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RESUMEN

Actualmente, el problema de la miniaturizacién progresiva de los dispositivos
electronicos ha conducido a la elaboracién de sofisticadas técnicas litograficas y
de crecimiento cristalino. Gracias a estas técnicas es que se han podido construir
dispositivos que exhiban nuevos e interesantes fenébmenos. Los ratchets cuanti-
cos son un ejemplo de tales dispositivos. Un ratchet es un sistema asimétrico
fuera del equilibrio el cual puede producir una corriente de particulas directa (flu-
yendo en una direccidén) sin la necesidad de un gradiente de potencial. Fenbme-
nos como la inversion en la direccion de la corriente neta pueden ser inducidos
en ratchets oscilados (rocked ratchets) cuando efectos cuanticos como el tunela-
miento son tomados en cuenta.

En el presente trabajo de tesis, estudiamos modelos idealizados de ratchets
cuanticos oscilados. Los ratchets son modelados mediante barreras de potencial
asimétricas y las curvas [ —V caracteristicas de estos sistemas modelo son estu-
diadas en funcién de distintos paradmetros como son, energia de Fermi, variacion
espacial del potencial debido al voltaje aplicado (drop) y la temperatura.

En general, las barreras de potencial que tienen una variacién suave produ-
cen magnitudes de corriente menores a las de otras barreras. Se obtiene un
mayor numero de inversiones en la direccion de la corriente cuando se asume
una variacion significativa de las barreras debido al voltaje aplicado. Se logra una
mayor similitud a los resultados experimentales cuando se asume que la varia-
cion del potencial es distinta para cada signo del voltaje aplicado, lo que nos
lleva a pensar que este fendbmeno es uno de los que mayor influencia tienen en

la inversién de la corriente dentro de los ratchets experimentales.
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ABSTRACT

Nowadays, the progressive miniaturization of electronic devices has led to a more
sophisticated lithographic and crystal growth techniques. Thanks to these techni-
gues, devices that exhibit new and interesting phenomena had been constructed.
Quantum ratchets are a perfect example of these devices. A ratchet is an asym-
metric system, out of equilibrium. Such systems can produce a direct current of
particles (flowing in one direction) without the need of a potential gradient. Phe-
nomena such as reversion of current can be induced in oscillated ratchets (rocked
ratchets) when quantum effects, as tunneling, are taken into account.

In this thesis, we study quantum rocked ratchets through idealized models.
The ratchets are modeled using asymmetric potential barriers and the characte-
ristics 1-V curves of these systems are studied as function of parameters such as
Fermi energy, spatial variation due to the applied voltage (drop) and temperature.

Broadly, potential barriers with a soft variation produce currents of lower mag-
nitude. More reversions in the current direction are observed when a significant
variation to the applied voltage is assumed. When an assymetric variation is as-
sumed for every sign of applied voltage, the results found are more similar to the
experimental values. Because of this, we can think that this phenomena is one of

the most influential in the current reversion in experimental ratchets.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

1.1. PREFACIO

La fisica fundamental del estado sélido ha sido enormemente beneficiada
por el esfuerzo masivo en la investigacion y desarrollo tecnoldgicos, que se han
hecho con el fin de llevar a cabo la miniaturizacién progresiva de dispositivos
semiconductores. Este esfuerzo ha resultado en la elaboracion de sofisticadas
técnicas litograficas y de crecimiento cristalino, las cuales permiten la fabricacion
de estructuras o “dispositivos” artificiales, que exhiben nuevos e interesantes fe-
nomenos fisicos. Estos nuevos fendmenos fisicos ocurren cuando el tamafio de
la estructura es menor que algunas escalas de longitud caracteristicas relevan-
tes. Ejemplos de tales fendbmenos y la escala de longitud caracteristica asociada
son: la interferencia cuantica y la longitud de coherencia de fase, el transporte
balistico y el camino libre medio, y el confinamiento cuantico y la longitud de
onda de Fermi.

La rama de la fisica dedicada al estudio de estos fendmenos a sido llamada
Fisica Mesoscopica [1] , dado que en estas escalas de longitud estos dispositivos
adquieren propiedades inusuales, las cuales no se encuentran en los objetos
microscépicos (atomos y moléculas) ni en los objetos macroscépicos. Desde un
punto de vista cientifico, la fisica mesoscoépica es un campo de investigacion

muy rico y el cual ha crecido rapidamente. Aunque tiene apenas un poco mas
1
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de una década, mucho se ha logrado en este campo, en base a una variedad de

fendmenos que han sido descubiertos y entendidos [2, 3].

1.2. EL REGIMEN MESOSCOPICO

La fisica clasica describe lo que conocemos como mundo macroscdpico, pPoOr
ejemplo: el movimiento de los planetas entorno al sol, la caida de un objeto pro-
vocado por la fuerza de gravedad, etc.. Sin embargo, la fisica clasica es incapaz
de describir fenbmenos que ocurren dentro del llamado mundo microscépico (por
ejemplo, el efecto tanel), el mundo de los &tomos y moléculas, el cual es descrito
por la mecénica cuéntica.

Tradicionalmente, los dispositivos semiconductores han sido pensados como
objetos macroscépicos, que pueden ser descritos mediante conceptos semicla-
sicos, por ejemplo: describimos la dindmica de una particula con ecuaciones del
tipo ley de movimiento de Newton generalizadas para incluir el concepto de es-
tructura de bandas. Sin embargo, actualmente es posible la fabricacién de dispo-
sitivos y estructuras cuyos fendmenos fisicos no pueden ser descritos mediante
estos conceptos semiclasicos. Las dimensiones de tales dispositivos son aun
mayores que las escalas atomicas o moleculares, pero son mas pequefias que
algunas longitudes criticas para las cuales son aplicadas las teorias tradicionales
de trasporte. La escala de tamafio entre los regimenes microscopico y macros-
copico es conocida como régimen mesoscopico.

Literalmente la fisica mesoscoOpica se encarga de los sistemas que se en-
cuentran entre los objetos macroscoépicos con los que somos familiares, y los
sistemas que se encuentran en el mundo microscoépico de los atomos y molé-
culas. Aunque esta definicidon es vaga y refleja lo difuso de las fronteras de esta
disciplina; sus ramificaciones se traslapan con otras areas de la fisica bien es-
tablecidas. En realidad, el concepto de sistema mesoscopico debe ser definido
en relacidn directa con las propiedades fisicas especificas (Opticas, mecanicas,

magnéticas, etc.) que son examinadas. Por ejemplo, si nos enfocamos en la con-
2
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ductividad eléctrica de un sistema, el régimen mesoscoépico se alcanza cuando
la descripcion macroscoépica de su conductividad ya no es valida. Mas precisa-
mente, las leyes macroscépicas que explican la conductividad se vienen abajo
cuando el tamafo del sistema es comparable a dos escalas de longitud carac-
teristicas: el camino libre medio [ y la longitud de coherencia de fase L,. Por
esto, para estudiar los nuevos fenbmenos encontrados en los sistemas mesos-
copicos se han desarrollado nuevas teorias [4, 5], las cuales han ayudado en el
entendimiento y explicacion del funcionamiento de estos sistemas.

Como un ejemplo de una de las leyes que ya no es valida en el régimen
mesoscopico, podemos mencionar la ley de Ohm, la cual nos dice que si tenemos
un conductor bidimensional rectangular, su conductancia estara relacionada con

su longitud Ly su ancho W por la expresion
G=oW/L, (1.1)

donde ¢ es la conductividad, la cual es caracteristica del material e independien-
te de las dimensiones del sistema. Si las dimensiones del conductor son mucho
mas grandes que cualquiera de las longitudes caracteristicas como el camino
libre medio, la longitud de coherencia de fase o la longitud de onda de Fermi,
entonces el conductor mostrara un comportamiento éhmico, pero si las dimen-
siones del conductor son mas pequefias que estas longitudes caracteristicas, la

ley de Ohm ya no es vélida.

1.3. TRANSPORTE ELECTRONICOEN EL REGIMEN ME-

SOSCOPICO

El transporte electronico ha sido uno de los fendmenos mas estudiados dentro
del régimen mesoscépico, esto debido a que fendmenos como el tunelamiento,
la interferencia electrénica y la conductancia cuantizada entre otros, han dado
lugar a modificaciones significativas en el transporte.

El fendmeno de transporte en el régimen mesoscépico puede ser observado
3
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en conductores con un amplio rango de dimensiones, algunos de ellos con un ta-
mafio de unos pocos nanémetros, y otros con longitudes de varios micrometros.
Esto ocurre porque las tres longitudes caracteristicas que ya hemos menciona-
do pueden variar ampliamente de un material a otro, y también pueden verse
afectadas considerablemente por factores como la temperatura, asi como por
campos externos. Por ejemplo, si hablamos del camino libre medio [ a tempera-
tura ambiente, en el silicio puro (Si) I ~ 700 A, mientras que para el arsenuro de
galio (GaAs) I ~ 200 A, ya T =77 K se incrementa a [ ~ 1 um. Por otro lado, si
consideramos la longitud de coherencia de fase, en los llamados billares electroni-
cos (cavidades balisticas bidimensionales) esta longitud puede exceder decenas
de micrometros a temperaturas de sub-Kelvin, pero decrece rapidamente con la
temperatura, llegando a ser menor a un micrometro cuando la temperatura es
alrededor de 5 K.

1.4. HETEROESTRUCTURAS DE ALGAAS-GAAS

La mayor parte del trabajo reciente en el estudio del transporte electronico
en el régimen mesoscopico, ha sido llevado a cabo haciendo uso de sistemas
semiconductores, particularmente sistemas basados en hetero-uniones de arse-
nuro de galio (GaAs) y arsenuro de galio y aluminio (AlGaAs). Estos materiales
pueden ser estructurados de tal forma que contengan una delgada capa de elec-
trones con una alta movilidad. EI movimiento perpendicular a la capa electréni-
ca esté cuantizado, por lo tanto los electrones estan restringidos a moverse en
el plano. Como un sistema modelo, este gas de electrones bidimensional (2DEG)
combina un numero de propiedades utiles, que no se encuentran en capas meta-
licas delgadas. El gas de electrones bidimensional tiene densidades electronicas
bajas, por lo tanto la longitud de onda de Fermi caracteristica es grande y puede
ser entonces comparable con algunas dimensiones del sistema. Por otra parte,
los caminos libres medios son muy grandes, lo que permite la fabricacién de dis-

positivos que funcionen en el régimen balistico, i.e. la dispersion por impurezas
4
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puede ser despreciada.

Una interesante definicion de heteroestructura fue dada por Herbert Kroe-
mer, en su lectura dada con motivo de la entrega del premio Nobel de fisica en
el afiio 2000 [6], donde las define como: “estructuras semiconductoras heterogéneas
construtdas de dos o mas semiconductores diferentes, de tal forma que la region de
transicion o interfase entre los diferentes materiales juega un rol importante en la
accion del dispositivo. Frecuentemente, se puede decir que la interfase es el dispo-
sitivo”. Métodos modernos de crecimiento epitaxial (molecular beam epitazxy) [7],
han proveido la capacidad de fabricar una amplia variedad de heteroestructuras

de diferentes compuestos semiconductores, con interfaces de precision atomica.

1.4.1. EL DIODO DE TUNELAMIENTO RESONANTE

Un ejemplo muy interesante de un dispositivo basado en heteroestructuras
semiconductoras y uno de los primeros en haber sido estudiado y fabricado, es
el diodo de tunelamiento resonante (RT D por sus siglas en inglés). Aunque puede
ser construido usando otros semiconductores, aqui hablaremos solo del RT'D
basado en estructuras de AlGaAs-GaAs. Este sistema esta formado por dos ca-
pas de AlGaAs dopado colocadas entre tres capas de GaAs (como muestra la
Fig. 1.1).

