Universidad Auténoma de Zacatecas

OP‘CADEM
“Francisco Garcia Salinas"

Unidad Académica de Fisica %\

V3|5\=\3°

Propiedades 6pticas lineales y no lineales en pozos cuanticos dobles
con alturas de barreras asimétricas en sistemas AlGaN/GalN

zincblenda

TESIS

Que para obtener el grado de
DOCTOR EN CIENCIAS BASICAS

(Orientacion en Fisica)

PRESENTA

M. en C. Flavio Manuel Nava Maldonado

DIRECTORES DE TESIS

Dr. Juan Carlos Martinez Orozco

Dr. Miguel Eduardo Mora Ramos

Zacatecas, México

Noviembre de 2019



1



Después de una larga travesia y de momentos desafortunados y dificiles he llegado al final
de una nueva etapa en mi vida, la ctial ha sido muy significativa y que culmina con la escritura
y defensa de este pequenio pero muy importante trabajo. Este logro no hubiera sido alcanzado

sin la mayor motivacién que son mis hijos Sara Elia y Flavio Manuel.

Ahora quiero agradecer principalmente todo el apoyo brindado por mi familia, que de no ser

por ellos no habria podido ser esto posible.

No puedo dejar de agradecer el apoyo y confianza incondicional hacia mi persona del Dr.

Juan Carlos Martinez Orozco quien ha sido mi asesor en este proyecto.

Doy mi més sincero agredecimiento al Dr. Miguel Eduardo Mora Ramos por todo su co-
nocimiento que me ha compartido, ademas de la paciencia que ha mostrado hacia mi persona.
Finalmente me gustaria agradecer la discusiones y apoyo del Dr. José Guadalupe

Rojas briseno tanto en la parte numeérica como en las discusiones de los resultados.

il



Agradecimientos

Quiero agradecer a la Universidad Auténoma de Zacatecas por brindarme la oportunidad
de realizar estudios de Doctorado en Ciencias Béasicas que es uno de sus programas PNPC con
numero de registro 003911, en particular a la Unidad Académica de Fisica por las facilidades para
realizar mi proyecto de tesis doctoral con orientacion en fisica. Agradezco también al Consejo
Nacional de Ciencia y Tecnologia (CONACyT) por el soporte econdomico parcial a través de
su Programa de becas nacionales con numero 248979, al Consejo Zacatecano de Ciencia y

Tecnologia (COZCyT) por los apoyos a distintos congresos.


Juan Carlos Martinez Orozco


Resumen

En esta investigacion doctoral realizamos el calculo del coeficiente de absorcion y del cambio
relativo del indice de refraccion lineal y su correcciéon no lineal, debida al efecto de laser intenso,
para un pozo cuantico doble con asimetria en las barreras. El pozo cuéntico doble asimétrico
esta formado por Nitruro de Galio en fase cubica (c-GaN) en la region de los pozos y por Nitruro
de Galio Aluminio, también en su fase cubica, en las barreras con una concentracién de aluminio
c-Al,Ga;_,N. Esta heteroestructura, por la diferencia en sus constantes de red, se encuentra
tensionada, asi que en este trabajo presentamos un estudio comparativo de las propiedades
opticas de interés con el fin de determinar la importancia de la tension en el sistema, lo cual se
hizo al implementar la Teoria del Sélido Modelo de Van der Walle. La estructura electrénica,
una vez considerado el efecto de la tensién en la altura de las barreras, se hace mediante el
método de diagonalizacion usando como base de la expansion la solucién al pozo rectangular
de barreras infinitas de ancho L, bajo la aproximacién de masa efectiva y banda parabélica.
Las propiedades opticas se calculan con expresiones bien establecidas en la literatura que se

obtienen mediante el formalismo de la matriz densidad compacta.
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Abstract

In this doctoral research thesis we perform the calculation of the absorption coefficient and
the relative refractive index change for the linear and its non-linear correction, due to the
intense laser effect, for a double quantum well with asymmetry in the barriers. The asymmetric
double quantum well is formed by cubic-phase Gallium Nitride (c-GaN) in the wells regions
and by Gallium Aluminum Nitride, also in its cubic-phase, in the barriers with an aluminum
concentration c-Al,Ga;_,N. This heterostructure, due to the difference in its lattice constants,
is strained, so in this work we present a comparative study of the optical properties of interest in
order to determine the importance of the strain in the system, this was done when implementing
the Van der Walle’s Model-Solid Theory. The electronic structure, once considered the effect of
the strain on the height of the barriers, is done by means of the diagonalization method, using
the solution for a rectangular well of infinite barriers of width L as the base of the expansion, all
the computation was performed under the approximation of effective mass and parabolic band.
The optical properties are calculated with well-established expressions in the literature in the

frame of the formalism of the compact density-matrix.
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Capitulo

Introduccion

En este primer capitulo daremos una breve introducciéon al tema de los semiconductores
basados en nitruros, haciendo hincapié en las diferencias entre los nitruros en su fase cubi-
ca (zincblenda) y los que poseen estructura hexagonal (wurzita), presentando algunas de sus
principales caracteristicas y aplicacionescen general, al revisar el estado del arte del sistema de
estudio. Posteriormente se presentara la justificacién y motivacion de la presente tesis doctoral,

finalmente se hara una descripcion de la organizacion de la tesis.

1.1. Estado del Arte

La definicién de semiconductor es un concepto bastante amplio debido a que los materiales
que se definen como tal, ninguno de ellos cumple a cabalidad con alguno de los conceptos exis-
tentes. En algunos casos la definicion va desde que estos materiales se comportan como aislantes,
teniendo anchos de bandas prohibidas o gap angostas, por lo que al excitarse térmicamente pro-
voca la migracion de electrones de la banda de valencia hacia la banda de conduccion, es decir
que si el material es térmicamente excitado, este disminuira su resistencia en el rango de 1075
a 10° Q cm, hasta la definicién de que son materiales que poseen bandas prohibidas que van

desde 0 a 4 eV con un rango de resistencia de 1072 a 10? Q c¢m [112]. Sin embargo existen semi-



CAPITULO 1. INTRODUCCION

conductores que poseen anchos de banda prohibida de hasta 5 eV, como el nitruro de aluminio

(AIN) en su fase hexagonal, o el nitruro de boro que tiene un gap de aproximadamente 5.5 eV,

s6lo por mencionar algunos ejemplos.
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Figura 1.1: Relacion entre anchos de banda prohibida (Bandgap energy (eV)) y la constante de
red (Lattice constant, a (A)) de una cantidad importante de los semiconductores conocidos. En
esta figura se pueden encontrar semiconductores tan emblematicos como el GaAs o el Si, pero
en particular se encuentra también el GaN en sus dos fases, que es en el que se centra la presente

tesis doctoral.

Los materiales semiconductores juegan un rol muy importante en los avances de la tecno-

logia actual debido a sus caracteristicas fisicas, ya que dependiendo de los materiales y de sus

estructuras se pueden mejorar de manera artificial sus propiedades y considerar los sistemas

resultantes como elementos basicos para la fabricacion de nuevos dispositivos electrénicos u

Opticos, aunque se pueden catalogar también como dispositivos optoelectronicos [3].



1.1. ESTADO DEL ARTE 3

Los materiales semiconductores mas importantes son los elementos que estan ubicados prin-
cipalmente a la derecha de la tabla periédica en el grupo IV, I1I-V y II-IV, formando compuestos
binarios. Por ejemplo, pueden mencionarse materiales como Arseniuro de Galio (GaAs), Fos-
furo de Indio (InP), Arseniuro de aluminio (AlAs), Oxido de Zinc (ZnO) y Sulfuro de Zinc
(ZnS), entre otros, incluyendo antimoniuros y telururos. De igual manera tenemos compuestos
semiconductores ternarios que se obtienen mediante aleaciéon de dos materiales binarios que
comparten el mismo anién, como es el caso del Al,Ga;_,As, donde z representa la concentra-
cién de aluminio en este compuesto, o en este trabajo de tesis el Al,Ga;_,N. Igualmente, se
pueden formar compuestos cuaternarios al crear aleaciones de dos binarios sin aniéon comun,
como el In,Ga;_,As,P_,, donde z y y representan a las concentraciones de indio y arsénico
respectivamente. El nombre de semiconductor para un material proviene de la fisica de los s6-
lidos. Los materiales a los que hacemos referencia son sélidos cristalinos. Ellos presentan sus
atomos dispuestos en una red que posee simetria traslacional, lo que significa que se pueden
dividir en celdas unitarias, las cuales se caracterizan por poseer una constante de red que es
la distancia igual a la longitud de una celda unitaria y esta, al trasladarse en el espacio, se
mantiene constante mostrando una periodicidad que caracteriza al cristal. Esta periodicidad
es la misma que posee el potencial -de origen electrostatico- que corresponde a los atomos del
solido. Resulta de suma importancia el hecho de que los sélidos tengan un potencial periédico,
ya que esto indica también la simetria traslaciénal de los estados de los portadores de carga que
pueden moverse en los mismos al aplicarse un voltaje exterior. Los niveles energéticos de los
electrones se encuentran en regiones continuas llamadas bandas, que se dividen en bandas de
conduccién y de valencia, entre las cuales existe un rango de energia prohibida llamado el gap

que corresponde a valores energéticos de los portadores no permitidos [I].



4 CAPITULO 1. INTRODUCCION

h-AIN ®| - @ hexagonal
.| -® - cubic c-AlN

(&)
1

—
o
A
s
8-

. c-GaN

b
2

o
@ h—InN
= .

c-lnlN

Bandgap Energy (eV)
N (.;0 RSN o

o 3} S1C
L

NZOB
Jemm Si (111)

I o = 1 B 1

|
i 3.0 3.9 40 4. 50
Lattice Constant (A)

Figura 1.2: Representacion grafica las constantes de red (Lattice constant ( A )) y de los anchos
de banda prohibida (Bandgap energy (eV)), asi como de los principales sustratos utilizados
para crecer las heteroestructuras basadas en nitruros para las estructuras wurtzita (negro) y
zinc blenda (azul). En esta se observa, que en funcion del semiconductor, se tienen sistemas que
van desde el ultravioleta hasta el infrarrojo pasando por el espectro visible.

NS

Dentro de la fisica de Semiconductores, uno de los elementos mas trascendentales ha sido
la fabricacion de heteroestructuras que contienen dos o mas de estos materiales dispuestos en
capas limitadas por las llamadas intercaras. En este marco, las heteroestructuras constituidas
por semiconductores I1I-V basados en nitruros y sus aleaciones se han estudiado de diferentes

maneras por causa de las propiedades que estas poseen. Si tratamos con el caso particular de
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los compuestos semiconductores I1I-V que tiene como anién al &tomo de nitroégeno; es decir, los
llamados nitruros III-V. En la figura [[T] se muestra una excelente grafica de la relaciéon entre
anchos de banda prohibida (Bandgap energy (eV)) y la constante de red (Lattice constant, a (
A')) de una cantidad importante de los semiconductores mas estudiados, reportados en [4].
En particular en este trabajo de tesis estamos interesados en los semiconductores III-V
basados en nitruros y sus aleaciones. En la figura [5] se muestran solamente los materiales
de interés que pueden ser utilizados en dispositivos optoelectronicos que van desde el ultravioleta
hasta el infrarrojo, pasando por el espectro visible, del espectro electromagnético, debido a la

diferencia que existe entre sus gaps [4,6-10].

Figura 1.3: Celdas unitarias del GaN en sus fases: (a) wurzita (hexagonal) y (b) zincblenda (cu-
bica). En el caso del Al,Ga;_,N alguno porcentaje de los d4tomos de Ga (grises) son sustituidos
por un cierto porcentaje de aluminio dado por x.

