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Resumen - En las tltimas décadas se ha intensificado el
estudio de materiales semiconductores por sus potenciales
aplicaciones en electronica, optoelectrénica, celdas solares,
entre otros. Este tipo de heteroestructura es importante ya
que su emision éptica abarca un amplio rango de longitudes de
onda del espectro visible. Se estudi6 la variacion de la energia
del estado base para electrones y huecos pesados teniendo en
cuenta los efectos de tension. Los resultados se compararon con
los obtenidos cuando no se tienen en cuenta efectos de tension
y para esto se realizaron simulaciones empleando el lenguaje
de programacion FORTRAN. Para las simulaciones se tuvo en
cuenta la aproximacion de masa efectiva; ademas se empleé una
funcion de prueba tipo hidrogenoide. Se obtuvieron resultados
para pozos cuanticos basados en la heteroestructura CdTe/
ZnTe bajo efectos de tension con diferentes espesores definidos
en capas atémicas en funcién del ancho del pozo y la altura
de la barrera. Los resultados de la simulacién indican que
para peliculas con efectos de tensién se presenta un aumento
considerablemente en las propiedades de confinamiento
cuantico para huecos y una disminucion importante en estas
propiedades para electrones comparada con peliculas sin
efectos de tension.
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Abstract - In the last decades, the study of semiconductor
materials has been intensified due to their potential applications
in electronic mechanisms, optoelectronic devices and solar
cells, among others. This type of heterostructure is important
because its emission can accomplish a large range of wave
lengths in visible spectrum. The ground state energy variation
was studied for electrons and heavy-holes under strain
effects, the results obtained were compared to those which
did not take into account the effects of the tension, For this
reason, they conducted simulations employing the FORTRAN
programming language. Effective mass approximation was
taken for simulations, besides a hydrogen-type trial function
was used. Computations were made employing quantum
wells based in CdTe/ZnTe heterostructure under strain effects
with different widths defined in atomic layer, where it was
analyzed the width of the well and height of the barrier. The
simulation results indicatethat films with strain effect present
a considerable increase in the quantum confinement properties
for heavy-holes and a significant decrease in these properties
for electrons compared to films without strain effects.

Key Words - Heterostructures, quantum wells, strain effect.
I. INTRODUCCION

El estudio de estructuras de baja dimensionalidad
se ha intensificado en las tltimas décadas debido a sus
interesantes propiedades fisicas y al bajo consumo de
energia de los dispositivos producidos. Las heteroestructuras
semiconductoras basadas en el confinamiento de carga
tienen gran relevancia por sus aplicaciones en electronica,
optoelectronica en dispositivos como diodos emisores de luz
LED y laser de alta energia. Este tipo de confinamiento se
da a partir de un crecimiento epitaxial de varias capas de
diferentes materiales semiconductores, cada uno con una
brecha de energia definida y que no poseen diferencia en



su parametro de red con el fin de minimizar esfuerzos en
las interfaces o los llamados efectos de tension. El color de
emision en los dispositivos es una funcion del confinamiento
de los portadores en el material de menor brecha prohibida.

En la Figura 1 se ilustra una heteroestructura formada
por dos materiales de distinta brecha prohibida; el material
de mayor energia de brecha crece como substrato donde
se deposita el material de menor brecha y finalmente el de
mayor lo recubre, a estos sistemas se les denomina un pozo
cuantico. La emision de luz ocurre cuando un portador de
la banda de conduccioén recombina con un hueco de la banda
de valencia emitiendo luz con energia E=hc/\ . La longitud
de la onda o el color de la luz emitida dependen del ancho
del pozo y la altura de la barrera. Los efectos de tension en la
heteroestructura pueden ser evidenciados en el corrimiento
de la posicion energética de las bandas y el desdoblamiento
de bandas degeneradas.
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Figura 1. Estructura de bandas de un pozo cuantico con y sin efectos de
tension.
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Figura 2. Espectro electromagnético en longitudes de onda y energias de
brecha prohibida de algunos semiconductores a 0 K.