Al viajar en la direccion z los electrones experimentan un potencial con forma
de una doble barrera, el cual es generado por las capas de AlGaAs. Esta estruc-
tura funciona como un filtro, es decir, es opaca para los electrones que inciden
con una energia diferente a la de un estado resonante. Este fendbmeno es cono-
cido como efecto tiunel resonante. En el tunelamiento resonante, el coeficiente de
transmision electrénico ¢(F) muestra picos pronunciados para ciertas energias
(resonancias) como lo muestra la parte (a) de la Fig. 1.2.

Este dispositivo es construido de tal forma que exista un solo estado resonante
y que esté justo por encima del nivel de Fermi, de tal forma que cuando se aplica
una diferencia de potencial entre los extremos del dispositivo, cambia la posicién

relativa del nivel resonante con respecto del nivel de Fermi Er, y por lo tanto
5
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Figura 1.1: Diodo de tunelamiento resonante creado mediante heteroestructuras de AlGaAs-
GaAs. Las capas de AlGaAs generan barreras de potencial rectangulares en la direccién z. El
ancho de la capa central de GaAs, puede construirse de tal forma que exista solo un estado

resonante en el sistema. Figura tomada y modificada de [8].

para cierto voltaje el nivel resonante se alinea con los estados ocupados de la
izquierda (ver parte (b) de la Fig. 1.2) y surge una corriente a través del dispositi-
vo. En estos dispositivos también puede observarse el fenobmeno conocido como
resistencia diferencial negativa, €Sto e€s; existe un rango de voltajes para el cual
al aumentar V' la corriente I disminuye. La prediccion de este efecto fue hecha
por Tsu [9]. Esaki y su grupo en IBM [10] reportaron la primera observacién ex-
perimental del efecto tlinel resonante. En 1973 Esaki recibio el premio Nobel de
fisica.
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(b) —.=

Figura 1.2: (a) Doble barrera de potencial y coeficiente de transmision caracteristico en este
tipo de potencial. El coeficiente de transmisibn muestra picos pronunciados en E; y FE5 (reso-
nancias). (b) Simplificacioén de la aplicacion de un voltaje entre los extremos de las barreras. Para
ciertos voltajes las resonancias se alinean con los estados ocupados de la izquierda y se produce
un pico en la corriente. El fenédmeno de resistencia diferencial negativa puede notarse cuando el

pico de la corriente empieza a disminuir.
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1.5. RATCHETS

Otro ejemplo de dispositivos basados en heteroestructuras de GaAs-AlGaAs
y sobre los cuales trata el estudio principal de esta tesis son |los ratchets cudnticos
(quantum ratchets).

Como una definicién general, un ratchet es un sistema en el cual la asimetria 'y
la ausencia de equilibrio se combinan para generar un flujo directo de particulas

en ausencia de fuerzas netas (promediadas en el tiempo) o gradientes.

1.5.1. EL RATCHET DE SMOLUCHOWSKY-FEYNMAN

La presencia del no equilibrio es la que permite distinguir entre un ratchet
y un movil perpetuo de segundo tipo, es decir; de una maquina de movimiento
perpetuo en la cual se conserva la energia pero no se obedece la segunda ley
de la termodinamica.

El ratchet de Smoluchowsky-Feynman es un experimento pensado, el cual
fue originalmente propuesto por Smoluchowsky [11], y ampliado mas adelante
por Feynman [12]. Este experimento explica la imposibilidad de rectificar las fluc-
tuaciones térmicas con un sistema en equilibrio, aun teniendo asimetria. EI com-
ponente principal del experimento es una barra microscopica la cual tiene unida
una paleta en un extremo y en el otro un ratchet (una rueda dentada, donde los
dientes son asimétricos del tipo diente de sierra) cuyo movimiento es controlado
mediante un gatillo como se muestra en la Fig. 1.3. Todo el sistema se encuentra
rodeado por un gas en equilibrio a cierta temperatura 7. Debido a que la paleta
esta expuesta a las colisiones de las particulas del gas, esta realizar4 un movi-
miento rotatorio browniano. Entonces, la idea es rectificar el movimiento rotatorio
aleatorio de la paleta valiéndose del gatillo y la asimetria de los dientes del rat-
chet. Asi pues, puede pensarse que el gatillo solo permite que la rueda dentada
gire en una direccion y practicamente restringe el movimiento en la otra. Parece
entonces convincente que todo el dispositivo realizara una rotacion sistematica

en una direccion ( llamémosle adelante), pudiendo realizar un trabajo util como
8
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levantar un pequefio objeto (ver Fig. 1.3). Pero si el dispositivo pudiera realizar
este objetivo, se violaria la segunda ley de la termodinamica, debido a que se
estaria obteniendo trabajo util de un sistema en equilibrio. El punto importante
gue Smoluchowsky hizo notar, es que no solo la paleta esta expuesta a las coli-
siones de las particulas que rodean al sistema, sino también la rueda dentada y
el gatillo, es decir, las colisiones hacen que el gatillo ocasionalmente se levante
permitiendo la rotacion hacia atras del sistema. Un analisis detallado [12] mues-
tra que las probabilidades de movimiento en cualquiera de las direcciones de
rotacion son iguales, por lo tanto, no puede obtenerse trabajo Util del sistema.
Feynman mostré que si se considera que la paleta se mantiene a una tempe-
ratura diferente a la de la rueda dentada y el gatillo, el sistema puede operar
como una maquina de calor que realice un trabajo util. Una realizacion experi-
mental a nivel molecular de un ratchet de Smoluchowsky-Feynman, fué lograda
por Kelly et. al [13-16], confirmando la prediccion de una ausencia de direccion

preferencial en la rotacion del sistema.
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Figura 1.3: Ratchet de Smoluchowsky-Feynman, la barra central esta conectada en un ex-
tremo a una paleta y en el otro a una rueda dentada (tipo diente de sierra) cuyo movimiento es
controlado mediante un gatillo. El sistema se encuentra inmerso en un gas en equilibrio térmico.
El objetivo del dispositivo es la rectificacion del movimiento aleatorio experimentado por la paleta.
El movimiento es provocado cuando las particulas del gas colisionan con la paleta. Si la suposi-
cion de Smoluchowsky acerca del funcionamiento del gatillo fuera cierta, el dispositivo violaria la

segunda ley de la termodindamica y este seria una especie de demonio de Maxwell [17].

1.5.2. TiIrPOS DE RATCHETS

En la literatura [18] se distinguen dos tipos de ratchets: los ratchets pulsa-
dos (pulsating ratchets), en los cuales la forma del ratchet varia con el tiempo, y
ratchets inclinados (tilting ratchets), en el cual el ratchet es sujeto a una fuerza
externa que promediada en el tiempo es cero (si la fuerza aplicada es periddica
se les conoce como ratchets oscilados [rocked ratchets ). Como un ejemplo sim-
ple de ratchet pulsado podemos mencionar a los on-off ratchets, donde el ratchet
alterna en el tiempo entre dos formas distintas, ver parte (a) de la Fig. 1.4. En

este ejemplo, las particulas sujetas a un ruido browniano son colocadas en un
10
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potencial peridédico asimétrico, el cual en cierto instante es apagado (puesto en
off), por lo tanto, las particulas pueden difundirse libremente lejos del minimo del
potencial que las mantenia atrapadas. Cuando el potencial es encendido nue-
vamente (puesto en on), la asimetria del potencial hace que las particulas se
muevan hacia los minimos del potencial, preferentemente hacia la izquierda (ver
Fig. 1.4 (a) ) provocando un flujo de particulas hacia la izquierda. En este ca-
S0, la asimetria requerida esta representada por la forma del potencial, mientras
gue el encendido y apagado continuo del potencial provee la fuente necesaria de
energia de desequilibrio.

En la parte (b) de la Fig. 1.4, podemos ver un ejemplo de ratchet oscilado
cldsico, este potencial es inclinado hacia arriba y hacia abajo simétricamente. Se
muestra para tres tiempos ¢, t, y t3 que corresponden a 0,257, 0,57y 0,757 respec-
tivamente, donde 7 es el periodo de operacion del ratchet. Cuando el potencial
es inclinado hacia arriba y abajo, el cambio en la altura del potencial permite que
una mayor cantidad de particulas brownianas sean capaces energéticamente de
“saltar” las barreras hacia la derecha en el tiempo ¢;, que hacia la izquierda en
el tiempo t3, produciéndose asi un flujo de particulas hacia la derecha.

La operacion de los ratchets ha sido propuesta como el principio fisico que
rige a los motores moleculares en los sistemas biolégicos [19-21, 26, 27], tales
como el sistema miosina-actina que afectan la contracciéon muscular [25, 28]. La
corriente de particulas inducida por fluctuaciones ha sido también observada en
ratchets artificiales [22—24,29-32].

1.5.3. RATCHETS CUANTICOS

La diferencia entre un ratchet cuantico y un ratchet clasico es el cambio de
las particulas clasicas por particulas cuanticas en un ratchet oscilado, por lo tanto
las particulas no solo son capaces de saltar las barreras de potencial sino que
ahora existe la posibilidad de tunelar (barreras delgadas) o ser reflejadas por
barreras abruptas. Asi pues, en el régimen cuantico, la magnitud y direccién de la

corriente de las particulas ya no solo depende de la altura del potencial (ratchet),
11
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(a)

On

Figura 1.4: (a) Ejemplo de un On-of f ratchet, donde el potencial se alterna en el tiempo entre
dos formas. El encendido y apagado consecutivo del potencial provoca un flujo de particulas en
una direccion. (b) Esquema de un Ratchet oscilado. Debido al cambio en las alturas del potencial,
la probabilidad de que las particulas salten las barreras hacia la derecha en el tiempo t; es mas

alta que la probabilidad de que salten hacia la izquierda en el tiempo .

12
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sino también de la forma que este adquiere cuando es oscilado.

En 1997, Riemann, Griffoni y Hangi fueron los primeros en concebir el con-
cepto de ratchet cudntico [33], ellos se dedicaron al estudio del analogo cuantico
de un ratchet oscilado, donde las oscilaciones son realizadas de forma adiabati-
ca (adiabatic rocking ratchet). Como resultado, predijeron una dependencia de la
direccién de la corriente como funcion de la temperatura. Los ratchets cudnticos
han sido desarrollados recientemente de forma experimental [34], confirmando
los cambios de direccién de la corriente en funcién de la temperatura como habia
sido predicho.

La Fig. 1.5 muestra un ratchet cuantico experimental, la parte oscura son ca-
nales grabados en la capa superior de la heteroestructura de AlGaAs-GaAs, los
cuales confinan lateralmente al 2DEG que se encuentra paralelo a la superficie
de la estructura. El dispositivo genera barreras de potencial asimétricas para los
electrones que se mueven en el gas electronico. Cuando un voltaje V' es aplica-
do, la corriente I esta determinada por los coeficientes de reflexion y transmision
correspondientes a la barrera de potencial y estos son altamente dependientes
de la forma de la barrera.

13
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Side ELE

Figura 1.5: Realizacién experimental de un ratchet cuantico. El dispositivo ha sido fabricado
haciendo uso de heteroestructuras de AlGaAs-GaAs. Las partes oscuras son canales que se
han formado al retirar parte de la capa superior de la heteroestructura. De esta forma, el gas
electrénico que se forma en la interfase del AgGaAs y el GaAs es confinado a la parte central
del dispositivo, donde los electrones al moverse experimentan un potencial asimétrico (ratchet).
Las partes laterales del dispositivo se utilizan para generar un potencial que ayuda a aumentar el

confinamiento de los electrones dentro del ratchet. Figura tomada de [34].

1.6. OBJETIVOS

En este trabajo de tesis estamos interesados en el estudio del transporte elec-
tronico de los ratchets cudnticos, teniendo como objetivo la caracterizacion de las
curvas de corriente contra voltaje /-1 para diferentes potenciales asimétricos en
funcion de distintos pardmetros como son: la energia de Fermi, la temperatura,
la altura y el ancho de las barreras y el nimero de barreras.

