vy = By a.15)

2
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con:

z_li( i) R
V== (Pos) toiog T o a.16)

Por medio de separacion de variables obtenemos la ecuacion de la parte radial
para la funcion F que solo depende de p , la cual esta dada por:

(0 _ 2 _ (—(@p* F(p) parap < py
pas(papF)) —E2F(p) = {710 00 PO a.17)

con p, el radio de la seccidn transversal del hilo. La Ec. a.14 es la ecuacion de
Bessel y la solucion de esta ecuacion es:

DiJi(gp) p < po a.18)

Con J;(qpp) la funcion de Bessel de primer especie.

Por medio de la condicion a la frontera p = p, encontramos las energias
propias del sistema [16]:

J1(gpo) =0 a.19)

Cou = apo = |2 p, a.20)
cZ 2

Coy=E = mip% a.21)

Con C,, el I-eésimo cero de la funcion Bessel.
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Apéndice B

Solucién de Ila ecuacién de Schrédinger para un pozo cuantico de
barreras finitas.

Debido a que estamos interesados en el estudio de hilos cuanticos
semiconductores de GaAs embebidos en una matriz de Al.Gai.cAs con c la
concentracion de Aluminio, se propone tratar un sistema de una particula tipo
pozo de barreras finitas. Estas barreras estaran definidas por un potencial V,_,
dado en funcion de las energias de la banda prohibida de los materiales
involucrados.

La ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo en una dimension, para
una particula que se mueve en un potencial esta dada por:

h? d*(x) _
— 5o T V(X)) = Ep(x) b.1)
Con
Oparax € (—g,g)
V= z 2 b.2)
Vo—e parax & (—-,7)
Vp—e = 0'65(EGAP [AlCGal_CAS] - EGAP [GaAS]) b3)
y
E;uplAl,Ga,_,As] = (1.424 + 1.155x + 0.37x2)eV b.4)
_ (1.519-5.405x107%72)
EcaplGads] = 708 eV b.5)
V(x)
A
1 2 3
-a/2 al2

Figura b1.- Pozo de potencial de barreras finitas

La soluciones seran diferentes en cada region, para las barreras (regiones 1y
3, Fig. b1):

D) _ 2 (L |E)p(x) = qR(x) b.6)

dx? h2

y para el pozo:
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() _ _ 2mp (E DY, (x) = _qng(x) b.7)

dx? h2

Con my, = (0.0665 + 0.0835c¢)c * m, la masa efectiva del electron en el material
que conforma la matriz, m;, la masa efectiva del electron en el material del pozo

y m, la masa del electron.
En nuestro casoq, >0 = E <V,_,, por lo que la energia del electron es

menor que la altura de la barrera y la solucion de la ecuacidn b.6 es real dada
como:

Y = C; exp(qpx) + C; exp(—qpx) b.8)

Separando la solucion para la region 1y 3 tenemos:

Y, = C, exp(qpx) b.9)
Y5 = C, exp(—qpx) b.10)

La solucién para el pozo es:
Y, = C3sin(gpx) + C4 cos(qpx) b.11)

Aplicando condiciones a la frontera, para obtener la continuidad en las
soluciones a través de las barreras y el pozo, tenemos:

Yl_a = 1| q b.12)
Yala = sla b.13)
L da| 1 dYe b.14)
my dx|_a my dx| a )
2
L dyaf _ 1 dys b.15)
mp dx |a mp dx |la
2
Por lo tanto tenemos:
C, exp (— %) = —(5; sin (q’;—a) + C,cos (qz—a) b.16)
C, exp (— %) = —(5 sin (%) + C,cos (qz—a) b.17)
b D2\ _ 9p kg in (2%
m;Clexp( ; )—m;)(Cg,cos( . )+C4sm( . )) b.18)
Z:%, C, exp (— %) = :l—% <C3 cos (qZ—a) — C,sin (%)) b.19)
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Sustituyendo la ecuacion b.16 en b.18 y b.17 en b.19 obtenemos las siguientes
ecuaciones:

