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Capitulo 1
Introduccion

Sir C. V. Raman comenzé a interesarse por la dispersién de la luz en sustancias liquidas
durante un viaje a Europa en 1921. Al cruzar el Mediterrineo en barco a vapor quedé
prdfunda.mente impresionado por el color azulado del mar, de forma que tras regresar a la
India inicié una serie de experimentos con los que pretend{a analizar la luz dispersada por
distintos liquidos. Fue en el transcurso de estos trabajos cuando, estudiando una muestra
de benceno junto con sus colaboradores Krishna y Venkatesvaran,! observé una serie de
lineas espectrales cuya frecuencia estaba desplazada respecto a la esperada. 2 Escasa-
mente un mes mas tarde y de forma independiente, Mandel’shtam y Landsberg publicaron
resultados similares en la interaccién de la luz sobre una muestra de cuarzo. 3 Corria el
afio 1928. Aunque Sir Raman no estaba al corriente de ello, el fisico Austriaco Smekal
habia predicho ya en 1923 la existencia de estas lineas espectrales cuya realidad acababa
de ser verificada experimentalmente. El éxito de los primeros experimentos permitié de-
terminar con claridad que el nuevo fenémeno, conocido mds tarde como efecto Raman,
constituia una herramienta excelente para el estudio de las excitaciones moleculares y su
estructura. Sin embargo ain hubieron de transcurrir treinta afios para que, impulsado
por el descubrimiento del ldser en 1960, el estudio del efecto Raman se generalizara a
la investigacion de las excitaciones eléctricas, magnéticas y vibracionales de los sélidos
cristalinos para convertirse en una de las técnicas mds potentes de la espectroscopia de

sélidos.
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La espectroscopia Raman consiste en la dispersién ineldstica de la luz debida a su
interaccién con las excitaciones del medio (emisién o absorcién de fonones, magnones,
polaritones etc.), que en el caso que nos ataiie es un sélido cristalino. La interaccién no
se produce de forma directa, sino a través de los estados electrénicos fundamentales del
sistema. A lo largo de este trabajo centraremos nuestra atencién en la dispersién Raman
mediada por fonones Spticos en semiconductores cristalinos. El proceso de emisién de un
fonén (dispersién Stokes) mds probable (Raman resonante) puede describirse mediante

tres pasos sucesivos:

1. El fotén incidente, de frecuencia wr y vector de ondas ki, interacciona con los

estados electrénicos del cristal, creando un par electrén-hueco virtual.

2. Bien el electrén o bien el hueco emiten un fonén de frecuencia wps(dps) ¥ momento

dph, pasando, en su caso, a un nuevo estado virtual.

3. El nuevo par electrén hueco se recombina, emitiendo un fotén de frecuencia ws =

wr, — wpn(Ghs) y momento ks = kz, — Goa.

Las distintas etapas de la interaccion se representan esquemdticamente en la Figura 1.1.

El proceso resonante se manifiesta con un marcado aumento de la probabilidad de
emisién Raman y se produce cuando la dispersién tiene lugar en las proximidades de
un punto critico (punto en el que la densidad de estados es singular) de la estructura
electrénica de bandas del cristal, es decir, siempre que la energia del fotén incidente
(resonancia de entrada) o dispersado (resonancia de salida) coincida con la energia de
una transicion interbanda. El andlisis del comportamiento resonante de la dispersién
Raman aporta informacidn sobre las interacciones que intervienen en el proceso, en nuestro
caso interaccién electrén-fonén y electrén-fotén, asi como sobre los modos de vibracién
(fonones) y los estados electrénicos del sistema. Por otra parte, las reglas de seleccién
que rigen estos procesos permiten establecer una relacién entre la polarizacién de la luz
incidente y dispersada y las propiedades de simetria de las excitaciones inducidas en el
sdlido. Es posible ampliar ain mds la informacién obtenida si sometemos el cristal a

algin tipo de perturbacién que modifique sus estados electrénicos o vibracionales. Esto



puede conseguirse mediante campos eléctricos o magnéticos, variando su temperatura,

sometiéndolo a presion, o incluso modificando de forma controlada su composicidén o su

- Fotén .
JE—— +- Electron

Fonén
A flueco

Figura 1.1: Diagramas de Feynman de un proceso Raman resonante con emision de un fonén

(Stokes). (a) El fonon interacciona con el hueco, (b) El fonén interacciona con el electron.

estructura durante el crecimiento cristalino.

Al aplicar un campo magnético intenso se producen cambios profundos en los estados
electronicos del cristal. La energia queda cuantizada en niveles de Landau y la densi-
dad de estados adquiere un caracter unidimensional. Estos cambios se manifiestan en
el espectro Raman mediante un incremento importante de la eficiencia de dispersion.
Por otra parte, la posibilidad de obtener un aumento resonante de la sefial Raman crece
considerablemente, puesto que cada nivel de Landau constituye un punto critico unidi-
mensional. Estudiando la variacion de la intensidad del espectro Raman en funcioén del
campo magnético aplicado (magneto-Raman) obtendremos fuertes resonancias568 cuya
dependencia con la energia del laser refleja directamente las caracteristicas de la estructura
de bandas del cristal.

La tecnologia de semiconductores se ha orientado en los ultimos afios hacia la ob-

tencion de materiales con mayor densidad de estados electronicos, lo que se consigue
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mediante el confinamiento de los portadores de carga en alguna de las direcciones del
espacio. En la Figura 1.2 se representa esquematicamente la evolucion de la densidad de
estados a medida que aumenta el confinamiento (sistemas tridimensionales (3D), bidimen-

sionales (2D), unidimensionales (ID) y cerodimensionales (OD)). Hoy en dia es posible el

ID

2D

i o
o

E=h2(kx2+ky2)/2m +Eg E,
EO Ej E 900

Figura 1.2: Evolucion de la densidad de estados electrénicos a medida que aumenta el confi-
namiento del sistema. 3D corresponde a un sistema tridimensional, 2D a uno bidimensional, ID

unidimensional y OD cerodimensional.

crecimiento controlado de capas semiconductoras de espesor comparable a la longitud de
de Broglie de los electrones en el cristal, de forma que sus estados electronicos reflejan
la cuantizacion de la energia, consecuencia del confinamiento. El estudio de los efectos
cuanticos en dispositivos semiconductores se remonta a 1957. Ese afo, J. R. Schrieffer,
10 estudiando la corriente de electrones en una unidén metal-6xido-semiconductor (MOS),
formul6 la posibilidad de que su movimiento estuviera cuantizado debido a la forma del
potencial en la interfase. Este descubrimiento marco el inicio del desarrollo de las estruc-

turas semiconductoras de comportamiento cuantico, pero la tecnologia de crecimiento de



cristales debia aun alcanzar la madurez suficiente para controlar el disefio de las estruc-
turéis cuanticas con la perfeccion adecuada a las nuevas exigencias. A partir de esa fecha,
el avance de las técnicas de crecimiento de peliculas delgadas, Epitaxia de Haces Mole-
culares11,12 (MBE), Epitaxia Metalo-Organica en Fase Gaseosald (MOVPE), Epitaxia en
Fase Liquidal5 (LPE) etc., prepard el camino para un desarrollo sin precedentes en el
area de las heterouniones y dispositivos cuanticos. Estas técnicas han continuado perfec-
cionandose, permitiendo hoy en dia el control de la anchura de las capéis semiconductoras
con precision atomica. 16

Una de las estructuras cuanticas mas revolucionarias fue propuesta por Esaki y Tsu
en 1970. 17 Idearon el crecimiento de capas delgadas de materiales semiconductores de
distintas caracteristicas, repetidos de forma periddica para formar lo que hoy conocemos

como pozos cuanticos multiples (MQW) y superredes (SL). Poco después de crecer las

2500
2000

r

1>

g 1500

;? 1000
& 500
0
500
2100-50 0 50 100
z (A)

Figura 1.3: Representacion esquematica de la estructura de bandas de un pozo cuantico de

GaAs/AlAs.

primeras muestras (pozos cuanticos de GaAs/GaAlAs), 18 se llevaron a cabo experimen-
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tos de absorcién y efecto tinel resonante que permitieron probar la cuantizacién de los
estados electrénicos de la estructura. 1920 A partir de estos experimentos, el estudio y -
aplicacién de superredes semiconductoras y pozos cudnticos ha superado las expectativas
més optimistas, de forma que hoy en dia constituyen el elemento base dispositivos como
ldseres (en reproductores de .Compact Disk) y transistores de bajo ruido y alta movilidad

(HEMT).

Las superredes son sistemas de gran interés que presentan dos tipos de propiedades
complementarias. Por una parte, si la longitud de onda de de Broglie de los portadores de
carga es mayor que la anchura de la capas que forman la superred, los efectos cuanticos
adquieren un protagonismo especial en la determinacién de la estructura electrénica del
sistema. La superred presenta ademds caracteristicas propias cuyo origen se ericucntra.
en la repeticidn periddica de las capas que la forman. Al superponer una estructura de
periodo d soBre la periodicidad natural del cristal, aparecen efectos nuevos diferentes de
los que cabria esperar del andlisis aislado de los materiales que forman cada capa. En
el espacio de momentos, la nueva periodicidad se refleja en la aparicién de una minizona
de Brillouin de tamaifio 27 /d en la direccidn de crecimiento. Esta propiedad conduce a
cambios profundos en la dispersién de energia y en el comportamiento de las excitacio-
nes del solido, cambios que han sido observados, por ejemplo, en fonones y plasmones.
2274 Ademds de superredes y pozos cudnticos, los ltimos avances en la tecnologia de
micrograbado o nanolitografia han permitido obtener estructuras en las que es posible ob-
servar efectos cudnticos uni- y cero- dimensionales (hilos cudnticos?® y puntos cudnticos?®

respectivamente).

Después de un breve estudio de la dispersion Raman resonante en un cristal tridimen-
sional, en este trabajo nos centraremos en el anélisis de las caracteristicas esenciales del
espectro Raman de un pozo cudntico en.presencia de un campo magnético intenso. La
cuantizacién de los estados electrénicos debido al confinamiento del pozo, junto con la
accion del campo magnético, dan lugar a una densidad de estados cerodimensional que
enriquece la informacidén contenida en el espectro Raman resonante. Sin embargo, como

veremos en los proximos capitulos, la complejidad del espectro dificulta enormemente su



interpretacién. Esta situacién conduce a la necesidad de desarrollar un modelo tedrico
que permita analizar la estructura relevante del experimento. o

Enla primera parte de esta memoria (Capitulos 2 al 4) se introducen las herramientas
tedricas basicas que se utilizaran posteriormente en los Capitulos 5 al 7 pa.r&. estudiar las
caracteristicas del espectro Raman resonante en presencia de un campo magnético in-
tenso. En el Capitulo 2 nos proponemos dar una visién general de la estructura cristalina
y propi'eda.dbes electrénicas de los cristales semiconductores. La estructura de bandas de
- energia de este tipo de materiales se analiza en la Seccién 2.3, dentro del marco de la
teorfa & - p. En la Seccidén 2.4 se estudia la estructura de bandas de un pozo cuantico
utilizando la aproximacién de la funcién envolvente. Fina.lmenfe, se considera el efecto de
un campo magnético sobre los estados electronicos, tanto en materiales masicos como en
pozos cuanticos. En el Capitulo 3 se estudian las excitaciones elementales que intervienen
en la dispersién Raman por fonones (fotones y fonones) asi como su interaccién, particu-
larizando en la segunda parte de este capitulo al caso de pozos cuénticos y superredes. El
desarrollo tedrico concluye en el Capitulo 4, donde se definen las magnitudes que carac-
terizan la dispersién Raman resonante de primer orden. En el Capitulo 5 se desarrolla un
modelo tedrico que permite calcular la eficiencia Raman en materiales masicos en presen-
cia de un campo magnético intenso. Este capitulo introduce los elementos basicos que se
utilizan en el Capitulo 6, donde se presenta una teoria semejante aplicable al estudio de la
dispersién Raman en pozos cudnticos. El modelo se utiliza en el Capitulo 7 para analizar
en detalle dos pozos cﬁa’.nticos-de GaAs/AlAs de anchura diferente. En el Capitulo 8 se
analizan los efectos exciténicos mds relevantes en el espectro Raman, estudiando con de-
talle las reglas de seleccién de los procesos doblemente resonantes. Finalmente se resuﬁén

las conclusiones fundamentales de este trabajo.






Capitulo 2

Estructura cristalina y de bandas de

los cristales semiconductores

Debido a su importancia tecnolégica, los semiconductores III-V pertenecen al grupo
de materiales mis estudiados. Son ficiles de crecer en capas delgadas y, dado que en la
mayoria de ellos el gap de energia prohibida se encuentra en el rango del espectro visible
o infrarrojo préximo, pueden ser analizados mediante técnicas Spticas con los ldseres de
colorante disponibles. Por las razones expuestas, dirigiremos el estudio del efecto Raman
resonante a este tipo de materiales. A modo de introduccién, repasaremos brevemente su
estructura .crist_;a.lina. y de bandas, y desarrollaremos un modelo que permite calcular los
niveles de energfa de un pozo cudntico teniendo en cuenta la complejidad de las bandas
en los semiconductores III-V. Finalmente, estudiaremos el comportamiento del cristal en

presencia de un campo magnético aplicado en la direccién de crecimiento del pozo.

2.1 Estructura cristalina

Centraremos nuestra atencién en los semiconductores formados por unién de un ele-
mento del grupo IIT de la tabla periddica (catién) con otro del grupo V (anién). Los
dtomos de cada grupo se unen a través de un enlace idnico-covalente entre los cuatro

orbitales hibridos sp® de cada dtomo, por lo que estos semiconductores tienen un cierto

9
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- A DD
O B (Y)

Figura 2.1: Celda cubica unidad de la estructura del ZnS.

caracter polar. Los orbitales se disponen de forma tetraédrica, y en la estructura re-
sultante cada ion se encuentra en el centro de un tetraedro regular cuyos vértices estan
ocupados por iones del otro tipo. Esta disposicion permite que cada atomo comparta un
promedio de cuatro electrones con su vecino para formar el enlace. El resultado es la
red caracteristica del sulfuro de zinc o cinc blenda (ZnS): dos redes cubicas centradas en
las caras (fcc), una de aniones y la otra de cationes, desplazadas una respecto de la otra
a lo largo de la diagonal del cubo segun el vector r = J(11l), donde a es la constante
de la red cubica (Figura 2.1). A diferencia de la estructura de diamante caracteristica
de semiconductores como el germanio y el silicio, el sulfuro de cinc carece de simetria
de inversion, debido a que las dos redes fcc que forman el cristal estan constituidas por

atomos diferentes.
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2.2 Estructura electréonica de bandas

r = (0,0,0)
X = ZO(O’O’i) a (_)(i,i’o)
L = —(0.50.5,0.5)
0
W= 51050

K = — (0.75,0.75,0)
(¢ )

A = —(00,0, 0<(<1
Q0

A = —[iriri], o<,f<0.5
2 = = 0<i<1
4 2X|11 A0, 0 0.5
= — — < <0.
% ) ) ’ [q
Q = 02[1- <£,0.5,<i], 0 < £< 0.5

Figura 2.2: Primera zona de Brillouin de una red fcc.

En la Figura 2.2 se representa la primera zona de Brillouin de una red fcc, resaltando
las direcciones de mayor simetria. La simetria de la red cristalina influye directamente en
las propiedades de los electrones en el cristal. Mediante argumentos de simetria es posible
caracterizar sus estados vibracionales y electronicos, asi como su comportamiento Opti-
co. 27 Para determinar estos estados seria necesario, en principio, resolver una ecuacion
de Schrodinger en la que se tuvieran en cuenta la energia cinética de cada una de las
particulas del sistema y sus interacciones: iones, electrones de valencia, interaccidén entre
los iones, interaccidon electron-electron e interaccion electron-ion. Este enfoque nos lleva
al planteamiento de un problema de muchos cuerpos de dificil solucion y que requiere
un poder de calculo imposible de abordar si se tiene en cuenta el numero de particulas

que intervienen en nuestro sistema, que es del orden del nimero de Avogadro 1023).
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Afortunadamente, no necesitamos conocer la funcién de onda y la energia de cada una de
las particulas, sino que nos basta con calcular los estados macroscépicos del sélido. Este

cdlculo suele abordarse utilizando dos aproximaciones bien conocidas:

e Aproximacién adiabdtica. Debido a la diferencia de masa entre los iones y los
electrones (la masa de un ion de galio, por ejemplo, es cinco érdenes de magnitud
mayor que la del electrén), podemos despreciar en una primera aproximacién la
energia cinética de los iones y suponer que permanecen en reposo en sus posiciones
‘de equilibrio de la red cristalina. El problema queda simplificado al estudio del
movimiento de los electrones ba.jé el potencial periddico creado por los iones en
reposo y la interaccién de los electrones entre si. Esta aproximacion es valida si se
pretende describir un estado del semiconductor en el que las vibraciones de la red
son despreciables. La influencia de estas vibraciones (fonones) sobre el movimiento

electréonico puede estudiarse posteriormente mediante teoria de perturbaciones.

Aunque la aproximacién adiabatica facilita considerablemente la tarea de encontrar

el estado fundamental del sélido, nuestro sistema consta ain de un nimero inmane-

jable de electrones interaccionando de forma compleja. La siguiente aproximacién

nos permitird reducir significativamente los grados de libertad del problema.

¢ Aproximacién de un electrén. Mediante esta aproximacién se trata de encontrar
la mejor forma de describir la energia de un sistema de muchas particulas en funcién
de las propiedades de un modelo en el que interviene un unico electrén. Para ello
se elige como funcién de onda del problema de muchas particulas una combinacién
lineal de determinantes de Slater constrﬁidos en la base de estados de un electrén.
Una forma de garantizar que obtenemos la combinacién lineal adecuada para descri-
bir el estado fundamental del sélido consiste en resolver de forma autoconsistente la
conocida ecuacién de Hartree-Fock. 22 El efecto de la interaccién electrén-electrén
aparece en forma de un potencial medio que apantalla la interaccion de los electrones

con los iones de la red.
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Estas aproximaciones permiten escribir la ecuacién de autovalores del sistema como::

2,2 '
(2’,’% + vm) #(7) = B4(7) (2.1)
donde f)‘ = —ihV es el operador momento, mo la masa del electrén libre y ¢(7) es la
funcién de onda del electron en el cristal. El potencial efectivo V() tiene la periodicidad
de la red cristalina (V(7 + R) = V(7), donde R es un vector de la red) e incluye tanto
el potencial cristalino como el potencial -de Hartree-Fock derivado de las interacciones
electrén-ién y electrén-electrén de forma autoconsistente. Debido a que el Hamiltoniano

es invariante bajo traslaciones por vectores de la red, la Ecuacién (2.1) tiene como solucién

las funciones de Bloch?3:
Buz(F) = e*up(F) : | (2.2a)
E = En(l—c‘) ’ (2.2b)

donde la funcién un;c;(i’ ) tiene la periodicidad de la red. La energia, como funcién del
vector de ondas k, est cuantizada en bandas caracterizadas por el indice n.

Hasta ahora no hemos considerado el efecto del acoplamiento spin-érbita; sin embargo,
en muchos semiconductores la estructura de bandas estid fuertemente influida por esta

interaccién, que puede escribirse como?®:

I

4mic?

Hso (VV(F)xp)-& . (2.3)

donde las componentes de & son las matrices de Pauli:

01 0 —i [1 0
Oz = ; Oy = ; o= . (2.4)
10 O 0 -1
Finalmente, la ecuacion de Schrodinger con esta nueva interaccion sera:
.2
Z_). - ﬁ = - = - - -
— . = = z 2.5
<2m0 +V({F)+ 4mgcg(VV(r) X p) a) ¢ 5(7y8) = E¢, x(7,8) (2.5)

donde la funcién ¢ z(7,s) es un espinor que puede escribirse en forma de un vector con

dos componentes:

¢,i(Fys) = : (2.6)
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El problema inicial en el calculo de la estructura de bandas es encontrar el potencial V' (f)
caracteristico de cada sistema; para ello se han desarrollado distintos métodos, entre los
que destacan los métodos semiempiricos, que determinan el potencial de la red a través
de la comparacion con el experimento, y los métodos ab initio, que parten de funciones

atdmicas para el célculo del potencial basdndose en principios fundamentales de la fisica.

