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RESUMEN

En este trabajo presentamos un cllculo de la transicién entre pares
donador-aceptor (PDA) en una estructura cuasi bidimensional. En estas es-
tfucturas, la funciﬁn de distribucién de PDA tiene modificaciones originan-
do caracteristicos'COmportamientos en la forma de linea, que agqui son ana-
lizados bajo el r&gimen de excitacifr continua y pulsada. Como resultado
general se observan discontinuidades en la forma de linea, consecuencia de
la gecmetria analizada; asi como corrimientos de pico de emisifn principal
hacia la regifn de mfs altas energias. '

4

La explicacifn a esto radica en el mayor nlimero de pares cercanos calcu~
lados agqui. Aplicamos los resultados al GaAs. A partir de nuestro andlisis
'seria posible: conocer la anchura-de'peliculas delgadas sobre la base de sus
espectros fotoluminiscentes.

ABSTRACT

An analysis of the Donor-Acceptor-Pair {DAP) transition in guasi two-dimen-
sional structures is made, calculating essentially the pair distribution
function. Remarkable modifications in comparisoh toKthe bulk'behaviou; act
on the emission line shape which is analyzed in both the steady'sta;e-and
pulsed excitation regime. As main results, jum?s in thekemissiopibaﬁd at
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photon energies corresponding to characteristic measures of the multithin-
fiLnstructufe are found as well as peak energy blue shifts. The latter is _
explained:by the fact of a higher number of close pairs calculated_for this
type of structure, The analysis involves GaAs and provides information on
the spacing of doped thin films in an otherwise intrinsic bulk.

INTRODUCCTIOGN

Sigtemas de bajé dimensionalidad ian sido estudiados énﬁlés-ﬁltimos afhos
/1,2/. El1 desarfolio alcanzado por métod: s como_lé Epitaxia pbr Haces Moléég
lares (MBE), ha permitido la obtenc‘én de estructuras al nivel de'monocapas'g
atbmicas. Al mismo tiempo, el control en la cantldad y el tipo de dopante
de esas peliculas delgadas determina también la eficiencia de los dispositi-
vos fabricados /3/. Mediante MBE se han crecido peliculas de GaAs, GaAlas, VInP,'
§i, CaF,, CoSi; y otros materiales, las cuales han sido objeto de diversos
estudios recientes bajo condiciones experimentales que-anluyen agregacidn
de impurezas /4/, aplicacién'de campos eléctricos y magnéticos /5/, presidn
hidrostatica /6/, campos de temperatura /7/ y diversos modos” de excitacidn

/7,8/.

En lo fundamental, la fotoluminiscencia y la eépéCtroscopia por fOﬁoexcij.
tacién han sido las técnlcas mis apropiadas para realizar estos estudios -
/1-8/.

Nuevos tipos de estructuras se han fabricado mediante MBE y MO=CVD: Un
ejemplo de ello lo representan las estructuras nipi que presentan propleda-:'
des fi51cas variables. Los primeros trabajos en este campo datan de los
afios setenta Y fueron propuestos 1n1c1a1mente por DOEHLER /9/,,y en forma
mis general por ESAKI y TSU /10/.

Numerosos trabajos tratan sobre 1a-luminiscencia;de;estruqturas_cuénti-
cas formadas por barreras periddicas. Las trahéiCion655eﬁcitbnicanen estas
estructuras han sido estudiadas e identificadas [11,12/._Transiciohés banda- ;
impureza tambi&n han sido estudiadas /11/. o

En contraste, la transicién entre Pares Donadof-Acepﬁor {PDA), pfesenté
dificultades para su identificacifn ya gque en estos dispositivos cudnticos,
los niveles energé&ticos de las bandas de conduccidén y de valencia asi como
de las impurezas, no. pueden ser establecidas con precisién . /8/

De las diférentes'transiciqnes radiétivaé en semiconductores, la transi-
~ cibn entre PDA tieﬁe ia caracteristica de dependef de la distribucifn local
de iﬁputezas aceptoras y donadéras y de 1llevar en su forma de linea, deta-
lles de la Qeometria de la red /13/. Por lo tanto, el estudio de su espec-

tro de fotoluminiscencia, conociendo la distribuciédn de impurezas nos per-.
mite conocer la estructura geom&trica de las peliculas usadas. -
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En este trabajo proponemosg una estructura geométrlca que permltlria la
.'identlflcac16n de esta transicién. Nuestro modelo est4 formado por peliculas
equidistantes ultradelgadas dopadas con impurezas aceptoras ¥y donadoras se-
Paradas poxr peliculas intrinsecas. Bajo estas condiciones, la distribucidn

de PDA estari presente en la forma de la ifnea y las transiciones posibles
entre las diferentes cavas dopadas. '

Los.avances experiméntales de MBE y de MO~CVD hacen factible la repro=

duccibn de este modelo.

