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OBJETIVOS

OBJETIVO GENERAL

Realizar estudios de intercambio de espin en una barrera de potencial rectangular y
parabdlica, en presencia de campos magneticos externos, en materiales tipo semiconductor,

tales como el Arsenuro de Galio (GaAs) dopado con Aluminio (Al).
OBJETIVOS ESPECIFICOS.

Caracterizar mediante un estudio tedrico y computacional la estructura electronica de un

sistema de barrera rectangular y parabolica simétrica.

Calcular el coeficiente de transmision en nano dispositivos semiconductores de barrera de

potencial.

Considerar la presencia de campos magneticos exyternos y espin, con el propodsito de

describir los cambios observados, a través del coeficiente de transmision.

Comparar nuestros resultados obtenidos de la barrera rectangular y parabolica con los datos
tedricos y experimentales aportados por otros investigadores tanto en el &mbito nacional

como internacional.
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RESUMEN

El tema central de este proyecto de investigacion, es el estudio tedrico del tunelamiento
resonante en una barrera rectangular y parabdlica, bajo ciertas consideraciones en las cuales
se involucran diferentes formalismos matematicos que ayudan a modelar caracteristicas
fisicas del nanodispostivo semiconductor, con el preposito de determinar la eficiencia y el
desempefio de este mecanismo cudntico. Algunos argumentos fisicos que aqui se han
considerado son: el acoplamiento espin orbita, la presion hidrostatica, campos magnéticos,
impurezas y el espin de los electrones. En este ultimo caso, se tiene en cuenta el efecto

Rashba aplicable a los nanodispositivos semiconductores.

Se estudia en primera instancia, un sistema convencional, es decir, un sistema de barrera de
potencial rectangular simétrica, afectada por campos magnéticos. Aqui, se presenta el
comportamiento de la funcion de onda y la cuantizacion de la energia con el fin de obtener
los coeficientes de reflexion y transmision. Este estudio se afronta a través del formalismo
fisico-matematico de funciones especiales, en particular las funciones de Airy, la funciones
hipergeométricas y las de Bessel, las cuales permiten incluir de manera apropiada los

efectos de campos magnéticos.

Posteriormente, se presenta el comportamiento de los electrones en un pozo de potencial
afectado por el espin de los electrones y campos magnéticos uniformes. En esta seccion, se
usa el formalismo de Dresselhaus, asi como el formalismo fisico-matematico de las
funciones de Bessel de primera y segunda especie, el cual permite obtener el Hamiltoniano
efectivo en términos de la masa efectiva y de las matrices de Pauli, facilitando establecer
una dependencia funcional del tunelamiento con la orientacion del espin. De igual forma, se
determinan los coeficientes de transmision, y los cambios fisicos substanciales suscitados
por las transformaciones geométricas causadas en la estructura. Los dos modelos y
formalismos antes mencionados, facilitan observar el comportamiento de los coeficientes

de transmision en funcion de los diferentes fendmenos fisicos que aqui se tienen en cuenta.
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Igualmente en este trabajo de investigacion se tiene en cuenta el tunelamiento cudntico de
un electrén en una barrera bajo diferentes circunstancias que involucra la geometria de la
barrera parabolica, la cual tiene en cuenta diferentes parametros tales como, el teorema de
Block para redes cristalinas periodicas, las matrices de Pauli para los efectos de espin, el
efecto Rashba presente en el mismo y las condiciones de BenDaniel-Duke que permiten
estudiar de manera mas detallada la interfase fisica entre los materiales que conforman el
nanodispositivo semiconductor. Las propiedades electronicas de estos materiales son
significativas a estas escalas, siendo relevantes la variacion de la masa dentro del cristal y
la introduccion de impurezas dentro de la barrera. Asi también, la presencia de factores
externos como la presion hidrostatica y de campos externos que subrayan y destacan aun
mas la importancia de estos fenomenos en el dispositivo aqui investigado evidenciando la

naturaleza discreta del electron.

El modelo aqui propuesto de acuerdo con la literatura moderna, permite la posibilidad de
contribuciones significativas en la electronica actual y promete un aporte importante en el
entendimiento fisico y tecnologico de la estructura electronica de estos nanodispositivos.
En este sentido trabajos tedrico-experimentales y de implementacion, han comenzado a ser
tratados ampliamente, prueba de ello son las diversas publicaciones cientificas realizadas en
los ultimos dos afios entre las que se pueden numerar las cuatro publicaciones realizadas de

este trabajo de investigacion.
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CAPITULO 1. INTRODUCCION

Al comienzo de la década de los 70, Leo Esaki y Raphael Tsu [1,2], predijeron la existencia
de nuevos dispositivos basados en sistemas artificiales de semiconductores, donde
propusieron la existencia de estructuras semiconductoras encontradas en la naturaleza, la
idea de fabricar un material en que se pusiera de manifiesto el efecto cuantico de tamafio, y
su aplicacion (a la fabricacion de nanodispositivos) fue hecha por Esaki y Tsu, quienes
vislumbraron la posibilidad de producir una super red de materiales semiconductores,

mostrando teéricamente la nuevas propiedades de estos recientes materiales.

La mayor parte de los sistemas de laminas de semiconductores estudiados estan basados en
Gads, y la aleacion Al,Ga;.,As. Esto se debe, por un lado, a que se conoce mucho la
cinética de los materiales tipo //I-V que la de otros semiconductores compuestos; por otro
lado, para las aplicaciones practicas es necesario que el semiconductor tenga una
discontinuidad de banda grande, alta movilidad y que su crecimiento con impurezas tipo p
y n sea facilmente controlable. La condicion de discontinuidad de banda grande elimina
muchos semiconductores elementales, salvo el Boro B, el Fosforo P y el Selenio Se; el
requisito de la movilidad alta elimina este Ultimo y casi todos los semiconductores
compuestos; solo el Gads y el InP tienen movilidades mayores que el Si. El Fosforo es muy
reactivo, esto deja el Gads y su aleacion Al,Ga,;.As como mejores candidatos para estos

propositos, para los cuales se utilizan emparedados como se muestra en la figura 1.
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AlxGai-<As

Figura 1. Estructura de un material crecido con Arsenuro de Galio (GaAs), Arsenuro de

Galio Aluminio (4/GaAs) y Arsenuro de Galio (GaAs)

Ademas sus parametros de red son tan similares que pueden construirse ldminas de
espesores grandes sin que las tensiones generen defectos en la heteroestructura; lo que

conlleva a que el transporte se garantice en la heteroestructutra.

Hay dos incidencias que se distinguen en el transporte de nanoestructuras, uno es la
naturaleza discreta de la carga del electron que evidencia la misma caracteristica simple del
electron y la otra es la que involucra la preservacion de la fase coherente de la onda del

electron sobre cortas dimensiones.
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La estructura cristalina de los semiconductores tipo /II-V es en general compleja aunque
puede visualizarse mediante superposicion de estructuras mas sencillas. Las estructuras mas
comunes son, la del diamante y la Zinc-Blenda, que tienen los semiconductores comunes

como el Siy Ge.

Figura 2. Celda unitaria de una estructura Blenda de zinc

En estas redes cristalinas cada atomo se encuentra unido a otros cuatro mediante enlaces
covalentes con simetria tetraédrica. Se requiere que posean unas estructuras cristalinas
unicas, es decir, que sea monocristal, siendo imprescindible la forma monocristalina,
cuando se requiere la fabricacion de circuitos integrados y dispositivos electro-Opticos

(laser, leds).
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En sistemas nanoestructurados un campo magnético puede tener efectos profundos sobre
las propiedades electronicas y de transporte, mas aun si se considera la interaccion del
acoplamiento espin orbita en el tunelamiento; para tener en cuenta este efecto, es
importante distinguir las dos clases de interaccion espin orbita, que es el efecto Dresselhaus

[10] y el efecto Rashba [11].

Recientes publicaciones han propuesto la manipulacion del termino linear de Rashba y el
termino cubico de Dresselhaus [14,15], en la interaccion espin orbita. La cancelacion del
termino lineal lleva a un desvio difuso en el transistor, en contraste al operador balistico del
dispositivo, también se ha reportado sobre la evolucion de la orientacion del espin con un
momento transversal 2D y explorado el tunelamiento a través de una barrera con diferentes

materiales I1I-V, el cual es conducido solo por el termino lineal Dresselhaus 4y [20].

En las pasadas dos décadas estructuras semiconductoras bidimensionales han sido objeto de
estudio de manera continua y detallada en forma tedrica y experimental, dando lugar a
algunas aplicaciones tecnoldgicas que han permitido la produccion de varios dispositivos
como por ejemplo dispositivos fotdnicos entre otros. El interés en el efecto de tamano
presente en estructuras de baja dimensionalidad ha sido preliminarmente motivado por el
hecho de que propiedades electronicas y Opticas de estas estructuras, que han sido
mejoradas por la reduccion de la dimensionalidad, permitiendo que la informaciéon y el
flujo de transporte sean mas rapido. Se espera que algunas propiedades sean fuertemente
transformadas por la reducciéon de la dimensionalidad de sistemas bidimensionales a
sistemas cuasi-unidimensionales o hilos cuanticos (Qw’s). En este sentido, técnicas como la
Molecular-Beam Epitaxy (MBE) y Metal-Organic Chemical Vapor Deposition y diferentes
estudios tedricos se han reportado. Igualmente estudios tedricos de propiedades de
transporte, Opticas y electronicas que involucran impurezas y excitones también han sido
realizadas. Estos ultimos estudios en Qw’s muestra que el estudio fisico del
comportamiento de impurezas en estos sistemas es un estudio importante por varias

razones: La reduccion de la dimensionalidad puede ser controlada cambiando el radio del
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hilo cuantico. Un electrén ligado a una impureza en el centro del QW’s nunca consigue la
superficie del hilo cuando dicho dispositivo es muy fino. Lo que conlleva a obtener
resultados similares a los que se observan en materiales en bloque (o tridimensionales).
Para tamafios intermedios de dicha estructura el electron confinado y ubicado en la barrera
de potencial se comporta de una manera fenomenal produciendo propiedades exoticas en
dichos mecanismos cuanticos. Esto ha permitido concluir que la reduccion de la
dimensionalidad incrementa la longitud efectiva de la interaccién coulombiana, lo cual da
pie al siguiente argumento: un electron en un sistema de dimensionalidad reducida puede
moverse Unicamente en un muy pequefio espacio y pasa el mayor tiempo posible ligado a
la impureza. Por tanto la energia de enlace del electron debe ser mucho mayor en la medida

que la dimensionalidad disminuye.

Actualmente se ha realizado estudios mas detenidos de este fenémeno fisico y se ha
permitido mostrar que la respuesta del hilo cuantico a voltajes finitos aplicados parece ser
una prueba fundamental que proviene de la naturaleza fisica del liquido de Luttinger de
Tomonaga (TLL). Esto es debido a que dentro y fuera del hilo las interacciones
coulombianas modifican las propiedades de transporte tales como la densidad de corriente y
el ruido. Experimentalmente, algunos trabajos han reportado el comportamiento TLL
teniendo en cuenta diferentes longitudes de estos dispositivos y han mostrado cambios

peculiares en las propiedades de transporte para hilos simétricos y asimétricos.

Asi mismo el creciente interés en la manipulacion del espin del electron en diversos
sistemas debido a su gran potencialidad de aplicaciones tecnologicas, algunos modelos
teoricos y experimentales se han venido implementando en sistemas de baja
dimensionalidad con el propdsito de estudiar estas propiedades fisicas. En particular en
QW’s se ha mostrado que la interaccion espin orbita que acopla el momento de la particula

y el espin del electrén, conduce a varios desarrollos interesantes dada la claridad que
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proporciona esta interaccion al estudio de efecto Rashba y a las propiedades de transporte
para electrones no interactuantes. Sin embargo, estudios mas detallados han logrado
avances substanciales para efectos combinados de acoplamiento espin orbita e interaccioén
electron-electron, permitiendo que estos sistemas sean considerados importantes elementos
0 esquemas para computacion cuantica ya que tales mecanismos permiten explorar y
explotar la longitud de coherencia de los electrones que actiian como qubits, propagandose
a través de dichos hilos. La rotacién simple de dichos qubits puede constituir una ventana
entre dos 0 mas QW’s capaz de transferir un paquete de onda de un canal a otro. O sea, que
estas estructuras pueden ser usadas como compuertas cuanticas para transferir informacioén

sin exceder los limites de la coherencia.

Hace mas de veinte afios los sistemas de baja dimensionalidad de tamafio nanométrico han
definido una nueva éarea de investigacion en fisica de la materia condensada, que han
involucrado técnicas de procesamiento basadas en semiconductores, y a su vez han
permitido la creacion artificial de confinamiento cuantico unicamente con algunos
electrones. Tales sistemas fermidnicos tienen muchas caracteristicas en comun con atomos,
aunque ellos sean producto de la fabricacion en los laboratorios. Usualmente son llamados
puntos cuanticos (qubits), refiriéndose a su confinamiento cuantico de los portadores en las
tres dimensiones espaciales. Una forma comun de fabricar puntos cuanticos es restringir el
gas de electrones bidimensional lateralmente en la heteroestructura semiconductora a través
de voltajes electrostaticos o técnicas de “Etching”, para disefios verticales. Esto genera un

potencial “Bowl-Like” en el cual los electrones de conduccion son atrapados.

En resumen, tras la alta potencialidad tecnoldgica de estos sistemas muchos estudios
experimentales se han venido realizando en este sentido, entre los que se puede citar estan,
Maksym and Chakraborty, 1990; Chakraborty, 1992, 1999; Kastner, 1992, 1993; Reed,
1993; Alivisatos, 1996; Ashoori, 1996; McEuen, 1997; Kouwenhoven and Marcus, 1998;
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Gammon, 2000 quienes han hecho fabricaciones analogas a las existentes en la naturaleza y
han definido paradigmas de fisica de muchos cuerpos: atomos, nlcleos y mas
recientemente clusters metélicos o gas atomicos atrapados ( ver Nobel lectures by Cornell,
2001, Ketterle, 2001). Los puntos cuanticos adicionan otro paradigma. Sus propiedades de
cambiar en forma controlada los voltajes, cuando cambia su geometria o los campos
magnéticos aplicados. Su realizacion tecnologica genera acceso a efectos cuanticos en
sistemas de baja dimensionalidad de dimensiones finitas las cuales estan siendo

ampliamente exploradas.

Posterior al suceso de la fabricacion y control de estructuras semiconductoras
mesoscopicas, las cuales son tipicamente de orden de unos cientos de nandémetros en
tamafio y que pueden confinar cientos de electrones, muchos grupos se enfocaron en una
mayor miniaturizacion de dichos dispositivos. Un corte abrupto se dio a esta secuencia
cuando experimentalmente se descubrié que la fabricacion de puntos cuanticos verticales
permitia el estudio de fluctuaciones de carga a través de los espectros de energia (Tarucha
et al., 1996), a su vez, las medidas en 4atomos artificiales admitieron una mayor agudeza
fisica en problemas de muchos cuerpos como el caso de sistemas fermidnicos finitos
Kouwenhoven, Austing, and Tarucha, 2001. En un futuro no muy lejano, se espera mas

sorpresas a través del analisis de atomos artificiales.

El campo de la fisica de nanoesructuras ha crecido rapidamente en los afios recientes, y
muchas teorias han sido implementadas dados los resultados experimentales que se han
obtenido. Es por eso, que en este trabajo de grado consideramos relevante realizar una
introduccion que revisa lo mas importante que se ha generado hasta el momento en puntos
cuanticos que involucra técnicas de fabricacion métodos tedricos para dtomos artificiales

que pueden contener muchos electrones.
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Igualmente, durante varios afos de investigacion en fisica de sistemas de baja
dimensionalidad se ha venido explorando un nuevo campo de investigacion, la
espintronica, campo multidisciplinario cuya tematica central es la manipulacioén activa de
los grados de libertad del espin en materiales semiconductores. El control de espin es
entonces un control de la poblacion y de la fase del espin en un ensamble de particulas, o
una manipulacion coherente de uso pocos portadores. De manera general la espintronia
amplia el entendimiento de la interaccion entre el espin de las particulas y su entorno y hace
que la fabricacion de dispositivos pueda manipular este conocimiento. Estudios basicos en
espintronica incluye transporte de espin en materiales electronicos para suscitar un mejor
entendimiento de la dinamica y la relajacion de espin. Esto ha conducido a trabajar en una
gran variedad de fendmenos espectaculares e interesantes. Debido a que este gran interés ha
tocado parte de este trabajo se considera que los resultados aqui generados a través del
estudio de espin en un punto cuantico contribuyen al entendimiento de esta temadtica y
puede proporcionar bases para el desarrollo de modelos que se puedan implementar en
campo de la computacion cuantica, que es hacia adonde apunta la investigacién en

“spintronics”.
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CAPITULO 2: EXACTITUD DE LA MASA EFECTIVA EN EL TUNELAMIENTO
DE PORTADORES.

2.1 MASA EFECTIVA DE LOS ELECTRONES EN LOS CRISTALES

La masa efectiva es la masa aparente que una particula tiene en un cristal segun el modelo
semiclésico de transporte. Dado que, bajo ciertas condiciones, los electrones y los huecos
de un cristal se comportan como si estuvieran libres en el vacio pero con una masa

diferente.

La energia de un electréon en un estado préximo al fondo de la banda esta dada por.

L e
e(6)=¢/( )+2m*5 , (2.1)

£ (5 ) — energia de un electron en un estado proximo al fondo de la banda.

o> vector de onda medido a partir del limite de la zona

* m

m =—————

- 1_(2%1) ’ (2.2)

U, — se elige de tal forma que U (x)=2U, cos(G,x)
U, — se toma como negativo con el fin de tener un potencial atractivo en x =0

La ecuacion (2.1) sugiere que un electrén en un cristal puede comportarse como si tuviera

una masa diferente que la de un electron libre.