Ga As

uJ

Figura 2.3: Estructura de bandas del GaAs calculada por el método del pseudopo-

tencial no local.

En la Figura 2.3 aparece la estructura de bandas del arseniuro de galio (GaAs) como
representante de los semiconductores III-V. 30 En la figura se ha tomado el vector de ondas

perteneciente a la primera zona de Brillouin (ZB) de la red cristalina. En estos materiales
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hay ocho electrones de valencia por celdilla unidad que contribuyen en la formacién del

enlace, tres perteneéientes al catién (Ga) y los otros cinco al anién (As). Cada orbital so -

_p de un 4tomo se hibridiza con otro del 4tomo vecino dando lugar a dos nuevos orbitales,

uno enlazante y otro antienlazante. Debido a la contribucién de las distintas celdas del
cristal, los niveles de energia resultantes se ensanchan para formar bandas. Dos de los
ocho electrones de valencia ocupan los niveles enlazantes tipo s y constituyen las bandas
mads profundas. Los seis restantes ocupan completamente tres orbitales enlazantes tipo p,
dando lugar a las bandas superiores. Las bandas de enérgia que provienen de orbitales
antienlazantes estin completamente vacias, y la de menor energia (normalmente de tipo
s) forma la banda de conduccién del material.

En los materiales III-V el maximo de la banda de valencia se encuentra en el punto
T’ de la primera zona de Brillouin, que coincide con el origeﬁ de energia de la Figura
2.3. En algunos compuestos (GaAs,InP, InSb, etc.) el minimo de la banda de conduccién
se encuentra también' en el punto I' y por lo tanto son de gap directo; en otros (GaP,
AlISb, AlAs, etc.) estd en los puntos L o X y son de gap indirecto. Cada banda tiene
propiedades de simetria caracteristicas. En el punto I', considerando el spin del electrén
y la interaccién spin-érbita, la primera banda de coqduccio’n tiene simetria I'¢ y estd
doblemente degenerada, mientras ciue la primera banda de valencia estd cuatro veces
degenerada y tiene simetria I's. Esta degeneracidn se rompe al alejarnos del centro de
la zona de Brillouin, dando lugar a dos bandas de diferente curvatura denominadas de
huecos pesados (hk) y huecos ligeros (Ik), cada una doblemente degenerada. Finalmente,
la tercera banda de valencia tiene simetria I'; y recibe el nombre de spin-6rbita (spin-orbit
splitted, split-off, so). La doble degeneracién de las bandas a lo largo de toda la zona de
Brillouin es debida a la invariancia del sistema bajo inversién temporal (degeneracién de

Kramers). 3

2.3 Método k-7

En muchos de los problemas fisicos que se abordan en el estudio de los semiconductores

no es necesario conocer con detalle las bandas de energia a lo largo de toda la zona de
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Brillouin, sino unicamente en las cercanias de un valor determinado del vector de ondas
k. Esta situacién se da con especial frecuencia en los semiconductores, puesto que sus
portadores de carga est4n localizados normalmente en una pequefia regién del espacio ,
aquella accesible mediante las distintas técnicas experimentales. Desde el punto de vista
del estudio del efecto Raman resonante, los valores mds interesantes del vector de ondas
se encuentran en las proximidades de los puntos criticos, donde la densidad conjunta de

estados,

dS(k) : (2.7)
Vi - [Ee(k) — Eu(F)]] '

Ze(B) = 2=

=E.-E,=const.

es singular. Para.abordar este tipo de situaciones se utiliza el método k- P. Su punto
de partida es la ecuacién de Schrodmger (2.5) y permite calcular las bandas de energia
cerca de un cierto valor de k mediante teorfa de perturbaciones. En nuestro caso nos
centraremos en el cilculo de bandas alrededor del punto T (E = 0), regién de la zona de
Brillouin que invesfigaremos' mediante dispersién Raman de primer orden.

Las bandas de energia y los estados electrénicos se determinan desarrollando las fun-
ciones de onda ¢_g(7, s), solucién de la ecuacién de Schrédinger (2.5), como combinacién
lineal de las funciones de Luttinger. 3 Estas funciones se definen como producto de una
onda plana y la parte periddica de la funcién de Bloch correspondiente a la banda n en

el punto T, y forman una base ortonormal completa:

Xok (3 8) = € uno(7,5) (2.8)

donde s = £1/2 representa el spin del electrén. Con el fin de simplificar la notacién
omitiremos a partir de aqui el indice s, incorpordndolo al nimero cudntico n. En base a

esto, las soluciones del problema propuesto en la Ecuacién (2.5) pueden expresarse como:
u£(F) = D cans(F)xi(F) - (2.9)

Sustituyendo esta expresion en la Ecuacién (2.5) y proyectando el resultado sobre el estado

uno(7), obtenemos un sistema de Ecuaciones que permite calcular tanto los coeficientes
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‘c,m.(lz:‘) como la energfa E, de cada banda en funcién del vector de ondas E:

S{(r0-50+ 2o Lo
' 2my mo

i h ' 52 (2.10)
sy (Vv x 5)- a)m, + gmio (G x 9V () F) m’} o = 0

Para llegar a este resultado hemos tenido en cuenta que las funciones uno(7) son solucién
del problema de autovalores para E = 0 con energia E./(0). El vector . es el elemento
de matriz del operador impulso entre las funciones Bloch ung ¥ ung de las bandas n y n’

en el punto E=0:

P = / W (F) - 5 umolF) dF - (2.11)
=l

donde V; es el volumen de la celda unidad. Los demds elementos de matriz que aparecen
en la ecuacién se definen de forma andloga. |

Hasta este punto el desarrollo es exacto, y si dejamos que los indices n y n’ recorran
todas las bandas obtenemos un sistema de ecuaciones que nos permite determinar las
relaciones de dispersién del cristal para un valor arbitrario de k. Sin embargo, conviene
recordar que nuestro interés se centra en el estudio de las bandas de energia cerca del punto
T', donde el valor de kes préximo a cero. En esta regidn, los términos del Hamiltoniano
proporcionales a k serdn pequefios y podremos tratarlos como una perturbacidn.
Otra aproximacion usual consiste en restringir el nimero de bandas consideradas en el
sistema de ecuaciones, 3532 limitindolo a aquellas que, por su cercania, pueden tener
mayor influencia sobre las bandas cuya energia queremos calcular.

Analicemos atentamente la Ecuacién (2.10). El primer sumando es el término pa-
rabdlico, que representa la energia de la banda n sin tener en cuenta la influencia de las
demds bandas. El segundo sumando se denomina interaccion k - 7; su influencia en la
determinacion dé la energia es fundamental y de él toma el nombre el método de calculo
de bandas que estamos desarrollando. El tercer término es la interaccién spin-orbita in-
dependiente de k y finalmente aparece la interaccién spin-6rbita dependiente de k. Este
ultimo sumando es, en general, despreciable frente a los demas.

Desde el punto de vista de la teorfa k-7, es posible calcular la dispersién de energia de
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un electrén en un solido como si se tratara de un electrén libre cuyo movimiento
estd perturbado por el término proporcional a k *p y la interacciéon spin-
orbita. El -efecto del potencial periddico del cristal se introduce a través de los elementos

de matriz del operador impulso. Debido a la degeneracion de las bandas de energia y a

SO

Figura 2.4: Representacion esquemaitica de la estructura de bandas de un semicon-

ductor III-V en las proximidades del punto I\

su proximidad, normalmente sera necesario resolver el problema de autovalores utilizando
la teoria de perturbaciones para estados degenerados. Como es natural, al abordar un
problema real no podemos tener en cuenta la influencia de todas las bandas de energia,

sino que es necesario restringir el tamafio del sistema de ecuaciones teniendo en cuenta las
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caracteristicas particulares del material que queremos estudiar. En la Figura 2.4 hemos
representado esquematicamente la estructura de bandas de un semiconductor III-V de
gap directo (GaAs, InP, InSb) cerca del punto I\ En el dibujo se sefialan las diferencias
de energia entre las bandas mas relevantes (EQy Ao). En general, en materiales de gap
pequeiio, como el InAs, GaSb, GaAs o el InP, es suficiente considerar para el calculo de
bandas de energia las bandas de valencia T7 (so) y T8 (nnjn) y la primera banda de
conduccion r 6. Debido a su simetria, se utilizan combinaciones lineales de las funciones
X t, X |, YT, Y i Z T Z 1 para caracterizar la banda de valencia, mientras que
para la banda de conduccidon son mas adecuados los estados 5 f y S |. Las flechas f
y i representan los espinores de spin 1/2 con tercera componente =1/2. En esta base,
la banda de conduccidn y las tres primeras bandas de valencia se obtendran después de
diagonalizar una matriz k-p 8x8. La influencia de las bandas mas alejadas puede tratarse
como una perturbacion (teoria de perturbaciones de Loéwdin35).

Despreciemos por el momento la interaccion spin-6rbita frente al término k-p, de forma
que el spin del electron sea un buen numero cuantico del sistema. En esta aproximacion,
es posible dividir la matriz 8 x 8 en dos bloques 4x4, uno para cada spin. Utilizando la

teoria que hemos expuesto, cada uno de estos bloques puede escribirse como:

5 1 Bhky kz+iPkx Blxkz-\-iPky Bkxky+iPkx |
L'klI+M(ki+k2)
X Bkykz—iPkx 1 W N'kxky N'kxkz
-Lg«-ll- =
L'kI+M(ki+k2) (2.12)
Y Bkxkx—Pky N'kxky 2212 N'kykz
+ht+y-
L'k;+M{kl+kl)
7 Bkxky—\Pkz N'kxkx N'kykX
2 )

Las constantes A, B,L’, M, N| Py Ev que aparecen en la matriz son reales y representan
sumas de elementos de matriz del operador momento p = —ihV entre estados de las
distintas bandas, incluyendo bandas alejadas. 36 El elemento de matriz P aparece con

frecuencia en la literatura y se define como:

P=-i— {SpxlX) = - (517110 = -i— {S\pz\Z) (2.13)
TTIo 7770

71,

El factor de fase —i se ha incluido en la definicion para que P sea una cantidad positiva
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real. Una buena aproximacion para P viene dada por:
P « ——-- , (2.14)

donde a es la constante de la red cliibica y mO la masa del electron libre.

Para completar el calculo de bandas falta considerar la interaccion spin-6rbita (Ecuacion
(2.3)). Enlabase S| (1)SX T(i), Y i (1), Z T(I), esta interaccion no es diagonal, pero
puede diagonalizarse escogiendo una base con la simetria adecuada, como es la formada
por las funciones de momento angular total j = 1/2 y 3/2. A pesar de que el momento
angular total j y su componente en la direccion de cuantizacion m;- (tomada como di-
reccion z o [001]) no son buenos numeros cudnticos del cristal cubico, sus propiedades
de transformacion bajo las operaciones de simetria del cristal son las adecuadas. Estas
funciones pueden relacionarse con combinaciones lineales de las funciones de la base an-

terior, como puede verse en la Tabla 2.1. Los indices s, v y c se refieren a la banda de

. VAVog 51 e 12

h b-Hor  SD e
324,+g/\001 44X +iV)T;) v {hh+)

o 3 Yoot AIX +iY)[-2Z T)) (/A+)
3- LYoo A(X-«T)T+2Z1]) v I3 (h~)
3 —Doo1  J-(X-iY)l) v_,,(hh~)

o yholyer ¢ J-[(X + iY)i+Z ti)

- dpo1 : X[(x-iY)1-Z 1)

Tabla 2.1: Representacion de las funciones de onda y}m]) de las bandas de

conduccién y valencia en la base de momento angular j = 1/2, 3/2.

split-off, valencia y conduccion respectivamente. Salvo que se indique lo contrario, los
elementos de la base se tomaran en el orden en que aparecen en la Tabla 2.1. Lejos del

punto T las propiedades de transformacion de las funciones de onda se modifican y su
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representacién en la base de momento angular deja de tener sgntido. Sin embargo, este
resultado es vilido en primer orden en k siempre que el vector de ondas sea paralelo al
eje de cuantizacién.

Utilizando los elementos de matriz del operador f’)’ que aparecen en el Hamiltoniano

(2.12) y definiendo para la interaccién spin-érbita la constante Ag (Figura 2.4):

. h aVv oV
A,o =-3i W(X I(E;Py - 'a—y'Pz)lY) , (2.15)

el Hamiltoniano completo puede escribirse en seis bloqués:

H. H, H,
H,L va Hvs i) (216)
HI, H! H,,

y recibe el nombre de Hamiltoniano de Kane. Los elementos no diagonales reflejan el
a.cb‘pla.miento entre las distintas bandas y el simbolo { indica el adjunt.o de la matriz
correspondiente. La expresién completa de estas matrices en la base de funciones de
momento angular 1/2 y 3/2 se incluye en el Apéndice A.

Si el sistema se encuentra sometido a algin tipo de perturbacién, representada por
el potencial U(7), el cdlculo de niveles de energia puede realizarse en el espacio real
haciendo uso de la aproximacién de la masa efectiva. 3 En esta aproximacién,
cada una de las componentes del operador momento %k, del Hamiltoniano H se sustituye
por la correspondiente derivada con respecto a las coordenadas espaciales —i%23/0z4. De
esta forma se obtiene un sistema de ecuaciones diferenciales que determinan las energias
E y las funciones de onda envolventes F;(7) del sistema perturbado. La ecuacién de

autovalores sera:
8

S {His(=ih9) + UG)535 ) 6067) = Bo:(7) (217)

=
donde los indices j y j’ recorren todos los elementos del Hamiltoniano H. La funcién de
onda en el espacio real viene dada por

&= 8i(F)u(F) , (2.18)

i=1
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y las funciones Uj(f) han sido definidas en la Tabla 2.1. La aproximacién de la masa
efectiva queda asi generalizada al caso en que el efecto de las bandas alejadas no pueda
despreciarse. Para describir la influencia de la perturbacion U(f) en las bandas de energia,
es necesario resolver simultdneamente este sistema de ocho ecuaciones diferenciales aco-
pladas. Sin embargo, en el estudio de la banda de valencia de algunos materiales como el
GaAs suele explotarse el hecho de que, en las proximidades del punto T, tanto la banda de
conduccion como la de split-off se encuentran a una distancia considerable de las bandas
de huecos pesados y ligeros (1519 y 340 meV respectivamente). Si no nos alejamos mucho
del centro de la zona de Brillouin, la energia de las bandas cambiara s6lo en unas decenas
de meV, y podremos considerar en algunos célculos la influencia de la banda de split-off'y
la banda de conduccion como una perturbacion. De esta forma, el sistema queda reducido

a cuatro ecuaciones diferenciales acopladas que describen las bandas ik y [h. El Hamil-

GaAs

> =¢- Vm

i - -(011) Vv
R Se-(111) Vo

S0 -60 v

H Vo

> 80 |
ti

H

—
p—

2 3 4

K (106 cm " 1)

Figura 2.5: Dispersion de las bandas de energia a lo largo de tres direcciones diferentes en el espacio
de momentos, calculada mediante el Hamiltoniano de Luttinger Hvv utilizando los parametros
caracteristicos del GaAs (71 = 7.1, 72 = 2.1,73 = 2.938) . Se seiiala el caracter de hueco pesado

(u/i/,) o ligero (t;*) predominante en cada banda.
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toniano resultante corresponde al bloque H,, de la Ecuacién (A.1) (Apéndice A), y
recibe el nombre de Hamiltoniano de Luttiﬁgel;. 3334 M4s adelante utilizaremos
este Hamiltoniano para estudiar las bandas de energia del cristal bajo la accién de un
campo magnético; suele expresarse en funcién de un conjunto de pardmetros llamados
pardmetros de Luttinger, 71, 72 y 3. Su relacién con los pardmetros de Kane se
incluye asfmismo en el Apéndice A.

Los términos del Hamiltoniano proporcionaies a k? describen la dispersién isotrépica y
parabdlica de las bandas, con una masa efectiva pa.ré. las bandas de huecos pesados y ligeros
promediada en todas las direcciones. Los demds términos determinan la dependencia de
la energfa con la direccién, asi como la interaccidn entre las distintas bandas. Su influencia
destruye la isotropia del sistema, hasta el punto en que la banda de huecos pesados es
mds "ligera” (tiene mayor curvatura) que la de los huecos ligeros en la direccién [011],
conservando la curvatura esperada en la direccién [100], como se muestra en la Figura 2.5.
Hasta ahora hefnos estudiado las caracteristicas de las bandas de energia en materiales
masicos. Una vez introducido el formalismo de la teorfa - P y la aproximacién de la masa
efectiva, pasaremos a analizar cémo se modifican estos niveles de energia en un sistema

en el que los electrones se encuentran confinados en una direccién (pozo cudntico).

2.4 Estructura de bandas de un pozo cuantico

Un pozo cudntico cuadrado (QW) es una estructura formada por una capa delgada de
un semiconductor, al que llamaremos A, encerrada entre dos capas de otro semiconductor
B con una banda de energia prohibida diferente. Los pozos cuidnticos mds estudiados son
aquellos en los que la discontinuidad de las bandas de energia en las interfases se reparte
entre la banda de valencia y de conduccién de tal forma que tanto los electrones como los
huecos se encuentran confinados en el material A. 3 Este es el caso de pozos cudnticos de
GaAs/GaAlAs, GalnAsP/InP, GalnAs/AllnAs y GaSb/AlSb (QW de tipo I, ver Figura
2.6). Cuando el espesor de la capa de semiconductor A es lo suficientemente pequefio
(unos cientos de angstrdm), se alcanza el régimen cudntico y la energia de los portadores

de carga adquiere valores discretos. En estas condiciones el sistema se comporta como si
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Figura 2.6: Representacion esquemaitica de la estructura de bandas de un pozo

cuantico de tipo L

se tratara de un gas cuasibidimensional. La existencia de niveles de energia discretos en
pozos cuanticos ha sido demostrada a través de numerosos experimentos, como el efecto
tanel resonante, experimentos de transporte y medidas opticas. 1820

Para calcular los niveles de energia del pozo cuantico utilizaremos la aproximacion
de la masa efectiva37 en combinacion con el Hamiltoniano de Kane36 (Ecuacion (2.16))
introducido en la seccion anterior. En este contexto, desarrollaremos un modelo de una
sola banda que incorpora la complejidad de las bandas de energia de los semiconductores
III-V y el tratamiento adecuado de las condiciones de contorno en la interfase de los
materiales 4 y B. 40

En los modelos mas sencillos, el movimiento de los electrones (o huecos) en la direccion
de crecimiento del pozo cuéntico (direccion z) se describe mediante un Hamiltoniano
efectivo de una sola banda en el que el potencial de confinamiento se incluye por medio de

una funcion escalon. En esta aproximacion, el valor de la masa efectiva de los portadores
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feﬁeja. la influencia del potencial cristalino sobre los estados electrénicos. Puesto que
el pozo y la barrera estin constituidos por materiales diferentes, el valor de la masa
efectiva dependera de la posicidn. Esta dependencia debera tenerse en cuenta al resolver
el problema de autovalores y, en particular, al plantear las condiciones de contorno del
problema: continuidad de la funcién de onda y conservacion de la corriente de probabilidad
~ a través de la interfase. Si queremos incorporar a la teoria el acoplamiento con otras
bandas, es necesario tener en cuenta que su influencia modificara tanto la masa efectiva
como las condiciones de contorno. '

En la Seccién 2.3 vimos que el modelo multibanda adecuado para describir los niveles
de energia de un semiconductor depende de las proﬁiedades' caracteristicas del semicon-
ductor que se desee investigar. Para un material como el GaAs resulta adecuado el modelo
de Kane, 3¢ que tiene en cuenta las bandas de conduccidn, huec;)s pesados, ligeros y split-
off. Determinaremos la dispersién de las bandas de energia del pozo cudntico siguiendo
dos pasos sucesivos. Primero calcularemos la energia y los estados de las distintas sub-
bandas para kzy = \/m = ( y posteriormente extenderemos este resultado al caso

general kg, # 0.

