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Hemos analizado la posible formacion de alambres cuanticos, en sistemas formados por pozos cudnticos crecidos
epitaxialmente sobre una superred que actia como substrato. Utilizando el método de campo de fuerzas de valencia,
hemos calculado teéricamente la relajacion de las deformaciones inducidas por la superred, sobre el pozo cudntico.
Nuestros resultados no permiten inferir la formacion de alambres cudnticos como resultado de un confinamiento
adicional producido por la deformacion lateral de la superred. De formarse alambres cudnticos, éstos podrian estar
localizados solamente en la zona de la interface con la superred.

Introduccién

Existe un enorme interés en la fabricacion y
caracterizacion de  estructuras de baja
dimensionalidad, debido a su potencial
utilizacion en opto y microelectronica. Ejemplos
de tales estructuras son los pozos, alambres y
puntos cuanticos formados a partir de materiales
semiconductores. En particular, recientes
experiencias de fotoluminiscencia, registradas
sobre muestras formadas por un pozo cuantico
(confinamiento bidimensional) crecido
epitaxialmente sobre un substrato formado por
una superred, han sugerido la formacion de
alambres cuanticos (confinamiento
unidimensional) en la region del pozo cuantico.
El mismo tipo de sefial ha sido observado para
muestras de GaAs' y de CdTe>, que fueron
preparadas de manera similar. Ya que en este
trabajo hemos considerado modelizaciones de las
muestras de CdTe, describimos brevemente a
continuacion, como han sido preparadas. Sobre
un substrato de Cdo gsZny 12Te, se han depositado
mediante la técnica de epitaxia por haces
moleculares, diversos films en dos pasos
sucesivos. El primer paso ha sido crecer una
superred en la direccion [001]. Para este fin, se
depositan una capa de Cdo2Zng77Te de 100 A
de espesor, y luego otra capa de CdTe, también
de 100 A de espesor. La superred se forma al
repetir 100 veces el procedimiento anterior. El
segundo paso, consiste en clivar lateralmente la
superred y su substrato, y efectuar una nueva
epitaxia segin la direccion [110], depositando
tres films que forman un pozo cuantico. Estos
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films son CdiZn;«Te / CdTe / Cd,Zn,<Te (con
x=0.08 6 x=0.23). El pozo cuantico se forma en
la capa de CdTe, intermedia entre los tres films
mencionados. Estas muestras han sido
cuidadosamente preparadas, de manera tal de
que no haya dislocaciones presentes en ellas. De
esta forma, se obtienen muestras donde las
tensiones en los diferentes films, pueden relajar
solamente a través de deformaciones, pero no
dislocaciones.

Volviendo a la formacion de alambres
cuanticos en las muestras anteriores, los grupos
experimentales han sugerido que los diferentes
estados de tension, presentes en las capas que
forman la  superred, son lateralmente
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Fig.1:  Representacion esquemética de Ia
configuracién experimental, vista a lo largo de la
direccién [-110]. En linea de trazos se indica la
“celda” utilizada en nuestros célculos. Cada capa de
la superred tiene 100A de espesor, en la direccién
[001]. QW representa el pozo cuantico.
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transmitidos hasta el pozo cuantico crecido en la
direccion [110], produciendo un confinamiento
adicional en esta capa de CdTe, dando lugar a
confinamientos unidimensionales o alambres
cuanticos. Estos alambres cuanticos se
localizarian en el film de CdTe que forma el
pozo cuantico, justo por encima de las capas de
CdTe que forman la superred (véase la Fig. 1).
Habria, segun esta interpretacion, toda una serie
de alambres cuanticos paralelos, responsables de
la sefial de fotoluminiscencia observada.

En este trabajo presentamos resultados
teoricos de la relajacion de las deformaciones en
los sistemas descriptos anteriormente, con el fin
de verificar si las deformaciones presentes en la
superred pueden ser transmitidas hasta la zona
del pozo cuantico, dando lugar asi a un
confinamiento adicional y produciendo alambres
cuanticos.