::;( Cs sm( ) + C,cos (qp )) = <C3 cos( ) + C,sin (qp )) b.20)
;’l” < C; sin (q a) C,cos (q’; )) = i—2<63 cos (q’;a) C4sin (q;’ )) b.21)

p

De las ecuaciones b.20 y b.21 debe cumplirse que C;C, = 0, por lo que alguno
de estos dos coeficientes debe tomarse como 0: Si hacemos C; =0 las
soluciones a la ecuacion de Schrodinger para la region del pozo se reducen a
funciones pares, ¥, = C, cos(qpx). Para el otro caso en que C, =0, las
soluciones dentro del pozo son funciones impares, ¥, = C; sin(g,x), por lo
tanto tenemos dos tipos de soluciones pares e impares. Con esto encontramos
las energias pares del sistema, es decir, hacemos C; = 0 en la ecuacién b.20:

mp <C4COS (sz; )) = my <C4sm (q’; )) b.22)

7‘1’1—% = <tan (q;’ )) b.23)

Para las soluciones impares, hacemos C, = 0 en la ecuacion b.21:
Zl’; ( C; sin (q;’ ) ) = (C3 cos (q’Z’ )) b.24)
- = 2 (con () 529

Para encontrar las eigenenergias en cada caso se resuelven las ecuaciones
trascendentales b.23 y b.25. La figura b2 muestra la solucion grafica de estas

. . a .
ecuaciones para un caso particular en el que q% = 15, de la figura observamos

que para estos valores, hay 5 energias, las cuales son representadas por las
intersecciones entre la grafica obtenida por la parte izquierda de la igualdad de
las ecuaciones (linea roja) y la parte derecha de estas, dadas por los puntos
naranjas. Las lineas azul, morado, verde y naranja claro representan las
funciones tangente y cotangente, la linea naranja fuerte para energias positivas
es dada por la parte izquierda de la ecuacion b.25 y la que se encuentra en la
region de energias negativas se asocia a la parte izquierda de la ecuacion
b.23.
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Figura b2.- Solucion grafica de las ecuaciones b.23 y b.25, para % = 15. Los

puntos que se encuentran en las intersecciones representan las soluciones del
sistema.

Por otro lado, el coeficiente de Transmision CT y reflexion CR esta dado por la
razon entre las particulas que inciden por la barrera en la region 1 y las que

C1

2
salen por la barrera 2, es decir T = ol despejando estas constantes del
3

sistema de ecuaciones b.16-b.19 obtenemos este coeficiente [16]:

2

1

2
1(qp Qp) I
1+—(——— sin a
A\ap ap (qpa)

C1
C3

CT =

b.26)

¢y ]2 1

2
1(dp qp) .o
1+—(——— sin a
a\ap ap (gpa)

CR=1-T=1-2| =1-

b.27)

3

Solucién de la ecuacion de Schrédinger en coordenadas cilindricas para un
pozo cuantico de barreras finitas.

Para el caso del hilo cilindrico, el tratamiento es similar. Vamos a tener las
mismas ecuaciones para el potencial (Ec. b.2-b.5). La diferencia esta en el
cambio de coordenadas, aqui trabajaremos en coordenadas cilindricas con la
coordenada radial, a la cual llamaremos p , por lo que la ecuacién de
Schrodinger es:

- z:i* VY + Vi = EyY b.28)
con:
2_10 ( 0\, 10 0
V= padp (P ap) + p2 02 + 972 b29)
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Por medio de separacion de variables obtenemos la ecuacion de la parte radial
para la funcion F que solo depende de p , la cual esta dada por:

—(qg)p? F(p) parap < py

b.30
(43)p*F (p) para p = py )

ap

pi(p%F(p))—sz(pF{

La Ec. b.30 es la ecuacién de Bessel y las soluciones para los casos dados en
esta ecuacion son:

DiJi(qvp) P < po b.31)
D,Ki(gpp) p = po b.32)
Con J,(gpp) Y K, (qpp) las funciones de Bessel de primer y segunda especie.

