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RESUMEN

En la presente tesis se solucionan tres problemas: en el primero se calculan los niveles de
energia del electron y hueco resolviendo analiticamente la ecuacién de Schrdédinger en
ausencia de campo eléctrico. En esta parte se toman en cuenta los cambios en la forma del
pozo cuantico, (OW), de GaN debido a la segregacion de In durante los procesos de
crecimiento de heterostructuras semiconductoras. Ademas, la fuerte influencia del campo
eléctrico debido al efecto piezoeléctrico sobre la emision de PL es calculada empleando una
funcion de onda variacional para calcular las transiciones de energia electron-hueco en la
region activa en la heterostructura. En particular, se aplicé este modelo al caso de la
segregacion del indio en InGaN/GaN para campos eléctricos moderados. En el segundo
problema se calcula la energia de transicion del electron-hueco en el QW usando funciones
de onda variacionales para el electron (hueco) de acuerdo a las siguientes condiciones
experimentales: (a) la energia de transicion en el QW es mas grande que el ancho de banda
de energia prohibida del GaN (campos de piezoeléctricos moderados) y, (b) en el limite de
campo eléctrico interno intensos cuando el QW emite energias mas bajas que el ancho de
banda de energia prohibida del GaN. Bajo estas aproximaciones el campo eléctrico
incorporado es usado como parametro de ajuste, cuando se compara con los picos de PL
experimentales de OW’s basados en GaN. Finalmente, en el tercer problema se estudia la
influencia de la densidad de portadores, ademas del campo eléctrico sobre la emision de
PL, considerando una funcion de onda variacional para el electron y otra para el hueco
para obtener las transiciones de energia en la region activa del QW. La contribucidn entre
la interaccién del electron y la distribucion de carga de los electrones y huecos en el QW es
considerada en la ecuacion de Schrodinger, y esta energia potencial satisface
simultaneamente la ecuacion de Poisson con la densidad de carga en la subbanda del
estado base como término fuente. Por lo tanto, la ecuacion de Schrodinger y la ecuacion de

Poisson se resuelven simultdneamente. Los célculos de la energia de transicion electron-

Xi



hueco en funcion de la densidad de portadores y el ancho del QW estan en acuerdo con los

experimentos de PL reportados en la literatura.
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ABSTRACT

In this thesis we solved three problems: in first problem, we solve analytically the
Schrodinger equation in the absence of electric field, taking into account the shape changes
in the InGaN QWs due to the segregation of /n atoms during the growth process of the
semiconductor heterostructures. Furthermore, the influence of the built-in electric field due
to the piezoelectric effect on the PL emission is calculated by considering a variational
electron wave function to calculate the ground-energy transitions inside the active region in
the heterostructure. In particular, we apply this model to the case of indium segregation in
InGaN/GaN for moderate internal electric fields. In the problem second, we solve
analytically the Schrodinger equation for moderate electric fields when the electron-hole
transition energy in the QW is larger than the energy gap of the GaN. Furthermore, the large
redshifts of the PL energy position and the spatial separation of the electrons and holes
several greater times than the Bohr radius caused by the strong piezoelectric fields are
explained using a triangular potential, instead of a square one, in the Schrodinger equation.
The transition energy calculations between the electron-hole pair as a function of the well
width with the electric field as a fitting parameter are in agreement with the measured
photoluminescence energy peaks. Finally, the problem third, we studied the influence of the
built-in electric field on the PL emission is calculated by considering a variational electron
and hole wave function to obtain the ground-energy transitions inside the active region in
OW. Furthermore, the contribution between the interaction of the electron with the charge
distribution of electrons and holes in the QW is taken into account in the Schrodinger
equation, and this energy potential also satisfies the Poisson’s equation with the charge
density in the ground-state subband as the source term. The transition energy calculations
between the confined electron and hole states as a function of the carrier density and the

well thickness are in agreement with the PL experiments reported in the literature.
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Capitulo

Introduccidén

La presente investigacion se refiere al desarrollo de modelos tedricos que expliquen los
efectos de los intensos campos internos en pozos cuanticos (QW’s por sus siglas en inglés)
en el espectro de fotoluminiscencia (PL) y los efectos de la densidad de carga sobre el
cambio de energia de emision en QW’s de GaN. En cada modelo desarrollado en la
presente tesis, se propone una funcion de onda variacional con la cual se calculan los
niveles de energia de un electron en el pozo de potencial. Posteriormente, se calcula la
energia de transicion entre el primer nivel de huecos y el primer nivel de electrones (1h-1¢)
en OW’s de InGaN/GaN, AlGaN/GaN e AIN/GaN. El resultado se compara con los

experimentos.

Un OW es la denominacién que recibe un pozo de potencial que confina, en dos
dimensiones, particulas que originalmente tenian libertad de moverse en tres, forzandolas a
ocupar una zona bidimensional. Los efectos del confinamiento cuédntico se producen
cuando el ancho del QW es comparable a la longitud de onda de De Broglie de las

particulas portadoras de energia (generalmente electrones), generando asi niveles de



energia llamadas "subbandas de energia", por lo que estos portadores de carga solo podran

tomar valores discretos de energia.

1.1 Historia

Los OW'’s surgen desde la prediccion de la teoria cuantica con el concepto de
tunelamiento, cuya observacion experimental es uno de los triunfos tempranos de las
mecanica cuantica. La primera aplicacion de esta prediccion fue realizada 1928, por
Oppenheimer [1] para describir el autoionizacion de estados excitados del atomo de
hidrégeno en un fuerte campo eléctrico. Fowler y Nordheim [2] explicaron con fundamento
en el tunelamiento del electrén los rasgos del fendmeno de emision de metales a bajas
temperaturas en presencia de campos eléctricos externos (observado por Lilienfeld [3] en

1922).

El primer paso, hacia la produccién en masa de dispositivos semiconductores se dio hasta el
afio 1947 cuando Schockley, Brattain y Bardeen demostraron su invencion: el transistor,

motivo por el cual que ellos ganaran el Premio Nobel de fisica en 1956.

En 1970 comienza una nueva etapa en la investigacion en estructuras de baja dimension,
con las aportaciones de Esaki, Giaver y Tsu a las propiedades de transporte en
semiconductores y superconductores, estudios que contribuyeron a descubrimientos
espectaculares en la ciencia fundamental (el efecto Hall Cuantico por Klitzing en 1982) y

sus aplicaciones.

En la década de los 80’s, el descubrimiento del microscopio de tunelamiento de barrido
(STM), propicio la invencion de nuevas técnicas que ayudaron al estudio de la fisica de
heterostructuras bidimensionales y sus aplicaciones en las técnicas de crecimiento de

materiales.



1.2 Aplicaciones de los semiconductores I11-V

Las técnicas de crecimiento de semiconductores en la actualidad permiten la
creacion de estructuras artificiales tales como (QW's) y superredes semiconductoras. Con
técnicas como la Epitaxia por Haces Moleculares (MBE por sus siglas en inglés), es posible
conseguir que la superficie de separaciéon entre ambos semiconductores sea altamente
plana. Una super-red semiconductora consiste de dos diferentes semiconductores alternados
periddicamente, el ancho de cada material puede ser algunas decenas hasta centenas de
angstroms. En la creacion de superredes se consideran dos materiales semiconductores
diferentes, en estructura y constante de red, esto da lugar a un nuevo material con
interesantes fenomenos fisicos. El primer sistema estudiado fue la interfaz A/GaAs/GaAs
donde las constantes de red del Al4s y el GaAs son practicamente las mismas y el ancho de
banda de energia prohibida GaAs es mas pequena que la de 4/GaAs, esta diferencia en las
bandas de energia origina un potencial periédico en la direccién de crecimiento del
material. El potencial periodico, es una sucesion de pozos cuanticos separados por barreras
de potencial. En cada pozo de potencial, los electrones se mueven libremente en el plano,
mientras que su movimiento es cuantizado en la direccion de crecimiento, formando un gas

de electrones en dos dimensiones.

La aplicacion de campos eléctricos externos cambia las propiedades opticas y de
transporte en estas estructuras. Sin embargo, en la mayoria de los casos el campo se aplica
en forma externa. Recientemente, ha sido de gran interés el uso de capas epitaxiales
tensionadas para producir un campo eléctrico interno en la estructura generado por efectos
piezoeléctricos. Este es el caso de capas de InGads crecidas epitaxialmente por MBE sobre
sustratos de GaAs, donde la constante de red del semiconductor /nGaAs es mayor que la del
sustrato GaAs. Variando la concentracion de /n en el InGaAs es posible variar la magnitud
de la tension en la capa epitaxial. Se ha descubierto la existencia de campos eléctricos en
OW'’s de InGaAs/Gads [4, 5, 6] en los cuales se pueden producir campos eléctricos tan

altos como el voltaje de rompimiento del GaAds. Por ejemplo, para una concentracion del



20% de In los esfuerzos inducidos en la capa de /nGaAs pueden llegar a producir campos
eléctricos intensos internos del orden de 100KV/cm. Este tipo de capas tensionadas se han
utilizado en la region activa de QW's del tipo GaAds/InGaAs/GaAs para producir un
corrimiento hacia el rojo en los espectros de emision. Este efecto tiene importantes
consecuencias tecnologicas, pues modulando externamente el campo interno es posible
obtener un corrimiento hacia el azul en el espectro de absorcion de la estructura lo que se
puede usar en el disefio de moduladores Opticos y es una las razones para estudiar el GaAds
y en particular el GaN, ya que efectos similares también se han encontrado en los nitruros
de OW'’s tales como InGaN/GaN, donde ademas de efecto piezoeléctrico aparece una
componente extra del campo eléctrico debido a la pérdida de simetria cubica del GaN, la
fase mas estable es la de la wurtzita. Se han reportado campos eléctricos internos en estas
estructuras del orden [0° KV/em para OW’s de InGaN/GaN, de 710 kV/em en
Aly1,Ga 9s3N/GaN [7] y del orden de 9.2 MV/cm [8] en AIN/GaN. Todos los nitruros del grupo
IIT en la fase wurtzita tienen una fuerte polarizacion macroscopica espontdnea y
coeficientes piezoeléctricos grandes, los cuales han sido reportados en calculos ab intio [9,
10], basados en la teoria del funcional de densidad en la aproximacion de la densidad local
que consiste en suponer que en cada punto, la energia de intercambio y correlacion depende

solo de la densidad en ese punto.

Por otro lado, en un semiconductor se presenta desequilibrio energético cuando los
electrones han sido excitados a niveles de mayor energia, estos electrones pueden volver a
una configuracion de baja energia a través de distintos procesos conocidos como
mecanismos de recombinaciéon. Dentro de estos mecanismos se pueden distinguir dos
procesos: en el primero de recombinacion radiativa, en donde la absorcion de fotones
produce la generacion de pares electron-hueco (e-4) que al recombinarse, producen Ila
emision de un fotén y el segundo recombinacion Auger. En este proceso la energia
entregada por un electréon que se recombina con un hueco es absorbida por otro electron, el
cual finalmente disipa su energia por medio de la de tres cuerpos en la que no hay emision

de fotones. Estos procesos de recombinacion estan asociados a los de emision de luz de



dispositivos optoelectronicos basados en semiconductores, razon por la cual actualmente

estan siendo estudiados.

Hoy en dia las aplicaciones de los QW'’s son variadas entre las cuales se puede
mencionar: diodos emisores de luz (LED) y diodos laser (LD). En la mayoria de estas
estructuras de QW la zona activa consiste de una estructura conteniendo una capa delgada
de orden nanométrica entre dos barreras (semiconductores de diferente ancho de banda de

energia prohibida mayor que la zona activa). Esta nanoestructura es llamada QW.

En la actualidad, los productos que incorporan nanotecnologia o son manufacturados
mediante la misma excederan del 0,1% actual al 15% en 2015 del total, segun un informe
de la OCDE (Organizacion de Cooperacion y Desarrollo Econémico) que sefala que la
extension de esta tecnologia se realizara en tres fases. La primera, en la que la humanidad
se encuentra actualmente, situa estos productos en el ambito industrial. Para 2009 llegara a

los mercados electronicos y en 2010 se extendera a todos los bienes de consumo.

1.3 Motivacién de este trabajo

Los primeros semiconductores han tenido un fuerte impacto en la vida moderna, estos son:
el silicio y al arsenuro de galio. En la actualidad, estos semiconductores han quedado
rezagados debido a su angosta brecha de energia prohibida, (1.1 eV para Siy 1.4 eV para
AsGa) que los hace inapropiados para aplicaciones de alta temperatura y potencia, pues los
electrones en la banda de valencia pueden facilmente ser excitados a la banda de
conduccion, por lo cual, las aplicaciones de estos materiales quedan limitadas a longitudes

de onda larga.

