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CALCULO DEL GAP DE ENERGIA EN CABLES CUANTICOS DE SILICIO.
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En este trabajo desarrollamos un progedimiento para calcular la estructura de bandas de un cable culintico de seccién
transversal 8x3, resolviendo la ecuacién de Schrodinger de una particyla en una dimension. El ecfecto de
confinamiento se tiene en cuenta mediante potenciales efectivos electron-electrén y electrén-ién que consideran el
anchc 8 del cable, mientras que los efectos de apantallamiento electrdnico son tratados en forma autoconsistente.
Aplicamos el método para describir un cable cudntico de silicio orientado segiin la. direccién [001]. Calcutamos el
ancho de banda prohibida pata diferentes valores del parametro 8. Los valores obtenidos estdn en razonable acuerdo
con los calculados con métodios més elaborados. A diferencia del Si en su fase clibica hemos obtenido para los cables
cudnticos estudiados un gap directo en k=0 en concordancia con los trabajos previos mencionados.

L INTRODHUCCION

El silicio poroso obtenido por anodizacidn de las
pastillas en soluciones de HF pueden modelizarse como
un arreglo de cables cudnticos aislados entre si, con
anchos menores a los 3@ A La estructura asi formada
presenta propiedades de luminiscencia en el espectro
visible, lo que la hace muy interesante para aplicaciones
opto-electrénicas. Explicar el por qué de esta propiedad
de fotoluminiscencia ha despertado, por lo tanto, el interés
de numerosos investigadores.

En este trabajo realizamos el cdlcule de la estructura
de bandas para un cable cuiantico de silicio de seccion
5xd, transveysal a la direccion preferencial de movimiento
de los electrones. En nuestro modelo adoptaremos como
tal la direccion {001] del silicio cristalino.

La estructura de bandas y el correspondiente ancho de
la banda prohibida (gap), se calcularon sobre la base del
método explicado en un trabajo anterior”’. Este consiste,
basicamsute, en la resolucidn autoconsistente de Ia
ecuacion de Schrbdinger para un solo. electrén que se
mueve en un potencial periddico efectivo. Este potencial
considera la interaccion con el resto de los electrones a
través de la densidad electrénica y tiene en cuenta el
efecto de confinamiento mediante la inclusién del ancho
del cable cono un pardmetro.

Diversos autores han calculado el gap mencionado
utilizando métodos mis elaborados, como por ejemplo
calzulos ab-initio y otros basados en Hamiltonianos tipo
“tight-bindirg” @9 |

IL. DESARROLLO TEORICO

Consideramos un cable de silicio orientado a lo large
del eje z ¥l potencial efectivo experimentado por un
electrdn debido a la red periddica de iopes y al resto de
los electrones se puede escribir

V(1) =y (2)+[vo (o2 Dot sde (1)
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El primer término de (I) representa el potencial
efectivo o promedio sobre ¢l eje del cable debido a los
iones (nicleos y electrones de “caroze™), considerados
como cargas puntuales +4e ubicadas en los sitios de la red
cristalina del S¥. El segundo término es el potencial de
interaccion del electrén considerado con el resto de los
electrones libres. Aqui' v,, (7) representa la interaccion
efectiva entre electrones. Este potencial incluye al aricho
J del cable como parimetro de¢ manera de tener en
cuenta los efectos de confinamiento. El potencial V(z) es
periédico en z. El periodo es el lado a de la red cibica de
Si (a=5.43 A).

Con el método explicado en Ref/(1), se resuelve la
ecuacién de Schrédinger unidimensional para el potencial
periédico V(z) y se obtienen los autevalores en funcion de
k y las correspondientes funciones de onda ¢,(z). Estas

son entonices utilizadas para calcular la densidad
electronica p(z)=Y,w,(z)’, se evalia el segundo
términe de (I) y se repite el cilculo hasta obtener la
autoconsistencia.

El potencial que siente un electrén en el punto (x,y,z)
debido a un micleo ubicado en (X, ¥,Z)) es:

4e 1
Vg (X:¥:2) = —7—7 (2)

& [Rul

donde |Rijk‘=J(Xg -x)? +(¥,; -y) +(Z,~2) .

Para obtener Vafx,,7), hay que sumar la contribucién de
todos los iones del sistema ubicados sobre un
paralelepipedo de seccién &Jy no limitado segin el eje z
del cable. Para ello se utilizd una macrocelda de volumen
& dka (ver Fig.1) que se repite en forma periddica. Para
evitar la singularidad del potencial coulombiano, usamos
un modelo del tipo “empty care”. En nuestro caso

consideramos Fy (IRUJ‘ l) = () para IfRy,, ‘ <044
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- ocupados por los electrones de valencia en el estado
- fundamental; es decir que’involucra a todos los electrones
hbres del sistema. Las funciones de onda se normalizan

' de forma tal -que ij(G)e‘F‘dz =N (N = numero de

elecrrones de la macrocelda)

i . .
III RESULTADOS SR

En la Fig. 2 se muestra la estructura de bandas para

el cable con 5=7.69 A Se ha graficado E(k) en la zona

* ¢~ réducida para’ las primera's cinco bandas. El gap se

encuentr"l entre la cuarta y qumta banda. El maximo de la

{banda de valencia y el minimo“de la de conduccién se

) ) encuentran ambos en k=0 déterminando un gap directo a

Figura ]: Pereion de la macrocelda mostrarido-los plaros con dxferenua del gap mdxrecto obscr\'ado en la fase cibica

dtomos aue tienen coordenada z= 0, 0.25,0.5 y 0.75- (en, del silicio. Este resultado concuerda con los mostrados en
unidades- dé a). Las dzmenszones trarzs»ersales son d\d con" ’
las Refs. {2-5): ;. »