1. Estados del QW en k;, = 0:

Igualando en el Hamiltoniano (A.1) del Apéndice A las componentes k., y k, del
vector de onda del electrén a cero, es posible separar la matriz en dos bloques 4 x 4

independientes H, y H;. Estos bloques viene dados por:

2 1 '
{ E.+BE -\/: . DE, Lire )
+ Bk, 0 3¢ \/371
0 E, + thk: 0 0
= 2 2 ;
§ipkz 0 E, + Bu,kf - §(Bu, - B,)k:
1 2
——iPk, —+/=(Bix — B,)k? E, + B,k?
\ "5 0 \/;( = Ba)k; tBE )
(2.19)
Hy=H; , (2.20)

donde Hj( corresponde a las bandas ¢ T (1), REH(),) 1h+()) s01(=) (Tabla 2.1).

Los autovalores de estas dos matrices son idénticos y bastard con que estudiemos
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una de ellas. En su definicién hemos utilizado las constantes:

-h2
B. = A4+— ,
2mo
h2
Bu = M+
. ° 2 (2.21)
— .t 4
By = 3(M+2L +——2m0) )
1, 12
B, = E(L +2M+2—mo')

Las energias E;, Ep, Eny £, = E,— ¢ dan 1; posicién de los bordes de las bandas
de conduccién, hueco pesado, hueco ligero y split-off respectivamente, mientras que
las constantes ‘B., Bii, Bin ¥ B, determinan su curvatura en el punto I'. El valor
de estos pardmetros es diferente en el material que forma el pozo (P) y en el de la
barrera (B). Para aplicar la aproximacién de la funcién envolvente es necesario que
la estructura de ambos materiales sea semejante, de forma que la variacién de la
funcién de Bloch a través de la interfase sea pequefia y pueda considerarse continua.
Supondremos que éste es nuestro caso y tomaremos el elemento de matriz P igual
para ambos materiales. Sustituyendo k. por el operador —id/dz, las energias y
funciones de onda del pozo cudntico se obtendran resolviendo un sistema de cuatro
ecuaciones diferenciales acopladas, una para cada banda (Ecuacién (2.17)). Sin em-
bargo, al analizar el Hamiltoniano (2.19) se observa que la banda de huecos pesados
estd desacoplada del resto. Las subbandas de energia del pozo correspondientes a
la banda de huecos pesados pueden calcularse entonces con un modelo parabdlico
de una banda, caracterizada por la masa efectiva mz,,,; = 1/By en la direccién de
crecimiento. La ecuacién de autovalores correspondiente viene dada por:

{—*———'—.} om(z) = (E — ELPpm(z) . (2.22)

2 dz ,[(B) dz

La funcién de onda del hueco debe ser continua a través de la interfase. La condicién

de contorno para la derivada se obtiene integrando la ecuacién de autovalores (2.22)
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en una pequeiia regién que englobe la discontinuidad, es decir:

*fd 1 4|
e era(z)dz =0 coné—0 . (2.23)
Zhh

-5

Finalmente se obtienen las condiciones:

Phh continuo,
(2.24
1 i‘i’i continuo 24
mz (;.B) dz

La primera condicién se refiere a la continuidad de la funcién de onda y la segunda

establece la continuidad de la corriente de probabilidad a través de la interfase.

Dado que estamos considerando un pozo cuantico cuadrado, el Hamiltoniano que
determina los niveles de energia permanece invariante al sustituir z por —z. Esta
propiedad permite elegir las soluciones de la ecuacién de autovalores con paridad
definida. La energia de los estados discretos se obtiene resolviendo la ecuacién
trascendente: '

Kp Kp tan (Kpdf/2) estados pares,
= X

mi,  m. —cot (Kpd/2) estados impares,

(2.25)

donde d es la anchura del pozo y las constantes Kp(p) se relacionan con la energia

a través de las expresiones:

Kp=\[2BmE, [i* y Kg=1/2Vis— E)mB, /b?

Las funciones de onda del pozo para los estados discretos (0 < |E| < Vin) se recogen

en el apéndice B.

En la Figura 2.7 hemos representado las funciones de onda del pozo de los dos pri-
meros estados. En una ordenacidn creciente de energia, los estados pares e impares
se suceden alternativamente, comenzando siempre por un estado par. Debido a la
forma del pbtencial, los huecos quedan localizados en el pozo con una pequeiia pro-
babilidad de penetrar en la barrera, probabilidad que decae exponencialmente con

la distancia de penetracién y aumenta a medida que la anchura del pozo disminuye.
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QW, 50 A

Figura 2.7: Autofunciones del pozo correspondientes a los dos primeros niveles de

energia para la banda de conducciéon de un pozo cuintico de GaAs/AlAs de 50 A.

Si las bandas de conduccion, huecos ligeros y split-off estuvieran desacopladas, los
estados del pozo correspondientes se obtendrian de forma analoga, sustituyendo
la masa efectiva m 2hh por un valor adecuado a cada banda. Sin embargo, en el
Hamiltoniano de Kane, los términos no diagonales no son despreciables y es necesario
tener en cuenta el acoplamiento entre estas bandas para calcular los niveles del pozo
de forma realista. Este calculo nos -obliga a resolver un sistema de tres ecuaciones
diferenciales acopladas. Con el fin de simplificar el problema buscaremos la forma
mas adecuada de describirlo mediante un modelo de una sola banda. 40 La pro-
yeccién a una sola banda es posible haciendo uso de la aproximacién de la masa

efectiva y se obtendra en el limite en el que los términos cuadraticos en kz pueden
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despreciarse (limite de bandas planas). Esto equivale a eliminar las soluciones con
vector de ondas grande, es decir, aquellas que oscilan ripidamente y que carecen de
sentido fisico en el marco de la aproximacién de la masa efectiva. 4° La ecuacidn de

autovalores en este limite puede escribirse como:

) s V(e ()
Ec hand 31sz _J-é'.zpkz\
\/giPk, E, 0 own | =E| onm . (2.26)
1 .
——1Pk, w — A
V- Al A WA B A

Comenzaremos estudiando la banda de conduccién. Proyectar el Hamiltoniano so-
bre esta banda consiste en eliminar, mediante el sistema de ecuaciones (2.26), las
funciones ¢, y s, y obtener una ecuacion en la que sélo interviene ¢.:

1_, 2 1 2o, ~ .

Con la condicién de que tanto la funcién de onda ¢, como la cantidad

2 1 dp.
+ (2.28)
P(B P(B P(B
(E—E,,” E — (BF®) _ Alt >)> dz
sean continuas a través de la interfase. Estas condiciones adquieren un aspecto mds
familiar si definimos una masa m5®) que caracteriza a la banda de conduccién a

una energia dada E:

T i - (2.29)
F® 3R \g_ P ® T g (g® _Al0) ) '
Con esta definicién, las condiciones (2.27) y (2.28) pueden expresarse de forma

analoga a como lo hicimos para la banda de huecos pesados (2.22, 2.24):

P

~ e = (E-E e (2.30)

con las condiciones de contorno:

Pe continuo,

1 dp. . (2.31)
~FE) o s continuo.
mz. (E) dz
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La solucién se obtiene resolviendo una ecuacién trascendente del tipo (2.25), con la

dnica diferencia de que ahora la masa efectiva depende de la energia.

Con la banda de huecos ligeros se procede de forma andloga, aunque el resultado es
un poco més laborioso. Eliminando del sistema de ecuaciones (2.26) las funciones
e ¥ s obtenemos una ecuacion diferencial que determina ¢4:

252 1 1 EME —E &>
3 EI®_E| 2E®-a]P)-E] &

= (B~ E))pu. (2.32)

Igual que en el caso anterior, podemos definir una masa efectiva dependiente de la

energia que caracteriza la banda de huecos ligeros:

2 L pRe |
1 4P 1 [ E E ] (2.33)

——— e ———— + = _
mh® 3R EIEI_E | 2(BIB _AF®)_E

Sin embargo, en este caso las condiciones de contorno no tienen por qué garantizar

la continuidad de la funcién de onda ¢is(2), sino de las cantidades*®:

—-l—i"p—"i continuo,
m£ £B) dz
1 B _g (2:34)
+ = pin  continuo.
2(EF® _Al®y _E

La continuidad de la funcidn se recupera al despreciar el acoplamiento de la banda

de huecos ligeros con la de split-off.

Teniendo en cuenta estas condiciones de contorno, la energia del sistema se obtiene

resolviendo la ecuacidn trascendente:

Kpg Kp tan(Kpd/2) estados pares,

= X (2.35)
E—-E EF-E —cot(Kpd/2) estados impares,

donde es necesario sustituir en la ’deﬁnicién de las constantes Kp y Kp la masa

efectiva dada en la ecuacién (2.33).'

La forma usual de expresar los niveles del pozo consiste en definir el origen de energia
en el minimo o maximo de la banda que estemos estudiando, y su signo se elige de

forma que todos los estados tengan energia positiva. Esto equivale a tomar para la
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Figura 2.8: Primer nivel de energia de un pozo cuantico en funcion de la anchura

del pozo, d. Con trazo discontinuo aparece el resultado de un modelo de bandas

parabodlicas, mientras que la linea continua incluye los efectos de no parabolicidad.

Ambas lineas coinciden en el caso de huecos pesados.

31
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banda de conduccién los valores EX =0, EB = V,, Ef = —EP y EB =V, — EB
mientras que en la i)aﬁda de valencia tendremos EX = Ef', EB = —V;,+EE,EF =0
y E'f = —Vin con E — —E. Las constantes V. y Vi, representan el salto de energia
(band offset) entre el poéo y la barrera correspondiente a las bandas de conduccién
y huecos ligeros respectivamente. Las Ecuaciones (2.25) y (2.35) sélo son vilidas
cuando la energia de los niveles del pozo es menor que la altura de la barrera, es
decir, para estados confinados en el interior del pozo. En la Ecuacién (2.35) existe
ademis una segunda limitacién: la energia de los estados no puede sobrepasar el
valor %Ao ya que, debido a la proximidad de la banda de split-off, para este valor
de la energia la masa efectiva de la banda Ik (Ecuacién (2.33)) se hace infinita, con

lo que el modelo que hemos obtenido deja de tener sentido.

En la Figura 2.8 se representa la energia de la primera subbanda del pozo cuantico
para las bandas de conduccidn, hh y [h. La linea continua representa el resultado
del modelo que acabamos de describir. “° Como referencia se presenta en trazo
discontinuo la energia calculada con un modelo parabdlico (masa efectiva indepen-
diente de la energia). Al tener una masa efectiva diferente, las bandas de huecos
pesados y ligeros se separan, rompiéndose su degeneracion en el punto I'. El ni-
vel fundamental pertenece siempre a la banda de huecos pesados, puesto que su
masa efectiva el mayor que la de huecos ligeros en la direccién de confinamiento.
El caracter del segundo nivel de eﬁergfa depende de la relacién de masas entre las
bandas hk y lh, de la altura de la barrera y de la.A anchura del pozo. Tanto en
l;a. banda de conduccién como en la de valencia, el acoplamiento con bandas mis
alejadas tiende a disminuir la energia del primer nivel confinado respecto al modelo
parabdlico, debido esencialmente a que la masa efectiva de los portadores aumenta.
Sin embargo, este efecto puede quedar parcialmente compensado por la modificacién

que el acoplamiento entre bandas introduce en las condiciones de contorno.

Para referirnos a las funciones de onda de los distintos niveles del pozo cudntico
utilizaremos la notacidn ¢,,, donde 1 = hh, lh, so, e hace referencia al tipo de banda

y v es un numero cuantico que numera las funciones del pozo en orden creciente de
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energia.

2. Estados del QW en k., # 0:

Para calcular los niveles de energia del pozo cuintico en puntos cercanos al centro
de la zona de Brillouin describiremos la banda de valencia mediante el Hamiltoniano
de Luttinger (H,), tratando el acoplamiento con la banda de conduccién como una
perturbacién. ** Esto es posible si la banda prohibida del semiconductor es lo
suficientemente ancha.

Los nuevos autoestados serin combinacién lineal de las funciones ¢;, con ¢ = Ak,

[h obtenidas en el apartado anterior para k;, = 0. Para calcularlos es necesario

resolver el problema de autovalores definido por el Hamiltoniano:

Euw S R 0
S* En 0 R

H,, = : , - (2.36)
R 0 E, -S
0 R -S* Ep
donde los términos diagonales son:
R . . h%k?
Bun = g—k(n =2k + —(n+m)+V() ,
2mo 2mo
(2.37)
B o+ 2yl + T v
Ep, = ‘2—1%; 2 (71 + 272) k. + om0 (m—7)+V(z)
Los términos no diagonales dan lugar a la mezcla entre bandas y son:
h? S
S = —ﬁ—(k, —iky) s (1sk: + kava)
mg 2
A% v +7s .
= L — k)2 2.38
R V3 e 2 (kz — iky) . (2.38)
h? Y2 — 73 .7\2
+ \ 3% 5 (kz + iky)
donde k, = —id/dz y hemos tomado la energia de la banda de valencia como posi-

tiva, con el origen de energia en su maximo (E, = 0, H — —H en el Hamiltoniano
H,,). Los pardmetros de Luttinger tienen un valor diferente en el pozo y la ba-

rrera, por lo que dependen de la coordenada z. Con el fin de mantener el caracter
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hermitico del Hamiltoniano, se ha tomado simétrico respecto a los pardmetros v y
el operador 'I},.
La ecuacidén de autovalores sera:
> Humd%u(2) = B245,(2) (2.39)
ml=+1/2,43/2

donde las nuevas funciones envolventes vienen dadas por:
$7=>Y Copulz) , (2.40)
vi
y los coeficientes C7; se obtienen resolviendo el determinante sécular: '
Det ({pu | Hpu;) — ui;8:) =0 . '. | (2.41)

La expresién completa de los elementos de matriz (p,;|H|yp,;) se encuentra en el
Apéndice B.

Como resultado de la ciiagonah'za.cién del Hamiltoniano H se obtiene la dispersién
de las bandas de valencia para k, # 0 (Figura 2.9). Como puede observarse en
la figura, la dispersién de las bandas en las direcciones [11] y [01] no coincide.
Esta anisotropia es debida a la diferencia entre los parametros de Luttinger v, y
73, que destruye la simetria axial del Hamiltoniano. El efecto recibe el nombre
inglés de warping (torsién). La diferencia entre estos dos pardmetros es pequefia en
materiales como el GaAs y en ocasiones es posible despreciarla, tomando 7, — 73 =
0 (a.broxima.cién axial®®). El acoplamiento entre las bandas produce otro efecto
interesante: en el punto k;, = 0 la banda /A tiene curvatura céncava, lo que significa
que su masa efectiva es positiva, como la del electrén en la banda de conduccién. Al
alejarnos del centro de la zona de Brillouin, la banda tiene un punto de inflexién en
el que la masa efectiva se hace infinita, pasa posteriormente a ser convexa y cambia

de signo para valores mayores del vector de ondas.

Con el fin de simplificar el cilculo de la dispersién de las bandas de energia en
el pozo cudntico y facilitar la clasificacién de los estados, es conveniente tener en

cuenta las propiedades de simetria del Hamiltoniano y de las funciones ¢,,. Debido
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a la simetria del pozo, sus funciones de onda tienen paridad definida. Estudiando
detenidamente la paridad de los elementos de matriz del Hamiltoniano H, vemos que
tanto los elementos diagonales Ehhih como el elemento no diagonal R son pares, por

lo que acoplan funciones del pozo de la misma paridad. El elemento £, en cambio,

GaAs/AlAs—50 A

LHI

-1?

-

!

200 I | | Q I |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

K (50/ttA-1)

Figura 2.9: Dispersion de las bandas de energia de un pozo cuidntico en las direccio-

nes [01] y [11]. Se representan las tres primeras subbandas indicando su componente

mas importante (hh,[h).

es impar (proporcional a kz) y acopla estados de paridad diferente. Representando

los elementos pares mediante un signo + y los impares mediante un — obtenemos
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la.vsiguiente distribucién de paridades en el Hamiltoniano de Luttinger:

+ - + -
-+ - +
+ - + -
-+ -+

donde los elementos nulos de la diagonal secundaria se han tomado como impa-

, (2.42)

res. Las componentes de los autovectores correspondientes a una matriz con estas
caracteristicas tienen paridad definida segiin una de las sigﬁientes ordenaciones*!:
+ ‘ -_—
- o bien K . '(2.43)
+ —
- +
Ordenando los elementos de la base ¢; de forma adecuada, podemos separar el Ha-
miltoniano en dos bloques independientes. El primer bloque se obtiene tomando
para la banda v,;, funciones pa.res,.para vy, funciones impares, a v_,,, le correspon-
derfan funciones pares y a la banda v_;;, de nuevo funciones impares. El segundo
bloque se obtendria de forma anéloga, pero comenzando con las funciones impares
(vsy — impares, v,;, — pares, v_,,, — impares y v_;;, — pares). Para cada sub-
banda se obtienen dos estados degenerados de pa.rida.d diferente con la estructura

mostrada en (2.43), cada uno perteneciente a uno de los bloques.

Es posible extender esta notacién a la banda de conduccién, aunque en la aproxi-
macion considerada se encuentre desacoplada de la banda de valencia. Con este fin
incluimos en la base los estados c_,;, ¥ ¢,.. Para el primer bloque tendran paridad
+— y en el segundo —+. Si asociamos a cada bloque un nimero cuantico %
que tome el valor 1 para el primer bloque y 2 para el segundo, la paridad de las

componentes de un estado puede determinarse mediante la relacién:
Tom; = (_1)b+m,-+% ) (244)

donde m; es la tercera componente del momento angular. Esta clasificacién de las

componentes segin su paridad es 1til en el estudio de las interaccién electrén-fonén
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y electrén fotdén en la dispersién Raman (Capitulo 6), ya que simplifica el andlisis
de las reglas de seleccién. -

Hay que tener en cuenta que las autofunciones del Hamiltoniano de Luttinger asi
obtenidas sélo satisfacen completamente las condiciones de contorno en la interfase
para kzy = 0. La aproximacion realizada serd adecuada si nos mantenemos cerca

del centro de la zona de Brillouin.

2.5 Estructura electronica del pozo cuantico en un
campo magnético

Tras estas consideraciones sobre la estructura de bandas de los pozos cudnticos, pasa-
remos a estudiar la infuencia de un campo magnético externo en la estructura electronica
de estos materiales. Comenzaremos analizando la solucién propuesta por Landau*? para
determinar el movimiento de un electrén libre en un campo magnético.

En presencia de un campo magnético B, el Hamiltoniano del electrén libre:

2

P
= = 2.4
S (2.45)

se convierte en:
1 .- =2 e = =

= —(p —3S5. 2.46
H=g—(F+edf+ =55 (246)

donde A es el potencial vector asociado al campo magnético (E =V x fI) y se ha tenido
en cuenta que el electron tiene carga —e. § = ki /2 representa el spin del electrén, con
autovalores im, = £A/2. Si el campo se aplica en la direccién z (E = B-%) y expresamos

el potencial vector en el gauge de Landau:
A=(0,Bz,0) , (2.47)

el Hamiltoniano resultante puede escribirse como:

1
= — [p2 + (By +eBz)* + )] + — S.B
™Mo

2mo

Y (2.48)

2mo

=2
P 2 B . e
= 2mo+ x+moa:py+moSzB
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- El movimiento es libre en la direccién del campo magnético (2) y en la direccién y, por

lo que la funcién d;a onda del electrén serd de la forma:
$(7) = errverr= f(z)x(m,) , (2.49)

donde hemos escogido la direccién z como direccién de cuantizacidn del spin y x(m,) es un
espinor de spin 1/2. Introduciendo esta funcién en la ecuacién de autovalores H¢ = Eé,
obtenemos una ecuacién diferencial para la funcién f(z) y la energia del electrén en el

campo magnético:

2 + lmo'w:(a: - xo)z] flz)= (E _ liimsB) flz) . (250

2my 2 2mg mg
Esta es la ecuacién de autovalores de un oscilador armdnico de frecuencia we, = eB/my
centrado en el punto zo = —A%p,/A. %7 w, recibe el nombre de frecuencia ciclotrénica y
A= \/h/_eé es el radio de la drbita ciclotrénica o radio de Landau. Para un campo de
20 T, el radio A toma un valor de 57 y é,umenta rapidamente al disminuir el campo. La

funcién de onda del electrén sera por tanto:

" 1 i, ips
¢Phpv'N1mt (r) V1/3 eh’vyenpl uN(m - zo)X(m,)
(2.51)

1 gy ip,s (=2 1 T — 1z
PyY , 5Pz
vie vWenrPs2 g™ an N Hy( ;) )x(m;)

donde las funciones Hy(z) son los polinomios de Hermite. La energia del estado corres-

pondiente a esta funcién de onda es:

p?