Tanto el GaN como el Al,Ga;_,N pueden cristalizar en dos fases, la primera de ellas, que
es de hecho las mas estable, es la wurtzita (hexagonal) y la segunda, que también se ha logrado
crecer experimentalmente, es la fase ctbica (zincblenda). En la figura (a) se presenta la
celda unitaria para una estructura hexagonal para el GaN, donde los atomos de galio (Ga)
estan representados de color gris y los atomos de nitrogeno de color azul, esta celda unitaria

esta definida por dos constantes de red, la primera de ellas es la distancia interatémica entre los
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galios en el plano del hexagono (a = 3.19 A) y la segunda es la distancia entre los atomos de
Ca en la direccion vertical (¢ = 5.19 A). En la figura [L3 (b) se muestra la celda unitaria para
la fase cubica del nitruro de galio (GaN), cuya contante de red es a = 4.52 A. Para el caso de la
mezcla ternaria Al,Ga;_,N, donde se sustituye una cierta cantidad (x) de atomos de galio por
atomos de aluminio, la forma més adecuada de tratar este tipo de mezclas ternarias, sobre todo
desde el punto de vista de los los calculos de primeros principios, es la aproximacion de cristal
virtual, la cual en nuestros calculos en la aproximacion de masa efectiva nos permite usar la ley
de Vegard para interpolar los distintos parametros de interés, en términos de la concentracion
de Al (z).

El desarrollo de técnicas de crecimiento de materiales como el crecimiento por epitaxial
de haces moleculares (MBE) y la deposicion metal-organica de vapores quimicos (MOCVD)
han contribuido a la sintetizacion artificial de estructuras cristalinas como superredes y pozos
cuanticos debido a que el crecimiento de los materiales por medio de estas técnicas es controlado
y preciso. La técnica MBE fue utilizada por primera vez para el crecimiento de sistemas cuanticos
semiconductores en capas atéomicas por medio de uno o varios haces moleculares, utilizando un
sustrato cristalino. Estos se hacen incidir sobre una superficie caliente dentro de una camara
de ultra-alto vacio (107" Torr). Los haces dentro de la cAmara muestran baja densidad y
se puede considerar nula la interaccion entre los atomos del gas con los atomos residuales,
depositandose sin problemas sobre el sustrato. La deposicién de materiales a temperaturas bajas
es posible gracias al desarrollo de las técnicas de alto y ultra-alto vacio, pudiendo asi controlar la
composicion y pureza de los materiales, también se puede diferenciar exactamente entre la capa
de un material y otra de uno distinto. Las deposiciones de estos materiales semiconductores
se realizan de manera controlada colocando una monocapa del material sincréonicamente sobre
otra. En la actualidad los equipos utilizados por la técnica de MBE nos dan la oportunidad de
monitorear en tiempo real el espesor y la calidad de la estructura, por ejemplo la reflexion de
los haces de electrones de alta energia difractados (RHEED por sus siglas en inglés) que es una

técnica in situ, cumple con esta funcion. Existen también otras técnicas de caracterizacion de los
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materiales crecidos en cuanto a pureza y composicion, siendo una de ellas la espectroscopia de
electrones Auger. La figura[lL4lrepresenta graficamente un equipo para crecimiento de materiales
semiconductores por la técnica MBE en donde se encuentran celdas para la efusion en las
que se incrementa la temperatura de dichos materiales para producir los haces moleculares, la
salida de gas en estas celdas es controlada mediante obturadores para el control de espesores
de las capas en crecimiento. El sustrato se encuentra en un soporte con temperatura controlada

independientemente [1T].

La via mas comin de crecer los nitruros III-V es por medio del procedimiento epitaxial,
idealmente con MBE, sobre sustratos como el zafiro (principalmente para los materiales con
estructura de wurtzita) y el Si, SiC y MgO, direccionados en distintas orientaciones, para su

obtencion en forma ctbica [12-14].

Como mencionamos, la estructura wurtzita es aquella que resulta termodinamicamente mas
estable [I5HI7]. No obstante, la forma alotropica de la zincblenda tiene una configuracion ener-
gética so6lo ligeramente mas alta, de modo que un sistemas de capas delgadas de los nitruros
en fase ctibica también logran ser estables termodinamicamente [I8-21]. En fechas recientes se
han estado estudiando y buscando la obtencién de sistemas a capas con fase cibica debido a
que, al ser cristales centrosimétricos, carecen de polarizacién espontanea y presentan muy ba-
jos coeficientes de piezoelectricidad. lo cual elimina la apariciéon de campos eléctricos internos
(Built-in) en las multicapas, cosa que si ocurre cuando estas se fabrican con nitruros hexago-
nales. Tales campos inducidos por la polarizacion afectan la eficiencia 6ptica de los dispositivos

optoelectronicos [7,[13}14]22H25)].
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Figura 1.4: Diagrama esquemaético de un sistema de crecimiento para materiales semiconductores
por la técnica de epitaxia por haces moleculares (MBE Por sus siglas en inglés) [1].

Por otro lado, también se han producido sistemas donde se introduce una pequena cantidad

de nitrogeno (N) en las aleaciones semiconductoras III-V basadas en otros materiales como el

GaAs y el InAs (ver figura [T para ver su gap y constante de red). Esta inclusion de nitrogeno

altera la configuracion electronica de los materiales dando lugar a nuevas caracteristicas. Estos
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cristales de tipo Zicne-blenda son llamados nitruros diluidos, como es el caso del semiconductor
In,Gay_,N,As;_, [26,27], en los cuales se ha determinado que poseen propiedades que permi-
ten su aplicacion en la fabricacion de dispositivos fotovoltéicos y léseres, entre otros. Con todo,
dentro del conjunto de publicaciones dedicadas a las propiedades de los nitruros semiconduc-
tores y sus aplicaciones, la proporcion de trabajos que tratan con nitruros III-V de estructura
cristalina ciibica es aun infima, aunque su nimero ha venido aumentando en la medida que se
ha conseguido su obtencion, tanto experimental como tecnolégicamente. Sin embargo, muchas
de las caracteristicas basicas de estos cristales aiin permanecen poco estudiadas o pobremente
caracterizadas desde el punto de vista experimental, con muchos resultados provenientes de
calculos, fundamentalmente de primeros principios, y pocos resultados experimentales. Debido
a esto, las investigaciones sobre sus propiedades o las de sus estructuras sintéticamente obteni-
das han generado mucho interés, ademés de justificarse adecuadamente su estudio y el de sus
propiedades, tanto estructurales como optoelectronicas.

Es pertinente comentar que este tipo de compuestos se sintetizan, de hecho, desde principios
del siglo XX. Es entonces cuando aparecen los primeros reportes de los compuestos binarios de
nitruros III-V, los mas estudiados son (AIN, BN, GaN e InN) [28-31]. Pero, como se comenta
en la referencia [6], no fue sino hasta finales de los anos 1960 que se comenzé a pensar en el GaN
como posible fuente para obtener emision fotoluminiscente en el rango azul del espectro visible,
y solamente a fines de la década de 1980 se pudieron producir los primeros diodos emisores de luz
(LED) en dichas longitudes de onda. En época mas reciente, la heteroestructura GaN /InGaN ha
ido ganando importancia en el area de las energias renovables, principalmente en el tema de las
celdas solares [32/[33]. En la actualidad se siguen realizando estudios tedricos y experimentales
sobre las diversas propiedades y parametros fundamentales de estos materiales [1834-38].

En los ultimos afios los compuestos binarios como el nitruro de aluminio (AIN) y nitruro
de galio (GaN) y su aleacion ternaria Al,Ga;_,N han recibido una cantidad importante de
atencion debido a la diferencia entre sus valores de ancho de banda prohibida (gap), ya que

controlando la composicion de aluminio (z) en la aleacion que ambos forman se pueden disenar
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aplicaciones electronicas y optoelectronicas, tanto en el caso hexagonal (wurzita) [39,140] como
en el sistema cubico (zincblenda) [41,42]. Para darse una idea del amplio rango de valores del
ancho de banda prohibida que puede abarcar la muestra ternaria de Al,Ga;_,N, observamos
de la figura [L.2 que el gap para el c-AIN es de aproximadamente 6 eV mientras que el valor de
este para el c-GaN aproximadamente 3.5 eV, asi que una interpolacién tipo ley de Vegard nos
un rango bastante amplio de alturas de barreras en la heteroestructura. Ademas, a diferencia
de la fase alotropica de wurtzita, el AIN de fase cibica es que es un material de ancho de
banda prohibida indirecta. Sin embargo, algo que contrasta por ejemplo con el extensivamente
estudiado Al,Ga;_,As, de amplio uso en las ultimas décadas, es que la aleacion Al,Ga;_,N
mantiene su condicién de material de gap directo para valores mas altos de la fraccion molar
de Al (z ~ 0,6 contra z ~ 0,4 del Al,Ga;_,As). De esta manera se puede aprovechar mejor
esa diferencia de valores de la brecha prohibida como funcién de la concentracion de aluminio,

tanto para la descripcion tedrica como para su aplicacion es dispositivos optoelectronicos.

Finalmente, es bien conocido que cuando existe alguna diferencia entre las constantes de
red de los materiales constituyentes puede aparecer tension en las heteroestructuras basadas en
dichos materiales, en este caso especifico los nitruros cubicos AIN, GaN poseen constantes de red
distintas (ver figura[[.2]) y por lo tanto también mezcla semiconductora ternaria Al,Ga;_,N. El
efecto de la tension en este tipo de heteroestructuras ya ha sido considerado en nitruros ctibicos,
por ejemplo Rojas-briseno et al. estudio el estado de los excitones en perfiles de potencial dobles
y de escalon ¢-GaN/InGaN considerando la aproximacion de masa efectiva y la tension [43,/44].
A pesar de que en el caso del sistema GaN/AlGaN;, tales diferencias en el parametro de red no
son tan grandes como en el caso del GaN/InGaN, aun asi deben de ser tomadas en cuenta para

una mejor caracterizacion de los sistemas de estudio.
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1.2. Justificacién y motivaciéon

Como conclusion de esta breve presentacion del estado del arte de los nitruros II1-V, la cual
se complementara més adelante conforme el desarrollo del tema investigacion y de la discusion
de los resultados, queda de manifiesto que el desarrollo tecnolégico ha llevado a la bisqueda
de nuevos materiales semiconductores, con nuevas propiedades para el diseno y fabricacion de
dispositivos electréonicos y optoelectronicos.

Lo cual justifica los estudios teéricos sistematicos basados en parametros experimentales o
que se obtienen de calculos de primeros principios, como los que se usan en este tipo de estudios,
en conjunto con teorias bien establecidas como lo es la aproximacion de masa efectiva que ha sido
muy exitosa para la correcta caracterizacion de heteroestructuras cuénticas semiconductoras, e
inclusive a logrado explicar bien algunas mediciones experimentales, lo cual permite el entender
los principales aspectos de los sistemas de estudio e investigar la importancia de los distintos
factores para poder proponer parametros que pueden ser de interés para posibles aplicaciones.
En este caso se pueden implementar estas teorias al estudio de las propiedades opticas de
semiconductores III-V basados en nitruros ciibicos.

La motivacion fundamental para esta investigacion es que el determinar cudl es el efecto
de la tension en las propiedades Opticas lineales y no lineales, en especifico el coeficiente de
absorcion y el cambio relativo del indice refraccion, para un pozo cuéntico doble con alturas de
barreras asimétricas de AlGaN/GaN en su fase cubica, que constituyen fuentes promisorias de
esas propiedades Opticas al ser combinados en la forma de heteroestructuras semiconductoras

cuénticas dobles.