Como primer paso calculamos la modificacifn de la funcibn de distribu-
cifn de PDA introducié&ndola posteriormente en la forma de linea de dicha
tiansicién. Analizamos los casos de excitacién continua y pulsada aplicén- [
dolos a GaAs. |

La tran51c16n entre PDA tiene probabllldad de ocurrir a distancias de
‘separacidn de impurezas del orden de hasta dos veces el radio de Bohr de la

_1mpureza menos profunda.

" 'De esta forma consideramos la méxima separac16n ‘entre peliculas doPadas“

" a ser 200 A en el caso de GaAs.

Los numerosos trabajos de fotolumiscencia llevados a cabo en superredes
- como estructuras "nipi" y heteroestructuras, contemplan diversos aspectos
de las propledades de los semiconductores, sin embargo, 1z transicidn entre
PDA no se ha abordado en el contexto que ‘aqui se propone. Por medio del
~estudio de esta transicidn, seria posible medir la separac16n de capas se-

mlconductoras sobre la base de sus espectros de fotolumlnlscenc1a.

. 1, FORMA DE LA LINEA DE LA TRANSICIGN ENTRE PDA: CONSIDERACIONES GENERALES

La-enérgia del fotén emitido en la transici®n entre PDA estd dado en
buena aproximacifn por '
o E e?
hv = Eg - { + Ep) + w5 (1}
- La forma de 1ia 1finea de esta transicifn estd determinada por la funcidn
de ocupac16n de pares, F(R), la probabllldad de recombinacidn, P(R) y la
funcién de distribucidn, G(R). ' '

I{R) ~ P{R) G(R) F(R) : ' (2)

La probabilidad de recombinacién, P(R), en la aproximacifn de masa

- efectiva es /14/

P(R) = Py exp { ZR ]' ? {>
B .

siendb P, una constante y ag el radio efectlvo de Bohr de 1a 1mpureza men05
profunda. En el caso de GaAs, ap €S del orden de - 100 A



F(R) depende de la seccidn eficaz de captura U(R) v de la densidad de
excitacidn externa, g /lﬁJ

. ' -1 .
ey = o [ : P(R) | : .
F(R) = [}‘+ -a—g—zxﬁT—_ | | (4)

siendo v la velocidad té&rmica de los electrones en la banda de conduccibn.
Para una distribucibn cattica en tres dimensiones de impurezas, G(R) tiene
la forma /16/ ‘

G(R) = 47 NR® exp [— 4

3 “_NRs} ’ (5)

“donde N es la concentracifin de -impurezas mayoritarias.

El anilisis de la transicidn entre PDA para pelfculas delgadas debe to-
mar en cuenta las siguientes consideraciones para P(R) y F(R): La probabili-
3ad de recombinacidn P(R), estd déterminada por las funciones de onda_dé
los portadores, las gue a su vez contienen la constante dielé&ctrica, que
por el nivel dopamiento no es cambiada, y la ec. (3) en buena aproximaci®n,
continfia siendo v&lida. '

De la ec. (4) ademds de la dependencia en el parfmetro de excitacibn
externo, g, y en la seccidn eficaz de capturé, la cual para una distribucitn
dada de-iﬁpurez;s.no se modifica, existe tambi&n la dependencia en la'consw
tante‘dieléctridé; Asf, las mismas consideraciones para P(R) son ﬁélidas vy

‘la ec. (4) permanece 1nvar1able en nuestro anflisis.

Puesto gue depende del arreglo en la red, la funcidn. de dlstrlbuc16n de
PDA debe' ser recalculada en la geometrfa bldlmen51onal agui considerada. -
Llamamos a esta funcidn GzD(R).