En el capitulo 2 introduciremos algunos conceptos importantes como son el
de masa efectiva, la formacién del gas de electrones bidimensional (2DEG), y
el transporte balistico. Introduciremos ademas la teoria necesaria para el estu-
dio que deseamos realizar. En el capitulo 3 trataremos el modelo y método que
utilizaremos, en particular mostraremos como calcular el coeficiente de transmi-

sion, el cual esta relacionado directamente con la corriente a través del siste-
14



1.6. OBJETIVOS

ma, se mostrara ademas como este método sirve para calcular el coeficiente de
transmisién de un potencial que tenga cualquier forma, comparandolo con varios
ejemplos de barreras de potencial conocidos y que pueden ser resueltos analiti-
camente. En el capitulo 4 se mostrara el andlisis detallado de los resultados mas
relevantes obtenidos en este trabajo.

Finalmente en el capitulo 5 de esta tesis mencionaremos las conclusiones de
nuestro trabajo asi como las perspectivas que de este han resultado.

15



CAPITULO 2

TEORIA Y CONCEPTOS BASICOS

Las heteroestructuras son los bloques de construccion de muchos de los dis-
positivos semiconductores mas avanzados que estan siendo desarrollados y pro-
ducidos. Son los elementos esenciales de los detectores y fuentes 6pticas de
mas alto rendimiento, y estan comenzando a ser empleadas de manera crecien-
te en dispositivos digitales y analogicos de alta velocidad y de alta frecuencia. La
utilidad de las heteroestructuras se debe a que ofrecen un control preciso sobre
los estados y el movimiento de los portadores de carga en los semiconductores.
Como punto de partida para el estudio de estos sistemas, es necesario conocer

algunos aspectos basicos de la teoria de semiconductores.

2.1. TEORIA BASICA DE SEMICONDUCTORES

Las heteroestructuras son capaces de mejorar el rendimiento de dispositi-
vos semiconductores debido a que permiten, de acuerdo al dispositivo, modificar
localmente la estructura de las bandas de energia del semiconductor y por lo
tanto controlar el movimiento de los portadores de carga. Para entender como
tales modificaciones locales afectan este movimiento, necesitamos entender las
bandas de energia de los semiconductores en el volumen asi como algunos con-
ceptos basicos de estos.

La estructura cristalina mas comun en los semiconductores mas utilizados es
17
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la estructura del diamente (mostrada en la Fig. 2.1(a)), donde cada atomo estéa
unido por un enlace covalente a los cuatro &tomos adyacentes formando un te-
traedro. Los semiconductores compuestos como el GaAs poseen una estructura
cristalina similar a la del diamante. Sin embargo, la estructura contiene dos tipos
de &tomos. Cada a&tomo tiene aun cuatro enlaces covalentes, pero estos lo unen
con atomos de otro tipo. A esta estructura se le conoce como zinc-blenda. La Fig.

2.1(b) muestra la estructura del GaAs.

Figura 2.1: (a) Estructura cristalina del diamante. Cada &tomo esta unido a sus cuatro primeros
vecinos mediante un enlace covalente formando un tetraedro. Semiconductores como el silicio
(Si) y el germanio (Ge) poseen esta estructura. (b) Estructura cristalina del arsenuro de galio
(GaAs), cada atomo de arsénico en la red (en color verde) se encuentra unido covalentemente
a cuatro atomos de galio (en color azul) formando un tetraedro. A esta estructura se le conoce
como zinc-blenda. Figura tomada de [49].

Si por ejemplo, un nimero de atomos de silicio (un semiconductor) se unen
para formar un cristal, los niveles discretos de energia de los atomos libres pasan
a formar bandas de energia en el cristal. La razén de esto es que los electrones
son libres de moverse de un atomo a otro, y ademas pueden tener diferentes
energias cinéticas, dependiendo de su movimiento. Cada uno de los estados

cuanticos de los atomos libres da lugar a una banda de energia. Las combi-
18
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naciones de enlace (bonding) de los estados ocupados por los electrones de
valencia en el atomo, se convierten en las bandas de valencia del cristal. Las
combinaciones de antienlace (antibonding) de estos estados forman las bandas
de conduccién. A la separacién entre la banda llena mas alta (banda de valencia)
y la banda desocupada mas baja (banda de conduccion) se le conoce como el
gap del semiconductor. La evolucién. de las bandas y gaps en semiconductores
es mostrada en la Fig. 2.2.

El problema de eigenvalores de un cristal semiconductor, proporciona solu-
ciones que forman lo que es conocido como estructura de bandas del semicon-
ductor. La mayoria de los fenébmenos fisicos (electrénicos, opticos, magnéticos,
etc.) en los semiconductores pueden ser entendidos poniendo atencién en una
pequefa porcion de la estructura de bandas. Estos puntos son los mas bajos
de la banda de conduccion y los puntos mas altos de la banda de valencia. El
punto més alto de la banda de valencia es conocido como punto I', y correspon-
de al punto (k,=k,=k.=0) en el espacio k. En muchos de los semiconductores
compuestos como el GaAs, el maximo de la banda de valencia y el minimo de la
banda de conduccién ocurren en el mismo punto del espacio k (punto I'). Tales
semiconductores son llamados semiconductores de gap directo 'y son la base de
muchos dispositivos opticos. Si el minimo de la banda de conduccion se encuen-
tra en un punto diferente del espacio k, el semiconductor es un semiconductor de
gap indirecto. El silicio y el germanio son semiconductores de este tipo.

La forma de las funciones de onda ¢, x(r) de los electrones en las bandas

esta determinada por el teorema de Bloch, el cual establece que:

Pre(r) = Un (1), (2.1)

donde n etiqueta la banda de energia, k es el vector de onda del estado, y u,, x(r)
es una funcion periddica en la red cristalina. Cada estado tiene una energia
E,(k), y una representacion grafica de esta energia en funcion de k nos muestra
la estructura de bandas. Para muchos propdésitos los valores de k pueden ser

confinados dentro de una figura sélida llamada zona de Brillouin. Es importante
19
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Figura 2.2: Formacién de la estructura de bandas. Los potenciales de los atomos individuales
(a) se unen para formar un potencial cristalino periédico (b). Las bandas son creadas mediante
combinaciones de los estados de los atomos individuales. Al espaciamiento entre la banda de

valencia y la banda de conduccién se le conoce como el gap del semiconductor (c).

20



2.1. TEORIA BASICA DE SEMICONDUCTORES

notar que la estructura de bandas no es otra cosa que los eigenvalores permi-
tidos del problema cuantico para un semiconductor perfecto. Los valores de k
estan cuantizados, pero la cuantizacion es tan fina que para propdsitos practi-
cos se asume continua. Gréficas de perspectiva de la estructura de bandas del
arsenuro de galio y del silicio pueden ser observadas en la Fig. 2.3.

Para desarrollar dispositivos electronicos Utiles, los semiconductores deben
ser dopados con el fin de obtener suficientes portadores de carga. Tipicamente,
estos dopantes son atomos sustitucionales que tienen niveles de energia muy
cercanos al borde de la banda de conduccion (donadores) o al borde de la ban-
da de valencia (aceptores). Los electrones (en el caso de los donadores) y los
huecos (aceptores) contribuidos por los dopantes se encuentran ligados a sus
respectivos atomos a muy bajas temperaturas. Sin embargo, cuando la tempera-
tura aumenta, los electrones/huecos adquieren suficiente energia para escapar
de los atomos a los cuales estan ligados y son capaces de vagar libres por el
cristal. Que tan rpido se mueven estas cargas, es una de las cuestiones que la
teoria de transporte trata de resolver, ya que esto determina entre otras cosas

gue tan rapido podra actuar un transistor o que tanto emitira un laser.

21



CAPIiTULO 2. TEORIA Y CONCEPTOS BASICOS

LT A
st
R

..._--o‘:.%—% Yy

R

i R
Sl ) R
<

o R
SRR
B S

rilh
-%n%—__—...._w..

Energy (eV)

ik
.unv iy

akak iyl
Amw-___m%—‘ )

S
i

Tl

e

S
%u%”a
Vi o

it
gty

Figura 2.3: Gréficas de perspectiva de la estructura de bandas de el arsenuro de galio y del

silicio. La figura de la izquierda muestra la zona de Brillouin, y la seccién bidimensional sobre la

tradas a la derecha.
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al igual que el mi|
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que el GaAs es un semiconductor de gap directo

banda de valencia se encuentraen k

al contrario del silicio que es un semiconductor

de gap indirecto. Fig. tomada y modificada de [50].
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2.2. APROXIMACION DE MASA EFECTIVA

Ahora, presentaremos el desarrollo de un poderoso formalismo que simplifica
enormemente el tratamiento de las propiedades de transporte.

Siempre y cuando las perturbaciones del potencial cristalino no sean drasti-
cas, podemos modificar la ecuacion de Schroédinger de una forma que es muy
atil para el estudio del transporte. De esta forma nos enfrentamos al problema
fundamental de tratar con la posicién de una particula en el espacio real y con su
momento al mismo tiempo. Para esto, es necesario introducir el concepto de pa-
guete de onda. Los paguetes de onda, a diferencia de los eigenestados de Bloch,
tienen una extension finita tanto en el espacio real como en el de momentos. Un
paquete de onda no es sino una combinacion lineal de eigenestados de Bloch
para valores pequefios de k, alrededor de una region de interés dentro de la zona
de Brillouin. Para muchos de los casos, es suficiente investigar las propiedades
de los electrones y huecos localizados muy cerca de los extremos de las bandas
en el espacio k, por lo tanto, tomamos eigenestados de Bloch alrededor de ta-
les puntos, y creamos un paquete de onda mediante combinaciones lineales de
estos estados.

Para ilustrar esto, consideremos el caso unidimensional. Construimos un pa-
quete de onda ®(z), tomando una combinacién lineal de los eigenestados de
Bloch ¢,, () de la n-ésima banda con vector de onda k. La suma se lleva a cabo

sobre toda la zona de Brillouin.

B() = 3 3 6 ou() = Y [ Srubion) (2.2

Ahora hacemos dos aproximaciones cruciales:

= Asumimos que solo una banda juega un papel importante en el paquete de

onda, y entonces se omite la suma sobre todas las bandas.

= Asumimos que en la banda en la que estamos interesados, solo los vecto-

res de onda de una pequefia region (digamos k& = 0) son importantes, (ver
23
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Fig. 2.4).
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Figura 2.4: Un paquete de onda es construido tomando funciones de Bloch de una pequefia re-
gion del espacio reciproco, y sumandolas con ciertos pesos. Los pesos (k) tienen una pequefia
extensién Ak en el espacio reciproco; cuando es llevada al espacio real, la extension es grande,
dado que Ar = 1/Ak; entonces el paquete de onda tiene una extension finita, y representa la
funcion de onda de una particula. Por ejemplo, si restringimos la suma en el espacio reciproco
al 1% de la zona de Brillouin, el paquete de onda se extiende sobre 1/0.01=100 atomos en el
espacio real. La funcion de onda en el espacio real esta dada por la funcién de Bloch en el punto
ko, modulada por una funcién envolvente ¢ (r), la cual es la transformada de Fourier de los pesos
(k). Fig. tomada de [50].

Entonces, podemos escribir las funciones de Bloch como

Oni(x) = unk(x)eim a2 uno(x)e““” = gzﬁno(x)eim. (2.3)

Entonces el paquete de onda toma la forma
B(x) % duor) [ SEHRIE = Grola) - 6(2), (2.4
donde el término integral es identificado como la transformada de Fourier de los

pesos ¢ (k) «—— ¢ (z).
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La funcioén ¢ (z), la cual es la transformada de Fourier de los pesos del pa-
quete de onda es llamada funcién envolvente. ) (z) es tipicamente una funcion
suave extendida sobre varias constantes de red. Esto se ilustra en la Fig. 2.5.