1.3. Organizaciéon de documento

En el siguiente capitulo se presentaran los aspectos fundamentales del marco teodrico, los

modelos de calculo de la estructura electrénica, los parametros del sistema, la teoria del solido
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modelo para considerar la tension en las heteroestructuras, se definirdn los conceptos de he-
teroestructuras asi como las expresiones para el calculo de las propiedades 6pticas de interés.
Posteriormente en el capitulo 3 se presentan y discuten los resultados, dando conclusiones finales

en el capitulo 4.



Capitulo

Marco tedrico

En este capitulo se daran algunas definiciones basicas asi como generalidades del sistema de
estudio, para lo cual iniciaremos dando una breve descripcion de las estructuras tipo diamante,
zincblenda, asi como wurzita, que son el tipo de sistemas de interés en esta tesis doctoral.
Presentaremos los aspectos basicos relacionados a las heteroestructuras cunticas como lo son
el alineamiento relativo de las bandas (Band-Offset), y discutiremos el efecto de las tensiones
de las interfaces en la heteroestructura. Presentaremos finalmente el método de célculo de la
estructura electronica asi como las expresiones usadas para el calculo de las propiedades 6pticas

de interés.

2.1. Generalidades

Como lo presentamos en el capitulo anterior, los compuestos de GaN and AIN y su aleaciéon
el Al,Ga;_,N han sido ampliamente estudiados por la importancia de sus propiedades 6pticas
y electronicas, y en particular por que poseen una banda prohibida ancha, la cual los hace
idoneos para aplicaciones en dispositivos optoelectronicos del rango visible [45-47]|. Este tipo de
materiales se encuentran en forma de cristales en dos diferentes formas alotrépicas, Hexagonal

(Wurzita) y Cubica (zincblenda). Esta ultima tiene la ventaja de no presentar polarizaciones

13
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espontaneas electronicas internas, y un perfil piezoeléctrico débil [45,[48149]. Debido a dichas
caracteristicas, las heteroestructuras formadas por los semiconductores cibicos Al,Ga;_,N/GaN
deberia estar libres de campos eléctricos dentro de la estructura. Estas heteroestructuras se
producen y caracterizan por diferentes métodos [411,42,46]47,[50-54].

Las principales caracteristicas de los compuestos puros como el nitruro de galio (GaN) y
el nitruro de aluminio (AIN), en el espectro electronico, tales como la energia de la banda
prohibida, constante dieléctrica, entre otras, permite con la ayuda de la relacion de vegard
determinar, en dependencia de la composicion de Al en la aleacion (x), los parametros de del
Al,Ga;_,N. Dichos parametros han sido determinadas experimental y tedricamente [53],55H57].
Existe, ademas, una diferencia entre las constantes de red de estos dos materiales, la cual puede
dar lugar a la aparicién de tension en las heteroestructuras basadas en nitruros. El efecto de
red tensionada ha sido ya considerado en heteroestructuras cubicas de nitruros, por ejemplo
Rojas-Briseno et al. al calcular el espectro excitonico de pozos dobles de InGaN/GaN [43,/44] y
Grady y Bayram reportaron una simulacion de un transistor efecto de campo de alta movilidad
electronica en AlGaN/GaN cubico [58].

Las propiedades 6pticas de sistemas cuanticos de baja dimension basados en nitruros del
grupo III se han estudiado ampliamente. No es posible mencionar en este documento la amplia
lista de referencias relacionadas a este tema. De manera que sb6lo se mencionan como muestra
ilustrativa la referencia de Kouhi [59], quien investigo la absorciéon 6ptica en puntos cudnticos
esfericos tomando en cuenta el efecto de campo eléctrico. La emision luminiscente en nanocables
core-shell en un sistema AlGaN/GaN. En su fase wurzita, fue reportada por Namvari y colabo-
radores [54,60]. Otros efectos han sido reportados tales como la no parabolicidad, orientacion
cristalina, polarizacion, entre otras [39,140L61].

La configuracion de pozos cuanticos semiconductores dobles ha sido objeto de estudio duran-
te mucho tiempo. En particular, la configuraciéon de pozos cuanticos dobles asimétricos muestra
que regiones de diferentes anchos dan la posibilidad de una respuesta 6ptica intersubbanda sig-

nificativa debido a la presencia de polarizaciones no-permanentes, asociadas a las contribuciones
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momento dipolar eléctrico distinto de cero fuera de la diagonal. En este fenémeno, la contribu-
cion no lineal puede tener un rol no despreciable, como se muestra en las referencias [62H64].
Por este motivo Sun et al., proponen pozos cuanticos dobles asimétricos (ADQW, por sus si-
glas en inglés) de GaAs/AlGaAs [65] y con material en su fase wurzita de la heteroestructura
GaN/AlGaN [66] como posibles regimenes de laseres de intersubbanda Raman y una ganancia
aproximada de 400 cm~'. H. R. Hamedi discuti6 la posicion del electrén en pozos cudnticos
dobles asimétricos de GaAs/AlGaAs impulsado por dos laseres ortogonales de onda estaciona-
ria [67], mientras que F. Ungan el al. investigaron las propiedades eléctricas y dpticas de un pozo
doble simétrico Ga;_,In,N,As;_, /GaAs considerando efectos de laser intenso y campo eléctrico
externo para inducir asimetria en un perfil de potencial [68]. T. Wecker et al. reportaron el cre-
cimiento de c-AlGaN/GaN ADQ utilizando la epitaxia de haces moleculares de radiofrecuencia
y plasma asistido y estudiaron los niveles de energia, por medio de espectrometria de excitacion
fotoluminiscente [41]. Poco tiempo después el mismo grupo de investigacion reporto la fabri-
cacion de c-AlGaN/GaN ADQW, variando la longitud de la barrera entre pozos mientras se
ajustan los anchos de los pozos cuanticos y midiendo la correlacion el tiempo de decaimiento de
portadores en el sistema [42].

En este trabajo de tesis doctoral reportamos la investigaciéon de una configuracion para
para pozos cudnticos asimétricos dobles cibicos en AlGaN/GaN, los cuales incluyen diferentes
alturas de las barreras junto con distintos anchos de pozos cuanticos. Dentro de este mismo
contexto evaluamos tedricamente los coeficientes de absorcion y el cambio relativo del indice de

refraccion.

2.2. Estructura cristalina del sistema de estudio

Las estructuras cristalinas, en este caso particular, semiconductoras se obtienen cuando la
base atomica, que puede ser un atomo, una molécula o una base mas compleja, es colocada en

los puntos de una red de Bravais. Por ejemplo en materiales tales como Si y Ge, los atomos
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de la base son iguales en las subredes FCC (por sus siglas en inglés) anionica y cationica, por
lo tanto la estructura cristalina sera equivalente a la del diamante. En la figura 2.1l se muestra
una red FCC con todos los atomos iguales. La estructura tipo diamante consiste en dos redes
FCC interpenetradas un respecto de la otra un cuarto de la distancia a lo largo de la diagonal

principal y su red reciproca es un octaedro truncado.
e W T
2 2?2 » Cf

Figura 2.1: Red de Bravais ctibica centrada en las caras. Se especifica el simbolo de la constante
de red Ag.

Por otro lado, para materiales del grupo III-V asi como II-VI como lo son el GaAs, AlAs, InP,
HgTe, CdTe, s6lo por mencionar algunos, los cationes estan situados en los sitios (—%, —%, -3y
los aniones en los sitios (%, %, %) de la estructura zincblenda (Zinc-Blende) la cual consiste de dos
subredes FCC, como la que se muestra en la figura 2] desplazadas una respecto de la otra un
cuarto de la distancia a lo largo la diagonal principal. La estructura zinc blenda es la estructura
que corresponde al ZnS. Sin embargo no todos los cristales I1I-V y II-VI son zincblenda, ya que
por ejemplo el GaN, y sus aleaciones mas importantes como el In,Ga;_,N, pueden tener ademas
de la estructura de zincblenda, una estructura tipo wurzita, que corresponde a una red cristalina
hexagonal, como ya lo hemos mencionado antes, las cuales han tenido mucha importancia los
ultimos anos debido a la gran utilizacion de estos semiconductores en la fabricacion de laseres

y diodos emisores de luz en el verde y en el azul.
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2.3. Teoria de Bandas

En este trabajo consideramos tnicamente dos bandas de energia para el sistema, la banda
més baja, casi llena de electrones, que ademés puede conducirlos por el movimiento de estados
vacios, esta banda se origina de los estados de valencia electronicos los cuales constituyen los
enlaces covalentes que mantienen unidos a los atomos en el cristal. La carga eléctrica de un
solido se asemeja, de muchas maneras, a un fluido y la analogia para esta banda la cual esta
etiquetada como la banda de valencia es de que los estados vacios se comportan como burbujas
dentro de un fluido llamados huecos. En particular los huecos alcanzan el punto mas alto de la
banda de valencia ver figura [2.2]

' .,
y ! Banda de conduccién
\ )

|

Banda de Valencia

Figura 2.2: Energia vs curva del vector de onda para un electréon en la banda de conducciéon y
un hueco en la banda de valencia de un semiconductor de gap directo.

En un semiconductor, la banda superior esta casi vacia de electrones, y representa el estado
excitado del electron, la cual puede ser ocupada por electrones que ascienden de enlaces co-
valentes localizados dentro de estados extendidos en el cuerpo del cristal. Estos electrones son
acelerados rapidamente por un campo eléctrico aplicado y contribuye al flujo de corriente, esta

banda es llamada banda de conduccion.
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La diferencia de energia entre la banda de valencia (méaximo) y la banda de conduccion
(minimo) es conocido como el Band-Gap o ancho de banda prohibida, etiquetado por E,,,. Las
curvaturas descritas en ambas bandas son determinadas experimentalmente para GaAs y otros
materiales semiconductores, y en el caso especifico del GaAs las masas efectivas se aproximan a
0.067 mq para un electréon en la banda de conduccion y 0.6 mg para un hueco pesado en la banda
de valencia. Tipicamente se coloca el cero de energia en la parte alta de la banda de valencia. De
hecho hay méas de una banda de valencia y se distinguen por sus diferentes masas efectivas, las
masas efectivas para el GaN asi como para el AIN son de 0.193 y de 0.316 [56|respectivamente,

la masa efectiva del AlGaN es calculada por la ley de Vegard y el parametro de bowing.

2.4. Aproximacion de Masa efectiva

Desde el punto de vista electroestatico, el potencial cristalino consiste en redes potenciales
tridimensionales de ntucleos fonicos simétricos esféricos cubiertos por capas electronicas internas
(electrones del core), las cuales son ademéas rodeadas por distribuidores de carga de enlace

covalente (electrones de valencia), la cuales mantienen todo unido.

Por ende el potencial cristalino es muy complejo més que su analogo en el cristal ideal,
ya que el electron ademas de sentir el potencial cristalino estd sometido a otros potenciales
que no poseen periodicidad y por lo tanto utilizando el principio de simplicidad este puede
ser aproximado a una constante utilizando la ecuacién de Schrodinger para un electréon en el
vacio, aunque sabemos que un cristal no se encuentra en este, nos permite utilizar un parametro
empirico adecuado llamado masa efectiva m*, quedando la ecuaciéon de Schrédinger para un

electron en el espacio libre independiente del tiempo de la siguiente manera:

h2

5 V2 = Ev (2.1)

y la solucién para las energias seré:
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h?k?

2m*

E (2.2)

Esto es a lo que se le conoce como aproximaciéon de masa efectiva, la cual es apropiada
para encontrar el momento del electron como ocurre con campos eléctricos bajos, aunque es
comun utilizar la parametrizacion en fisica de semiconductores. En trabajos experimentales
se ha encontrado que la masa efectiva es, en general, anisotrépica, debido a que el potencial
cristalino nos muestra que el eje [0,0, 1] es diferente al eje [1, 1, 1]. Por ejemplo, la masa efectiva
del GaAs esta reportada en 0.067 mg, en la que mg es la masa en reposo del electron. En la
figura se muestra la curva de dispersion para esta masa efectiva, comparada con la masa de

un electron en el vacio.

