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RESUMEN

Se presentan cdlculos cua51c1551cos Yy en la aploxlmac16n de Thomas Fermi
de los nlvéles de energia electrénicos de un pozo cudntico obtenido

por dopamlento con impurezas donoras de una ‘capa de un semiconductor
intrinsego.’ Se. dlscute la soluc16n de la ecuacién de ‘Poisson para este
sistema. Se calculan por prlmera vez estos .niveles en estas aproximaciones
para Fodas 1as concentraciones de interés préctico. Se discute la. infor-
maciéﬁ'qug se puede obtene;'de la aproximacibn cuasiclésica en la supo-
sicifp de que la de Thomas Fermi es correcta.

ABSTﬁAQT N AT

The calculation of the energy levels of a delta doping quantum well is
presented using the qua31cla551cal and Thomas Fermi approximations. The
solut;ons of the Poisson equation 1n thls system is considered. The energy
levels as'a function'of the lmpurlty concentration are given for the first

time u5lng in the calculatlon ‘the above%mentloned approximations in the

range of concentration of practical interest. Supposing the Thomas Ferm;
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approximation is correct the discussion of what to expect for the
gquasiclaesical is given.

1. INTRODUCCION

A partir de los inicios de la década del 70 y teniendo como premisa
bisica la aparicidén de nuevos métodos de crecimiento de capas ultrafinas
de semiconductores, ha tenido un vertiginoso desarrocllo el estudio
de sistemas de baja dimensionalidad sobre la base de semiconductores.
Recientemente, ha aparecido una nueva clase de sistemas artificiales
de esta naturaleza, creados por el dopamiento de una, O unas pocas capas
at6micas [1-16]1. El caso modelo (y pr&cticamente el Gnico estudiado hasta
el momento) es el de GaAs con una éapa ddpada con S8i,.

En [1-16] se reportan el crecimiento y algunas propiedades de trans-
porte en este sistema. Tambi&n se reportan cllculos de los niveles ener-
géticos de electrones de conduccién en el marcc de diferentes modelos
entre los cuales resaltan: 1) la aproximacidn cuasicléisica tomando el
potehcial como una poligonal [4], 2) la aproximacién Thomas Fermi (TF)
[15}. La primera de estas sble puede ser considerada como una primera
aproximacién al asunto.y debe discutirse qué se- puede .obtener de ella¢
La segunda s6lo fue aplicada al caso en gque la concentra016n de 1mpurezas
es de 5,13 x 10*2cm™ 2, caso en el cual coincidid muy bien con célculos
autoconsistentes de Hartree. AGn cuando se considere correcto este-enfogue,

resta por calcular para otras concentraciones.

Es de resaltar el interés que tiene profundizar en los métodos
de cdlculo de los niveles electrdnicos en estos SLStemas, pues al tener
varios niveles ocupados se hace pricticamente imprescindible un cdlculo

autoconsistente, o al menos que se modele convenientemente el potencial.

En el presente trabajo abordamos el estudio de la estructura electrd-
nica del GaAs con una capa atdmica dopada de impurezas donoras. En esta
direccién los objetivos especificos son:

a) Describir el potencial electrostético generado por las impurezas, Ssus
formas asintbticas y otras.

b) Plantear el problema de los estados confinados en el marco de la
Teoria de Masa Efectiva a una banda (la de conduccidn del GaAs)

c) Estudiar la solucidn del problema de los estados confinados més bajos

con la aproximacién cuasiclésica sin tomar el potencial poligonal.

d) Calcular los niveles de energia con la aproximacidn TF para todo el
rango de concentracicnes de -interés. .

2. MODELO

Usaremos un modelo de funcidén envolvente a una sola banda y masa
efectiva no dependiente de la posicidn [17], es decir:
122



h? a%r(z)
2m dz?

+ V(z) F(2) = ¢ F(z) I SRSV
"donde m es la masa efectiva, A es la constante de Planck, z la direccidn
- de crecimiento y F(z) la envolvente asociada a la banda en cuestifn, El
autévalor ¢ estd relacionado con el borde de la banda E,, la energia
tridimehsional E y el vector bidimensional de onda % del movimiento para-
lelo a las capas dopadas a través de la relacién
 R%u? |

2m

€ =E - E,- (2)

El potencial puede ser considerado como funcién s8lo de z 2i la densidad
de impurezas es suflCLentemente alta, es ‘decir si &; >nzd/ . donde a, es el
radio de Bohr efectivo. Si ao_ 100 &, entonces n,y > 102 ¢em™ %, En los -

casos vistos experimentalmente n,q esté entre 102 ¢m™? y 101% em™% J18].

El anilisis de la ecuac16n de Polisson para este sistema conduce-a las

siguientes consideracichnes [19]

a. Bl potenc1al es simétrico. Los estados acotados tendr&n, entonces,

paridad definida respecte de la capa de lmpurezas.

b. E1 potenCLal tiene una parte electrostétlca y otra provenlente de

efectos de muchos cuerpos.