En los ultimos afos, los efectos de confinamiento cuantico en materiales
semiconductores han interesado a la comunidad cientifica y tecnologica. Desde el punto de

vista basico los nuevos fendmenos fisicos que surgen con estos efectos, han dado lugar al



area de la fisica de sistemas de baja dimensionalidad. Desde el punto de vista aplicado, la
necesidad de buscar dispositivos Opticos y electronicos mas confiables, con caracteristicas
superiores y con nuevas propiedades, motiva el desarrollo e investigacion de dispositivos
que involucren sistemas de particulas confinados cuanticamente. Algunos de estos
dispositivos son ya una realidad, por ejemplo, el diodo laser de QW usado en los sistemas
de discos compactos y en lineas de transmision por fibra Optica, también se tiene
dispositivos de alta velocidad y alta frecuencia como los transistores de alta movilidad con

un gas de electrones en dos dimensiones empleados en teléfonos celulares.

El nitruro de galio (GaN) y sus aleaciones (4/GaN, InGaN) son hoy en dia los materiales
mas prometedores, en la fabricacion de dispositivos optoelectronicos debido a la amplia
brecha de energia prohibida y por tal motivo es necesario el entendimiento de sus

propiedades Opticas.

1.4 Desarrollo del trabajo

Este trabajo se ha dividido en seis capitulos. En el capitulo 2 se presenta los
aspectos fundamentales de los semiconductores II-IV necesarios para comprender el
desarrollo de la presente tesis. En el capitulo 3, se hace una recopilacion sobre los efectos
de la segregacion en pozos cuanticos de InGaN/GaN 'y se propone un modelo basado en la
comparacion del espectro de PL con el calculo de las energias de transicion. El modelo
predice el perfil de la barrera y el pozo empleando un potencial tipo Posch-Teller para ser
incluidos en la ecuacion de Schrodinger dentro del marco de la aproximacion de la masa
efectiva. En el capitulo 4, se presenta una recopilacion sobre los efectos de las densidades
en las propiedades opticas de A/GaN/GaN y AIN/GaN 'y se propone un modelo basado en
la comparacion del espectro de PL con el céalculo de las energias de transicion. En el
capitulo 5, se estudia la densidad de portadores y su influencia en as propiedades opticas
de los OQW'’s basados en GaN. Finalmente, en el capitulo 6 se presenta las conclusiones del

presente trabajo.






Capitulo

Fundamentos tedricos

2.1 Introduccion

Un QW semiconductor es una estructura en la cual el movimiento del electron es
confinado en la direccion de crecimiento, usualmente referida al eje z, permaneciendo la
particula en el plano xy. En los OQW's, la energia cinética de los portadores de carga es
cuantizada a causa del confinamiento de su movimiento a lo largo del eje z. Sin embargo,
el movimiento de los portadores en el plano xy no esta restringido, la energia cinética puede
tomar valores continuos. Cuando un electron es excitado, deja la banda de valencia para ir a
la banda de conduccion. Esto crea un estado vacio en la banda de valencia, cominmente
llamado hueco que puede ser descrito como una cuasiparticula con una masa efectiva y un

momento cinético.

Los QW'’s se usan en la fabricacion de diodos laser. También se los utilizan para fabricar
transistores de alta movilidad de electrones. Los fotodetectores infrarrojos de OW's se los
utiliza para operar imagenes infrarrojas. Cuando en la barrera de potencial se introducen
impurezas donadoras, los electrones se desplazan a los niveles de menor energia del QW
formando un gas de electrones en dos dimensiones (2DEG). Este plasma cuasi-

bidimensional tiene propiedades interesantes a bajas temperaturas. Una de estas



propiedades es el efecto Hall cuantico, que consiste en la cuantizacion de la conductividad
Hall simbolizada por la letra o, en multiplos enteros de un cuanto fundamental de
conductividad e’/, donde ¢ es la carga del electrén y / es la constante de Planck, es decir,
la conductividad Hall esta dada por la relacion o =ve’/h donde v toma valores enteros
(v=12,3,¢tc.) y que se observa en campos magnéticos elevados. De manera analoga, las
impurezas aceptoras en la barrera de un QW pueden llevar a la formacion de un gas de

huecos y electrones.

Un semiconductor es una sustancia que se comporta como conductor a relativamente
altas temperaturas (los electrones obedecen la estadistica de Maxwell-Boltzman) o como
aislante a bajas temperaturas (Estadistica de Fermi-Dirac). Algunos elementos quimicos

semiconductores [11] se indican en la tabla 2.1

TABLA 2.1 Semiconductores mas comunes. En la primera columna se presenta el tipo de
semiconductor, en la segunda el grupo al que pertenece en la tabla periddica y finalmente, en la
tercera los electrones que posee el semiconductor en la ultima capa.

Elemento  Grupo Electrones en la ultima capa

Cd ITA 2¢
Al,Ga, B, In 1T A 3e
Si, Ge IVA 4e

P, As, Sb IVA Se
Se,Te,(S) VIA 6e

El grupo de sustancias cuya resistividad a temperatura ambiente comprendida entre 107
y 10’ Q-cm pertenecen a los semiconductores. En el cero absoluto un cristal perfecto y puro
de la mayoria de los semiconductores sera un aislante, si se define arbitrariamente el

aislante como el que tiene una resistividad superior a 10'* Q-cm [12].
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El ancho de banda de energia prohibida (o gap) es la diferencia de energia entre la parte
superior de la banda de valencia y la parte inferior de la banda de conducciéon y se
representa por E,. Estd presente en aislantes y semiconductores. En la tabla 2.2 se
relacionan los anchos de banda de energia prohibida de algunos semiconductores

representativos.

TABLA 2.2 Ancho de banda de energia prohibida de semiconductores [12]. En la primera
columna se muestra el tipo de cristal, en la segunda el tipo de ancho de banda de energia prohibida:
i indirecta y d directa y en la Giltima columna el ancho de banda de energia prohibida a 0 K.

Cristal Banda Eg(0K) [eV]

Diamante i 5.4
GaP i 2.32
AlSb i 1.65
GaAs d 1.52

InP d 1.42
Si 1 1.17
GaSb d 0.81
Ge i 0.77
InAs d 0.43
InSb d 0.23

En el presente capitulo se presentan los fundamentos tedricos necesarios para
comprender el desarrollo de la presente tesis. En la seccion 2.2 se comenta brevemente
algunos aspectos de los QW'’s semiconductores, tales como: sus aplicaciones y la
conformacion de su estructura de bandas, luego en la seccion 2.3 se estudia algunas de las
propiedades de los nitruros haciendo énfasis en las propiedades cristalinas, esencialmente
las fases en las cuales los nitruros son mas estables, en la seccidon 2.4, se describe de forma
resumida el origen de la polarizacién espontanea en nituros III, posteriormente, en la

seccion 2.5 se comenta algunos aspectos importantes de los QW’s deformados tales como:
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el cambio de energia debido a la deformacion y el campo piezoeléctrico interno que se
forma en nitruros y su influencia en los OW’s. En la seccion 2.6 se estudia la segregacion y
su efecto en QW'’s de InGaN/GaN, y finalmente en la seccion 2.7, se hace un resumen de la

técnica de fotoluminiscencia para materiales semiconductores.

2.2 QW’s semiconductores

Un QW se puede obtener cuando se coloca una pelicula de un semiconductor (por ejemplo,
GaN) denominado pozo cuéntico, entre dos semiconductores de ancho banda de energia
prohibida mayor (por ejemplo, A/, ,Ga,N) denominado barreras, como se puede apreciar en

la figura 2.1

Los materiales semiconductores han sido considerados por la comunidad cientifica en
las Gltimas décadas, en particular los compuestos III-V, por sus numerosas aplicaciones en
dispositivos electronicos 'y optoelectronicos. La aparicion de estas aleaciones
semiconductoras incrementa enormemente el abanico de propiedades de estos materiales
puesto que, eligiendo la composicion adecuada, se puede controlar caracteristicas tales

como: el ancho de banda de energia prohibida o el pardmetro de red.

; — Banda de
Conduccion
Barreras Barreras
Al xGal—x‘N GGNT Al xGalfo
Pozo l
| Banda de
valencia

FIGURA 2.1 Estructura de bandas del QW de Al,.Ga.N/GaN.
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Los nitruros del grupo III (GaN, AIN, InN y sus aleaciones ternarias) se han revelado
como los materiales méas prometedores para la fabricacion de fotodetectores y emisores de
luz en el rango del UV basados en semiconductores. Esto gracias a la banda de energia
prohibida directa, que proporciona coeficientes de absorcion elevados y una insensibilidad
intrinseca a la radiacion visible. Entre otras ventajas se incluyen la posibilidad de fabricar
dispositivos de heterounion y de seleccionar la longitud de onda de corte modificando la

fraccion molar de los compuestos ternarios.

2.3 Propiedades de los nitruros del grupo I11.

Los nitruros del grupo III, han atraido un gran interés debido a sus excelentes propiedades
fisicas que incluyen grandes valores del gap de energia, elevados modulos de volumen, y
excelentes conductividades térmicas. Estas propiedades los hacen adecuados en la
fabricacion de dispositivos optoelectronicos como diodos emisores de luz (LEDs) y diodos
laser, donde estos materiales pueden trabajar en un amplio rango del espectro
electromagnético. En particular, el GaN es uno de los materiales mas prometedores para
fabricar diodos laser azules. Actualmente, se han hecho esfuerzos para crecer GaN de alta
calidad sobre diferentes substratos y bajo diversas condiciones. La habilidad de formar
aleaciones y heterostructuras con AIN y InN son otra de las razones adicionales para

estudiar el GaN.

2.3.1 Estructura cristalina y estructura de bandas

Dos estructuras cristalinas se presentan en los nitruros del grupo III: la estructura zinc-
blenda y la estructura wurtzita. Estas estructuras tienen un ancho de banda de energia
prohibida en el rango que va de 1.89 eV para el InN, 3.44 eV para el GaN'y 6.2 eV para el
AIN (a la temperatura de 300 K). Esta es una de las razones por la que estos nitruros I1I-V
pueden ser utilizados en dispositivos Opticos que activen los rangos de longitudes de onda
desde el rojo (625-740 nm) hasta el ultravioleta (210 nm) (ver tabla 2.3). Tal como se

muestra en la figura 2.2 las aleaciones de 4/GaN poseen anchos de banda de energia

13



prohibida en el UV, por otro lado las aleaciones de /nGaN tienen aplicaciones en el visible

cuando se incrementa el contenido de Indio.

TABLA 2.3 Longitud de onda y color de los nitruros del grupo III.

Compuesto Color Longitud de onda (nm)
AIN uv 210
GaN Azul-UV 250-395
InN Amarillo-Rojo 400-800
6 LAIN

4]

GaN

Energia (eV)
w L=

InN

2

0.3 0.32 0.34 0.36
Parametro de red a (nm)

FIGURA 2.2 Diagrama esquematico del ancho de banda de energia prohibida de nitruros del
grupo III en funcion de la constante de red.

2.3.2 Estructura Zinc Blenda

La fase zinc-blenda consiste de dos estructuras ctbicas centradas en las caras (FCC) (ver
figura 2.3), desplazadas una con respecto a la otra de un cuarto de la diagonal principal
[12]. Para compuestos binarios es equivalente a la estructura del diamante. Pertenece

al sistema cubico y al grupo espacial F43m.

Los vectores de red estan definidos por
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- - -

a a a
ar=20L0), a» =201, as=2(1,10), 2.1
! 2( ), ax 2( ), as 2( ) (2.1

Z (001

X (100p = P

FIGURA 2.3  Estructura cristalina zinc blenda del GaN. Los circulos solidos representan los
atomos de Galio y los circulos abiertos representan los atomos de N.

y en esta base la posicion de los 4&tomos en la celda es

1 2

7 =(0,00),7 =( ) 2.2)

1
"4

E

1
4 2
2.3.3 Estructura Wurtzita

La estructura wurtzita (ver figura 2.4) pertenece al sistema hexagonal, debido a qué esta
estructura se puede describir como dos distribuciones HCP (hexagonal compacto)
interpenetradas en las posiciones de coordinacion tetraédrica y el grupo espacial asociado

es P6;mec.

Su celda unidad (ver figura 2.5) esta formada por cuatro atomos, dos de cada especie,
posee un parametro interno u cuyo valor es 0.375 (u es el parametro definido como la
longitud de enlace anidn cation en la direccion del eje [0001]), y presenta un parametro

estructural ¢/a, cuyo valor es 1.633.
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Los vectores de red estan definidos por

- - 1 -
ar = a(l,0,0), az = a(——,ﬁ,O), as = a(O,O,E), (23)
22 a
A ® A
=
& S,
@ Atomos de N
r , @ Atomos de Al, Ga, In
4+—p

=]

FIGURA 2.4 Estructura cristalina wurtzita. Los circulos rojos representan los atomos de Ny los
azules los atomos de A/ 0 Ga o In, a'y c los parametros de red.

y en esta base la posicion de los atomos en la celda es

2 1 2

- - - -2 1
71 :(0,0,0),T2 :(0,0,—4),2'1 :( 5 )7T2 :( s 75_1’!)' (24)

1
3

W | =

111
332
Las constantes de red para esta estructura, se muestran en la tabla 2.4. Como se puede
observar las constantes de red varian fuertemente de tamafio relativo, desde un 2.5 % para

GaN/AIN hasta un 11% para InN/GaN.