Lo importante es que un electron en un potencial periddico se acelera con respecto a la red
bajo la accion de un campo magnético o eléctrico, como si su masa fuera la efectiva que se

acaba de definir.
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Tomando la velocidad de grupo.

lﬁzfﬂﬁ

© " odk dk 23)

Utilizando su derivada y la fuerza F en funcion del vector de onda & , tenemos que la

aceleracion del sistema viene dado por:

_1d s F (2.4)

Entonces podemos ahora expresar la fuerza de la siguiente forma:

a4V
F:(dz%kz) "t 2.5)

Definimos la masa como una funcion de la variacion del vector de onda en el cristal, como

se indica en la ecuacion (2.5), asi:

h2

" R (2:6)

Y asi la masa efectiva se define como:

m' = (d 2%k2 )1 7, 2.7)

Si la energia es funcidn cuadratica de &, entonces.

£ =(h—]k2, (2.8)

2m
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2.2 MODELO DE KANE

Consideremos la funcion de Bloch, para una red cristalina de la siguiente forma:

ok v, (E,F):y/ﬂ (1;,7-%—1%”). (2.9

Para satisfacer esta relacion tomamos la siguiente relacion de prueba.
eil;-ﬁ,,

V/l(/i”)=7uﬂ(/€i) (2.10)

Que se conoce como la funcion de onda de Bloch, donde L’ representa el volumen del

cristal y A es el auto valor de energia.

k — Autovalor de la periodicidad (momentum del cristal)
u, (E, r ) — recibe el nombre de funcion de Bloch; es periodica en el espacio real
u, (IE,F) =u, (12,17 + Rﬂ) —  es periddica en el espacio real

Entonces la ecuacion de Schrodinger se escribe como:
2

Hm(l?,f)={%+%(f)}m(/€f)=Eﬂ,m(l?f) 2.11)

Haciendo solo el caso unidimensional, que es el que nos compete para nuestro caso, se

plantea la ecuacion diferencial para él, como:

oy, o™ -
7 =§[ﬁul(lm) (2.12)
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Se obtiene

a;:/f :#[21’]@“ u,i(];j)_kze,-kx ul(IE,?)+e"’”‘ uu(;;,;)] (2.13)

Teniendo en cuenta las respectivas derivadas y que ademas se toma j para cualquier red en

el cristal, asi obtenemos

82 ei/;? a _ eikx 82 _

— v, =—k*w, +2iY k,——u,(k,)+— > —u, (k.7 2.14
;asz. v, v, ZJ: j L% 8xj J(k,r) L% ;asz. A( ) (2.14)

Esta ecuacion tiene en cuenta los parametros de la funcion de onda en los cristales, al igual

que la funcién de Bloch. De la ecuacion (2.14) podemos obtener la siguiente expresion.

Zﬁm =e]7(v+ik)uﬂ (2.15)

Por lo tanto podemos expresar el nuevo Hamiltoniano como:

7 h nk?
(—%vﬁzk-mn}ul :[Eﬂ— o ]uﬂ (2.16)

Esta expresion representa el Hamiltoniano del sistema, que ademas involucra el momento
del electron dentro del cristal, y la energia también esta relacionada con la energia del

material.
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2.3 CONDICIONES DE CONTORNO DE BENDANIEL-DUKE

Se usa las condiciones de frontera de BenDaniel-Duke, ya que las propiedades electronicas

de estos materiales a las escalas de 10 A a 100 A son significativas a estas escalas. Para

una barrera de potencial finita la ecuacion de Schrodinger esta dada por:
nod 1 d
———(*——'//]+VW=E1// (2.17)

Para este caso se toma la direccion z, como la direccion de crecimiento del material por lo
que las otras direcciones se las toma como constantes, es decir que no participan en el

proceso de tunelamiento.

nd 1 dy
— | |+ (E-V)y =0
2m dz(m (Z) dz] ( )l// (2.18)

Igualmente tomando el potencial, como un potencial rectangular finito, igual que en los

estandares de la mecanica cuantica, tenemos.

Vs, O0<z<L
V= (2.19)

0, 0w<z<0,z2>2L

Para la region I donde la masa comporta como la masa libre del electron; de acuerdo a los

estandares basicos de la mecanica cuantica tenemos:

m'(z)=m, (2.20)
dy’
ﬁ”‘gV/ZO 2.21)

Ky es el vector de onda
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2m.E
k, = ,/ hg (2.22)

v, (z)=de’™" +Beh" (2.23)
Para la region I1
d 2
diz —a,y =0 (2.24)

El vector de onda dentro de la barrera esta dado por

o - /M (2.25)
0 hz .

Entonces como se ha venido trabajando dentro de los estandares de la mecénica cuantica la

funcién de onda esta dado por:
vy (z)=Ce"" +De " (2.26)
Para la region 111, se procede de la igual manera que para la region 1.
V=W — Wy =Fe+Ge™ (2.27)

Teniendo en cuenta que para la region III, nos interesa solo la funcién que se transmite y no

la que se refleja, hacemos entonces G =0 , asi nos queda la funcién de onda:
Wi =Fe” (2.28)

Asi, la funcion de onda que describe el comportamiento de la particula es:
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Ae™*+Be™* z<0
=< Ce"”"+De” 0<z<lL (2.29)
Fe'*® z>0

Por las condiciones de contorno ¥/, (0) =y, (0) tenemos:
A+B=C+D (2.30)

Al aplicar las condiciones de contorno de BenDaniel-Duke, donde la masa tiene un

comportamiento diferente dentro de la barrera, se cumple:

1 dy,
m, dz

:Ldl//n
m, dz

2.31)

z=0 z=0 |

El procedimiento es similar a los estandares basicos de la mecanica cuantica [32].

%a-p=Lc-p) - a-p="%(c-p) 232)
m, m, im k, .
Evaluando la funcion en los extremos tenemos:
Wi (L)=yu (L) (2.33)
Ce*" + De " = Fe'™" (2.34)

También evaluando la continuidad en los extremos de la barrera.

Ld‘/fn :Ldl//m (2.35)
m dz|_, my dz |_ ’
Ce®t — De " = ikym, Felfot

am, (2.36)

29



De la ecuacion (2.32) se puede obtener el siguiente arreglo matricial, donde A, B esta en

términos de los coeficientes C, D. asi se obtiene el siguiente arreglo.

A 1+‘am0 1_‘am0 C
1 im, k, im, k,
2 L% am,
B im, k, im, k,

D

(2.37)

Y de la ecuacion (2.36) obtenemos el arreglo matricial de la siguiente manera:

(-

"

ik, m,

am,

ik, m,

am,

je—aL

]eaL

(2.38)

Reemplazando la ecuacion (2.38) en la ecuacion (2.37), de acuerdo a los estandares de la

mecénica cuantica, se puede expresar los coeficientes A, B en funcion del coeficiente F.

asi:
A [H,Ij‘ﬂ)(lﬂ’%/”jeau(l-,,j‘ﬁj(l_”%ﬁjew
. i a i a
_ L gt ’ i ’ N (2.39)
PP OLLTY PETAN SO | PRLLIYZA P
B ik B a ik, B a |
Donde el coeficiente de transmision se obtiene a partir de esta relacion:
A ikyL 2 L ) .
—= a+ik e’ —(a—-ik e”
T koﬁ[( 0 ) (=i k, B) e | (2.40)

Asi obtenemos
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El coeficiente transmision T es

T=|s?| (2.42)
Por lo tanto
. 2
r=| 2ha | e (2.43)
(a—ifk,)
1.0
(1.8
0.6
=
0.4
0z
(.0 J
(.5 1.0 1.5 2.0 25 a0

Energia Aplicada E/v,

Figura 2.1. Aqui se presenta el coeficiente de transmision, teniendo en cuenta las

condiciones de frontera de BenDaniel-Duke, en funcion de la energia aplica al sistema.
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El factor dominante en la anterior ecuacion, es la exponencial quien depende solo de la

masa incidente m;; la condicion para el maximo valor del factor exponencial es que:

ky=a (2.44)

Empleando los valores de

(kB) =a® (2.45)

p=lZ 2_ 2m, (Vy — E) 2 1
k) n’ ( ZMOET (2.46)

hZ
V,—FE
p== E (2.47)
Lo que implica que
E= ! V.
—m 0 (2.48)

La transmision es un maximo cuando la energia de la particula incidente esta cerca de la

barrera asi, f#—0 como E — V] ; lo que indica que la masa de los electrones es igual tanto

dentro de la barrera como fuera de ella.
2.4. ANALISIS DE RESUTLADOS.

En la grafica 2.1, es necesario especificar que los picos de la grafica son los estados de

resonancia de la barrera, y son mas pronunciados respecto a la transmision estandar, dado
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que el factor Beta que tiene en cuenta la relacion de las masas dentro y fuera de la barrera, y
es determinante para este caso, donde este efecto esta marcado por la relacion de masas en
el tunelamiento; es muy importante tener en cuenta que a esta escala nanométrica (10-100
amnstrong) no se pueden despreciar las relaciones de masas que proporciona las

condiciones de BenDaniel-Duke.
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CAPITULO 3: TUNELAMIENTO CUANTICO EN NANO ESTRUCTURAS
SEMICONDUCTOTRAS

3.1. INTRODUCCION

Las aplicaciones tecnoldgicas de dispositivos semiconductores en la actualidad ofrecen
muchas ventajas; entre las que se cuenta la velocidad de los portadores, la movilidad y la
manipulacion de estos para crear superredes. Optimizando las sefales a través de
dispositivos de alto desempefio. Estas ventajas revisten especial interés en numerosas
aplicaciones relacionadas con los ordenadores, la recepcion de sefiales de television y la
transmision optoelectronica de datos a través de redes de fibras opticas. Entre los materiales
de alto desempefio que son ampliamente utilizados estan el Arsenuro de Galio (GaAs), en
el cual se puede modificar, la separacion entre las bandas electronicas (gap) o niveles de
energia. Dicha separacion es mayor en este material (GaAs) que en el silicio, pero su ancho
puede aumentarse o reducirse a través de un dopaje de caracter sustitucional, el cual
consiste en sustituir los dtomos que constituyen €ste material por otros diferentes. Por
ejemplo, si el Galio (Ga) se sustituye por Aluminio (Al), da lugar al arseniuro de aluminio
(AlAs), el ancho del intervalo de energia entre las bandas resulta mucho mayor; ademas
¢éste semiconductor presenta un perfil parabolico de bandas en el cual el maximo de la
banda de valencia coincide con el minimo de la banda de conduccién (semiconductor de
gap directo), es decir, puede absorber o emitir luz sin intervencion de fonones en el proceso
lo que conlleva a que se utilice en la construccion de laseres o detectores Opticos muy

eficientes.

En las pasadas décadas las predicciones de Tsu y Esaki, de nuevos dispositivos basados en
sistemas artificiales de semiconductores, abrieron un enorme campo de aplicacion de la
fisica de los semiconductores y més aun en la posibilidad de manipular y entender el

comportamiento de los sistemas de baja dimensionalidad. Este avance significativo, se baso
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en lo que hoy entendemos como efecto tinel, fendmeno cuédntico de gran importancia en

nanotecnologia.

En la actualidad técnicas avanzadas como MBE (Molecular Beam Epitaxy) y MOCVD
(Organic Chemical Vapor Deposition) entre otras, permiten crecer heteroestructuras de alta
calidad y con un dopaje selectivo de los planos que constituyen la estructura, de tal manera
que las propiedades Opticas y electronicas pueden ser monitoreadas durante su
construccion. Este control de impurezas, conduce a una variedad de nuevos fendémenos
como las excitaciones elementales; y las mas estudiadas son los estados electronicos y de
transporte y las oscilaciones Opticas de la red, dependiendo de la naturaleza quimica de la

impureza.

3.2. TUNELAMIENTO EN UNA BARRERA PARABOLICA

Teodrica y experimentalmente, el tunelamiento cuantico es uno de los fendémenos fisicos que
mas se ha estudiado en el comportamiento de dispositivos de ultima generacion, debido a
que en esta escala es uno de los efectos mas comunes dada la naturaleza discreta del
electron; dado estos antecedentes se cree que es factible extender estos estudios utilizando
modelos diferentes a los convencionales, como las barreras de potencial tipo Hylleras [37],
y su forma parabdlica. Para dicho sistema se encuentra la solucién analitica de la barrera de
potencial tipo Hyllderas, y se encuentra el coeficiente de transmision en funcion de la
energia aplicada, utilizando el formalismo de la matriz de transferencia. Este estudio se
hace siguiendo los lineamientos de Tsu y Esaki aplicables a heteroestructuras tipo GaAs y
AlyGa; 4As, los resultados se comparan con una barrera de potencial de forma parabdlica

tradicional.

Asi mismo, la presion hidrostatica provee importante informaciéon que contribuye a un
mayor entendimiento de las propiedades electronicas en este tipo de heteroestrucutras

semiconductoras. Este aspecto fisico es una herramienta poderosa e importante para la
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investigacion y control de las propiedades Opticas relacionadas a la electronica de dichos
materiales. Los principales efectos de la presion hidrostatica sobre los semiconductores I1I-
V es el aumento en la brecha de energia, el incremento de la masa efectiva en el valle G de
la zona de Brillouin y la disminucién de la constante dieléctrica estatica, para la

heteroestructura GaAs-Al,Ga;_ As.

Para entender en principio el potencial tipo Hylleras comenzamos modelando el potencial a

partir de la definicion de la ecuacion de la parabola, dad por

(x—h)’ =—4p(y—k)_ (3.1)

Donde h, k son los vértices de la ecuacion de la parabola y p es la distancia del vértice al

foco, como se muestra en la figura 3.1

-

. (h 4

(0,2) | (2.9)

W

Figura 3.1 Modelode una barrera de potencialtipo parabolico

De igual manera esta tiene que satisfacer las igualdades para h y k dado que estas muestran

el punto maximo de la parabola. La ecuacion (3.1) se transforma en
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(x—%) =—4p(y-7,) (3-2)

Los valores de h, k son reemplazados por los parametros % y ¥, , que corresponden a los

parametros fisicos del modelo de este problema y que a su vez corresponde a la mitad del
ancho de la barrera y a la energia potencial de la altura de la misma, a si mismo A, es un

punto de corte.

La ecuacion (3.2) se puede observar en la figura 3.2, con sus respectivas modificaciones de

los parametros.

(0.2) | (2.2)

Modelode una barrera de potencialtipo parabdlico

Figura 3.2 Esquema de una barrera de potencial ordinaria de forma parabolica.

En esta grafica se muestra la aproximaciéon de un potencial parabolico, utilizando la

definiciéon matematica de pardbola, delimitada al problema fisico que aqui se requiere.
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Aqui, se muestra que en los extremos de la grafica se debe cumplir que: para x = 0, y toma
el valorde 4 , (y=4) de esta forma tenemos la ecuacion (3.2) en términos de p, como lo
muestra el anexo (B).

AWV, -4 AWV, -1
A=) o, A=)

- 2
a a

x+V,+4 (3.3)

Donde V) es el potencial de la altura de la barrera, a es el ancho de la barrera. Dicho

potencial se puede expresar de manera mas detallada asi:

0 Si a—_b<z’<0
2
MV — 2
V= %_M(zr_ﬁj si. 0<zZ'<a (3.4)
a 2
0 Si a<z'<Lb
2

Donde, para la region < z'<0 el potencial se hace cero de la misma forma que para

. a+b
la region a<z'<

, solo para la region comprendida entre 0 <z’ <a, se centra nuestro

estudio, debido que aqui se observa el fenomeno cuantico de tunelamiento; b, nos indica el

parametro del ancho de la red.

Con base en este modelo y en términos de la mecanica cuantica, se puede plantear la

ecuacion de Schrodinger para este sistema de la siguiente forma:

H|y)=Ely) (3.5)
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Esta ecuacion de Schrodinger, es igualmente independiente del tiempo, es decir que no hay

evolucion temporal del sistema, es una ecuacion de autovalores.

Para la solucion de la ecuacion (3.5), se tienen en cuenta las condiciones de contorno de
acuerdo a la ecuacion (3.4), donde en la region 1 y 11, el potencial se hace nulo, por lo que
la ecuacion (3.5) sufre una transformacion; de acuerdo a la ecuacion (3.6), para la region [y

IIL, entonces tenemos.

K dy
2m" d z"

(3.6)

Donde m’, se toma como la masa efectiva del electron cuando choca con la barrera; la

solucion de la ecuacion (3.6), es de la forma:

—ikz'

v = Ae '+ Be (3.7)

Cuando la energia £ es menor que Vy (E <V,), que es la region de interés en el fendmeno

de tunelamiento, la funcion de onda (3.7) contiene la particula incidente y reflejada, la
forma de la solucion nos indica el comportamiento ondulatorio que tiene el electron, las

constante 4 y B son las amplitudes de la funcién de onda.

Para la region III, solo tenemos la parte de la exponencial positiva, que nos indica la
transmision de la particula en la barrera, la componente negativa se ha eliminado, puesto

ikz'

que no hay reflexion en la region 111, la funcion: w = Fe'™ " . Presenta el comportamiento de

la funcion de onda transmitida en el tunelamiento, que tiene una exponencial compleja.

Para la region II donde tenemos el potencial definido entre 0 < z' < a, teniendo en cuenta el
potencial parabdlico como se muestra en la ecuacion (3.4), la ecuacion diferencial para

resolver en este intervalo es:
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_ndly

“omd s — +Vy=Ey (3.9)

Para resolver la ecuacion (3.9), se sustituye por los pardmetros antes mencionados.

n dy {%_4(%2—/1)(2,_9 },,:E,/, (3.9)

2m d 2'2 a

Esta ecuacion involucra ya los parametros establecidos anteriormente en la grafica (3.2).
Para su solucion es necesario hacer un cambio de variable de tal manera que nos permita

resolverla.

Usando cambios de variable apropiados (de acuerdo como se muestran en el anexo C),
podemos llegar a una forma reducida de la ecuacién diferencial (3.10), en términos de beta,

que se transforma en la siguiente ecuacion.

dl// ldl//_{a

a5 2pdp E_Z}/l(ﬂ) 0 (3.10)

Haciendo el andlisis asintdtico de la ecuacion (3.10) con el objetivo de determinar la

convergencia de la ecuacion diferencial involucrada, se tiene la siguiente solucion si f

tiende a infinito (# — ), la funcion se reduce a la ecuacion (3.12).

dl//m
a5 4ww(ﬁ) 0 (3.11)

Ecuacioén diferencial de segundo orden que tiene una solucion de la siguiente forma:

i L
w_ (B)=Ae > +Be? (3.12)

Donde 4 y B a son las amplitudes de la funcién de onda. La solucion total para la ecuacion
(3.11) esta dada por una funcion exponencial compleja tipo (3.13) y una funcién en

polinomios, de tal manera que tenemos:
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y(B)=c: ®(f). (3.13)

Como el primer término de la ecuacion (3.14) es complejo, la solucion no satisface los
requerimientos de la ecuacion diferencial para que sea real, lo que imposibilita su solucion
analitica; por lo que no es factible usar un potencial parabdlico por definicion como el de la

ecuacion (3.1).

