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En este trabajo consideramos un método para estudiar la estructura de bandas de un sistema de electrones que se

mueven en un potencial periédico (una red iénica) unidimensional. Con ese fin resolvemos autoconsistentemente la
ecuacién de Schroedinger para un solo electrén que siente el potencial efectivo que resulta de su interaccién con el

potencial periédico de la red y con el resto de los electrones. Considerando que la interaccién electrén-electrén de-

pende adecuadamente de un pardmetro 6 con dimensiones de longitud, podemos aplicar el método para describir la
estructura de bandas en cables cudnticos de ancho § vistos como sistemas estrictamente unidimensionales. De nues-
tros resultados concluimos que el apantallamiento produce una disminucién del gap entre la primera y segunda ban-
da y que este efecto aumenta al disminuir el ancho del cable.

1. INTRODUCCION

El estudio de los llamados cables cudnticos -
heterostructuras semiconductoras en las cuales el
movimiento de los portadores estd limitado, respecto
a dos de las dimensiones espaciales, a unos pocos
nanometros- han recibido en anos recientes mucha
atencién tanto experimental como tedrica (1], [2]. Al-
gunas de las propiedades de los cables cudnticos pueden
ser tedricamente estudiadas desde el punto de vista tradi-
cional de Sommerfeld [3] segiin el cual un sélido puede
pensarse como un li'quido de fermiones (los portadores),
digamos electrones o electrones y agujeros, moviéndose
en un medio neutralizante continuo caracterizado por una
constante dieléctrica €y que representa a la red i6nica.
Asl, por ejemplo, es posible reproducir [4], [5] con este en-
foque resultados experimentales de dispersién ineldstica
de luz [6] o el tiempo de recombinacién de los pares
electrén-agujero obtenidos a partir de experiencias de fo-
toluminiscencia en cables cudnticos semiconductores [7].
Sin embargo, existen muchas otras propiedades que re-
quieren, para ser correctamente interpretadas, de una de-
scripcién basada en la estructura de bandas.

En este trabajo consideramos el estudio de la estruc-
tura de bandas de un cable cudntico de ancho § del or-
den de unas decenas de nanometros. En rigor estamos
en presencia de un sistema cuasi-unidimensional en el
sentido de que, si bien existe una direccién netamente
preferencial (supongdmosla a lo largo del eje ) para el
movimiento de los portadores, sin embargo las dimen-
siones transversales (en las direcciones de los ejes y y
z) son no nulas. A pesar de esto, nosotros lo tomaremos
como un sistema estrictamente unidimensional y el efecto
de ancho finito lo tendremos en cuenta a través de un po-
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tencial electrén-electrén efectivo. En la préxima seccién
esquematizamos el método general y en la siguiente lo
aplicamos especificamente al célculo de la estructura de
bandas en cables cudnticos.

II. METODO AUTOCONSISTENTE

Consideremos, primeramente, una distribucién lineal
de iones que generan un potencial periédico U(z) =
U(z + a) (a =constante de la red) al que se ven someti-
dos N, electrones que se mueven a lo largo de la linea.
En principio supondremos que la longitud de ésta es L,
de manera que la densidad global de electrones se puede
escribir ne = N./L. Sea vec(|z; — ;|) el potencial de
interaccion entre dos electrones ubicados en z; y z;, re-
spectivamente. Luego, si consideramos un electrén par-
ticular en la posicién z, éste sentird un potencial efectivo
V(z) que puede escribirse

L

V(z) = Uz) + / Ve

0

2 —aloe)r (1)

donde p(z)/e (con e la carga de un electrén) es la densi-
dad local de electrones en z.

Siendo el potencial U(z) periédico es de esperar que los
electrones se distribuyan con la misma periodicidad, esto
es que p(z) = p(z+a) y por lo tanto también el potencial
efectivo verificard V(z) = V(z + a). En consecuencia
las autofunciones de la ecuacién de Schroedinger para un
electrén en ese potencial efectivo serdn funciones de onda
de Bloch. Esto es, si escribimos los potenciales U(z) en
términos de sus componentes de Fourier:
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con G==%x(2r/a)n; neN . (2)
entonces V(z) admitird un desarrollo similar con™
i - ~ g
Vo =Ug + 77ee(G)p~(G)! h (3)
y las funciones de onda serén (8]
pr(z) =Y C(k+ G)expli(k + G)al
e ‘ .
conk=+02r/L)yn; neN - (4)

Reemplazando ¢(z) y V(z) por sus correspondientes de-
sarrollos en la ecuacién de Schroedinger obtenemos

h

En principio, resolver este sistema implica operar con
una matriz infinita. Sin embargo, en los casos de in-
terés, tanto los coeficientes de V(z) como los de ¢(z)
decrecen rdpidamente con G y son suficientes unas pocas
armoénicas para obtener una buena aproximacién. ‘Hace-
mos notar que si consideramos un sélo electrén que
se mueve en un potencial idnico representado por una
sucesién de pozos y barreras cuadrados, recuperamos el
conocido modelo de Kronig-Penney [9].