2. CALCULO.DE GZD(R)_

El' modelo y la estructura considerada en este trabajo aparece en la
figura 1
By
Sea C(R) la. probabllldad de encontrar a una distancia entre R v R+dR
del ién de referenc1a (en este caso un donador), a un ién de s1gno opuesto:

C(R)dR 2 ka dR + ZNB«(R—d} 21rp dp ' ' (6)

con N la densidad planar de’ 1mpurezas maYOrltarlas Y
6 (R-d) = i{;g;: S R
0- C _ s]_ R < d
Es facll calcular la contrlbu016n dp;_ o
RAR :
(R?-a?)*
Ll

dp =



Figura 1. 'Modelo de multicapas. La separaci®n entre las capas dopadas es d
que al mismo tiempo determina el grosor de las capas intrinsecas

ntre un donador en el origen y el

R es la separacifn espacial e
aceptor vecino.

por lo que

C(R)AR = 2 mNR [1420 (R-d)]dR

En el caso m&s general al considerar n contribuciones tenemos

Cn(R)AR = 2 W NR[1+20 (R-a)+...+26 (R-nd) ] L

I I

r

(7)




con

1 si R > (n-1)a ,
8 (R-nd) = A -
10 si R< (n-1)4 , )

Dos probabilidades se toman en cuenta en el calculo de Gyp(R) .

a) La probabllldad de encontrar un,lén de signo contrario en un circulo con
~ radio entre Ry R+dR, i. e..C(R)

b) La probabilidad de que no ex1sta un ién de signo contrario en ese

circulo.
La probabllldad b) esta dada por.

‘ R o
[1 - I G2D(R')dR'] | (%

La probabilidad de encontrar un ién del mismo signo en esa regidn es

despreciada en este c8lculo.

GZD(R) es el producto de a) y b):

R ; o
Gp(R) = C(R) [1_; J GZD(R')dR‘] S & ()

0

'La solucibn a la ecuacién (10) en el modelo aqui considerado ess

Gyp{R) = 27NR {1+2[8(R-d)+...+6(R-nd}]}.
exp {-2TN[%R?+0 (R-d) (R2-A?)+....
. 4+ 6(R-nd) (R2~n?a? 311, L (11)

En el 1Im1te d + 0 v un gran nfimero de capas, se 'llega al resultado tri
dimensional ‘para C(R), lo que muestra la con51ctenc1a ‘de’ nuestro cdlculo.

Graflcamos la ecua016n {11) para dlferentes valores d en la flqura 2:
- d = 20 A d : ‘fﬂ’# 80 A, d = 200 A. Con fines comparatlvos se graflca
tamblén.el caspwvalumétrlco. ' '

. Como fue menczgna&O‘anterlormente, para d pequefia la funcidn de distri-
bucidn G2D(R) concordarﬁ con el caso volumétvlco. Esto se hace evidente en
la gr&fica para d = 20 A '

Para 4 = 40 A y 80 A, los efectos de estructura son ev1dentes, se apre-
cian discontinuidades en G D(Fﬁ éuahao cbmlenza la’ contribucidn de nuevas

capas. S «, v TR

Para d = 200 A efectos de estructura aperecen a esa dlstanc1a. Puesto
que la probabilidad de recomhlna016n entre EDA decreca exponencialmente
con la dlstanc1a, nuestra discusidn subsﬂgulente serd para distancias meno-
res que 200 A

k6



De la figura 2 es evidente que existe un niimerc mavor de pares cercanos.
De esta distribucibdn se esperan corrimientos del pico de emisidn principal
‘hacia la regisn de altas energias comparados con el caso volumé&trico.

Para los cilculos se ha con51derado una densidad volumé&trica de carga
17 =3
N=10"cm . La densidad bidimensional de carga se calculS arbitrariamente

multinlicandd'esa cantidad por la correspondiente separacifn entre capas.
4, ANALISIS DE ‘'FORMA DE LfNEA EN EL MODELO CUASI BI-DIMENSIONAL
4.1, EXCITACION CONT.I‘NUA ST

Las ecuaciones (1), (3), (&) y {5} son v&lidas en este caso. Para el
andlisis bidimensional en 1ugar de la ec. (5),. consideramos la ec. (11).

La gré&fica de la ec. (1) se muestra en la figura (3). De las mﬁltlples
curvas gque hemos calculado, MOStYamos para su anéllsls, las que correspon-
den a d = 40,80 y 200 A, ademds ‘de mostrar el caso volumétrlco.