El interés en sistemas compuestos por elementos
del grupo II-VI, radica en la diferencia existente en los
parametros de red (desde 5.409A para el ZnS hasta el
6.481A para el CdTe) ademas de la gran variedad en la
energia de brecha prohibida (desde 3.6 eV para el ZnS
hasta algunos negativos como el HgTe donde su energia de
brecha prohibida es de -0.15 eV). A partir de esto se realizo
un estudio de la influencia de los efectos de tension en la
energia del estado base para la heteroestructura CdTe/ZnTe
variando el ancho del pozo.

Algunos de los dispositivos emisores de luz basados
en pozos cuanticos son fabricados mediante la técnica de
epitaxia de haces moleculares donde existe un control de
crecimiento capa por capa. En sistemas tales como CdSe/
ZnSe se han fabricado pozos cuanticos de algunas cuantas
monocapas (1/2-4 monocapas) y se ha sintonizado el color
de emision desde el azul hasta el verde. [1, 2]. También la
sintonizacion del color desde el azul hasta el verde se han
obtenido empleando las heteroestructuras del tipo CdTe/
ZnTe [3], donde se han estudiado las imperfecciones en las
interfaces mediante la técnica de fotoluminiscencia.

En la Figura 1 se representa la estructura de bandas
del pozo cuantico CdTe/ZnTe donde y son el corrimiento
de las bandas de conduccion y valencia respectivamente
debido a los efectos de tension, y son los potenciales de
confinamiento para electrones y huecos y L es el ancho del
pozo.

II. DETALLES TEORICOS

Utilizando el lenguaje Fortran se calculd la energia
del estado fundamental para electrones y huecos mediante
la solucion de la ecuacion de Schrodinger para un pozo de
paredes finitas donde las energias se hallaron utilizando el
método grafico, teniendo en cuenta la aproximacion de masa
efectiva y utilizando una funcion de onda tipo hidrogenoide
dada por:
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Siendo m#la masa reducida del electron que toma
valores diferentes en la barrera y en el pozo, E es la energia
del electron, C, y C, son constantes de normalizacion y
L es el ancho del pozo medido en capas atomicas (1 capa
atémica es igual a 3.24 A CdTe). Se definié andlogamente
las funciones de onda para huecos.

La diferencia entre los parametros de red de los
materiales que forman la barrera y el pozo producen en la
interface una tension debida a que el material que esta siendo
depositado se intenta acoplar al substrato ocasionando una
reduccion en su distancia atdmica y produciendo esfuerzos
de compresion, esto se manifiesta en el corrimiento de las
bandas de valencia y de conduccién (ver Figura 3).

Figura 3. Acoplamiento de las peliculas.

A partir de los parametros de red de cada material se
define el parametro de red en la interface [4] como:
Ly | Ly
_ Sia; Szaz 2)
A =7 L
51{1% Sga%

Donde L, y L, son el ancho del pozo y la barrera
respectivamente, al y a2 son los parametros para el CdTe y
ZnTe (0, =6.48A, 0,=6.10A). Definiendo i= 1para el CdTe,
i=2 para el ZnTe, se tiene que Si = (S, +S,,), enel cual §,,
¥ §,, son las componentes del tensor flexibilidad definidos
para cada material.

Se puede determinar una componente del tensor como:
_ 1
X1 = (S11+2512) ¢ ®)
Para el cual representa el tensor tension y esta definido

por:

g ="t @
ai
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Teniendo en cuenta lo anterior se determind el
corrimiento de la banda de conduccion y de valencia debido
a los efectos de tension [5] como:

AE, = Ep, — Epy (5)
Donde,

Egi = 2a,(Sy1 + 2512):X; )
Eyi = 2a,i(S1q + 2512)iX; — bi(S11 — $12)iX;

Donde a, y a, son los potenciales de deformacion
hidrostatica de la banda de conduccion y de valencia
respectivamente, b, es el potencial de deformacion por
cizallamiento y X, corresponde al tensor estrés.

