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EFECTOS DE LA PRESION HIDROSTATICA SOBRE LA ENERGIA DE ENLACE PARA
IMPUREZAS DONADORAS EN PUNTOS CUANTICOS DE GaAs/Ga, Al As

Effects of the hydrostatic pressure on the binding energy of a shallow donor impurity in GaasiGa, Al As

guantum dots.

RESUMEN

Usando el método variacional y la aproximacion de masa efectiva calculamos la
energia de enlace de impurezas donadoras en puntos cuanticos de
GaAs/Ga,_ Al As con geometria cubica, para tres valores de la presion

hidrostatica externa. Presentamos los resultados en funcién de la posicion de la
impureza en las direcciones x, y z; de las diagonales en los planos x-z, x-y, y de
una diagonal en la heteroestructura; ademas como funcion de la presion
hidrostética externa en la direccion z.

La energia de enlace disminuye conforme la impureza se acerca a las paredes de
la heteroestructura y aumenta segin lo hace la presion hidrostatica externa.

PALABRAS CLAVES: Energia de enlace, heteroestructura, impurezas
donadoras, presion hidrostatica, puntos cuénticos.

ABSTRACT

Using the variational method within the effective-mass approximation we
calculated the binding energy of a shallow donor impurity in quantum dots
GaAs/Ga, , Al As, With cubic geometry for three different applied values of the

hydrostatic pressure. We present results as a function of the position of the
donor impurity in the x and z directions, and in the x-z, x-y plane diagonal, and
the heterostructure diagonal; moreover, as a function of the applied hydrostatic
pressure applied in z direction.

The binding energy decrease according to the impurity is near to the edge of the
heterostructure and increase when hydrostatic pressure increase.
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1. INTRODUCCION

El efecto de la presidon hidrostatica en la energia de
enlace es una herramienta importante para el estudio de
los parametros de la estructura de bandas y las
propiedades Opticas y electronicas de los cristales,
también de las heteroestructuras de pozos cuanticos [1] y
puntos cuanticos.

Con anterioridad a este trabajo ya se habia calculado la
energia de enlace de impurezas donadoras en pozos
cuanticos por Bastard [2] y algunos otros autores.
Csavinszky y Elabsy [3] realizaron célculos de pozos
cuanticos de  Ga, , Al As/GaAs/Ga_ Al As, con

profundidades finita e infinita, para impurezas donadoras
hidrogenoides. Duque et al [4], han reportado el efecto
en la energia de enlace de aplicar campos eléctricos y
magnéticos a impurezas donadoras en hilos cuanticos, no
solo de la impureza en el estado base, sino también de
algunos estados excitados; en estos estudios, los autores
han encontrado un incremento de la energia de enlace
con el decrecimiento de las dimensiones del pozo.
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Ademaés del estudio de estados de impurezas en hilos y
pozos cudnticos, se han realizado estudios también para
estados de impurezas en puntos cuanticos. Bose [5]
reportd estudios de la energia de enlace de impurezas
donadoras poco profundas en puntos cuanticos con
geometria esférica, para un confinamiento con potencial
parabélico. Varshni [6] ha reportado también resultados
de célculos de energia de enlace para impurezas
donadoras en puntos cuanticos para los estados 1s, 2p, y
3d. Elabsy [1] calculo el efecto de la presion hidrostatica
a la energia de enlace de impurezas donadoras en pozos
cuanticos, encontrando que la energia de enlace crece con
el incremento de la presién hidrostatica externa para
anchos y temperaturas dadas. Oyoko et al [7] han
reportado calculos de la energia de enlace para impurezas
donadoras poco profundas en puntos cuénticos
rectangulares en funcién de la presién hidrostatica
aplicada en la direccién z de la heteroestructura.

En el presente trabajo se reporta, utilizando el método
variacional y la aproximacion de masa efectiva, los
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calculos de la energia de enlace para impurezas
donadoras hidrogenoides poco profundas, en un punto
cuantico de GaAs/Ga, Al As con geometria cubica, y

sometido a una presion hidrostéatica externa aplicada en la
direccion z.