Aplicando condiciones a la frontera para p = p, para la continuidad de la
funcién de onda:

D1J,(@ppo) = Dy K (qp00) b.33)
D, d D, d
mi 21PNy = 2o Kilapp) b.34)

Reescribiendo la ecuacion b.34, tenemos:
2L au]i (qup) = 22 q,K! (q,p) b.35
m;, 1J1(P) = 2 apKi (app .35)

Por lo que la ecuacién trascendental resulta de la mezcla de la ecuacién b.33 y
b.35:

D1 _ Kilappo) _ my apKi(app) b.36)
Dy  Jiappo) M} apJi(@pp) '

Esta ecuacion se resuelve graficamente de la misma forma que el caso del
pozo cuadrado finito.
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Apéndice C
Una modificacién del método de cuarto orden de Runge-Kutta tiempo-
diferenciacion exponencial.

Sea una ecuacion diferencial no lineal dependiente del tiempo, podemos
escribir esta de la forma:

u, = Lu + Xy, t) c.1)

Donde £, X son operadores lineales y no lineales, respectivamente. Podemos
discretizar la parte espacial tal que:

us = Lu+ N(u,t) c.2)
con L,N matrices asociadas a los operadores lineales y no lineales,
respectivamente. Multiplicando c.2 por un factor de integracién e e integrando

la ecuacion sobre pasos de tiempo que van det=t,at=t,,; =t,+h,
tenemos:

Upyq = e, + elh foh e’ N(u(t, + 1), t, + 7)dt c.3)

Proponemos una formula del tipo:

m
Unt1 = eLhun +h 1Sn_=10 Im T:()(_l)k (] )Nn—j C4)
Lhg, = et —1 c.5)
1 1
thm+1+1:gm+zgm—1+§gm—2+"'+ﬁ m=0 36)

De acuerdo a las ecuaciones anteriores, definiendo funciones extra, la forma
final de c.4 sera [89]:

Lh Lh
a, =ezu, + L1 <e2 —I)N(un,tn) c.7)
Lh Lh h
bnzezun+L‘1<ez —I)N(un,tn+z) c.8)
Lh Lh h
cpb=eza,+ L1 <ez —1> <2N(bn,tn+5)—N(un,tn)> c.9)

Uppq = eu, + h2L73 {[—4 —Lh + e (4 —3Lh + (Lh)?)IN(u,, t,) + 2[2 + Lh +

el (=2 + Lh)] <N (an, t, + g) +N (bn, t, + %)) +[—4 — 3Lh — (Lh)? + elh(4 —

LI)IN(cp, tn + h)} c.10)
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La ecuacion ¢.10 se resuelve por medio de una funcion propuesta estacionaria
u,, el paso para el tiempo h, la matriz N se asocia al termino cuadrado que
resulta de realizar la transformada de Fourier a las derivadas de la ecuacion a
resolver, que son del tipo uu,, no lineales. La matriz L esta conformada por los
términos restantes que surgen de la transformada de Fourier de las derivadas
restantes, del tipO Uyyxy Urr, Uxxx- EN €ste trabajo se realizo un cédigo para
resolver la ecuacion de interés.
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Apéndice D

Ecuacion de Schrodinger para dos particulas

La ecuacion de Schrodinger normalmente es utilizada para una sola particula
gue se mueve en un potencial. Para extender esta a un sistema multiparticulas,
necesitamos hacer la funcion de onda ¥ y el potencial funciones de la posicidon
de todas las particulas, por lo que esta ecuacion independiente del tiempo,
para un sistema de n particulas, esta dada como:

h2
- EV‘Z Y@, 1y, . Ty) FV(r, 1y, T )Y, 1y, . Ty)
i=1

=EY(ry,ry, ... Ty) d.1)

En el caso de dos particulas de masa m; y m, , si el potencial V solo es
dependiente de la separacion entre las dos particulas r = r; — r,, podemos
jugar con él un poco y producir una forma mas simple.