Finalmente los potenciales de confinamiento tanto
para electrones como para huecos sin efectos de tension
se pueden escribir mediante el parametro K, que indican la
proporcion de altura del pozo con respecto a la brecha de
energia prohibida del material. Estos potenciales son:

Ve = KAE, %)
Vi=(1—-KAEg (8

Cuando se consideran los efectos de tension,, los niveles
energéticos dentro del pozo se desplazan una cantidad AE,.
y AE dentro de las barreras tanto en la banda de conduccion
como en la banda de valencia, respectivamente.

V, = KAE, + AE, ©9)

V, = (1 —K)AEg + AE, (10)

Donde K es un parametro que toma valores entre 0 y 1
y determina el porcentaje sobre la diferencia de la energia
de brecha prohibida entre los materiales que forman la
heteroestructura, de tal forma que nos permite ver la
contribucion en la altura del pozo para electrones V. y para
huecos V,.

Estas alturas V_ y V, son dependientes del método
empleado en el crecimiento de las heteroestructuras y de
la impurificacion de los materiales y en nuestros calculos,
el parametro K visualiza este tipo de contribucion que por
medios experimentales es en muchos casos dificil de obtener.

La energia de emision experimentalmente es obtenida
por métodos oOpticos y una de las técnicas generalmente
usadas es la fotoluminiscencia. Tedricamente la energia de
fotoluminiscencia se calculd en funcion de la temperatura y
ancho del pozo a partir de la siguiente expresion:

Ep, = Eqe + Eon + Eg(T) (1n

Donde £, y £E, son la energia del estado base



para electrones y huecos respectivamente, siguiendo el
formalismo de Varshni [6] se determind la energia de brecha
prohibida en funcién de la temperatura.

E,(T) = E,(0) = L=

T+{ (12)
Los parametros y y € son caracteristicos de cada material.
III. ResuLTADOS Y DISCUSION
Para el sistema CdTe/ZnTe se estudio la variacion en
la energia de estado base con y sin efectos de tension en
funcién del ancho del pozo. Para los célculos se utilizaron
los siguientes parametros:

TABLA 1. PARAMETROS UTILIZADOS (A,B,C,D)[7-10]

Tabla 1. Parametros utilizados

Parametros CdTe ZnTe
E4(0)[eV] 1.6062 2.39412
Si1[bar™1] 4.16° 2.38b
Sip[bar™1] —1.71b —0.86"
aleV] —2.25b —5.19°
a,leV] 1.17° 0.34°
bleV1 —0.98b —1.2b
my/m, 0.099° 0.116°
mp/m, 0.51¢ 0.6¢
y[10~*eV /K] 0.54 5.494
¢[K] 1809 1594

(a,b,c.d)[7-10]
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Se observa (Figura 4) que la energia del estado base
tanto para electrones como para huecos (Figura 5) toma
su valor mas alto cuando el niimero de capas atdmicas
tiende a cero y ésta va disminuyendo conforme aumenta
el ancho del pozo hasta permanecer constante a partir de
30 monocapas. La energia del estado base para anchos del
pozo menores a 1 capa atomica decae porque la funcion
de onda deja de estar localizada en el pozo y se aloja en el
material que forma la barrera. Para electrones, la energia del
estado base crece mientras la altura del pozo aumenta (para
valores cada vez mayores del parametro K), esto favorecido
por el confinamiento cuantico, mientras que para huecos el
confinamiento disminuye hasta que el hueco queda libre para
K=1 esto evidenciado en que la energia del estado base es
cero.

Experimentalmente espesores de pozos menores a una
monocapa poseen la dificultad de la difusion en la barrera,
generando interfaces no bien definidas que producen
confusion entre pozos y puntos cuanticos. Esta dificultad
es cada vez mayor cuando los materiales para producir las
heteroestructuras tienen parametros de red marcadamente
diferentes.

Capas Atomicas

T T T T T T T T T
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s K=06| T
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para electrones v K=08| 1
+—K=09
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Figura 4. Variacion de la energia del estado base para electrones en funcion del ancho del pozo
para diferentes valores de K: a) sin efectos de tension y b) con efectos de tension.
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Figura 5. Variacion de la energia del estado base para huecos en funcion
del ancho del pozo para diferentes valores de K: a) sin efectos de tension y
b) con efectos de tension.