Vacio E N\

<

Figura 2.3: Grafica de la energia contra el vector de onda de un electron en GaAs y el electron
en el vacio.

2.5. Ecuaciéon unidimensional de masa efectiva

Para calcular los estados electronicos en nuestro sistema debemos obtener los estados del

electron mediante la teoria de masa efectiva.
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Empleando la aproximaciéon parabdlica, para el punto I' de la zona de Brillouin del espacio
reciproco correspondiente al movimiento “libre” en el plano perpendicular a la direccién de
crecimiento (que se asumen, respectivamente, como el plano (z,y) y el eje z), los estados del
movimiento confinado se determinan mediante la soluciéon de la siguiente ecuacion diferencial

tipo Schrédinger

th{ 1 d

L %} W(2) + Va(2)U(2) = By, 0(2) (2.3)

En (2.19) V,.(2) es la funcion que describe el perfil de la energia potencial en la banda k,

correspondiente al alineamiento en la estructura ,

0 si z € barrera
Vi(z) = (2.4)

—Vo siz € pozo,

en tanto m¥(z) es la funcion masa efectiva

1 LO(z—2)0(2y —2) siz,zp € barrera

) =q (2.5)
mi(z

" —+-0O(z — 2)0(zy — z)  siz,zp € pozo,

w

que describe el valor de esta cantidad como dependiente de la posiciéon, dada la presencia de
materiales diferentes en las distintas capas semiconductoras del sistema. Con las caracteristicas

de un problema como el que se nos presenta, la ecuaciéon 1D de masa efectiva se escribe como

h?
2

{d{ ! 1d+ 1 d2}\p(z)wﬁ(z)wz):En,nw% (2.6)

dz |mi(2)] dz  mi(z)dz?

La consideracion de la masa efectiva como una funcién de la posicion a lo largo de la direccion
de crecimiento es un elemento que busca una descripcion més cercana a la realidad. Diferencias
cuantitativas importantes nos surgen en el caso en que los valores de las masas efectivas en los

materiales involucrados sean proximos. Sin embargo, en el caso de los nitruros I1I-V, los valores
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de estos parametros pueden llegar a estar bastante distantes y puede detectarse una diferencia
cuantitativa apreciable en las propiedades calculadas, como se puede concluir al observar el

trabajo de la referencia [43], en el cual reportamos las propiedades excitonicas de pozos cudnticos

dobles de c-GaN/InGaN.

Normalmente, en casos simples como los que nos ocupan, las soluciones de la ecuacion 1D de
masa efectiva se obtienen analiticamente en términos de funciones simples. Sin embargo, cuando
los perfiles del potencial se encuentran afectados, por ejemplo, por la presencia de campos
externos, las soluciones que se pueden encontrar de manera analitica son funciones especiales,
bastante més complejas de trabajar o, como ocurre en el caso de campos de laser intenso,
solamente se pueden determinar de forma numérica. Por esta razon, hemos elegido resolver la
ecuacion (2.22) mediante un procedimiento de diagonalizacion de la matriz hamiltoniana que

resulta de proponer la solucién en la forma de un desarrollo de Fourier.

Entonces, el esquema de calculo supone que a una distancia L del origen se ubican unas
paredes de potencial de altura infinita. Esta distancia ha de ser mucho mayor que la extension
tipica en la que pueda considerarse no despreciable la densidad de probabilidad asociada con
la menos localizada de las funciones de onda del espectro discreto para el movimiento de los
portadores en el pozo de potencial. De esta manera, al exigirse que las funciones de onda se
anulen en las barreras situadas en z = 1L, se esta, al mismo tiempo, reflejando el problema de
Dirichlet relativo a las condiciones de contorno reales. Como condiciéon matematica aproximada

se puede escribir que L > Ly, donde Ly es el ancho del pozo cuéntico.

Esta construccion nos permite utilizar como base funcional para el desarrollo de la funcién
de onda en (2.22) al conjunto completo de autoestados del pozo infinito de potencial de ancho

2L, y podemos escribir

Ahora sea la funcion de onda dada por

P(z) = U,(2) = Z Cpsin

p=1

[m(g zr 22)]
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Para obtener los elementos de la matriz Hamiltoniana, se sustituye esta solucion en la (2.22),

se multiplica por la izquierda 1), y se integra sobre todo el eje z. De manera, término a tér-

mino, resultan las siguientes matrices para las contribuciones de la energia cinética y la energia

potencial que sumadas dan como resultado la matriz Hamiltoniana H, .

L/2 h? d 1 d
T = P* _— | — | |V d
op /L/2< o(?)] 2 dz [m:(z) dz} | p(z)> :

L)2
U= [ (EENIIE), )

(2.8)

(2.9)

El proceso de diagonalizacion de esta matriz nos produce los eigenvectores y eigenvalores del

sistema de nuestro interés cuando nos restringimos a considerar los autovalores que se encuentran

por debajo del valor de la barrera de potencial del pozo cuantico.
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2.6. Heterouniones

Figura 2.4: Dos materiales diferentes con diferente banda prohibida (Band gap) unidas para
formar una heterounion, las curvas representan el movimiento paralelo irrestricto a la interfase.

La aproximacion de masa efectiva es para un cristal en bulto, lo que significa que el cristal es
muy grande con respecto a la funcion de onda del electron, la cual es infinita. En la aproximacion

de masa efectiva la ecuacion de Schrodinger es:

B d
2m* dz?

(2) = E(2) (2.10)

Cuando dos materiales son colocan uno sobre otro para formar una heterounion, esta ecua-
cion seré valida para esto, recordando por supuesto que la masa efectiva puede ser funcion
de la posiciéon, de cualquier manera las bandas prohibidas, pueden ser también diferentes. La
discontinuidad en cualquiera de las dos bandas, la de conduccién o la de valencia, pueden ser

representadas por un término potencial constante. De esta manera la ecuacion de Schréodinger
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para cada una de las bandas, tomando las masas efectivas para ser la misma en cada material,

seria generalizada a :

h? 2
Com* @

(2) + V(2)¥(2) = Ey(2) (2.11)

B A B B A

Ao Bos
ws)

Banda de conduccion

®) Banda de valencia Ol

Figura 2.5: Potencial V(z) unidimensional en las bandas de conduccion y de valencia para un
pozo cuantico simple tipico (izquierda) y un pozo cuantico de escaléon (derecha).

En el ejemplo anterior el potencial unidimensional V'(z) representa la discontinuidad de las

bandas en la heterounion.

2.7. Heteroestructuras

Las heteroestructuras estan formadas por multiples heterouniones, existiendo un gran ntime-
ro de posibilidades. S una capa muy delgada de material con una banda prohibida muy estrecha

A se coloca entre dos capas de un material B con banda prohibida amplia, como se muestra en
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la figura 2.5], formando una doble heterounion. Si la capa A es lo suficientemente delgada para
mostrar propiedades cuéanticas, de tal forma que hay un alineamiento de de bandas (Banda de
conduccion y Banda de valencia) se le llama pozo cuéntico simple.

Como podemos ver en 2.0 si existe un portador de carga en el sistema que sea producido
térmicamente de manera intrinseca o extrinseca como resultado de un dopado, este intentara
bajar sus energias. Por lo tanto algunos electrones (circulos solidos) o huecos (circulos abiertos)
se colectaran en el pozo cuantico. Se pueden incluir capas de semiconductores adicionales en la
heteroestructura, por ejemplo, se puede formar un pozo escaléon o un pozo asimétrico cuando se

incluye una aleacion entre los materiales A y B.

B A B A B

O O O O

Figura 2.6: Potencial unidimensional V' (z) en la banda de conduccién y de valencia para un
pozo cuantico simétrico y otro asimétrico.

Pueden llegar a formarse estructuras més complejas, tales como un pozo céntico doble asi-
métrico o simétrico y un pozo cuantico multiple o superred. La diferencia de la ultima es el
grado de interaccion entre los pozos cuénticos. En particular un pozo cuéntico miltiple mues-
tra la propiedad de unir varios pozos cuénticos simples aislados, mientras mientras que en una
superred los pozos cuénticos interactiian.

El motivo por el cual se introducen estructuras complicadas, es por intentar ajustar la pro-
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piedades oOpticas y electronicas de estos materiales para su explotacion en diversos dispositivos

optoelectronicos.

B A B A B A B A B

O O O O

Figura 2.7: Potencial unidimensional V' (z) en la banda de conduccion y de valencia para el tipico
pozo cuantico multiple o superred.

Todas las figuras ilustradas han sido tipo I, en este tipo de estructuras la banda prohibida
de un material se encuentra ubicada enteramente dentro de la banda prohibida mas amplia
del otro material, la consecuencia de esto es que ningun electréon o hueco caé dentro del pozo
cuantico, el cual esta dentro de la misma capa del material. De esta manera ambos tipos de
portadores de carga, localizados en la misma regiéon de espacio, los cuales hacen una eficiente
recombinacion. En los sistemas tipo II, las bandas prohibidas de los materiales A y C estan
alineados de tal manera que un pozo cuantico formado en la banda de conduccion y de valencia
estdn en diferentes materiales, esto lleva a los electrones y huecos a ser confinados en diferentes
capas de un semiconductor. La consecuencia de esto es que los tiempos de recombinaciéon de

electrones y huecos son muy grandes.
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B A B cC A C

O

Figura 2.8: Potencial unidimensional V(z) en la banda de conduccién y de valencia para un pozo
cuantico tipo I comparado con un sistema tipo II.

2.8. Alineamiento de las bandas de energia

Cuando se forman heteroestructuras a partir de poner en contacto materiales semiconduc-
tores diferentes surge el problema de determinar la manera en que se disponen las bandas de
valencia y de conduccion de los mismos una vez que el sistema se encuentra en equilibrio. Cla-
ramente, esta disposicion debe corresponder a una configuracién que minimice la energia libre
de la estructura. Se ha definido como band offset al coeficiente que determina qué proporcion
de la diferencia entre los gaps de ambos materiales corresponde a la altura de la barrera de
potencial que se forma al quedar alineadas las respectivas bandas de valencia, medida en un
cierto punto de la zona de Brillouin (tipicamente el centro de la misma). De esta forma, la
barrera de potencial que se asocia al alineamiento de las bandas de conducciéon correspondera

a la proporcién complementaria. Es decir, si la diferencia energética entre las dos bandas de
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valencia alineadas es un 20 % de la diferencia de los gaps, entonces la diferencia energética entre
las bandas de conduccion alineadas sera de un 80 % del valor de la diferencia entre los gaps de
los materiales. Se recomienda ver la figura [69], que corresponde con una heteroestructura
de tipo I que es aquella en la que la alineaciéon de las bandas produce en la misma regiéon de la
estructura un pozo de potencial en la banda de conducciéon y un pozo de potencial en la banda
de valencia [70]. Esta es la clase de sistema que nos ocupara de aqui en adelante, considerando
que, por la naturaleza de los cristales involucrados, el punto de trabajo en la zona de Brillouin
es, precisamente, el centro de la misma.

La determinacion del band offset es de especial importancia para el estudio del espectro
de electrones y huecos en las heteroestructuras. Uno de los enfoques mas empleados para la
determinacion tedrica de esta cantidad es la llamada Teorfa del Sélido Modelo (con siglas en

inglés MST) propuesta por Chris G. Van de Walle [71].