La ley de Vegard expresa que la constante de red de una aleacion ternaria semiconductora
muestra una dependencia lineal con la concentracion x, usando los valores de compuestos

binarios conocidos, por ejemplo:

a4 Ga, N = (I=X)ag,y +xay,

16



Ay Ga, N = (I=X)ag,y +xa,,y,
Ay, N = (I =x)a,y +xa .
TABLA 2.4 Constantes de red de los nitruros III a temperatura ambiente en fase wurtzita [13].

En la primera columna se presenta el compuesto, en la segunda columna el parametro de red a en
unidades de A en y en la tercera columna el parametro de red c en unidades de A.

Compuesto a[A] c [A]
AIN 3.11+0.002 4.978+0.002
GaN 3.1892+0.0009 5.1850+0.0005
InN 3.54+0.008 5.8+0.1

FIGURA 2.5 Celda unidad de la estructura cristalina wurtzita

En cambio, otras propiedades como el ancho de banda de energia prohibida presentan un

comportamiento cuadratico con la concentracion, por ejemplo:

E,(Al_.Ga,N) = xE,(AIN) + (1~ x)E, (GaN) — 0.8x(1 - x).

sin deformar
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La estructura de bandas de los nitruros del grupo III tiene ancho de banda de energia
prohibida directo (en el punto I'). El ancho de banda de energia prohibida directo de

nitruros con estructura wurtzita es mostrado en la tabla 2.5.

En la figura 2.6 se presenta la estructura de bandas para la estructura wurtzita no tensionada
del GaN alrededor del punto I'. La banda de valencia en semiconductores hexagonales es
dividida en tres sub-bandas separadas, que corresponden a las tres bandas que han sido
etiquetadas con HH (huecos pesados), LH (huecos ligeros) y CH (campo cristalino). La
parte mas alta de la banda de valencia y el fondo de la banda de conduccion estan formados

por estado s y p.

TABLA 2.5 Ancho de banda de energia prohibida de los nitruros III en fase wurtzita a5 Ky a
temperatura ambiente [14, 15, 16]. En la primera columna se muestra el compuesto, en la segundo
columna el ancho de banda de energia prohibida a 5 K en unidades de eV y en la ultima columna el
ancho de banda de energia prohibida a 300 K en unidades de eV.

Compuesto E, (5 K) [eV] E,(300K) [eV]

AIN 6.28 6.2
GaN 3.5 3.44
InN 1.91 1.89

E(4

k, locky

FIGURA 2.6 Diagrama esquematico de la estructura de bandas de GaN (en fase wurtzita) a lo
largo de la direccion k, y en el plano k.- k, [17].
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2.4 Polarizacion espontanea

La existencia de cargas muy proximas a nivel molecular genera dipolos eléctricos. Cuando
los dipolos constituyentes de la materia se alinean, debido a un campo eléctrico externo o

espontaneamente (ferroeléctricos). Se dice que la sustancia esta polarizada.

La polarizacion espontanea es la polarizacion a esfuerzo cero y en el caso de los nitruros
es intensa [24]. Para la estructura wurtzita, la polarizaciéon depende de los parametros
estructurales, tal como se puede observar en la tabla 2.6, la diferencia en la polarizacion
entre AIN 'y GaN es grande, en comparacion con la polarizacion del GaN y la del InN, cuya
resta en la polarizacion es pequena. Estas polarizaciones inducen campos eléctricos del

orden de MV/cm y afectan dramaticamente las propiedades Opticas en estas estructuras.

TABLA 2.6 Polarizacion espontanea para materiales III-V en fase wurtzita [9]. En la primera
columna se presenta el compuesto y en la segunda columna la polarizacidon espontanea en unidades
de C/m’.

Compuesto P, (C/m?)

AIN -0.090
GaN -0.034
InN -0.042

La polarizacion espontanea surge debido a la fuerte electronegatividad' del nitrogeno (3)
comparado con A4/ (1.5), Ga. (1.6) e In (1.7), el electron apantallado es atraido hacia el N
en Nitruros III. Esto da como consecuencia la deformacion de la estructura tetraédrica
regular (ver figura 2.7), produciéndose un rompimiento en la simetria de tal forma que la
fraccion c/a llega ser mas pequefio que el de una tetraédrica ideal (¢/a =1.633). De esta

forma se experimenta una polarizacion espontanea a lo largo de la direccion [0001] sin

! La electronegatividad es una medida de fuerza de atraccion que ejerce un atomo sobre los electrones de
otro, en un enlace covalente.
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aplicar campo eléctrico externo. El coeficiente de la polarizacion espontdnea puede ser

determinado por calculos abinitio [14].

La mayoria de los compuestos III-V cristralizan en la estructura zinc-blenda, excepto los
compuestos IlI-nitruros la fase clbica es metaestable a temperatura ambiente y su forma
mas estable termodindmicamente es la estructura wurtzita. Los nitruros cubicos son mas

dificiles de sintetizar por que no existen substratos cubicos que emparejen con la constante

de red.

V. Fiorentini et al. en 2002, reportaron que la polarizacién espontanea presenta un término
no lineal en la concentracién [15] en las aleaciones 41.Ga;. N , In.Ga; Ny Al.In; N, las

cuales estan determinadas por las siguientes ecuaciones:

P oy ==0.09x — 0.034(1 - x) +0.019x(1 - x), (2.5)
PP, v =—0.042x —0.034(1 - x) + 0.038x(1 - x), (2.6)
Py, v =—0.09x—0.042(1-x) +0.07 Lx(1 - x). 2.7)

. ® Ga

Psr () N

FIGURA 2.7 Polarizacién espontanea en el GaN
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Y campo eléctrico generado por la polarizacion espontanea esta dado por la siguiente

relacion

N

— P PSP

F =-
gogr

donde ¢, es la permitividad en el vacio y ¢, es la constante dieléctrica del material.

La existencia de polarizacion espontanea diferente de cero es una consecuencia de la baja
simetria de la estructura wurtzita, comparada con la estructura zinc blenda, para la cual la

polarizacion espontanea se desvanece [16,17].
2.5 QW’s deformados

En la presente seccion se describe los efectos de la deformacion en QW ’s. Uno de ellos, es
el de romper con la degeneracion en el borde de la banda de valencia, entre huecos pesados
y ligeros y separar en energia ambas bandas, disminuyendo en forma apreciable su

interaccion.
2.5.1 Deformacién mecanica

Una fuerza mecanica que actia sobre una estructura cristalina, cambia las posiciones
relativas de los sitios de la red. Conociendo los desplazamientos relativos de cada sitio de la
red, la deformacion del cristal puede ser descrita por las componentes del tensor de

deformacién dado por la siguiente ecuacion:

1 ou, Ou,
g, = — (L y 0, =123 2.8
Y 2(8uj ou ) b/ (2-8)

i
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donde u,, u, y u, son los desplazamientos relativos de los puntos del cristal a lo largo de
los ejes x,, x, y x,, respectivamente. El tensor de deformacion es simétrico y puede ser

escrito como:
E=&,p &y &pn (2.9

el tensor de tensiones es el que da cuenta de la distribucion de tensiones y esfuerzos
internos en el medio continuo viene dado por wuna matriz simétrica

(o,=0, (i,j=123)), cuyas componentes son (ver figura 2.8):

Ji
oc=|0, 0, Oy (2.8)

Los elementos de la diagonal del tensor de tensiones son de especial importancia en

aplicaciones. Si solamente o,, es diferente de cero entonces la tension es uniaxial,

mientras si ambas o, y &,, son diferentes de cero la tension es biaxial.

En el limite de la teoria de elasticidad lineal la deformacion y la tension estan conectadas

por la ley de Hooke la cual expresa:

3 3
& =22 Su0u> (2.9)

k=11=1
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donde S, son los coeficientes de elastica que forman un tensor de cuarto orden. En la

literatura la tension es expresada en funcion de la deformacion y la ley de Hooke toma la

forma

M e

3
UU:Z

k=

Cubs (2.10)

—_

~
I

—_

con C;, son los constantes eldsticas del material en consideracion. Este tensor es de orden
. . 4 .,
cuatro, es decir tiene 3" = 81 componentes. Pero tanto ¢, como o, son simétricos por lo

cual deben existir relaciones entre las componentes de Ci jkl :

Ci jkl =Cjikl 2.11)
Ci jkl =C ijlk (2.12)

Y debido a la existencia de una funcion energia de deformacion, debe cumplirse:
Ci jkl =Cklij (2.13)

Haciendo uso de las ecuaciones anteriores se concluye que so6lo 6 componentes del tensor

de modulos elasticos son independientes.

Para usar una notacién mas compacta, se pasa a un unico subindice:

6
o, =Y Cue,, (2.9)
k=1

o lo que es equivalente:
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0, ¢, C, C; C, Cs Cgeg

0-2 CZ 1 C22 C23 C24 C25 C26 82

0-3 c = C31 C13 C33 C34 C35 C36 83 (2 10)

0, C41 C42 C43 C44 C45 C46 &,

O-S CS 1 C52 C53 C54 CSS CS() 85

O Co Cp Cu Cy Cgi Ci &

donde C, son las constantes elasticas. La Ec. (2.10) también puede ser escrita como

o,=Ci¢;, 1,j=12,..,6 (2.11)

Las redes cristalinas regularmente exhiben simetrias, las cuales reducen el numero de
constantes necesarias para describir su comportamiento elastico. El numero de elementos
de matriz independientes para los semiconductores son: 3 para la estructura cubica y 5 para
la estructura hexagonal. La matriz C puede ser escrita para semiconductores con estructura

cubica de la siguiente forma

23

—P J
/ o, 13

0-33

FIGURA 2.8 Definicion del tensor de tensiones [18]
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¢, C, C, O 0 0

¢, ¢, C; O 0 0
Co ¢, C, C, O 0 0 2.12)

o o o ¢, O 0

0O 0 0 o ¢, O

0O 0 0 0 0o C,

y para semiconductores con estructura hexagonal

¢, ¢, C; O 0 0

¢, C, C; 0 0 0

C; C;, C; 0 0 0
C=lo o o0 c, © 0 (2.13)

0 0 O 0 C, 0

0 0 O 0 0 %(C11 -C),)

Si una capa epitaxial delgada es depositada sobre un substrato mas pequefia entonces la
constante de red a, en el plano de crecimiento (perpendicular a la direccion de crecimiento)
serd forzada a igualar la constante de red del substrato a,, experimentando un esfuerzo

biaxial a lo largo de la interfase de crecimiento. Por consiguiente, el tensor de tensiones
tendrd dos componentes o,, y o,, sobre la diagonal y por lo tanto se puede ser escrito

CcComo.:

o, 0 0
o= 0 o0, 0 (2.14)
0 0 O

La existencia de una tension biaxial da como resultado un plano deformado. En tal caso, la

deformacion puede ser calculada a través de la siguiente formula:

25



g =—" (2.15)

La constante de red de la capa epitaxial puede ser mayor o menor que la constante de red
del substrato tal como se muestra en la figura 2.9, en donde las tres redes tienen diferente
parametro de red con: a, < a, (material A) y a, > a, (material B) al lado izquierdo, a mano
derecha se muestra la estructura de bandas alrededor del punto I', en la cual se observa que

la banda de huecos ligeros etiquetada con la letras LH se encuentra degenerada con la

banda de huecos pesados (HH).

Material B

Material A L b Eg

k,i,’ NN k;
Substrato HH

I LH

FIGURA 2.9 Diagrama de tres cristalinas redes que tienen diferente parametro de red, con la
caracteristica que a, < a, (material A) y a, > a, (material B) y la respectiva estructura de bandas

en el punto I' cuando no hay deformacion.

En la figura 2.10 se muestra la situacion cuando el material A es crecido sobre el substrato,

presentando una deformacion por alargamiento (&, > 0) al lado izquierdo y al lado derecho

la estructura de bandas en el punto I", en la cual se observa que disminuye el ancho de
banda de energia prohibida y la degeneracion de las bandas de valencia se pierde. Por otra

parte, en la figura 2.11 se muestra el caso opuesto (&, <0) al lado izquierdo y al lado

derecho la estructura de bandas alrededor del punto I', en la cual se observa que al igual
que en la figura 2.10 la perdida de simetria en el punto I' y el aumento del ancho de

banda de energia prohibida.
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Por otra parte la deformacion en las capas epitaxiales cambia la geometria de la red, que
da lugar a un cambio en la estructura electronica, en particular, de los bordes de la banda de
conduccion y de valencia y por consiguiente un cambio en los niveles de energia. De la
teoria de perturbaciones el cambio de energia debido a la deformacién puede ser expresado

como

SE. = LD, (2.16)

donde D, representa las componentes del potencial de deformacion y forma un tensor de

segundo rango.