3.3. COEFICIENTE DE TRANSMISION PARA UNA BARRERA DE POTENCIAL
DE HYLLERAS AFECTADA POR PRESION HIDROSTATICA

En esta seccion se trabaja con los parametros de energia del arseniuro de galio (GaAs) y
arseniuro de galio aluminio (AlGaAs), teniendo en cuenta los datos experimentales a partir

de los procesos de fotoluminiscencia [3].

La energia del “gap” esta dada por

bT*?
E;(p,T,X)=E§(x)+06(X)p+/5’(X)p2+T+c (3.14)
Donde b, ¢ son constantes del material dados por; b =0.5405 meV y ¢=204K,

Igualmente x, representa la concentracion del material en la heteroestructura.

.y 0 s [13 EH) —
La expresion E,(x) , representa la brecha de energia o “gap” a temperatura cero, 7=0K

y presion hidrostatica cero, p =0 kbar . Los términos a(x)p y [f(x)p*, son energias en

funcioén de la concentracion [4].

A continuacion también se muestra la ecuacién que rige el comportamiento energético de

compuestos III-V, teniendo en cuenta la concentracion del material que se realiza de
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manera substitucional. Dicha ecuacién permite obtener o conocer el “gap” de la

heteroestructura semiconductora que se forma. Es decir,

Al Ga,_ As E;(x) =1.519+1.36x+0.22x" eV

Gads E'(x)=1519¢V (3.15)

Aqui la energia esta dada en electron voltios, para nuestro caso.

De igual manera, teérica y experimentalmente, se sabe que cuando una heteroestructura
semiconductora es expuesta a presion hidrostatica moderada el comportamiento del “gap”

del material cambia apreciablemente. Esto se puede apreciar en la siguiente ecuacion:

) meV meV
Material a(x) har B(x) har
Ga, Al As  11.5-13x 0 (3.16)
Al Ga, As 11.5-1.3x 0
GaAs 10.7 -0.0377

Tabla 3.1. Tabla de valores del comportamiento del “gap”, para diferentes materiales.

A si mismo estas modificaciones en la brecha de energia, cuando se involucra presion
hidrostatica suscitan cambios ampliamente relevantes en la masa efectiva del material, lo
que implica grandes transformaciones en la estructura electrénica de los dispositivos
involucrados.

-1

m(pT) )y, pr| 2 !

m, b E;(p,T,0)+E£(p,T,O)+AO

(3.17)

Dadas estas relaciones se puede obtener una expresion mas general y adecuada para la
altura de la barrera de potencial, la cual involucra importantes y determinantes cambios

experimentalmente, en funcion de la presion hidrostatica y la concentracion del material. Es
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decir, V,(z,p)= QCEg (p,0,x), donde Q. =0.658, representa una constante del material
[5].

Asi como la altura de la barrera depende de la presion, para el ancho de la barrera se

considera una expresion en la cual también involucra la presion hidrostética,
asi: A(p) = aZ(O)[l—(sHJr 2812)p], [6], que representa el ancho de la barrera en términos
de la presion, que a su vez ejerce sobre la diagonal del vector de tension que se puede
ejecutar sobre un solido. Aqui, a,(0) es el ancho inicial sin presion hidrostatica, s;; y 572

son constantes de rigidez eldstica de un cristal [7], De esta manera se analiza las
componentes del tensor de presion hidrostatica para los materiales III-V que seran usados a

lo largo del desarrollo de este trabajo.

material constantes (><10’3 kbar’l)

s;; =1.17+0.03x s;; =1.174+0.03x (3.18)
Ga, Al As Al Ga,_ As

s, =—(0.37+0.02x) s;, =—(0.37+0.02x)

Tabla 3.2. Diferentes valores de la constante de rigidez

Como se observa en la ecuacion (3.19), las constantes de rigidez para el material

Al Ga,_ As opara Ga,_ Al As, son iguales.

Cabe anotar que debido al estudio mas detallado de sistemas de baja dimensionalidad se
puede considerar las condiciones de BenDaniel-Duke, en las cuales la masa dentro de la
barrera tiene un valor diferente. Lo que permite tomar el potencial de la barrera como se

muestra de la siguiente manera:
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0 Si a—_b<z’<0
2
Lz 1 . '
V =<V,(p,x)cosh —3 si 0<z'<a (3.19)
0 si a<z'<a—;b

Este potencial no solo tiene en cuenta la concentracion y la presion hidrostatica, sino que
también involucra la geometria parabolica de la barrera.

(a2 1)
Vo(p.x)

(0,2) (a.2)

v

Figura 3.3. Esquema de la barrera parabolica tipo Hylleras

Una forma mas clara de ver el cambio que se suscita matematica y fisicamente al proponer
un potencial parabolico como el que se muestra en la figura 3.3, de una barrera de

potencial, se muestra en la figura 3.4.
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Figura 3.4. Esquema del potencial parabolico normalizado a radios de Bohr efectivo y a

Rydber efectivo.

En esta grafica se muestra el potencial tipo parabolico de acuerdo al potencial de Hylleras

[8], que ademas involucra los parametros de la concentracion, la presion y el ancho de la

barrera.

De acuerdo a este potencial y teniendo en cuenta las bases de la mecanica cudntica,

podemos plantear el hamiltoniano para este sistema de la siguiente forma.

El hamiltoniano esta dado por:

*1 P’ si
2m0(p)
"]
H={———P2+V,(p,x)cosh™ (———j si
0( ) a 2
*1 P’ Si
2my(p)
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a—_b<z'<0
2

O0<z'<a

a+b

a<z' <

(3.20)



a-b , a+b
<z<0y a<z'<

Donde para las regiones el potencial se lo considera cero,

ya que se encuentra por fuera de la barrera; o sea, de aqui en adelante el problema se centra

en la ecuacion que involucra el potencial de la barrera.

Con base en la estructura anterior donde se plantea el potencial de la barrera parabodlica se
describe el comportamiento de una particula en una barrera de potencial tipo Hylleras,

teniendo en cuenta las condiciones de frontera Ben Daniel Duque en la primera region de la

heteroestructura
v o, ; a-b atb
+k a;w=0 Si <z<0 a<z<
d22 1 l// 2 y 2
, ’ (3.21)
d_l/;_ M:x)cosh72 i_l _klzaf l//:o Si 0<Z<a
dz R, a 2

En la ecuacion (3.22) donde se muestra el hamiltoniano del sistema, las variables estan

normalizadas a radios de Bohr efectivos a; y a Rygber efectivos R;. (las transformaciones

de estas ecuaciones se muestran en el apéndice C).

) a-b a+b ., )
Para las regiones — <z<0 y a<z< — la ecuacion que describe el

d’y

T +x;y =0 para simplificar los calculos se toma & =k a?,

comportamiento es

cuyas soluciones ya conocidas se muestran en la siguiente ecuacion.

w(z)=Ae" +Be " si a—;b<z<0

o (3.22)

w(z)=Ee"™* si a<z<aT
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donde el comportamiento de cada una de las funciones de onda de la ecuacion (3.22) son

igualmente similares a la de las ecuaciones (3.7) y (3.8).

La solucion de la ecuacion diferencial para la region 0 <z <a, implica transformaciones
que conduce a una forma conocida de la ecuacion diferencial, las transformaciones

necesarias que se hacen para llegar a la ecuacion (3.23) se muestran en el anexo (C)

2\? d2W nNdy 5 2 2 _
(l—u ) 10 —21)(1—0 )_du_a [Vo(l—u )—Kl]y/(u)—o (3.23)
, - : _V(p,x) :
Aqui, en esta ecuacion el potencial V), se expresa como V= 7 es decir esta

y
normalizado a Rygber efectivo y ademdés esta en funcion de la presion y de la

concentracion.

La ecuacion anterior se puede transformar en una ecuacion diferencial mas conocida

realizando la transformacién y =1-0° , de esta manera.se reduce a:

A’y (1 3\dy a’|V, &«
1= 42 4| =2 |2 _Z (o =0
( z)dzz (z 2]@ Pl 4% (3.24)

Haciendo un analisis asintotico de acuerdo con la ecuacion (3.10) y (3.11), podemos llegar

al siguiente resultado.

_.Ka K a

vin=z e =c o). (3.25)

Si tenemos y =1-0?, entonces
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K,

y(©)=(1-0") 2 p(v) (3.26)
Haciendo la sustitucion 1—v* = & | se llega a la siguiente relacion

ldg
4dE

E(1-¢) +[(1—i/<1a)—2(1—iKla)§:|Z—(§+[a2(Klz—V0)+i1<1a}go(cf):0 (3.27)

La ecuacion anterior es llamada hipergeométrica de Gauss [37], matematicamente la

ecuacion de Gauss presenta la siguiente estructura.
x(1-x)g"+[T—(a+B+1)x]¢'~a fp=0 (3.28)

Cuya solucion es de la forma

¢=C F(a,B:T,x)+C,G(a, BT, x) (3.29)

C;y C,, son constantes de la funcion hipergeométrica,

La cual se expresa en términos de funciones especiales F y G, que son las funciones

hipergeométricas confluentes. Realizando una transformacion par los términosde o y S,

la ecuacion (3.30) es necesario calcular a y £, ya que

I'=l-ixa (3.30)

{a+,6'+1—2(1—i/c1a) {a+,6':1—2i1<1a
= (3.31)

aﬂ=—a(1<12—V0)—iKla aﬂ=a(V0—Kf)—iK1a
Ahora al hacer uso del teorema de Vietta [37], « y £ son las raices de la ecuacion
2
v —(a+p)y+ap=0 (3.32)

Por lo tanto al resolver esta ecuacion de segundo orden obtenemos sus raices.
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Lo que conduce a:

(D(g):CF(aaﬂal_iKl;GZ)—i_DG(aaﬂal_iK];ég). (333)

En consecuencia la funciéon  , se escribe de la siguiente forma:
S\t . 1-v . 1-v
w(u):(l—u ) 2| CF a,ﬂ,l—zzcl;T +DG a,ﬂ,l—zzcl;T (3.34)

Luego

l//(z)={cosh(§—%ﬂ | {CF{O{,,B,I—ikl;%{l—tanhﬁg—%ﬂ}jt
e -1 _tann[ 221
DG{a,ﬂ,l—nq,z{l tanh(a 2}}}}

Ahora con las condiciones de frontera que se deben tener en cuenta en esta parte del

(3.35)

problema teorico y considerando la continuidad de la funcién de onda se tiene que

vior=[son(2-4]] e[ mam(2-LJr(e.) P 0,

D{il{l tanh(i—%JG(®Z)+DG’(®z)}}

a

(3.36)

donde

1 1
e, :{a,ﬂ,l—ZKI;E{I—tanh(g—Eﬂ} (337)

Asi mismo, hay que tener en cuenta las siguientes consideraciones:

1 1
dado que A, =cosh (Ej = COSh(_Ej es una funcion par y 4, =tanh (%j = —tanh(—%j es

una funcién impar.
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Entonces, teniendo en cuenta la propiedad anterior y aplicando las condiciones de contorno,

y ademas que se trabaja dentro de la barrera, la region que se considera es la que esta

comprendida en a-b <z<0 A O0<z<a,setiene que: ¢(0)=¢,(0) con.

A+B=4""[CF(®,)+DG(®,)] (3.38)

Usando la condicion de contorna de BenDaniel-Duke, donde

Ltp) L do) 3.39
my(p) dz|_,, m(p)dz|_, (3.39)
se obtiene
A-B= 1;7 {c[zrq/kF ®,)]+D[ix4,G(0,)- (@0)]} (3.40)
De ahi

H e BN R TN H T

En este punto se ha llegado a encontrar la matriz de los coeficientes de las respectivas
funciones de onda, con el fin de encontrar las constantes A y B en funcion de los demas
términos, es necesario calcular la matriz inversa de la matriz que acompafia a las

expresiones A, B, cuyo resultado se muestra en la ecuacion (3.45)

A ﬂ{'ﬁ K (n—4)F(0,)-iF(0,) xn-4)G(©,)-iG'(0,)|C
B| 2k |x(n+A4)F(0,)+iF'(0,) x(n+1,)G(0,)+iG'(0,)| D (3.42)

. . +b
Para la region I y 111, que esta comprendida entre 0<z<a y a<z< aT , las

condiciones de contorno se cumple

50



P,(a) = @s(a) (3.43)

Ahora al evaluar la funciéon de onda en el extremo del ancho de la barrera, obtenemos la

expresion (3.44), siguiendo los lineamientos normales dela mecénica cuantica.

2"“[CF(©,)+DG(0,)|=Ee™" (3.44)

[CF(©,)+DG(0,) |=EA4 """ (3.45)

Ahora se tiene en cuenta la condicion de continuidad con la primera derivada de la funcién

de onda ?» y s, teniendo en cuanta que al igualar las funciones, la masa es diferente.

1 d(/72| _ 1 d‘ﬂ3|
m(p)dz| _, my(p)dz

(3.46)

z—a
.

Para este caso se ha remplazado la condicion usual sobre la continuidad de la derivada por
la condicién de contorno de BenDaniel-Duke, bajo estos antecedentes y de acuerdo al

apéndice (32), la transmision estd dada por:

2

T= 168 |:sinh2 K, a + COS” 7r£1+ \ /l— Vya® H H[(ﬁ_lj(jl + )} +
ar 4 n

, P -1 (3.47)
1, (/12 j L
—htxn—-1] j, sinh 7x,a
Kn n

Para este caso la transmision esta dada en funcidon de senos hiperbolicos los cuales a su vez

estan en funciones de pardmetros ya establecidos como se muestran en el apéndice (C).
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Grafica 3.5. Comparacion de la transmision de una barrera de potencial rectangular con
una tipo Hylleras en funcion de la energia aplicada, la curva en rojo muestra la transmision
en una barrera de potencial rectangular normal con las condiciones de BenDaniel-Duke, y
la curva en negro muestra la transmision de una barrera de potencial tipo Hylleras.

3.4. ANALIS DE RESULTADOS

En la grafica 3.5 se aprecia la gran diferencia del coeficiente de transmision entre una
barrera de potencial rectangular y una barrera de tipo Hylleras, para ambos coeficiente se
tiene en cuenta las condiciones de BenDaniel-Duke, se observa claramente que el
tunelamiento sucede mas rapido con el potencial parabdlico que con el potencial
rectangular tradicional, sin embargo los estados resonantes son mas evidentes en la barrera
rectangular.

Las ventajas de tener una mayor rapidez en la transmision, es la rapidez que se tiene ante
una respuesta del material para la transmision de la informacidn; asi como una respuesta
mas sensible ante un estimulo en la fotoluminiscencia.
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3.5 EFECTO DE PRESION HIDROSTATICA, CAMPOS EXTERNOS E
IMPUREZAS

En este caso se trabaja bajo las siguientes condiciones fisicas: en primera instancia se
supone que tanto el campo eléctrico como el campo magnético son invariantes en el
tiempo; suponemos que el campo eléctrico y magnético son invariantes en el tiempo. De

acuerdo a este problema fisico, se ha elegido el campo eléctrico en direccion paralela a la
direccion de tunelamiento de la particula en la barrera es decir E(z) = F % el cual afecta la
dinamica de la particula o sea acelera dicha particula favoreciendo el efecto tanel.
Igualmente el campo magnético se escoge perpendicular al plano x, z, es decir B(z) = B

el cual va a hacer que la particula este mas tiempo localizada en la barrera. Aqui también se
tiene en cuenta las definiciones de la energia en el punto gamma afectada por presion
hidrostatica (3.48), y la definicion de la energia en funcidn de la concentracion del material

(ver ecuacion 3.53)

P
~ ¥
F T
-—____:: xcf’; B
K/‘
e-“/
T a\)
4_/ a1 b z

x 2

Figura 3.6. Barrera de potencial con campo externo eléctrico y magnético, presion
hidrostatica e impureza.
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La constante dieléctrica depende de la presion, cuya expresion para bajas temperaturas esta

dada por

£(p)=13.13-0.0088p (3.48)

Ademas la masa efectiva del material también se modifica, asi:

m; (p)=m; (0)e" "™ (3.49)
La ecuacion (3.48) y (3.49) estan dadas para presiones entre 0 y 30 kbar

El potencial de la barrera en términos de la concentracion y de la presion hidrostatica esta

dados por la ecuacion (3.50)

0 Si a—_b<z<0
2
V(z,p)=qv,(p,x) si 0<z<a (3.50)

. a
0 SI a<z<——
2

El potencial generado por la impureza dentro de la barrera se muestra como sigue:

o ¢ Z+zz+z @ si 0<z<z k k
_228—(19)5 ;o §2 (3.51)

2 2 .
z =5zz+7z  si 2z <z<a z
El término & , es una aproximacion del potencial de la impureza y z, hace referencia a la

posicion de la impureza. El campo eléctrico afecta toda la estructura en la region

a-b .« a-b
<z <

comprendida por

; El campo magnético y la impureza se ubican en la

. *
barrera es decir entre 0<z <a .
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La ecuacion de onda que involucra los parametros establecidos previamente en el sistema
de la heteroestructura esta dado por:

0’ 1 1 k o’ 2 0
v — Pt —z+k |y ——y+ %—i—zz Y ~o
oy k, Oy

oz \k, Kk z-z,] (352

B F

donde k, y kj son la longitud eléctrica y magnética debido al campo eléctrico F yal

campo magnético B , el hamiltoniano del sistema esta dado por

~P’+qu(z) Si a—_b<z*<0
2m, “ 2
- * 2 * ﬂqz *
H = *—[P+qA(z )J +qu(z )+V,—————— si 0<z <a (3.53)
2m; (p) £(p)|z—z)|
I*P%-i-qu(z*) Si a<z*<a+b
2m, “

. * * = d *\ A A .
Aqui el potencial escalar u(z )=-Fz y E(z)= —d—u(z )z=Fz El vector potencial
'z

magnético A(z")=(B",0,0) debido a queVxA=(0-0)i—(0—B)j+(0-0)2=B)=8B

2

2
con A= e =885x10P "y =4 9 o p2_4
dreg, ’ Nm® ° Jdre, ¢ ¢’

Por lo tanto:

55



_PlteFz si 4P co
m, ° 2
T . Ae? X
H= *;[P+eA(z )] +eFz +VO——e sii 0<z <a (3.54)
2m; (p) g(p)|z =z
_P’+gFz Si a<z*<—a+b
m, ° 2

En esta figura 3.6 se muestra claramente la orientacion del campo eléctrico, que es la
misma direccién de crecimiento de la estructura, ademas es la misma direccion de
tunelamiento, el campo magnético es perpendicular al campo electico y perpendicular a la

altura de la barrera, la presion hidrostatica es paralela a la altura de la barrera, la impureza

La funcidén de onda solucidn de te sistema esta dado por

y eiklz_l_Be—iklz S a—;b<2<0
1 .
e 2" oM /1+1;l;77 DU ﬂ;l;ﬂj sio 0<z<z,
(3.2) ' o
v(y,z)= . . ) (3.55)
e—g}’“kyy EM l+1,l’7/ +FU E’l’y Si Z,<z<a
4 2 4 2
Geh: SI a<Z<a—Zb

Donde los argumentos de la funcion hipergeométricas confluentes, involucra los campos
externos, la impureza y los efectos de la presion hidrostatica. Por tanto el coeficiente de

transmision de la particula esta dado por la expresion:
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T= _e(ﬂo"'?ko +72p*7a) |:(W1 T, )2 4 (Wz T, )2:|‘1 (3.56)

A partir de la ecuacion (3.53), obtenemos las siguientes graficas:

Figura 3.7. Variaciéon del coeficiente de transmision (T), cuando varia la presion

hidrostatica (P) y la concentracion (x) del material.
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Figura 3.8. Se muestra la dependencia de tunelamiento en funcion de la presion
hidrostatica y del campo magnético, los valores de la presion estan entre 0 y 30 kpas, y del

campo estan entre 0 y 0.3 teslas y concentracion (x) del material.