Material A Material B
E' -
|ax
> E’
B
E: E
g
> E’
i A¥73
AE| e @ - = = = - [
A%/3
A
E, === = =~

Figura 2.9: Bordes de las bandas entre dos materiales A y B.
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2.9. Ley de Vegard y parametro de Bowing

Debido a su importancia tecnologica, una correcta prediccion de las propiedades opticas
de las aleaciones de nitruros del grupo III es realmente necesaria. Por medio de la ley de
Vegard, siendo esta una aproximaciéon o una regla empirica de aproximacion, la cual postula,
que existe una relacion lineal, a temperatura constante, entre la constante de red de una aleaciéon
y las concentraciones de los elementos constituyentes. El pardmetro de bowing b, determina la

desviacion de la prediccion de la tendencia lineal, por la ley de Vegard, mediante la ecuacion:

EéAszalsz) = E,(AIN)z + (1 — 2)E,(GaN) — bx(1 — ). (2.12)

2.10. Efecto de la tension: Calculo del band offset

Se conoce de la Fisica de Semiconductores que si un material de esta clase se somete al tension
en su estructura cristalina, la posicién de los bordes de las bandas sufre una renormalizacion,
de manera que se modifica el valor del gap energético. En el caso de una heteroestructura, el
crecimiento de un material sobre otro que tenga una constante de red diferente provoca una
deformacion que causa tensiones en el sistema. Estas tensiones son mayores para valores mas
altos de la diferencia entre las constantes de red. Esto quiere decir, ademés, que se debe producir
una modificacion en el alineamiento de las bandas de energia y, por consiguiente, se afectara la
determinacion del band offset.

Los efectos de la tension pueden ser despreciados en el caso en el que se suponen dos mate-
riales con la misma constante de red o con valores muy cercanos de la misma (aproximadamente
con 1 — 3% de diferencia). En estas circunstancias, la TSM permite determinar el band offset

de la manera que comentamos a continuacion:

Tratando con materiales de simetria de zincblenda, los bordes de las bandas de huecos

pesados y ligeros en el punto I' son degenerados y su posiciéon energética estéd dada por,
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A80
EU - E’u}av + ? (213)

donde E, ,, es la energia promedio de la banda de valencia (usualmente determinada por mé-
todos de primeros principios) y Ay, es el corrimiento de energia asociado a la interaccion espin-

orbita (so: spin-orbit split-off). Por otra parte, para el borde de la banda de so se tiene

2Aso
Eow=E,—A=FE,. — 3 (2.14)
El borde de la banda de conducciéon esta dado por,
E.=FE,+ E, (2.15)

donde £, es el gap de energia. Los valores de la mayoria de estos pardmetros se pueden tomar
de datos experimentales reportados, excepto el valor de E, ,,. Las discontinuidades del borde

de las bandas estan expresadas por las relaciones siguientes,

AFEv=E? - E} (2.16)
AFEc= E} - EP (2.17)
AFv+ AEc= AEyg (2.18)

y las proporciones para las banda de conducciéon y de valencia, respectivamente, relacionadas

con el band offset estan determinados por las expresiones,

AE,
Qe =% 2 (2.19)
Qu = By Qe (2.20)

AFE
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Si una capa delgada de un semiconductor que forma el pozo de potencial para los portadores
es crecida sobre otra capa (de un sustrato que forma la barrera), donde cada una tiene una
constante de red distinta entre ellas ( oy, ap), la constante de red de la capa epitaxial tiende
a igualarse a la del sustrato buscando reproducir la estructura del mismo. Esto trae como
consecuencia la aparicifon de una tension biaxial en la zona del pozo (capa epitaxial) en el
plano de la direccion de crecimiento. Al observar la figura 2.9 nos damos cuenta que si la
constante de red de la capa epitaxial es menor que la del sustrato, se produce en la misma una
tension elongativa o tensil, en tanto que si la constante de red de la capa epitaxial es mayor que

la del sustrato, la tension biaxial en la capa sera de tipo compresivo.

La tension neta en el plano (e, = ¢,,) esta dada por,

Qp — O
rr = 2.21
o = (2:21)

en tanto que a lo largo de la direccion de crecimiento, la componente de la tension (valor

uniaxial) esta dada por €.,

(2.22)

donde (15 y C'; son las constantes de elasticidad. Por otra parte, el sistema sufre una deforma-

cion en todo el volumen de la celda unitaria que se expresa como,

C
€= Epp+Eyy 6 =2 (1 — ﬁ) €20 (2.23)
Cll
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Material 2
% Compresiva mmp> %«

Material 1 — « % #

Sustrato Sustrato

() (b)

Figura 2.10: Esquema de un sustrato con dos capas con diferentes constantes de red, en (a) las
capas no estan en contacto, es decir sin tension y (b) las capas estan en contacto con el sustrato
y la superior sufre tensiéon compresiva en tanto que para la otra es de caracter tensil.

En presencia de una tension biaxial en la capa, el valor del borde de la banda de valencia

del material que la constituye se obtiene mediante,

Eqy + 852 + 6Epp,e <0

E, = (2.24)

E,, + Ags" + 0K, e >0

con

Cia Cio
5B =2ay (1= 22 ) e, +b (142212 )¢, 2.25
hh a ( CH) £ + ( + CH> 15 ( )
Cia Cio
0B =2ay (1 - 22 ) e, —b (14222 ¢, 2.26
w20 (1-G2 ) e (14352 < 220

donde a, es el llamado potencial de deformacion hidrostatica de la banda de valencia (hydrostatic
deformation potential), mientras que b es el potencial de deformacion por corte o cizalladura

(shear deformation potential) de esa banda. Cuando ¢ = 0, se recupera el maximo de la banda
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de valencia del material sin tension ya discutido arriba (las constantes Ci2 y Ch; ya fueron
definidas anteriormente).
Para determinar el valor del borde de la banda de conduccién bajo tension se emplea la

expresion,

E.=FE,+E,+6E, (2.27)

donde Ej, es la energia del gap y 0F., que representa el cambio inducido por la tension, esta
dada por,
Cha

0F, = a.c = 2a, <1 — —> Egms (2.28)
Cn

donde a. es el potencial de deformaciéon de la banda de conduccién. Con estas expresiones, las
proporciones correspondientes al band offset se determina por las mismas expresiones.

Experimentalmente, cuando se crece un sistema con varios pozos cuanticos, se necesita evitar
ciertos desajustes generados por las diferencias de los parametros de las capas, en especial, las
constantes de red. Para ello, se utiliza un procedimiento de compensacion de la tension, lo cual
hace que la energia élastica en las interfaces disminuya. Esto se logra escogiendo de manera
adecuada las concentraciones y los sustratos que se emplean [72]. Sin embargo, en sistemas de
uno o dos pozos, no demasiado anchos, y para materiales con diferencias no demasiado grandes
en las constante de red, las heteroestructuras se mantienen tensionadas, de ahi la necesidad de
un tratamiento como el que desarrollamos aqui.

Otro elemento que debe tenerse en cuenta al tratar de simular sistemas reales es el hecho de
que estos son espacialmente finitos. Esto quiere decir que tanto la capa del pozo como las de las
barreras sufren los efectos de la tension. En este caso, el valor de la tensién biaxial en la capa

k viene dado por,

Epg = —2 " (2.29)
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donde a,, es la constante de red de las capas (pozo y barrera) y a., es una constante de red
equivalente determinada por el ancho y las respectivas constantes de red de las capas presentes

en el sistema,

nl
l/-; K
—ZH;; a (2.30)
Zn:l l’i

Oéeq =

donde nl es el niimero de capas involucradas en la estructura. En el caso de que los sustratos
sean muy largos (barreras de los costados), la constante de red equivalente resultara ser la misma

que la de los sustratos o barreras.

Con todo esto, la Teoria del Sélido modelo nos da la proporcion de las discontinuidades de

bordes de banda para la banda de conduccion y de valencia.

AE,

= Dfe. 2.31
=3 (231)
Qv =1-0Q, (2.32)
con
Ebarrera _ [pozo
AE, = —¢ c (2.33)

- barrera __ JP0z07
E? E?

y Egarrera(pozo) Eq (Im)

Ademas, a través de la altura de la barrera de la banda de conduccién correspondiente una
interface pozo-barrera estaré dado por la multiplicacion de Q). veces la diferencia entre la energia

de banda prohibida de la barrera y la del pozo de los materiales.
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2.11. Propiedades 6pticas

Las bandas prohibidas de energia fundamentales de la mayoria de los semiconductores posee
un rango de energia desde 0 hasta 6 eV. Los fotones que poseen suficiente energia son capaces
de excitar electrones de la banda de valencia a la banda de conduccién. Como resultado de este
fen6meno obtenemos un espectro 6ptico del semiconductor, el cual nos ofrece amplia informaciéon
de sus propiedades electronicas. La mayoria de los semiconductores los fotones interactuan con
las vibraciones de red y con los electrones que se encuentran localizados en algunos defectos,
en consecuencia realizar técnicas Opticas, es util para el estudio del fenémeno de exitacion. Las
propiedades Opticas son la base de muchas aplicaciones importantes de los semiconductores,

tales como laseres, fotodetectores y LEDs (diodos emisores de luz).

MEDIO

Reflexion Transmision

{Absorcion)
Onda mecidente

/

/" Refraccion

Figura 2.11: Representacion esquematica de los principales procesos 6pticos. En general para
una onda incidente sobre un material se tiene que parte de la luz es reflejada, otra mas es
transmitida y absorbida y también sufre proceso de refracciéon asi como algunos procesos de
segundo orden, no mostrados en la figura.
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En 2.11] podemos ver algunos de los procesos 6pticos que pueden ocurrir cuando un medio
es iluminado por luz. En la superficie de este medio, una fraccion de la luz incidente es reflejada
y el resto trasmitida. Dentro de este medio la radiaciéon puede ser adsorbida o dispersada y
también sufre proceso de refraccion asi como algunos procesos de segundo orden. Algunas de las
ondas electromagnéticas absorbidas, pueden ser disipadas como calor o reemitida con diferente
frecuencia. Este ultimo proceso es conocido como Fotoluminiscencia. En general los procesos
opticos mas fuertes son la reflexion y la absorcion ya que en estos se involucra el orden mas bajo

de interaccién entre el fendmeno de excitacion y las ondas electromagnéticas dentro del medio.

Como lo hemos dicho anteriormente, el objetivo es investigar la respuesta 6ptica asociada
con transiciones opticas intersubanda en un sistema de pozo cuantico doble asimétrico. 73]
74] reportaron que es posible buscar la solucion de la ecuacion de Von Neumann con valores
pequenos de intensidad de luz incidente (I) para la matriz de densidad, p, en términos de
una expansion de orden no lineal. Por ejemplo, tal como una aproximaciéon permite obtener
expresiones para el coeficiente de absorcion 6ptico intersubanda de primer y tercer orden, los

cuales estdn dados por:

2
() = we? , [ 10 phL 10| Myo| 2.34
aV(w)=we - [(Em—hw)z-i-(hrw)Q ) (2.34)

y
2
a®(w, 1) =— - ( - ) w 5 X
0z \ 2020 ) [(Bro — h)? + (WTw)]
M1 — My |2[3E2, — 4B ohw+ h2 (w? — T2

4|M10\2—| 11— Moo|?[ 10 10 2+ (w*~T5)] 7 (2.35)

E%y + (hT'0)

asi, el coeficiente de absorciéon total resulta de:

oD(w, I) = V(W) + a®(w, I). (2.36)
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La expresion para la contribucion lineal del cambio relativo en el indice de refraccion es:

AnM(w)  e? p|Myp|? Ey— hw (2.37)
Ny N 271% €0 (EIO — hCL))Q + (hF10)27 .
mientras que la correccion de tercer orden esta dada por:
An®(w, 1) Myl phocl
n, - 477/;?80 [(El(] — h(x.))Z + (hF10)2]2
My, — My)?
A(Bro — huo)| M2 — 1= Moo {E — hw
(Ero w)| M| (Fh)? + (Aly)2 (Eio )
[Bo(Eio — ) = (T10)?] = (RT10) (20 — hw)} | (2.38)

siendo la suma de estas dos contribuciones el cambio relativo total del indice de refraccion,
AOn(w, I)/n,.