Deformacion por Material A

alargamiento
Sttt =
Substrato I

FIGURA 2.10 Diagrama de dos cristalinas redes con tienen diferente parametro de red, con la
caracteristica que a, < a, (material A) y la respectiva estructura de bandas en el punto I" cuando

se presenta deformacion por alargamiento.

Para la banda de conduccion, en el punto I' en semiconductores con estructura cubica,

todos los elementos fuera de la diagonal se desvanecen D; =0 (para i # j), dejando tres

elementos de la diagonal principal diferentes de cero, estos son: D,, =D,, = D,, para el

caso isotropico, con lo cual la Ec. (2.11), toma la forma
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5ECCUBICA =D, (&, +&, + &) (2.17)

En cristales con estructura hexagonal, el cambio de energia debido a la deformacion es

dado por:

éEcHEX :Dll(gll +‘922)+D33‘933 (2.18)

Material B
Deformacion
compresiva
— f—
____________ e
Substrato I ky __Y38Es(e) ky
@ HH
\LH

FIGURA 2.11 Diagrama de dos redes cristalinas con tienen diferente parametro de red, con la
caracteristica que a, > a, (material B) y la respectiva estructura de bandas en el punto I" cuando

se presenta deformacion compresiva.

2.5.2 Deformacion por polarizacion piezoeléctrica

Cuando se aplica tensiones a cristales, estos adquieren una polarizacién eléctrica en su
masa, apareciendo una diferencia de potencial y cargas eléctricas en su superficie. Ademas,
la geometria de la estructura cristalina cambia debido a que la tension actia para separar las

cargas y romper la neutralidad electrostatica en el cristal (ver figura 2.12).

Si se aplica una tension arbitraria actuando sobre el cristal, entonces la polarizacion

inducida puede ser escrita como:
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P =Y dyo, (2.19)

6
k=1
Donde d; son los modulos piezoeléctricos. La polarizacion piezoeléctrica en la estructura
wurtzita bajo una deformacion biaxial es dado por

C
P, =2¢,,(e5, — e, C—”) (2.20)

33

donde

e = (¢, +cp)d;
€y = 20;3d,; +Cyd,

€5 = Cuds

La polarizacion total es la suma de la polarizacion espontanea y piezoeléctrica

(P=Pgy+ Py )y el campo eléctrico es dado por

5
P
EyE,

F=-

2.21)

donde ¢, es la permitividad en el vacio y ¢, es la constante dieléctrica del material.

FIGURA 2.12 Diagrama esquematico de la separacion de carga en GaN crecido a lo largo de la
direccion [0001], que causa la apariencia de una polarizacion descompensada. Al lado izquierdo se
muestra la red cristalina no tensionada, y al lado derecho se muestra las posiciones atdmicas cuando
la red cristalina esta sujeta a tension.
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Para entender la influencia de los campos piezoeléctricos en el perfil de la estructura
electronica, se considera un QW basado en un material piezoeléctrico con una constante
dieléctrica uniforme, entonces la magnitud del campo eléctrico en el QW, asumiendo

barreras idénticas esta dada por

P._—-P )
F — ( b,w w,b) b,w (222)
e, +1,)

donde P, , son las magnitudes de la polarizacion en el pozo y la barrera respectivamente y €
es la constante de permitividad. Los campos eléctricos en el pozo y la barrera pueden ser de

signo opuesto. Esto puede ser expresado analiticamente mediante la siguiente ecuacion

Fl +Fl =0 (2.23)

lo que implica que la distribuciéon del campo eléctrico a través de la estructura es

proporcional de los anchos de las capas.

El campo piezoeléctrico altera el perfil de la estructura de bandas, lo cual puede ser
representado por el siguiente potencial con respecto al sistema de coordenadas de la figura

2.13.

el z+V,, para z<0
V(z)= el z, para 0<z</, (2.24)
eF,z++V, +F I, para z>/

donde /,, es el ancho del pozo y V} es el alto de la barrera.

Otro importante efecto del campo piezoeléctrico es el apantallamiento por electrones

libres. El potencial lineal causa que los electrones se retinan alrededor de las interfaces
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induciendo cargas. Si la densidad de portadores en el QW es comparable a la densidad de
cargas inducidas por el efecto piezoeléctrico el campo electrostatico debido a los electrones
libres puede ser anulado por el campo piezoeléctrico. Sin embargo, como la carga inducida
en las interfaces es usualmente mucho mas grande que el limite de dopamiento en el QW

este efecto de apantallamiento no es pronunciado.

AIN GaN AIN

Energia (eV)
)

, per.
1 1
0 l 7z S ._L g ap ey ey G g ooy R T |_
v 40 20 0 20 40 60
FW Eje de crecimiento (A)
(a) )

FIGURA 2.13 (a) diagrama esquematico del campo eléctrico inducido en QW basado en
materiales piezoeléctricos. (b) Estructura de bandas del GaN/AIN con las funciones de onda de el
estado base y el primer estado excitado [18].

El cambio del perfil de la banda debido al campo piezoeléctrico puede tener una fuerte
influencia en las energias de transicion, como se puede observar en la figura 2.14. En esta
figura al lado izquierdo se muestra una comparacion entre las energias de transicion las

subbandas mas bajas en OQW'’s de AIGaN/GaN con 'y sin campo eléctrico externo.
El campo piezoeléctrico puede modificar considerablemente las propiedades de

localizacion de las funciones de onda, disminuyendo o incrementando el traslape entre el

estado base y el primer estado excitado. Esto se puede reflejar en el elemento de matriz
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bipolar definido como z, = <‘Pi|z“{’ j> y consecuentemente en las propiedades Opticas de

intrabanda de los OW's.

12— _ T -
1k 10?
~ 08} ~ &
% Con campo piezoeléctrico axf! 8-
~— L St L Sin campo piezoeléctrico
~ 0.6 =
ﬁ—. 0.4 I o
0.2 Sin campo piezoeléctrico T Con campeo piezoeléctrico
0 L . .. P VR DN I L p L P B L RPN
10 20 30, 40 50 10 20 30 20 50
I (&) LA
(a) N (b) W

FIGURA 2.14 Tlustracion de la influencia del campo piezoeléctrico sobre las propiedades
opticas y electronicas de las propiedades de GaN/AIN como funcién del ancho del QW (/,), (a) La
diferencia de energia y (b) el elemento de matriz bipolar [19].

2.6 Efectos de segregacion en los niveles de energia en QW'’s de InGaN/GaN

Un efecto a considerar en el QW de InGaN/GaN es la segregacion de atomos de indio
durante el crecimiento de los OW’s que conduce a interfaces no abruptas entre los
semiconductores InGaN y GaN. La segregacion es el proceso mediante el cual las
diferencias de energia eldstica y de enlace entre los sitios de volumen y la superficie
resultan en la migracion de una clase de d&tomo. En el caso del In,Ga; N crecido sobre GaN
por epitaxia de haces moleculares, los atomos de Indio no se incorporan de inmediato en las
capas que van creciendo, sino que una cierta cantidad de atomos de /ndio permanece en la
superficie sin incorporarse en el cristal. Esto conduce a un perfil de concentracion de Indio
dentro del pozo. Al término del deposito y comienzo del crecimiento de la segunda barrera,
el Indio segregado se incorporara gradualmente en esta segunda barrera produciendo un
perfil de Indio dentro del pozo. La aleacion de InGaN es de interés, puesto que la

incorporacion de /n en el GaN produce una gran variacion del ancho de banda de energia
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prohibida. Como el ancho de banda de energia prohibida del c-GaN (c-GaN fase ctbica del
GaN) esta alrededor de 3,2 eV [20] y el ancho de banda de energia prohibida del /nN esta
alrededor de 0,9 eV [21], en otras palabras, se puede tener anchos de banda de energia
prohibida de esta aleacion que van desde el UV hasta el infrarrojo (/R) pasando por el

espectro visible.

Para diferentes concentraciones de Indio correspondientes a diferentes rangos de
temperatura de crecimiento, el perfil del potencial debido a la segregacion ha sido calculado
usando las ecuaciones propuestas por Muraki et al. [22]. Muraki cuantifica este efecto en
términos del coeficiente de segregacion R, que representa la probabilidad de que un 4tomo
de Indio ceda su lugar a un atomo de Galio producto del crecimiento de la estructura, lo
cual da la concentracion de Indio de la n-ésima monocapa para una concentracion nominal
de Indio xy, dada por la siguiente ecuacion

xn:{ x,(1-RY) 1<n<N, en elpozo @.1)

x,(I-R"R"™  n=N, enlabarrera

donde N es el numero total de en monocapas de InGaN/GaN en el pozo cuantico. En la
figura 2.15 se presenta el perfil de concentraciébn de Indio para el pozo cuantico
Ing ,GaysN/GaN con y sin segregacion de Indio tomando en cuenta el modelo de Muraki.
En esta figura la linea solida representa el caso cuando el coeficiente de segregacion es 0.8,
en donde los atomos de /ndio son redistribuidos a lo largo del eje de crecimiento y modifica
la banda de valencia y la banda de conduccion y la linea trazos representa el caso cuando

coeficiente de segregacion es cero.
Otros estudios presentan un analisis de la segregacion de la superficie de los d&tomos de /n

durante el crecimiento de estructuras semiconductoras por epitaxia de haces moleculares

(MBE) y su influencia en los niveles de energia en pozos cuanticos (QW'’s) sujetos a
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campos piezoeléctricos de InGaAds/GaAs y InGaN/GaN para campos moderados [24, 25,
26].

0.25 R . s
Direceidn de Coeficente de
crecittiento ——
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FIGURA 2.15 Perfil de segregacion de Indio para el pozo cuantico Ing,GagsN/GaN con y sin
segregacion de Indio tomando en cuenta el modelo de Muraki [22]. La linea so6lida representa el
caso cuando el coeficiente de segregacion es 0.8 y la linea trazos representa el caso cuando
coeficiente de segregacion es cero.

2.7 Propiedades opticas

Uno de los objetivos de la fisica de la materia condensada es explicar y
predecir las propiedades de los so6lidos a partir de los atomos constituyentes. El
empleo de mediciones oOpticas ha sido una de las formas tradicionales para el
entendimiento de las propiedades de los a&tomos y al mismo tiempo las mediciones Opticas
son una herramienta poderosa que nos permiten determinar las posibles aplicaciones que de

los materiales y en particular de los semiconductores.

En esta seccion se va a restringir al caso de la fotoluminiscencia en semiconductores

describiendo aspectos generales de esta técnica.
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2.7.1 Fotoluminiscencia en semiconductores

Se refiere ala emision de radiacion optica que experimenta un material, resultado de la
excitacion a un estado fuera de equilibrio por la radiacion con la luz. La fotoluminiscencia
es una técnica de caracterizacion no destructiva, empleada para el analisis de propiedades
extrinsecas e intrinsecas de semiconductores y de heterostructuras cudnticas. En

semiconductores la emision de luz es claramente un proceso de no equilibrio, debido a

las transiciones Opticas de portadores entre un estado de energia inicial i> y otro final f >

con emision de fotones, el estado inicial es un estado excitado, de forma que alcanza el
equilibrio al ceder energia. Existen dos formas de disminuir la energia del sistema
electrénico puede ser no radiativa (emision de fonones, captura por centros profundos,
efecto Auger) o radiativa (emision de fotones). Consecuentemente, la emision de luz no es
el proceso inverso a la absorcion, puesto que en el segundo caso hay una eficiencia del
100% mientras que en la emision espontanea las transiciones radiativas son s6lo una
pequeiia fraccion de todos los posibles mecanismos de relajacion. Por tanto, es relevante
averiguar las probabilidades por unidad de tiempo de que ocurra un tipo de transicion u
otra, tanto radiativa como no radiativa. Si la probabilidad de transiciones no radiativa de un
nivel a otro es mucho mayor que la probabilidad radiativa, entonces esta tltima transicion
apenas se observard en los experimentos de PL. En fotoluminiscencia el principal interés

se presenta en las transiciones radiativas.