La solucién de la Eq.(5) en el caso més general que
consideramos aqui, debe ser resuelto en forma autocon-
sistente ya que el potencial efectivo V(z) determina la
distribucién de carga p(z) y ésta a su vez modifica al
potencial. En efecto, en la Eq. (3) es

| ’ k max v
A(G) =Y r(G) - (6)

k min

.
donde, px(G), la componente de Fourier de pi(x) =
e.cxpi(z)pr(z), se relaciona con las componentes de

Fourier de las autofunciones ¢k (z) segin:
)

jpk(G)=eZCWZ(G)sOk(G+G').. ) (7)
G ,

La constante ¢ se elige de manera que la densidad de -

particulas correspondiente, px(z)/e, permita obtener el
nimero de electrones por celda considerado en el modelo:

I kmax %
Y

k min )

cepk (T)px(z)dz = n, (8)

i
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—EC(k) b (5)

e ey

con n, el mimero de electrones de valencia. °

Con la idea de apreciar la bondad del ‘método an-
toconsistente considerado, lo hemos aplicado primera-!
mente para calcular la estructura de bandas del mod-:
elo de Kronig-Penney. De esta forma pudimos comparar,
nuestro método numérico con la solucién exacta conomda‘
[9]. Encontramos que unos pocos términos del desarrollo
de Fourier de la energia potencial son suficientes para'
tener una muy buena concordancia. l
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III. APANTALLAMIENTO EN CABLES
CUANTICOS

Nos interesa estudiar el efecto del apantallam1ento|
electrénico sobre la estructura de banda§ en cables’
cudnticos. Con ese fin aphcamos el formahsmo auto-
consistente descrito en la seccién anterior a un mod-
elo estrictamente unidimensional de cable en el que la;
red es una serie periddica de pozos v barreras del tipo:
Kronig-Penney y los electrones fuera del carozo inter—i‘
actiian a través de un potencial electrén-electrén efec-i
tivo, que tiene en cuenta el ancho del cable, de la forma'
[4], [10] vee(z) = 4€?Ko(z/6), cuya transformada de!
Fourier en los vectores de la red reciproca és 9. (G) =j
4e?/1/(26G)? + 1. Suponemos ademés que cada dtomo
de la red contribuye con cuatro electrones a los niveles.
de valencia y que en el estado fundamental éstos ocupan!
por completo la banda de energia mas baja. |
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Fig.1 Primera y segunda banda en la primera zona
de Brillouin en funcion del ancho del cable. *
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En la Fig.l mostramos, para ese modelo de cable

cnéntico, la estructura de bandas en la primera zona de
‘Brillouin correspondientes a diversos valores:del ancho 8.

Podemos observar que el efecto més apreciable del
apantallamiento es reducir el "gap” entre las dos primeras

bandas siendo este efecto mversamenfe proporcional al

ancho del cable (Fig. 2).
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R Fig.2 Diferencia-de-energia entre Jas dos’ primeras
* bandas en funcion del ancho del cable.

De los calculos tamblen “pudimos observar que el poten-
cial efectivo inducido por la densidad de carga electrénica
esta dominado por el primer término del desarrollo de
Fourier que es précticamente el inico afectado apreCJa-
blemente por el apantallamiento.
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IV. RESUMEN

En este trabajo hemos bosquejado un método autocon- -

sistente para calcular la estructura de bandas en sistemas
unidimensionales. En particular puede usarse en cables
cudnticos vistos como un sistema estrictamente unidi-
mensional en el cual los electrones interactdan a través
de un potencxal de pares dependiente del ancho del cable
que tiene en cuenta las dimensiones finitas del mismo.
Agradecemos al Dr.  A.A. Melgarejo por sus inval-
orables discusiones sobre cables cudnticos. Este trabajo
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