Ahora veamos como se comporta este paquete de onda cuando le aplicamos
el hamiltoniano H, del cristal periédico.

Dado que las funciones ¢, (z) son eigenfunciones de Bloch del hamiltoniano
H,, es decir,

obtenemos que

() = [ Sb R B ou(a) = buola) [ SR B, (26)

Funcién envolvents
U (r)

7 A ~
NAPAAARART

atornos Parte peridédica de
las funciones de Bloch

da(P) = tpa(r)e™ = u(r)

\W

O(r) = dpol(r)(r)

Figura 2.5: La funcién envolvente ¢ () modula a la funcién de Bloch ¢,(z) para producir la
funcion de onda ®(z). Fig. tomada y modificada de [50].

Escribiendo los eigenvalores como una serie de Taylor de pequefios vectores
25
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alrededor de k& = ky = 0,
= Z amk™, (2.7)

la ecuacion de Schrodinger se convierte en

Ho®(2) = dno( Z m k)kmelke. (2.8)

Ahora usaremos una propiedad de la transformada de Fourier.

Si f(k) es la transformada de Fourier de f(x), entonces kf(k) es la trans-
formada de Fourier de (—id/dz) f(x) y en general k™ f(k) es la transformada de
Fourier de (—id/dx)™ f(z). Entonces

y la ecuacion de Schrédinger se modifica como

Ho®(x) = dno(z) En(—1V)(z), (2.10)

la cual puede ser generalizada a tres dimensiones. Asi pues, en el término de la
energia hacemos la sustitucion & «— i9/0r, haciéndolo un operador que actia
solo sobre la funcion envolvente 1 (z). Este paso es crucial, dado que la parte de
la funcién de Bloch ha sido puesta a un lado como coeficiente, de tal forma que
no hay operadores actuando sobre ella.

Ahora, en lugar del hamiltoniano de potencial periédico, si tenemos otro po-
tencial (por ejemplo, una perturbacion) V (r) presente, la ecuacion de Schrodin-

ger es

Hono(r)ih(r) + V(1) dno(r)e(r) = Edno(r)i(r), (2.11)

y usando la Ec. 2.10, obtenemos que

[En(=V) + V()] ¥(r) = E¥(r), (2.12)
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donde las funciones de Bloch ya no aparecen en la ecuacién. Ademas, si cono-
cemos la estructura de bandas del semiconductor, entonces podemos escribir la
energia alrededor del punto de interés k, = 0 en términos de la masa efectiva

m*, y el operador E, (—iV) se convierte en

h2k? , n* _,
E, (k)= E.(r)+ o E,(—=iV) = E.(r) — Qm*v (2.13)
y la ecuacién de Schrodinger toma la forma simplificada
|
—5 VP V() | U(r) = [E = Er)) b (r), (2.14)

la cual es conocida como aproximacion de masa efectiva.

Veamos lo que se ha logrado con este tratamiento. La Ecuacion de Schro-
dinger ha sido convertida a la de un problema mucho mas simple, que es el de
una particula de masa efectiva m* moviéndose en un potencial E.(r) + V (r). To-
da la informacién acerca de la estructura de banda y el potencial cristalino ha
sido incluida en la masa efectiva m*. Las funciones de onda son las funciones
envolventes v (r), de las cuales uno recobra la funcion real del paquete de onda

multiplicandolas por las funciones de Bloch, esto es

O(r) = dno(r)i(r) = tno(r)i(r). (2.15)

Las funciones v (r) pueden ser determinadas para cualquier potencial, solo
hay que resolver la ecuacion de Schrodinger para una particula en el potencial
E.(r) + V(r). Notese que la funcién (r) en ausencia de un potencial V' (r) esta
dada por

Y(r) = Ce™r, (2.16)
y los correspondientes eigenvalores de la ecuacion de Schrédinger son

hQ‘kP

om*

E=E.(r)+
27
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Si consideramos a los electrones en el fondo de la banda de conduccion, E.(r)
es la variacién espacial del borde de la banda de conduccion. En los semicon-
ductores en el volumen, la variacion del borde de la banda puede ser modificada
mediante la aplicacion de campos eléctricos. En las heteroestructuras semicon-
ductoras, se puede manipular la variacion del borde de la banda E.(r) mediante
campos cuasi-eléctricos. El borde de la banda puede comportarse como pozos
cuanticos (quantum wells), alambres cuanticos (quantum wires), 0 puntos cuanti-
cos (quantum dots), dependiendo de la composicién del semiconductor. La apro-
ximacién de masa efectiva es un punto de partida natural en el estudio de tales
estructuras. Es importante mencionar que la aproximacién de masa efectiva es
valida siempre y cuando la curvatura de las bandas no sea muy grande y donde
la integral 2.8 sea valida. La masa efectiva de un material semiconductor puede
ser calculada mediante un ajuste de la banda de conduccién (masa efectiva de

los electrones) o de la banda de valencia (masa efectiva de los huecos).
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2.3. GAS DE ELECTRONES BIDIMENSIONAL (2DEG)

Muchos de los dispositivos mesoscopicos investigados experimentalmente,
estan basados en estructuras semiconductoras cuyo propésito es el confina-
miento del movi-miento electrénico a un plano. Esto significa que al menos para
algunas fases de operacién del dispositivo, los portadores estan confinados en
un potencial de tal forma que su movimiento en una direccion esta restringido y
entonces cuantizado, pero son libres de moverse en el plano perpendicular al po-
tencial de confinamiento. El resultante gas de electrones bidimensional (2DEG)
presenta entre otras, la ventaja de ser extremadamente limpio (la interface no
contiene impurezas que puedan provocar dispersion), teniendo entonces una al-

ta movilidad y un camino libre medio muy grande.

2.3.1. EL MOSFET

La creacion de un sistema bidimensional requiere de una superficie o una
interfase entre dos materiales, y de una fuerza para mantener los objetos que
deseamos en esta superficie o interfase. La forma mas exitosa de lograr un siste-
ma de electrones bidimensional es confinando a estos electrones en la interfase
entre un aislante y un semiconductor o entre dos semiconductores con distintas
propiedades. La primer construccion es un transistor por efecto de campo que
se conoce como MOSFET (Metal-Ozide-Semiconductor Field Effect Transistor). De
forma simple, esta estructura esta constituida por tres capas, una capa de un
oxido-semiconductor colocada entre una capa metalica y una semiconductora.
El 6xido semiconductor, generalmente SiO,, se encuentra aislando por lo que los
electrones de conduccion no pueden entrar en él. Un campo eléctrico es aplicado
entre la capa metdlica y la semiconductora, este dobla la banda de conduccién
dentro de la capa semiconductora de tal manera que se forma un pozo de po-
tencial en la direccion z (i.e., perpendicular a la interfase) para los electrones
de conduccién que se encuentran cerca de la interfase con el 6xido (ver Fig.

2.6). Al resolver la ecuacion de Schrodinger para los electrones en este pozo
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de potencial, se obtiene un conjunto discreto de niveles, cada uno de los cuales
corresponde a un buen numero cuantico (a bajas temperaturas) que representa
la energia cinética de los electrones en la direccion z.

Cuando el campo eléctrico es suficientemente fuerte, una capa de inversion
se crea en la vecindad inmediata a la interfase entre el 6xido y el semiconductor,
donde los electrones tienen una energia por debajo de la energia de Fermi. Los
estados de conduccion pueden ser entonces poblados, aun a temperaturas muy
bajas. Entonces es finalmente posible idear el doblamiento del pozo de potencial
de tal forma que solo el nivel mas bajo se encuentre debajo del nivel de Fermi,
y de este modo el movimiento electrénico en la direccion z es cuanticamente

restringido, por lo tanto los electrones son efectivamente bidimensionales.

metal S:iO>

Figura 2.6: Esquema de un MOSFET. Se muestra el comportamiento de la banda de valencia
E,, la banda de conduccion E. y de las energias de Fermi en la interfase entre el semiconductor
(derecha) y un metal (izquierda). Un voltaje V; es aplicado entre el semiconductor y el metal, el
cual dobla la banda de conduccién del semiconductor, creando una capa de inversién (sombrea-
da) entre el 6xido y el semiconductor. Fig. tomada y modificada de [48]
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2.3.2. 2DEG EN HETEROESTRUCTURAS DE GAAS-ALGAAS

Una segunda forma de construir un gas de electrones bidimensional es utili-
zando heteroestructuras basadas usualmente en semiconductores IlI-V, entre las
cuales quizas las mas populares sean las heteroestructuras basadas en arsenu-
ro de galio GaAs, por ejemplo, heteroestructuras de GaAs-AlGaAs. En este caso
la formacion del gas bidimensional 2DEG se consigue debido a las diferencias
en las propiedades del GaAs y el AlGaAs. El AlGaAs es un material con una
banda de conduccién y energia de Fermi mas altas que las que posee el GaAs,
el AIGaAs tiene un gap mas ancho que el GaAs. Cuando los dos materiales son
puestos en contacto (Fig. 2.7(a)), la energias de Fermi de ambos materiales in-
tentan encontrar un equilibrio, y un exceso de electrones son transferidos del
AlGaAs hacia el GaAs. Esto tiene dos consecuencias. En el lado del AlGaAs se
crea un exceso de iones positivamente cargados, y esta densidad de carga da
lugar a un potencial electrostético el cual causa que las bandas (de valencia y
de conduccién) se doblen hacia arriba. En el lado del GaAs ocurre lo contrario
debido a la presencia de un exceso de iones cargados negativamente. Conse-
cuentemente, las bandas de este lado se doblan hacia abajo. En el equilibrio,
la energia de Fermi es constante en toda la estructura. La densidad electroni-
ca es muy pronunciada cerca de la interfase entre el GaAs y el AlGaAs (donde
la energia de Fermi se encuentra dentro de la banda de conduccién) formando
una delgada capa conductora a la que nos referimos como gas de electrones
bidimensional (2DEG), ver Fig. 2.7(b).

Una importante ventaja sobre un MOSFET es que la interfase de una het-
eroestructura de GaAs-AlGaAs no interrumpe la periodicidad cristalina. Esto es
posible debido a que el espaciamiento de la red del GaAs y el AlGaAs es casi
el mismo. Gracias a la ausencia de dispersién en la interfase, la movilidad elec-
trénica puede ser mas grande en varios ordenes de magnitud. La movilidad es
también alta debido a la pequefia masa efectiva en el GaAs (m* = 0.067m,). Se
han reportado movilidades récord de . > 107 cm?/V - s a bajas temperaturas [35],
gue corresponden a un caminos libres medios que exceden [ = 0.1 mm. (La Ta-
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Figura 2.7: Esquema de la formacion de un gas bidimensional en la interfase entre dos semi-
conductores. La transferencia de carga entre el AlIGaAs (izquierda) y el GaAs (derecha) induce
una distorsion en la banda de conduccion en la interfase, la cual genera un pozo de potencial que

confina a los electrones a una interfase bidimensional.
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Cuadro 2.1: Resumen de algunas de las propiedades fisicas del silicio y el arsenuro de galio.

Tabla tomada y modificada de [48].