2.7.2 Transiciones radiativas a través de la brecha prohibida de energia en un

semiconductor

Cuando un fotoén incidente con energia mayor que la brecha de energia prohibida genera
un par electron-hueco en el semiconductor, la atraccion coulombiana puede conducir a la
formacion de un estado excitado en la cual el electrén y el hueco permanecen ligados, este

estado excitado se le denomina exciton libre. En la figura 2.16 se presenta los procesos de
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recombinacion electron-hueco que se presentan en un semiconductor a través de la brecha

de energia prohibida del semiconductor. Estos son:

1. Proceso de C—V. Transicion de la banda de conduccion a la banda de valencia, la
cual se puede observar a altas temperaturas, ya que semiconductores sometidos a
una excitacion de alta intensidad, los interacciones electron- electron y hueco-hueco

pueden ser mas fuertes que las interacciones de portadores con los fonones.

2. Proceso de E—V. Es el decaimiento excitonico, presentado unicamente en
materiales puros y a temperaturas bajas, cuando k7 no es mayor que la energia de
amarre del exciton. Son posibles dos procesos de decaimiento. El primero proceso
es emision de excitones libres: el cual al recombinarse emite una linea espectral
muy estrecha (del orden de 1.5 eV en GaAs). El exciton se puede visualizar como
un hueco libre y un electron libre, que por tener cargas opuestas experimentan una
atraccion coulombiana. Por lo tanto el electron puede orbitar alrededor del hueco
comportandose como un atomo hidrogenoide. El segundo proceso es emision de
excitones ligados: se presenta cuando se tiene impurezas en el semiconductor. La
caracteristica de emision de los excitones ligados es que presentan una energia un

poco menor que la correspondiente a un exciton libre.

3. Proceso de D—V. En esta transiciéon un electron ligado a un donador neutro se
recombina con un hueco en la banda de valencia. La energia de transicion es E,-Ep.
Estas transiciones sobre donadores con energias de ionizacion grandes ocurren por
debajo de la energia de la brecha energética tal como se muestra en el proceso

DD—V de la figura 2.16.
4. Proceso de C—A. En este proceso el electron en la banda de conduccién de un

semiconductor intrinseco cae a un atomo aceptor que deberia tener una energia

E, - E . Las transiciones desde la banda de conduccion hasta los centros aceptores
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profundos ocurriran debajo de la brecha energética, tal como es mostrado en el

proceso C—DA de la figura 2.16.

® c c c
[ ] [ ]
- .._ -
E —
D DD
Par electrén-hueco —.—
creado por bombeo DA
optico A —O—
V v
O
O v v v \%

FIGURA 2.16 Procesos de recombinacion electrén hueco a través de la brecha energética.

5. Proceso de D—A. Si en el mismo semiconductor estan presentes tanto los
donadores como los aceptores, en suficiente cantidad, las transiciones pueden
ocurrir cuando un electron deja al donador neutral y va al aceptor neutral. Luego de
la transicion, tanto los aceptores como los donadores se ionizan, y a una distancia r,
tienen una energia de amarre Ey=-&’/dneoKr. La energia de transicion deberia ser

E,-E,-E,—E,. Se espera ver una seric de picos abruptos para diferentes

valores permitidos de 7.
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Capitulo

Efectos de la Segregacion en las

Propiedades Opticas de los QW’s

3.1 Introduccion

La comunidad cientifica ha mantenido un interés creciente en los QOW’s basados
en GaN durante los ultimos afos, debido a su impacto como material clave en la
fabricacion comercial de diodos emisores de luz (LED) y diodos laser (LD) en el rango del
azul al ultravioleta (dispositivos optoelectronicos de longitud de onda corta), lo que
demostr6 convincentemente el enorme potencial de los nitruros del grupo III. Actualmente,
los QW'’s basados en InGaN/GaN son usados como region activa en estos dispositivos. La
calidad estructural es pobre en cuanto a la homogeneidad y a la presencia de interfaces
abruptas que resulta de una fuerte diferencia quimica entre el GaN y InN, asi como, de la
falta de coincidencia entre el pardmetro de red del material de la barrera y el pardmetro de

red del material del pozo, asociado con una alta densidad de dislocacion. Se han realizado
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una serie de esfuerzos dirigidos a investigar el origen de las variaciones en la composicion,

asi como, su impacto en las propiedades opticas [23].

Todos los nitruros del grupo III en fase wurtzita tienen una fuerte polarizacion
macroscopica espontanea y coeficientes piezoeléctricos grandes, los cuales han sido
reportados en calculos ab intio [9, 10]. La variacion abrupta de la polarizacion en la
superficie e interfaces de la polarizacion de las cargas crean un campo eléctrico interno del
orden de MV/cm. Este campo lineal inducido causa una separacion espacial de los
electrones y huecos confinados dentro de las capas activas de los dispositivos y por
consiguiente consecuencias importantes sobre las propiedades opticas de los diodos laser,
diodos laser emisores de luz basados en nitruros. Los campos eléctricos debidos al efecto
piezoeléctrico presentes en nitruros III-IV aparecen en presencia de tension. El sistema
InGaAs/GaAs es la heteroestructura pseudomorfica tipica en la cual los campos eléctricos

moderados pueden ser producidos.

En 2004 M. Lopez et al., crecieron QW'’s In.Ga;..As/GaAs por epitaxia de haces
moleculares (MBE) sobre substratos GaAs orientados a largo de las direcciones (71n), con
n=1,2,3,4 donde las propiedades Opticas y estructurales de los dispositivos fueron
estudiados por fotoluminiscencia, fotoreflectancia y medidas de microscopia de fuerza

atomica [24].

Otro efecto a considerar en estas estructuras es la segregacion en la superficie del Indio
durante el crecimiento de los QW'’s que conduce interfaces no abruptas y superficies
diferentes a las del volumen. Para diferentes concentraciones correspondientes a diferentes
rangos de temperatura de crecimiento, el perfil del potencial ha sido calculado
fenomenlogicamente usando las ecuaciones propuestas por Muraki et al. [22]. El efecto de

la segregacion del Indio nos da el perfil de su concentracion real dentro del pozo.
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En 2006 HIJ.R. Jinschek et al., investigaron el comportamiento bajo esfuerzo de QW'’s
multiples de InGaN/GaN con una alta composicion de [Indio, usando microscopia
electronica de transmision (7EM). Ellos encontraron que la posicion del pico de emision
principal en QW’s miultiples con una concentracion de /ndio mayor que la concentracion
critica es afectado significativamente por el aumento en el numero de  QOW's. Ellos

identificaron un cambio al rojo debido a el aumento de el nimero de QW'’s [27].

Inicialmente, en la seccion 3.2 se describe el QW InGaN/GaN, especificando el
calculo de las energias entre el electron confinado y los estados hueco fueron graficados
como una funcién del ancho del pozo tomando en cuenta los efectos de segregacion del
Indio dentro de QW de InGaN/GaAN. La Ec. de Schrodinger se resolvid analiticamente
considerando un potencial simétrico, en donde el perfil del potencial del QW se parece a la
forma de la barrera en el pozo debido a la segregacion de los atomos de /ndio en las
heteroestructuras semiconductoras, luego en las secciones 3.3 y 3.4 se presenta una revision
de la literatura, resaltando los trabajos con los cuales se compararon los resultados
obtenidos, posteriormente, en la seccion 3.5 se discuten los resultados en la presente tesis
con los trabajos reportados en la literatura y finalmente, en la seccion 3.6 se expresan las

conclusiones parciales del capitulo.

3.2 Modelo tedrico

Este estudio se basa en la comparacion del espectro de PL con el calculo de la
energia de transicion entre el primer estado de huecos y el primer estado de electrones, el
modelo teorico predice el perfil de la barrera y el pozo para ser incluidos en la ecuacion de
Schrodinger. Se ha empleado un potencial de confinamiento para la descripcion de la

segregacion del indio, dado por la siguiente ecuacion:
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U(x)

Vo(z) =— , (3.1)
cosh? cf(zj

a

donde U(x) representa el alto de la barrera del QW de ancho 2a y x es la concentracion

S

nominal del In, £ es el pardmetro de interdifusion. Llamando «, ==y realizando el
a

cambio de variable y = tanh(e,z); introduciendo la notacion [28]

o= [Z2ME (3.2)
he,

L0 — (s +1) (3.3)

s=%[1+ (l+im;J] (3.4)
1

en la ecuacion de Schrodinger se obtiene [37]

AN A
dz{(l z)dz}+{s(s+l) 1 2};( 0. (3.5)

al2

Empleando el cambio de variable y = (1— 7*)**w(y), se puede expresar la Ec. (3.5)

como
u(l—w)w" (W) — Qu — 1)1 + )W (1) = (& — s)(e + 5 + hw (3.6)

La solucion finta para y =1 (es decir, para z=x), es
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y@&):O—Z)ﬁﬁ{a—&a+s+La+Ll%£} (3.7)

donde F(o,u,v,y) la funcion hipergeométrica confluente, y los eigenvalores de energia se

obtienen de proponer

w=>Y Au" (3.8)

y remplazarla con sus respectivas derivadas en (3.43) se obtiene de la formula de

recurrencia

a=s—n (3.9

y (3.10)

@,(2) =(1—;{2)(5F{a—s,a+s+l,a+l,1_2;1,

1

- . z 2m'E. |2
con m es lamasa efectiva y =tanhé| — |, a=|-———"5 |, a-s=-n,yF(o,uv,y)
a h (&/a)

la funcién hipergeométrica confluente.
Existe evidencia experimental que la seleccion del perfil del potencial con segregacion

en estructuras de /nGaAs/GaAs no es modelada con la suficiente aproximacion por un

potencial descrito por la Ec. (3.1). Esto es atribuido al hecho que la forma del potencial
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calculado usando el modelo propuesto en la Ref. [22] da un potencial asimétrico. Sin
embargo, en la presente tesis se ha hallado que la escogencia del potencial descrito por la
Ec. (3.1) es util para estudiar la segregacion y por consiguiente entre la energia de

transicion entre el primer nivel de huecos y el primer nivel de electrones (1h-1e) en OW's.

: 4 . 3 .
Se considera una particula de carga e y masa efectiva m enun QW finito de ancho

2 a . El potencial del pozo cudntico como

Pz~ {VO (2) + eFz, 2| < a, 3.11)

Vo (2), z<-ayz>a.

con F el campo eléctrico en el OW.

Energia (eV)

Distancia (z/a)

FIGURA 3.1 Perfil del pozo de potencial para diferentes concentraciones de Indio.

En presencia de un campo eléctrico, se calcula el estado base variacional de un QW
delgado dentro de la aproximacion de la masa efectiva, empleando una funcion de onda

variacional de la forma [30]
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74
V() =N, (04500, (3.12)
donde ¢,(z)es la funcién de onda del estado base no perturbado, S es el parametro
variacional y N, es el factor de normalizacion definido como N ﬁ=[1+(b/2a)2<z2>]'” % con

<z">=<jo(2) |z’| jo(z) >. Usando las Ecs. (3.11) y (3.12) se calcula la energia del estado

base empleando el método variacional, cuyo valor minimizado es

o L[2AF)  wp
E(/)’)—Eo+7[{ oy +2m*(2a)2] (3.13)

Ey es la energia del estado base con campo eléctrico cero y

202 %/ 2\3
) 2ah22>2 1_\/1+16eFm<z> | G4

dentro de esta aproximacion, la energia de transicion entre el primer nivel de huecos y el

primer nivel de electrones (1h-1e) puede ser escrita como [31]
OE=E,+FE, +E, +0¢,+0¢y,, (3.15)

donde d¢,=E (B)-E, y 0¢,=E,(B)—E,, E, es el ancho de banda de energia

prohibida del pozo, en la cual se han tenido en cuenta los efectos de la tension y la

temperatura y esta dada por

AT?
S+T°

E,=E" + AE - (3.16)
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E;™" representa el ancho de banda de energia prohibida del pozo dependiente de la

concentracion y el cambio de energia debido a la tensién. Los pardmetros en el presente

calculo para el InGaN 'y GaN se presentan en las tablas 3.1 y 3.2 respectivamente.

TABLA 3.1. Variacion de los parametros como una funcién de la concentracion de /n.

Cantidad Variacion con x
0 32,33 .
E (eV) 34(1-x)+19x =3.2x(1-x) (tensionado)
m,(m,) 0.2 >

34
my, (my) 1.1

TABLA 3.2 Parametros del GaN.

o (eV/K)  0.939x107>%
B(K) 772 %

GaN 35
EJ™ (eV) 34

El desplazamiento de la banda de conduccion es del 67 % del total del

desplazamiento de la banda. E, y E,, las energias del estado base confinadas para

electrones y huecos respectivamente y estan dadas por la Ec. (3.10).
3.3 Resultados experimentales

Con la finalidad de comparar los resultados obtenidos, se considera el trabajo
publicado por Berkowickz et al. [36]. Ellos crecieron muestras de /nGaN/GaN mediante la
técnica MOCVD. Una capa de GaN con un ancho de 19 nm fue primero depositada a una
temperatura de 525 °C. Luego, ellos depositaron una capa de GaN de ancho 2.5 pm a una

temperatura de 1050 °C. Posteriormente, 14 periodos de OW’s de InGaN a una temperatura
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de 790 °C, dopados con una densidad de 2x10~ ¢m™ de ancho 4.6 nm. Los picos de

energia de fotoluminiscencia vs la energia del foton para estas estructuras se muestran en la

figura 3.2.