En estas expresiones Fg = E| — Ej representa la transicion de la diferencia de enrgia entre la
inicial Ey y la final F; de los estados permitidos, e es la carga elemental, 1 es la permeabilidad
magnética en el vacio, ¢y es la permitividad dieléctrica del espacio libre; y ¢ es la velocidad de
la luz en el vacio. I'yg es la transicion asociada de la razon de amortiguamiento, p es la densidad
de portadores involucrados en la transicion y n, = /¢, es el indice de refraccion del material
en la region activa de la estructura. Las cantidades M;; = (1;]2]¢;) son los elementos de matriz

de dipolo correspondientes a una polarizacion en direccion z.
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Capitulo

Resultados

En este capitulo presentamos los resultados del calculo de los estados de portadores de
carga en pozos cuadnticos dobles asimétricos de Al,Ga;_,N/GaN en su fase cibica, para lo
cual consideramos los efectos de tension en la red cristalina con la intencién de investigar la
importancia de estos, tanto en la estructura electrénica como en propiedades 6pticas de interés
tales como el coeficiente de absorcion y el cambio relativo del indice de refaccion. En estos
casos, se determinaran las contribuciones lineales y las no lineales de tercer orden, asociadas al
efecto de radiacion resonante de laser incidente. Para este fin presentamos primero el estado del
arte o las generalidades del problema; el efecto de considerar, o no, la tensiéon en la estructura
electronica del sistema, con énfasis en el estado base Ey y el primer estado excitado Ei, los
cuales determinan la magnitud de la transicion energética fundamental. Presentamos el modelo
de célculo y los parametros empleados segiin aparecen en la literatura. Asi mismo, reportamos
los resultados del calculo de los elementos de matriz del momento dipolar eléctrico, tanto el
de la polarizacién no permanente asociado a la transiciéon principal |Mo|?, como del factor de
asimetria | M, — M00|2, ambos variando como funciones del ancho del pozo de la izquierda Ly,
y del ancho de la barrera central L;,. Con esta informacion se establecerén las caracteristicas de

las propiedades 6pticas de interés.

39
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3.1. Generalidades

Como se comento en el capitulo introductorio, los compuestos de GaN and AIN y sus alea-
ciones Al,Ga;_,N han sido ampliamente investigados dada la importancia de sus propiedades
electronicas, en particular por la presencia de una banda prohibida ancha, la cual los hace id6-
neos para aplicaciones en dispositivos optoelectronicos del rango visible [45H47]. Este tipo de
materiales se encuentran en forma de cristales en dos diferentes formas alotropicas, las cuales
son: Wurzita (Hexagonal) y zincblenda (ctubica). Esta dltima tiene la ventaja de dar origen a
dispositivos de respuesta Optica en los cuales la eficiencia cuantica interna no se ve reducida por
los campos eléctricos asociados con las polarizaciones esponténea y piezoeléctrica [45]/48]49].
Debido a dichas caracteristicas, las heteroestructuras de baja dimension formadas por el sistema
semiconductor cubico Al,Ga;_,N/GaN poseen una ventaja desde el punto de vista tecnologico.

Estas nanoestructuras se producen y caracterizan por diferentes métodos [41],42]46, 47, [50H54].

Las principales caracteristicas del espectro electronico de los compuestos puros GaN y AIN
tales como la energia de la banda prohibida y la relaciéon de Vegard que establece su dependencia
con la composicion de Al en la aleacion (z), han sido determinadas experimental y teoricamen-
te [53L65H57]. Ademas, existe una diferencia entre las constantes de red de estos dos materiales,
la cual puede dar lugar a la aparicion de tension en las heteroestructuras basadas en los mismos.
Debe mencionarse que el efecto de red tensionada ha sido ya considerado en heteroestructuras
cubicas de nitruros. Por ejemplo Rojas-Briseno et al. estudiaron las propiedades de los exci-
tones para perfiles de potencial de pozos dobles escalonados, teniendo en cuenta también la
masa efectiva dependiente de la posicion [43,/44]. Por otra parte, Grady y Bayram reporta-

ron una simulaciéon de un transistor efecto de campo de alta movilidad electrénica basado en

c-AlGaN/GaN [58].

Las propiedades Opticas de sistemas cuanticos de baja dimension basados en nitruros del

grupo III se han investigado ampliamente. No es posible mencionar en este documento la amplia
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lista de referencias relacionadas con este tema. De manera que sélo se mencionan como muestra
ilustrativa la referencia de Kouhi [59], quien investigo la absorciéon optica en puntos cuanticos
esfericos tomando en cuenta el efecto de campo eléctrico. La emision luminiscente en nanocables
core-shell en un sistema AlGaN/GaN, fase wurzita, fue reportada por Namvari y colaboradores
[54,160]. Un ntmero de efectos que tienen influencia sobre estas propiedades, tales como la
no parabolicidad, orientacién cristalina, polarizacion, entre otros; también han sido reportados

39,401 61].

La configuracion de pozos cuanticos semiconductores dobles ha sido objeto de estudio duran-
te mucho tiempo. En particular, la configuracion de pozos cuanticos dobles asimétricos muestra
que regiones de diferentes anchos dan la posibilidad de una respuesta 6ptica intersubbanda sig-
nificativa debido a la presencia de polarizaciones no-permanentes, asociadas a las contribuciones
no nulas al momento dipolar eléctrico de los elementos de matriz no diagonales, como resultado
de la ausencia de paridad definida de las correspondientes funciones de onda. En este contexto,
la contribucién proveniente de la respuesta no lineal puede tener un rol no despreciable, como
se reporta en las referencias [62H64]. Por este motivo Sun et al., proponen pozos cuéanticos do-
bles asimétricos (ADQW, por sus siglas en inglés) de GaAs/AlGaAs [65] y con material en su
fase wurzita de la heteroestructura GaN/AlGaN [66] como posibles fuentes de regimenes laser
asociados a transiciones Raman intersubbanda, con una ganancia aproximada de 400 cm~!. Por
otro lado, H. R. Hamedi discuti6 la dindmica del electrén en pozos cuénticos dobles asimétricos
de GaAs/AlGaAs impulsado por dos laseres ortogonales de onda estacionaria [67], en tanto
F. Ungan et al. investigaron las propiedades eléctricas y opticas de un doble pozo simétrico
Gaj_,In,N,As;_,/GaAs considerando efectos de laser intenso y campo eléctrico externo para

inducir asimetria en un perfil de potencial [68].

T. Wecker et al. reportaron el crecimiento de c-AlGaN/GaN ADQW utilizando la epitaxia
de haces moleculares de radiofrecuencia y plasma asistido y estudiaron los niveles de energia

por medio de espectrometria de excitacion fotoluminiscente [41]. Poco tiempo después el mismo
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grupo de investigacion reporté la fabricacion de c-AlGaN/GaN ADQW, variando la longitud
de la barrera entre pozos mientras se ajustan los anchos de los pozos cuanticos y midiendo la
correlacion del tiempo de decaimiento de portadores en el sistema [42]. Esta calse de sistemas es,
precisamente, el objeto de nuestro interés en esta tesis doctoral. Asi, nos dedicaremos a reportar
la investigacion tedrica de la estructura de niveles de energia de varias configuraciones de pozos
cuénticos asimétricos dobles de tipo c-AlGaN/GaN, los cuales incluyen diferentes alturas de las
barreras, junto con distintos anchos de los pozos de potencial. Como derivacion directa de esta
investigacion seremos capaces de evaluar elementos de la respuesta optica intersubbanda en la

forma de los coeficientes de absorcion y del cambio relativo del indice de refraccion.

3.2. CaAlculo de estructura electronica

Los estados cuanticos de la banda de conduccion en el sistema bajo estudio se determinan
a partir de la soluciéon de la ecuacion de masa efectiva para la funcion envolvente de variacion

suave, asociada al Hamiltoniano,

__Rar_ 1 d
o 2dz |mr () dz

} +V(z), (3.1)
Donde m; (z) y V(2) son la masa efectiva del electrén -dependiente de la posicion- y el potencial
de confinamiento asociado al alineamiento relativo de las bandas de los materiales constituyentes

(GaN en los pozos y Al,Ga;_,N en las barreras), dado por la siguiente expresion (ver Fig. B

para la descripcion):

Vs —Loo/2 <z < =Ly — Ly/2
0, — Ly — Ly/2 < 2 < —Ly)2
V() =9 Vo, —Ly/2<z2<Ly)2 (3.2)
0, Ly/2 <z < Ly/2 + Ly
| Ve Ly/2+ Ly < 2 < Loy /2,



3.2. CALCULO DE ESTRUCTURA ELECTRONICA 43

En nuestro esquema de célculo, las soluciones de la ecuacuén diferencial mencionada arriba
se obtienen a partir de proponer la funciéon de onda como un desarrollo de Fourier sobre un
conjunto completo de funciones ¢,(z) que, en nuestro caso, corresponden al problema de un
pozo cuantico rectangular de barreras infinitas con un ancho L, -suponiendo que L, es mucho
méas grande que la region del pozo cuantico-, como lo proponen Xia and Fan [75]. De esta

manera, la solucion se escribe en la forma

- 2
U(z) = Z | 7 sin {Z—Wz + ng} . (3.3)
n=1 o0 0

Plantear la soluciéon en la forma (B.3) implica la necesidad de realizar la diagonalizacion de
una matriz Hamiltoniana. Este procedimiento proporciona los autovalores de energia, que son los
que buscamos para la energia, asi como los coeficientes del desarrollo que determinan los estados
ligados de interés. Aunque en el caso de los perfiles de potencial seccionalmente constantes
las soluciones se pueden dar en forma analiticas exacta para ¥, (z), estos métodos numéricos
han probado ser rapidos, baratos y faciles de implementar, ademas de ser indicados cuando
a nuestros perfiles rectangulares se les superponen funciones de energia potencial asociadas a
fuentes externas, casos en los cuales las soluciones analiticas o son complicadas (en la forma
de funciones especiales) o simplemente no existen. Aqui se pueden mencionar, por ejemplo, los
efectos de campos aplicados: eléctricos, magnéticos o de laser intenso no resonante. Por demas,
buscando garantizar una eficiencia computacional, hemos logrado un buen grado de exactitud

cuando la sumatoria se extiende hasta m = 1,...,200 [64].

En la figura (3] se presentan a modo de ilustracion el perfil de potencial, la posiciéon
energética de los dos primeros niveles y las correspodientes densidades de probabilidad en un
pozo cuantico doble asimétrico del sistema considerado. Los resultados con efecto de tension
incluido y sin tensiéon aparecen combinados en el mismo grafico con el proposito de comparar.
Es significativo notar que para esta configuracion, que contempla composiciones de Al en las

barreras izquierda, central y derecha de 0,4, 0,3, y 0,45 respectivamente, aunque las diferencias
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Figura 3.1: Representacion del perfil de potencial y la densidad de probabilidad en un pozo
cuantico doble asimétrico Al,Ga;_,N/GaN de estructura de zincblenda, con y sin efectos de
tension, asi como los dos primeros estados ligados -representados por la linea roja para el estado
bésico (Ey) y azul para el primer estado excitado (F7). En la configuracion que se muestra, el
ancho del pozo izquierdo es de L, = 4 nm, el ancho de la barrera se ha establecido de 1 nm y
el ancho del pozo de la derecha esté fijo en 6 nm. Ver en el texto los detalles de los valores de
la concentracion de aluminio en las barreras
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Cuadro 3.1: Parametros utilizados en este trabajo del material semiconductor zinc blenda GaN
and AIN.