3.6. ANALISIS DE RESULTADOS

Dado el desarrollo matematico de la seccion 3.1, se demostré que es imposible suponer un
potencial parabodlico a partir de la definicion matematica de parabola, ya que su desarrollo
en la ecuacion diferencial implica que esta sea e cardcter compleja, lo que imposibilita
hacer un desarrollo analitico de la ecuacidén, y solo tendria solucion por métodos
aproximados, debido a que el objeto de este trabajo es resolver el sistema de manera

analitica, se descarta este procedimiento.

Para la grafica 3.6, se observa claramente como la transmision es afectada de manera por la

concentracion y la presion hidrostatica, los picos muestran una mayor transmision a medida
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que la concentracion del material aumenta, por consiguiente el dopaje de este
semiconductor se ve favorecida en el tunelamiento cuantico, asi también el efecto de
presion hidrostatica es significativo en el tunelamiento, a medida que la presion aumenta la
transmision comienza a disminuir, esto comienza a visualizarse mejor en la siguiente

grafica.

En la grafica 3.7, podemos observar que la transmision se ve afectada de manera muy
importante, para este caso se observa que el tunelamiento solo esta siendo influenciado por
la presion hidrostatica, a medida que la presion hidrostatica aumenta la transmision decae
considerablemente, en este caso el campo magnético externo aplicado no tiene gran
importancia; ya que al haber presion hidrostatica la barrera sufre una deformaciéon lo
modifica considerablemente la transmision, dejando asi los efectos de campo a un segundo

plano.
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CAPITULO 4. TRANSPORTE CON EFECTOS DE ESPIN
4.1. EFECTO ZEEMAN

Para este capitulo donde se trabaja la interaccione espin orbita, es indispensable el hablar
del efecto Zeeman, que es el desdoblamiento en dos o tres componentes de ciertas lineas
espectrales por accion de un campo magnético. La separacion de las componentes es
proporcional al campo magnético, lo que facilita su medida.

El estudio de los efectos de la interaccion espin orbita involucrados en ete trabajo de grado,
da lugar a la estructura fina, que a su vez genera el desdoblamiento de las lineas espectrales,
debido al efecto producido por la presencia del campo externo; por lo tanto es pertinente

hacer énfasis en este efecto, llamado el efecto Zeeman, por lo cual vamos a describir el

Hamiltoniano del sistema como esta en la siguiente ecuacion,

2
H:l—(ﬁ—i,&juf— ° H.S (4.1)
C m c .

Donde:

V', es la energia potencial del sistema, S ,esel operador de espin del electron y A esel

potencial vector del campo externo

El Hamiltoniano (4.1), puede ser expresado como se muestra en la ecuacion (4.2)

2
H:i{ﬁz_f(ﬁ./&ﬂs.ﬁ){fj AZ}V—iﬁi “42)
2m c c mc
A, podemos representarlo en la forma
-1~
A= Eh Xr (43)

En efecto se verifica que,
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rotA=h (4.4)

Teniendo en cuenta que el momento P, conmuta con el campo vectorial A, asi:

P-A-A-P=0 (4.5)

De esta forma:
P-A-A-P=—ihdivA (4.6)
Por lo tanto podemos tomar la divergencia del campo vectorial como:
divA:div(%fzfozo (4.7

Entonces podemos escribir el Hamiltoniano (4.2), como un Hamiltoniano total que
involucra la presencia del campo magnético y la interaccion del espin, asi el Hamiltoniano

del sistema esta dado por:

e - e - 2 e > g
H=H —h-(rxp)+ hxr| —h-S 4.8
* 2me ( p) chz( ) mc “+8)
donde
1 =
Hy=—P +V (4.9)
2m

La ecuacion (4.9), representa el Hamiltoniano en ausencia del campo magnético /4 , es

decir sin tener en cuenta la interaccion Zeeman.

Considerando el campo magnético externo débil, podemos reescribir el Hamiltoniano de la

siguiente manera

H=H —ji-h (4.10)
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Tomando el campo magnético externo / , suficientemente débil, el tercer termino en la
ecuacion (4.8), que es cuadratico en 4, lo podemos despreciar con respecto al segundo

termino que es lineal en %, es decir, consideremos la energia correspondiente a este
termino mucho menor que las diferencias entre los niveles energéticos del atomo en

ausencia del campo magnético.

Entonces podemos escribir el Hamiltoniano de la siguiente forma.

e » - e » 3
H:HO—Z—h-L——h-S (4.11)
mc mc .

Asi podemos llegar a esta expresion.

e

H=H, - E-(Z—zs‘) 4.12)

2mc
donde
H=H,—[ih; ﬁ:i(i—zﬁ) 4.13)
2mc .

que es el operador del momento magnético del atomo, en términos del momento angular

total J,

—

J=L+S (4.14)

Asi el momento magnético del electron toma la forma

ﬁzﬁ(i+§). 4.15)

Entonces:

62



H=H,-fiF (4.16)

Tomando el campo magnético en la direccion del eje z, la expresion se reduce a:

—

H=H, —[i h (4.17)

Si se considera el segundo termino de la ecuacion (4.17), como perturbacion, es decir, que
la energia correspondiente a este término es mucho menor que las diferencias entre los

niveles energéticos del &tomo en ausencia del campo magnético.

Asi se encuentra las correcciones de primer orden de la teoria de perturbaciones a los

niveles energéticos no perturbados que son degenerados con respecto al numero cuantico

M,.
Los elementos matriciales del operador de perturbacion son:

(n,J,L,S,M |- hu,

nJ,L,S,M,) (4.18)

donde

|n,J,L,S,M,) (4.19)

Son los vectores propios del Hamiltoniano no perturbado H,; donde el término adicional

esta dado por:

JM, —

HgM, (4.20)
2mc )

4.2 ACOPLAMIENTO ESPIN ORBITA

Como se sabe el espin, es el efecto fisico que proporciona informacion de la medida del

momento angular y de la accion, movimiento intrinseco de toda particula. En contraste con
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la mecanica clasica, donde el momento angular se asocia a la rotacion de un objeto extenso.
El espin es un fendmeno exclusivamente cuantico. Este presenta una serie de cualidades
que lo distinguen del momento angular clasico, estas son: su valor esta cuantizado, lo que

significa que no pueden encontrarce particulas con cualquier valor de espin, sino que es

siempre un multiplo entero de g , (en donde 7 es la constante de Planck dividida entre

27 , también llamada constante de Dirac).

Asi mismo, cuando se realiza una medicion del espin en diferentes direcciones, solo existen
dos posibles valores iguales y de signo contrario, que son sus posibles proyecciones sobre
una direccion predeterminada z. Por ejemplo la proyeccion del momento angular de espin

de un electron, si se mide de una direccion particular dada por un campo magnético externo

puede resultar inicamente en los valores > o bien 5

Por otra parte, la magnitud del espin, independiente de la direccidn, es unica para cada tipo

de particula elemental. Para los electrones, los protones y los neutrones, esta magnitud es
en unidades de 7/s(s+1) , siendo s=1/2 . Esto contrasta con el caso clasico donde el

momento angular de un cuerpo alrededor de su eje puede asumir diferentes valores segin

su rotacion.

Por lo tanto podemos decir que la interaccion espin orbita, es la interaccion magnética

(cuantica) entre el momento magnético de espin y el momento magnético orbital.

En el transporte dentro de un material semiconductor a escala nanométrica, se presentan

fenomenos cudnticos en el transporte que no pueden ser despreciados tal como la
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interaccion espin orbita. Dentro de este fenomeno se presentan dos casos importantes los
cuales hay que tener en cuenta, dependiendo del tipo de estructura, estos casos son el efecto
Rashba y el efecto Dresselhaus, para nuestro trabajo solo nos centraremos en el efecto

Rashba, aunque no dejaremos de mencionar el otro efecto.

4.3 EFECTO RASHBA

En primera instancia veamos el término adicional a la contribucion del Hamiltoniano del

sistema con el término Rashba, asi:

p
Hy=—+7, 4.21)

La ecuacion (4.21), nos muestra el Hamiltoniano del sistema sin el término adicional del
acoplamiento. Ahora bien, si partimos del hecho de que el electron orbita alrededor del
nucleo (concepcion pseudoclasica), este genera un campo magnético en términos del radio
de su orbita y la corriente que debido a este movimiento e causa. Dicho campo magnético

se expresa de la siguiente manera.

(4.22)

donde

4 =Momento magnético del electrén

V' =Velocidad del electron
J = Corriente generada por el electron

Por lo tanto este campo magnético (4.22), se transforma utilizando esta relaciéon J = ZeV .
Asi:
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N

Bt
Ay

SV xF (4.23)

Teniendo en cuenta el campo eléctrico de la siguiente manera.

E _ Zer
dmeyr (4.24)
Entonces se puede cambiar el campo magnético como sigue:
B=uEVxE (4.25)

Donde 4, y E, , son el momento magnético y el campo eléctrico intrinseco; el campo
magnético se expresa de la siguiente forma.
VxE

B=— | (4.26)

En la ecuacion (4.27) se muestra el Hamiltoniano que contiene el termino del acoplamiento

espin orbita, y se adiciona al Hamiltoniano de todo el sistema.

H. :%cgg (P xE) 4.27)

Donde g, y u, es factor giro magnético y el magneton de Bohr respectivamente, S esel

vector de espin.
Tomando ¥ =-V , ya que estamos en el sistema de los electrones, entonces.
S(r):—ego. (4.28)

Expresando el campo eléctrico de la siguiente forma y remplazando en la ecuacion (4.30),
tenemos.

E=—Vp=-——F (4.29)
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Por tanto el hamiltoniano adicional se transforma en:

yo—_8&H S ;a9

Y mehc’ r  dr (4.30)
Asi el Hamiltoniano del efecto e acoplamiento espin orbita esta dadopor:
I - =(1\d9
R _ ryR _ . 1\av
Ho =17 = 2m€202S L(r) dr (431)
Donde m, = g“"ZB , Teniendo en cuenta que S = g& , donde o representa las matrices de
e
Pauli; entonces:
h ~(1)d3
H"= G-Ll= |- 4.32
2m:c2 (rj dr ( )

Donde se hatomado L=7xP .

Mediante transformaciones algebraicas como se muestran en el anexo (C), podemos llevar

la ecuacion (4.34) a la siguiente expresion.

h ~

H" (6(/)X6‘)°P (4.35)

= 2.2
4m;c

Tomando la direccion solo del eje z, como la direccion predeterminada, tenemos.
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- 0
Voxa={0 0 o (4.36)
0z
o, o, O,
El producto cruz para
Voxé=(o,F,)p-(o,F,)% (4.37)

Donde llamamos a F, = aa_(/) , por lo tanto
z

(?gox&)-ﬁ:FZ(ax)?—ayi)-(f;)2+Pyﬁ+Pz£). (4.38)

Por consiguiente tenemos un sistema de dos matrices diagonalizadas en términos de los

momentos en los ejes x, y; tenemos entonces la relacion.

0 P
P 0

y

0 —iP
P 0

(?(px&).ﬁze(

J (4.39)

Asi el Hamiltoniano adicional del término Rashba se puede escribir matricialmente como
un sistema de dos niveles degenerados, donde se puede facilmente apreciar que aunque la
direccion de tunelamiento esta dado a lo largo del eje z, o eje de crecimiento del material, la

polarizacion del espin se da en el eje x, y, como lo muestra el termino adicional Rashba.
0 P

Hf=«a .

{ P 0

y

0 -iP
P 0

X

J (4.40)
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Donde « estd dado por o = , que comunmente se llama fuerza de acoplamiento

-z
2.2
.C

espin orbita para el termino Rashba.

4.4 ACOPLAMIENTO ESPIN ORBITA EN UN PUNTO CUANTICO

Dentro de las escalas nanométricas, hay sistemas en los cuales se ha venido trabajando

ultimamente, uno de ellos es el Hamiltoniano que describe al sistema del punto cuéntico es:

2

H=

m

e

I
+V (x,y)+a,(Po, —Pyax)+5gu3302 (4.41)

Donde los dos primeros términos corresponden a los términos normales de energia cinética
y potencial dados en los libras de mecanica cuéntica, el segundo término Rashba de
acoplamiento espin orbita, y el ultimo término hace referencia la campo magnético

intrinseco generado por el electron al orbitar al nucleo.

Aqui, g, es el radio giro magnético, y,es el magneton de Bohr, a,es la fuerza de
acoplamiento espin-orbita, B es el campo magnético paralelo al eje z y @, es la frecuencia

ciclotronica; ademas se tiene en cuenta que:
C

. e
P=-iV-—A (4.42)

También consideramos las coordenadas cilindricas, como sigue: x = pcos¢, y= psend,

B
A, =0y A¢=3p,entonces,

2
P2 = (mv —EAJ (4.43)

Ahora podemos llevar estas transformaciones a nuestro sistema que ademas involucra el

campo magnético, para el cual se hace uso de la s relaciones del lapalciano en coordenadas
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cilindricas y de las respectivas derivadas del campo vector, como se muestra en el anexo

(©).

Asi podemos expresar el laplaciano del sistema como se muestra en la ecuacion (3.44).

2 2 n2
” 2m pop\" op) p’op c 0p \c) 4
Y por consiguiente el Hamiltoniano que describe el sistema esta dado por:
oo k1o o) 1 & H@LB_Q@Z z 44
" 2m|pop p@p p op* | 2mcogp 8m\c P (4.45)

Donde @, , es la frecuencia ciclotronica, B , es el campo magnético intrinseco; si tomamos

en unidades gausianas, asi 7 =1; entonces obtenemos la siguiente expresion.

2 .
2m| pop\ Op) p” Op 2 "0¢ 8

De acuerdo al anexo (C), podemos obtener la siguiente expresion simplificada.
1
H=h(B)+a,(Po,~Ro, )+ gu,Bo. (4.47)

Donde h(B) , es el termino que esta en funcion del campo magnético, el segundo termino

es el término Rashba en el Hamiltoniano que esta en términos de la matrices de Puli, asi
con el ultimo termino también en términos de la matriz de Pauli podemos escribir la

ecuacion anterior asi:

e (h(B) OJW 0 —(p+iP) 1 B(l Oj
o w®) o) . S8MB| (4.48)
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Cuya expresion final es:

0 gt -2 10 B
[h(B) oj 1 op pop 2
H= +
<\ 5 e 2 (4.49)

1
con szg,uBB .

Por lo que el Hamiltoniano del sistema toma la forma matricial asi:

; 0 i 0 eB
h(B)+Q w9 L0, e8
. (B)+ aye ( 6p+p6¢+2cpj
_f¢(a i 0 eB ] (4.50)
ae | —+——-—p h(B)-Q
op pog 2

El Hamiltoniano anterior conmuta con la proyeccion z, del operador total del momento

. 1 .
J.=kt+5o. 5 L=id, (4.51)

Las auto funciones del momento angular son de la forma:
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ei(j—1/2)¢

5 (p)
AVEIE (vl 4.52
( ) {ez(/ / )¢gj (p)} ( )

Entonces podemos reescribir el Hamiltoniano de la siguiente forma.

Hy =Ey (4.53)
0 i 0 eB
h(B)+— B 9 —_——
()t e [ dp pop 2 p] [el(jl/WfJ(P) _
0 i 0 eB 1 200 o (p
0 — h(B)-—gu.B J
%r® [8,0 04 2c j (B)=7 8k (4.54)

. G2 7,(p)
ei(j+1/2)¢gj (p)
Ahora podemos escribir las respectivas funciones para /'y g del Hamiltoniano anterior.

