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The base state energy for the electron and hollow confined in a thin-walled
quantum well and finite potential height in a semiconductor structure of
ZnSe / CdSe / ZnSe is modeled by the development of the transcendental
equation, from equations cool. The excitonic bond energy Ej and the
photoluminescence energy FL as a function of the wellbore L are pre-
sented by the capacitance depositions of CdSe thin on the ZnSe in the z
direction, using the variational method and effective mass approach, each
Of the results obtained here showed a good approximation with those
reported in experimental investigations.
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I | INTRODUCCION

N el siglo XXI se estdn desarrollado avances importantes en la ciencia y la tecnologia de los

materiales que se ligan estrechamente, diversos experimentos con materiales semiconductores han
permitido disefiar y preparar multicapas semiconductoras, para formar heteroestructuras de dimensiones
nanométricas, haciendo deposiciones capa por capa atémica de un material sobre otro, denominado
este ultimo sustrato, lograndose este evento con la utilizacion de diferentes técnicas de crecimiento.

La transmisién de la tecnologia y de la informacién de manera eficiente se logra cuando se estudian
materiales cuyas caracteristicas tengan propiedades fisicoquimicas que favorezcan el disefio y construc-
cioén de dispositivos de baja dimensién, como ser diodos 14ser, transistores, sensores opto electronicos,
fotodetectores entre otros, que es comun en nuestro medio pasen desapercibidos cuando se utiliza el
teléfono celular, el control remoto para encender la television y la televisién misma etc.

El estudio de los materiales semiconductores del grupo II-VI que se localizan en la tabla periddica y
de manera especifica en los compuestos ZnSe y CdSe, han sido motivo de estudio y utilizados para la
elaboracion de diodos emisores de luz presentando un rango de espectro visible y con emisiones de luz
entre el azul y verde. (P. Diaz Arencibia, |2014)) (A. Escamilla Esquivel, |1997)

Otra de las caracteristicas de estos semiconductores es que presentan una energia de brecha prohibida
directa E,, dicho acople de estos semiconductores (ZnSe y CdSe) presentan distinta energia prohi-
bidas (Bandgap), por ejemplo la brecha de energia del compuesto ZnSe es mayor que la brecha de
energia del compuesto CdSe, este dltimo semiconductor se deposita sobre el primero, dando lugar
a la formacién de heteroestructuras tipo I, llamada pozo cudntico simple, lo que permite confinar y
controlar tanto el electrén como el hueco en una misma region del espacio, el sistema asi formado se de-
nomina exciton, que tiene similitud al 4tomo de hidrogeno (hidrogenoide)(A. Londofio Calderon, [2011).

Se utiliza un método grafico para desarrollar la ecuacién transcendental, que permite calcular la energia
de estado base del electrén y hueco respectivamente, Se desarrolla de forma aproximada la ecuacién de
Schrodinger para este tipo de heteroestructura de paredes finitas, utilizando el principio variacional
y la aproximacién de masa efectiva, que posteriormente se utiliza para el cdlculo de la energia de
enlace excitonico y energia de fotoluminiscencia, para contrastar estos calculos tedricos se modela
mediante una grafica la longitud de onda en funcién de la energia emitida por el electrén (recombina-
cion).(Robert Eisberg, |2009)(Chuang, [1995))(Grundmann, [2010)

Se modela la energia de enlace de un exciton en funcién del ancho del pozo cuéntico, que se genera
cuando un electrén localizado en la banda de valencia absorbe energia y salta a un nivel excitado, de
igual forma la energia de transicion energética en funcién del ancho del pozo, analizando en el grafico
la longitud de onda en funcién de la energia de fotoluminiscencia.

II | MARCO TEORICO

Aplicando el método variacional el cual permite definir una funcién de prueba dado por ©(p,ze,z,) ¥
escrita de la forma:

(P(p7Z€7Zh) :Nfe(Z€)fh(Zh)g(p7Ze7Zh) (1)
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Figura 1: Estructura de bandas para el pozo cudntico de ZnSe/CdSe/ZnSe.

Siendo N una constante de normalizacion, f, y fj son las soluciones para los estados base de electrén y
hueco respectivamente en un pozo cudntico de paredes finitas (P. Aristizabal| (2007)).

Donde la solucién del electrén f, tiene la forma:

k,L L L

fer = {cos (;)e%} Xy s 3 ()
L L

fell = COSkeZe 5 _5 < Ze < 5 (3)

k.L L
ettt = {cos <€>e°‘5} % > 4

2 2

2 V,—E 2 E

Donde L es el ancho del pozo, o, = Zmex (Ve — Ee) yk, =] e * e m es la masa efectiva del

2 2
electrén, V, es el potencial de confinamiento Zn funcién del ancho gel pozo Ly E, es la energia del
estado base del electron. De manera similar la funcién f;, para hueco se define con los pardmetros que
corresponden al mismo. Para el cdlculo del potencial de confinamiento se considerd 75 %AE, para el
electron y 25 %AE, para el hueco, siendo AE, = E,(ZnSe) — E,(CdSe) como se observa la figura 1
(A. Londono Calderon, 201 1))(Robert Eisberg, 2009).