Primero definimos el centro de masa como:

R — m1r1+m2r2 d2)
m1+m2
Introduciendo la masa reducida:
_ mim;
= mq+m; d3)
tenemos entonces:
n=R+fr d.4)
1
r,=R— mizr d.5)

Los gradientes pueden ser obtenidos en funcién de las coordenadas Ry .
Considerando la componente x y la regla de la cadena obtenemos las
siguientes derivadas:

Of _ Of Ory | Of ORy _Of | Of _my 4.6)
dry,  Orydry,  ORyOry, 0Ty  ORymi+m, )

=L Uk d.7)

- ory OR,ym,

Of _ Of 0rx | Of ORx _ Of , Of mp d.8)

T2, - 0Ty 012, ORy 073, ary  ORymq+m,

_ o w d.9)

ary OR,ym4
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La relacion para las otras dos componentes es similar, cambiando la derivada
de la funcion f por el gradiente, tenemos:

V,=V, ++£v, d.10)
ms

V,= —vr+vaR d.11)

Diferenciando con respecto a x las derivadas obtenidas, para encontrar la
forma del operador Laplaciano obtenemos:

9% f :(6 +LL)(6_f+La_f) d.12)

6r12x a_rx my ORy/ \OTx Mgy ORy
a2 ] 2m a2 2
=Ly 2L d.13)
ory 0ryORy mq+m, ORyx \my
2f  a%f af  2my 2f [ u\>
0L, O e O (K d.14)
arzx ory 0ryORy my+m, ORy \my

La combinacién de estas dos expresiones que aparecen en la ecuacion de
Schrodinger es, después de cancelar términos y poner en términos de
comunes denominadores da como resultado:

h% 9%f h% 9%f h? 9%f  h% 9%f
T o2 oo a2 3p2 5, 972 d15)
2my 0r{,,  2mp 073 2(my+my) ORy  2u org

El calculo para las otras dos componentes es similar. El resultado final es [90]:

—h—z)vglp—§V$tp+V(r)tp=E¢ d.16)

2(mq+m,
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Apéndice E

Diferencias finitas.

El método de diferencias finitas permite resolver ecuaciones diferencias en
derivadas parciales de forma aproximada por medio de discretizacion.

El primer paso para la aplicacién del método consiste en discretizar el intervalo
(x4, xp) del plano o eje en el que se quiere resolver la ecuacion, es decir, crear
una malla, en la cual los puntos de esta estan separados una distancia h.

Sea la funcion 0(x) definida en el intervalo (x,, x;), que tiene derivada k-ésima,
entonces la expansion de 0(x) usando series de Taylor alrededor del punto x;,
contenido en el intervalo (x,, x;) sera:

x—x; dO + (x—x{)? d?0 + + (x—xi)k dko
1 dxly, 20 dx?ly, k! dxk

0(x) = 0(xp) +

e.1
; )

dondeé =x;+60(x—x)y0<6<1.

Existen diferentes formas de generar la aproximacion a la primer derivada:
Diferencias regresivas, diferencias progresivas y diferencias centradas. En este
trabajo se utilizé la diferencia centrada obtenida mediante el siguiente
procedimiento. (Para detalles sobre los otros tipos de aproximaciones revisar la
ref. 91).

Considerando la ecuacion e.1 con k = 3y escribiendo O(x) en x =x; + Ax y
x = x; — Ax, tenemos:

Ax? d?f Ax3 d3f

_ ar AxTd’f
flx; +Ax) = f(x;) + Ax dx|xi +t 5o o Tl e.2)
_ A Y| g AxEAE XA
fx = Ax) = f(x) — bx dx|xi TS x 3 dxdlg e.3)
Restando ambas ecuaciones:
_ CAx) = oA Y| AR L &
flx; + Ax) — f(x; — Ax) = 2Ax axly, + lde e rl ed)
Despejando la deriva:
af|  _ flxi+Ax)—f (xi—Ax) 2
axly, ™ + x(Ax*?) e.5)
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Con un error debido al truncamiento de segundo orden dado por y(Ax?).