In, o5G2, g, N/GaN ;"‘l
T=15K I
d,,=80nm ih

PL u. a.

T T T T T T T T
24 2.6 2.8 3.0 32 3.4

Energia del fotan (eV)

FIGURA 3.2 Espectro de Fotoluminiscencia (lineas a trazos) [36].

3.4 Resultados tedricos

En 1999 Berkowickz et al. [36] calcularon la estructura de bandas y las propiedades
opticas de InGaN/GaN usando el modelo de Kane-Luttinger tomando en cuenta la simetria
de la estructura wurtzita [37], sus resultados se muestran en la figura 3.3, en donde la linea
a trazos representa los resultados tedricos obtenidos empleando el modelo de Kane-
Luttuttinger con un campo eléctrico F=0 kV/cm. La linea solida representa los resultados
teoricos con un campo eléctrico F'=900 kV/cm. Es de resaltar que el ajuste logrado con este

modelo difiere de los resultados experimentales.
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FIGURA 3.3. Picos de energia de fotoluminiscencia vs ancho del OW. Los puntos sé6lidos
representan los resultados experimentales obtenidos mediante la técnica de fotoluminiscencia [36]
para las energias de transicion e-h. La linea a trazos representa los resultados teoricos obtenidos
empleando el modelo de Kane-Luttuttinger con un campo eléctrico F=0 kV/cm. La linea sélida
representa los resultados tedricos obtenidos empleando el mismo modelo con un campo eléctrico
F=900 kV/cm.

3.5 Anadlisis y discusion

En la Fig. 3.4 sepresenta el espectro de fotoluminiscencia de cuatro QW's de
10, 22, 30 y 52 A, que presenta las posiciones de los picos de energia experimentales en 15
K. Se grafica la energia de los picos de fotoluminiscencia como funcién del ancho del
pozo dado por la Ec. (3.15). Se observa que el modelo de interdifusion del /n propuesto en
la presente tesis, para las transiciones e-4 estan en acuerdo con los picos de
fotoluminiscencia observados. El campo eléctrico obtenido es del orden de 900 kV/cm
usando una concentracion nominal del 10.5 %. La magnitud del campo eléctrico es del

orden del campo piezoeléctrico tedrico en Ing ;9sGag.s9sN/GaN.
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FIGURA 3.4. Energia de los picos de fotoluminiscencia para Ing ;9sGag.s9sN/GaN en funcion del
ancho del QW para la temperatura de 15 K. Los puntos solidos representan los resultados
experimentales obtenidos mediante la técnica de fotoluminiscencia [36] para las energias de
transicion e-h. La linea solida representa los resultados teoéricos obtenidos empleando nuestro
modelo con un campo eléctrico F=900 kV/cm.

3.6 Conclusiones

Se desarroll6 un modelo fenomenolégico para la recombinacion par electron-hueco en el
OW tomando en cuenta los efectos de segregacion y los campos eléctricos internos. Se
grafico, dentro de esta aproximacion, los picos de energia de fotoluminiscencia
experimental de QW'’s piezoeléctricos Ing. 19sGag.s9sN/GaN como una funcion del ancho del
pozo, y con una excelente correspondencia favorable entre las energias de transicion teorica

y experimental.
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Capitulo

Efectos de campos eléctricos intensos en

las propiedades opticas de QW’s

4.1 Introduccion

Los QW'’s basados en GaN han sido exitosamente aplicados en diodos emisores de luz
en el azul y verde [37, 38, 39], a pesar de la pobre calidad estructural del material. Todos
los nitruros del grupo III en la fase wurtzita poseen una fuerte polarizacion espontdnea y
coeficientes piezoeléctricos grandes, que han sido hallados de calculos ab initio [9, 10]. La
variacion abrupta de la polarizacion en las superficies e interfaces surge de la fuerte
polarizacion de las cargas, que da a lugar a fuertes campos eléctricos internos del orden de

1 MeV/cm en nitruros.

En paralelo al progreso en la fabricacion de dispositivos Opticos, ha habido fuertes

discusiones sobre las propiedades Opticas de los QW'’s basados en GaN, AlLGa;.N e
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In,Ga; N en presencia de un campo eléctrico intenso. Particularmente, los OW’s de
Al,Ga;N/GaN han sido estudiados, debido a que existe un cambio al rojo en el espectro

de emision Optica de QW'’s tensionados [40] y no tensionados [7].

Recientemente, estructuras de QW de GaN/AIN fueron crecidas empleando la técnica de
epitaxia de haces moleculares asistido por plasma, aprovechando el efecto de agente
tensoactivo de Ga. Los OW’s muestran una emision de los picos de PL en funcion del
ancho del pozo con las energias de foton en el rango entre 4.2 y 2.3 eV, es decir, la emision
llega a ser mas baja que el ancho de banda de energia prohibida del GaN y varia
linealmente para pozos anchos (> Inm) [8]. El campo eléctrico interno es del orden de 10
MV/em  en QW'’s de GaN/AIN, deducido de los experimentos y en acuerdo con los

resultados tedricos de primeros principios predichos por Bernardini [9].

En este capitulo, se presenta en la seccion 4.2 una manera alternativa de tomar en
consideracion el cambio de energia debido al esfuerzo, la dependencia del ancho de banda
de energia prohibida con temperatura y la presencia de campo eléctrico interno en el QW
sobre la energia de emision en el espectro de PL. La energia de transicion del electron-
hueco en el QW es calculada usando funciones de onda variacionales para el electron
(hueco) de acuerdo con: (a) la energia de transicion en el QW es mas grande que el ancho
de banda de energia prohibida del GaN (campos de piezoeléctricos moderados) y, (b) en el
limite de campo eléctrico interno intensos cuando el QW emite energias mas bajas que el
ancho de banda de energia prohibida del GaN. Bajo estas aproximaciones el campo
eléctrico incorporado es usado como parametro de ajuste, cuando se compara con los picos
de PL experimentales de QW'’s basados en GaN. En las secciones 4.3 y 4.4 se describe
algunas caracteristicas importantes de los QOWs de AlGaN/GaN y AIN/GaN
respectivamente, ademas, se presenta los resultados experimentales de los espectros de
fotoluminiscencia. En la seccion 4.5 se presentan los resultados obtenidos en la presente

tesis y finalmente en la seccion 4.6 se presentan nuestras conclusiones.
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4.2 Modelo tedrico

Este estudio se basa en la comparacion de los espectros de PL con las energias de
transicion calculadas, el perfil del potencial es incluido en la ecuaciéon de Schrodinger.
Considérese un QW piezoeléctrico, entre barreras libres de esfuerzo. Se supone que el
potencial es proporcional a eFz en el W, donde z es la coordenada a lo largo del eje de
crecimiento en el QW, F es el campo de piezoeléctrico y e la carga del electron. Dentro de

esta aproximacion la energia de transicion electrén-hueco es dada por

OE =E,+E,+E, +0¢,+ ¢, 4.1
donde E, es el ancho de banda de energia prohibida del pozo, en la cual se han tenido en
cuenta los efectos de la tension y la temperatura y estd dada por

AT?
O+T’°

0
E,=E, +AE - (4.2)
el primer término en la Ec. (4.2) representa el ancho de banda de energia prohibida del
GaN sin esfuerzo, el segundo término es el cambio de energia debido al esfuerzo y el
ultimo término determina el efecto de la temperatura sobre el ancho de banda de energia

prohibida.

En los experimentos de PL de QW'’s de GaN/Al.Ga,..N, se observa, que la energia de
emision disminuye con el aumento del ancho del OW. En cierto ancho critico del QW (para
campo eléctrico interno fijo), la energia de emision se encuentra por debajo del ancho de
banda de energia prohibida del GaN. Considerando los efectos del confinamiento, se

espera un corrimiento al azul con respecto al ancho de banda de energia prohibida del GaN.
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Para calcular la magnitud de este campo eléctrico, F, se ha llevado a cabo los célculos
dentro de la aproximacion de masa efectiva para energia de transiciéon electron-hueco del
estado de base del QW en funcidn del ancho del pozo para valores de F. La Figura 4.1a
muestra las estructura de bandas de energia del QW sujeto al campo piezoeléctrico
moderado; mientras que, la figura 4.1b muestra las estructura de bandas de energia del QW
sujeto al campo piezoeléctrico intenso, en donde, los huecos y los electrones estan
débilmente confinados y la separacion entre los mismos depende fuertemente de la

intensidad del campo eléctrico interno.

Banda de

conduccion Banda de
conduccién

L

- -
F F
— <+

Banda de
valencia

Bandade [~~~ 7
valencia

2a
ey

(a) (b)

FIGURA 4.1 Diagrama esquematico de las energias y funciones de onda de electrones y huecos
en QW’s tensionados con (a) F moderado y (b) campo piezoeléctrico fuerte.

. 7 ’ . * .
Considérese una particula de carga e y masa efectiva m en un QW finito de ancho

2 a. El potencial del QW es

Fz, ,
Vi) = eFz zl<a 3)
Vy(2), z<—-ay z>a.
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con F#0 en el QW y cero dentro de las barreras. La energia del electron es encontrada
resolviendo la ecuacion de Schrodinger incorporando la Ec. (4.3) y empleando la funcion

variacional [30]
Pz
w(z)=N,(1+ 2*)% (2) (4.4)
a

donde ¢,(z)es la funcién de onda del estado base no perturbado, S es el pardmetro
variacional y N, es el factor de normalizacion definido como N, ﬂ=[1+(b/2a)2<22>]'1/ * con

<z’>=<jo(z) |z}| Jo(z) >. Usando las Ecs. (4.3) y (4.4) en el valor promedio del

Hamiltoniano, se calcula la energia del estado base, cuyo valor minimizado es

~ 1 26ﬁ<zz> h2ﬂ2
Ep)=Eo+ N [ 2a 2m*(2a)2} (45)

con Ej la energia del estado base con campo eléctrico cero y

2 166> F2m"(22)
ﬂ—izah 1—\/1+ < > , (4.6)

por lo tanto, el cambio de energia producido para electrones atribuible al campo
piezoeléctrico puede ser expresado como dEe(b)-Ey., que disminuye con el aumento del
campo eléctrico incorporado en el QW. Un proceso similar puede ser realizado
considerando el potencial de huecos, con el objetivo de calcular la energia de transicion
entre el primer estado del electron y el primer estado del hueco en presencia de campo

eléctrico.
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Por otro lado, en el limite de campos eléctricos fuertes la energia de emision de PL esta
por debajo de la energia del ancho de banda de energia prohibida del GaN. Para modelar
estas energias se empleo un potencial triangular, con el cual se calcularon las energias de
transicion entre el primer estado de energia del electron y el primer estado de energia del
hueco del estado base y se compararon con resultados experimentales. Las funciones de
onda analiticas simples hacen posibles, calculos de las propiedades de QW'’s, de forma mas
conveniente que las soluciones numéricas auto consistentes o funciones analiticas mas
complicadas han sido empleadas. Por esa razon las soluciones aproximadas han sido
ampliamente usadas en los calculos de QW'’s. La més simple de estas, fue propuesta por

Takada y Uemura [41], funcidén que es empleada a continuacion

32 ey
3’;} ze 2 (4.7)

|

donde b es el parametro variacional que se calcula minimizando la energia de electron para
un valor dado del ancho del QW 'y la masa efectiva del electron. Debido a la sencillez de la
funcion de onda, es posible calcular el valor promedio del Hamiltoniano. La energia del

estado base para electrones es

SF@jhzbﬁ 2\10eF 16eFm, "

e. erm
E(b)=—22 — 4+T| = |/, b, =| —— 4.8
(P) 16m, (3) on, * 7 ( n’ j (4.8)

donde G(z) es la funcion de Gamma. Entonces, sustituyendo la Ec. (4.8) en la Ec. (4.1), se

obtiene la energia de los picos PL como una funcion del campo de piezoeléctrico y el