Para obtener los valores de la energia del estado base para el electron y el hueco, considerando las
condiciones de frontera en las tres regiones del pozo cudntico la ecuacién transcendental tiene la forma:

2B\ (kLN [2m (V.- E,) L2
) W)=y T ®

Se utilizo un método gréfico para desarrollar la ecuacion trascendental, tomando diferentes valores para
el ancho del pozo cudntico L. En el caso de la funcién g(p, z., z,) expresa el estado de los dtomos tipo hi-

drogenoide 1s, y tiene la forma: g(p,z.,z;) = ¢\~ (Chaudhuri, 1984), donde r = 1/ (p? + (ze —z1)?)
es la distancia entre el electr6n y el hueco (figura 1)y A es el parametro variacional que se obtiene a
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partir del calculo de la energia minima.

Para determinar la energia de enlace excitonica del Sistema se utiliza la expresion.
Ey=E.+E;— <W|H‘w>mm (6)

Donde (y|H |y),,;,, es la energia minima del par electron-hueco y H es el hamiltoniano para un exciton
el cual se expresa por:

1o [ 9\ 1 & [ N S
~~5a 53 (P30 * o] 2o g e )

2m, 9z 2my, 81% er
m;, y mj, son la masa efectiva del electrén y hueco respectivamente, € es la constante dieléctrica para
CdSe, u es 1a masa reducida del Sistema localizada perpendicularmente al crecimiento de las capaz de
material de la direccién z (R. L. Greenel [1984)).

Para determinar la energia de fotoluminiscencia FL del sistema se utiliza la expresion.

Epp=E.+E,+E;—E, (7)
III | ANALISIS DE RESULTADOS

Resolviendo la ecuacion trascendental (3] para diferentes valores del ancho de pozo L se obtienen
la variacién de la energia del estado base del electrén con un comportamiento tipo parabélico, como
muestra la figura (2)).

La grafica de la figura 2, muestra que al variar el ancho del pozo en el intervalo de 0 < L < 16 se
observa dos situaciones, primero, a medida que el ancho del pozo L se acerca a cero la energia del
estado base del electrén tiende a un valor maximo aproximado de 0.8¢V, y en donde la funcién de
onda coincide con el valor méximo del potencial del electrén V,(z.) que se localiza en la banda de
conduccién del material ZnSe. Segunda situacion, si el ancho del pozo aumenta, la probabilidad de
confinamiento del electrén es baja, en consecuencia la energia tiende a cero, y la funcién de onda
coincidiendo con la banda de valencia del material CdSe en el pozo cuéntico.

De igual forma para obtener la energia del estado fundamental del hueco, cuando el ancho del pozo
tiende a cero su valor energético es de 0.26eV y con un valor de cero cuando L tiende al infinito, como
se muestra en la figura (3).

La variacién de la energia de enlace (Ej) del exciton en el pozo cudntico de ZnSe/CdSe/ZnSe, como
una funcién del ancho (L), se logra a partir del desarrollo de la ecuacién @, la figura (E]) describe
la variacion de la energia de enlace del exciton y en ella se observa que a medida que el ancho del
pozo L crece la energia del sistema excitonico tiende a un valor minimo constante de 16meV, y con
una tendencia muy alta de que el exciton se localice fuera de la regién de confinamiento, este efecto
se debe a que en la interface de la heteroestructura de ZnSe/CdSe se produce un relajamiento y una
dislocacion, debido a que el ZnSe y CdSe presentan diferentes constantes de red, es decir 5.676 A y
6.052 A respectivamente (T. Yao, [1998)).

Por otro lado en el intervalo de 0 a 10A se observa que existe una maxima energia de enlace de
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Figura 2: Variacion de la ener- Figura 3: Variacion de la energia

gia del estado base del electron del estado base del hueco en fun- Figura 4: Variacion de la energia
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31.5meV, cuando el ancho del pozo L =~ 3.8A, que se aproxima al espesor critico (34.13meV) reportado
(D. Litvinovl (2008a)), lo que representa una diferencia de 2.63meV . La energia de enlace aproximada
de 21meV se obtiene cuando L tiende a 0, por lo que existe la probabilidad de encontrar el exciton en la
region de confinamiento.

