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Como una extension de un trabajo previo, se utiliza una aproximacién de ligadura fuerte para
analizar ¢l comportamiento dieléctrico de volumen e interfaces de semiconductores. En esta
oportunidad, se incluyen célculos con pardmetros que tienen en cuenta interacciones hasta segundos
vecinos y se proponen diferentes modelos electrostaticos simples para describir la densidad de carga
inducida alrededor de los dtomos. En particular, se calcula la funcién dieléctrica para C, Si, Ge, As
Gay AsAl, observandose un acucrdo razonable con cilculos més sofisticados. Asimismo, se obtiene
la discontinuidad de banda y el apantallamiento en la interface AsGa - As Al (100), y se correlaciona
este apantallamiento con propiedades de ambos semiconductores. Los resultados presentados dan

un nuevo respaldo al uso

cl modelo de ligadura fuerte autoconsistente para el andlisis de

propiedades dieléctricas de volumen ¢ interfaces de semiconductorcs.

INTRODUCCION

Resultados experimentales y tedricos recientes
[1-91han dadoun fuerte sustento al uso del modelo de
densidad inducida de estados en la interface (DIEI)
[10] paracl cdlculo de discontinuidades de bandas en
heterouniones. Este modelo se utiliza dentro de tres
aproximaciones difcrentes: (i) modeld de niveles de
neutralidad de carga [3.4,5], (ii) método de ligadura
fuerte (* ‘tight-binding’ ") autoconsistente [6,11,12],y
(iii) célculo de la densidad local autoconsistente
[7.8,9]. La ventaja de 1a scgunda aproximacién con-
sistc en que manticne una gran simplicidad sin dejar
de tener en cucnta los principales efectos asociados
con la densidad de estados inducida y con los efectos
de apantallamicnto [13].

El presentc articulo es una extension de Ref. [13]
y su objctivo cs analizar en profundidad la relacion
entre dicha aproximacién de ligadura fuerte auto-
consistente y la respucsta dicléctrica de volumen y de
interfaces de semiconductores. Se presentan 1os re-
sultados obtenidos para diversos semiconductores
covalentes y I11-V con diferentes pardmetros de li-
gadura fucrte, incluyendo interacciones a primeros y
scgundos vecinos, y cuatro modelos clectrostaticos
simples para las cargas inducidas.

FUNCION DIELECTRICA DE VOLUMEN

La funcién dicléctrica dc volumen se calcula
utilizando los siguicntes modelos de ligadura fuerte:
(a) aproximacién de Vogly col. [ 14], con unabase dc
cinco orbitales por dtomo (sp*s®) ¢ interacciones s6lo
a primeros vecinos; (b) modelode Yuany Lin Chung
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[15] para Si y Ge, conuna base de cuatro orbitales por
dtomo (sp?) ¢ interacciones a primeros y segundos
vecinos; (c) modelo de Talwar y Ting [16] para
semiconductorcs I1I-V, conigual basc ¢ interacciones
que (b).

La respuesta del semiconductor a un potencial de
tipo cosenoidal y longitudinal de onda A, sc analiza
calculando la densidad dc carga inducida en cada
dtomo a partir de las soluciones de la ecuacién
secular. Como es usual, se considera que dicho
potencial perturbativo modifica 1os niveles diago-
nalesdel hamiltoniano deligadura fuerte considerado
en cada caso. La funcién dicléctrica €(A) sc obtiene
como [13]:

e =V - VMV, ey
donde V() es 1a amplitud del potencial inducido y
V(M) es el potencial total luego de incluida la pertur-
bacion. V*¢(L) debe calcularse utilizando un modelo
que permita obtenerlos potenciales inducidos a partir
de las cargas inducidas.

En este articulo se analiza la funcién respucsta en

unadirecciéndada ([100] y [110} para Si, y {100] para
los demds semiconductores) y sc sugieren los siguien-
tes cuatro modelos clectrostaticos clasicos para las
cargas inducidas:
(i) Distribuidas uniformemente sobre planos de espe-
sor infinitesimal que contiencn a los centros de 1os
datomos de cada capa (Fig. 1(a)). Este modelo muy
sencillo, en adelante modelo - «, se ha utilizado en
numerosas oportunidades en la bibliografia y con-
ducc a muy buenos resultados para las discontinui-
dadcs de bandas (ver, por ejemplo,[2]).
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Figura 1: Modelos electrostaticos utilizados para
la distribucionde carga inducida. (a) Planos in-
finites (modelo o); (b) distribucién cosenoidal en
volumen (modelo B); (c) distribucién en esferas
(modelo T); (d) distribucion en esferas (modelo A).
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(ii) Distribuidas segtin una densidad volumétrica con
igual dependencia funcional que el potencial pertur-
bativo (modelo B, Fig.1(b)).