Modelo teorico

Para describir las tensiones y deformaciones
presentes en la superred, y evaluar como se van
relajando a medida que nos movemos en la
direccion [110], es decir, en la direccion donde
se ha depositado el pozo cuantico, hemos
utilizado la aproximacion de campos de fuerzas
de valencia (Valence Force Field), en la version
dada por Keating.* En esta aproximacion, la
energia elastica (y las fuerzas sobre los atomos)
estan parametrizadas en términos de constantes
de fuerzas, cuyos valores, para los compuestos
estequiométricos puros, han sido ajustados para
reproducir los valores experimentales de las
constantes elasticas.” Para los compuestos no
estequiométricos hemos tomado para estas
constantes, los valores obtenidos como
promedios pesados por sus respectivas
concentraciones. De esta forma, calculamos la
fuerza sobre cada atomo del sistema y, a través
del método de gradientes conjugados,’ iteramos
hasta obtener la situacion de equilibrio, dada por
la condicion de obtener fuerzas nulas sobre
todos los atomos simultaneamente. La Fig. 1
describe la “celda” que hemos utilizado para
modelar los sistemas experimentales. Dado que
los sistemas experimentales contenian 100
periodos de la superred, hemos considerado
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condiciones periodicas de contorno en la
direccion [001]. Esto es equivalente a considerar
que la superred es infinita en esa direccion.
Hemos efectuado calculos para los cuatro
sistemas reportados experimentalmente, cuya
variacion esta dada en los espesores de las capas
del film 1 y del pozo cuantico, y que se detallan
en la Tabla 1. De esta forma, nuestras “celdas”
llegan a considerar hasta 28260 atomos, que
pueden variar su posicion para disminuir la
energia elastica total del sistema.

Tabla 1: Espesores de los films (en A) para las cuatro
situaciones experimentales analizadas en este trabajo
(véase Fig. 1). QW representa el pozo cuéntico.

8% de Zn 23% Zn
(a) (b) © )
film 1 200 100 0 200
QW 100 100 100 50
film 3 200 200 200 200

(a) Ref. 3; (b) y (c) Ref. 7; (d) Ref. 2.

Resultados y discusion

Un analisis completo de las relajaciones de los
atomos, consiste en proporcionar las
componentes del tensor deformacion g; para
cada atomo. Si bien hemos realizado este
calculo, cuyo resultado es una enorme tabla de
numeros, preferimos expresar los resultados en
forma grafica a través de la Fig. 2. Esta figura
corresponde a los resultados del sistema
rotulado (d) en la Tabla 1. Las abscisas para
ambas partes (a) y (b) de la Fig. 2, corresponden
a la distancia a lo largo de la direccion [110]
donde se deposité el pozo cuantico. El origen de
abscisas esta ubicado en la interface entre la
superred clivada y el primer film, de los tres que
definen el pozo cuantico. En el eje vertical de la
Fig. 2(a), hemos indicado la distancia entre
planos sucesivos de atomos (a lo largo de la
direccion [001]), en el medio de la capa de CdTe
de la superred (circulos grandes), y la misma
magnitud en el medio de la capa de
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Distancia a lo largo de la direccion [110] (A)

Fig. 2: Resultados de fa relajacion de deformaciones para el sistema rotulado (d) en la Tabla 1. (a) Distancia entre
planos adjacentes (normaies a la direccion [001]), en el centro de Ia capa de CdTe de 1a superred (circulos grandes), y
en el centro de la capa de 23% de Zn (circulos pequefios), como funcioén de 1a distancia a lo largo de la direccion
[110]. Como referencia, se han indicado esas mismas distancias para el CdTe puro (-—) y el valor correspondiente a
un promedio pesado con la composicion, para la capa con 23% de Zn (..-..). :

(b) Parametro de modulacién de las deformaciones (definido en el texto), como funcion de la distancia a lo largo de
[110]. El valor cero (lineas de trazos), corresponde a la situacion donde la modulacion de deformacion se ha perdido
completamente. El origen a lo largo de [110] est4 ubicado sobre la interface con la superred. QW representa el pozo

cuantico.
Cdp77Zno»Te de 1la (circulos
pequeiios).