Parametro | GaN | AIN Parametro | GaN | AIN
ag (nm) 0.452% [ 0.437° || ¢ 9.44° | 8.07°
E, (eV) 3.302¢ | 5.99° || Oy (GPa) | 293° | 304°
Ay (eV) | 0.017¢ | 0.019¢ || Cyp (GPa) | 159¢ | 160°
a, (eV) -5.20% | -4.90° || m? (mg) | 0.193% | 0.316°

€

b (eV) -2.20% | -1.70° || E, 4 (eV) | 0.00F | -0.807
Referencias: @ [76], * [56],¢ [41], ¢ [13], © [77], / [78]

entre las constantes de red de las aleaciones (se tiene a., =~ 0,445) y el GaN arrojan una variacion
compresiva de esta ultima de apenas un 1,5 %, las diferencias en las alturas de las barreras con
y sin tension son significativas. Sin embargo, esto no se traduce en cambios similares para los
valores de las energias de los dos niveles mas bajos, confirmando en este caso una influencia
débil de la tension en el sistema. No obstante, veremos més adelante que esta situacion se puede

modificar cuando tratamos con pozos de anchos méas pequenos.

3.3. CaAlculo de propiedades 6pticas

La optica no lineal es el estudio de los fenémenos que ocurren como consecuencia de la
modificacién de las propiedades 6pticas de un material por la presencia de luz. Tipicamente, la
luz de un laser es suficientemente intensa como para modificar dichas propiedades. El inicio de
la optica no lineal se toma como el descubrimiento de la generacion del segundo armoénico por
Franken et. al (1961). El fenomeno se llama “No lineal” en el sentido de que ocurre cuando la
respuesta del material a un campo 6ptico aplicado depende de manera no lineal sobre la fuerza
del campo 6ptico. Por ejemplo la generacion del segundo armoénico se da como resultado de la
respuesta atomica que se adapta cuadraticamente con la intensidad del campo 6ptico aplicado.
Por consecuencia, la intensidad de la luz generada en la frecuencia del segundo armoénico tiende

a incrementar en forma proporcional al cuadrado de la intensidad de la luz del laser aplicado,
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al tiempo que el méximo de esa intensidad se localiza a una frecuencia que es el doble de la
incidente. De manera que para hacer una mejor descripcion de la no linealidad 6ptica, conside-
raremos que el momento dipolar por unidad de volumen, o la polarizacién ]5( t) depende de la
intensidad E(t) de un campo o6ptico aplicado. En el caso de la 6ptica convencional (lineal) la
polarizacion inducida depende linealmente de la intensidad del campo eléctrico de manera que

puede describirse como:

P(t) = eoxVE(t), (3.4)

donde la constante de proporcionalidad x(! se conoce como susceptibilidad lineal y €, es la
permitividad dieléctrica en el espacio libre. Pero en la 6ptica no lineal la respuesta 6ptica puede
describirse expresando la polarizacion como una serie de potencias de la amplitud del campo

incidente:

P(t) = eo[\VE(t) + xPE*(t) + YPE(t) + ..., (3.5)

= P'(t) + P(t) + P*(t) (3.6)

Las cantidades x® y x® son las susceptibilidades no lineales de segundo y tercer orden
respectivamente. En general estas dependen de la frecuencia de los campos aplicados, y bajo la
suposicion de una respuesta instantanea, se tomarian como constantes.

Ast, PO(t) = eox®@ E(t) es la contribucion no lineal de segundo orden y P® (¢) = gy E3(t)
la contribuién no lineal de tercer orden a la polarizacion eléctrica. En los materiales de bulto,
las interacciones Opticas no lineales de segundo orden se presentan solamente en cristales no-
centrosimétricos, por lo que materiales centrosimétricos tipo zincblenda no presentan estas de
interacciones 6pticas. Por otro lado las interacciones 6pticas no linales de tercer orden pueden

ocurrir tanto en materiales centrosimétricos como en materiales no-centrosimétricos.
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Figura 3.2: a) El cuadrado de los elementos de matriz del momento dipolar, |Mj,|?, b) Factor de
polarizacion de asimetria |M;; — Mog|?, ¢) Diferencia principal de energia intersubbanda (E1);
representados como funciones del ancho del pozo de la izquierda L;,; para un pozo cuantico
doble asimétrico de Al,Ga;_,.N/GaN tomando en cuenta las estructuras tanto tensionadas (linea
segmentada) como sin tensionar (linea solida).
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Sin embargo, en el caso de las heteroestructuras la respuesta no lineal puede presentarse
independientemente de si los materiales constituyentes son centro-simétricos o no, debido a la
ruptura de la invariancia traslacional causada por la presencia de intercaras. Si el proceso de
fabricacion de sistema tales intercaras se disponen de modo tal que la funcién envolvente de
variacion suave W(z) carezca, a su vez, de alguna simetria invalidante, se garantizara que para
ciertas polarizaciones de la luz incidente la respuesta 6ptica de la estructura tenga componentes
no lineales de segundo orden significativas. Entonces, nosotros presentaremos aqui una investi-
gacion teodrica de los efectos de tension en los coeficientes de absorcion y de cambio relativo del
indice de refraccion para pozos cuanticos dobles asimétricos fabricados de Al,Ga;_,N/GaN en
su fase zincblenda. Buscamos establecer una comparacion de los resultados obtenidos incorpo-
rando la tension con aquellos en los que el sistema se supone completamente relajado. Como
podemos notar de la figura (B.]), la asimetria en el sistema esta presente a lo largo de toda
la estructura. Esto ocurre para los anchos del pozo y para las alturas de las barreras. Como
dijimos arriba, las concentraciones de aluminio Al (z)utilizadas para el lado izquierdo, derecho
y central son x = 0.4, 0.3, and 0.45; y se mantienen de esa manera durante todo el trabajo.
Cabe senalar que todas las concentraciones de Al estan dentro del régimen de banda prohibida
directa.
Para los compuestos binarios, la masa efectiva del electron y los pardametros necesarios restantes
para AIN y GaN cubicos aparecen en la Tabla 1 [42153], v los valores correspondientes para
concentraciones particulares de Al para compuestos ternarios se calculan por medio de la ley
de Vegard [79]. En particular, en el caso de de la energia de banda prohibida del Al,Ga; N, la
relacion cuadrética modificada incluye el parametro de bowing B = 0.7 eV [57]. Los restantes
valores seleccionados para ser los parametros de entrada en la evaluacion de los coeficientes
opticos son: I'jg = 1/T dado por T' = 0,15 x 107'2 s, y la densidad de bulto de portadores es
p=1,0x 10" m~3 [59]. La intensidad del laser incidente se toma como I = 0,2 x 10'® W/m?.

Primeramente, analicemos las caracteristicas de las energias de transicion y de las contri-

buciones del momento dipolar eléctrico. Estas cantidades constituyen, como se comentd en el



3.3. CALCULO DE PROPIEDADES OPTICAS 49

capitulo anterior, los elementos necesarios para evaluar los coeficientes 6pticos. Inicialmente, se
fija el ancho del pozo cuéntico de la derecha en 6 nm y el ancho de la barrera central en 1 nm
y se procede a variar el ancho del pozo cuantico de la izquierda, L;,. La figura presenta los
cuadrados de los elementos de matriz dipolares eléctricos |Mjg|?, correspondientes a la transi-
cion intersubbanda principal (desde el estado base hasta el primer estado excitado), asi como
el factor | My, — MOO\Q, asociado a la polarizaciéon permanente neta. También se muestra la di-
ferencia de energia principal (F1p); todas estas cantidades como funciones de L;,, considerando
y despreciando los efectos de tension en el sistema.

Para el caso de | M- 10|2 observamos un maximo en L;, = 6 nm, el cual se obtiene cuando las
funciones de densidad de probabilidad estédn casi simétricamente localizadas, como se muestra
en la figura B3 b). Cuando los efectos de tension son considerados este maximo cambia de
posicion ligeramente hacia L;, = 6,3 nm y su magnitud se incrementa. En términos generales,
esta contribuciéon no permanente a la polarizacion resulta ser mas alta en el caso tensionado con
la excepcion de pequeds intervalos de valores de Ly,,.

Con respecto a |Mj; — My|?, el comportamiento es contrario al de |Mi|?. Su valor se
incrementa cuando las funciones de onda se alejan de la simetria como se observa en las figuras
33 a)B3lc). Esto esta relacionado claramente con la tendencia de las funciones de onda a terner
paridad definida cuando la distribucuén espacial del perfil del potencial lo es. Al calcular, en
esos casos, la integral del momento dipolar, el integrando tiende a ser una funcién impar y de
ahi la reduccion hacia cero de los elementos de matriz diagonales. La asimetria del potencial
previene tal situacién. Observamos que para L;, < 2nm la estructura se comporta como un solo
pozo cuantico y cuando L;, ~ 6 nm se comporta como si los electrones estuvieran igualmente
localizados en el pozo cuantico y por esta razon las densidades de probabilidad son casi simétricas
y la magnitud de |M;; — My|? decrece aunque no llega a ser cero. Cuando la tension se hace
presente, los valores obtenidos son menores, con la excepcion de un pequeno intervalo de valores
de Ly, por debajo de 2,5nm.

La diferencia energética Eyy disminuye conforme aumentamos L;, hasta que los anchos de
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ambos pozos cuanticos llegan a ser practicamente iguales salvo un ligero incremento cuando el
ancho del pozo cuantico de la izquierda se hace mayor. El valor minimo ocurre precisamente
cuando ambas longitudes son iguales. Esta configuracion asemeja el comportamiento de un pozo
cuantico doble simétrico, aunque en realidad permanece siendo asimétrica dadas las diferentes
alturas de la barreras de potencial derecha e izquierda. Como se esperaba, la influencia de la
tension es mas fuerte para estructuras de pozos mas estrechos. La diferencia entre los valores
con tension y sin tensiéon pueden alcanzar los 10 meV, el cual implica algunos THz, cuando
hablamos de una respuesta Optica.

Una configuraciéon distinta corresponde a la que mantiene fijo el ancho del pozo cuantico de
la izquierda en 4nm y el ancho del pozo cuéntico de la derecha de 6 nm y procede a cambiar
el ancho de la barrera central, L;,. En la figura [3.4] presentamos la correspondiente variacion
del cuadrado del elemento de matriz no diagonal |Mjo|?, del momento dipolar eéctrico, asi
como del factor |My; — My|* y de la diferencia de energfa principal (Ejy) como funciones
de L, con y sin inclusiéon de efectos de tension en la red cristalina de la heteroestructura.
Como discutimos anteriormente, el comportamiento de |Myg|? y | M1y — Myo|? esta estrechamente
relacionado con las caracteristicas del confinamiento espacial de los portadores en los estados
de la banda de conduccién del pozo cuantico doble asimétrico. La cantidad |Mjo|? exhibe la
variacion de decremento prevista; es decir, en este caso las funciones de onda de los estados
tienden a localizarse dentro de la regiéon de cada pozo -con contribuciones contrarias en signo
que tienden a anular el valor total de la integraciéon a lo largo de la direccién z, acercandose
al caso limite de dos pozos cuanticos no correlacionados cuando L; es suficientemente grande.
Vale la pena resaltar que, en este caso, los valores obtenidos con la inclusion de tension en la
red son mayores que aquellos que se obtienen bajo condiciones no tensionadas, para el rango
considerado de L.