GaAs(100) Si(100) Unidades

Masa Efectiva m* 0.067 0.19 Me = 9.1><10’31Kg
Degeneracién de Espin s 2 2
Degeneracién de Valle Gv 1 2
Constante Dieléctrica € 13.1 11.9 €0 = 8.9 x107!2 Fm~!
Densidad de Estados p(E) = gsgu(m*/27h%)  0.28 1.59 101 em—2mev—1!
Densidad Electrénica N 4 1-10 101 em—2
Vector de Onda de Fermi kp = (471"”5/95911)% 1.58 0.56 - 1.77  10%cm—!
Velocidad de Fermi vp = hkp/m* 2.7 0.34-1.1 107cm/s
Energia de Fermi Er = (hkp)?/2m* 14.0 0.63 - 6.3 meV
Movilidad Electrénica Le 104 — 106 104 ch/Vs
Tiempo de Dispersién T=m*pue/e 0.38 - 38.0 1.1 ps
Constante de Difusién D =v%7/2 140 - 14000 6.4 - 64 cm? /s
Resistividad p= (nsepe) ! 1.6 - 0.016 6.3 - 0.63 kQ
Longitud de Onda de Fermi Arp =27/kp 40 112 - 35 nm
Camino Libre Medio |l =vpT 102 — 104 37 - 118 nm
Longitud de Coherencia de Fase Iy = (DT)% 200 - ... 40 - 400 nm(T/K)fé
Longitud Térmica lp = (hD/k:BT)% 330 - 3300 70 - 220 nm(T/K)fé
Radio de Ciclotrén leyet = hkp/eB 100 37 - 116 nm(B/T)~1!
Longitud Magnética lm = (h/eB)% 26 26 nm(B/T)_%

krl 15.8 - 1580 21-21

weT 1 - 1000 1 (B/T)

Erp/hwe 7.9 1-10 B/T) !

bla 2.1 muestra una comparacién entre distintas propiedades del GaAs y el Si).

Como en la capa de inversion del Si, solo la subbanda bidimensional mas baja

(asociada al nivel méas bajo en el pozo) esta usualmente poblada.
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2.3.3. SPLIT GATES

Una caracteristica Unica del 2DEG, es que le puede ser dada cualquier forma
deseada usando técnicas litograficas. La forma es definida mediante el graba-
do de un patrén en la muestra (lo que resulta en una remociéon permanente del
gas) o mediante el agotamiento electrénico por un método electrostético, usando
electrodos (gates) construidos sobre la muestra (lo cual es reversible). Un agota-
miento local en el 2DEG debajo de los gates esta asociado a un incremento local
del potencial relativo a la zona no agotada. En la frontera del gate es inducido
un paso de potencial en el 2DEG. Este paso de potencial es suave debido a una
longitud de agotamiento lateral grande (del orden de 100 nm para una altura del
paso de 10 meV). Esta longitud de agotamiento grande es la base de la técnica
conocida como split-gates [36], usada para definir canales estrechos de anchura
variable.

Uno de los dispositivos mas sencillos que pueden ser fabricados mediante
esta técnica son los contactos cuénticos puntuales (quantum point contacts) [37],
los cuales son bésicamente constricciones muy cortas y estrechas en el 2DEG
(ver Fig. 2.8). A muy bajas temperaturas la conductancia de este dispositivo esta
cuantizada en unidades de 2¢?/h [38, 39]. Debido al confinamiento lateral, una
serie de subbandas unidimensionales se forma en la constriccion, contribuyendo
cada una con 2¢?/h a la conductancia. Esto requiere de una probabilidad de
transmision unitaria para cada una de las bandas unidimensionales ocupadas en
la constriccidn, entonces este efecto solo puede ser observado en el régimen de
transporte balistico, donde la longitud de la constriccion es mucho mas pequefia

gue el camino libre medio.

34



2.3. GAS DE ELECTRONES BIDIMENSIONAL (2DEG)

contacto contacto

Figura 2.8: El gas bidimensional creado en la interfase de dos semiconductores puede ser
manipulado para formar canales estrechos. La figura presenta la técnica de confinamiento mas
utilizada. Mediante la aplicacién de un potencial, los electrones son obligados a moverse por
constricciones estrechas, el movimiento en tales constricciones resulta cuantizado, y ocurre el

fenédmeno conocido como conductancia cuantizada.
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2.4. TRANSPORTE BALISTICO EN SISTEMAS MESOS-

cOPICOS

Dependiendo de ciertas longitudes caracteristicas, el transporte en el régimen
mesoscoépico puede dividirse en balistico o difusivo. Por lo tanto, es necesario
analizar estos dos regimenes en funcién de estas longitudes para determinar

gue tipo de problema estamos tratando.

2.4.1. REGIMENES DE TRANSPORTE BALISTICO Y DIFUSIVO

En el caso mas simple de transporte balistico en sistemas mesoscopicos, se
asume que las particulas se mueven de un reservorio (contacto fuente) a otro
(contacto drenador), a través de una region activa Sin dispersion, excepto por

posibles reflexiones por barreras dentro de esta region, o por las fronteras.

En el caso contrario, el transporte es difusivo y corresponde a particulas mo-
viéndose a través de un sistema desordenado, donde las impurezas actian como

dispersores elasticos [40].

Ahora introduciremos algunas longitudes que caracterizan a los sistemas me-
soscopicos, las cuales nos proporcionan los elementos necesarios para distinguir

entre los dos regimenes de transporte que pueden ocurrir en estos sistemas.
Consideremos primero como region activa entre los contactos una caja de
vo-lumen d, xd, x d., la energia de una particula dentro de esta caja esta dada

por

B ) h? TN, 2 n TNy 2 n TNy 2 (2.18)
Ngy Ny, Nz) = - - s .

v 2m* d, dy, d,
donde n,, n, Yy n, son nUmeros enteros.
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LONGITUD DE ONDA DE FERMI

La longitud de onda de Fermi A\ = 2x/kp, esti directamente relacionada
con el vector de onda de Fermi kr, y por lo tanto con la densidad electrénica.
A temperatura cero, los electrones ocupan estados especificados por el vector k
con k| < kr y la densidad electronica n esta dada por:

#%’Tk%, 3D
n= #ﬂgp 2D, (2.19)
2 9kp, 1D

(2m)

donde el factor 2 resulta de considerar el espin del electron. El sistema de volu-
men d,xd,xd, que estamos tratando, puede categorizarse como un sistema en el
bulto, 0 como un sistema mesoscopico, dependiendo de las magnitudes relativas
de d,, d,, d.,y Ap:

1. Sistema macroscopico para A\p < d, < d, < d..

2. Sistema mesoscopico para el cual el tamafio es grande comparado con
la escala microscépica (atbmica) pero pequefio comparado con la escala
macroscopica [40].

m Cuasi-2D (pelicula delgada) para A\p = d, < d, < d..

2D (MOSFET, heteroestructura) para d, < \p < d, < d..

Cuasi-1D (alambre cuantico) para d, < d, = A\p < d..

1D para d, < d, < Ap < d..

ODparad, <d, <d, < Ap.

CAMINO LIBRE MEDIO

Uno de los métodos mas utilizados para el estudio del transporte en sistemas
macroscopicos es la ecuacién de Boltzmann [47], la cual introduce una impor-

tante escala de longitud llamada camino libre medio [. EI camino libre medio es
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la longitud media que viaja un electron antes de que su momento inicial sea des-
truido. A temperaturas suficientemente bajas, el transporte esta determinado por

los electrones con energias alrededor de la energia de Fermi Er Yy, por lo tanto

[ =vpT, (2.20)

donde v es la velocidad de Fermiy 7 es el tiempo de relajacion. La conductividad

es usualmente escrita como

: (2.21)

donde n es la concentracion electrénica y m* es la masa efectiva.

Un electrdn realiza un movimiento balistico sin sufrir dispersion en una escala
mas pequefia que el camino libre medio, y realiza un movimiento difusivo en una
escala mayor que /. El movimiento difusivo es caracterizado por el coeficiente de
difusion D, dado en el limite de las temperaturas bajas por

2
D =viT = — = lvp. (2.22)
T

El transporte en sistemas mesoscopicos es dividido en difusivo y balistico,
dependiendo de la magnitud relativa del camino libre medio [/ y el tamafo del
sistema d. En el régimen difusivo (I < d), el transporte puede ser entendido como
un proceso difusivo y es esencialmente independiente de la forma del sistema.
En el régimen balistico (I > d), el electrén realiza un movimiento balistico dentro
del sistema y las fronteras del sistema en vez de impurezas juegan el papel de
dispersores.

Los alambres o puntos metalicos usualmente tienen un [ = 100 A, y el tamafio
del sistema es grande. Debido a que la longitud de onda de Fermi (A\p =~ 1 —2 A)
es mucho mas pequefia que el tamafio del sistema, la cuantizacién de los niveles
de energia no es importante, excepto para muy bajas temperaturas, cuando la

separacion entre los niveles de energia de los primeros vecinos llega a ser com-
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parable con kgT (donde T es la temperatura y kg es la constante de Boltzmann).
En los puntos metalicos, por lo tanto, la escala de energia mas importante es la

energia de carga de la interaccion coulombiana.

En las heteroestructuras semiconductoras que tienen una alta calidad, el ca-
mino libre medio puede ser tan grande como 50 um, y por lo tanto ocurre el trans-
porte balistico. Ademas la longitud de onda de Fermi es grande (A =~ 300 — 500
A') y puede ser comparable con el tamafio del sistema. La cuantizacion debida

al confinamiento del sistema juega un papel importante.

LONGITUD DE COHERENCIA DE FASE

Nosotros hemos considerado un sistema de electrones cuyo movimiento es
des-crito por la ecuacion de Schrodinger. Sin embargo, en los semiconductores
reales un electrén interactiia con muchos otros grados de libertad (por ejemplo
otros electrones o vibraciones de la red) y cambia su energia. La fase de un
electrén es destruida por tales interacciones dindmicas y la distancia sobre la
cual un electrén mantiene su memoria de fase es llamada longitud de coherencia

de fase. La longitud de coherencia de fase esta dada por

ly=+/Dry=1,/2 | (2.23)
T

en el régimen difusivo y por L, = vpT, €n el régimen balistico.

En los sistemas mesoscopicos los tamafios son comparables o mas peque-
fos que la longitud de coherencia de fase. Usualmente, las cantidades observa-
bles en los sistemas macroscopicos son los promedios sobre ensambles de va-
rios sistemas, dado que cada sistema consiste de muchos subsistemas descritos
por ecuaciones de Schrodinger independientes. Cuando la longitud de coheren-
cia de fase llega ser comparable a la del sistema, todo este es gobernado por
una sola ecuaciéon de Schrodinger y las cantidades observables ya no son pro-

mediadas.
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2.5. LA ECUACION DE LANDAUER

La ecuacion de Landauer [4,42—44] relaciona la corriente a través de un con-
ductor balistico con la probabilidad de que un electrén pueda ser transmitido a
través de él. Es vélida cuando los contactos en ambos lados del conductor son
libres de reflexiones; esto es, cuando los electrones pueden entrar en ellos desde
el conductor sin sufrir reflexiones. La idea central de este formalismo es que la
corriente total a través del conductor estd dada por la diferencia entre las corrien-
tes de la izquierda y la derecha. Cada una de estas corrientes es determinada
como una funcion de la energia electronica, mediante el producto de las densi-
dades de estados electronicos por la funcién de ocupacion de Fermi, la velocidad
y la probabilidad de transmision de los electrones a través del conductor.