A medida que nos movemos a lo largo de la
. direccion [110], vemos que estas distancias ya
no difieren entre si, si se calculan sobre una u
otra de las capas que forman la superred. Esto
significa que el diferente estado de deformacion
presente en las capas de la superred se iguala
progresivamente, a medida que nos movemos
hacia el pozo cuantico. O, dicho aun de otra
manera, el estado de deformacion de la superred,
no se transmite al pozo cuantico, ya que se
amortigua mas alla de unas cuantas capas
atomicas de la interface con la superred. En la
Fig. 2(b), se muestra en el eje vertical, el
“parametro de modulacion de la deformacion”,

superred
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definido como ((distancia entre los planos
centrales de la capa de CdTe) - (distancia entre
los planos centrales de la capa Cdy 72Zn03Te)) /
(el promedio de ambas distancias), expresado en
%. El valor cero (representado en lineas de
trazos), representa una atenuacion completa de
la deformacion inducida por el substrato
superred. El caso opuesto, donde toda la
deformacion es transmitida sin atenuacion al
pozo cuantico, daria lineas horizontales en
ambas partes de la Fig. 2. Como vemos, no es
posible tener en la zona del pozo cuantico,
diferentes estados de deformacion, como los que
si hay presentes en las capas de la superred. Los
resultados  numéricos del tensor de
deformaciones, para atomos dentro del pozo
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cuantico, confirman este resultado. Los
_ resultados que hemos obtenido estan en un todo
de acuerdo con aquellos obtenido por Kash et
al.,?® quienes efectuaron un calculo por elementos
finitos para el sistema de GaAs. Si bien nuestro
calculo es microscopico, la gran cantidad de
atomos considerada en nuestro modelo, nos
permite predecir que nuestros resultados no
diferiran demasiado de aquellos obtenidos con
métodos propios de la teoria de la elasticidad.
Por lo tanto, nuestros resultados no predicen la
formacion de alambres cuanticos para este
sistema, como fue sugerido por los grupos
experimentales. Queda abierto el problema de
explicar el espectro de fotoluminiscencia
" observado, que segin nuestros calculos, no se
debe a la presencia de alambres cuanticos en la
zona del pozo cuantico.

Hemos obtenido resultados similares para los
sistemas rotulados (a) y (b) en la Tabla 1. Dado
que el “estado de deformacion” se’ propaga solo
unas cuantas capas atomicas, la Unica
posibilidad de tener un confinamiento adicional
por deformacion lateral, corresponde al sistema
rotulado (c) en la Tabla 1, donde la capa de
CdTe esta directamente en contacto con la
interface. Esto significa que si se forman
alambres cuanticos en estos sistemas, estos
podrian ser resultados de confinamientos sélo en
la interfase con la superred.

Dado que el espesor del substrato sobre el
cual se deposita la superred, es mucho mas
grande que el tamafio de la superred, estamos
implementando una correccion a nuestro
modelo, que ya no considere que la superred es
infinita, y por lo tanto, incluya la interface (001)
de la superred con el substrato, y la superficie
~ libre (001) de la superred, en forma explicita en
nuestro modelo.

Conclusiones

Utilizando el método de campo de fuerzas de
valencia, hemos calculado la relajacion de las
deformaciones en los pozos cuanticos crecidos
epitaxialmente sobre superredes, en materiales
basados en CdTe. Con un modelo que considera
que la superred es de extension infinita, nuestros
resultados indican que no es posible tener un

122 - ANALES AFA Vol.7

confinamiento adicional en la zona del pozo
cuantico (como para formar alambres cuanticos),
inducido- por deformaciones transmitidas
lateralmente por las diferentes capas que forman
la superred. Si bien queda por explicar que es lo
que se observa en los espectros de
fotoluminiscencia de estos sistemas, nuestra
conclusion es que no se debe a la formacion de
alambres cuanticos en la zona del pozo cuantico.
La tGnica posibilidad de que existan alambres
cuanticos es en la interface con la superred.
Estamos trabajando en una mejora del modelo,
que incluya explicitamente las superficies (001)
de estos sistemas.
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