(iii) Distribuidas uniformementc en esferas de radio
R alrededorde cada dtomo. Este modelo se simplifica
definiendo una densidad de carga aproximada ob-
tenida redistribuyendo uniformemente la carga sobre
planos perpendiculares a dicha perturbacién. Se
consideran dos valores diferentes de R segiin se
muestra en las Figs. 1(¢c) y 1(d) (modelos I" y A,
respectivamente).

Con respecto a los resultados obtenidos, se ob-
servaen algunos casos que para A -> 01a funcién g(A)
no s¢ incrementa en forma mon6tona, presentando un
mdéximo en A # 0. Este comportamiento aparcnte-
mente extrafio fuc observado por Nara [17] y poste-
riormente por Srinivasan
[18] quienes notaron que el mismo cra sensible a la
eleccion de los elementos de matriz. Walter y Cohen
[19] asociaron este efecto a la discontinuidad de las
integrales de Slater y Koster [20] para pequciios
valores de A y presentaron una manera de climinar
dicho comportamiento utilizando pseudopotencia-
les. Un hamiltoniano de ligadura fuerte perturbado
puede o no presentar este efecto dependiendo de los
pardmetros y de las modificaciones incluidas. Enlos -
resultados presentados aqui, se climina por extrapola-
cién.

Material a b v d e
Si 7.1 8.7 - 11.3 11.7
C 4 - - - -
Gu - 11.5 - 14 154
AsGa - - 8.5 8.9 10.9
AsAl - - 79 - _

Tabla 1: Funcion dieléctrica de volumen de difer-
entes materiales paraA = 0. a) Vogl [14],b) Yuang
y Lin-Chung [15], ¢) Talwar y Tiug [16], d) pseudo-
potenciales [19], e) experimental [13, 21-25].

La Tabla 1 resume los resultados obtenidos y
presenta otros cédlculos tedricos [ 19] y valores experi-
mentales. En el caso de Si, se observa claramente una
mejor estimacion del apantallamicnto al pasar de un
modelo de interaccién a primeros vecinos a uno que
incluye segundos vecinos.
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Figura 2: (a): Se comparan los resultados ob-
tenidos para €(k ) en Si utilizando parametros de
Vogl (¢(0)=7.1) y de Yuau y Lin-Chung (¢(0)=8.7)
paralos modelos electrostaticos o (menor disper-
sion) y A (mayor dispersion). En linea llena, se
incluye el cilculo de Walter y Cohen.

(b): e(k ) en la direccion (1,0,0) para GaAs con
parametros de Talwar y Ting. De arriba hacia
abajo las curvas corresponden alos modelos o, f3,
I' y A. Los resultados de Walter y Cohen se
presentan en linea llena.

En la Fig.2. sc dan los resultados de €(A) en la
direccién (1,0,0) Siy AsGa, y sc los compara con los
de Walter y Cohen [19]. Aiin con modelos clédsicos y
muy sencillos como los presentados aqui, se nota
claramente que cuanto m4s rcalista ¢s la aproxima-
cion electrostatica, mejor se reproduce la dispersion
obtenida con técnicas més sofisticadas. En particular,
sc¢ observa un bucn acuerdo entre los resultados cor-
respondientes al modelo - Ay los de Walter y Cohen.
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Interfase €.

Abrupta 12.2
2d(Ga) 11.8
2d(As) 11.8
3d 11.2
6d 10.7

Tabla 2: Respuesta dieléctricaenlainterface para
AsGa-AsGa(1,0,0) con interaccion a primeros
vecinos, modelo-oy diversos perfiles de perturba-
cion.

RESPUESTA DIELECTRICA EN LA INTER-
FACE. DISCONTINUIDADES DE BANDAS.