2mo

(2.52)

1
ENp.m. = Bwe(N + ~2—) + upgem B +

donde N =0,1,2... es el nimero cudntico de Landau que caracteriza cada estado, pp =
fie/2mq es el magnetén de Bohr y g. = 2 el factor de Landé del electrén libre. Por lo
tanto, en presencia de un campo magnétigo la energia del electrdn libre queda cuantizada
en bandas de energia unidimensionales (como funcién de p;) separadas una energia fiw.
constante, proporcional al campo magnético aplicado (Figura 2.10). Cada estado queda
caracterizado por cuatro nimeros cuanticos: N, p,, p, ¥ ms. Puesto que p, no aparece

en la expresién de la energia, los estados estin degenerados en este nimero cuantico.
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“6-4 -2 0 2 4 6
kz (106 cm"1)

Figura 2.10: Dispersion de las bandas de energia de un electréon libre en un campo

magnético aplicado en la direccién z en funcién de kz = pz/Ti.

El grado de degeneracion puede calcularse teniendo en cuenta que el centro de la orbita
ciclotronica, xo, debe estar contenido en el cristal. Si el cristal se extiende una longitud

Lxy Ly alo largo de los ejes x e y tendremos que:

A2P L,
S f <X0 = g (2.53)

h 2

Por supuesto, las dimensiones de la muestra deben ser lo suficientemente grandes como
para que podamos despreciar los efectos de borde en el calculo de autovalores. Por otra
parte, los valores permitidos de py estan uniformemente distribuidos en el espacio de
momentos y separados una distancia 2r4/Ly (condiciones de contorno periddicas aplicadas

al eje y). La degeneracion de cada nivel de Landau sera igual al nimero de valores posibles



40 CAPITULO 2. ESTRUCTURA CRISTALINA Y DE BANDAS DE .

que puede tomar py, es decir,

LxLy V*'3

2ttA2 7 2ttA2 (2.54)

A pesar de que el numero cudntico py no interviene en la expresion de la energia, sera
necesario tenerlo en cuenta en el estudio de perturbaciones que rompan la degeneracion
de los niveles de Landau. Este puede ser el caso de un campo eléctrico o la aplicacion de
tension uniaxial.

El spin del electron produce una degeneracion adicional: todos los estados salvo el
fundamental (N = o, pz = 0, m3 = —1/2) estan doblemente degenerados, puesto que
los estados con indices N, m3 = 1/2 tienen la misma energia que los estados IV -f 1,

m3 = —/2. Si mantenemos fijos el momento y el spin del electron, y representamos

0 5 10 15
B (D

Figura 2.11: Niveles de Landau de un electrén libre en funcién del campo magnético.
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la energia de los distintos estados en funcién del campo magnético B (Figura 2.11),
obtendremos un conjunto de rectas de pendiente diferente que convergen en un origen
comun a campo cero. Estas rectas representan la dispersion de los niveles de Landau en
funcién del campo magnético. A campo fijo, la diferencia de energia entre dos niveles de
Landau contiguos es constante e igual a Aw,.

Una forma mads general de calcular las autofunciones y autovalores del Hamiltoniano
se consigue utilizando el formalismo de segunda cuantizacién. Para ello se definen dos

operadores:

t (k. +1k,) (2.55)

Sl

= —/\‘/-5(/::, - i/}y),b &
con:
hk,=p,, Rk.=p, . (2.56)

- . h
hky = pz — 2_/\2‘3/,

Los operadores & y @' satisfacen las relaciones de conmutacién:

[3,a] =1, [a,k] = [at k. ]=0 . (2.57)

Si escribimos el Hamiltoniano H en funcién de estos operadores obtenemos:

212
z

H = hw,(ala + %) + pBgem.B + (2.58)

2m0
Los operadores a y a' tienen el significado usual de operadores de creacién y destruccidén,
lo que significa que, aplicados a un estado |N) de energia Exy = hw.(N + 1/2), cumplen

las relaciones:
aNy=vNIN-1), &N)=vVN+I|N+1) . (2.59)

Una de las magnitudes que reflejan con mayor claridad los cambios introducidos por el
campo magnético en la energia del electrén libre es la densidad de estados electronicos. En
ausencia de campo, la densidad de estados del electrdn es proporcional a la raiz cuadrada
de su energfa, p x VE (linea de puntos en la Figura 2.12). En un campo magnético los
distintos niveles de Landau representan puntos singulares de tipo unidimensional en la

densidad de estados. Cada nivel de Landau contribuye con una cantidad proporcional

a 1/\/E — hw,(N + 1/2), que se refleja en la Figura 2.12 como una divergencia (linea

continua).
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Figura 2.12: Densidad de estados de un electréon libre en presencia de un campo
magnético (linea continua) en comparacion con la densidad de estados en ausencia de

campo (linea discontinua).

Para estudiar las bandas de energia de un so6lido en presencia de un campo magnético
es necesario generalizar los resultados obtenidos por Landau para incluir la influencia
del potencial cristalino sobre los estados electronicos. En el contexto de un modelo pa-
rabolico, esto se consigue sustituyendo la masa del electron libre por la masa efectiva me
caracteristica del electron en esa banda. En el caso en que la dispersion de energia fuera
anisotropica, la frecuencia ciclotronica vendra dada por i@ = e B/mxy)t, donde mxye es la
masa reducida en el plano perpendicular al campo magnético. La masa m 2 en la direccion
paralela al campo intervendria en la expresion de la energia cinética. El factor de Landé

del electron libre debe sustituirse también por un factor g efectivo, ¥* Estos cambios se
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reflejard en la pendiente de los niveles de Landau en funcién del campo magnético, que
aumentara o disminuird dependiendo de la curvatura de la banda en la direccién perpen-
dicular al campo. La degeneracion de spin a la que haciamos alusién queda rota, puesto
que el producto pgpg’ no coincidira en general con la energia ciclotrénica. La energia

tomara la formas:

2

1 . P
Evatyml = ﬁwCG(N + -2-) + #Bgcm.’ + 2mze (2-60)

Consideremos ahora el efecto combinado de un pozo cudntico crecido en la direccién
z y un campo magnético aplicado en la direccién de crecimiento. El potencial de confina-
miento del pozo afecta unicamente el movimiento del electrén en la direccién z, cuanti- .
zando su energia. Dado que en el Hamiltoniano del sistema el movimiento del electrén en
las distintas direcciones del espacio estd desacoplado, para tener en cuenta el efecto del
pozo cuantico basta sustituir en la Ecuacién (2.60) la energia cinética p?/2m,, el corres-
pondiente al nivel del pozo v, E,, y en la funcién de onda, la contribucién del electrén
libre en la direccién z, exp(ip,z/k), por la funcidén de onda del electrén en el pozo cuéntico,

¢, (z). Finalmente tenemos:

1
ENnym, = E, + hwe (N + 5) + upg:m,

L (2.61)
exPVip, (2) - un(z — zo)x(ms)

¢u,py WNoma (7_") =

v

donde L, es la longitud del cristal a lo largo del eje y. Si representamos los niveles de
energia en funcién del campo, obtenemos un conjunto de niveles de Landau que se repite
para cada uno de los distintos estados confinados en el pozo (Figura 2.13). En el caso en
que la masa efectiva sea independiente de la energia, los estados con el mismo indice de
Landau N pero distinto nivel del pozo v tendrdn la misma pendiente en funcién del campo
magnético. Es importante resaltar que el movimiento del electrén queda completamente
cuantizado por la accién conjunta del campo magnético y el pozo cuantico. El pozo
cuantiza la componente z del movimiento, mientras que el campo magnético cuantiza el
movimiento del electrén en el plano zy. Como consecuencia del confinamiento, la densidad

de estados electrénicos se anula salvo en los puntos en los que la energia coincide con los
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Figura 2.13: Niveles de Landau del electréon en la banda de conducciéon para las
tres primeras subbandas confinadas de un pozo cuantico (# = 1,2,3). Se muestra la
variacién de la energia en funcion del campo magnético aplicado en la direccion de

crecimiento. Aproximacién parabélica.

niveles discretos que son puntos criticos para los que la densidad de estados se
hace infinita. En la Figura 2.14 se representa de forma esquematica la densidad de estados
en funcion de la energia refucida E/hiijc.

En el caso que nos atafie, de pozos cuanticos de semiconductores III-V, es necesario
describir el efecto del campo magnético sobre las bandas de energia del cristal mediante
los modelos de bandas que hemos explicado en la Seccion 2.4. A lo largo de este trabajo
utilizaremos el Hamiltoniano de Luttinger para describir el comportamiento de las bandas

de huecos pesados y ligeros y trataremos la banda de conduccion mediante un modelo

parabolico.
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Figura 2.14: Densidad de estados electrénicos de un pozo cudntico en un campo

magnético aplicado en la direcciéon de crecimiento.

En presencia de un campo magnético, el Hamiltoniano de Luttinger incluye en sus
elementos diagonales dos términos proporcionales al campo magnético y a las constantes
Ky g, que representan las contribuciones isotropica («) y anisotropica (g) a los factores g
de la banda de valencia. 44 Igual que en el caso de electrones libres, es posible describir la
accion del campo magnético mediante el formalismo de segunda cuantizacion, utilizando
los operadores de creacion y destruccion definidos en la Ecuacion (2.55). Introduciendo

en los términos diagonales del Hamiltoniano (2.36) las constantes Ky ¢, el Hamiltoniano
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del sistema toma la forma:
E;f',, S R 0
S* Ef 0 R
H= i , (2.62)
R 0 E, -S :
0 R‘ —S. E;h

donde los términos diagonales se definen como:

K, . 1. 3 27
Ef = —k.(n—272)k: + V(2) + hwe(n +72)(@ta + ) £ hwe(z6 + =q)
2m0 2 9 8
" 712 . . - 1 . 1 1
Ef = o—k(n+2n)k + V(2) +hw(n —m)@la+5) £ hodse+2q)
2mg 2 2778
- (2.63)
y los términos no diagonales dan lugar a la mezcla entre bandas y son:
B2 1, . .
§ = VB3 —ag(whs + k)
' ’ (2.64)
R = ﬁwc\/é'{‘h ;73 a2+ X2 ;73 &1’2}

Las autofunciones de este Hamiltoniano pueden escribirse como combinacién lineal de

funciones de la forma

enPVo, (2)un(z — To)m; (2.65)
VI, .

donde las funciones ¢.(z) son autofunciones del pozo cudntico y uy(z — zo) son las fun-
ciones de onda del oscila.dor‘ armonico deﬁnidas en la Ecuacién (2.51). El Hamiltoniano
de Luttinger no mezcla estados con distinto pg, por lo que constituye un buen nimero
cuantico del sistema.  Por otra parte, si despreciamos la diferencia 7, — 3 frente al término
proporcional a v, + 73 en la definicién de R (aproximacién axial), es posible escribir

las autofunciones del Hamiltoniano como:

1 i or,byn a,bn
Q:::y = \/r_en?w ‘ (¢31’2’ (z)uﬂ-sviilz +¢1/,26’ (Z)un—zvxlz
’ v
+ ¢3'1b/z"(z)un_1v_1 n+ ¢f;b,': (2)unv_s ,,) (2.66)

1 .
tkyy a,b,n
S \Vn Do " tneimiran)Vm;
v

mj=+3/2,%1/2
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a,b,n
[

en la base de momento angular 3/2, |5, m;). Las funciones ¢;""" son combinaciones lineales

de las funciones del pozo similares a las de la Ecuacién (2.40):
"= CoPoul2) (2.67)

El superindice b se ha incluido en la definicién para indicar el bloque al que pertenece
la funcidn de onda segin su paridad (Ecuacién (2.44)). « es un nimero cudntico que
numera los diferentes estados.

En la aproximacién axial, el Hamiltoniano de Luttinger mezcla cuatro niveles de
Landau diferentes con indices N =n,n—1,n—2 y n—3, cada uno correspondiente a una
banda diferente. El niimero cuéntico n recibe el nombre de nimero cudntico orbital
de Landau y es un buen ndimero cudntico del sistema. La inclusién en el Hamiltoniano
del término anisotrdpico proporcional a 42 — 43 produce el acoplamiento de niveles de
Landau que difieren en el indice N en cuatro unidades, dando lugar a nuevos fendmenos
de anticruze. Sin embargo, el corrimiento absoluto de las bandas de energia que produce
es inferior al 10%, 47 por lo que désprecia.rembs su efecto. |

Como puede verse en la Ecuacién (2.66), es posible relacionar el ndmero orbital de
Landau n de un estado con el nimero de Landau /N de una cualquiera de sus componentes
mediante la expresién: n = N 4+ m; + 3/2, donde la constante 3/2 se ha introducido para
definir n positivo (N =0, m; = =3/2 — n =0).

Considerando la aproximacién parabdlica para la banda de conduccidn, tanto el spin
m, como el nivel del pozo v son buenos nimeros cudnticos. En este caso, la funcién de

onda del electrén en esta banda puede escribirse como:

c,v —

~ _ i
npym; v 0, (2) Un—(m;+3/2)Cm; = erP¥ o UNCn;
L, /Ly

(2.68)

Alternativamente, podemos utilizar la notacién desarrollada al final de la Seccién 2.4 y

definir la funcién de onda de la banda de conduccién como:

o,b
o )

n.Py

de forma equivalente a la de la banda de valencia, donde b indica el bloque al que pertenece

la funcién segin la paridad del estado del pozo y « sustituye a los indices ¢ y v. De esta
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forma perdemos parte de la informacién contenida en la definicién (2.68), perb extendemos
la notacidn al caso mais general en el que la banda de conduccién no pueda considerarse
parabdlica.

Cada estado del Hamiltoniano tiene paridad definida. Teniendo en cuenta que la
paridad de las funciones de Landau uy es (—1)V, un estado con niimero orbital de Landau

n, perteneciente al bloque b y caracterizado por el nimero cuantico a tendra paridad:

7‘rn,b,a = ra(—l)ﬂ—mj—3/2 . (_1)b+mj+§/2 - ﬂ.a(__l)n-{-b ’
41 si «a € banda de valencia (2.69)

donde 1w, =
—1 si «a € banda de conduccién,

donde se ha utilizado la Ecuacién (2.44) para determinar la paridad de las funciones del
pozo. En la Figura 2.15 se representan los niveles de energia de la banda de valencia de
un pozo cuintico de 100 A en funcién del campo magnético. Comparando este resultado
con la Figura 2.13 se observan claras diferencias. Los niveles de Landau de las distin-
tas subbandas no varian linealmente con el campo magnético, y su curvatura depende
fuertemente del valor del campo y de la distancia entre las subbandas de pozo pesado y

ligero.
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Figura 2.15: Niveles de Landau de la banda de valencia de un pozo cuantico de
GaAs/AlAs de 100 A en funcién del campo magnético aplicado en la direccién de
crecimiento. El acoplamiento entre las distintas subbandas se ha tenido en cuenta

mediante el Hamiltoniano de Luttinger 4x4.
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Capitulo 3

Excitaciones elementales y su

interaccion

En el estudio de la dispersién Raman por fonones hay dos interacciones que desempe-
fian un papel crucial: la interaccidn electrén-radiacién (Hgr), responsable de la absorcién
y emisién de un fotdn, y la interaccién electrén-fondén (Hgp), que describe la dispersién
de un par electrén-hueco debido a la emisién o absorcién de un fonén.

Utilizaremos el formalismo de segunda cuantizacidn para expresar los operadores de
interaccién en funcién de operadores de creacién y destruccién de un electrén en el estado
i de la banda A (cf\';, ¢a,i). Teniendo en cuenta la aproximacién de electrones libres y la
periodicidad del cristal, es ficil demostrar que los dos Hamiltonianos de interaccién que
estudiaremos pueden escribirse como superposicién de opera.dorés monoelectronicos de la

forma®9:

Hipe =Y f(F)e™@ (3.1)
l

donde f(7) es una funcién con la periodicidad de la red. Si representamos los estados
electrénicos mediante las funciones [A,i) de un electrén en el estado ¢ de la banda A,

podremos escribir el Hamiltoniano de interaccién como:

Hie =Y (N, If(F) e\ i) el 60 (3.2)

A0
Ly

51
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A continuacién deduciremos la expresién de Hgr y Hgp utilizando el formalismo de

segunda cuantizacidn.

3.1 Fotones e interaccion electrén-radiacidén

Para deducir el Hamiltoniano cudntico del campo electromagnético en el vacio e intro-
ducir el concepto de fotén, partiremos de las ecuaciones de Maxwell de la electrodindmica
clasica.

En ausencia de fuentes, es posible describir el campo electromagnético mediante el
gauge de Coulomb o transversal, en el que tanto el potencial escalar como la divergencia

del potencial vector se anulan:
P =0; V-AF=0 . (3.3)

Los campos eléctrico y magnético de la radiacion se obtienen a partir del potencial vector

mediante las relaciones:

B=VxA ; E=-= ' 3.4
= (34)

donde hemos expresado las cantidades caracteristicas del campo electromagnético en el

Sistema Internacional de Unidades. A partir de las ecuaciones de Maxwell se deduce que

el potencial vector satisface la ecuacién de ondas:

- 16%4
2 — S—— C——  — -
V24 o0 =0, | (3.5)

donde es ¢ la velocidad de la luz en el vacio.

Para cuantizar el campo de radiacion electromagnética supondremos que se encuentra
encerrado en un volumen V (por ejemplo una caja de lado L = ¥/V), que en caso nece-
sario haremos tender a infinito. El potencial vector en el interior de este volumen puede

desarrollarse en serie de Fourier como una superposicién de ondas planas:
A=Y (Aze™ 4 A7) . (3.6)
3

Dado que el potencial vector es transversal a la direccion de propagacién del campo,

el producto & - A es nulo y podemos expresar A como combinacién lineal de dos vectores
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ortonormales, en general complejos, €3, y €z2, perpendiculares a &:
Az = Aqaéaa + Anaéra (3.7)

¥ que representan la polarizacién de la radiacidn electromagnética.

Es inmediato ver que las’ Ecuaciones (3.5), (3.6) y (3.7) implican
fi,z,a + czlr'c'le,z,a =0, a=1,2 ,

donde se ha utilizado la notacién A para indicar la segunda derivada temporal de A.