C. En cuanto a la parte electrostétlca podemos separar la contribucién
de las cargaa fljas Y las mov1les. Sus formas asintéticas en T = se anu-
lan. En un entorno del origen domlna la contrlbu01on de la carga fija.

d. Lo anterlor se expresa matematlcamente como gue el potenc1a1 electros—

tét1co tiene el siguiente desarrollo alrededor del orlgen.

V(z)_—V0+FIz1+_sz+_y z-+'..... L (3

donde V, es el valor del potencial en el origen y
*

2 .
F= 21 e” n,g4 A (4)

r
e. Los coeficientes /8, v, ¥y otros se pueden escribir como derivadas suce-
sivas de la densidad de carga mévil, y por lo tantec, en términos de las

envolventes y sus primeras derivadas. Asi, por ejemplo:

p=-212 5 0) | (s)
er _ o _
2 . .
__1 mes d OS(Z) - : - SRR (6)
Y=-% €. dz2 | z=0

s es el signo de lacarga de los portadores, e es la carga del positrdn,
€. es la constante dieléctrica relativa del material, p, ©8 la densidad

volumétrica de carga..
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f. Para el potencial son vé&lidas las siguientes expresiones:

: z £
. ‘
Viz) = v+ 22D 5 |y 4 4220 jds Jd: b (%) | (7)
: r r . 2 o
‘V(z) = v,+ 41820 Jda Jdc pglz) - 212210 Jde_ Jdc pg(E) . (8)
e ) =hy

De la primera se aprecia facilmente la forma lineal del potencial en un
entorno del origen. La segunda @s mis Gtil para analizar el comportamlento

en t e,

Estas consideraciones nos paermiten elaborar un modelo con potencial
lineal (V(z)=V,+F|z|) o parab6lico (V{z)=V,+F|z|+s822) que utilizaremos
en el marco de la aproximacifn cuasiclésica. '

Como expresanocs en 1a:Introduc¢ién,.el otro enfoque gue nos interesa
es el del modelo TF elaborado por Ioratti [15] para estos sistemas. Seglin
su-trabajo, el potencial total ahora tendri efectos de muchos cuerpos y se
podréd expresar analiticamente como l |

. 2 ’
v(z) = - —2 _ __ . (9)
(a]xf+x)* . o

- donde a = 2/157 y Xo= (u’/wnzd)lls.uote que V dado por (9) es el potencial
expresado en unidades del Rydberg efectivo, mientras que x esti en unida-
des del radio de Bohr efecti&o; en el GahAs estbs'tienen, respectivamehté,'
los valores 5.83 meV y 98.7 K. '

Congideraremos que la temperatura es igual al cero absoluto. Esto nos
permite facilmente llegar a las siguientes expresiones para la densicad
de carga y el nivel de Fermi en té&rminos de los autovalores y auvtofun-
ciones de nuestro problema:

. _ 2em v 2 _ _
ps(z) = = S.RT i=1|Fi(Z)| (Ef gi) G(Ef sil _ {10)
=1 f s 2088 | | (11)
P =, 2mp zd .

donde p es el nfimero de minibandas ocupadas.

3. APROXIMACION CUASICLASICA

Trabajaremos en la aproximacidn cuasicl&sica de primer orden haciendo
uso de la regla de Bohr-Sommerfeld [20].

Para el potencial lineal se obtiene, entonces:
e = (3n/4)%? (K2F¥(2m)) ¥/} (n+1/2)%/3 (12)
Para el potencial parabdlico el resultado es: ‘
r * N ' N ’ b i
ls/st)3/2= 1/ [1 + 3 X‘GJ(E/Et)J /((2j+1)t2j+3)ﬂ (13)
. j=1
: 124



]

€, Son los niveles de energia del potencial lineal (pozo triangular) y
§ = 4Bethz. En estas expresiones las energias estin referidas al fondo

del pozo.

Utilizando las f6rmulas conocidas [20] para las funciones de ondas
cuasicldsicas y sus derivadas, se pueden evaluar estas magnitudes en el
origen y obtener asi expresiones pafa Bi v.

'Sustiiuidé la correspondlente a B en la férmula anterlor, esta expre-
sidn nos permite tener una ecua016n para los nlveles de energia del poten-
cial parabdlico. Dentro del marco de la aproximacidn cuasiclésica y de la
clase de potenc1a1es parabéllcos, 16s niveles as{ obtenidos son autocon=-

sistentes.

En [19] se presenta un anéllsls de la valldez de la aproxlma016n cuasi-

cl8sica en estos sistemas y modelos.