2. MARCO TEORICO

En la aproximacion de masa efectiva, el hamiltoniano
para una impureza donadora poco profunda e
hidrogenoide en un punto cuéntico de
Ga, Al _As/GaAs/Ga, Al _As con geometria cubica y

sometida a una presion en la direccion z esta dado por
2 2
V2 . +Vg(x,Y,2,P) @

Hee
2my, v(p Ew byl

donde r:\/(X—Xi)2+(y—yi)2+(2—zi)2' es la distancia
de la impureza - portador, y los subindices w y b se
refieren a las regiones del pozo y la barrera de potencial,

respectivamente. m:vb(P) es la masa efectiva en las

regiones antes mencionadas como funcién de la presion.
Ew,p(p) €S la constante dieléctrica del material. Vg es la

barrera de potencial que confina al electrén en el punto
cuéntico, y esta dado por

L,(P L, L
0 para \z\s%, \x\s7, \y\s%, )
L, (P L, L
Vg (X,Y,2,P)=1 Vo(P) para |z|> 2(), ‘X‘ST, \y\STV,
o ara \x\>L—X H>i
p =5 Y|z 5
donde
Vo(P)=Qq AEg (x,P). (3)

es la altura de la barrera, Q. =0,658 [1] es un parametro

experimental de la banda de conduccién y AEg(x,P) es

el gap de energia de la heteroestructura en funcién de la
presion Py la fraccién molar de Aluminio x, representada
por

AEg (x,P) = AEg (x) + PD(X) , @)
con
AEg (x) = (1155x +0,37x%) eV (5)

gap de energiay D(x) coeficiente de presién de la banda
de energia dada por

D(x) =[- (1,3x10*)x] eV /kbar . (6)

En la ecuacion (2) Ly, Ly, y L, son las dimensiones del
punto cuéntico en las direcciones X, Yy, Yy z
respectivamente. Para la direccion z, en la cual se aplica
la presion

L,(P)=L,(OfL-(,+25,)P], ()
donde S,=116x10"kbar" y S, =-37x10"kbar™

son las constantes elésticas del GaAs y L,(0) es el
ancho del pozo sin presion externa.

La funcion de prueba utilizada para los calculos en el
estado base esta dada por

W(x,y,2)=Nf(r)g(r), (8)
donde
g(r) =exp(-ar), )

es la parte hidrogenoide.

£(r) = cos| = x |cos| -~ h(z), 10
0 (L] [Lyyju (10)
con
cos (nz) para \z\<LZT(P),
L,(P) L,(P) L,(P) (11)
h(z) =4 cos =" |exp B —5—-z|| para zzT,

cos [anT(P)J exp {B [LZT(P) + zﬂ para z>-— L‘T(P)

En las ecuaciones (8) y (9), Ny A son, respectivamente,
la constante de normalizacién y el parametro variacional.
En la ecuacion (11) n y B estdn dadas por

2m:v(P) z %
n= TEO : (12)

2m, 1
B= {%[VO(P)—E?J(P)]} . (13)
La dependencia de la energia de enlace de la impureza
donadora con la presion se calcula mediante

E,(P)=E,(P) —(¥|H|¥) (14)

min()

donde E,(P) es el autovalor del hamiltoniano de la
ecuacion (1) sin el término de interaccion con la

impureza, y <‘P|H|‘P> es el autovalor con el

min(X)
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término potencial de interaccion de la impureza,
minimizado con respecto al parametro variacional A .

En la siguiente seccidn presentamos los resultados para la
energia de enlace de impurezas donadoras en puntos
cuanticos en funcion de la posicion en las direcciones X,
y z; de las diagonales en los planos x-z, x-y, y de una
diagonal en la heteroestructura; ademas como funcion de
la presidn hidrostatica externa en la direccion z.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

En la figura 1 presentamos los resultados teéricos para la
energia de enlace de impurezas donadoras poco
profundas en puntos cuanticos de Ga, Al As/GaAs/Ga Al As
en funcion de la posicion de la impureza en la
heteroestructura, para tres valores diferentes de la presion
hidrostatica aplicada en la direccion z.
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Figura 1. Energia de enlace para impurezas donadoras poco
profundas en puntos cuanticos de
Ga, Al As/GaAs/Ga_ Al As con geometria cubica de
lados L, =L, =L, =100A , como funcidn de la posicion de

la impureza a lo largo de las direcciones z en (a), x en (b);
de las diagonales en los planos x-z en (c), x-y en (d), y de
una diagonal x-y-z en la heteroestructura en (e); también
como funcién de la presion hidrostatica aplicada en la
direccion z.