La figura (Bh) muestra que la energia de fotoluminiscencia decrece cuando el ancho del pozo tiende
a su valor critico, de 3.8A. una vez que el portador de carga(electrén) que se localiza en la banda de
conduccién recombina hacia un hueco dejado durante el proceso de absorcién en la banda de valencia,
emitiendo luz con una energia E = hic/A, asociada a esta energia hay una longitud de onda, a la cual le
corresponde un color del espectro visible.

Es importante mencionar de acuerdo a la ecuacion (7)) que la energia de enlace en este tipo de estructura
(ZnSe/CdSe/ZnSe) juega un papel muy importante en la intensidad de la emisién radiactiva al ocurrir el
efecto de fotoluminiscencia, es decir, en la medida que la energia de enlace del exciton aumenta en
funcién del ancho de pozo, la probabilidad de encontrar al exciton en la regién de confinamiento es
mayor como se muestra en la figura (Sh).

Al compararla los resultados con los datos experimentales reportados en (D. Litvinovl, 2008b)(V. Pe{
llegrini, {1995)(I. Hernandez-Calderon) [2005)) muestran una buena aproximacién. Para identificar el
espectro de emision de este material (CdSe) se calcul6 la longitud de onda en funcién de la energia de
fotoluminiscencia (Er;) mediante la ecuacién bdsica de espectroscopia como se menciond anterior-
mente E = hc/A, como se muestra en la figura ).

A continuacion (ver tabla[T)) se presenta un cuadro comparativo con los resultados tedricos obtenidos y
los experimentales.

IV | CONCLUSION

Este trabajo de investigacion se centrd en tres aspectos fundamentales, el cdlculo numérico de la
energia de enlace, la energfa de transicién electrénica o fotoluminiscencia (FL) y la comparacién de los
resultados tedrico numérico aqui calculados con los resultados experimentales obtenidos de reportes
de varios autores. Se resolvié graficamente la ecuacion trascendental, utilizando para ello wolfram
mathematica 7, el cual es un programa amigable, con el fin de obtener la energia del estado fundamental
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Figura 5: Variacion de la energia de transicion excitonica, en funcion del ancho del pozo cudntico y la longitud de
onda en funcion de la energia de fotoluminiscencia.

Experimentales  Obtenidos

Energia de Enlace  34.13meV 31.50meV
Energia de FL (2.20—2.80)eV  (2.52—2.68)eV
Longitud de Onda (440 —560)nm (440 —540)nm

Tabla 1: Resumen comparativo de los datos de reportes experimentales y los obtenidos mediante un analisis
tedrico

del electrén y hueco, haciendo variar el espesor L del pozo cudntico en el material de CdSe, logrando
obtener una buena aproximacién con los resultados experimentales.

Se resolvié numéricamente la ecuacién de Schrodinger (ES) para obtener la energia minima y de enlace
del sistema (exciton), en el estudio de la (ES) independiente del tiempo se utilizé el Hamiltoniano en
coordenadas cilindricas del electrén-hueco, teniendo en cuenta solamente el exciton de hueco pesado.
La (ES) fue resuelta por el método variacional y la aproximacion de masa efectiva, para la heteroestruc-
tura de ZnSe/CdSe/ZnSe con valores de ancho de pozo en el intervalo 0.5nm < L < 70nm, la energia
de enlace aqui calculada en relacién a la obtenida en los experimentos presenta una buena aproximacién
que difiere en 2.63meV. A partir de la grafica de la energia de enlace figura () se determiné que el
ancho critico de brecha prohibido de la energia E, en el material del pozo cudntico (CdSe) tiene su
energia de enlace maximo, cuando el ancho del pozo es de aproximadamente 3.8nm, valor que se
encuentra en el limite del espesor critico sugerido por (D. Litvinovl, 2008a).

Los valores de la energia de emision de la transicién excitonica o energia de fotoluminiscencia (FL),
para el estado base del exciton y la intensidad en funcion de la energia de transicion, evidencia mediante
las diferentes graficas y de manera particular la grafica de la longitud de onda en funcién de la energia de
fotoluminiscencia figura (3p) que el espectro visible se encuentra en un rango del azul y verde con una
tendencia mayor hacia el verde, con una pequefia variacién comparado con los reportes experimentales
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(D. Litvinovl, 2008b)(I. Herndndez-Calderdn, [2005). Estos efectos de fotoluminiscencia pueden ser
utilizados como referencia para el disefio de pozos cudnticos con emision en la longitud de onda
deseada, confinando los portadores de cargas para diferentes proporciones de altura del potencial y
diferentes anchos de pozo. Los intervalos de longitudes de onda pueden ser tomadas como referencia
para ciertos tipos de diodos laser (DL) y diodos emisores de luz (LED).
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