10 0 1 & i o 1 2 o | 2 1 oy
D) |t A e rome p e (o) +=gu,BeV "7 £.(p)+
{ Lap(papj o apz} 2708 f”} 1i(p)+5guy J(p)

(4.65)
i 0 i 0 eB |y o
a el¢ N B el(j+1/2)¢ . :Eel(j ]/2)¢ .
R o pog 2cp g./(p) f,(p)
1|1 0 0 1 & i 0 1 i(j+1/2) 1 i(+12)
—| == p= |+—= —,—+ (p)—=gu,Be" (p)+
{ZL@O('D@OJ P ap} 2% 278" p} &(P)=5emBe e, (p) w56

i 0 i 0 eB
) i(j-12)¢ /20
“r [ o pog 2" J “1i(p) = £ g (p)
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. . . 0 - o° -
Para la ecuacion (4.68) hacemos las respectivas derivadas a—¢e(’ vy y 8—(]526(] 29 como se
muestra en el apéndice (4), con las siguientes relaciones.
2ma, =2m B 28 (4.57)
mc c

ademas
1
—2mw, =—m ——=—7> (4.58)

Podemos llegar a la siguiente expresion.

14 1;(._1}2_@“
pap\"ap) 7|V2) T

f/. +2 m[E—%g,uBijj -
: (4.59)

Como se observa en la expresion anterior, la ecuacidén esta en coordenadas cilindricas que

depende unicamente del radio p , ademas esta expresion esta en funcion f'y g, que son funciones

que dependen del espin hacia arriba y hacia abajo.

Tomando los operadores de acoplamiento espin orbita para este sistema, de la siguiente forma,

5 _4y 0 _J ¢eB
Vi,,-—iap PRE (4.60)
1o a) 1 eB Y
AP =——| p— ——('—— 2] 4.61
! pap(papj T2 (4.61)

entonces
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o (j-12) eB
v =t T
+,j+1/2 op P 20 P (4.62)

1o o0) 1/(,. eB .Y
A, =;—(P—j——z((1—1/2)—zpzj : (4.63)

Por lo tanto llegamos a la siguiente expresion donde m es la masa del electron, u, es el magneton

de Bohr y «, es la constante de acoplamiento Rashba.

AP f, +2m(E-1/2geB) f, —2ma, V", g, =0. (4.64)

De igual forma tenemos para la ecuacion (4.61), asi:

2
1 d d 1 1Y e’B? 1
il o) Jonlertona)e

2ma, L—L(jJrlijﬁp f, =0
dp p 2 2¢ !

(4.65)

Por consiguiente:

A).g,+2m(E+Y2gu,B)g, ~2ma,V\) . f, =0 (4.66)

Ahora bien, para continuar con nuestro estudio, hacemos énfasis de la utilizacion del efecto
Zeeman debido a que al utilizar campo magnético, los d&tomos al hacer transiciones de un estado
de energia a otro, se puede observar un corrimiento en la frecuencia de las lineas espectrales de

los 4tomos, que depende del valor de dicho campo magnético. Esto se debe a que atomos con
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distinto momento angular tienen distinto momento magnético. Por tanto es necesario hablar del

acoplamiento espin orbita y del efecto Zeeman.

4.5. ACOPLAMIENTO ESPIN-ORBITA Y EL EFECTO ZEEMAN

Partiendo del siguiente sistema de ecuaciones para las interacciones espin orbita y del efecto

Zeeman tenemos:

1 » 0 i 0 eB
h(B)+—=gu,B a e’¢(——+——+—p) .
(B) 8t “ Uap pog 2 {e" Dr(e) |
4 0 1 0 eB 1 e’(’+l/2)¢g.(p) -
P — h(B)-=gu,B J
e (0p+p8¢ Zij (B)=5 845 (4.67)
. ef(’:’m)”’ f ( p)
U2 g ( p)

Miramos ahora la contribucioén del efecto Zeeman, por lo tanto tenemos:

&b P (4.68)
B o
Y la ecuacion
1 (0 i 0 eB \
h(B)—— BB i(j-1/2)¢ _ +a, i¢ (—+——+— Jez(1+l/2)¢f. p)=
{( ) 58U }e g;(p)+aze PR TR (p) w60

Eei(j+1/2)¢gj ( ,0)
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Donde ahora volvemos al valor inicial de h(B) , para hacer los respectivos cambios de variable,

para su reduccion. En esta parte la ecuacion muestra una variacion en el angulo de rotacién como
de forma radial, pero sin embargo nos permite llevarla a la variacion en una sola coordenada,

como se muestra en el anexo (C); asi, de ésta forma podemos hacer uso de cambio de variables
adimensionales, asi xz% donde p=xR , ademds tenemos A1=(j-1/2) , de esta forma

cambiamos la funcion f(p) — f(x) por consiguiente tenemos la ecuacion:

d (j_z
+2mE—-mgu,B | f,(x)-2ma, —Rd———
X

_+ JRE—
XR dx dx*  (xR)?

(Ld Rd2 A jgj(x)=0- (4.70)
xR

Introduciendo los siguientes parametros, 3, =2a,mR , h=mgu,R’B , ¢, =2mER , la ecuacion

anterior se transforma en:

1
> Rd 2 d (]_2j
(mﬁﬁa*‘?*g‘h%(")% KT [0 (“.71)

Tomando k£ =¢—h , entonces la ecuacion diferencial (4.71), toma la forma:

R3—2+
dx~ xdx

i3]

2 ‘]_7

[ d £i+_iz+k]f,(x)—ﬂR et 2 g,(x)=0 (4.72)
X dx X

Se transforma en las funciones de Bessel de segunda especie, donde se puede con de las

siguientes funciones

Si(x) > J k) (4.73)
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g;(x) = Jyn k) (4.74)

Con las dos relaciones anteriores podemos escribir la ecuacion (4.72), en términos de las

funciones de Bessel, asi:

dx

d j-1/2
(_ 4 x/ j‘]j—l/z (kx) = ij+1/z (kx) (4.75)

d j+1/2
(5+%J J (k)= kT, (kx)' (4.76)

Estas ecuaciones estan en términos de las funciones de Bessel, que ademés contienen las dos
polarizaciones de los espines, por lo que se convierte en una ecuacion diferencial auto consistente,

que busca una solucion con una polarizacion de un espin dado en términos de la otra polarizacion

Tomando la siguiente relacion

Fi() || dd (k)
g,(x) | | dyJ k) (4.77)

Donde d,, , son autovalores de la ecuacion, que la podemos representar en forma matricial, para

encontrar los vectores de onda en funcion de la polarizacion del espin.

KF-c+h -pk \d
, " '1=0 (4.78)
—Bk k*—¢—h)|d,
Por lo que
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(K —c+h)(k> =g —h)—(Bk) =0 (4.79)

Podemos llegar a la expresion para k, y k_, que son los vectores de onda del electron con las

respectivas polarizaciones del espin.
k*=2¢k> +¢* —h* =B k> =0 (4.80)

Donde podemos despejar £, asi:

2\? 212 2 2
k2:(2g+ﬁR) +J(2g + B2) — 4> +4h “81)
* 2

Donde k, , k_ corresponden al espin hacia arriba (o =1/2) y al espin hacia abajo (o =—1/2).
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4.6. RESULTADOS Y ANALISIS

0 1 2
E

Figura 4.1. Variacion del vector de onda a medida que varia la energia del electrén.

De acuerdo a la figura 1, se observa el comportamiento del vector de momento en funcién de la
energia para un pozo de potencial sin las consideraciones del acoplamiento espin orbita, y de

campo magnético externo.

Para este caso es claramente apresiable como el vector de onda &, aumenta a medida que la
energia del electron aumenta, esto refleja aun mas el hecho de que el momento del cristal, sea
funcion de la energia y a su vez modifique el comportamiento de la masa del electron, dando el

comportamiento de una masa variable dentro del cristal.
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Spin up
g spin down

E{ev)

g,

Figura 4.2. Variacion de la energia en funcion de la fuerza de acoplamiento.

En la figura 2, se observa el parametro del acoplamiento espin orbita en funcion de la energia, el
cual muestra una variacion significativa debido a la polarizacion del espin del electron (---- espin
“up”, ---- espin “down”). Lo que muestra la importancia de la polarizacion de espin del electrén
en sistemas nonométricos, ademas esta variacion de la energia es significativa en los estados
energéticos del sistema, puesto que evidencian que de acuerdo a la orientacion del espin podemos

tener dos valores diferentes de energia para el mismo valor de la fuerza de acoplamiento.
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k
Figura 4.3a. Figura 4.3b.
&
k
¢ 4
¢
Figura 4.4a. Figura 4.4b.

En la figura 4.3a, los puntos muestran la orientacion del espin, las graficas de la figura 4.3b,

4.4a, y 4.4b muestran las posibles configuraciones del espin en la onda plana incidente.
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Para el estudio de los efectos de acoplamiento espin orbita en el pozo de potencial, es evidente el
cambio de la energia debido al pardmetro de acoplamiento y a la orientacion del espin, ademas
muestra variaciones significativas de acuerdo a la polarizacion del espin, donde para igual valor
de la fuerza de acoplamiento tenemos diferentes valores de energia en distinta orientacion del

espin; lo que representa un aporte significativo para la construccion de dispositivos.

4.7. DEPENDENCIA DEL ESPIN EN TUNELAMIENTO

En este caso se estudia el comportamiento de la funcion de onda en las tres zonas que involucra
la descripcion del dispositivo mencionado antes, como se ha tratado en capitulos anteriores y en
los estdndares bésicos de la mecéanica cudntica; de manera que en la primera region donde la

altura de la barrera es cero la funcién de onda se comporta como la de una particula libre.

Para este caso y de igual manera que en la forma anterior se considera el tunelamiento en la

direccion del eje z, ademas se considera

Para la region 1, y de acuerdo a la ecuacion.

o dy nk
2m, dz° 2m,

v =Ey (4.82)

Tenemos la energia aplicada al sistema en al direccion z, de la siguiente forma

wk?

2m,

E =E- (4.83)

Para la cual podemos expresar el vector de onda dentro del cristal de la siguiente manera:
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2m,E,
ky =, /—hlz

Tenemos solucion es de la forma

w,(z)=Ae™" + Be ™"
Para la region 11, hacemos la siguiente consideracion:

Hy =Hy

Por lo tanto
212
fi kH

® dy W ody Bk

+

Vo =-

+
2m, dz°  2m, 2m, dz°  2m, v

Lo cual se reduce a:

de_

dzl// (k2+2n;le0 _&kZ_ﬁkZJV/:O

Donde se puede expresar como:

Cuyo vector de onda dentro de la barrera esta expresado como:
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Cuya solucion es

w,(z)=Ce” + De %"

Para la region III al igual q laregion I, y de a

nody
- -E
2m, dz’ Y
Cuya solucion es
l//3 — Feikoz

La solucidn total del sistema es

Aeikoz +Be*ikoz
w(z)=<Ce"* +De "
Feikoz

De acuerdo a las condiciones de contorno de BenDaniel-Duke tenemos
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t, = (a—iphk) e (4.95)

Donde tenemos:

0
m, {% ik ™ J (4.96)

Donde 7, es el coeficiente de transmision cuando no se tiene en cuenta la interaccion espin orbita,

pero se han tenido en cuenta las condiciones de BenDaniel-Duke.

_ m,k,
T=T,exp| ty P aq, (4.97)

El termino adicional en la expresion (4.97) es el debido al termino de acoplamiento espin orbita;

y se define como la fuerza de acoplamiento, a es el ancho de la barrera, y los signos * , se

relacionan al espin “up” (+) y al espin “down” (-).
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4.8. RESULTADOS Y ANALISIS.
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Figura 4.5. Variacion del coeficiente de transmision 7 , en funcién de la energia
o

aplicada, con polarizacion del espin “up” (+), con un campo magnetico esterno de 0.1

teslas.
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Figura 4.6. Variacion del coeficiente de transmision 7 , en funcién de la energia
o

aplicada, con polarizacion del espin “up” (+), con un campo magnetico externo de 0.2

teslas.

En esta grafica se puede ver que el efecto del acoplamiento espin orbita, modifica
considerablemente la transmisién de la particula en la barrera de potencial, en este caso

tenemos una polarizacion con espin “up” (+),

Dado el margen de energia tan estrecho en el cual la transmision decae rapidamente, nos
muestra la que tan rapidos obedecen ante un estimulo exterior, estos dispositivos; ademas
comprando las dos graficas anteriores la influencia de campo magnetico es muyu evidente,
dando a que a medida que el campo externo cambia la transmisiéon también se ve

modificada.
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Figura 4.7. Variacion del coeficiente de transmision en funcion de la energia aplicada, con

polarizacion del espin “down” (-), con un campo externo de 0.1 teslas.
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Figura 4.8. Variacion del coeficiente de transmision en funcion de la energia aplicada, con

polarizacion del espin “down” (-), con un campo externo de 0.2 teslas.
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Al igual que en la figura 5, es claro ver que el efecto del acoplamiento espin orbita,
modifica considerablemente la transmision de la particula en la barrera de potencial, aqui se

ha considerado la polarizacion con espin “down” (-
b

Figura 4.9. Variacion del coeficiente de transmision en funcion de la energia aplicada, con

polarizacion del espin “up” (+) y “down” (-), con campo magnetico esterno de 0.1 teslas..

Ahora bien, si comparamos las graficas de la figura 4.5, y 4.6; podemos observar los
cambios considerables en los dos tipos de polarizaciones, “up” (+) y “down” (-), aunque el
rango de energia es pequefio para apreciar el efecto de acoplamiento espin orbita, si es
claro mirar que con la polarizacion de spin “down” (-), la transmision tiende a decaer mas

rapidamente que para lo del espin con polarizacion “up” (+),

89



Figura 4.10. Variacion del coeficiente de transmision en funcion de la energia aplicada,
con polarizaciéon del espin “up” (+) y “down” (-), con campo magnetico esterno de 0.2

teslas..
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Figura 4.11. Variacion de la eficiencia de la polarizacion en funcion de la energia aplicada

al electron.

La polarizacion depende fuertemente del vector de onda del electron k, , paralelo a la

barrera, si observamos la ecuacion (4.88), se ve claramente que la energia del electréon esta
directamente relacionada con este vector de onda, asi se puede concluir que a mayor
energia aplicada al electron que este ligado al vector de onda paralelo a la barrera, la
eficiencia en la polarizacion seria mejor; en la figura 4.8, los valores de energia estan dados

de cero a un electron voltios.
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CONCLUSION

En la actualidad la fisica de los semiconductores ha generado un aporte importantisimo en
el desarrollo de nuevos dispositivos ultrarrapidos, tal es asi que sus resultados han llevado a
la miniaturizacion de los dispositivos existentes y a una mayor eficiencia en la conduccion
de estos mecanismos; pero el aporte que se ha hecho frente a los mecanismos de
conduccion de los materiales semiconductores como el silicio (Si) y el galio (Ga), no solo
han sido en el perfeccionamiento de la construccion de éstos materiales, sino también en la
manipulacion de diferentes agentes fisicos externos como internos; entre esos factores que
han jugado un papel importante en el entendimiento del mecanismo de transporte y de la
fisica de los mismos estan la manipulacion del semiconductor con diferentes sustituyentes
como son el aluminio (Al), el germanio (Ge), el fosforo (P) y el indio (In) entre otros. Pero
ademas de eso, ha sido de gran importancia el hecho de usar campos externos, presion
hidrostatica y la manipulacion del espin; asi como estudiar el efecto en diferentes

geometrias del sistema.

Teniendo estos antecedentes como premisa en la realizacion de este trabajo de grado en el
cual se ha manipulado sistemas de baja dimensionalidad influenciado por la presencia de
impurezas en la barrera rectangular y el control de algunas propiedades fisicas como la
geometria de las mismas, el espin de los portadores en presencia de campos, consideramos
que los resultados aqui obtenidos son de gran utilidad a la hora de pretender entender mejor
el comportamiento de tunelamiento cuantico de electrones en dispositivos semiconductores
de gran desempeiio. Las conclusiones generales que dejan ver la relevancia de este trabajo

investigacion se mencionan a continuacion:

En la transmision de la figura 2.1 se muestra que al considerar las condiciones de frontera
de BenDaniel-Duke, el coeficiente de transmision presenta mayor agudeza en los puntos de

resonancia del electron al tunelar, con una caracteristica muy interesante, a medida que la
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energia aplicada del electron aumenta, los picos resonantes se ensanchan, permitiendo que
mas particulas puedan tunelar y como se observa, estos se ensanchan mas, en la medida en

que la energia del sistema alcanza valores multiplos de la altura de la barrera de potencial.

Una comparacion importante del efecto de tunelamiento con las condiciones de BenDaniel-
Duke entre una barrera de potencial rectangular simétrica y una barrera de potencial de
geometria parabolica se hace en la grafica 3.4, cabe anotar que ambas barreas estan bajo las
condiciones de BenDaniel-Duke, mas sin embargo es claramente apreciable que para la
barrera parabolica la transmision es mas rapida, debido a que la geometria parabolica tipo
Hylleras, se acerca aiin mas al modelo real. Aqui se puede apreciar la no existencia de picos
resonantes, constituyéndose esto en una gran ventaja ya que se puede concluir que los
electrones tunelan mas facilmente cuando en nuestro modelo tedrico asumimos nuestra
barrera de potencial tipo parabolico. Este resultado constituye una muestra relevante de la
importancia de este trabajo tedrico y de simulacion, que facilita el tomar condiciones para
construir modelos experimentales que permitan obtener resultados mejores en cuanto a la

eficiencia de estos dispositivos.

Igualmente los resultados previos muestran que las ventajas de tener una mayor rapidez en
la transmision, con lleva a obtener una mayor rapidez en la absorcion de portadores entre
bandas y sub bandas en el dispositivo nano electrénico semiconductor y asi mismo permite
que se genere una respuesta mayor al momento de transmitir informacion, la cual puede ser
producida por procesos de fotoluminiscencia a impurezas o a estados de valencia en el
dispositivo, que se tiene ante una respuesta del material para la transmision de la

informacion; asi como una respuesta mas sensible ante un estimulo en la fotoluminiscencia.

El andlisis de la barrera e potencial para el estudio de transporte cudntico en nano
dispositivos semiconductores, se inicio a través de la definicion sencilla de la parabola, sin
embargo esta definicion no aporto grandes contribuciones a nuestro estudio ya que la
inclusion de esta en el estudio de tunelamiento genera una ecuacion diferencial cuya

solucion es compleja, por lo cual se torno inviable dicho estudio. Esto motivo un analisis
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mas profundo a través de métodos de aproximaciéon de manera que para poderlo
implementar en nuestro estudio mecanico cuantico asumimos un potencial tipo Hylleras, el

cual facilita la solucion de este problema y permite obtener resultados importantes.