Ya que en este trabajo se resolvio la ecuacion de Schrodinger, es necesario
obtener una expresion para la segunda derivada, la cual se construye de forma
analoga.

Partimos del desarrollo en seria de Taylor para x = x; + Ax y x = x; — Ax:

_ af|  Ax?d’r) o AxPdif| | Axtdlf
fx +Ax) = f () + Ax dx|xi T x o 3baxdly Toaraxtle) e.6)
—Ax) = A Y| padir _Mdair) | axtdif
flx = Ax) = f(x) — Ax dx|xi T x, 3 dxdly |4l axtlg e.7)

En este caso para obtener el término que involucra la segunda derivada,
sumamos las ecuaciones anteriores y despejamos [99]:

dz_f _ fOi—Ax)—2f (x)+f (xi+Ax) ﬁﬂ

dx?ly, Ax?2 12! dx*lg, e.8)
a’f| _ fOi—Ax)=2f (x)+f (xi+A%)
dx?ly,. Ax? e.9)

Xi

Los resultados mostrados en este trabajo, para el caso del par de electrones
colocados a lo largo del hilo cuadrado y cilindrico fueron resueltos con una
discretizacion de 10° particiones en el eje z.

Para el caso del par de electrones dentro del hilo cuadrado y cilindrico en
presencia de un campo eléctrico externo, la ecuacion que involucra al campo,
qgue representa al sistema centro de masa, se discretizé de la misma forma.
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Apéndice F

Solucién de la ecuacién de Schrodinger dos pozos cuanticos de barreras
finitas acoplados.

La ecuacion de Schrodinger en una dimensién para una particula bajo efecto
de un potencial esta dada por:

I V) 4 px) = Epx) £.1)

2m*  dx?

con:

V,_e parax <0
0 para0<x<a
V=X V_eparaa<x<a+b f.2)
Oparaa+b<x<Z2a+b
V,_e parax >2a+b

Con V,_, definido en la ecuacion b.3 del apéndice B para barreras

dependientes de la energia de banda prohibida de los materiales.

} } } } >
0 a atb 2a+b X

Figura f1.- Sistema de doble pozo acoplado, definido por regiones, con barreras de
ancho b y pozos de ancho a.

De acuerdo a la figura f1, Las soluciones en las barreras son:

VD = 20 (Ve — NP = aip(®) £3)
Y135 = Cr35exp(qpx) + Cp 46 €Xp(—qpx) f.4)

y las soluciones en los pozos estan dadas como:

2 X m
T = — 2 (|EDY(x) = —qZP () £.5)
Y4 =Dy exp(iqpx) + Dy, exp(—iqpx) f.6)
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Separando las soluciones y por medio de las condiciones a la frontera para
hacer continua la funcion de onda, tenemos:

Y1lo = P2lo £.7)

Y2la = ¥3la £.8)

Yslasn = Yalarn £.9)

Yalaars = Pslza+n £.10)

W, (x =0) = C, + C, = D; + D, = P, (x = 0) £.11)

Y,(x =a) =D, exp(iqpa) + D, exp(—iqpa)
= C3exp(qpa) + Coexp(—qpa) = Y3 (x =a) £12)

Ys(x =a+b)=0Cs exp(qb(a + b)) +C, exp(—qb(a + b))
= Ds exp(iqp(a + b)) + D, exp(—iqp(a + b)) =Y, (x =a+Db) f.13)

Y,(x =2a+b) = Dy exp (iqp(Za + b)) + D, exp (—iqp(Za + b))
= Cs exp(qp(2a + b)) + Csexp(—q,(2a + b)) = s (x =2a+b) f14)

Una forma sencilla de tratar con este problema es por medio de matrices como
se muestra a continuacion.
De la ecuacion f.11, obtenemos la siguiente matriz de 2x2:

<D1> _ L(qp —iqp qp+ iqb> <Cl> £15)
D;)  2ap\qp +iqp qp —iqy/) \Cy '
Similar al caso anterior la segunda matriz asociada a la ecuacion f.12 es:

< C3 exp(qba) > _ L(CZD + lqp dp — lqp) Dl eXp(iqpa) f 16)
C, exp(—qpa) 2ap\qp —1qp qp Tiqp/\D, exp(—iqpa) '

( D, exp(iqpa) ) _ (exp(iqpa) 0 )(Dl> e.17)

D, exp(—iqpa) 0 exp(—iqpa) D,

Sustituyendo f.15 en .17 tenemos:

( D, exp(iq,a) ) _ (exp(iqpa) 0 ) 1 <qp —iqy qp+ l'qb) <Cl>

D, exp(—igpa) N 0 exp(—igpa) 2ay\@p +iqy  qp — 195/ \C;
£18)
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Sustituimos f.18 en f.16:

< C3 exp(qpa) ) _
C4 exp(—qpa)

) <qb +iq, qp— iqp> (eXp(iqpa) 0 )(qp —iqy qp+ iqb> <Cl>

4apap \qp — iqp  qp + iqp 0 exp(—igqya)/ \dp T v dp — 95/ \C2
f.19)
Realizando la multiplicacion de matrices de la ecuacion f.19 y reduciendo
términos, la matriz resultante es:
2 2
Qb CIp _ 9tap .
< C; exp(q,a) > _ cos(qpa) + sm(qpa) 20505 sm(qpa) <C1>
Creptaa) e Ziﬂn(qpa) cos(4,) ~ E-sin(g,0)
f.20)
Para usar una notacion compacta:
2 2
_|_
cos(qya) + 212 % sin(g,0) _DF g a)
p 2qpqp
= ab + a3 a5 — 4
p . D .
Sin a Ccos a)— Sin a
24,0 (qp ) (qp ) 20001 (qp )
_ (M Mz>
= (S, w
f.21)
Por lo tanto:
< C3 eXp(Qba) > — < Ml M2> <C1> f22)
C4 exp(—qpa) M, M3/ \(; '

Para la union de la siguiente region dada por la ecuacion f.13, se procede de la
misma forma:

( Cs exp(qy(a + b)) ) _ <eXp(qbb) 0 )( C; exp(q,a)

Cy exp(—qy(a+b)) 0 exp(—q,b) / \C, eXp(—qba)> f.23)

Para el pozo de la ecuacion f.13:

D5 exp (iqp(a + b)) _ <exp(qbb) 0 ) < C; exp(qpa) )
D, exp(—iqpa(a +b) 0 exp(—qpb) / \C, exp(—q,a)
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:<exp(0qbb) exp(fqﬂ))(_";’\}z %ﬁ)(%) £.24)

Para la region final tenemos entonces:

( Cs exp(g, (2a + b)) ) _ < M, Mz)( Cs exp(gp(a + b)) ) £.25)

Co exp(—qp(2a + b)) -M, M;)\C,exp(—qp(a+b))

sustituyendo f.22 en .23 y el resultado en .25:

(Cisezrz(—q;b( ?;a:bz)))) N <—1\;\I/112 %§> <exp(0qbb) eXp(qub) ) <—1\;\I/112 &) @)
£.26)

multiplicando las matrices del lado derecho de la igualdad:

( Cs exp(qp(2a + b)) ) _ ( oy az) <C1> £27)

Co exp(—qy(2a + b)) —z a3/ \C,
con:
a, = M? exp(qpb) — M2 exp(—q,b) f.28)
a, = M;M, exp(qpb) + M, M5 exp(—qyb) f.29)
as = —M% exp(q,b) + MZ exp(—q,b) £.30)

Para el calculo de las eigenenergias hacemos C, = C; = 0, por lo que la matriz
f.27 queda:

0 4 ax (C;
<Ce exp(—q,(2a + b))> B (—az aa) ( 0 ) f31)
Lo que significa que:
a; =0 f.32)
Ce = —Cia, exp(qb (2a + b)) f.33)

La ecuacion f.32 es la de eigenenergias y de la ecuacién f.33 se obtiene el
coeficiente de transmision y reflexion. [16]
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