La corriente debida a los electrones de la izquierda est4 dada por

I =2 /0 h f[E(k),uL,T]v(k)t(k,V)dE%. (2.24)

donde e = —1.6 x107C. El factor 2 en el frente de la integral es debido al espin
y dk/2m es la densidad de estados k& en una dimension.

fIE(k), pr, T) es la funcién de ocupacion de Fermi en el contacto de la izquier-
da, la cual da la probabilidad de que un estado esté ocupado, y es una funcién
de la energia E del estado, del potencial quimico u, y de la temperatura T del
contacto. v, es la velocidad de los electrones, t(k, V') es la probabilidad de que
un electrén con vector de onda & sea transmitido a través del conductory V' es el
voltaje aplicado. Generalmente es mas conveniente integrar sobre las energias,

entonces se hace la siguiente sustitucion en la Ec. 2.24

dk 1
dk = —dF = —dF 2.2
dFE hv ’ (2.25)
con lo cual se obtiene
2e [
I; = " fIE, pr, TIH(E,V)dE . (2.26)
Ur
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Aqui, el fondo de la banda de conduccion en el contacto de la izquierda es

denotado por Uy, y la distribucion de Fermi en la izquierda esta dada por:

1
B e, T) = ——=- (2.27)
1+e k8T
La ecuacién para la corriente debida a los electrones de la derecha puede ser
obtenida de forma similar
2e [
Ip=—— fIE, pr, T)t(E,V)dE, (2.28)
h Jug,
donde el signo negativo se debe a que I, e Iy fluyen en direcciones diferentes.
Se puede utilizar un limite de integracion comun para las corrientes de la
izquierda y la derecha, si el transporte solo ocurre a energias mas altas que el
fondo de las bandas de la izquierda y la derecha, o si el mas grande de U, y Uy

es utilizado. Entonces la corriente total es

[e.o]

I(V)=1I,+ 1= Q_he B VI 11, T) =SB, i, TI . (2.29)

Esta es la ecuacion de Landauer, la cual utilizaremos para modelar el tras-
porte a través de los ratchets cuénticos. En la literatura puede verse que hay una
gran concordancia entre los resultados obtenidos con el formalismo de Landauer
y la parte experimental [45, 46].
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CAPITULO 3

MODELO Y METODO

3.1. MODELO

Como se explicé en el primer capitulo, el objetivo de este trabajo de tesis es
la caracterizacion de las curvas de corriente total contra voltaje en los ratchets
cuanticos, a los cuales modelaremos mediante distintos potenciales asimétricos.
Tomando en cuenta lo anterior, es necesario entonces considerar un modelo que
nos permita calcular las curvas de corriente numéricamente.

El modelo que usaremos utiliza el formalismo de Landauer para el caso de
transporte balistico unidimensional introducido en el capitulo anterior. El objeti-
vo de este modelo es comprender el proceso fisico que da como resultado la
inversion en la direccion de la corriente total observada experimentalmente en
los ratchets cuanticos oscilados. Este modelo es similar al utilizado por Linke et
al. [34].

En el primer capitulo se explicé también que un ratchet oscilado es un poten-
cial asimétrico que es inclinado periddica y simétricamente. Se explico también
gue se produce una corriente neta, dependiendo de como la altura de la barre-
ra de potencial asimétrica difiere cuando es inclinada hacia arriba, de cuando la
barrera es inclinada hacia abajo. La diferencia principal entre un ratchet oscilado
clasico y un ratchet oscilado en el régimen cuantico, es que la probabilidad de

transmision a través de la barrera depende no solo de como cambia la altura de
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la barrera de potencial, sino también de la forma que esta toma dependiendo del
signo del voltaje aplicado (en el caso de los ratchets cuanticos). Esto puede expli-
carse de la siguiente forma: los electrones que posean energias mas bajas que
la altura de la barrera, pueden ser transmitidos por tunelamiento con una proba-
bilidad que depende de forma sensible de la altura y el ancho de la barrera, y los
electrones con una energia mayor que la altura de la barrera pueden ser refleja-
dos con una probabilidad que depende mucho de que tan “aguda” y de que tan
abrupta es la barrera. Asi pues, tomando en cuenta lo anterior, podemos deducir
que existira la posibilidad de que la corriente invierta su direccion dependiendo
de como las probabilidades de tunelamiento o reflexion cambien en funcién de
algunas variables como son: la altura de la barrera de potencial, la magnitud de
la oscilacion, y la temperatura.

La mejor forma de entender que pasara para un potencial asimétrico en parti-
cular, es tomar la diferencia entre las probabilidades de transmisién ¢ para ambos
signos del voltaje aplicado. Esta diferencia de probabilidades de transmision la

denotaremos por

AHE) = [t(E, V) — t(E, ~V)]. (3.1)

En la Fig. 3.1 se muestran las probabilidades de transmision en funcién de la
energia para las dos direcciones de inclinacion de un potencial asimétrico dado,
se muestran también la diferencia de estas probabilidades calculada mediante la
ecuacion anterior y la que en adelante llamaremos ventana de Fermi (A f ver Ecs.
3.3y 3.4). Puede verse como At(E) cambia de signo en funcién de la energia,
lo cual nos dice que para algunas energias es mas probable que los electrones
sean transmitidos de izquierda a derecha, mientras que para otras energias es
mas probable que sean transmitidos en direccion contraria. Esto significa que la
direccion de la corriente dependera del numero relativo de electrones que fluyan
en cada direccion. Por lo tanto, la inversion en la direccion de la corriente ocu-
rrira dependiendo de como el niumero relativo de electrones que fluyen en cada

direccion, sea alterado por el cambio en la altura de la barrera, la temperatura o
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75 10.0 125 15.0 175 20.0

Figura 3.1: Coeficientes de transmisiéon para ambos signos de voltaje aplicado. Se muestra
también la diferencia entre estos dos coeficientes, notese como para ciertas energias la diferencia
es positiva y para otras energias es negativa.

el voltaje aplicado.
La corriente neta en los ratchets cuanticos estara dada por el promedio de las
corrientes para cada signo del voltaje aplicado; es decir,

Li=-[I(V)+I1(-V)], (3.2)

N =

donde las corrientes correspondientes a cada signo de voltaje aplicado (/(V') e
I(—V)) estan dadas por la ecuacion de Landauer (Ec. 2.29), que se introdujo en
el capitulo anterior.

Entonces la corriente neta esta dada por
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I, = E/UO AHE)AF(E, |V|)dE, (3.3)

donde

AJ(E, V) = ! - ! | (3.4)

o ()] [ ()

es lo que hemos llamado ventana de Fermi.

Puede verse que Af(E,|V]|) nos proporciona la distribucion de los estados
que hacen una contribucioén neta a la corriente cuando un voltaje V' es aplicado.
Por cuestiones practicas se ha elegido que la mitad del voltaje sea aplicado en la
izquierda y la otra mitad a la derecha, de tal forma que la ventana de Fermi esté
siempre centrada en la energia de Fermi Er. Por lo tanto, al cambiar la energia

de Fermi estaremos cambiando la posicion de la ventana.

3.2. METODO NUMERICO

Una vez que hemos planteado el modelo que utilizaremos para calcular la
corriente en los ratchets cuanticos, podemos introducir el método numeérico que
seguiremos. La formula de Landauer nos permite calcular la corriente, pero para
ello necesitamos calcular At(E).

Para modelar los ratchets cuanticos y calcular ¢(E) para cada signo del voltaje
aplicado, se deben de considerar tres pasos:

m Construir el potencial asimétrico que servira como modelo para representar
al ratchet.

= Asumir en que forma el voltaje aplicado se distribuye a lo largo del potencial
(caida del voltaje 1), es decir, como el voltaje aplicado afectara la forma del

potencial asimétrico.
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» Calcular t(E) para cada signo de voltaje aplicado, utilizando el potencial y
Vy propuestos. Una vez completado este paso podemos calcular At(E) y

por lo tanto I; en funcion de T', £ y del voltaje aplicado.

3.3. METODO PARA CALCULAR t(F)

En la seccion anterior, hemos introducido el método que utilizaremos para cal-
cular la corriente a través de los ratchets cuanticos. La corriente esté directamen-
te relacionada con el coeficiente de transmision correspondiente a las barreras
de potencial. Por lo tanto, es necesario elegir un método que nos permita cal-
cular el coeficiente de transmision para cualquier forma de barrera de potencial.
El método que hemos elegido, se basa en aproximar las barreras de potencial
mediante barreras con forma rectangular suficientemente delgadas, mediante las
cuales podemos calcular ¢(F) del potencial total. En la Fig. 3.2 puede observarse
como una barrera asimétrica cualquiera, es aproximada mediante una secuencia
de barreras rectangulares.

Mediante la aproximacion por barreras rectangulares, el potencial y sus res-

pectivas funciones de onda pueden escribirse como

Vi, a1 4 p e~z —o<zx<x
Vs, aye*?® 4 pye =ikt 1 <2< Ty
Vs, aze*3T 4 hie~ kT T < x < 23
V(x)= Y(x) = , (3.5)
Vv, anerNT 4 pye RN -1 <z <N
| Vv \CLN+1€ZkN“$ + byyre VT gy <z <ang

donde k; = /(2m*/R?)(E —V;) y los coeficientes a; y b; representan la parte
reflejada y transmitida respectivamente de la funcién de onda en cada barrera.
Ahora, consideremos primero el caso £ > Vi, Vy,, de tal forma que k; y

ky.1 son vectores reales y ¢(z) describe funciones de onda moviéndose fuera
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Figura 3.2: Esquema que muestra como se aproxima una barrera de potencial cualquira me-
diante una secuencia de barreras rectangulares, el ancho de las barreras ha sido exagerado para

mayor claridad.

del potencial. Lo que deseamos es determinar las soluciones de la ecuacion de
Schrddinger, es decir, funciones de onda v (z) bajo la condicién by, = 0; (i.e.,
soluciones que solo tengan ondas ay.e*V+1* viajando hacia la derecha). En la
izquierda tendremos la onda a;e™*1* 4-b,e~*1 es decir, una superposicion de una
onda incidente y una reflejada. Lo que nos interesa es calcular que tanto de la
onda incidente es reflejada en el lado izquierdo (coeficiente b,) y que tanto es

transmitido hacia la derecha (coeficiente ay.1).

La funcion de onda 1 (z) y su derivada v’ () deben ser continuas en el punto

x = x;. ESto nos da dos ecuaciones
aleik1$1 + ble—ik1m1 — a2€ik2$1 + b2€—ik2I1 , (36)

ar €™ — b = (ko /ky)(aze™* — bye ) | (3.7)

0 equivalentemente
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1 ko » 1 ko )
— 2 [ 14 22 eilkz—k)z (1= —i(k2t+k1)z1y, '
a 2( +k1)e a2+2 " e 2, (3.8)
by == (1 =22 i(k2+k1)z1 (1 i(ka kl):clb 3.9
! 2( kl)e ety Ut ) 2 (3:9)

lo cual puede ser escrito de forma matricial como

g1 = t1g27 g = (aibi)7 1= ]-7 27 (310)
donde

1 (kl + k2>€i(k’2*k1)x1 (kl _ k2>€*i(k2+k’1)x1

= —
2k1 \ (ky — kp)eilkatker (o 4 ky)e—ilke—kDm

(3.11)

De la misma forma, podemos obtener la matriz ¢> para x = 2, y entonces
podemos ver que

gy = t’gy ~ gy = t'gy = t't’gs. (3.12)

Haciendo esto para cada particion z;, i = 1, ..., N de la barrera, obtenemos la
matriz de transferencia total M que conecta la funcion de onda del lado izquierdo

del potencial, con la funcion de onda del lado derecho; es decir
g = Mgy, M=t ..tV (3.13)

Por dltimo, definimos el coeficiente de transmision ¢ como la razon de la densi-
dad de corriente incidente con la densidad de corriente fluyendo hacia la derecha,
esto es

2
_ ki

anN+1
t .= e
k1

ai

(3.14)
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De la relacién

ay o My, M, AN 41 (3 15)
by My My b1 7

y bajo la condicion by, = 0, llegamos a que el coeficiente de transmision esta
dado por la expresion

_kyp 1
kl ‘M11‘2

(3.16)

Asi pues, para calcular el coeficiente de transmisién de una barrera con forma
arbitraria aproximada mediante barreras rectangulares, solo es necesario cono-
cer la matriz de transferencia total M. El hecho de que M = t't?---t" es solo el
producto de N matrices individuales de 2 x 2, hace que esta aproximacion sea

una herramienta muy conveniente desde el punto de vista computacional.
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CAPITULO 4

RESULTADOS

En este capitulo discutiremos los resultados obtenidos durante este trabajo
de tesis. Empezaremos por discutir el modelo mas sencillo que podemos utilizar
para representar un potencial asimétrico (ratchet) y discutiremos el caso de ba-
rreras individuales. Las conclusiones que cada modelo y pardmetros utilizados
proporcionen, seran tomadas en cuenta en la discusiéon del modelo que le siga,
de tal manera que al final de este capitulo tengamos un conjunto de conclusiones
gue nos proporcionen un buen entendimiento del problema.