Como consecuencia,
Aza(t) = Aza(0)e ™™ | (R) = cx

Para cuantizar el campo utilizaremos las variables candnicas reales Qz4 y Pz, defini-

das como:
Qo =VVeo (Ara+ AZa) (3.82)
Pra = —iw(R)\/Veo (Aza — Afa) = Qza » (3.8b)

donde £g es la constante dieléctrica del vacio. El Hamiltoniano cldsico del campo elec-
tromagnético en funcion de las variables Qz, ¥ Pz, se obtiene a partir de la energia del

sistemas

1 B?
- E*4+ —)dv ,
2[’(60 + 110)

donde po es la permitividad magnética del vacio. Utilizando las Ecuaciones (3.4), (3.6),
(3.7) y (3.8) e integrando tenemos:
1 1 242
Hp=), |5 Plat5w(®)'Qha) - - (9
R
Este Hamiltoniano describe el campo electromagnético como una serie osciladores armonicos
independientes de frecuencia w(%). La cuantizacién del campo se obtiene siguiendo el pro-
cedimiento usual, es decir, transformando las cantidades Qz, y Pz en operadores an

¥ Pz € imponiendo las relaciones de conmutacion:

[Qz,a , PE’,&'] = th dz,z bayar -
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A partir de aqui podemos definir dos nuevos operadores, a*ilfy a™Q

=V2Mi)  (“(O+F *A «)

= ~ - (3-10b)

en funcion de los cuales la expresion cuantica del Hamiltoniano (3.9) de la radiacion

electromagnética es:

» IN (3.11)

Los operadores a”a y ata cumplen las relaciones de conmutaciéon

\B,G ~ “aa' |

y actuan como operadores de creacidon y destruccion de los modos de vibracion de frecuen-
cia v>(«). Estos modos de vibracion que cuantizan el campo electromagnético reciben el
nombre de fotones, y estan caracterizados por un vector de onda /c, una frecuencia LJ(K)
y una polarizacion e G
Hemos realizado la deduccioén del Hamiltoniano cuéntico para el campo electromagnético

en el vacio. La generalizacion al caso de un medio material se realiza sustituyendo la ve-
locidad de la luz en el vacio por la correspondiente en el medio, ¢ —>c¢/77 siendo 7 el indice
de refraccion del medio. En los diagramas de Feynman representaremos un foton que

evoluciona libremente mediante una linea discontinua:

Para determinar el Hamiltoniano de interaccion electron-radiacion, partiremos del

Hamiltoniano que representa el movimiento de los electrones del cristal en un campo
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électromagnético. Utilizando de nuevo el gauge de Coulomb tenemos:
H ~ [+edm) +v
= Z % [pl + [ (rl)] + ’ (3.12)

donde V es el potencial de Hartree-Fock.

" En el gauge de Coulomb queda garantizado que A, a pesar de ser una funcién de la
posicion, conmute con el operador momento. El Hamiltoniano resultante puede dividirse
en dos partes: la prime‘ra.'cdrrespoﬁdé al inoyimiénto dé. los electrones en el cristal y la
segunda representa la interaccion del electrén con la radiacién,

H:Z-&Z—+V+ Zii(ﬁ)-ﬁ‘ﬁe—z‘ﬂ(ﬁ) : (3.13)
— 2mo mo 2my '

l

>4 N— » 4

Electrones Interaccidén electrén-radiacidén

Puesto que estamos interesados en estudiar procesos lineales, la contribucién del
término proporcional a A? puede despreciarse. Por lo tanto, dentro de la aproximacién
»

lineal el Hamiltoniano de interaccién electrén radiacién viene dado por:
e ey &
Hpp=—>Y A(R)-p; . (3.14)
mo 1

Utilizando las Ecuaciones (3.7), (3.8) y (3.10), este Hamiltoniano puede escribirse en
funcién de los operadores de creacién y destruccién de un fotén. Finalmente obtenemos

la expresién:

Hep =
ER mg \/dreg \| N2V

! € 2k —IRT —» % A cx >, . .
mo Z Z [e €za " Pi GL,,, + e Sa D1 a,z,a] (3.15)
I Ra

Durante un proceso Raman resonante la radiacién electromagnética interacciona dos
veces con los electrones: en primer lugar se absorbe (destruye) un fotén de frecuencia
wr, momento Kz, y polarizacién €r, credndose un par electrén-hueco en el cristal. En la
segunda interaccién se emite (crea) un fotén caracterizado por las cantidades ws, &5 ¥ €s.
Si en la Ecuacidn (3.15) separamos los procesos de creacién (Hf ) y destruccién (Hgpg) de

fotones y utilizamos el formalismo de segunda cuantizacién (Ecuacién (3.2)), obtenemos
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para la absorcién y emisién de un fotén las expresiones:

T e
Her = oo Viwes \| mionV D& (XN dleF TN i) & didag
PRy
1 - i (3.16)
e . 7r -l * —’K '.‘:‘ "\ A A A
HER ;;\/4‘%60 ﬂ.zswsV Z GO (’\';Jle s 'PI’\’1> CLJ CAi a;s.é's
AN
iJ

Para expresar este resultado en el sistema de unidades Gaussiano basta con sustituir
e//Aneg por e.

El Hamiltoniano de interaccién electrén-radiacién actda como una perturbacién sobre
el Hamiltoniano electrénico, que representamos en el capitulo anterior en la base de fun-
ciones de momento angular 1/2 y 3/2 (Ecuacién (2.16)). La interaccién electrén-radiacién
inducir4 transiciones entre un estado electrénico inicial |I) y otro final |F) siempre que la

amplitud de probabilidad del proceso,

(F|HerlI) , (3.17)

sea distinta de cero. Para investigar las reglas de seleccién de esta transicién despre-
ciaremos la dependencia espacial del potencial vector, tomando e***7 2 1 (aproximacién
dipolar). Esta aproximacién es adecuada para describir la mayor parte de los procesos que
vamos a tratar, puesto que el momento de la luz visible es muy pequefio comparado con
las dimensiones de la primera zona de Brillouin (unos tres érdenes de magnitud menor).
Sin embargo, es necesario tener presente que el momento de la luz, aunque pequefio, puede
inducir transiciones observables experimentalmente en determinados procesos doblemente
resonantes. 42 Un andlisis en profundidad de las reglas de seleccién para transiciones in-
ter e intrabanda entre niveles de Landau fue desarrollado por Trebin, Réssler y Ranvaud®®
para materiales con la estructura del sulfuro de zinc. M4s adelante comentaremos sus re-
sultados, pero es conveniente familiarizarse primero con el cdlculo mediante un modelo
mas sencillo. Consideremos un proceso de absorcidn, es decir, destruccién de un fotén
con creacién de un par electrén-hueco. En la aproximacién dipolar la amplitud de proba-

bilidad de esta transicién desde el estado inicial |I) al estado final |F') es proporcional al
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elemento de matriz:

(Fleg-plI) . | (3.18)

El estado inicial sera aquel en el que los electrones ocupen completamente la banda de
valencia, mientras que en el estado final tendremos un electrén en la banda de conduccién y
un hueco en la banda de valencia. La amplitud de probabilidad sera por tanto proporcional

al elemento de matriz:
(clez-plv) . . (3.19)

Utilizando la definicién de las funciones |v) y |c) de la Tabla 2.1 y recordando que
P = —i=(S|fulX) = —i- (S|, |Y) = ~i=~(S]5.12) (3.20
= Mo Pz = Mo Py = Mo Pz ’ .

podemos calcular con facilidad el valor de estos elementos de matriz. El resultado se
recoge en la Tabla 3.1 para el caso de polarizacién circular y radiacién incidente a lo
largo del eje z. Las reglas de seleccion se resumen en la condicién Am; = *1 para luz
circularmente polarizada (&), donde m; es la tercera componente del momento angular de

los estados electrénicos. Para describir un proceso de emisién, basta trasponer y conjugar

1 - 1

&+ = —(&; + 1€, e_ = —(&; — i¢,
+ \/i( v) \/-2-( i€y)
Transicién | (c|&; - p|v) || Transicién | (c|é- - F|v)
v, —cl i—n;—oP o, —ct z'-r-nh—o'P
- .My P + .My P
v, —cl 2—{% v —cl z—ﬁ——‘/—-g_
o= oet | im0 /2P || vt ey |iT2 /2P
30 h 3 30 ﬁ 3

Tabla 3.1: Reglas de seleccién para un proceso de absorcién en la aproximacién dipolar (bandas

parabdlicas). Se ha considerado luz circularmente polarizada.

los elementos de matriz que aparecen en la tabla.
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Estudiemos a continuacién el proceso de absorcién en un éjstema. formado por un pozo
Acua'.ntico, con un campo inagnético en la direccién de crecimiento (eje z). Por simplicidad,
consideraremos de momento la energia del sistema dentro de un modelo parabélico de
bandas. La absorcién de un fotén excitard un electrén desde la banda de valencia hasta la
banda de conduccién c, nivel de Landau N, y subbanda del pozo v., dejando en la banda
v un huéco caracterizado por los nimeros cuanticos N y v4. La amplitud de probabilidad

de este proceso es proporcional al producto:
(cler - Blv) - (NeINA) - (velwn) (3.21)

dondevel elemento de matriz del operador momento aparece multiplicado por la integral de

solapamiento de las funciones de onda del pozo (|v)) y de los niveles de Landau (|V)) en

la banda de conduccién (e) y de valencia (v). Como consecuencia de la ortogonalidad de

las funciones del oscilador arménico, la transicién sera permitida inicamente si N, = Nj.

Por el contrario, las funcion?s del pozo cudntico correspondientes a estados en la banda -
de conduccién y de valencia no son ortogonales: la diferencia en la masa efectiva de

electrones y huecos y la altura finita de la barrera hacen que el elemento de matriz

(Ve|vn) se anule unicamente cuando las dos funciones |v4) y |v.) tienen distinta paridad.

Sin embargo, la probabilidad de la transicién disminuye ripidamente para estados de la

banda de conduccién y de valencia correspondientes a distintas subbandas del pozo.

Si tenemos en cuenta la no parabolicidad de las bandas de energia, los estados elec-
trénicos serdn una combinacién lineal de funciones de la forma |j,mj,v, N). Debido a
la mezcla entre estados de distintas subbandas, las reglas de seleccién que acabamos de
deducir se relajan en cierta medida. La nueva situacién puede describirse de forma general
mediante el Hamiltoniano (A.1) del Apéndice A. Recogiendo los resultados de Trebin et
al., *® el elemento de matriz de la transicién dipolar eléctrica para el caso de absorcién

viene dado en funcién del operador velocidad como:
(Fls - F1I) o (Flesb- + ety + esdll) (3.22)

donde 7 = BH/aﬁlz y se han utilizado las cantidades e,, ex = (er £ ie,)/v2; 0. ¥

by = (5 £ i9,)//2, que son las componentes del vector de polarizacién & de los fotones
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y del operador velocidad. Analizaremos el proceso de absorcién para luz circularmente
polarizada. Con esta eleccién, el momento angular del fotén estd bien definido, lo que nos'
permitird separar las transiciones épticas entre distintas bandas eligiendo luz polarizada
a la derecha o a la izquierda. Para que la notacién no induzca a error, conviene resaltar
que las constantes e., e, ¥ €, son las componentes del vector de polarizacién &7, a lo largo
dé los ejes z, y y z. Por lo tanto, si la luz incide en la direccién z y ey = 1 tendremos
radiacién circularmente polarizada a la izquierda (€7 = €_), y en el éaso de que e_ =1,
estara polarizada a la derecha (€7 = €;). Las componentes ¥4, ¥ y 9, pueden relacionarse
facilmente con el Hamiltoniano del sistema y los operadores de creacién y destruccién (&,

a?) que actian sobre los niveles de Landau:

s _ loH
=7 hok, °’
) AGH A,

= = _Ziz .23
by == =lat /] (3.23)
. MOH A,
b = zoa =]

Utilizando este resultado, podemos escribir los elementos de matriz de la transicién como:

(Flo-lT) = (Flall) (Br~ B)
(3.24)

(FIosll) = 3(FIaI) (B~ Er)
donde E; y Er son las energias de los estados electrdnicos |I) y |F) en presencia de un
campo magnético y un pozo cudntico en la direccién z. Nos limitaremos a comentar las
reglas de seleccién del proceso para transiciones interbanda en la configuracién de Faraday
(Xc || E) con luz circularmente polarizada. Consideraremos el Hamiltoniano del sistema
dentro de la aproximacién axial.

En el Capitulo 2 representamos los estados electrénicos del sistema mediante la funcién
@::Zy, caracterizada por los nimeros cudnticos n, ky, b, @, donde n es el numero cudntico
orbital de Landau, k, = p, [k el vec;tor de ondas en la direccidén y, b determina la paridad de
las funciones del pozo y @ numera los distintos estados. Por conservacién de la cantidad de
movimiento durante la interaccién electrén-fotdn, en la aproximacién dipolar obtenemos

la condicién trivial Ak, = &, = 0. De la ecuacién (3.24) se deduce la segunda regla de
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_seIeccién: las transiciones permitidas se produciran entre estados de la banda de valencia y
de conduccién con An = +1. Mediante la ecuacién n = N 4+ m;+3/2 es posible relacionar
n con los nimeros cuinticos N y h,- de cada una de las componentes del estado <I>:":y.
Esto nos permite obtener las reglas de seleccién que gobiernan estas componentes durante
la transicién. La condicién An = %1 nos indica que, o bien el nimero cuintico de Landau
se conserva (AN = 0) y el momento angular cambia en una unidad (m; = +1), o bien
cambian simultineamente el nivel de Landau (AN = +2) y el momento angular (m; =
F1). Las demds posibilidades quedan excluidas por conservacién del spin. Las transiciones

con AN = %2 son debidas a términos del Hamiltoniano de orden superior en teoria de

(ncs ky.: be, aelgi . ﬁlnh, kyp. ’ ba, ah)

g, = -1—2(5; +ig) | & = I}_i(é" —ig)
Ak, =0 Ak, =0
'r;,,.-'nh=1 ne —np = —1
b — by = —1 b — by = 1
mj, — Mj, =1 Mj, — My, = —1
AN =0 AN =0

Tabla 3.2: Reglas de seleccién para una transicién dipolar entre los niveles de Landau de un pozo
cudntico en presencia de un campo magnético aplicado en la direccién de crecimiento (B || [001]).
Se ha considerado la configuracién de Faraday (k || B) y luz circularmente polarizada (&+). Los
estados electrdnicos se caracterizan mediante los mimeros cudnticos n, b, ky y a. Las reglas de

seleccién de las componentes que intervienen en la transicion se incluyen en las dos tltimas lineas.

perturbaciones que no considera.rexhos en este trabajo, y que dan lugar a transiciones con
una amplitud de probabilidad muy pequefia. Las componentes que intervienen en las
transiciones mds intensas cumplen por tanto las condiciones AN = 0 y Am; = +1, de
forma equivalente a lo que ocurria en el modelo parabélico. Por dltimo, la paridad de las
funciones del pozo debe conservarse. En el capitulo anterior, aprovechando la simetria de

inversién del pozo cudntico, separamos el Hamiltoniano en dos bloques independientes y
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dedujimos una expresién para la paridad de las funciones del pozo que componen cada
estado:
Paridad = mym; = (—1)H™i*5 (3.25)

Puesto que las transiciones permitidas cumplen Am; = *1, la paridad se conservara si

c [1,2,+1/2> 11,2,-.1/2>
, e+
c [1,1,+1/2> [1,1,-1/2>
e—
c [1,0,+1/2> [1,0,-1/2>
e—

v [1,0,#3/2>+[2,1,+1/2>+|1,2,-1/2>+[2,3,-3/2> -
v 12.0,43/25401,1,+1/25+12,2,-1/2>+11,3,-3/2> b=2

Figura 3.1: Transiciones magnetodpticas interbanda en la aproximacién axial para un pozo
cudntico. Se presentan las transiciones permitidas con luz circularmente polarizada €1 entre dos
niveles de Landau de la banda de valencia (Hamiltoniano de Luttinger) y la banda de conduccién

(modelo parabdlico) en el caso de un pozo cuintico con dos estados confinados tipo (A y dos hh.

Ab = TFl, y las transiciones se producen siempre entre estados de la banda de valencia
de uno de los bloques (b, = 1,2) y estados de la banda de conduccién del bloque com-
plementario (b. = 2,1). Las reglas de seleccién se resumen en la Tabla 3.2 y se utilizaran

mas adelante para analizar las transiciones permitidas en un proceso Raman.

.
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3.2 Fonones e interaccién electréon-fonén

En el Capitulo 2 utilizamos la aproximacién adiabética para desacoplar el movimiento
idnico y electrénico, considerando que los jones permanecen en reposo en sus posiciones de
equilibrio dentro de la red cristalina. Despreciando la interaccién ion-ion, obtuvimos un
potencial efectivo V() que determinaba el movimiento de los electrones en el cristal. En
esta seccion estudiaremos el movimiento idénico, determinando la frecuencia de los modos
normales de vibracién del cristal (fonones) y su influencia sobre el sistema de electrones
mediante la deduccién del Hamiltoniano de interaccién electrén-fonén.

Representaremos la red de iones mediante un modelo con N celdas elementales con
condiciones de contorno ciclicas. La posicién instantidnea del ion « en la celda n puede

escribirse como:
ﬁn,a + ﬁn,a(t) = éﬂ. + éo- + ﬁn,a(t) ’ (326)

donde el vector I-?:,,,a representa la posicién de equilibrio del ion y @nq es el despléza—
miento instantineo de esta posicién. Representaremos la interaccién ion-ion mediante la
energia potencial ®(7). Esta funcién depende de las coordenadas de los iones, y podremos
desarrollarla en serie de Taylor alrededor de sus posiciones de equilibrio. Si los desplaza-
miento u, , son pequeflos en comparacion con el pardmetro de red, podemos interrumpir .
la serie en los términos cuadraticos, despreciando los de orden superior (aproximacién
arménica). Por otra parte, dado que en las posiciones de equilibrio de los iones el po-
tencial toma su valor minimo, los términos lineales del desarrollo se anulan. El término
constante se elimina definiendo adecuadamente el origen del potencial i6nico. El potencial
puede escribirse finalmente como:
1 oy
d = 3 Z ‘DZ':;" Un,ai Untal it - (3.27)
n,a,i nf,al i
La suma se extiende a todos los nodos de la red cristalina (n = 1,...,N), los iones de la
celda unidad (e = 1,...,r) y las distintas componentes del vector posicién (i = z,y, z).
Las derivadas segundas del potencial:

n',a’ ¢! 0 2p

Tt aun,a,iaun‘,a‘,i’

(3.28)
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son constantes que caracterizan las fuerzas interidnicas. El Hamiltoniano idnico se obtiene
incluyendo la energia cinética del sistema:
SED D IR LA LR LR (3:29)
n,a,i n’,af,i!
donde M, es la masa del ion en la posicién a. La solucién de la ecuacién de movimiento
del ion (n, a):
M, a ﬁn,a,:' =

== Z B Ut (3.30)

aunat
e cnlal it

puede escribirse en forma de ondas planas:

1 =\ H{§*Rn—w
Un,a,i(t) = \/M—cg,;(q)e("ﬁ" 0 - (3.31)

Introduciendo esta solucién de nuevo en la ecuacién de movimiento y resolviendo la
ecuacion de autovalores resultante:

P E(T) = 3 DY (@) (3.32)

»

podremos determinar las constantes Ca,: ¥ la frecuencia de los modos normales de vibracién
w. Por comodidad hemos utilizado la notacién vectorial para las constantes ¢, ;. La matriz

A d
D% es una matriz hermitica de orden 3 x 3 definida como:

D3i(@) = o T F) (3.33)

1

) < m ; n,a,i
que se denomina matriz de fuerza. Para llegar a esta expresién hemos tenido en cuenta
que, debido a la simetria de traslacién del potencial, sus derivadas (D::"':;"' no dependen
de la posicion absoluta n y n’ de los dtomos en el cristal, sino inicamente de la diferencia
n — n'. Las soluciones no triviales de la Ecuacién (3.32) determinan 3r frecuencias de
vibracién w;(q’), donde r es el nimero de dtomos por celda unidad. Cada una de estas
frecuencias define una rama. En tres de ellas, w; tiende a cero cuando el vector de ondas
¢ — 0 y se conocen con el nombre de ramas acisticas. Las 3(r — 1) ramas restantes
reciben el nombre de ramas épticas. A cada rama j = 1,...,3r y a cada dtomo « le
corresponde un autovector &, ; que cumple las propiedades:

Z é'a'j(q“) ) E"J Z Z €ayij * Casij' = 050 » (334)

a cz=l =1
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£usl@) = E2,(-D - (3.35)
La primera es la condicién de ortonormalidad de los vectores y la segunda se obtiene de

la hermiticidad de la matriz D2'. Utilizando este conjunto de vectores, el desplazamiento

de los modos de vibracion de frecuencia w; puede expresarse como:

&a(q) T R—wi@ (3.36)

- . 1
un.a(Q)J'r t) = \/ATG
Una oscilacién arbitraria de los dtomos del cristal puede escribirse como combinacién

lineal de todos los modos normales de vibracién del sistema:

S 5 Qe 5D (3.3)

" Los coeficientes del desarrollo, @; 7(t) reciben el nombre coordenadas normales y cumplen

t-‘.n,c’r(t) =

la relacién:

Qi¢(t) = Qj—¢(¢) - (3.38)
Introduciendo la Ecuacién (3.36) en el Hamiltoniano del sistema y tras ' una serie de

tra.nsfdrma.ciones, obtenemos:
Hin =5 3 { @300 Q100+ 2(@) Q0 Qielt)} - (3.3

W
De esta forma llegamos a la conclusién de que, en la aproximacién arménica, es posible des-
cribir las vibraciones de un dtomo en una celdilla como combinacidn lineal de oscilaciones

colectivas desacopladas, de frecuencia w;(q’), caracterizadas por las coordenadas normales

Q;,#(t). La cuantizacién de los modos de vibracion se consigue siguiendo un procedimiento -

semejante al utilizado para la cuantizacién del campo electromagnético: transformando

las coordenadas generalizadas en operadores Qj,;(t), introduciendo el operador impulso
Pia(t) = Q1) (3.40)

e imponiendo las reglas usuales de conmutacién. Definiremos los operadores de creacién

y destruccion mediante las relaciones:

1 A -~
&, = ——={wi@Ql;-iPs}
e 2ﬁwj(<j'){ i(9) 24 J"} (3'41)

1 . .
— A0 -+ PL.
3, % (q) {“"J(q )Qig+1t J',q}

-
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Figura 3.2: Curvas de dispersion de los modos vibracionales del GaAs en las direcciones de mayor

simetria, obtenidas mediante dispersion de neutrones. 54

Estos operadores permiten escribir el Hamiltoniano del sistema como superposicion de

osciladores armonicos que vibran a las frecuencias propias del sistema:

(3.42)

Los modos colectivos de vibracidon son excitaciones elementales de la red de iones y se
designan con el nombre de fonones. Cada fonoén queda caracterizado por su frecuencia de

vibracion momento ¢ y polarizaciéon ea;. En un diagrama de Feynman se representan
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con el simbolo:

En los semiconductores con la estructura de la cinc-blenda hay dos dtomos por celda
unidad (@ = 2), que dan lugar a seis ramas diferentes: tres acusticas y tres Opticas. En
las ramas actusticas los dos 4atomos vibran en fase, mientras que en las Opticas vibran
en oposicion de fase. En el punto 7 de los semiconductores polares, las ramas Opticas
se dividen en una longitudinal y dos transversales degeneradas. La relacion entre las
frecuencias de estas ramas viene dada por la ecuacién de Lyddane-Sachs-Teller:

w20 —_éoolJ uro > (3.43)

¢
donde s(0) y £(o0) son las constantes dieléctricas estatica y dindmica respectivamente.
Estamos interesados en estudiar el efecto Raman mediado por fonones dpticos longi-
tudinales (LO) en materiales III-V, por lo que es conveniente tratarlos con mayor pro-
fundidad. Designemos con la letra 4 las cantidades que caracterizan al catiéon y con la
letra B las que caracterizan al anidén en una estructura tipo zinc-blenda (Figura 3.3). EI
desplazamiento relativo del atomo A respecto al B en la celda unidad n—€sima puede
obtenerse en el formalismo de segunda cuantizacién combinando las ecuaciones (3.37) y

(3.41):

Urei(n) = «n,B — Un,A =

. (3.44)
JLoM )  ZioM )

y/ME |[M 4

g

Esta expresion adquiere una forma mas adecuada haciendo uso de dos relaciones entre los
vectores ¢lo,4 y zlo,b- La primera se obtiene teniendo en cuenta que, en una vibracion

optica, el centro de masas del sistema anidon-catidon permanece en reposo. Utilizando la
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un.A +

UrelN LO

Figura 3.3: Movimiento de los atomos de la red para fonones 6pticos longitudinales (LO).

ecuacion (3.36) tendremos:
VM4 ;jLOM ) ~ ~\/M B eLOB{<|) * (3.45)
La segunda proviene de la condicion de ortonormalidad (Ecuacion (3.34)):
1"lo,a\2+ 1& 10,6~ = 1 o (3.46)

Estas propiedades nos permiten definir un vector unitario que caracteriza el estado de

polarizacion de los fonones LO:

1 Af
4 (3.47)
Introduciendo la definicidon de masa reducida de la celda unidad:
MaMo (3.48)

MA+MB °



68 CAPITULO 3. EXCITACIONES ELEMENTALES Y SU INTERACCION

el desplaéa.miento relativo de los dtomos A y B para un fonén LO toma la forma:

Gra(n) = > uo(7) Eo(7) e P {dh + d_g} (3.49)

[]

donde

- k
UO(q ) = \/2NM‘WLO(5)

Para estudiar la interaccidén electrén-fonén es necesario ir mds alld de la aproximacién
adiabdtica. La vibracién de los 4tomos en la red cristalina prodﬁce un cambio §V(F) en
el potencial electrénico efectivo, que afecta el movimiento de los electrones en el cristal.
Con ayu.da. de un desarrollo de Fourier es posible separar la perturbacién §V(7) en suma

de dos contribuciones:

SV (F) = §V(F) + §V°(F) . | (3.50)

Con los superindices ca y la denotamos las contribuciones de corto y largo alcance respec-
tivamente. La interaccién de corto alcance fue introducida por Bardeen y Shockley*® para
estudiar la movilidad electrdnica en el silicio. Debido a que la deformacién intrinseca de la
celdilla unidad produce un cambio en el potencial cristalino, recibe el nombre de potencial
de deformacién. El término de largo alcance sdlo es diferente de cero en semiconductores
polares, es de tipo coulombiano y fue estudiado en profundidad por Frohlich. 46 A

continuacién analizaremos con detalle el efecto de cada una de estas contribuciones sobre

el movimiento electrdnico.

3.2.1 Interaccidén via Potencial de Deformacion

Como hemos visto, en los fonones épticos el centro de gravedad de la celda elemental
permanece en reposo mientras los dos dtomos de cada celda vibran en oposicion de fase.
En el rango de longitud de onda larga, el movimiento de los dtomos eé similar en celdas
vecinas, por lo que el efecto global sobre la red es equivalente a la vibracién en oposicién
de fase de las dos subredes cristalinas fcc que determinan la posicién de cationes y anio-
 nes. La deformacién de la celdilla unidad da lugar a un cambio §V**(7) en el potencial

cristalino proporcional al desplazamiento relativo de las dos subredes, 4., calculado en
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la Ecuacién (3.49). Las constantes de proporcionalidad reciben el nombre de potenciales

de deformacién?®0;

v
a '&‘rcl

§V(F) = Vpp - th,a(F) donde Vpp = (3.51)

El Hamiltoniano correspondiente a la interaccién electrén-fonén via potencial de defor-
macién se obtiene sumando la perturbacién §V(7) para cada uno de los electrones del
cristal. Si consideramos los procesos de creacién o destruccién de un fonén con vector de

onda fijo ¢, el Hamiltoniano de interaccién viene dado por:

Hpp = ) 8V*()
L. _ , , (3.52)

Utilizando para los electrones el formalismo de segunda cuantizacién (Ecuacién (3.2)),
obtenemos finalmente para los procesos con creacién (Hpp) y destruccién (Hpp) de un

fondn:
Hp = w0y & (N,jlVor(F)e @A i) el 6nadl

A

(3.53)

)
— - 1 7 - 1 2 s\ A - 3
Hpp = uoy & - (N,jlVor(F)eT | i) &l tridy
AN ’ :
6y
donde €& es el vector de polarizacién del fonén. Dado que en un proceso Raman de pri-
mer orden § es pequedio y que la interaccién es de corto alcance, podemos desarrollar
la exponencial en serie de Taylor, queddndonos con el término de orden cero en ¢. Esta
simplificacién nos permitird estudiar el valor de los elementos de matriz de la interaccién
en la aproximacién dipolar. El operador Vpp se transforma como un vector bajo las ope-

raciones de simetria del cristal. Por lo tanto, los elementos de matriz &z (X, 7|Vpp(F )|\, i)

son proporcionales a:

ez (X, 31IF G (3.54)

En las proximidades del punto I' podemos representar los estados electrénicos mediante

las funciones de Bloch en k ~ 0 (Tabla 2.1). Las transiciones intrabanda para la banda
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de conduccién se anulan por razones de simetria:

Z
(SIFISy=(SI| y |IS)=0 , (3.55)

Z

mientras que el acoplamiento entre la banda de valencia y la de conduccidn es proporcional
a hw(q)/Eo, ® por lo que puede despreciarse en los semiconductores III-V. En la banda
de valencia, algunos de estos elementos de matriz no se anulan. Su valor se recoge en la

Tabla 3.3 para estados de las bandas Ah y lh.

3 3 3 1 31 33
, — — — — —— — — — —
’ iD: 0
3 3 1 ' 1
2,-2 0 — — 0
0 1D,
—tD, 0
3 1 1 1
S =2 = 0 0 -
@3l F]| D v
0 D,
0 1D,
31 1 1
gl — 0 0 —_
1D, 0
0 1D,
3 3 1 1
=% 0 - — | - 0
:D, 0

Tabla 3.3: Reglas de seleccién para la interaccién electrén-fondn via potencial de deformacidn.
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En esta tabla se han utilizado las abreviaturas:

D. = dy(Z|z]Y) = do(Y|z|Z) ,

D, = do(X|ylZ) = do(Z|y|X) , (3.56)
do(Y|2]X) = do(X|z]Y)

S
I

y"do es una constante llamada potencial de deformacién del fonén Sptico.

A partir de esta tabla se deduce ficilmente que la interaccién electrén-fonén via poten-
cial de deformacién, con fonones LO polarizados a lo largo de la direccién [001], sélo acopla
los estados v, con estados de la banda vj;. Este resultado puede resumirse mediante la

matriz Df expresada en la base XY, Z:

010 .
Di=do| 100 . (3.57)
000

Utilizando estos resultados, las Ecuaciones (3.53) pueden reescribirse como::

Al,' -\ A - 5
HEP = Z S’\"J(q ) Cf\‘,j C,\'.' d;-

AA'

Hpp = ZSAI'J( -q) C,\' Ck,x‘i

AN
W

(3.58)

donde S';;-'j es la constante de acoplamiento electrén-fonén. Supongamos que el estado
l/\,i} representa un estado electrénico excitado 7, con un electrén en la banda de con-
duccién ¢ y un hueco en la banda de valencia v (par electrén-hueco), mientras que el
estado final |\, j) corresponde a un estado j, con un electrén en la banda ¢ y un hueco en
la banda v’. En ese caso, la constante de acoplamiento para la interaccién via potencial

de deformacién toma la forma:

UO\/—

Sai'(7) = (X, 51De(Fe)e™ 776, — Da(Fa)e™ " ™8|, 4) (3.59)

donde D, = 0 para transiciones intrabanda en la banda de conduccién y Dy viene dada

por la expresién (3.57).
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3.2.2 Interaccién via Frdhlich

En los cristales pola.res:, las dos subredes cristalinas que los forman tienen carga
eléctrica de signo opuesto. El movimiento relativo de una subred respecto a la otra origina
un campo eléctrico macroscdpico que se acopla fuertemente a los electrones del cristal.
En el caso de fonones LO, asociada a este campo aparece una polarizacién longitudinal

proporcional al desplazamiento relativo de los 4tomos?®:

= . - EgNM.Q%O N 1 1 ’ - -
= - = - —_ re .60
P(7) €0 E(7) ‘/ % (o)~ 2(0) Urel(T) (3.60)
que crea en el punto 7 el potencial:
oL [BE) (=) -
o(f) = Tres / 77 ar’ o, , (3.61)
Utilizando la definicién de @, (7) (Ecuacién (3.49)) y teniendo en cuenta la relacién:
e~ (F! = F) 7 e
&F =471 = 5 € e 3.62
/ |7 — P2 7 (3.62)

podemos escribir el potencial como:

o [NMwwl, (1 1 = o § oigreit L
o(F) = \/ % (e(oo) e(o)>uoz§:ew(q) ke [di+d . (3.63)

La energia que un electrén adquiere por interaccién con el potencial  sera sencillamente:

sVl = —ed(F)
Cr Z eLo(q)'qe“‘T"[Jg.+J_;] : (3.64)

con la constante de Frohlich definida como:

. |hwroe? 1 1
Cp=-—z\/ ‘;" (e(m)“e(0)> . (3.65)

El Hamiltoniano de interaccién Frohlich se obtiene sumando la contribucidn de cada uno

de los electrones del cristal al potencial §V'. Finalmente obtenemos:
He = Z 6V’“(F‘,)

=~ e e (3.66)
2 }j% [Ezo(@)e™ d} - Ez0(2)e % 4]
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Consideremos separadamente los procesos de creacién (Hf) y destruccién (Hz) de
un fonén de momento ¢, expresado mediante el formalismo de segunda cuantizacién.
. De forma similar a como se hizo para el potencial de deformacién (Ecuacién (3.58)),
puede definirse una constante de acoplamiento electrén fondén en funcién de la cual el

Hamiltoniano de la interaccién Frohlich toma la forma:

Hf = Y S @) & andt

AA’

i _— (3.67)
Hp = E (—Q)‘-‘LJ- eridy :
AA’
con la constante de acoplamiento:
S/\' CF €ro - q A -1 r¢5 —ig" r,.6 N4 3.68
M= \/—( ife™ "y — e c'l %) (3.68)

A diferencia del cardcter tensorial de la interaccién via potencial de deformacién,.la. cons-
,
tante de acoplamiento Frohlich es un escalar.
En el caso en que § — 0, las contribuciones del electrén y el hueco se cancelan entre si,
por lo que la interaccién Frohlich se conoce también como interaccién dipolar prohi-

bida.

3.3 Fonones en pozos cuanticos y superredes

Las propiedades vibracionales de pozos cuinticos y superredes presentan caracteristicas
nuevas que han sido estudiadas con gran detalle durante los dltimos afios. 5253 La teoria
que describe las vibraciones de tipo acuistico a través de capas de distintos materiales fue
desarrollada por Rytov en 1955 dentro del marco de una teorfa eléstica y continua, con la
intencién de analizar la propagacién de ondas sismicas a través de medios estratificados.
Muchos de los modelos utilizados con posterioridad para estudiar fonones en superredes
semiconductoras se basan en sus conclusiones.

Las relaciones de dispersién de los fonones en un cristal dependen de las caracteristicas

del material que se considere, y en una superred semiconductora estin relacionadas con
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las propiedades vibracionales de los materiales que la forman. La reduccién de la simetria
traslacional en la supefred permite la observacién, mediante técnicas Spticas, de modos
que en los materiales masivos estaban prohibidos. A modo de ejemplo, estudiaremos
las caracteristicas de los modos de vibracién en un sistema particular, como puede ser
una superred de GaAs/AlAs, con un pozo de GaAs de anchura d; y barrera de AlAs
de anchura d;. Los pardmetros dindmicos de red de estos materiales (constante de red,
constante de fuerza) soﬁ semejantes, pero la diferencia entre la masa del 4tomo de Galio
y la del Aluminio es significativamente grande: el Al tiene una ;nasa de 27 uma frente a
las 70 uma del Ga.

Consideremos en primer lugar la propaga.ciéﬁ de fonones actsticos en la superred. Su
frecuencia es inversamente proporcional a la raiz cuadrada de la densidad del cristal, por
lo que en su célculo interviene unicamente el promedio de las masas del Al, Ga y As, ésta
dltima con un valor de 75 uma. Como la diferencia de densidades de los materiales del pozo
y la barrera no es muy grande, las frecuencias de vibracidn de los fonones correspondientes
se diferencian inicamente en un 15%. Esta diferencia modifica la dispefsién de los fonones
en la superred respecto a sus constituyentes, pero el cambio es pequefio y puede estudiarse
mediante teoria de perturbaciones. De esta forma, los modos de vibracién acisticos se
comportan como si se propagaran en un cristal cdn_las caracteristicas de ambos cons-
tituyentes promediadas. Podremos entonces aprovechar la periodicidad de la superred
para representar su dispersién en la zona reducida de Brillouin, de longitud 2x/(d; + d3).
En esta representacién obtenemos los llamados fonones replegados (folded phonons). La
perturbacién debida a la diferencia de masas da lugar a la aparicién de zonas prohibidas

(minigaps) para un valor del vector de ondas dado por la relacién:

T

q=d1+d2m conm=12,... |, (3.69)

- correspondientes al centro y borde de la minozona de Brillouin. Partes de la rama acistica
original se se convierten asi en ramas “pticas” de la superred, en el sentido de que su
frecuencia de vibracién no tiende a cero cuando ¢ — 0. Esta caracteristica permite la
observacién, mediante distintas técnicas espectroscdpicas, de regiones de la rama inac-

cesibles en materiales masivos. En condiciones de retrodispersién, las nuevas reglas de
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seleccién permiten observar los modos replegados con vector de ondas préximo al centro
de la minizona de Brillouin de la superred, es decir,

2%
dy +d;

q= m conm=0,1,2,... (3.70)

El caso de las ramas épticas es diferente. La frecuencia de sus modos de vibracién
es' inversamente proporcional a la raiz cuadrada de las masas de Galio y Aluminio. La
diferencia entre estas masas da lugar a una variacién tan grande en la frecuencia de los
modos Spticos en uno y otro material, que no es posible tratarla mediante teoria de
perturbaciones. En este caso, los modos de vibracién no pueden propagarse a lo largo de
la superred, sino que se encuentran localizados en cada material (confined phonons).

La clave principal para estudiar correctamente los modos de vibracién confinados en
un pozo cua'.ntico o superred estd determinada. por el tratamiento de las condiciones de
contorno en las interfases. En los iltimos afios, el problema se ha abordado mediante
distintos modelos. El 'modelo electrostitico, por ejemplo, impone la continuidad del po-
tencial electrostdtico a través de la interfase. Sin embargo, en lo que respecta al patron

de vibraciones y el potencial electrostitico mismo, los resultados que se obtienen estan

5862 y con célculos mi-

en completa contradiccién con las conclusiones experimentales
croscdpicos. 3558 Este primer modelo obtiene la continuidad electrostdtica a expensas de
la continuidad mecénica.