( j
3
12

2/3
6ehF
5E = Eg —2eaF + [rn*lu) (49)

con
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1/3
LY o1
m* mi/S m;ll/3

como se puede observar en la Ec. (5.9), los picos de energia de PL son una funcion lineal

de 2a y para el ancho del OW'y campos eléctricos fuertes tal que OF < E, la energia

involucrada en la recombinacion electron-hueco es mas baja que el ancho de banda de

energia prohibida del QW.
4.3 El QW de AlGaN/GaN

De manera similar al caso de dispositivos optoelectronicos basados en arseniuro e
antimonio, en los QW'’s se usa actualmente como region activa los nitruros que son
fundamentales en la elaboracion de diodos y diodos laser [38]. Es conocido el enorme
campo eléctrico interno del orden de kV/em en QW’s con estructura wurtzita de
AlGaN/GaN [42,43]. En los ultimos afios, la polarizaciéon espontanea esta siendo
considerada tedricamente debido a la enorme influencia esperada sobre las propiedades del
AlGaN/GaN [9, 44]. Estructuras como los OW'’s de GaN/AlGaN con alto contenido de
aluminio [45] muestran emision en longitudes de onda corta. Sin embargo, la desigualdad
de los parametros de red de la barrera y el pozo da como resultado la presencia de defectos
de crecimiento y dislocaciones que, a su vez, causa una disminucion en la intensidad de la
emision, sobre todo a temperatura ambiente donde la mayoria de los dispositivos opera. La
intensidad de fotoluminiscencia en estos QW’s disminuye por un factor de 100 cuando se
aumenta la temperatura de 10 a 300K. Incorporando el A/ en el material del pozo tiene un
efecto dual: el primero de reducir la falta de coincidencia entre las constantes de red y el
segundo la emision es mas intensa (UV). Recientemente, Chitnis et al. [46] mostro que
heterostructuras de A/.Ga;N/Al,Ga;.,N muestran mejores propiedades Opticas. Los
defectos de crecimiento también pueden ser evitados usando aleaciones cuaternarias de
AlGalnN. Tales capas, con diferentes concentraciones de A/ y In en los pozos y barreras,

puede contribuir o la coincidencia entre las constantes de red.
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4.3.1 Resultados experimentales

La figura 4.2 muestra el espectro de fotoluminiscencia a la temperatura de 10 K
obtenido por Grandjean et. al. [7] de una muestra que contenia 6 QOW's de
Aly.17;Gags3N/GaN con anchos nominales de 10, 15, 25, 40, 60 y 80 A los pozos estan
separados por barreras (4/GaN) de 100 A de ancho. En la figura 4.2, para anchos mas
pequefios de 40 A la energia de transicion es mayor que la emision del ancho de banda de
energia prohibida, (del orden de 3.478 A en GaN, en acuerdo con Langer et. al. [40]), que
es consecuencia del confinamiento de los portadores. Sin embargo, para anchos mayores
de 40 A la energia de transicién es mas pequeia que el ancho de banda de energia
prohibida del GaN, que se debe al intenso campo eléctrico en QW’s de AIGaN/GaN con

estructura wurtzita.

40A 25A 15A

10A

60 A

Intensidad de PL en u.a.

! 1 L M " i L i L i
30 31 32 33 34 35 36 37 38 39
Energia del foton (eV)

FIGURA 4.2 Intensidad de energia de PL y reflectividad para A/, ;;Ga .s:N/GaN en funcién de
la energia del foton (eV) [7].

En la figura 4.3 se presenta el espectro de PL a la temperatura de 10 K obtenido por Langer
et al. [40], de una muestra de 10, 20 y 30 A separados por barreras (4/GaN) de 50 A de

ancho (crecidas por la técnica de haces moleculares). En esta figura se observa que los
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OW’s de 10 y 20 A poseen una intensidad de emision de PL mayor que el ancho de banda
de energia prohibida del GaN (linea a trazos). Debido a los efectos de confinamiento se
espera que la intensidad de PL que para pozos delgados tenga un corrimiento al azul. Para
OW’s de 30 A y de ancho mayor la intensidad de PL es menor debido al fuerte campo

eléctrico interno que se presenta en estas heterostructuras.

Intensidad de PL (escala logaritmica)

|GaN Gap

4 35 3.6 37 38 39

32 33 3
Energia del fotén (eV)

FIGURA 4.3 Espectro de PL (T=10 K) de una muestra de multiples pozos cuénticos de
A10‘24G610.75N/G(1N [40]

En la figura 4.4 se observa la comparacion de las energias de transicion experimentales
(puntos so6lidos) con ajustes (lineas solidas) en funcion del ancho del QW para diferentes
campos eléctricos [49]. Langer ef al. [40] reportan campos eléctricos para OQW's de

Aly4Ga g.76N/GaN del orden de 1.5+0.2 MV/cm.
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FIGURA 4.4 Comparacion de las energias de transicion experimentales (puntos solidos) con
ajustes teoricos (lineas solidas) en funcion del ancho del QW para diferentes campos eléctricos [40].

4.4 EI QW AIN/GaN

Al contrario de los materiales emisores en UV que se mencionaron en la seccion anterior
anterior, las heterostructuras de GaN/AIN no poseen problemas asociados con los defectos
debido a que so6lo poseen materiales binarios puros, y ademas el ancho de banda de energia
prohibida es el mas grande de los nitruros. A pesar de esta caracteristica tan relevante, la
desigualdad de parametros de red entre GaN y AIN (2.6%) y la falta de investigaciones
opticas completas en el material de la barrera (4/N), se manifiestan los impedimentos en el

desarrollo de emisores en el UV eficaces basado en tales heterostructuras.

4.4.1 Resultados experimentales

El espectro de PL (T=8 K) de tres muestras (crecidas por la técnica de haces moleculares)
de maltiples QW’s de GaN de 1 nm, 1.7 nm y 2.6 nm separados por barreras (4/N) de
100 A de ancho es mostrado en la figura 4.5 [8]. Se observa que la energia de emision
decrece fuertemente con el ancho del QW. La intensidad de emision del QW de 1.0 nm es

de 3.72 eV aproximadamente, mientras que para el QW de 2.6 nm es de 2.35 eV (amarillo).

60



:' L=1.0nm

Intensidad de PL (v.a.)

1.5 2.0 25 3.0 3.5 4.0 4.5

Energia del foton (eV)

FIGURA 45 Espectro de PL (T=8 K) de tres muestras de multiples pozos cuanticos de
AIN/GaN [8].

En la figura 4.6 se presenta la comparacion de las energias de transicion experimentales
(puntos so6lidos) con ajustes teodricos (lineas sélidas) en funcion del ancho del QW para
diferentes campos eléctricos reportadas por Adelman [8], reportando campos eléctricos

para QW'’s de AIN/GaN del orden de 1.1 MV/cm.

I T T T ]
5.0F -
?A k
2401 -
3
Z 30| :
2 [ i
3 | F=8MVim ]
5 201 F=9MVicm _
o5} - F =10 MV/cm A
F =11 MV/om
1‘% T S S | P PP |
.0 1.0 2.0 3.0 4.0

Espesor del QW (A)

FIGURA 4.6 Comparacion de las energias de transicion experimentales (puntos sélidos) con
ajustes teoricos (lineas solidas) en funcion del ancho del QW para diferentes campos eléctricos [8].
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4.5 Analisis y discusion

La variacion de la energia de emision con el ancho del QW es mostrada en la figura 4.7. La
linea solida representa los resultados tedricos obtenidos en la presente tesis mediante la Ec.
(4.9), de las energias de transicion fundamentales del QW triangular. Los datos
experimentales se tomaron de la Ref. [7] de OW’s de GaN sin esfuerzo con barreras de
Al.Ga; N y x = 0.17. La masa efectiva para electrones es (.22m, y para huecos 2m,. En la
Ec.(4.2) 1= 8.84 eV/K y £&=874 K. Los efectos excitonicos fueron despreciados, ya que una
estimacion mostrd que las energias de enlace excitonicas eran débiles (algunas décimas de
meV) incluso para QW'’s delgados [7]. El cambio de Stokes, 0.6 [, fue restado de las
energias de transicion calculadas (asumiendo que el ancho de linea de absorcion es similar
al ancho de linea de PL observado) [40, 8], donde 77}, es el ancho de linea de PL
experimental. Como se muestra en la figura 4.7 el modelo tedrico de la energia de
transicion electron-hueco en funcion del ancho de pozo estd en acuerdo la energia de los
picos PL para un campo eléctrico de 719 kV/cm y energia debido al esfuerzo del orden de
0.02 eV.

3 T T T T T T T T T T T
AN —@— Teoria
35} ° © Experimento
S AN P
\q_)/ 9.
o T
v34t \o .
& \o
()]
3] \o
533} \° i
)
3 N
.
a 321 A, Ga,, N/GaN R
| T=10K \g |
" 1 " 1 " 1 " 1 " 1 " 1
30 40 50 60 70 80

Espesor del pozo cuéntico (A)

FIGURA 4.7 Energia de los picos de fotoluminiscencia para Aly;Gagg3sN/GaN en funcion del
ancho del pozo cuantico (pozo triangular), los circulos sélidos representan los datos experimentales
tomados de la Ref. [7] y la linea sélida representa los resultados obtenidos con nuestro modelo.

62



En la figura 4.8, la energia de PL de QW'’s de GaN/AIN, es dibujada en funcién del ancho
del QOW. El campo eléctrico interno fue empleado como un parametro de ajuste. Los
resultados estan en acuerdo con los picos de PL experimentales para un campo eléctrico
interno de F= 10 MV/cm y 4E=0.18 eV. Los resultados obtenidos muestran que la energia
de transicion decrece linealmente con el aumento en el ancho de OW, en acuerdo favorable

con los reportados en la literatura.
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FIGURA 4.8 Energia de los picos de fotoluminiscencia para AIN/GaN en funcion del ancho del
pozo cuantico (pozo triangular), los circulos sélidos representan los datos experimentales tomados
de la Ref. [7] y la linea sélida representa los resultados obtenidos con nuestro modelo.

4.6 Conclusiones

En conclusion, se ha desarrollado un modelo teorico para explicar las propiedades
opticas de los QW'’s basados en GaN en presencia de un campo eléctrico interno. Es
mostrado que los picos de energia de PL por debajo del ancho de banda de energia
prohibida del GaN, disminuye en linea recta como una funcion del ancho del QW. Los
resultados en la presente tesis con la implementacion del método variacional presentan un

acuerdo  favorable con los  resultados reportados en la literatura.
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Capitulo

Densidad de portadores y su influencia en

las propiedades opticas de los QW’s

5.1 Introduccion

Recientemente, ha sido predecicho por calculos ab intio y confirmado por resultados
experimentales que InN, GaN, AIN con estructura cristalina wurtzita son materiales
piezoeléctricos [9, 48, 49] y tal como se ha mencionado anteriormente los valores de la
polarizacioén espontanea para estos materiales son enormes, con presencia o sin presencia
de campo externo [8] provocando enormes campos eléctricos causados por gradientes de

polarizacidon espontanea y piezoeléctrica [50, 51].

En los ultimos afios, muchos grupos han reportado los enormes campos eléctricos
internos en QW’s de InGaN/GaN, causando un cambio en la energia de PL [51].
Recientemente, M. Stevens ef al. usaron la holografia electronica de alta-resolucion para

medir el campo eléctrico y potencial electrostatico interno en la zona activa del QW de
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InGaN/GaN en funcion del ancho [52]. Sala et al. reportaron que el efecto de
apantallamiento de los portadores libres explica algunos datos experimentales tales como
los inusuales umbrales de excitacion de alto lasing y la emision en el azul que esta
acompanado del incremento en los niveles de excitacion [53]. Posteriormente, Kuroda y
Tackeuchi desarrollaron medidas de PL resuelta en tiempo para varias densidades de
portadores y diferentes anchos del pozo y mostré que el cambio en la energia de PL y la
variacion sobre el tiempo de vida de los portadores puede ser explicado por el
apantallamiento de los portadores libres, lo cual apantalla los campos de polarizacion

piezoeléctrica induciendo el perfil de la banda [53].

La influencia del apantallamiento de los portadores libres sobre el cambio de energia de
luminiscencia en QW’s de GaN en relacion con el efecto Stark confinado es investigado
teoricamente. Este efecto modifica los estados electronicos en el QW y la emision de
energia en el espectro de PL. En el presente capitulo, se estudia la influencia del campo el
campo eléctrico sobre la emision de PL es calculada considerando una funcion de onda
variacional para el electron y otra para el hueco para obtener las transiciones de energia en
la region activa del OW. Ademas, la contribucion entre la interaccion del electron con la
distribucion de carga de los electrones y huecos en el QW es tomado en cuenta en la
ecuacion de Schrodinger, y esta energia potencial satisface la ecuacion de Poisson con la
densidad de carga en la subbanda del estado base como término fuente. Los calculos de la
energia de transicion electron-hueco en funcion de la densidad de portadores y el ancho del
OW estan en acuerdo con los experimentos de PL reportados en la literatura.