Siguiendo con nuestro analisis y haciendo un cambio en nuestro estudio, no con la
geometria sino con otros topicos fisicos como considerar la barrera rectangular simétrica en
presencia de campos externo y presion hidrostatica; es asi como se observa en la grafica
3.7, claramente como la transmision es afectada de manera importante por la concentracion
y la presion hidrostatica, los picos muestran una mayor transmision a medida que la
concentracion del material aumenta, por consiguiente el dopaje de este semiconductor se ve
favorecida en el tunelamiento cudntico, asi también el efecto de presion hidrostatica es
significativo en el tunelamiento, a medida que la presion aumenta la transmision comienza
a disminuir, esto se visualiza mejor en la grafica 3.8, donde se puede observar que la
transmision se ve afectada de manera muy importante, para este caso se ve que el
tunelamiento solo estd siendo influenciado por la presion hidrostatica, a medida que la
presion hidrostatica aumenta la transmision decae considerablemente, en este caso el campo
magnético externo aplicado no tiene gran importancia; ya que al haber presion hidrostatica
la barrera sufre una deformacién que modifica considerablemente la transmision, dejando

asi los efectos de campo a un segundo plano.

Para la barrera de potencial se considera el estudio de tunelamiento del electron, teniendo
en cuenta la polarizacion del espin, ya que esta caracteristica intrinseca de la particula
genera una contribucion significativa en la transmision; tal es asi que en la grafica 4.5 se
observa como la transmisién decae a medida que aumenta la energia aplicada al electron.
Ademas cuando la energia aplicada al electron tiene una relacion de uno, la transmision
con este efecto es nulo, es decir, cuando la energia aplicada alcanza el valor de altura

maximo de la barrera, el efecto de la polarizacion por campo intrinseco no es evidente.

Para una transmisién con espin hacia abajo el efecto es similar como se observa en la

grafica 4.6, sin embargo en la grafica 3.7 es posible apreciar la diferencia entre espin hacia
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arriba y hacia abajo, donde la transmision comienza mas rapido con espin hacia abajo pero
decae mas lentamente que el espin hacia arriba, donde estos parametros son de gran

importancia para la aplicacion en la construccion de dispositivos.

La polarizacion depende fuertemente del vector de onda del electron k, , paralelo a la

barrera, si observamos la ecuacion (4.88), se ve claramente que la energia del electréon esta
directamente relacionada con este vector de onda, asi se puede concluir que a mayor
energia aplicada al electron que este ligado al vector de onda paralelo a la barrera, la ef
iciencia en la polarizacion seria mejor; en la figura 4.8, los valores de energia estan dados

de cero a un electron voltios.

Por ultimo en la figura 4.2, se observa el pardmetro del acoplamiento espin orbita en
funcion de la energia, el cual muestra una variacion significativa debido a la polarizacién
del espin del electron (espin hacia arriba y espin hacia abajo). Lo que muestra la
importancia de la polarizacion de espin del electron en sistemas nanométricos, ademas esta
variacion de la energia es significativa en los estados energéticos del sistema, puesto que
evidencian que de acuerdo a la orientacion del espin podemos tener dos valores diferentes

de energia para el mismo valor de la fuerza de acoplamiento.

Para el estudio de los efectos de acoplamiento espin orbita en el pozo de potencial, es
evidente el cambio de la energia debido al parametro de acoplamiento y a la orientacion del
espin, ademas muestra variaciones significativas de acuerdo a la polarizacion del espin,
donde para igual valor de la fuerza de acoplamiento tenemos diferentes valores de energia
en distinta orientacion del espin; lo que representa un aporte significativo para la

construccion de dispositivos.
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PERSPECTIVAS

Con base en este trabajo de investigacion que hace referencia al tunelamiento cuantico en
un nano dispositivo semiconductor, en el cual se muestran estudios y resultados con
impurezas, presion hidrostatica y efectos de campos externos, consideramos que es
apropiado un tratamiento mas profundo del efecto Rashba y el efecto Dressellhaus, debido
a que permite entender mas los efectos de espin en procesos de informacion en estos
dispositivos semiconductores y a condicionarlos a potenciales mecanismos para transmitir

informacion cuantica.

Por otra parte este trabajo sirve como punto de partida para el estudio de cadenas
magnéticas y redes opticas que almacenan y trasmiten informacion via espin considerando
su estudio cudntico en el formalismo de funciones de Green ya que se deben analizar
problemas en equilibrio y fuera del equilibrio, en el cual los procesos termodindmicos son

relevantes para estos sistemas.

Asi mismo este trabajo de investigacion abre un campo dentro del estudio de cavidades
opticas que involucren puntos cudnticos, la cuantizacion del campo magnético y el efecto
de espin en estos nano-dispositivos, cuando son estimulados con campos
electromagnéticos. Tal esquema permitird manejar el tiempo de informacién en las

cavidades cuan ticas y poder determinar la coherencia y decoherencia del sistema.

Asi como es de gran importancia anotar que el estudio hecho en este trabajo de
investigacion, es posible implementarlo en nuevos dispositivos semiconductores como lo es
el grafeno, donde por su baja dimensionalidad es de gran relevancia, ya que al trabajar en
una decima de nandmetro no se puede despreciar los efectos de espin, el tunelamiento
cudntico, asi como los puntos cuanticos para el transporte, por lo cual el estudio realizado

en este trabajo, hace un aporte en la investigacion de estos semiconductores.
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ANEXO A

MODELO DE KANE

Consideremos la funcion de Bloch

ekt %(k,f)zm(laﬂén), (A-1)

t//l(lg,?):eTuﬂ(lg,F), (A-2)

Funcién de onda de Bloch, la cual tiene en cuenta el volumen del cristal L’ , el auto valor
de energia A , el momento del cristal o también llamado autovalor de la periodicidad, que a
su vez dependen del momentum y de la posicion del electrén en el espacio y que indica la
periodicidad dada la traslacion en el cristal; ademas es periddica en el espacio real.

— —

u, (k, 17) =u, (k, r+ Rn) —  es una funcioén periodica en el espacio real

Entonces, teniendo en cuenta eta funciéon de onda plana, la ecuacion de Schrodinger se
expresa como:

2

Hy/ﬂ(lé,f)z{f—mwo(f)}%(E,f):Ely/ﬂ(/2,?), ‘A-3)

Haciendo solo el caso unidimensional

2 ikx -
% _ #[2ikeikx w, (/;F) Ry, (/E’,?) +e* (l;,?)] , (A-5)
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Teniendo en cuenta que el cambio en la posicidn respecto al desplazamiento en el material

donde w, (E’F):M yque u”, (12,77)=62u;—(2k’17)
X X

Ademas considerando igualmente la funcién de onda plana de Bloch como y, , se tiene

que:
- eil;-r -
Wi(k,l”)=7uﬂ(k,r)=wﬂ, (A-6)
Donde tenemos
2 ) eikx 8 eikx 82
ﬁ% :—kzgyl+21kﬁaul(k,x)+ﬁﬁul(k,x), (A-7)

Ahora suponiendo que estamos considerando el punto j-ésimo para cualquier red del cristal,
tenemos:

26_2 =—k* +2i2k£iu (k F)+£za—2u (k,7), (A8
»6)62.!///1 Y - jL%axjﬂ’ L%jaxj;l’ ’ -8)

J J

De la ecuacion 8 podemos tener

62 eﬂE.;
—vw,=——(V+ik)u,, A-9
;axfm 7 (Vik)u, (A-9)
Entonces
P’ - -
{Ewo(r)}m(k,r)=E;,%,(k,r), (A-10)
Por lo tanto
2 2 2
W tw =By, o> Sy, VW, = Ey,, (A-11)
2m 2m Ox
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Asi podemos la expresion para el Hamiltoniano para el cristal.

n h 'k’
(——V2+5k-P+Vojul =(Ei— Jui ) (A-13)

2m 2m

CONDICIONES DE CONTORNO DE BENDANIEL-DUKE

Para una barrera de potencial finita, donde solo se considera la direccion de tunelamiento el

eje z, la ecuacion de Schrodinger esta dada por:

W d 1 dy
—_— | — +V :E A-14
2mdz(m (z)dz} v v ( )

Donde m’ (z) es la masa efectiva del material y su valor cambia a medida que tunela la

barrera. Para este caso el potencial esta dado por:

V:{VO, 0<z<lL (A-15)
0, w0<z<£0,z>2L
Aqui se toma a L, como el ancho de la barrera
Para la region I, tomamos

m (z)=m, (A-16)
Y la ecuacion de Schrodinger (1) se transforma en:

d—‘//z+k§t/f=0 (A-17)

Donde el vector de onda esta dado por:
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2m.E
k, =‘/ hg (A-18)

v, (z) = Ae'™* + Be™o* (A-19)

Cuya solucién es de la forma.

Para la region 11, se calcula al igual que en los estandares de la mecénica cuantica

a, = /W (A-20)

v, (z)=Ce"* + De™* (A-21)

Y su solucion esta dada por:

Para la region 111, seguimos los mismos procedimientos tradicionales.

v, =w, — v, =Fe+Ge ™’ (A-22)

Tomando G =0 , debido a que z >0 se impone al igual que en los estandares de la

mecanica cuantica que.

v, =Fe'"’ (A-23)

Asi el conjunto de soluciones esta dado por:

Ae™* +Be™*  z<0
=3 Ce""+De™* 0<z<L (A-24)
Fe'*: z>0

Teniendo en cuenta las condiciones de contorno tenemos:

v, (0)=y,(0) »> A+B=C+D (A-25)
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Asi también aplicando las condiciones donde la masa del electron al entrar en la barrera es

diferente, de acuerdo con la aproximacion de BenDaniel-Duke, tenemos

1 dy, m, o

m, dz

=id'//11

- A—-B=-
m, dz

0 im, k,

(C-D) (A-26)

z=0

Al igual evaluando en la frontera de la zona II y III, tenemos en claridad la dependencia de

la masa del electron libre y la masa efectiva dentro de la red cristalina:

wi(L)=yu (L) — Ce'+De" =Fe™" (A-27)
Y también,
Ldy, _1dyy Cet — Dot = M it (A-28)
modz|_, m, dz|_ am,

De donde se pude obtener el siguiente arreglo.

A C
1L My am,
1 im k, im k,
2 am am (4-29)
1- 0 1+ 2
B im k, im k, )\ D
También podemos obtener el sistema
C [1 ik, m, j —al |
, am
_ 1 g o (A-30)
2 - ik, m, oL
D i am, |

Reemplazando (A-30) en (A-29) tenemos
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4 {1+ z j(1+ik°'8je“+(l— = J(l—"k‘)ﬁjeaﬂ
1 ikyp a ik, p a

:ZFeikOL ' '
(1— z j(l—”%ﬁje-“{u Z j(l—lkoﬂje“
B . ikp a ik, p a |

Asi podemos llegar a una expresion de la transmision, siguiendo los procedimientos

(A-31)

normales de la mecanica cudntica para el coeficiente de transmision. Donde se puede
mostrar cada uno de los anteriores termino del coeficiente F, en el cual muestra que:

iky L

A . 2 -al . 2 al
E_41_16()[3[(0(“koﬁ) et —(a-ik p) e | (A-32)

Con esto podemos expresar la transmision asi:

poF_ dikyae ™ )
4

El coeficiente de transmision T, esta dado por f:, que se expresa como:
|7 (A-34)

O sea la expresion normal y su complejo conjugado, por lo tanto para nuestro caso la

funciodn es real:

T= L"‘Z g2t (A-35)
(a—ifk,)

Haciendo un anélisis mas detallado del factor beta que es la relacion de masas y la
exponencial, nos damos cuenta que el factor dominante en la anterior ecuacion, es la
exponencial quien depende solo de la masa incidente m;; la condicion para el maximo valor

del factor exponencial es que:
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kyf=a (A-36)

Empleando los valores de de los vectores de onda, tenemos

B = [k%jz { - (Z‘; _E)T ( \/2;@ j (A-37)

Asi
Vy—E
= A-38
p B (A-38)
Lo que implica que
E L 4 A-39
o (A-39)

La transmision es un maximo cuando la energia de la particula incidente esta cerca de la

barrera asi,
g - 0 (A-40)

Por lo tanto la energia tiende a ser igual a la energia de la altura de la barrera, por lo que la

particula estaria casi por encima de la altura de la barrera o muy proxima a ella.
E > (A-41)

Ademés si la relacion de masas “beta”, tiende a uno, la energia aplicada del electrén tiende

a ser la mitad del valor de la energia de la altura de la barrera.
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MASA EFECTIVA DE LOS ELECTRONES EN LOS CRISTALES

e(8)=¢(-)+=——=5" (A-42)

Es la energia de un electron en un estado proximo al fondo de la banda, donde o es el

vector de onda medido a partir del limite de la zona.

m* _ m
(24 (A-43)
Ul
Donde A, esta dado por:
L mhe) (A-44)
2m

U, — se elige de tal forma que U (x)=2U, cos(G,x)
U, = se toma como negativo con el fin de tener un potencial atractivo en x =0

La formula (A-43) sugiere que un electrén en un cristal puede comportarse como si tuviere
una masa diferente que la de un electron libre.

De acuerdo con lo anterior es importante destacar que un electrén en un potencial periddico
se acelera bajo la accion de un campo magnético o eléctrico, como si su masa fuera la

efectiva que se acaba de definir.

Tomando la velocidad de grupo.

V = ldg _,.de (A-45)
¢ hdk dk
Y su derivada esta dad por:
Wy (Lo dl (A-46)
dt di® dt )
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d’e

dk

Donde x> es la variacién de la energia respecto al vector de onda en el material y g7 es

la variacion del vector de onda respecto al tiempo, asi, tomamos:

F:hﬁ - EZ%

dt hodt
dV, _1d’¢F
dt  hdk’n

Entonces

4 d27 )ldVg
F h( dk’ dt

. _2| d?
Definimos la masa como: " =" ( % kz)

Entonces la masa efectiva se define como:

-1
. 2
" :hz(d%kzj

(A-47)

(A-48)

(A-49)

(A-50)

Es como la rapidez de cambio de la energia en el momentum, teniendo en cuenta en este
caso la primer zona de Brillouin, adema se considera la energia como unja funcién

) n’
cuadratica de k, entonces ¢ = ( m jk '
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ANEXO B

TUNELAMIENTO EN UNA BARRERA PARABOLICA

Partiendo de la definicion de parabola, tenemos:

(x=h)' ==4p (y=k) (B-1)
Sea,
(x—%j =—4p (=7, (B-2)

Si tenemos a x, en el origen, es decir para x=0 , entonces y toma un valor arbitrario

cualquiera, para este caso y =4 , asi tenemos:

2
(-%J =—4p(A-V,) (B-2)
Donde p, esta dado por:
__a (B-2)
"1y '

Por lo tanto la ecuacion nos queda:

2
y:_sz_Fix_'_I/;)_ a
4p 4p 16p

(B-5)

En términos de P
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1 ) a a’
=— x*+ x+Vy——m———
4 a’ a’ 0 a’ (B-6)

4 4 16—
60,4  16(0/,-2) 16 (7, ~ 2)

Por tanto considerando que esta en terminaos del ancho de la barrera y de la altura de la

misma la ecuacion (B-6) se transforma en:

oV - 4V, - 1) (X_EJ (B-7)

a’ 2

Ahora bien con esta relacion, del potencial parabdlico podemos plantear la ecuacion de
Schordinguer para este sistema, donde iniciamos de acuerdo a los modelos clasicos de la

mecanica a cuantica, asi.
Hly) = Ely) (B-8)

Donde para la region 1 y III tenemos

n d'y
-——L =F B-9
2m dx’ v ®9)
Cuya soluciones son
w = Ae™ + Be™ (B-10)

Dado el fundamento del sistema y considerando que la funcion de onda debe ser

convergente se tiene que:
w =Fe™ (B-11)

Ahora bien, para la region II, consideramos el potencial que habiamos desarrollado al inicio

de este anexo, por lo que la ecuacion de Schrodinger
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dy 2mV, 2mE
— = — B‘12
P AT (B-12)

Ahora considerando el potencial parabolico (B-7), entonces la ecuacion de Schrodinger se

transforma en:

n d’y AV, -A)( aY
“om {V a2 (B-13)
1

. . .y, , . * .
Normalizando las coordenadas de posicion en términos de a, , que es el radio de Bohr

efectivo, se tiene que:

dv 1 dy
ao dZZ (a; )2 dZZ (B‘14)

Igualmente normalizando nuestro sistema energético teniendo en cuenta el Rydberg

efectivo, se tiene que:

v d’ AW, - 2 ’
R’ W{VO_(O—Z)(X_%) }//:Ey/ (B-15)

dz* a

Por consiguiente la ecuacion (B-13) se transforma en:

Iy |V,—E 4<Vo—z)( ajz
- — — — | x—— =0 B-16
dz* |:Ry azRy 2 v ( )
Llamando
V. —-E
k= OR* (B-17)
y
asi
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v |, aY
PR k-0 x_E y=0 (B-18)

Haciendo uso de cambio de variable asi

NS (z—gj (B-19)
dy _dvdp Ay _dv (@T y A d) (B-20)
dz dp dz dz>  dp*\ dz dp dz*
TV _4Jap?V o da v :
dzz _4x/§ﬁdﬂ2+2\/§dﬂ (B-21)

Aplicando la relacion anterior, nos queda

RN . AN IS AN PN
4J§ﬁdﬂ2+2@dﬂ [2 Q(x 2} }/J(ﬂ) 0 (B-22)

dzhLd_v’_{ a |

FTAEYET, ﬁ—ﬂw(ﬁho (B-23)

k3

Con 4= , haciendo el analisis asint6tico para cuando £ tiende a infinito oo , por lo que

nuestra ecuacion se transforma en:
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dy, 1 _ ]
T AR (B-24)

VN
Cuya solucioén es de la forma y_(f)= Ae ? + Be ? , La solucidon completa estaria dada

por

v.(p=e "> o) (B-25)

Esta solucion compleja no satisface los requerimientos de la ecuacion diferencial para que
sea real, lo que imposibilita la solucidn analitica de esta ecuacion; por lo que no es factible
usar un potencial tipo parabdlico como el que se uso, que es por definicion corresponde a la

ecuacion general de la parabola.