De forma alternativa, puede comenzarse con un modelo que parte de una ecuacion de

63 ¢ imponer la continuidad

movimiento mecanica paré. la amplitud de las vibraciones,
de las tensiones en la interfase. Este procedimiento conduce a un patrén de vibraciones
correcto, pero introduce discontinuidades en el potencial electrostitico. Ambos modelos
son claramente incompatibles. Sin embargo, las condiciones de continuidad electrostatica
y mecénica pueden satisfacerse simultineamente combinando ambas aproximaciones. %
Para ello es necesario tener en cuenta el acoplamiento entre los campos mecanicos y
eléctricos de forma que, en un caso general, los modos longitudinales y transversales
quedan también acoplados. En el caso particular de un pozo cudntico o superred crecida
en la direccién [001] y para vibraciones longitudinales con ¢ry = (¢z, gy, 0) = 0, es posible

obtener una expresién analitica para el poténcia.l eléctrico y el desplazamiento, tanto
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LO

LA

fco11
0 TI (0] TI

2(a,*a2)  2(a,-a2)

Figura 3.4: Representaciéon esquematica del replegamiento de la dispersion de un material masivo
en la zona de Brillouin reducida, para una superred de periodo d = 2a| + 2a2- ai y a2 son los
parametros de red de los materiales que la forman. Hay que destacar que para que los fonones
. 6pticos sean de tipo “replegado”, deben propagarse a través de los dos materiales que forman la
superred, por lo que la diferencia de masas de los cationes de ambos materiales debe ser mucho

menor que las del Aluminio y el Galio de las estructuras GaAs/AlAs, en donde serian de tipo

confinado.

en el caso de modos pares como en el de impares. A continuaciéon desarrollaremos los
argumentos basicos que conducen a esta expresion. 61,65
En ausencia de cargas libres y despreciando efectos de retardo, el campo y el despla-

zamiento eléctricos deben satisfacer las ecuaciones:
Vxy¢ =0 V-I5 = 0 D =¢eE (3.71)

donde e es la constante dieléctrica del material, que incluye contribuciones electronicas

y vibracionales. Estas ecuaciones indican que el campo eléctrico deriva de un potencial
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‘escalar @ y el campo D de un potencial vectorial V, que satisfacen las ecuaciones:
eVe=0 y eWVxVxV=0 . ‘ (3.72)

La condicién £(w) = 0 permite obtener las relaciones de dispersién para fonones longitudi-
nales confinados, mientras que €~! = 0 nos da los fonones confinados de tipo transversal.
61

Analicemos las caracteristicas asociadas a los modos longitudinales confinados en una
capa de anchura d con mayor detalle. Tomando el centro de la capa como origen, podemos

desarrollar el potencial ® en serie de Fourier:

O(F) = Y 04+(§;7)+2-(47) , (3.73)
Qx-q‘:g ’ '
con:
&.(q,7) = ¥, e':‘iﬂ‘i‘:cos g2 , (3.74)
®_(q,7) = P_e*v“sengq,z

El vector g representa la posicién en el plano perpendicular a la direccién de crecimiento,
definida como eje z. Teniendo en cuenta que la polarizacién Py, como consecuencia, el _
campo electrostitico E , son proporcionales al desplaza.nﬁento relativo de los dtomos, 4.,
y que E=-V9,el desplazamiento serd proporcional al gradiente del potencial. Suponi- -
endo que los modos vibracionales estdn completamente confinados, el desplazamiento se
anula en la interfase de los materiales que forman la superred. A partir de las componentes

pares del potencial (®;) obtenemos las condiciones:

> - - d
1qoyPievPcos 2 = 0
o (3.75)
2:Pe%v?’sen = = 0

Estas ecuaciones no pueden satisfacerse simultineamente salvo en el caso gz, = 0, para el

que obtenemos los valores posibles de ¢.:

q: = -:iim; conm =2,4,6,... (3.76)

Si consideramos fonones excitados por interaccién con la luz, atin cuando ¢, sea distinto

de cero, su valor serd mucho menor que 7/d en las superredes mds usuales (d =~ 100

- e
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A). Por lo tanto, de las condiciones de contorno que acabamos de deducir, la segunda
es mas fuerte que la primera, que debera satisfacerse mediante la mezcla de otros modos
alrededor de la interfase. Aplicando los mismos argumentos sobre los coeficientes impares

del desarrollo de Fourier obtenemos:
X
@z =-m) conm = 1,3,5,... (3.77)

En la Figura 3.5 se representan de forma esquematica el potencial y el desplazamiento

Figura 3.5: Representacion esquematica del potencial electrostitico $ y del desplazamiento

mecanico ure; para distintos modos épticos confinados. 61

relativo para distintos valores de m. En las graficas puede observarse claramente que en
las interfases las condiciones de contorno- satisfechas corresponden a urei = 0, y que el
potencial debe ser maximo en esos puntos.

Un desarrollo detallado de la teoria que acabamos de esbozarS permite obtener, en el

caso gxy = 0, una expresion analitica para el Hamiltoniano de interaccion electron-fonén

que cumple las condiciones de contorno electrostaticas y mecanicas. Cuando gxy <C /<f,
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aunque la expresion exacta no es analitica, puede sustituirse por una funcién que satisface

las condiciones de contorno de forma aproximada.
El resultado final para el Hamiltoniano de interaccién electrén-fondn en el formalismo
de segunda cuantizacion toma la misma forma que antes:

ZS,\..C,\' =¥ {d +d—} ) (3.78)

A,A
)

pero la constante de acoplamiento tiene un nuevo valer. %% Para la interaccién via

potencial de deformacién se obtiene:

UO\/—

5',\:3 = (X, 7[De(Fe)uz(z.) e"q" ”‘51, o — Dh (Fh)uz(zh)e'ii‘”'5"5c,cz|/\, 7) (3.79)

mientras que para Frohlich tendremos:

C:
S¥d = W"L‘q’ q( N, 5187 (ze) e~ 975,y — Bz (23) e 9 PRE, 4| A, ) (3.80)

Como hemos visto antes, la componente ¢, del vector de ondas estid cuantizada y toma

los valores 7m/d. La constante C, se define como:

=220 (3.81)
q

v la dispersién de los fonones se obtiene a partir de la relacién: -

w! =wl, - B¢, (3.82)

q

donde f es una constante con unidades de velocidad (8 =~ 10° — 10* m/s). A partir de
este Hamiltoniano y haciendo tender la anchura d de la capa semiconductora a infinito,
obtenemos correctamente el caso limite correspondiente a materiales masivos. %4

El potencial ®{z) y el desplazamiento u, de las Ecuaciones (3.79) y (3.80) vienen

dados por:

e9=vZsenh qzyg' . z< _%
s
q’+(2 m) = (- 1) 3cos Tz —e ~t=v§ cosh GzyZ —g <z< % (3.83)

—qzy2 3 2
e~%v*senh q,!,2 2 <%
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 donde m = 2,4,6,... (modos pares). A los modos impares les corresponden las compo-

nentes impares del potencial:

e%v* cosh ¢, z< -4
™ m :
‘I’-(E m) =14 (—1)"F"sen BTz 4 ¢~%7 sinh ¢,z —$<z<$ (3.84)
' —e%v% cosh ¢, 8 <z

y derivando esta expresion se obtiene la componente z del desplazamiento que, por sim-

plicidad, escribimos para ¢, = 0:

u,(2) = { ! H>5 (3.85)

—1\3H mx -4 d
(—1)7*'sen ZF2 7 <z<3

param = 2,4,6,...y

0 |z] > &
u,(z) = mi1 : ; 2 . (3.86)
Ll (=1)7 cos BEz -5<z<3%

sim=1,3,5,....

Este resultado est4 de acuerdo con distintos clculos microscdpicos®52 y la simetria

de los modos de vibracién obtenidos coincide con los resultados experimentales. 23:62



Capitulo 4
Dispersién Raman por fonones

La dispersién Raman consiste en la dispersién ineldstica de'la luz debida a la creacién
(Stokes) o destruccién (anti-Stokes) de una excitacién en el sistema. Las excitaciones
del material que pueden intervenir en este proceso son, entre otras, fonones, plasmones,
magnones, ﬂuctua.cxones de carga o.de spin, etc. Sin embargo, por razones hxstorlca.s,
es frecuente en la literatura referirse con el nombre de efecto Raman a la interaccién
inelastica de la luz con los fonones épticos, mientras que el proceso mediado por fonones
acusticos recibe tradicionalmente el nombre de dispersién Brillouin. En este trabajo nos

limitaremos al estudio de la dispersién Raman por fonones Spticos.

En la Figura 4.1 se muestra un espectro tipico de radiacién recogido en un experimento
Raman. La luz incide con energia Awy, y polarizacién €7 y en la radiacién de salida se
observa que, ademads de la resonancia correspondiente a la dispersién eldstica (dispersién
Rayleigh), aparecen otras dos lineas cuya distancia a la linea central coincide con la energia
de un fonén de frecuencia Q. El fotén dispersado de energia fiws = fiwr, — AQ corresponde
a un proceso Stokes (creacién de un fonén en el cristal), mientras que la linea de menor
intensidad, de energia Aws = Awr, +AQ, corresponde a un proceso anti-Stokes (destruccién
de un fonén). Los procesos anti-Stokes sélo son importantes a temperaturas relativamente
altas, para las que el nimero de fonones excitados en el cristal es considerable. A partir de.
un estudio de la forma, intensidad y posicién de la linea Raman, asi como de la polarizacién

de la luz incidente y dispersada, es posible obtener informacion sobre las excitaciones que

81
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ANTI-STOKES STOKES

Figura 4.1: Representacion esquematica de un espectro Raman Stokes y anti-Stokes. La reso-

nancia centrada en hui se debe a la dispersion elastica de la luz incidente (dispersién Rayleigh).

intervienen en el proceso y sobre los distintos mecanismos de dispersion. En este trabajo
nos ocuparemos de la dispersion Raman mediante fonones Opticos longitudinales (LO),

cuya energia se encuentra en el rango de unas decenas de meV.

La intensidad de la linea Raman es una funcion de la energia de la radiacidon incidente.
Cuando la energia del foton, TiaJl, se aproxima a un punto critico en la primera zona de
Brillouin, se produce un aumento resonante de la intensidad de la linea Raman. En este
capitulo estudiaremos con detalle el proceso de dispersion Raman resonante, definiendo la
eficiencia de la dispersion como una medida de la intensidad de la linea Raman. Veremos
que durante el proceso de dispersion se produce la excitacion de estados electronicos vir-
tuales que se dispersan por su interaccioén con los fonones del cristal. Nos concentraremos

en los procesos Stokes de primer y segundo orden.
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4.1 Eficiencia de la dis_persién Raman

Si en el proceso de dispersién interviene inicamente un fonén, hablaremos de dispersién
Raman de primer orden, y en el caso de que haya dos o mis fonones dispersados tendre-
mos procesos de orden superior (multi-fonén). Centrémonos primero en un proceso de

primer orden tipo Stokes. Durante la dispersién debe conservarse la energia:
hwp, = hws+hw; . (4.1)

Los indices L y S hacen referencia a la radiacién incidente y dispersada respectivamente,
mientras que j se refiere al fonén dispersado.
Al mismo tiempo, debido a la invariancia de traslacién caracteristica de la estructura

cristalina, el vector de ondas también se conserva. En general: .
R = k‘s+tj}+@ ) (4.2)

donde G es un vector de la red reciproca. En un semiconductor a baja temperatura los
procesos con G = 0 son los més probables. 3! . '

En un experimento de dispersién Raman, la energia de la luz incidente se encuentra
comprendida tipicamente entre 1 y 3 eV. La energia de los fonones, de unos pocas decenas
de milielectronvoltio en el caso de fonones dpticos, es despreciable frente a la energia de
los fotones que intervienen en el proceso. Para este rango de energia, el momento de la

luz:
E;:-wi—m 3 i=L,S ) (43)

es del orden de 10° cm™?, una cantidad asimismo despreciable frente a la extensién de
la zona de Brillouin, 27/ag & 108 cm~!. Por esta razén, en general es posible hacer la
aproximacién dipolar, tomando X7 = Ks ~ 0. En la geometria de retrodispersién (Figura

4.2), en la que £, &~ —Ks, el vector de ondas del fonén cumple la relacién:
q‘z 28 =~ 0 ’ (4’4)

lo que significa que mediante dispersién Raman de primer orden sélo es posible excitar

fonones cercanos al punto I' de la zona de Brillouin.
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Figura 4.2: Radiacién incidente y dispersada en el sélido en un experimento realizado en confi-

guracion de retrodispersion.

A
Consideremos ahora un proceso de orden superior (multi-fonon) en el que intervienen

dos o mas fonones. Las ecuaciones de conservacion de la energia y momento son ahora:

HjiL. = hus+  OUjf
j 4.5)
S+ 2AH
J

«LL

con lo que la ecuacion (4.4) se transforma en:

E . »

J
Por lo tanto, en unprocesomulti-fonon los vectores de onda decadaunode los  fonones

pueden abarcar toda lazona de Brillouin, con el Unicorequisito de que susuma sea

aproximadamente cero.

El mecanismo de dispersion de la luz por medio de fonones puede comprenderse de
forma sencilla considerando las caracteristicas macroscopicas del medio dispersivo. 51 Los
4>
semiconductores tienen una susceptibilidad X elevada, por lo que el campo eléctrico de la

radiacion incidente:

E =cffo(*i't-70 (4-7)
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inAduce una fuerte polarizacion en el medio:
ﬁ =& 52 E . (48)

Al vibrar, los fonones alteran periédicamente la posicién de equilibrio de los dtomos,
modulando la susceptibilidad a través de las fluctuaciones espaciales y temporales de la
posicion: |

uj = upe @t (4.9)
Hay casos en los que la simetria de los fonox;es es tal que no modifican el valor de la
susceptibilidad, al menos a primer orden. Entonces se dice que los modos de vibracion no

son activos Raman. Sin embargo, en general serd posible desarrollar la susceptibilidad en

serie de Taylor de potencias de u; queddndonos con el primer orden del desarrollo:

-

X .
a—u: u; . (4.10)
5 .

;(.=S(‘o +
El primer sumando del desarrollo da lugar a una polarizacién que oscila con la misma
frecuencia que la radiacién incidente (ver Ecuacién (4.8)) y contribuye a la dispersién
elistica de la luz (dispersién Rayleigh). En el siguiente término, las vibraciones de los
dtomos se reflejan en la polarizacién a través de la modulacién de la susceptibilidad a la

frecuencia de vibracién del fonon, wps:

-

P‘ = Uo€o .Eo -g;‘{ é’Le‘.('zLiq‘)‘F"(“’Liwk)t . (4.11)
2

El momento dipolar resultante conduce a la emisién de luz de frecuencia wg +w; y vector de
ondas Kz, + ¢ dependiendo de que se trate de un proceso Stokes (—) o anti-Stokes (+). De
esta forma recuperamos la conservacion del momento y de la energia que comenﬁé.bamos
al inicar el capitulo.

La magnitud que se utiliza usualmente para caracterizar los procesos de dispersién
Raman es la eficiencia de dispersién, que desde un punto de vista macroscdpico tiene
el significado de potencia dispersada por unidad de longitud, dirigida hacia un angulo

sélido dQs y con frecuencia comprendida entre ws y ws + dwsg, normalizada a la potencia

incidente P (Figura 4.3):



86 CAPITULO 4. DISPERSION

Figura 4.3: Magnitudes macroscépicas que intervienen en la eficiencia de dispersion Raman.

(PS dP 1 “ 112)
(LiisdQs  PL L duJsdUls '

siendo L una longitud tipica del volumen en el que se produce la dispersion.
Por otra parte, desde el punto de vista microscopico un proceso de dispersion Raman
puede interpretarse como una transicion desde un estado iniciad |/), en el que el sistema
electronico del cristal esta en su estado fundamental y existe un foton de momento «y
polarizacion e”, a un estado final [jF), en el que el sistema electronico vuelve a estar en su
estado fundamental, pero se ha modificado el estado vibracional del cristal, a la vez que
el foton incidente se sustituye por un foton dispersado de momento XS y polarizacion es.
Si llamamos VFI a la probabilidad por unidad de tiempo de que se produzca la transicion
|/) —®\F), el nimero de fotones dispersados con vector de ondas comprendido entre «s y
/s T d?Ks por cada fotoén incidente y por. unidad de longitud recorrida en el cristal sera:
dNs =-T '"P n j~iii

f4s13)

ufr'  (2jH3

donde UL = /7L es la velocidad del foton incidente en el cristal con indice de refraccidon
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- Teniendo en cuenta que ks = nsws/c podremos escribir el elemento diferencial como:

3 .
PRs = (3763) widQsdws (4.14)

En un experimento Raman se analiza dinicamente el mimero de fotones recogidos en el
dngulo sélido d{ls en un determinado intervalo de frecuencia de la radiacién dispersada ws,
por lo que en la ecuacién (4.13) la suma debe extenderse al resto de mimeros cudnticos que
determinan el estado final del sistema, es decir, a todas las configuraciones vibracionales
de la red que no pueden discriminarse experimentalmente (F).

De forma equivalente, podemos expresar la ecuacién (4.13) en términos de energia de

los fotones dispersados por energia del fotén incidente:

ﬁws
dS = E;dNS : - (4.15)

Desde el punto de vista microscdpico el proceso queda caracterizado por medio de la

eficiencia de dispersian por unidad de dngulo sélido, energia dispersada y longitud:

@SV winnd
dosdls ~ @rf e %:'PFI . (4.16)

Los resultados experimentales se expresan representando la eficiencia de dispersién para
una determinada configuracién en funcién de la radiacién incidente o de otras variables
continuas del sistema (perfil de resonancia).

La probabilidad por unidad de tiempo para un proceso de dispersién Raman puede

obtenerse utilizando la regla de oro de Fermi. 87 En general tendremos:
Pr1 = — |Wri|* §(hwr, — hws — ) hw;) (4.17)

donde aparece de forma explicita la conservacidén de la energfa en el proceso de dispersion.
Wrr es la amplitud de probabilidg,d para la transicién del estado inicial |I) al estado final
|F'), que obtendremos mediante teoria de perturbaciones. Para comparar los resultados
tedricos con las medidas experimentales usuales para la eficiencia de dispersion Raman es
necesario integrar la expresidn (4.16) al rango de frecuencias de la radiacién dispersada

estudiado en el experimento. Llevando a cabo esta integral y utilizando la Ecuacién (4.17),
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obtenemos la eficiencia de dispersién por unidad de dngulo sdlido y unidad de longitud,

que sera la cantidad que utilizaremos para caracterizar el proceso de dispersién Raman:

d.S' wrwi nrLnd
= oy 2 2 Werl “19)

4.2 Dispersion Raman de primer orden. Amplitud

de probabilidad

Consideremos conjuntamente el sistema formado por fotones, fonones y electrones. El

Hamiltoniano de este sistema sera:
H=Hy+H , | (4.19)

donde Hy = Hgr + Hr + Hg es el Hamiltoniano que describe la evolucién libre de fotones,
fonones y electrones.y H; ='H Er + Hgp representa las interacciones electrén-radiacién y
electrén-fondn.

Desde el punto de vista de la teoria de perturbaciones, la dispersién Raman por un
fonén LO es un proceso de tercer orden. La amplitud de probabilidad correspondiente

puede escribirse como:

> (FIEP) B\ Hila)(alElT) w20)
(Ep — Er)(Ea — Ep) -
donde la suma recorre todos los autoestados de Hy. En el estado inicial tendremos un
fotén (wr, KL, €L), el sistema electrénico se encuentra en su estado fundamental y habra
n(wro) fonones de frecuencia wrop, siendo n(wro) el nimero de ocupacién de los fonones
LO. En el estado final tendremos un fotén (ws, &s, €s), n(wro) + 1 fonones de frecuencia
wro y el sistema electrénico vuelve a su estado fundamental. Estos estados inicial y final

pueden representarse de forma simbdlica como:

I} = |1L,0s;n(weo);0)
|F) = |0z,1s;n(wro) +1;0)

(4.21) .
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Introduciendo el valor de H en la Ecuacién (4.20), se obtienen seis contribuciones dife-
rentes. No obstante, en condiciones de resonancia (Ey préximo a E, g) todos los términos
menos uno pueden despreciarse, y la amplitud de probabilidad se simplifica:
— Z (OL: ls;n + 1; OIHERIOLa 037" + 17 ﬂ)

o (ﬁws - Ep + irp)

(0,0s;n +1;0|HEp|0z, 05,2, ) (4.22)

(TzwL - FE,+ iI‘a)

X (OL, OS; n; OIHER“-L’ OS’ n, a)

Wrr

Si hacemos actuar al Hamiltoniano Hgp sobre el estado del fonén, obtendremos el factor
v/n(wro) +1. Manteniendo en la notacidén unicamente los estados que caracterizan al

sistema electrénico, el resultado puede escribirse de forma mas compacta como:

0|HE Hgpla){a|Hgg|0
v PR |

Por lo tanto, el proceso de dispersién Raman de primer orden puede repreéenta.rse

mediante tres pasos sucesivos:

1. El fotdén incidente se absorbe, creando un par electrén-hueco en el estado intermedio
|).

2. Debido a la interaccién electrén-fondn, bien el electrén o bien el hueco se dispersan,

emitiendo un fondén y pasando al estado |8).
3. El par electrén-hueco se recombina, emitiendo un fotén dispersado.