Como inicio, elegiremos V, de tal forma que la altura del ratchet no cambie,
es decir, que independientemente del signo o de la magnitud del voltaje aplicado,
la altura del potencial debe mantenerse constante. La justificacion de esta elec-
cion es la siguiente: Supongamos gque tenemos un potencial asimétrico y que
le aplicamos una diferencia de potencial en sus extremos (+V'). Si la forma en
gue el voltaje se distribuye a lo largo del ratchet es tal que la altura de la barrera
correspondiente a un signo de voltaje es diferente a la del otro signo, entonces la
corriente serd mas grande para un signo del voltaje, lo que hara que el observar
inversion en la corriente sea practicamente imposible. La Fig. 4.1(a) muestra el
efecto de un V lineal sobre una barrera asimétrica, nétese como la alturas de las
barreras correspondientes a cada signo del voltaje se separan, esto provoca que
At(F) sea solamente positivo y por lo tanto la corriente total fluirhd en una sola

direccion. Para denotar al potencial asimétrico utilizaremos el simbolo V.
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Figura 4.1: (a) Barrera de potencial (ratchet) para ambos signos del voltaje aplicado (V' 'y —V).

Las alturas de las barreras difieren debido a que se ha supuesto una forma lineal para V. Para
mayor claridad se ha aplicado un voltaje grande y se ha mantenido uno de los extremos de la
barrera de potencial en cero. (b) Coeficientes de transmision ¢(E) correspondientes a las barreras
de la parte (a). Se muestra ademas At(E) y la ventana de Fermi Af(E). Nétese que At(E) es
positivo en todo el intervalo de energias dentro de la ventana de Fermi, por lo tanto se deduce
gue la corriente fluye en una sola direccion. Se utilizaron una energia de Fermi Er =11.7 meV'y

una altura original del potencial de 12.0 meV.
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Ademas de que la altura de la barrera se mantenga constante, supondremos
gue la forma en que se distribuye el voltaje aplicado a lo largo de la barrera seré el
mismo para ambos signos de V. Estas suposiciones fueron hechas inicialmente

por Linke et al. [34]. Sin embargo, nosotros solo las utilizaremos como inicio.

4.1. BARRERA TRIANGULAR

El caso més sencillo de un potencial asimétrico, lo podemos representar me-
diante una barrera triangular (potencial diente de sierra). Por este motivo hemos
elegido este potencial como nuestro primer modelo. Una de las simplificacio-
nes que tiene este modelo de potencial es que su altura se mantiene constante
cuando aplicamos un V lineal, es decir, que V; solo afectara su forma pero no
su altura. Este es un modelo ideal para comenzar. La Fig. 4.2(a) muestra el po-
tencial triangular bajo la accién de ambos signos del voltaje aplicado y donde
como comentamos se ha utilizado un V lineal a lo largo de la barrera. Utilizando
este modelo de potencial, no se encontro inversion en At(E) para ninguno de
los voltajes analizados. En la Fig. 4.2(b) pueden observarse los coeficientes de
transmisién, asi como su diferencia y la ventana de Fermi para un valor especi-
fico del voltaje aplicado. A¢(F) siempre es negativo y tiende a cero cuando los
coeficientes de transmision tienden ambos a uno.

La razén de que no haya inversion en At(E) se debe a que el cambio en
la forma de la barrera provocado por la aplicacién del voltaje no es significativo.
Como resultado, los coeficientes de transmisiion correspondientes a cada signo
del voltaje son practicamente idénticos y solo estan desfasados por un pequefio

intervalo de energias. Esto puede observarse en la Fig. 4.2.

4.1.1. UNA CAIDA DE VOLTAJE V; x z?

Ahora, modificaremos la forma en que el voltaje aplicado deforma al potencial,
de tal manera que el cambio de la barrera sea mas significativo. Hemos elegido

utilizar una funcién cuadratica para representar a V; (V; o ?). Con esta eleccion
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Figura 4.2: (a) Barrera triangular (potencial diente de sierra). Este es el modelo mas sencillo
para representar un ratchet cuantico. Se ha supuesto un drop lineal aprovechando que bajo esta
condicion el potencial mantiene su altura constante. La altura del potencial es 12.0 meV y el
voltaje aplicado es 2.5 mV. (b) Coeficientes de transmisidn correspondientes a cada signo del
voltaje aplicado. Se muestran ademas At(E) y la ventana de Fermi. At(E) después de alcanzar

un minimo tiende a cero conforme la energia aumenta.
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de V,, se espera que la deformacién de la barrera provocada por la aplicacion del
voltaje debe ser mayor. Sin embargo, encontramos que aun bajo esta condicién
At(F) no cambia de signo para ningun voltaje aplicado. El efecto de aplicar esta
forma de V, a la barrera triangular es observado en la Fig. 4.3(a). En general,
para provocar una mayor variacion de las barreras se puede utilizar V; oc 2. Asi,
entre mayor sea n, la diferencia entre las barreras para cada signo del voltaje
aplicado sera mayor. Sin embargo, como puede observarse en la Fig. 4.3(b),
independientemente del valor que tome n, no es posible obtener inversiéon en
At(FE) cuando un V, con esta forma es aplicado a la barrera triangular. Este
hecho nos proporciona una importante conclusion, pues nos dice que la sola
asimetria del potencial no es suficiente para provocar que At(E) y posiblemente
la corriente inviertan su direccion.
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Figura 4.3: (a) Barrera triangular bajo la accion de los voltajes V' y —V. La forma de V; esta
dada por una funcion cuadratica, la cual provoca una deformacion mas significativa de la barrera
que haciendo uso de una funcion lineal. (b) De la misma forma que una funcién cuadratica se
puede suponer a V; proporcional a una funcion del tipo f(z) = 2", donde n es entero. Como
resultado puede notarse que un cambio en el valor de n solo provoca un aumento en la magnitud

de A¢(F) pero no un cambio en su direccion.
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4.2. UNA BARRERA DE POTENCIAL SUAVE

Ahora, presentaremos los resultados obtenidos con otro modelo de potencial
asimétrico. La funcién con la que construimos este potencial esta dada por una
combinacion lineal de una funcién seno y una funcion coseno. La ecuaciéon que

utilizamos es

() = C - [cos(27/L) + %sin(élw/L)] , (4.1)

donde L es el ancho de la barrera y C' es una constante que nos permite dar-
le al potencial la altura que deseemos. En la Fig. 4.4 se puede observar una
representacion gréfica de la Ec. 4.1 para el caso de tres periodos de la funcién.

2.0— . .
1.0 \ \ \ ,
g oof :‘:::3?:;- :'::?:;._ :':-?.;.. _
-1.0f o E’\ \—_
0| T A |

0 200 400 < 600 800 1000

Figura 4.4: Representacion gréafica de la Ec. 4.1.

La primer eleccién que hemos hecho para representar a V; es tal que este es
proporcional a la barrera de potencial que utilizaremos. Un caso analogo es el de
la barrera triangular bajo la accion de un V; lineal.

En la Fig. 4.5(a) podemos observar el resultado de aplicar un voltaje a la ba-

rrera dada por la Ec. 4.1, donde V,; esta dado por la misma funcién que la barrera
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de potencial. V; a sido aplicado de tal forma que dependiendo del signo del vol-
taje, este es sumado o restado hasta el punto donde se encuentra el maximo de
su funcién, mientras que de su maximo hacia adelante se realiza la operacién
contraria. Al aplicar V; en esta forma logramos que en un extremo del ratchet
se tome en cuenta la mitad del voltaje aplicado y en el otro extremo se tome en
cuenta la otra mitad. Asi la ventana de Fermi A f(F) estara centrada en Ep.

Utilizando esta forma del potencial es posible obtener una pequefia inversion
de At(E) con lo que podriamos esperar que la corriente cambiara de signo. Sin
embargo, la magnitud de la inversion de At(F) obtenida es tan pequefia (ver
Fig. 4.5(b)) que no es suficiente para provocar que la corriente se invierta. En la
Fig.4.6 se muestra una grafica de superficie de la corriente contra voltaje como
funcion de la energia de Fermi £, en esta gréfica puede notarse como la corrien-
te solo fluye en una direccion o es nula antes y después de ciertos valores de
Er.
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Figura 4.5: (a) Barrera de potencial construida mediante una combinacion lineal de una funcion
seno y una funcién coseno. Se muestra también la forma de V,; que se eligié. (b) Coeficientes de
transmision y At(E) para el potencial de (a). At(E) cambia de signo como funcién de la energia

(insercion).
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TEMPERATURA=00.5 (K)

ENeRo 2 13

Figura 4.6: Corriente contra voltaje como funcién de la energia de Fermi Er para la barrera
de potencial de la Fig. 4.5. La magnitud de la inversion mostrada por At(FE) (Fig. 4.5(b)) no es

suficiente para que ocurra una inversién en la corriente.
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La magnitud de At¢(E) es muy pequefia debido a que el potencial utilizado
varia de forma muy suave, por lo que los coeficientes de transmision corres-
pondientes a cada signo del voltaje son muy parecidos. Sin embargo, podemos
modificar el potencial dado por la Ec. 4.1 si multiplicamos esta ecuacién por una
funcion exponencial. El potencial que resulta mediante esta multiplicacion es mas
abrupto (ver Fig. 4.7). En la Fig. 4.8 se muestra una gréafica de superficie de -V
como funcién de Er. La corriente invierte su direccion como funciéon de Er asi

comodeVyT

15.0 — : :

125 = |- = vx(x,v) m

10.0 -

75—

{meV)

50

25 |-

00

Figura 4.7: Barrera de potencial resultado de multiplicar la Ec. 4.1 por una funcién exponencial.
Esta barrera es mas abrupta que la construida a partir de la Ec. 4.1, por lo tanto, provoca que
para energias cercanas a la altura de la barrera ocurran mas reflexiones. El desfase que ocurre
entre los dos coeficientes de transmision y las oscilaciones de estos para energias cercanas a la
altura de la barrera, provocan que At(E) cambie de signo y que su magnitud sea suficiente para
gue ocurra inversién de corriente.

Lo que esto nos dice es que si la barrera es mas abrupta la magnitud de
la inversion de At(F) aumenta, esto es porque los coeficientes de transmision
correspondientes a barreras abruptas tienen un comportamiento oscilatorio para
energias superiores a la altura de la barrera, mientras que las barreras cuya
variacion espacial es mas suave poseen un coeficiente de transmision que crece

de forma mondtona. Esto puede observarse en la Fig.4.9 donde se muestran
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Figura 4.8: Gréficas de superficie I-V en funcién de la energia de Fermi para una temperatura
fija (a) y en funcién de la temperatura para una energia de Fermi dada (b). En (a) la corriente in-
vierte su direccion en mas de una ocasiéon como funcion de Er. En la parte (b) puede observarse
como la corriente cambia de signo en funcién del voltaje aplicado. Ademas, por encima de V' =
2.0 mV la corriente se invierte como funcién de la temperatura.
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Figura 4.9: Coeficientes de transmisién caracteristicos de barreras rectangulares (linea roja) y
de barreras triangulares (linea negra). En el caso de las barreras rectangulares, ¢(F) empieza a
crecer para valores de energia cercanos a la altura de la barrera y muestra oscilaciones (reso-
nancias) para energias superiores a esta. Las barreras triangulares producen menos reflexiones
por lo que ¢(E) no muestra oscilaciones.

los coeficientes de transmision que corresponden a una barrera rectangular y a
una barrera triangular. El coeficiente de transmision correspondiente a la barrera
rectangular deja de ser cero para energias cercanas a la altura de la barrera,
y muestra oscilaciones para energias superiores a esta altura. Sin embargo, el
coeficiente de transmision correspondiente a la barrera triangular toma un valor
diferente de cero para energias menores a la altura del potencial y crece de forma
mondtona hasta alcanzar su maximo.