Con respecto al factor | My, — Myo|?, tiene lugar el comportamiento opuesto. Esta cantidad
crece como resultado del incremento de la longitud de la barrera central, lo cual refleja el hecho

de que el primer estado excitado se extiende a lo largo de toda la estructura en comparacion



3.3. CALCULO DE PROPIEDADES OPTICAS 51

con el estado base, que se localiza en el pozo mas ancho. Aqui, los calculos que involucran
a la tension producen valores ligeramente més pequenos, fundamentalmente porque fijar los
anchos y variar el espesor de la barrera central implica un crecimiento continuo del ancho total
de la estructura. Por otro lado, la dependencia de F;q muestra un decrecimiento monétono
relacionado precisamente con el comportamiento de los estados involucrados y el efecto reductor
de la tension se acentua para mayores valores de L;. Tal disminucion termina en un valor estable
que corresponden a la diferencia asociada con la transicion del sistema hacia una estructura
con dos pozos cuanticos simples desacoplados. Vale la pena decir aqui que la influencia de la
tension es mas notoria en estas circunstancia dado que en la medida que los pozos comienzan a
desacoplarse, el sistema electronico resultante va asemejandose a pozos aislados, con un menor
ancho efectivo y ya hemos constatado que la tension en la red causa mayores modificaciones en
las capas mas estrechas.

En las figuras B.3 y presentamos las contribuciones lineal y de tercer orden al coeficiente
de absorcion 6ptica intersubbanda asociado con la transicion energética fundamental y al coefi-
ciente de cambio relativo del indice de refraccion, respectivamente, como funciones de la energia
del foton incidente para varios valores del ancho del pozo cuantico de la izquierda. En ambos
casos, también se presentan los valores totales de estas cantidades. Es posible observar un com-
portamiento de corrimiento hacia el rojo en la posiciéon de la energia de los picos de absorcio6n
resonante y minimos y maximos de An/n, hasta L;, = 6 nm. Asi mismo, se aprecia un ligero
corrimiento hacia el azul para valores mayores de dicha longitud. Todo esto es congruente con la
variacion antes discutida de la energia de transicion Fjy que se muestra en la figura 2(c). Como
puede verse también en la misma figura, la influencia de la tensién es mas fuerte en el caso
de pozos cuénticos méas estrechos, con un corrimiento prominente hacia el rojo en la repuesta
correspondiente a L;, = 2nm.

La amplitud el coeficiente de absorciéon Optica esta determinada por la competencia entre la
variacion de la frecuencia resonante wyg = Ejo/h y -principalmente- la de los elementos dipolares

de matriz no diagonales, con respecto a Ly,. Asi, el incremento de |Mjo| compensa la reduccion
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en wig. De acuerdo con esto, el valor mas alto de la contribucién no lineal estd dominado por
el maximo en |Mjg| observado para L, = 6nm en la figura B a). Una discusion analoga
puede hacerse en relacion con los resultados para el coeficiente del cambio relativo del indice de
refracciéon que aparece en la figura

El efecto de la variaciéon del ancho de la barrera de energia potencial central L, -para los
arreglos de tamanos de pozo fijos sobre el coeficiente de absorciéon éptica y de cambio relativo
del indice de refraccién se muestra en las figuras 3.7 y 3.8 Ahi, las respuestas opticas fueron
graficadas como funcion de la energia del foton incidente para situaciones con efectos de tension
y sin efectos de tension. La dependencia discutida anteriormente de Ey (Fig. B4l c)) es la razon
por la que existe un ligero corrimiento hacia el rojo de ambas senales, asi como el elemento
para justificar una influencia pronunciada de la tension para barreras centrales méas anchas.
Es significativo también el reforzamiento relativo de las contribuciones no lineales debido a la
inclusion de efectos de redes tensionadas, para los valores mayores del ancho de dicha barrera.
Ese fenémeno puede entenderse con la ayuda de la variacién correspondiente del elemento de
matriz de dipolo eléctrico, |Mig|?, representada en la figura 3.4 a). De cualquier manera, es
resaltable que el incremento en L, causa la reduccion total de la contribucién no lineal con o sin
tension, la cial se debe a la ya mencionada variacion del factor |M;; — MOO\Q, como se muestra
en la figura Fig. 3.4 b). Igualmente, las propiedades que se observan para el cambio relativo del
indice de refraccion relativo en la figura 3.8 pueden ser explicadas bajo los mismos argumentos
discutidos arriba.

Finalmente, es necesario comentar acerca de las caracteristicas cuantitativas de los coefi-
cientes Opticos calculados. En promedio, hemos obtenido valores para el méximo de amplitud
del pico de absorcién por debajo de 10m™! (siendo en la mayorfa de los casos mas pequefio
que 3m~1!). Estos valores estan por debajo de los reportados anteriormente por Ungan et al.
para un pozo cuantico doble GaAs-AlGaAs (utilizando un valor de la intensidad incidente dos
veces mayor a la nuestra) [80]. Aunque se requerird una exploracion méas detallada, es posible

concluir a partir de nuestros resultados que la absorcion de luz intersubanda por electrones en
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estructuras ctibicas GaN/AlGaN de tipo ADQW puede ser més débil comparada con otras que
no estan constituidas por semiconductores III-N con el mismo tipo de red cristalina.

Ademés, hemos mostrado que el efecto de la tension en la red es mas pronunciado para pozos
cuanticos estrechos, con lo cual induce una reducciéon de la amplitud de la respuesta 6ptica en
general. Sin embargo, esta influencia es més débil para estructuras de pozos cuanticos de mayor
extension espacial y, en estos casos, pasa lo contrario: el efecto de la tension nos lleva a un
ligero incremento de la amplitud del pico de abrorcion resonante. En el caso de tener fijas las
dimensiones de las regiones de los pozos de potencial, se encontré que la inclusion de la tension en
los célculos nos lleva a un incremento de la amplitud de las propiedades 6pticas investigadas. Asi,
la tension es un elemento que no se deberia excluir si se desea obtener descripciones cuantitativas

precisas de la respuesta 6ptica en sistemas ciibicos ADQW basados en nitruros.
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Figura 3.3: Densidad de probabilidad electrénica del estado base y el primer estado excitado,
para diferentes valores de ancho del pozo cuéntico de la izquierda (L, ), considerando el efecto
de tension: a) 4 nm, b) 6 nm y ¢) 8 nm. El ancho del pozo de la derecha se mantuvo en 6 nm.
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Figura 3.4: a) Cuadrado de los elementos de matriz dipolares no diagonales, |M|?, asociados
a la transicion energética principal; b) factor de asimetria de polarizacién permanente |M;; —
Muwl?, v ¢) la diferencia principal de energia (FEjy) para un pozo cuantico doble asimétrico
Al,Ga;_,N/GaN con red tensionada (linea segmentada) y relajada (linea soélida). Las cantidades
se reportan como funciones de la longitud de la barrera central Ly.
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Figura 3.5: a) El coeficiente de absorcion lineal oY) (w), b) la correccion de tercer orden o® (w, I),
y ¢) coeficiente de absorcién total a™) (w, I) para un pozo cuéntico doble asimétrico con tensiion
(linea segmentada) Al,Ga;_,N/GaN, y sin tension (linea solida). Las cantidades se presentan
como funciones de la energia del foton incidente para varios valores del ancho del pozo cuantico
de la izquierda, L;,.
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Figura 3.6: a) El coeficiente de cambio relativo del indice de refraccién lineal, AnY(w)/n,,
b) la correcciéon de tercer orden An®(w, I)/n,, y c) el cambio relativo del indice de refraccion
total An")(w, I)/n, para un pozo cuantico doble asimétrico doble Al,Ga;_,N/GaN con tension
(linea segmentada) y sin tension (linea solida). Las cantidades se presentan como funciones de
la energia del foton incidente para varios valores del ancho del pozo cuantico de la izquierda,
L.
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Figura 3.7: a) El coeficiente de absorcién 6ptica lineal a")(w), b) la contribuciéon no lineal
de tercer orden o®(w, I), y ¢) el coeficiente de absorciéon total o™ (w,I) para la transicion
principal intersubbanda en un pozo cuéantico doble asimétrico Al,Ga; _,N/GaN tensionado (linea
segmentada) y sin considerar tension (linea solida). Las cantidades se reportan como funciones
del ancho de la barrera central, L.
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Figura 3.8: a) Parte lineal del coeficiente de cambio relativo del indice de refraccion, AnY)(w)/n,.,
b) contribucién no lineal de tercer orden An'®(w,I)/n,, y c) coeficiente de absorcién total
An)(w, I)/n, relacionado con la transicién electrénica intersubbanda Ey — FE; en un pozo
cuantico doble asimétrico Al,Ga;_,N/GaN tensionado (linea segmentada) y sin tensionar (linea
solida). Las cantidades se reportan como funciones del ancho de la barrera central, Lj.
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Capitulo

Conclusiones y recomendaciones

En este trabajo hemos estudiado tedricamente los estados de la banda de conduccién y, con
esa informacion, hemos determinado algunas caracteristicas de la respuesta Optica intersuban-
da en pozos cuadnticos dobles asimétricos del sistema GaN/AlGaN con estructura cristalina de
zincblenda. En la investigacion se hizo uso de las aproximaciones de masa efectiva y de banda
parabolica (parabolizidad), con la inclusion de los efectos de tension debidos a la diferencia
existente entre las constantes de red de los materiales involucrados. Las propiedades 6pticas
consideradas fueron la absorcion de luz y el cambio relativo del indice de refracciéon relativo,
incorporando tanto la parte lineal de la respuesta como las contribuciones no lineales de ter-
cer orden provenientes del desarrollo de la polarizacion dieléctrica del sistema. Los resultados
presentados fueron obtenidos para diferentes configuraciones geométricas: Fijando el ancho de
la barrera de potencial central y el tamano de uno de los dos pozos cuanticos al tiempo que se
modifica la anchura del segundo pozo; o fijando las dimensiones de ambos pozos y variando la
anchura de la barrera central.

De acuerdo con esto podemos concluir que

1. A pesar de que las diferencias entre las constantes de la red del Al,Gal — zN y del GaN
son pequenas para los valores elegidos de la fraccion molar de Al en las barreras de po-

tencial, la incorporaciéon de la influencia de la tensiéon en la red puede llevar a correcciones
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cuantitativas de importancia a la hora de buscar una adecuada precision en los valores.

2. Se verifica que la influencia de la tensién es méas fuerte cuando la regiéon de confinamiento
de los portadores de carga se ubica en una capa delgada, en comparacion a cuando esta

mas extendida espacialmente.

3. La modificaciéon de la geometria del pozo cuéntico doble asimétrico conduce a cambios
en la respuesta Optica que se reflejan tanto en la aparicion de corrimientos hacia el rojo
o el azul de la senal que pueden alcanzar desde algunos hasta varias decenas de meV
de amplitud. Esto constituye un elemento de interés que permitiria la aplicacion de los

sistemas estudiados en la optoelectronica en el régimen de los THz.

4. Se detecta que en la configuracion que permite variar la anchura de la barrera de potencial
central el efecto de la tension refuerza la contribuciéon no lineal a la respuesta optica,

principalmente cuando dicha barrera es suficientemente estrecha.

En términos generales, se puede plantear a modo de recomendacién el estudio de la estruc-
tura de estados de electrones y también de huecos, en pozos cuénticos doble asimétricos del
sistema c-GaN/AlGaN, con otras configuraciones tanto composicionales como geométricas. Al
mismo tiempo, serfa de interés efectuar el calculo de otras cantidades vinculadas a la respuesta
Optica intersubbanda no lineal de estas estructuras como es el caso de la ganancia Raman y la
generacion de armoénicos de segundo y tercer orden, como se ha hecho ya en la literatura para

estas y otras heteroestructuras basadas en semiconductores III-V no nitrogenados.
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