&/ 6914v B " L ]

Hemos aplicado el método a cables de anchos 7.69 4 %0 , i
vy /5. 4-4 de modo que las macroceldas correspondientes
tienen, “respectivamente, 3x3 y 4x4 atomos en ‘el plano
(x,y,0). “En la figura 1 se muestratla‘disposicion espacial
de los iones para el caso del cable mas delgado. Puede
observarse” que la- macrocelda considerada involucra®25s
atomos -dispuestos en cuatro ‘planos cuya distancia al
plano (x,y,0).son 0, 0.25, 0.5:y 0.75 (en.unidades de’a)
respectivamente. Para &=I5. 4 Ala macrocelda ‘tiene 81
atomos. ' ~ o0t

DIIRLANE . - R B R
' Para calcular el potencial promedio que sienten los
electrones sobre el eje z se considera que los mismos

Sy e

estdn confinados en las dlreccxones x;p por una fodcién [P ) )
deondadel.afomw S Pty ' o S AEEEE L ;
. P SO gm0l .02 xz[S}i]' . To4 05
,¢(x y)--(*/J)cos(zzy/cf)cos(mc/é') ot (3) avt e
. N o EEI - Figura~2: Cinco primeras bandas del cable cudntico de silicio
Sonsecut n‘tememe , L - . . con 5=7.69 A Se indica el gap entre la cuarta y quinta banda
" k=0 . » ..
Vylz)= (4/ €§2 )% . . ) , para . O |
' S > En la Tabla I, se comparan los gaps de energla'
612 AE calculados® ‘en.este trabajo. con los obtenidos en las
2 I cosy (——)cos (= )V’\'ijk (x, y,‘,)dxdy (4) Refs (2-5)a artl.r de metodos mas elaborados .
ik -8/ 2 .o 1. e R pa ¥
ol TR T TABLA e
B O S
Para evaluar el segundo término de (1 ) se utilizd- el s i
potencial de ia Ref. (6): - ; oo ) AE [eV]
H . A e e B .
Ve (G, &) =(e/ £)x 47 | TEste | Ref2 | Ref3T | Rerd | Ress |
- . # " wrdbajo - T EA R C .
P . . Ty o )
'[I(.,,(Gc)u){ 2-(1—u)cos(2mmu)+—sen(27u)|du-(5) )
! [ 2 7.69 53 2.3 3.8 - 4l 31
. 7 ‘ . @ IS .
. . ;.,f [T T S
donde Kg(x) es la funcion de Bessel modlﬁcada de mden W54 32| L5, |. 225: 2.5 2.06
cero y G=1n2 7t/a son los vectorcs de la red remproca {1+ ®. 0 R b N 3 '
La dens:dad es G )e'%* | tiene ente ‘ e
! (z) Z,O (G ene componentes ak 1.65 1.53 1.68 1.64 1.5
A S C o .
en cl espauo recxproco que son p(G)= ZCkpk(G) " = S N

Esta suma debe’ realizarse sobre- todos loq *estados ™k
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Si bien las diferencias en valores absolitos son

apreciables, 1a relacién entre los anchos de ﬂanda para los
valores de & comnsiderados, concuerda razonablcmeme
bien com las calculadas por los autores teferenciados.

Ademis, en todos los casos, se dprecia una dependencia |

:‘nversa del gap con el ancho del cable. ,
1v. C()N(l..USIONES

En oste trabajo describimos algunas propiedades
electronicas de cables cudnticos de silicio mediante un
procediriento sencillo que mvolucra la solucién de la
ecuacién de  Schrédinger para un electrdn en un
potencial periédico efectivo unidimensional. Este
potencial ticne en cuenta efectos de apantallamiento,
detidos al resto de los electrones y también del
confmmmemo causado por e] tamafio transversal finito
del cable.

Los célculos muestran un gap directo cuyo valor

relative y dependencia con & estin de acuerdo con
caleulos basados en métodos tight-binding y ab-initio.

137 - ANALES AFA Vol. 12

-Consejo' Nacjopal de Tnvestig

AGRAJDECH\@;ENT@S
Deseamps agradqpqr a la éﬂ}gencm Naclonal d:

Promocion Olenﬂﬁcé y T ologica (ANPCYT* al

[:E follmoncs Cwmtiﬁcas y_‘
Técnicas (CONICET) 'y a la UiViersidad Nacionsl de|La
Plata (UNLP) por su apoyo (PICT 03-04517; PIP 4590
Subsidio 1055).

E.L.PyB yF.V son investigadores del CONICET.

Referencias :

1- Casas, G.A., Peltzer)
AFA, 10, 228(199 )

2- Buda, F., Kohanoff, M., Parrinello, M. Phys. Rev. Len69

C1272(1992). :

3- Sanders, G., Chung-Chang, Y., Phys. Rev. B 45, 9202
(1992)

4- Read, A, Needs, R, Nash, K. Kanham,L Caleott, P. and
Qteish, A Phys. Rev: Lett. 69, 1232 (1992).

5- Ohno, T., Shiraishi, K. and Ogawa, T., Phys. Rev. Lett. 69
2400 (1992).

6- Hu, B. and Das Sarma, S. Phys. Rev. B 48, 5496 (1993).

Blanci, B.L.'y Venm’t, 'F Anales

CEILAP
CITEFA - CONICET
ZUFRIATEGU! Y VARELA
1603 - VILLA MARTELL]
REPUBLICA ARGENTINA

BUENOS AIRES 2000- 137