Inicialmente, en la seccion 6.2 se describe el modelo tedrico propuesto, luego, en la
seccion 6.3 se comenta algunos resultados experimentales, posteriormente en la seccion
6.4 se analiza y se discute los resultados tedricos obtenidos con lo reportado en la literatura

y finalmente en la seccion 6.5 se presentan las conclusiones.
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5.2 Modelo tedrico

Este estudio es basado en la comparacion del espectro de PL con las energias de transicion

calculadas. El Hamiltoniano del sistema esta dado por

n* d?
—*i{’ V. (2)+V,(2), = E,, (5.1
2m dz
donde
V,(z)+eF:
(2= BT ‘Z‘<,a (5.2)
0 en las demas partes

con Vy(z)= Vylq(-z-a)+ q(z-a)] el potencial del QW cuadrado, ((z) es la funcion de

Heaviside, V,, (z) es el potencial de Hartree dado por la siguiente ecuacion

Vi =—egn{z+j(zo—Z)(fZ(ZO)—fj(zo))dZOi| (5.3)

La energia del estado base es calculada usando la funcioén variacional dada por la relacion

&(z)= N(l + %j% (z); N= {1 + (;ﬂzz)r, (5.4)

a

con <zz> = I¢0 (2)2°@,(2)dz y #,(z) la funcion del estado base del pozo cuadrado finito de

—00

profundidad V.

Calculando el valor esperado de H en la ecuacion (5.1)
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_ <Z15222>§ +(Ve(2) 4V, (2)), = (H),, (5.5)

por un lado se tiene

_<h2 dz> +<VF(Z)>§ =k, +N2|:h2522 +eF5<ZZ>L:|’ (5.6)
4

2m dz? 8ma a

donde

), = [ho7 e

Por otro lado el potencial de Hartree

2

v, =-S5 n, [z L 20 (zC,(2)-C, (z))} (5.7)
a

&

con

z

C ()= [«

—0o0

do(x) dx y (f(2)=[[()py(2) dz.

Entonces el valor esperado de V' es

<VH>§ :_eanN4 l:A15+A2(5j +A3(5) :l, (5.8)

& a

con

4,=(22)=2C(2)), 4, =2(2°C,(2))-2(zC,(2)), 4, = - ,
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Remplazando las Ecs. (5.6) y (5.8) en la Ec. (5.5) se obtiene

8ma a & a a

282 2 2 3
(H), =E, +N{h o +eF5<zz>}—e % N{Alimz(&} +A{5j }

Minimizando <H > . e puede expresar como

[(4mCA3 —meF<zz>2j52 + (ah2 —SamCA3ns)6+ 4ma2(eF<zz> —CAn, )}(<22>52 + 4a2) (5.9)
= 16maCn.5’ (— A, <22 >5 +4ad, —ad, <22 >)

donde C =e’/&. En el limite de bajas densidades (n, << i* /8mCA,) el término del lado

derecho de la Ec. (5.9) puede ser despreciado y dado que Al<zz> =~ 44, la solucion puede

ser escrita como

2

2
5:_611{1_ 1_16’"“7} (5.10)
X

Con a= eF<zz>—4CA3ns, y =CAn, —eF<22>, y =h>—8mCA,n, y en la aproximacion

de un electron en la Ec. (5.9) se reduce a

2 16€*F*(m")*(z? ’
P 1—J1+ () : (5.11)

Resultado obtenido en la Ref. [4].

La energia de transicion electron-hueco es dada por

69



OE=E,+E, +E, +0¢,+05¢,,. (5.12)

donde E, es el ancho de banda de energia prohibida tensionado del semiconductor en la
region activa, E.p es la energia del electron (hueco) en ausencia de campo eléctrico

og(h) = <H > E,;, es el cambio de energia inducido para electrones (huecos) los cuales

eh)

dependen de la densidad de portadores y del campo eléctrico en el pozo cuantico [54, 55].

5.3 Resultados experimentales

En la figura 5.1 se muestra la dependencia de la posicion de los picos de PL del poder de
excitacion para la muestra de multiples de 3.5 nm de ancho a la temperatura de 6 K. Los
triangulos solidos representan: datos de PL en 0.05, 0.1, 1, 10 mW respectivamente y los
tridngulos abiertos determinan la posicion de los picos de catodo- luminiscencia (CL) en un

rango de corriente de 0.1-100 nA en Ez=10 keV [56].

Por otro lado, en la figura 5.2 se presenta el espectro de PL de cuatro muestras de
anchos: 20, 43, 78 y 115 A, crecidas sobre substratos de zafiro en la direccion
cristalografica (0001) por la técnica de epitaxia de fase vapor metalorganico a presion
atmosférica. Para todas las muestras la concentracion nominal de /n fue de 0.13 en el pozo
y en las barreras de 0.03. Los cuadrados solidos y abiertos representan los picos de energia
de PL a temperatura ambiente con alta potencia de excitacion (200 kv/em’) y baja
potencia de excitacion (2 kv/em?), respectivamente. Las lineas solidas y a trazos
representan los resultados calculados con campo eléctrico de 1.08 MV/cm y sin campo,
respectivamente. De la figura 5.1 se observa, que el incremento en la intensidad de

excitacion produce un aumento en la energia de los picos de PL.
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FIGURA 5.1 Dependencia de la posicion de los picos de PL del poder de excitacion para la
muestra de multiples OW de 3.5 nm de ancho a la temperatura de 6 K. Los tridangulos solidos
representan: datos de PL en 0.05, 0.1, 1, 10 mW respectivamente. Los tridngulos abiertos

representan la posicion de los picos de catodoluminiscencia (CL) en un rango de corriente de 0.1-
100 nA en Eg=10 keV (tomado de la Ref [57]).
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FIGURA 5.2 Picos de energia de PL del OW Gay s7Ing.;3N/Gag.e7Ingo3sN como funcion del ancho.
Los cuadrados so6lidos y abiertos representan los picos de energia de PL a temperatura ambiente con
alta potencia de excitacion (200 kv/cm®) y baja potencia de excitacion (2 kv/cm?), respectivamente.
Las lineas solidas y a trazos representan los resultados calculados con campo eléctrico de 1.08
MV/cm y sin campo, respectivamente (tomado de la Ref. [56]).
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5.4 Anélisis y discusion

La figura 5.3 presenta los picos de energia de PL de QW'’s de Ing ;3Gag.s7N/Gap.97Ing 3N en
funcion de ancho del pozo. Las lineas punteada y solida representan los resultados tedricos
empleando propuesto en la presente tesis para calcular los picos de energia de PL (los datos
empleados para modelar el QW de Gay.s:Ing;3N/Gag.ozlngosN se presentan en la tabla 5.1). Estos
picos de PL fueron calculados teniendo en cuenta una concentracion de portadores de
6x10”cm™ (alta potencia de excitacion) y 0.18x10"cm™ (baja potencia de excitacion),
respectivamente. Los circulos solidos y estrellas solidas representan los resultados
experimentales hallados con campo eléctrico de 1.08 MV/cm y sin campo, respectivamente
(tomado de la Ref. [56]). La linea solida fue estimada teniendo en cuenta una densidad de
portadores de 0.18x10”cm™ y un campo eléctrico F=1.08 MeV/cm. Esta linea sélida
concuerda con los resultados experimentales medidos a baja potencia (estrellas solidas).
Los resultados obtenidos a baja densidad de portadores muestran que las energias de
recombinacion menores al ancho de banda de energia prohibida son consecuencia del
dominio del campo eléctrico en las propiedades Opticas del sistema. Por otro lado la linea a
trazos fue calculada teniendo en cuenta un campo eléctrico nulo, observandose que a
densidades de portadores grandes las propiedades opticas son dominadas totalmente por la

densidad de portadores.

En la figura 5.4 se muestra el célculo de la energia de transicion electron-hueco contra
potencia de excitacion y densidad de portadores a campo piezoeléctrico de 0.8 MeV/cm 'y
un ancho de 35 A4 versus la densidad de portadores. Los puntos solidos representan
resultados experimentales tomados de la Ref.[56] y la linea s6lida muestra los resultados
tedricos obtenidos empleando el modelo propuesto en la presente tesis (los datos empleados
para modelar el QW de GaN/ IngpsGago,N se presentan en la tabla 5.2). Como se puede
observar en la figura 5.4 la energia calculada entre el nivel mas alto del hueco y el nivel

mas bajo del electrén tiene un corrimiento hacia el azul a medida que se aumenta la
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densidad de portadores, observandose que las propiedades Opticas son afectadas por el

enorme campo eléctrico interno.

3.0
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Datos experimentales.
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Energia de transicion (eV).
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FIGURA 5.3 Picos de energia de PL de pozos cuanticos de Ing;3Gagg7/N/GagorlngesN en
funcion de ancho del pozo. Las lineas punteada y solida representan los picos de energia de PL
empleando el método variacional a temperatura ambiente a una concentracion de portadores de
6x10"cm™ (alta potencia de excitacion) y 0.18x10"cm™ (baja potencia de excitacion),
respectivamente. Los circulos sélidos y estrellas solidas representan los resultados experimentales
hallados teniendo en cuenta un campo eléctrico de 1.08 MV/cm y de cero MV/cm, respectivamente
(tomado de la Ref. [56]).

TABLASL.1 Parametros empleados para la elaboracion de la grafica 5.3.

m, =0.2m, m,, =1.1m,

AV, =0493eV AV, =02leV

e=11.5¢, F=1.08MeV/cm

E, =2.843¢V
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FIGURA 5.4 Posicion de los picos de energia de transicion como funcion de la densidad de
portadores. La linea solida representa los calculos tedricos variacionales obtenido en el presente
trabajo y los circulos solidos representan los resultados experimentales tomados de la Ref. [57].

TABLA 5. 2. Parametros empleados para la elaboracion de la grafica 5.4.

m, =0.12m, m,, =1.3m,

AV, =0.25elV AV, =0.107 eV
e=11.15¢, F=0.8 MeV/cm

E, =3.1908eV

5.5 Conclusiones

Se ha investigado los efectos de la densidad de carga sobre el cambio de energia de
luminiscencia en QW’s de GaN por medio del método variacional. Una comparacion de los
calculos mencionados anteriormente con los recientes experimentos de PL en funcion de la
densidad de carga y ancho del QW muestra un acuerdo favorable y un corrimiento al azul
con el incremento de la densidad de portadores y corrimiento al rojo con la disminucion del

ancho del pozo para una energia de excitacion fija. Este comportamiento ha sido explicado
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por diversos grupos debido al efecto de apantallamiento de portadores que compensa el

campo eléctrico interno en el QW.
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Capitulo

Conclusiones y perspectivas

Una vez desarrollado modelos para explicar los efectos de los campos eléctricos intensos en
los OW’s y los efectos de la densidad de carga sobre el cambio de energia de luminiscencia
en OW’s de GaN, obtenido la informacion que de ello se generd conjuntamente con los
respectivos analisis, se obtuvieron unos resultados que nos permiten presentar el siguiente

conjunto de conclusiones:

1. Se ha desarrollado un modelo fenomenologico para la recombinacion par electron-
hueco en el QW tomando en cuenta los efectos de segregacion y los campos
eléctricos internos. Se grafico, dentro de esta aproximacion, los picos de energia de
PL de QW'’s piezoeléctricos de Ing ;0sGay.s9sN/GaN como una funcion del ancho del
pozo, presentando una excelente correspondencia entre las energias de transicion

tedrica y experimental.

2. Se ha implementado un modelo tedrico que toma en cuenta el campo eléctrico

interno generado por el esfuerzo para explicar las propiedades oOpticas de PL para la
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transicion electron-hueco en pozos cuanticos Aly;;GapssN/GaN y AIN/GaN. Los
resultados obtenidos en la presente tesis por métodos variacionales estin de

acuerdo favorable con los resultados experimentales.

3. A bajas densidades, la energia de recombinacion disminuye no linealmente al
disminuir la densidad de portadores, pero a altas densidades llega a aumentar de

manera lineal al aumentar 7,. Por otro lado, cuando es pequefia, la energia de

transicion decrece linealmente al aumentar el ancho del pozo, pero se vuelve

insensible al ancho de pozo a valores grandes de 7, .

4. La tasa de recombinacion se satura en un valor finito al aumentar fuertemente 7, vy,

por lo tanto no alcanza su valor maximo. Ademas, se tiene que disminuye no
linealmente al aumentar el ancho del pozo. Las distribuciones de electrones y

huecos se mantienen separadas de que 7, sea muy grande.

5. Se ha trabajado sobre las propiedades Opticas en estructuras semiconductoras en
OW'’s, con resultados favorables que nos permiten explicar diversos resultados
experimentales recientes en estos dispositivos. El conocimiento adquirido y las
metodologias desarrolladas mediante este trabajo, nos han permitido tener la
capacidad de explicar y predecir diversas propiedades Opticas en estos dispositivos

de vanguardia en la tecnologia.

En los desarrollos a futuro se pueden emplear calculos autoconsistentes para considerar la
variacion de la constante dieléctrica y por ende del campo eléctrico en el QW 'y con ello
recalcular los picos de energia de PL. También se podria considerar otras funciones
variacionales con diferentes valores de masa efectiva que tienen los portadores en la parte

activa del pozo y de las barreras.
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