Analizando la Fig. 4.9 podemos darnos cuenta de algo interesante. Supon-
gamos que el voltaje aplicado deforma al potencial asimétrico de forma muy sig-
nificativa, es decir, que para un signo del voltaje la deformacion sea tal que la
barrera es muy abrupta (como una barrera rectangular) y para el otro signo del
voltaje la barrera toma una forma suave (como una barrera triangular). Entonces
At(F) estaria dado por la diferencia entre dos coeficientes de transmision muy

diferentes lo que resultaria en muchas inversiones de At(FE) y por lo tanto de
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la corriente ya que estas inversiones serian de magnitud suficiente para que la
corriente cambie de signo. Para que la barrera pudiera cambiar entre estas dos
formas tendria que ocurrir que V, fuera diferente para cada signo del voltaje al
contrario de lo que hemos supuesto en un principio. Este caso lo trataremos mas

adelante.
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Figura 4.10: V; construido a partir de una funcién gausiana.

4.2.1. V; TiPpo GAUSIANA

Ahora para el mismo potencial dado por la Ec. 4.1 utilizaremos un V; que

construiremos utilizando una funcién gausiana, la ecuacion es

(4.2)

donde A es una constante que nos permite que la altura de la gausiana sea igual
al potencial que aplicaremos, ¢ es el ancho de la gausiana y x, es el punto sobre
el que la gausiana esta centrada.

Construimos V, utilizando la formula 4.2, x4 lo elegimos de tal forma que el
minimo de la gausiana coincida con el maximo de V (z), o puede ser elegido de
diferente magnitud. El siguiente paso es restarle a la gausiana su minimo, de
esta forma la base de la gausiana queda a una altura V. Por ultimo, a partir de
su minimo y hacia la derecha hacemos f(z) = 0.

Como podemos ver, la forma en que hemos construido a V,; seguira mante-
niendo la altura de la barrera constante. La Fig. 4.10 muestra la forma que toma

V4. Enla Fig. 4.11(a) ademas de V; se puede observar el potencial resultante de
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aplicar +V.

Con esta eleccion de V; podemos observar en la Fig. 4.11(b) como los coe-
ficientes de transmision ¢(£) para ambos signos del voltaje estan muy cercanos
y se cruzan dentro de la ventana de Fermi. Esto da lugar a que At(E) invierta
su signo, lo cual es un indicio de inversion de direccién en la corriente. En la
Fig. 4.12 se muestran graficas de superficie mostrando el cambio de signo de la
corriente como funcion de varios parametros.

Debido a que podemos variar el ancho de la gausiana conque construimos
a V; podemos ver cual es el efecto de cambiar este parametro. En la Fig. 4.13
hemos graficado V; para varias o diferentes. Conforme hacemos mas delgada
la gausiana, esta tiene un efecto mas fuerte sobre el potencial y la magnitud de

At(E) aumenta de forma significativa, lo mismo que ocurrira con la corriente.
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Figura 4.11: V(z) + f(z), donde la altura del potencial permanece constante. Se muestran los

coeficientes de transmision para ambos casos V' y —V/, la diferencia entre los coeficientes At¢(E)

y la ventana de Fermi. At(E) se invierte de signo (insercidn) debido a que los coeficientes de

transmisién estdn muy cercanos y se cruzan dentro de la ventana de Fermi.
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TEMPERATURA=00.5 (K)

Figura 4.12: Curvas de corriente contra voltaje para el potencial mostrado en la Fig. 4.11. (a)
I-V en funcion del nivel de Fermi. Se aprecia como la corriente cambia de signo al aumentar
Er. (b) I-V en funcion de la temperatura para Er = 11.7 meV. NGtese como la corriente se hace
negativa alrededor de V=1.5 mV y como a partir de este punto la curva muestra inversion en
funcion de la temperatura. La altura del potencial es 12 meV.
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Figura 4.13: At(FE) para distintos valores del ancho de la gausiana o con la que construimos
Va. La magnitud de At¢(E) aumenta de forma considerable cuando hacemos mas delgada la
gausiana. variando el ancho de la gausiana cambiamos el efecto de V;; sobre las barreras.
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4.3. V; ASIMETRICO

Hasta ahora hemos considerado que V, es simétrico, es decir que es igual
para ambos signos del voltaje. Sin embargo, haremos algunas observaciones.
La forma exacta en que el voltaje deforma a la barrera puede ser obtenida de
un calculo autoconsistente, es decir, que es necesario resolver la ecuacion de
Schrodinger y la ecuacion de Poisson de forma autoconsistente para el disposi-
tivo (ratchet cuéntico). Sin embargo, debido a que el tamafio de estos sistemas
es muy grande, una solucién de este tipo es muy costosa computacionalmen-
te. Ahora, si resolviéramos la ecuacién de Schrodinger para ambos signos del
voltaje, podriamos ver que la distribucién de carga que es obtenida de las funcio-
nes de onda, no es igual para ambos voltajes, sino que por la misma asimetria
del sistema resultarian distribuciones distintas. Dado que es esta distribucion la
que genera el potencial dentro del dispositivo entonces se obtendria que V; es
diferente para cada signo del voltaje.

En base a esto ahora se mostraran algunos resultados obtenidos utilizando
V, diferentes para cada signo del voltaje. La Fig. 4.14(a) muestra el resultado de

multiplicar a una barrera triangular por una funcion de la forma

f(z) =exp(C-z/L), (4.3)

donde L es el ancho del potencial y C permite que podamos multiplicar por fun-
ciones diferentes para cada signo del voltaje.

Entonces, la aplicacion de un V, diferente para cada signo del voltaje la lo-
gramos multiplicando a la barrera por la funcion descrita por la Ec. 4.3 con un C'
diferente para cada signo del voltaje y aplicando una caida lineal. La aplicacién
de este V, al potencial triangular tiene como resultado la aparicion de inversion
en At(E) como se muestra en la Fig. 4.14(b), donde puede notarse como para
energias cercanas a 10 meV, At(E) cambia de signo. El hecho de que At(FE)
invierta su signo es el primer indicio de que ocurre una inversion de signo en la
corriente total. Esto precisamente es lo que ocurre y el resultado puede obser-

varse en la Fig. 4.15 donde se muestran graficas de superficie de 7-V en funcion
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de la energia de Fermiy la temperatura. La Fig. 4.16 muestra curvas de corriente

contra voltaje para tres distintas temperaturas.
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Figura 4.14: (a) En este caso, al potencial triangular es multiplicado por una funcién exponencial
dada por la Ec. 4.3 utilizando un C distinto para cada signo del voltaje aplicado. Después se le
aplica un V; lineal. (b) Inversion de signo de At(FE) correspondiente al potencial de la parte (a).

Esta inversion indica una posible inversién en la corriente.
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Figura 4.15: 1.41.0 Curvas I-V como funcion del nivel de Fermi para una temperatura T =
0.3 K (a), y como funcién de la temperatura para Er = 10.5 meV (b). Nétese como la corriente
cambia de signo como funcién de Er (a) y como funcién de V (b). La corriente también cambia
de signo en funcién de la temperatura.
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Figura 4.16: Curvas de corriente contra voltaje para tres distintas temperaturas. La inversion en
la corriente desaparece como efecto de la temperatura.
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Ahora mostraremos el resultado obtenido mediante un tratamiento similar al
ejemplo anterior pero donde hemos truncado la barrera triangular con el objetivo
de que esta sea mas abrupta. La Fig. 4.17(a) muestra el potencial que hemos
usado bajo el efecto del voltaje aplicado. En la parte (b) de la Fig. 4.17 se puede
observar como At(E) cambia de signo. Puede verse también que At¢(E) oscila
como efecto de haber truncado la barrera. Gréaficas de superficie 7-V en funcion

de la temperatura y energia de Fermi son presentadas en la Fig. 4.18
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Figura 4.17: (a) Potencial asimétrico construido a partir de una barrera triangular truncada. Se
ha aplicado V; de la misma forma que a la barrera de la Fig. 4.14. (b) At(F) correspondiente a
la barrera de la parte (a). Las oscilaciones que se observan son debido al efecto de truncar la

barrera.
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Figura 4.18: (a) I-V como funcién de la energia de Fermi para el potencial de la Fig. 4.17(a). El
efecto provocado por truncar la barrera puede observarse claramente en la forma en que la curva
oscila en funcién de Er . La corriente cambia de direcciéon en varias ocasiones como funcién
de Er. (b) I-V como funcién de la temperatura. La corriente se invierte como funcion del voltaje
aplicado y como funcién de la temperatura.
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4.4, RESULTADOS EN FUNCION DEL TAMANO

Para ilustrar que el tamafio también juega un papel importante en el compor-
tamiento del sistema, hemos calculado At(E) para varios tamafios de la barrera

de potencial dada por la Ec.4.1, los resultados pueden observarse en la Fig. 4.19
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Figura 4.19: At(E) para varios tamafios del potencial dado por la E. 4.1. La magnitud de At(E),
cambia considerablemente con el tamafio del sistema. Se utilizaron V' = 2.5 mV y una altura de

la barrera de 12.0 meV.
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CAPITULO 5

CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

Hemos estudiado el comportamiento de las curvas de corriente contra voltaje
en funcion de pardmetros como son la temperatura y energia de Fermi para va-
rios modelos de potenciales asimétricos. Las conclusiones que hemos obtenido

de este estudio son las siguientes:

m La probabilidad de tunelamiento a través de las barreras depende fuerte-

mente de la forma que el potencial adquiere cuando un voltaje es aplicado.

= Los coeficientes de transmision correspondientes a cada signo del voltaje
aplicado son diferentes lo que en algunos casos provoca que ocurra una
inversion de At(FE) como funcién de la energia. Esto ocurre debido a que
el cambio en la forma del potencial provocado al cambiar la polaridad del
voltaje aplicado afecta la transmision de los electrones en algunos rangos

particulares de energia.

m La sola asimetria del sistema no es suficiente para provocar efectos de

inversion de corriente.

= En las barreras suaves es mas dificil observar efectos de inversién de
corriente, debido a que los coeficientes de transmision que resultan en es-

tos potenciales, son muy parecidos para ambos signos del voltaje aplicado.
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CAPITULO 5. CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

= El comportamiento de la corriente en funcién de la energia de Fermi esta

determinado por la forma de At(FE)

= Si se toma en cuenta que debido a la asimetria del sistema, la forma en
gue el voltaje deforma a la barrera es diferente para cada signo, se obtiene

inversion de corriente de una forma mas natural.

Entre mayor sea el cambio de la barrera provocado por la aplicacion del

voltaje mayor sera la probabilidad de obtener inversién de corriente.
Las perspectivas que resultaron de este trabajo de tesis son las siguientes.

= Con el objetivo de entender como el voltaje aplicado deforma a las barreras
es necesario realizar el calculo autoconsistente para determinar la forma

exacta en que la barrera es deformada.

m Estudiar potenciales asimétricos utilizando la ecuacion de Schrodinger de-
pendiente del tiempo, de esta forma pueden estudiarse los ratchets fuera
del régimen adiabético.

= Estudiar el comportamiento de la corriente contra voltaje como funcion del
namero de barreras. Explorar los efectos de tunelamiento resonante sobre

la corriente.
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