COEFICIENTE DE TRANSMISION PARA UNA BARRERA DE POTENCIAL DE
HYLLERAS AFECTADA POR PRESION HIDROSTATICA

La energia del “gap” expresada en términos de la presion hidrostitica se expresa en

polinomios de segundo orden debido a la simetria del cristal en el punto gama.

2

EN(p.Tox) = EX(x) + a(x) p+ B p° +2L (B-26)

T+

Teniendo en cuenta la temperatura T y la concentracion del material donde

b=0.5405"¢"
K

y ¢ =204K ademas Eg(x) esta dado para T=0K y p=0kbar

AlGa,_ As  EJ}(x)=1.519+136x+0.22x" eV

B-27
GaAs E,(x)=1.519eV (B-27)
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Coeficientes de presion

) meV meV
material a(x) har L(x) by
Ga, Al As 11.5-1.3x 0 (B-28)
Al Ga, As 11.5-1.3x 0
Gads 10.7 —-0.0377

De forma semejante se obtiene una expresion para la masa efectiva que tiene en cuenta la

energia en el punto de simetria gama y la temperatura y de la presion hidrostatica.

-1

m(p,T) Pl 2 !

— L+ E B-29
m, {+ p|:Er(p,T,0)+E;(p,T,0)+AJ} (B-29)

La altura de la barrera de potencial V,(z, p) = QCE; (p,0,x) ,donde Q. =0.658 ,indica la

altura de esta cuando se considera la banda de conduccion.

A(p)=a,(0)[1-(s,+2s,,) P ] (B-30)

Donde a_(0) es el ancho inicial

material  constantes (x 10~ kbar™ )

s;; =1.17+0.03x
Ga, Al As
s, =—(0.37+0.02x) (B-31)
s;; =1.17+0.03x
Al Ga,  As
s;, =—(0.37+0.02x)

Ademas se utilizan las constantes elasticas de red para los materiales Ga, Al As y

Al Ga, _As , aparte de estas constantes, se utilizaran las condiciones de BenDaniel-Duke

Potencial de la barrera
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0 s b
2
"1
V =1V,(p,x)cosh™ (i _EJ si. 0<z'<a (B-32)
a
0 si a<z'< atb
2
Hamiltoniano del sistema
1 2 - ’
; P’ si —<z'<0
2my(p)
H= *;PZ%-FVO([?,X)COS]J_Z (Z——lj si 0<Z'<a (B-33)
2m,(p) a 2
*1 P’ si a<z'< atb
2my(p)
. gy —n?  d? .
Las ecuaciones de Schrodinger a resolver son —— v _ Ey ,Si
2my(p) dz"”
a-b , a+b
—<z<0 y a<z'<—
2 2
: : . ' d’ 1 d’
Normalizando en radios de Bohr efectivos, tenemos. z = N l/; =— "2” .
a. dz” a. dz
-n  d'y dy E
= —Ey =0 = +—W = 0 -
m(pad= R (B-34)

zZ 1

2 2
"2y +Vy(p,x)cosh™ (——Ejy/zEl// ,si 0<z'<a
a

Para la otra region tenemos ——— ="
2my(p)d 2

Utilizando la normalizacion
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Z:‘Z—{%(}%’x) cosh™ (%—%}—g}yzo (B-35)
En resumen tenemos la ecuacion diferencial
dzzlf+k12aft//:0 si a_b<z<0;a<z<a+b
L‘{_{Mcoshzﬁi_lj—kfaf}wzo si 0<z<a (530
dz R a 2

., g . ., a-=b a+b
Solucidn de la ecuacion diferencial para la region — <z'<0 y a<Z'< 5

d’y

2
z

tenemos: +x; =0 donde x] =k’ al , entonces las soluciones estan dadas por:

w(z)=Ae" +Be"* si aT_b<Z<O
(B-37)

w(z)=Ee™* si a<z<a—;b

La solucion de la ecuacion diferencial para la region 0 < z < a , se necesita hacer algunas

transformaciones, asi: sea = tanh (E_lj entonces
a
2 2 2 2
dy _dydv  _ dy _dyldv) dyduv (B-38)
dz dvdz dz dv \dz dvdz
Pero
dv 1 z 1 d’v -2 z 1 z 1\dy
—=—sech’| =—— = =—sech2(———jtanh(———j— B-39
dz a (a 2) dz* a° a 2 a 2)dv ( )
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v 1 Sz Ndy 2 2(2 1} (z ljdx//
=—sech"| ——— | —5-——sech”| ——— [tanh| ——— | — B-40
dz* a’ (a 2)0’02 a’ a 2 a 2)dv ( )

Reemplazando tenemos

(1—02)2 ‘;U"z’ —20(1—02)%—a2[Vo(l—uz)—xf}w(u)zo (B-41)

Haciendo una observacion, es que el potencial y, :M*’x) esta en funcion de la presion y

y

la concentracion, y ademas esta normalizado.

Sea y=1-0’
d dy d d d
ay _avaxr  _, AY _ _H,4¥ (B-42)
dv dyd:z dv dy
2 2 2 2 2
d!/zlzdl/; dy +d1//d;2(:4uzdy;_d_!// (B-43)
dv dy \dv dydv dy dy
d’ vy 3 \dy a’
2 2 2 —
P2 +z(l—y}a—7[m—m Jwn=0 (B-44)
d*y (1 3jdl// az{V K2
) it LI LA L BT DA (B-45)
( )dzz x 2)dy 4lx 1
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Haciendo un analisis asintdtico, si ¥ — 0 entonces la ecuacion diferencial anterior se

reduce a:

dzl//+idg//_a21c12
dy* ydy 4y

y(x)=0 (B-46)

Cuya solucion acotada tiene la forma w = y* donde

2
§+(%j =0 deesta forma |§| :i% (B-47)

.Ka .,
Por lo tanto ¢ =—i ?, entonces se puede proponer como solucion

- ~i"%,
v =2 ox)=¢ > oz (B-48)

Para ¢ se toma el signo negativo, ya que se necesita i tiendea 0 si y tiende a o

Retomando y =1-0", entonces

—(1+ixa/2) —ikal2

v'(v)= ilclau(l -0’ ) o(v)+ (1 0’ ) o'(v) (B-49)

Y su segunda derivada

v'(L)= (1 -0’ )_m]a/z [—i/cfazuz (1 -0’ )_2 o(L)+ iKlaL)(l -0’ )_1 o' (L)+
S . (B-50)
il(la(1+l)2)(1—l)2) (p(u)+i/<1au(1—uz) (p'(u)+(p”(u)}

Reemplazando en (3) tenemos
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2d2 ) d . 1+Uz Uz
(1—1)2) dugzo+2uqaud—i+{mla( )—Klzazm P(v)

21{1’1{@(1—02 )_1 go(u)+%} —a’ [VO —~ lfluz jgo(u) =0

2
(1—02)2 ZUZ) —2U(1—i1<1a)%+[1<12a2 +ik,a— Voaz]go(u) =0

2
(1—02)2 ZUZ) —2U(1—i1<1a)%+[1<12a2 +ik,a— Voaz]go(u) =0

Haciendo el siguiente cambio de variable 1-0* =¢&

do_deds  _  dp_ ldg
dv dédv dv 2d¢&

d? 1 d?
dédv dv* 4dé&

d'p_dp(de) dpds
dv* d&\do

Teniendo en cuenta que 1+v=2(1-¢) = 1-0*=4£(1-¢) , entonces;

d’> o
42

4§(1—§)i +(1—2§)(1—i7{1a)j—§+[1c12a2 +iK,a —V0a2](p(§) =0
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%Z’;f +[(1—ilcla)—2(l—ilc1a)§]§—?+[a2 (K12 _V0)+ilqa}(0(§) =0 (B-57)

§(1-¢)

La ecuacion anterior es llamada hipergeométrica de Gauss.

Observacioén: la ecuacion x(1—x) ¢”+[F —(a +,B+1)x] ¢ —aBd=0 es la ecuacion de
Gauss cuya solucion es dela forma ¢ =C, F(a,8;T,x)+C,G(a, T, x) , donde Fy G,

son las funciones hipergeométricas, para esta ecuacion diferencial es necesario calcular o

y B ,yaque I'=1-ix,a entonces:

a+pB+1=2(1-ixa) a+f=1-2ixa
= B-58
aﬂ=—a(K12—VO)—iK1a aﬂ=a2(l/0—1<12)—i1<1a ( )
Ahora al hacer uso del teorema de Vietta, « y £ son las raices de la ecuacion
v’ =(a+p)y+af=0 (B-59)
Por lo tanto al resolver esta ecuacion de segundo orden obtenemos sus raices:
(1-2ika)  \(-2iKa) —4[ @*(V, —K}) —iKia |
y — 1 + (B‘60)

2 2

Donde «,, a y V, es el vector de onda, el ancho de la barrera y la altura de la misma

respectivamente. Asi.

a=——"+ |--V,a’ (B-61)
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Por lo tanto
(&) =CF(a, p,1-ix;;$)+DG(a, B,1-ik;; &)

Y en consecuencia

s 1-v

v(L)= (1 -0 )‘i7 [CF(a,ﬂ,l—izcl;l_TU]+DG(a,ﬂ,1—izq;Tﬂ

asi

z 1 iKa ' . 1 Z 1
w(z)= {COSh(;—Eﬂ {CF{a,ﬁ,l—z Kl,z{l—tanh(;—gﬂ}+
DG{a,ﬁ,l—iKI;%{l—tanh(g—%ﬂ}}

v —(a+B)y+apf=0
v —(a+B)y+apf=0

v —(a+B)y+aBf=0

Luego
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(B-65)

(B-66)

(B-67)
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Analizamos las condiciones de frontera en z=0 y z=a , Que es el ancho de la barrera

para este trabajo

Pero antes calculemos las derivadas de las funciones hipergeométricas de primera y

segunda especie.

y=F(a,b;c;x) = ﬂ:a—bF(a+l,b+l;c+l;x) (B-69)
dx ¢

y=G(a,b;c;x) = ?:—abG(a+l,b+l;c+l;x) (B-70)
x

La afirmacion (B-69) se debe demostrar

G(a,b;c;x)=a, F(a,b;c;x)+a,x “F(l+a-c,1+b—c;2—c;x) (B-71)
° - I'(lI-c¢) B.7
' T(a—c+)(b-c+]) (B-72)
Que considera la funcién especial gama con parametros a, b y c.
_ e B.73
" T@re) (B7)
Teniendo en cuenta lo anterior, la derivada de la funcion y se expresa como:
y' = 051a—bF(a+1,b+l;c+l;x)+0{2 [(l—c)x(l_c)_1 F(l+a—c,1+b—c;2—c;x)
c
(B-74)

e (1+a—-c)1b-c) F

(I+a-c+L1+b—c+1;2—c+1;x)
(2-0)

Por lo cual tenemos:
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y':—ab{ﬂF(a—i—l,b-i—l;c-i-l;x)—L_c)x“_")_l [F(1+a—c,1+b—c;2—c;x)

c ab
1-c (B-75)
+(l+a-c)(1b-c) (2x )F(1+a—c+1,1+b—c+l;2—c+l;x)}}
—c
Propiedades que aqui se utilizan son ['(x) = Ca) cuando x>-1
F(a,bl;c-1;x)=F(a,bl;c—1;x)+ c(jlil) xF(a+1,b+1;c+1;x) (B-76)
.o I'l-c) B F(l—(l—c))
af =—=t= = (B-77)
¢ —cl(a-—c+DHI'(b—c+1) F((a+l)—(c+l)+1)F((b+1)—(c+l)+l)
__a(-c) _(c=DI(c-1) _ I'(c) _ C((c+1)-1) B78)
? ab al'(a)bI'(b) T(a+DT(B+1) T(a+DHI'(B+1)
Por otro lado
—abG(a+1,b+1c+1;x) =—ab[al' Fla+Lb+Lc+Lx)+a; x™ " x
(B-79)
F(l+(a+1)—(c+l),1+(b+1)—(c+l);2—(c+1);x)]
F[l+(a+l)—(c+1),1+(b+1)—(c+1);2—(c+1);x]=F(1+a—c,1+b—c;2—c;x)+
U+a= D=1y eyt 14bct2—c L) B-80)

(I-c)2-c)
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Por lo tanto, de acuerdo a la propiedad dos,

(l+a—c)(l+b—c)x><
2-0)(2-0)-1) (B-81)
F(l+a—c+l,l+b—c+1;(2—c)+1;x)

F(1+a—c,1+b—c;(2—c)—l;x) :F(l+a—c,l+b—c;2—c;x)+

En resumen
y=G(a,b;c;x) =  y=-abG(a+Lb+1Lc+1;x) (B-82)

Ahora se pude calcular la derivada de y ,

v'(z) =ik {cosh (i—%ﬂ_ | sinh (E—%j{CF(®Z)+DG(®Z )}

a a

ixa &
e[ 21| fer (0,0,
S T e .
[cF(e.)+DG'(0.)]}
vr=feon (2] el (21 Jreeyer0. | .

D{ixl tanh(i—%JG(GDZ)JFDG,(@z)}}

a
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_ I(c-1

“ =TT o) (B-80)

donde

©. =l pl-ixi 1—tanh(5—1J (B-87)
20 a 2

1 1
Ademas Consideramos que A, =cosh EJZCOSh(_EJ , es una funcion de cosenos

hiperbolicos como par y A, = tanh (%j = —tanh(—%j , como una funcién impar

. . a
Condiciones de contorno; en las regiones <z<0 A O<z<a.

?,(0) = 9,(0) (B-88)
A+B=1""[CF(0,)+DG(0,)] (B-89)
1 d§01| _ 1 d(P2|

* - * B'9O
m(p)dz|_, m(p)dz|_, 0

ik (A-B)= ’1177 {C[-ix A, F(0,)+F (©,)]+D[-ix 4, G(0,)+G'(0,) ]} (B-91)

125



A _ﬂlil(la
B _2771(1

Enlaregion 0<z<a A a<z<

Por lo tanto

s€a

{Kl(n_ﬂ“z)F((—DO)_

iF(©,) Kl(n—ﬂz)G(®o)—iG’(®o)}{

K+ ) F(0,)+iF (©,) x(1+4)G(0,)+iG'(©,)

/Ill Ka

[CF(®,

1 dp
m(p) dz|

a+b

[CF(©,)+DG(0,)|=Ee™*

+DG

a

O)iIZE//il—ilqaeiK]a

1 d

126

__ 1 dg,
my(p) dz|,

—a

K

}E

(B-92)

(B-93)

(B-94)

(B-95)

(B-96)

(B-97)

(B-98)



} (B-99)

detM)=F(®,)[i x4,G(0,)+G'(0,)]-G(0,)][i 54 F(0,)+F(0,)]  (B-100)

det(M)=F(©,)G'(0,)-F(0,)G(0,)=w(EF,G),, (B-101)
pero

_ F(C) -cr1_ c—a—b-1 ﬂ
w(F,G),, = T@r®” (1-x) 7y (B-102)
wE,G),, =—?EL;—;’Z;))é‘(l‘iK‘“)(l—é)‘l+iK‘”% (B-103)

1 z 1

¢= 5{1 — tanh (;—EH (B-104)

e _ 1 (2 2L o221
dz_2aseCh (a 2] 2acosh (a 2) (B-105)
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W(F, G)(g) =

w(F, G)( 5

_F(l—ilqa){l{l_tanh(
L@)I(p) (2

En consecuencia

. —(l-ixa) l-ixa
_1rqa uqa)(lJ cosh2(£—l) cosh? (g_l
2a T(a)T(B)\ 4 a 2 a 2

w(F,G),., =— 475 T(1-ik,a) ok (E_l] ik
) 2a T(a)T(B) P
I (e T
M = T
-1 1 Z'Klﬁ,z G(®a)+G’(®a) —G(@ )

“iea K7 (ﬂ,le)

“WE.G), | -[i x4 E(O,)+F(0,)] F(O,)

“Lik46(0,)+G(0,)]+iG(6,)

ina L()T(P) | K71

I(1-ixa)

é[i x4 F(0,)+F(0,)]-iF(®,)
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(B-106)

(B-107)

(B-108)

(B-109)

(B-110)

(B-111)



D| 2

[(-ixa) | (xn) F(©,)-i 1-17"4)F(©,)-iF(O,)
Teniendo en cuenta

I'()I'(B)
I'd-ixa)

M:% (4e)i’(1a212iiqa

Haciendo las sustituciones correspondientes

~(k) ' G'(©,)+i (1-1"'4,)G(8,) ]+
~(x)" G'(0,)+i (1-77"24,)G(®,) ]+
() F(©,)-i 1-n"4)F(e,)
(k) F'(©,)-i (1-77"'4,)F(®,)

n

zqn(l—%jzF(@O)G((aa)}{(l—ﬁjF’(@a)G(@O)—(l—ijF((aa)G’(@O)}

n
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H:z (4 DT | G(©,)+ (-1 12)G(6,)+iG(0,) |

)

(B-112)

(B-113)

(B-114)

(B-115)

(B-116)



o

Coeficiente de transmision

A =M*{K%1)L+LH

Analicemos

MM*={

a
4

(4e)

LK a ﬂ12il(1a

T(@)T(F)

I'l-ixa)

}{Z (48)—1 Ka /11—21';@
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2
1 . . .
—]3+Kln(&—lj ja i tE
Kn n

2
1 . N R
—J3+Kln(ﬁ—lj ja i tE
Kn n

(@) (P)

F*(l—ilcla)

|

(B-117)

(B-118)

(B-119)

(B-120)

(B-121)

(B-122)

(B-123)



*

- @[ T@r)
164\ ['(1-ixa)

Aplicando las siguientes propiedades,

Se tiene

T(+iy(-iy)=C1+iy)| =

T(-iga) (1-ixa)=T(1-ixa)| =

Por otro lado

Entonces

[M(z)=T(z)

rra-z)=

sin(7z)

T

(@I (B)
"(1-ixa)

7y

sinh(7y)

= F’(®0)G'(®a)_F’(®a)G’(®o)
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T Ka

sinh(7x,a)

(B-124)

(B-125)

(B-126)

(B-127)

(B-128)

(B-129)

(B-130)

(B-131)



LA (@) T(@)T (B)=T(1-a '(a") T(a)(1-a) (B-132)
Por otro lado

T T

DT (AT ()T (B) =

sin(za") sin(za) (B-133)

C(e)T(BC ()T (B) = 7* l:sin2 72'(1 + 4 &— Voa2 }L sinh® mcla:l (B-134)

Donde se aplico la propiedad
|sin(x+ iy)|2 =sin(x+iy)-sin(x—i y) =sin’ x +sinh’ y (B-135)

En consecuencia

ar sinh 7x,a
16k ]
! sinh® 7zx,a + sin® 7z£1+‘/i—lfoa2j (B-136)

Lugo la transmision esta dada por

MM =

2

T _ Lo l:sinh2 7K@ + cos’ 72'(1*'1/1—1/002 H H[(ﬁ—lj(h +j2):| +
anx 4 n

- -1 (B-137)
[ 1, (ﬂz j ] .
—js+xn|—=-1] j, | rsinhzxa
n

Kn
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ANEXO C

EFECTO ZEEMAN

Hamiltoniano del sistema con el termino zeeman,

e

1 2
Hz—(P— AJ+V—
2m

n|m

H .S (C-1)

mc

El Hamiltoniano (C-1), puede ser expresado como se muestra en la ecuacion (4.2)

2
H:L{ﬁz_f(ﬁ.g+g.ﬁ)+(5) EB}FV—iFl-ﬁ (C-2)
2m c c mc

A, podemos representarlo en la forma z-lj .7 .