- Los par@metros utilizados corresponden al GaAs a51gnandose al radlo de
Bohr de la impureza menos profunda €l valor de 100 A B

Como eén la figura 2, efectos de- estructura aparecen para d = 40 y 86 A
Tamblén es ev1dente un corrlmlento del pico de emlslﬁn principal hacia
la reglén de altas energias, que fiuctﬁan entre 5 v 10 meV comparado con
el caso valumétrlco.r ' ' '

;;
Y-
'\

Para‘d = 200 A; debldo a la modiflC@&lﬁnmde,la func16n de dlstrlbuC16n
de los PDA, ocurren corrlmlentos mayores hacia la reqlén de altas enerqias

del pico de emisidn principal respécto al caso d = 40 A, d = 80 A y volu-
métrico. -

Completando el analisis, hemos calculado las variaciones en‘la forma de
linea respecto a la densidad‘de excitacidn. La figura 4 muestra el resulta-
do para g = 10%3%cm™?, g = 10?“cm"3 vge=101cm °.

Ademis de los defeCtos aﬂteriormente sefnialados, se observan aumentos en
la intensidad v corrlmlentos del pico de emisibn principal de la tran51016n

entre PDA hacia altas energias.
4.2, EXCITACION POR PUESOS

Desde el punto de vista experlmental el anallsls ‘de la forma de lfnea
en dependenc1a del tlempo, es un criterio 1mportante para la identificacién
de la transicibn entre PDA. Un estudio detallado de esta transicién en de-
pendencia del tie¢mpo para el volumen de un semiconductor fue realizado por

Thomas et al. en los afios sesenta /14/.

Bajo la condicidn de que, en la estfuctura cuasi-bidimensional conside-
rada en este trabajo, la constante diel&ctrica no tiene variaciones apre-
ciables respecto al caso volumdtrico, hacemos uso dél formaliSmo descrito
en la referencia /14/ introduciendo la funcidn de dlstrlbuc15n dada en la
ec. {11), para calcular esa dependeneﬁ& en el tlempo.
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La figura 4 muestra la dependencia en el tiempo de la transicidn entre
PDA. Al caso volum&trico se comparan los casos cuasi~bidimensionales con
d = 40 i yd= 200 i. El caracterfistico corrimiento del pico de emisién
wPrincipal hacia la regidn de bajas energias con tiempo creciente, se mani-
fiesta en cada caso.

Se observa tambi&n una disminucién de 1a distancia enérgética entre los
o
picos del caso volumétrico v aquel con d = 200 A, '

Al igual que en casos anteriores, los efectos de estructura estin presen

5. DISCUSION Y CONCLUSIONES

El estudio del modelo cuasiﬂbidimensional agqui presentado, resulta en
modificaciones estructurales de la forma de linea. Considerandoc el hecho
de que la constante diel&ctrica en el modelo agquf considerado no tiene modi

ocupacidn de PDA y la probabilidad de recombinacifn no se ven afectadas,
calculamos la nueva distribucifn de Pares Donador-Aceptor. Esta distribu~

Lo anterior se traduciria en corrimientos del pico de emisidn principal
hacia la regifn de altas energias; resultado que encont;amés en la figura 3
al graficar la,férma de lfnea.: ' .

Una pfuebé de consistencia del presente modelo es la reproduccibn en el
limite d + 0 del caso volumétrico, lo cual es prosible haciendo pequeﬁa_la
distancia de separacibdn entre capas

-

de un mayor némero de pares cercanos.

En la figura 4 caicuiamos la dependénéia de la forma de 1la linea respec-
to a la densidad de excitacibn. Las siguientes caracterfisticas gené%ales
sobresalen de 1a figura: (i) ra primera discontinuidad ocurre a un vaior de
R gue corresponde a la Separacibn d del sistema de capas. (ii) Con g cre-
ciente aumenta la intensidad de 1la discontiﬁﬁidad‘y la posicibn energ&tica
permanece estable., (iii) ILa intensidad'de la discontinuidad se satura para

£

g grande.
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Los anteriores comportamientos permitirian la evaluac16n del grosor de
peliculas intrinsecas delgadas una vez medido el espectro de recomb1nac16n.
Usando este modelo seria posible observar efectos de recombinacibn entre
PDA en dlferentes capas que irfan acompafiados de tunelamiento cufintico va
observado en este tipo de estructuras.!’

El andlisis de la dependencia en el tiempo de la forma de 1fnea tendria
como objetivo la comprobacién del tipo de transicibn de gue se trata, aun~
que tamblén Se esperarlan efectos de estructura en los espectros.
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