En las Figuras 6 y 7 se analizo la variacion de la energia
del estado base producto de los efectos de tension para
electrones y huecos cuando K=0.5 y K=1. Los efectos de
tension ocasionan una disminucién en la energia del estado
base para electrones debido al corrimiento de la banda de
conduccion donde esta disminucion es mas notable para
nimeros pequefos del ancho del pozo (1 capa atdmica)
siendo de aproximadamente y es constante para los
diferentes valores de altura del pozo.

En el caso de los huecos los efectos de tension producen
un aumento en el confinamiento cuantico siendo la energia
del estado base mayor, esto debido al corrimiento de la banda
de valencia y este aumento es mas notable cuando el ancho
del pozo posee valores cercanos a 1 capa atdbmica tomando
un valor de 110.6 melV 'y siendo este aumento constante para
cualquier valor de altura del pozo.
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Figura 6. Comparacion entre la energia del estado base para electrones sin
efectos tension y con efectos de tension para a) K=0.5 yb) K=1
en funcion del ancho de pozo

Para K=1 se tiene que la energia del estado base para
huecos es igual a cero sin tener en cuenta efectos de tension,
donde se desprecian los efectos de confinamiento, pero
cuando existen efectos de tension la energia de estado
base aumenta dado que el corrimiento de la banda de
valencia favorece el confinamiento cuantico. Tanto para
electrones como para huecos los efectos de tension se hacen
despreciables a partir de 30 capas atomicas donde la energia
del estado base es la misma.

La variacion de la energia de fotoluminiscencia en
funcion de la temperatura se representa en las figuras 8§ y 9;
se tiene que esta disminuye a medida que la temperatura y el
ancho de pozo aumenta tanto para las heteroestructuras con
efectos de tension como sin efectos de tension.

La disminucion en la energia de fotoluminiscencia entre
10 Ky 300 K es de aproximadamente 90 meV y es igual para
los diferentes valores de ancho del pozo.
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Figura 7. Comparacién entre la energia del estado base para huecos sin
efectos tension y con efectos de tension para a) y b) en funcion del
ancho de pozo.

En las Figuras 8 y 9 se observa que la energia de
fotoluminiscencia aumenta en presencia de efectos de tension
y su valor es de aproximadamente . El aumento de la energia
de fotoluminiscencia debida a los efectos de tension es igual
para diferentes valores de altura del pozo. Esto implica que
muchos de los pozos cuanticos cuando los parametros de
red se acoplan se pueden producir tensionados de tal forma
que el color de emision tenga una fuerte dependencia de este
valor.

Experimentalmente  producir  pozos  cuanticos
tensionados garantiza una emision mas definida, pero son
muy susceptibles de la temperatura de trabajo del dispositivo.
En la mayoria de veces la tension residual con el tiempo
de operacion del dispositivo va cambiando, generando un
corrimiento en la longitud de onda de emision. La tension
residual en la interface cambia debido al favorecimiento de
la difusion de las especies atomicas con el incremento de la
temperatura de operacion del dispositivo. En algunos casos
se generan defectos en la estructura que facilitan centros
disipadores de potencia cuando se suministra corriente al
dispositivo y por ende el incremento de la temperatura de
operacion que degrada el dispositivo.
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Figura 8. Comparacion entre la energia de emision de la fotoluminiscencia:
a) sin efectos tension y b) con efectos de tension para en funcion
de la temperatura.

IV. CONCLUSIONES

El estudio de la influencia de la tensiéon en la
heteroestructura CdTe/ZnTe indica que para electrones,
las propiedades de confinamiento cuantico disminuyen,
evidenciado en la disminucion de la energia del estado base.
Para huecos, la tension aumenta considerablemente los
efectos del confinamiento cuantico dado por el crecimiento
de la energia del estado base siendo esta variaciéon mayor
para huecos que para electrones. Ademads, se observa un
aumento en la energia de fotoluminiscencia debida a los
efectos de tension. Con la tension se puede sintonizar el
color de emision de la heteroestructura donde para este caso,
la emision corre del amarillo hacia el verde.
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sion para en funcion de la temperatura.
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