[\S)

En efecto se verifica que, el rotA=h ,porloqueel P.-A-A-P ; asi, de igual manera

P-A—A-P=—ihdivA .
Por lo tanto podemos

- 1 -
divA=div| —hxr |=0 -
iv lv(z r} | (C-3)

Entonces podemos escribir el Hamiltoniano (2) como un Hamiltoniano total que involucra

la presencia del campo magnético y la interaccion del espin, asi el Hamiltoniano del

sistema esta dado por:

H=H, k(7 p)+ = (i x7) —=h-§ (C-4)

Donde
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1 =
H =—DP+V -
" 2m (C-5)

La ecuacion (C-5), representa el Hamiltoniano en ausencia del campo magnético # , es

decir sin tener en cuenta la interaccion Zeeman.

Considerando el campo magnético externo débil, podemos reescribir el Hamiltoniano de la

siguiente manera

H=H,-j-h (C-6)

o

Tomando el campo magnético externo / , suficientemente débil, el tercer termino en la
ecuacion (C-4), que es cuadratico en %, lo podemos despreciar con respecto al segundo

termino que es lineal en %, es decir, consideremos la energia correspondiente a este
termino mucho menor que las diferencias entre los niveles energéticos del atomo en

ausencia del campo magnético.

Entonces podemos escribir el Hamiltoniano de la siguiente forma.

H=H,-—hL--<h3§ (C-7)
2mc mc
Hzﬂo—i(ﬁ-i—zﬁﬁ) (C-8)
2mc
e - N -
H:HO—%h-(L—zs) (C-9)

Donde
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-7 ~ e = =
H=H,~ih;  ji=——(L-25) (C-10)
2mc .

Que es el operador del momento magnético del atomo, en términos del momento angular

total, donde

J=L+S (C-11)
Toma la forma
ﬁ:zzc(ﬁs‘). (C-12)
Entonces
H=H0—ﬁ-ﬁ. (C-13)
Tomando el campo magnético en la direccion del eje z, la expresion se reduce a:
H=H0—ﬁz-ﬁ. (C-14)
Los elementos matriciales del operador de perturbacién son:
(n,J,L,S,M |- hu, n,J,L,S,M‘,>' (C-15)
Donde
n,J,L,S,M,) (C-16)
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Son los vectores propios del Hamiltoniano no perturbado H,; donde el término adicional

esta dado por:

AEJLM :__HgMJ (C'17)

ACOPLAMIENTO ESPIN ORBITA -EFECTO RASHBA

En primera instancia veamos el término adicional a la contribucion del Hamiltoniano del

sistema con el término Rashba, asi:

Hy=2+7, (C-18)

La ecuacion (22), es el Hamiltoniano del sistema sin el término adicional del acoplamiento.

Partimos del hecho de que el electron al orbitar alrededor del nticleo, este genera un campo

magnético dado como se muestra en la ecuacion (23)

= U JxF
B:ﬁT (C-19)

Donde

4 =Momento magnético del electron
V =Velocidad del electron

J = Corriente generada por el electrén
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<
X

Bt X7
4T r
Tomando J de la siguiente forma.
J=2ZeV
B= 'UOZf VxF
4xr

Teniendo en cuenta el campo magnético de la siguiente manera.

Zer

F=2r
4re,r

Podemos expresar el campo magnético de la siguiente forma.

VxE

2

B=

Entonces,
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(C-20)

(C-21)

(C-22)

(C-23)

(C-24)

(C-25)

(C-26)



Tomando V' =—F en el sistema de los electrones, entonces.

S(r):—ego.

(C-27)

(C-28)

Expresando el campo eléctrico de la siguiente forma y remplazando en la ecuacion (32),

tenemos.

S - \d9
R

HS - _ gs/’lB E Zdlg

2
mehc” v  dr

(C-29)

(C-30)

(C-31)

(C-32)

Asi el Hamiltoniano del termino contributivo debido al acoplamiento espin orbita es el que

se muestra en la ecuacion (C-33).
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1 - -(1)d9
Hg,=H" = Rl L(—j; (C-33)

Donde m, = %, Teniendo en cuenta que § = h

—& , entonces:
en 2
h ~(1\d% - =
H" = G-L|—|==; L=FxP )
2m’c’? (rj dr (C-34)
Asi podemos llevar la ecuacion (C-34) a la siguiente expresion.
P - PR
H" = A (V(/)x O')OP (C-35)
Tomando la direccién solo del eje z, como la direccion predeterminada, tenemos.
X y z
- N 8(0
Vpoxo={0 0 — (C-36)
0z
o, o, O,
= op ) . o0p ) .
Voxo=|o —|y—| o, —/— |x C-37
@ (vaJy(yazj (C-37)
Voxé=(0,F.)9—(o,F.)% (C-38

Donde llamamos f - 92
Fooz
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z

(Vox6)-P=F (axf/—ay)ﬁ)-(}?rfc+ny/+Pzé).

Por consiguiente tenemos la relacion

0 —iP,

P 0| |ip o0

¥

(%xa).P:FZ[

)

Asi el Hamiltoniano adicional del término de Rashba es

HEF = hﬁ; 0 PJ 0 _iPx
_4mfcz P 0| |iP. O
Donde
HY =g 0 P) _ 0 _iRc
P, O| ip 0
Aqui 4 = hE, , entonces,
4m’c?
| O (BiR)
(P-ip) 0

(C-39)

(C-40)

(C-41)

(C-42)

(C-43)

Donde « es llamado comunmente la fuerza del acoplamiento espin orbita para el termino

Rashba.

ACOPLAMIENTO ESPIN ORBITA EN UN PUNTO CUANTICO

El Hamiltoniano que describe al sistema del puto cuéntico es:
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P’ 1
H=%+ V(x,y)+aR (any—Pyax)+Eg/JBBaz' (C-44)

Aqui tenemos en cuenta que

o e
P=-iVv _ZA (C-45)
También consideramos: x = pcosg, y=psenp, A =0y A, = Ep , entonces:
e 2
P = (ihV ——Aj (C-46)
c
eY e
P’ =-n’V+ (—j A’ —ihV—A (C-47)
c c
Teniendo en cuenta que:
VA, = 0
;= 8_¢ | (C-48)
Tomando el sistema en coordenadas cilindricas,
. 1o 0,17
»* pop\Top) pop’ ()
B2
A’ = A; = sz (C-50)

Entonces la ecuacion (Cc-49), toma la siguiente forma:
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2 2 n2
2m pop\ Op) p Op c 0p \c) 4

Y el Hamiltoniano que describe el sistema es:
Rl1ao( o) 1 8 | .heBad Bz(ejz )
Hy=——|——|p— |+—S5=5 |ti——+—|— | P
2m| pop\ Op) p” Op 2mc 0¢p 8m\ c

Donde la frecuencia ciclotronica esta dada asi.

eB
W, =——
mc

il o 0 1 o in 0 1 2 2
Hy=——|——| p— |t 5= |t = 0.—+-—mo., p
2m| pop\" Op) p Op 2 "0¢ 8

Tomando unidades gausianas, asi 7 =1; entonces tenemos:

2 .
wpye L [1of,0) L&) 0 1 .
2m| pop\ Op) p Op 2 "o0p 8
Entonces
H =h(B)+aR (PXO'y —PyO'x)+%g,uBBO'Z

Utilizando las matrices de Pauli en la ecuacion (c-56) tenemos.

A N R ) .

Podemos llegar a la siguiente relacion.
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(C-51)

(C-52)

(C-53)

(C-54)

(C-55)

(C-56)

(C-57)



s O 10 eB
0 ae'| —+——+—
KBy 0
H=

+
0 h(B)j ,{a i 0 eB j
aRe —t—

—p
do pop 2
1
Donde llamamos a Q= Eg,uBB .

Por lo que el Hamiltoniano del sistema toma la forma:

h(B)+Q aye’ _o,i0 ép
op po¢p 2c
H=
aRe_l¢ i ii_ﬁp h(B)_Q
op pogp 2

Las auto funciones del momento angular son dela forma:

ei(j—1/2)¢fj (p)
vi(p.9)= Li(f+1/2)¢g (p)

Entonces podemos reescribir el Hamiltoniano de la siguiente forma.

Hl//:El//.

143

(C-58)

(C-59)

(C-60)

(C-61)
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1 ; 0 [ 0 eB
h(B)+—gu,B ae’| - ——
( ) ZgﬂB # [ op pdp 2c
0 i 0 eB 1
B ———- h(B)——gu,B
I (8,0 pog 2c j ( ) 2g,uB
el(/—1/2)¢fj (,0)
ei(1+l/2)¢gj (,0)

(C-63)

Podemos ahora podemos escribir las respectivas funciones para 'y g del Hamiltoniano

anterior.

1o o) 1 & | i a1
{__[pép[pépj e }_E 8_¢ gmﬁ) ,0} /V2¢f( )"' gﬂBBe l/wf( )

i i(J+1/2)¢ _ g ili12)¢
a —_—t——4—>p | o)l= E A0
Re ( a a 5 2C je gj ( ) € f; ( )

1|1 0 0 1 & i 0 1 i(+12)6 1 oy
by el IV Sl Ry —— @, —+—mao, (o)== o BV (0)+
{2{,;6;)[’) GpJ P 6p:| 2% 273 P} g(p) -5 emBe " g, (p)

age

g O 10 eB
op pog 2

p et (o) o)

Para la ecuacién (c-65) hacemos las respectivas derivadas —

siguientes relaciones.

2me, = _om B _,B
mc C
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i(j-

1/2)¢

7y_

of

i(j—

y2)¢

(C-64)

(C-65)

, con las

(C-66)

(C-67)



Podemos llegar a la siguiente expresion.
1d(d _1(._1j_ﬁ
pdpPap) 7V 2) 4

Tomando los operadores de acoplamiento espin orbita para este sistema, de la siguiente forma,
entonces.

J;+zm[E—%gyBB]J;—MaR(#‘;—}J[j—é}%p]&=0 (C-68)

o o 2’ (C-69)

10 0 1 eB ,Y
A(?) | = __( P 2] -
; p@p(papj p J=P (C-70)

Entonces

0 —1/2 B
/G INE C E BE (C-71)
- op yo, 2c

1o o) 1 eB Y
AY 29,9 __( —1/2)-— zj -
72 p@p(papj s (j=12)->=p | (C-72)

Por lo tanto llegamos a la siguiente expresion.

AP +2m(E=12gu,B) f,—2maV'"") g, =0

(C-73)

De igual forma tenemos para la ecuacion (c-65), asi:
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2
1 d d 1 1Y e’B? 1
[Fﬁ”ﬁ)‘?““ﬂ e } ]g"”m[“zg“ﬁ]g«f—

(C-74)
d (. 1 eB
2ma (- (40 3) 5 )1 =0
Por consiguiente:
A)ag, +2m(E+1/2gu,B) g, ~2ma, V') . f, =0 (C-75)
4.2 ACOPLAMIENTO ESPIN-ORBITA Y EL EFECTO ZEEMAN
Partiendo de del siguiente sistema de ecuaciones
h(B)+1g,uB ae[{ 8+i 8+eBpj
T &M R U R i(j-1/2 i(j-12)¢
2 % pog 2 {e( /”’,(p)}_E 1 (p) 76
) i+2)¢ )¢ )
[ 0 0 eB 1 . .
ALl 2) g [l EO] 4 0
do pop 2c 2
Miramos ahora la contribucién del efecto Zeeman, por lo tanto tenemos:
1 i i—1/2) i a i a eB i '+]/2¢
h(B)+—gyBB}eU L () +ope ’¢£—+——+—pje<f Yo ()=
{ 2 ’ dp pop 2 ’ (C-77)
i(j-12
EAU2e 1, ( ,0)
Y la ecuacion
1 i s 0 i 0 eB i(;
h(B)—=guyB |V g (p)+ae’| —+——+—p |V 1 (p)=
) gams [ ()| Sl S )
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Donde ahora volvemos al valor inicial de h(B) , para hacer los respectivos cambios de variable,

para su reduccion. Por lo tanto tenemos lasecuaciones (C-79) y (C-80).

2
1 d d 1. 1Y é&B 1
[zﬁ%j‘ﬁl(f‘a) i } ]“2’"(“5%3}3‘

(C-79)

2
1d( d) 1|, 1Y &B
[;5(%}?{(]5] i } ”’”Emg“BB]f’
(C-80)

Haciendo un cambio de variables y trabajando con las variables adimensionales x = % —> p=xR

,ademés de 1=(j-1/2) , tenemos:

1 d d A d 1 1
——| p— |-—=+2mE-mgu,B |f. —2ma (————(j——j}g:() C-81
Ldp( dpj P’ ’ }' “\dp p ' (50

Con el cambio de variable f(p) — f(x) llegamos a la siguiente relacion.

1
A4 R A mE-mewB|f(x)—2ma,| RN 2 e (=0 (C-
{xR d e Ry T MEHs }f/(") may| —R—-—>—" 1g,(x) (C-82)

Donde se transforma en:
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1
)

d> Rd A d ( j
(R3W+;a+—F+2mE—mg,uBijj(x)—2maR —RZE—T gj(x)zo (C-83)

Introduciendo los siguientes parametros, S, =2a,mR , h=mgu,R°B , ¢, =2mER , la ecuacion

anterior se transforma en:

)
2 J=5
(R3d—+£i+—§+g—hj](j(x)—ﬂje -R’ d TZ g;(x)=0 (C-84)

x> x dx dx
Tomando k£ =¢—h , entonces la ecuacion diferencial (C-84), toma la forma:

o1
& Rd 4 d (]_2)

R —+——+— 4k | f(x)-Be| -R*——

( dx* xdx X jf/(x) P dx x

g; ()C) =0 (C-85)

Se transforma en las funciones de Bessel, con
f,(x) - Jip (kx) (C-86)
&; x) — Jj+l/2 (kx) (C-87)

Con las dos relaciones anteriores podemos escribir la ecuacion (C-85), en términos de las

funciones de Bessel, asi:

d_j-12 _
(dx ¥ Jle/z (]OC) - k]j+l/2 (]OC) (C'88)
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—+
dx

( d It 1/2j‘]j+1/2 (kx) = k‘]j—1/2 (kx)

Tomando la siguiente relacion
fj (x) _ dl‘]_/—l/z (kx)
g, (%) dZJj+1/2 (kx)

Donde d,, , son autovalores de la ecuacion
k*—c+h  —Bk |4 o
Bk kK —¢-h)|d,

(K =g +h)(k> =g —h)—(Bk) =0
Podemos llegar a la expresion para &k, y k_

k' —2ck> +¢> —h = B2k =0

p (2c+82) £J26 + B2) — g +4I°

+

- 2

Donde k, , k_ corresponden al espin up (o =1/2) y al espin “down” (o =—1/2).

TUNELAMIENTO EN FUNCION DEL ESPIN

(C-89)

(C-90)

(C-91)

(C-92)

(C-93)

(C-94)

Para este caso y de igual manera que en la forma anterior se considera el tunelamiento en la

direccion del eje z, ademas se considera
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Para la region |

o d2w+h2k2
2m, dz* 2m,

hZ d2 h2k2

_2m1 dz* 2m,

272
E=£-"k

Cuya solucioén es de la forma
v, (z)=4 e"? 4 Beh?
Para la region 11

Hy =Hy
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(C-95)

(C-96)

(C-97)

(C-98)

(C-99)

(C-100)

(C-101)



= ey (C-102)

W (C-103)

v (C-104)
1
27,2 2712
W’k
Ly +—= C-105
5 1W m v ( )
hzkz h2k2
Ly ———=y =0 C-106
2m, 2m, v ( )
m. k> 2
277 !//_,’_mZkz !//:O (C'107)
| m,
k,f—ﬁkj]yfzo (C-108)
m,
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2

dz

SIS

S N

7

Vector de onda dentro de la barrera.

qg:[M_&kzz_(&_ j
ml

2
h m,

Cuya solucion es

I
(el

w,(2)=Ce?" + De %?

Para la regién 3

nody
_ = F
2m, d z* u
Cuya solucion es
W3 — Feikoz

La solucidn total del sistema es

Aeikoz +Befikoz
w(z)=<Ce" +De "
Feikoz

De acuerdo a las condiciones de contorno de BenDaniel-Duke tenemos

—w0<z<0
O<z<L
[>z>

—4ik0 ae ~ikyd
= ¢€

* (a-ifky)
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(C-109)

(C-110)

(C-111)

(C-112)

(C-113)

(C-114)

(C-115)



tO = i&&e_(%”ko)d

m( o my (C-116)
[qo lkO ml}

Donde 7, es el coeficiente de transmision cuando no se tiene en cuenta la interaccion espin orbita,

pero se han tenido en cuenta las condiciones de BenDaniel-Duke.

m,k,
T:Toexp(i}/ gz”aqOJ (C-117)
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