4. APROXIMACION DE THOMAS FERMI

Para calcular los niveles de'energia-en esta aproximacifn hay gque
acudir a métodos numériéosz En nuestro caso usamos el formalismo de la
matriz de transferencia :[21]. Para calcularla empleamos una rutina espe-
cial de solucién de ecuaciones diferenciales que tiene en‘cuenta la posi-
bilidad de que el problema sea de tipo stiff [22]. Este detalle- es impor-
tante pues nuestro potencial hace que la ecuacidn de SChrédihger ténga

esta caracteristica, lo cual dificulta su solucidn por cualquier via.

5. CONCLUSIONES

En las Figuras 1, 2 y 3 se presentan respectivamente los resultados
para el estado bésico, el primer estado excitado y el nivel de Fermi
en funcién de la concentracidn de impurezas. Pare los cdlculos empleamos
valores'fcconocidos de los par@metres del GaAs (m=0.067 m , er=12.5). Las

cuatro curvas de cada gr&fico corresponden a los siguientes casos:
-a) Aproximacidn cuasicigsica con potencial lineal.

'b) Aproximacibén cuasicldsica con potencial parabdlico.

¢) Aproximacidn cua51cléslca con potencial poligonal [4]

d) Aproximacién TF [15} En este Gltimo caso, Ef coincide con el borde

-superior del pozo.

.Supondremos que la aproximacién TF da correctamente los niveles
de energfa autcconsistentes. Lo anterior fue mostrado por Ioratti para la
concentracifn 5.13 x 1032cm™ 2. Dado el hecho de que el rango de concen-
traciones de interés es relativamente estrecho, y estd alrededor dé este
valor, es presumible que TF funcionard correctamente en todo este inter-
valo de concentraciones. En cualquier caso; estd en_marcha el cédlculo

autoconsistente para todas las concentraciones de interés.
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no obstante, podemos decir que nuestra opcibn es implementable en una
PC y que los tiempos de cflculo son de s8lo algunocs minutos. Una difi~
cultad de nuestra variante es que no permite calcular log niveles

por encima del primer nivel excitado, 1o que hace que dé& un valor mis
inexacto del nivel de Fermi (ver férmula (11)). -

hacen Que S5€a necesario conocerlo de manera precisa para tener buenos
valores de los niveles caercanos a este'borde. Esto explica que distintos
trabajos reportén:distintos:nﬁmerps de niveles ocupados con electrones.

La solucisn de esta dificultad debe lograrse con c4lculos autoconsistentes.
De todas formas, la cantidad de electrones en estos niveles es Pequeiia,
por lo que no ha de ser determinante su cdlculo exacto para describir
correctamente la mayor parte de ias'maghitudes fisicas observables.

En general se aprecia de los gréficos que 1a Aproximacidn Cuasicl&sica
mejdra en la medida en que empleamos potenciales mis elaborados. Esrde
esperar entonces que se pueda usar exitosamente én otros sistemas simi-
lares como, por ejemplo, el §-pET [4]. N

Agradecemos esclarecedorasg Y estimulantes discusiones con 'los colegas
F. Garcia Moliner, Victor Velasco Y L. Chico, del CSIC, Espafia; asf
como a L. Alvarez, del ICIMAF de la ACC, por proveernos del pfograma
de solucién de ecuaciones diferenciales. '
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 Nivel bdsiee vs Conceniracién
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Figura;i. Dependencia de la energfa del estado b&sico con la concen-
tracidn de impurezas en la capa. La curva con cfuces re-

' presenta el célculo cuasicldsico con el potencial lineal;

' los rombos se han usado para los resultados cuasiclédsicos
con el potencial parabélicoérloS'triéngulos girven para
seflalar ellcélculo-tambiéﬁ cuasiclisico pero con potencial
poligonal; por filtimo, los cuadrados representan la aproxi-

' macién de TF. Las energfas estin en meV; las densidades

" eh 10%% cm™ 2.
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Estado excitado vs Concentracion
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Figurarzn'Dependencia de la energia del primer estado excitado o
fcon la concentraci6n de impurezas en la capa. La curvé
con cruces representa el cdlculo cuasiclisico con el
potencial lineal; los rombos se han usado para los re=-
sultados cuasiclisgicos con el potencial parabélico:*_f
los tridngulos sirven para seflalar el cilculo también
cuasiclésico pero con potencial poligonal; por dltimo,
los cuadrados representan la aproximacién de TF. Las

energias est4n en meV; las densidades en 1012 em 2.




Nivel de Fermi vs Concentracion
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'Figura 3. Dépendencia de_l#_energia del nivel de Fermi con la con-
.centracién'de impurezaé en la capa. La curva con cruces
" representa el cdlculo cuasiclisico con el potencial li-
neal; los rombos se han usado para los resultados cuasi-

g_cl&sicos~c0n:elupotencial parab8lico; los tri&ngulos sir-
ven para sefialar el c8lculo también cuasicldsico pero
con potencial poligohal: por tdltimo, los cuadrados repre-
sentan la aproximacifn del TF. Las energias estén en meV;

las densidades en 10'2? cm >.
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