Se utiliza una extension del método de ligadura
fuerte autoconsistente descripto cn detalle en la Ref.
[13]. El hamiltoniano total de 1a interface se define
como un hamiltoniano inicial no perturbado més
perturbaciones iniciales, V,, relacionadas con las
cargas clectronicas inducidas mediante ecuaciones
electrostdticas clementales correspondicntes a los
modclos o y A (Fig.1). En dicho hamiltoniano, los
cristales scmi-infinitos se proyectan sobre unas pocas
capas utilizando la técnica de decimacién [7]. La
condicion inicial (V,= 0) se define relacionando los
fondos de 1as bandas dc conduccion de ambos semi-
conductores cntre si por medio de las afinidades
electrénicas cmpiricas.

Enesta seccion, se analizan condiferentes aproxi-
maciones dc ligadura fuerte intcrfaces [100] ideales
dec semiconductores construidas introducicndo una
perturbacién externa inicial a un cristal infinito. A fin
de analizar l1a influcncia del perfil dc esta perturba-
cién sobre las propicdades de apantallamiento, se
consideran cinco casos difercntes: abrupto, de ancho
2d centrado cn anién y catién, y de anchos 3d y 6 d
siendo d la distancia entre capas consccutivas. En
cada caso, sc calculanlos potencialcs consistentes Ve,
dcfinidos como la suma de la perturbacion inicial V,
y los potenciales inducidos V%, gencrados por las
cargas clectrénicas inducidas. De estos célculos, se
define la constantc dicléctrica de la interface como
g = lim (V/V¢) para i->e. En la Tabla 2 se dan los
resultados para AsGa con interaccién a primeros
vecinos, modelo- o y diversos perfiles. Se observa
que € muestra una dependencia con el perfil de la
interface, haciéndose cada vezmenor amedidaque se
suaviza lamisma. Por su parte, 1a Tabla 3 muestra los
valores obtenidos para tres materiales con el modelo A.
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Figura 3: Densidad de carga inducida en funcién
de la coordenada Z en direccion (1,0,0) en las
cercanias de la heterounion CiaAs=AlAs(1,0,0); Z
se da en unidades de la distancia d entre capas.

Interface Pardmetros €

int

AsGa-AsGl (1,0,0)
AsAl-AsAl (1,0,0)
Si-Si (1,0,0)

Talwar-Ting 15
Talwar-Ting 7.3
Vogl 6

Tabla 3: Respuesta dieléctricaeninterfases (1,0,0)
con el modelo A.

Este Trabajo| Oiros |Experimental
Autoconsistente 0.518 0.475 0.|39
Necutralidad dc carga 0.55 0.618 0.55

Tabla4: Discontinuidad debandasdeenergia AE_
enlaheterounion AsGa-AsAl (1,0,0) obtenida por
diferentes métodos. [13,21-25] tedricos y experi-
mentales.

Finalmente, se obtuvo la discontinuidad de ban-
das AE, y cl apantallamicnto en la interface AsGa-
AsAl (1,0,0) utilizando los pardmetros dc Talwar y
Ting. Enla Tabla 4 sc presentan los resultados junto
con los de otros calculos tedricos y medicioncs ex-
perimentales, observéndosc un bucn acucrdo. El valor
de la discontinuidad de bandas parece no depender
del modelo de distribucion de cargas inducidas con-
siderado. Cabe mencionar que se presentan oscila-
ciones en la densidad de cargas inducida cerca de la
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interface, cuando se utiliza el modclo -A (ver Fig.3).
Estas oscilaciones fueron observadas también por
W.A.Harrison en Ref, [26].

En una aproximacién scncilla [13] pixede espe-

rarsc que la respuesta dicléctrica en la heterounién
esté dada por :

g, = 2[[(1/e)+(1/e™) = 2/[(1/15)+(1/7.3)] =9.8
Se observa que este valor difierc del obtenido medi-
ante la aproximacion autoconsistente ,,=125)en
aproximadamente el 20%.

CONCLUSIONES

Los resultados presentados muestran que la utili-
zacion de pardmetros de ligadura fuerte con interac-
ciénhasta segundos vecinos juntamente con modclos
elcctrostaticos clasicos més realistas, permite mejo-
rar la descripcion del comportamiento dieléctrico de
volumen ¢ interfaces de varios scmiconductores.
Asimismo, los valores de AE_obtenidos para AsGa-
AsAl (1,0,0) mucstran un bucn acucrdo con otros
resultados tedricos y con valores experimentales.
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