Las curvas de la figura 1 son para un punto cuéntico
clbico de lados L, =L, =L,=100A. La energia de

enlace para la impureza colocada en el centro del punto
cuantico es mas alta que la energia de enlace para la
impureza colocada en alguna de las caras de éste. Se
observa ademas, que cuando la presién aumenta la
energia de enlace también lo hace, debido a la
disminucion de la dimension de L,. La disminucion de la

energia de enlace, en todos los casos, se debe a la
repulsién que la barrera de potencial ejerce sobre la
funcion de onda a medida que la impureza se acerca a la
cara de la heteroestructura. La repulsion que las paredes
ejercen sobre la funcion de onda es diferente segin la
direccién en la que se mueva la impureza, si la impureza
se mueve en la direccion z, figura 1(a), se encuentra con
una barrera de potencial de valor finito mientras que si se
mueve en la direccion x, figura 1(b), la barrera de
potencial es infinita, siendo por tanto la repulsion sobre la
funcion de onda mayor, hecho por el cual la energia de
enlace en dicha direccién es menor que en la direccion z;
cuando la impureza se mueve por la diagonal del plano x-
z hasta llegar al punto de coordenadas (L L j figura

=x g =z
0.5

2

1(c), la energia de enlace en dicha direccién es menor
que en las direcciones anteriores debido a la repulsion
que ejercen al tiempo los dos potenciales, finito en la
direccion z e infinito en la direccidn x, sobre la funcién
de onda; para la impureza moviéndose por la diagonal del
plano x-y hasta llegar al punto de coordenadas
[%%0) figura 1(d), la repulsién que ejercen al
tiempo los dos potenciales infinitos es mayor que en los
casos anteriores, siendo por lo tanto la energia de enlace
en esta direccion menor; y cuando la impureza se mueve
en la diagonal de la heteroestructura hasta llegar al punto
de coordenadas [LX Ly i]: figura 1(e), la energia de

2722

enlace es menor que en todas las direcciones anteriores,
debido a la repulsion que hacen al tiempo sobre la
funcidn de onda los tres potenciales.

Se observa ademas en la figura 1 diferencias en el
desplazamiento de las curvas cuando la impureza se
encuentra en el centro de la heteroestructura y en las
cercanias de la cara de la misma, esto se debe a que
cuando la impureza esté en el centro del punto cuantico la
funcion de onda siente el efecto conjunto del
acercamiento de las dos caras, mientras que cuando esta
en una de las caras sélo siente el efecto del acercamiento
de ésta.

4. CONCLUSIONES

En este trabajo calculamos, usando la aproximacion de
masa efectiva y el método variacional, la energia de
enlace del estado fundamental para una impureza
donadora poco profunda e hidrogenoide en un punto
cuantico de Ga_Al AsiGaAsiGa AlLAs CON geometria
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cUbica. Se observa que la energia de enlace es funcién de
la posicion de la impureza, ya que conforme ésta se
mueve desde el centro de la heteroestructura hasta alguna
de sus caras, la energia de enlace decrece. Estos
resultados estan en buen acuerdo con los reportados en la
literatura para pozos, hilos y puntos cuanticos con
diversas geometrias, y bajo la influencia de distintos
potenciales de confinamiento.

La energia de enlace aumenta cuando la presion
hidrostética aplicada aumenta. La separacion entre las
curvas de energia de enlace es mayor cuando la impureza
se encuentra en el centro de la heteroestructura. A medida
que la impureza se desplaza hacia las fronteras, la
separacion entre las curvas se hace menor, tendiendo
todas a un mismo valor.

En un célculo realizado para un punto cuéntico
rectangular  de  dimensiones L, =L, =100A Yy

L, =200A , encontramos que las curvas de la energia de

enlace para las presiones hidrostaticas aplicadas de
Okbar, 6kbar y 12kbar, en cada caso, tienen un

comportamiento similar al presentado en la figura 1,
razén por la cual omitimos las graficas. En general la
energia de enlace cuando la impureza esta en el centro de
la heteroestructura tiende a un valor de 35meV .
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