En cada una de las interacciones se conserva la cantidad de movimiento, pero la energia se
conserva inicamente en el proceso global de dispersidn. Estos tres pasos pueden resumirse
en los diagramas de Feynman de la Figura 4.4. '

En general, el par electrén hueco, excitado tras la absorcién de un fotén de energia Awy,
corresponde a un estado virtual del cristal, es decir Awy, # E,. No obstante, puede darse
el caso de que estas dos energias coincidan, con lo que el par electrén-hueco sera real. En
estas condiciones se produce un aumento resonante en la eficiencia de dispersién Raman,

que puede comprenderse de forma cualitativa con ayuda de la relacién de incertidumbre
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fleo i

(b)

S — — Foton
Electron

Fonon
Hueco

Figura 4.4: Diagramas de Feynman de un proceso Raman de primer orden con emisiéon de un

fondén. (a) Se dispersa el electrén, (b) Se dispersa el hueco.

A

de Heisenberg. & Segun esta relacion, el tiempo de vida media de un par electron-hueco
virtual en el cristal serd tanto mayor cuanto menor sea la diferencia hui —FEa. Por otra
parte, cuanto mayor sea el tiempo de vida media del par, mayor sera la probabilidad
de que interaccione con un fondn, dispersandose a otro estado. Esto explica el aumento
resonante de la eficiencia Raman en las proximidades de las transiciones interbanda. La
situacion que acabamos de describir corresponde a una resonancia de entrada, puesto
que es el foton incidente el que coincide con una transicion interbanda permitida en el
cristal. Analizando le Ecuacién (4.23) vemos que en estas condiciones el segundo factor
del denominador adquiere su valor minimo. Otra forma de alcanzar las condiciones de
resonancia se consigue cuando el par electron-hueco dispersado es real, es decir lu>s = Ep.
En ese caso obtendremos una resonancia de salida. Finalmente, existe la posibilidad
de que en un determinado proceso las resonancias de entrada y de salida se produzcan
simultdneamente (doble resonancia). Los dos estados intermedios |a) y V3) seran rea-
les, lo que dara lugar a un incremento de la eficiencia Raman mucho mayor que en el

caso de resonancia simple. Por supuesto, para que estos procesos sean observables la
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transicion tiene que ser permitida, es decir, los tres elementos de matriz que aparecen

en el numerador de la Ecuacion (4.23) deben ser distintos de cero. En la Figura 4.5 se

©

Figura 4.5: Representacion esquematica de distintos procesos Raman de primer orden en condi-
ciones de resonancia, (a) Resonancia de entrada, (b) Resonancia de salida, (c) Doble resonancia.

Las transiciones resonantes se han representado mediante una linea continua.

representan esquematicamente tres procesos resonantes diferentes en la dispersion Raman
de primer orden. Las dobles resonancias en este tipo de procesos (DRRS) fueron obser-
vadas hacia mediados de los afios 80 en una muestra constituida por pozos cuanticos de
GaAs/AUGa"As. 24

Para que la dispersion Raman doble resonante via Frohlich tenga lugar, es necesario

elegir la concentracion de aluminio y la anchura del pozo de forma que la separacion
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entre los estados confinados A4/l y hh3 coincida con la energia de un fonon. En la Figura
4.6 se representa esqematicamente este proceso para un pozo cuantico de GaAs/AlAs.
Cuando un fotén de energia hujr = Eg+ £3/m+ Eleincide sobre la muestra, crea un par

electron-hueco real. A continuacién, el hueco interacciona con un fonén via Frohlich y es

- 140 A

out

hhl
Ih 1

hh2 hh3 JL

Figura 4.6: Representacion esquematica de un proceso de dispersion Raman doble resonante
inducido via Froéhlich en un pozo de GaAs/AlAs. La transicion doble resonante tiene lugar entre
los estados hhl y hh3 de la banda de valencia, resaltados en trazo grueso. En la figura se incluyen

unicamente los estados confinados mas significativos.

dispersado a la subbanda lhh. Finalmente, el par electron-hueco se recombina, emitiendo
un foton de energia KLJs = Eg+ £1//iA+ £1ie. Como la diferencia de energia entre los estados
hhl y hh3 coincide con lo energia de un fonon, el segundo estado intermedio es también
un estado real, y la doble resonancia tiene lugar.

En la Figura 4.7 se ha representado un proceso similar, mediado esta vez por la
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-45 A

out

hhl

LO
hh2

Figura 4.7: Representacion esquematica de un proceso de dispersion Raman doble resonante via
potencial de deformacion en un pozo de GaAs/AlAs. La transicion doble resonante tiene lugar
entre los estados hhl y Ih1 de la banda de valencia. En la figura se han incluido tinicamente los

estados confinados mas significativos.

interaccion electron-fonoén por potencial de deformacion. En este caso, la muestra debe
disefiarse de tal forma que la diferencia de energia entre las subbandas Akl y [hl de la
banda de valencia coincida con la energia de un fondén. EIl fotén incidente crea un par
electron-hueco de energia Eg+ Euh + Eu. A continuacion el hueco emite un fonén de
frecuencia htoio = E\hh —FEuh y se dispersa a la subbanda 144, emitiendo finalmente un
foton de energia hus = Eg+ E\hh + E\a

También han sido observadas dobles resonancias en un proceso Raman de primer orden
utilizando presion uniaxial. 76 Al aplicar presion uniaxial en la direccion [001] sobre un

semiconductor como el GaAs, se consigue romper la degeneracion de las bandas 4k y Ih en
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el punto T' de la zona de Brillouin, y para un valor determinado de la presién la diferencia
“de energia entre estas dos bandas es del orden de un fonén LO. La interaccién electrén-
fondn via potencial de deformacién acopla las bandas lA y hh, por lo que, eligiendo la
configuracién de polarizacién adecuada, estaremos en condiciones de observar la doble
resonancia. Es posible también utilizar campos eléctricos o magnéticos para variar la
energia de las bandas de forma continua y llegar a las condiciones de doble resonancia.
7,8,91

Finalmente, la eficiencia Raman se suele expresar en funcién de la polarizabilidad

Raman a:

B e B
dwsdQs > ©np AoV, M~

donde V, representa el volumen de la celda elemental. Comparando esta expresién con la

la]® (4.24)

Ecuacién (4.16) junto con la probabilidad Prz (Ecuacién (4.17)) obtenemos:

1/2

v L .
a= n_:)? vV2wroV.M* m Wri1(q, €s,€L) - (4.25)

Las reglas de seleccién asociadas a un determinado mecanismo de dispersién pueden

estudiarse escribiendo la polarizabilidad en funcién del tensor Raman:
a=¢&M R . | (4.26)

En un proceso de dispersion de un fonén LO en condiciones de retrodispersién sobre la

superficie (001) de un semiconductor III-V, la componente z del tensor Raman toma la

forma: |
0 app 0
§LO,DP= app 0 0 ; (4.27)
0 0 0

para la interaccién via potencial de deformacién, y:

ar 0 0
ﬁLo,F= "0 aF 0 , (4.28)
0 0 ar

si la interaccidn es via Frohlich, donde app y ar son las polarizabilidades correspondientes

a dichos procesos.



Capitulo 5

Dispersién Raman resonante de
primer orden con
campo magnético intenso:

Semiconductores masicos

En muchos experimentos de espectroscopia Raman, a la hora de interpretar un espectro
y obtener informacién sobre la muestra no es suficiente comprender cualitativamente los
mecanismos de dispersién. En un sistema complejo, como puede ser un semiconductor
sometido a la accién de un campo magnético, se obtienen un gran numero de resonancias
de distinta intensidad para cuyo anilisis es necesario desarrollar un modelo tedrico que

tenga en cuenta los diferentes mecanismos de interaccién electrén-fondn. °

En este capitulo, calcularemos la eficiencia de dispersién Raman en el caso de un semi-
conductor sometido a la accién de un campo magnético intenso en la direccién [001]. Para
ello nos basaremos en el modelo propuesto por Trallero-Giner et al., ? y procederemos al
calculo en dos pasos sucesivo. En primer lugar, aproximaremos la estructura de bandas
del semiconductor mediante un modelo de tres bandas parabdlicas. La simplificacién que
supone considerar las bandas en el contexto de un modelo parabdlico, permite compren-

der con mayor facilidad las reglas de seleccién implicadas en el proceso de dispersion y

95
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la posibilidad de dobles resonancias inducidas por la accién del campo magnético. En el
célculo tendremos en cuenta una posible anisotropia de las bandas de valencia, hecho que
no se considerd en el modelo parabdlico desarrollado en la Ref. 9 y que es caracteristico
de los semiconductores III-V. Posteriormente, generalizaremos los resultados incluyendo
la complejidad de las bandas de energia mediante el Hamiltoniano de Luttinger y com-
pararemos los resultados obtenidos en ambas aproximaciones. Describiremos los estados
electronicos intermedios mediante pares electron-hueco sin correlacionar, introduciendo
posteriormente una correccién excitdnica a la energia. Los resultados se utilizaran final-
mente para analizar la dispersién Raman en semiconductores III-V, particularizando al
caso del GaAs en las proximidades del punto Ey.

Este modelo se desarrolla con la intencién de comparar el resultado con los espectros
de ma.gﬁeto—Raman de materiales masicos y al mismo tiempo nos servird de base para la

comprensién del modelo-bidimensional que estudiaremos mds adelante.

5.1 Modelo parabdlico

Como vimos en el Capitulo 4, el Hamiltoniano total del sistema formado por el sélido

y el campo de radiacién puede escribirse como suma de tres contribuciones:
H = Ho+ Hgp + Hep (5.1)

donde Hgr y Hgp son los Hamiltonianos de interaccidén electrén-radiacién y electrdn-
fonén respectivamente. Hj es el Hamiltoniano sin perturbar que engloba la energia de
los electrones en el criswal bajo la accién del campo magnético, junto con la energia de
fonones y fotones. Utilizando los resultados obtendos en los Capitulos 2 y 3, podemos
escribir este Hamiltoniano en funcién de los operadores de creacidn y destruccién de las
distintas particulas:

Ho= Y ho(R) (@l stne +2) + 3 As(@(dlydig+2) + 2 Baililituit3) 5 (52)

RiE (3] Ad

donde &L'c. vd J{ ;7 son los operadores de creacidn de fotones y fonones respectivamente, con

la misma notacidn utilizada en el capitulo anterior. éL.,- es el operador de creacion de un
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electrén en la banda ¢ con nimero cuadntico a y energia E, ;.
_ En el contexto de la aproximacion de la funcién envolvente y considerando bandas
parabdlicas, las energias E,; se obtienen como- autovalores del Hamiltoniano (2.48) del

electrén en un campo magnético. En el gauge de Landau se tiene:

_ h? ? A 52 R 8 heB 3
2mgy, 022 2migy, Oy? 2m,; 022 zm,,y'.a:ay
(5.3)
e?B?

+

2 + -e—g,-‘S’,B Oy = FEsi®a;
mg

2y

donde hemos sustituido la masa del electrdn libre por la masa efectiva del electrén en la
banda 7, teniendo en cuenta una posible anisotropia en la direccién z respecto al plano
zy. g! es el factor de Landé efectivo del electrén en la banda :. El nimero cuantico
a incluye el nimero cudntico de Landau /V; del estado de la banda correspondiente, las
componentes del vector de onda k, = p,/h y k, = p./Rk asi como la tercera componente
del spin Am, = £4/2.

Como solucién de la Ecuacién (5.3) obtenemos la energia y la funcién envolvente de

cada estado (Ecuaciones (2.49), (2.50), (2.51) y (2.52)):

_ X% 1 )
EN; k.. m., = -+ hWC;(Ni + ") + ppgims B
] T 2‘)1)'22‘. 2 (5 4)
(DN.'.ky‘-,k,,- = o eilkyiutks2) o) N:(z = zoi)x(ms;) ’

donde z¢; = FA%k,, dependiendo de que se trate de electrones (—) o huecos (+). we; =
eB/m,, es la frecuencia ciclotrénica del electrén en la bandaz y A = W el radio de
su orbita.

Para calcular la eficiencia de aispersién Raman en presencia de un campo magnético
utilizaremos un modelo de tres bandas: una banda de conduccién, ¢ y dos bandas de
valencia que se corresponden con las bandas de huecos pesados (vas) y huecos ligeros

(vin). Partiremos de la ecuacién (4.23) que nos da la amplitud de probabilidad de la
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transicién del estado inicial |I) al estado final |F):

: 0|Her|B){(B|HEep|a)(a|Hgr|0
= T,

La suma se extiende a todos los estados electrénicos intermedios |a) y |3), que considerare-
mos como pares electrén-hueco. En el estado inicial, los electrones ocupan completamente
la banda de valencia. Por interaccién con el campo de radiacién se produce la absorcién
de un fotén de frecuencia Awr, vector de onda X y polarizacién €, creindose un par
electrén-hueco virtual (estado |a)). La funcién de onda del par electrén-hueco se obtiene
como producto de las funciones de onda del electrén (e) y del hueco (k) en la banda

correspondiente, y la energia del par sera la suma de sus energias individuales:

ﬁ,2k2 ﬁ2k2 ‘
E°=Eg+zm"+2m’“+ﬁwccuv+ L)+ gy (M + )+ysB< M.+ Gima) > (5.6)
lo) = V,,a eilkvetheed) gilhanvthn) yy (2 — 20 Yu, (2 — Toa)X(Ma.)X(Ma)lev) , (5.7)

siendo E, la energfa prohibida entre la banda de valencia y la de conduccidén. Las funciones
|c) y |v) representan la parte periddica de las funciones Bloch (Tabla 2.1). Utilizando la
Ecuacién (3.14) en la aproximacién dipolar (# = 0) y la funcién de onda definida en
la Ecuacién (5.7), obtemos los elementos de matriz de la interaccién electrén-radiacién.

Para la absorcién del fotén incidente se tiene:

- 1 e | 2xh - A |
(O‘IHE'R|0> = m_o‘/m; ﬂ%wLV(cleL ) P|v>6kyh,kye-~v1, Sk‘hrktg—‘lz, ON.Ny s (58)

y para la emision del fotén dispersado:

2rh
mo 47r50 niwsV

(01HER|B) =

(v]es - Plc)é’.kg,e Ky, +rys 5k;¢,k',h+s,s ONINL (5.9)

donde hemos tenido en cuenta la ortogonalidad de las funciones de onda del oscilador
armonico en la aproximacién dipolar.

El elemento de matriz de la interaccién electrén-fondn correspondiente a la emisién de
un fondn se obtiene a partir del Hamiltoniano

Hip=Y 87 z:f\, énidl (5.10)

AN
]
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deducido en el Capitulo 3 (Ecuaciones (3.58) y (3.67)). El conjunto de mimeros cudnticos
de nuestro problema es ahora [i) = |N., N, ky., Ky, Es., kzp , T, ms,) con un electrén yl
un hueco en las bandas ¢ y v respectivamente (|A) = |¢,v)). La constante de acopla-
miento Sj\\';’ depende del tipo de interaccién que consideremos (potencial de deformacién
o Frohlich). Estudiaremos el espectro Raman que se deriva de cada uno de estos procesos

por separado.

5.1.1 Interaccidén via potencial de deformacién

Para calcular el elemento de matriz de la interaccién electrén-fonén via potencial de
deformacidn, partiremos de la expresién (3.59) para la constante de acoplamiento del par

electrén-hueco con el fonodn:

UO\/_ (’\I,JID (T‘e) —ig- r.5u o = Dh(rh) “T-Fh‘sc,c’l/\, 1) . (5‘11)

S (@ =

Segun vimos en el Capitulo 3 (Tabla 3.3), la interaccién via potencial de deformacién
s6lo acopla bandas de valencia diferentes (Ah* « [h¥) y el elemento de matriz de la
interaccién para un estado de la banda de conduccién, (c|D.(7.)|c), se anula por razones
de simetria. Por lo tanto, el proceso de dispersién tiéne lugar exclusivamente en la banda
de valencia. Utilizando la funcién de onda (5.4), sus elementos de matriz vienen dados

por:

_ugV3

(X, j|HgplAd) = 2o ONeuN1Okyy ki, ke ki Okt iy —ay Okt ey a0 Do

(5.12)
X /uN;‘(x — o) €7 up, (z — zon) dz

donde DY, = (v|Dx|v’) y la integral tiene solucién analitica:

/ up: (z — Tos) ey, (z = Zon) dz = e""\zq’(ky"'%)KNmNﬂ(-)\q,,, —Ag:) . (5.13)

o0

cuyo valor depende de la funcién Knm(p) definida como?!®

- min(nl,m!) . 2 [/ p =l (6= F)(n—m) T ln=m]
= 0 inem| - [ 2 ' nem 5.14
‘[{ﬂym(p) max(n!’m!) i € \/‘2‘ € L n(n m)( ) ’ ( )
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con p = (pz,py) ¥ ¢ = arctan(Et). Las funciones L}'(z) son los polinomios de Laguerre.
19! Introduciendo el valor de los elementos de matriz (5.8), (5.9) y (5.12) en la Ecuacién
(5.5), obtenemos la expresién final de la amplitud de dispersidn:
” e? 2rh < (cler - plvi) Dji (€5 - 7le) uo/3
W, = —4/ 1 )
Fr n(wro) + dreq md ; Vnsnr/wswg 2ao X

e—iA’qz(ky‘!zy‘) KNJV(—-/\qy, —Aq::)5q,.06qy.0
3 2
2 %‘ﬂ R (N +1- ﬂu))(%% + ko (N + 1 = Bs;))

(5.15)

X

’

N

donde los indices 7, j recorren las bandas de valencia y hemos utilizado las abreviaturas:
I3

hwy(sy — Eq, — pBB(97 + g7, )ms, + il
Ao,

Brisyk = ) k=17 . (5.16)

#2, s la masa reducida del par electrén-hueco en la banda & correspondiente a la direccién
2y @, =eBfpgy,.

Para obtener la expresién (5.15) se ha tenido en cuenta la conservacién del spin y la
aproximacion dipolar, tomando £, =~ Fs‘s =~ 0. Como indican los indices de la funcién K en
la Ecuacién (5.15), el nivel de Landau se conserva durante la transicién. Esto es debido a
que, tanto en el proceso de absorcién como en el de emisién de un fotén (Ecuaciones (5.8)
y (5.9)), el nivel de Landau de la banda de valencia y de conduccién deben coincidir. El
hecho de que el electrén se mantenga en el mismo estado durante la dispersién determina
que el nivel de Landau de la banda de valencia también se conserve, como queda reflejado
en el diagrama de Feynman representado en la Figura 5.1.

A bajas temperaturas, el nimero de fonones en el cristal serd pequefio, y podremos
simplificar la expresién (4.23) de la amplitud de probabilidad del proceso Raman tomando
n(wro) = 0. Realizando las sumas en las componentes &, y k, del vector de ondas de
forma explicita, es posible obtener una expresién compacta de la eficiencia de dispersién.
Los valores de k, estin limitados por la condicidn de que el centro de la drbita ciclotrén
debe encontrarse en el interior del cristal. Mediante la Ecuacién (2.53) evaluamos en el

Capitulo 2 el nimero de estados con k, diferente, y la suma sobre k, vendra dada por:

Vs

—iA%qzky _ =
kz e 9zhy — 572 6%'0 . (0.17)
v
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N,Ky, Kz

i (€0] fleo

N$'Ky-qya'KZ-qZ

fleo

Figura 5.1: Diagrama de Feynman de un proceso de dispersion Raman resonante de primer
orden en presencia de un campo magnético. Para la interaccién electrén fonén por potencial de

deformacion, la dispersion del fonon se produce tinicamente en la banda de valencia.

Debido a la conservacion del vector de ondas, durante el proceso de dispersion se crean
unicamente fonones muy proximos al centro de la zona de Brillouin. Haciendo la apro-
ximacion ~ k 0, debido a la ortogonaiidad de las funciones del oscilador armonico, la
integral (5.13) toma simplemente el valor yvht;v;- Este resultado es exacto para un pro-
ceso en la configuracion de retrodispersion: si la luz incide a lo largo de la direccion z y es
dispersada en la misma direccion, tanto el momento del foton como el del fonon tendran
unicamente componente a lo largo de este eje, por lo que gx = gv = 0y la integral toma

el valor £Hhl/v'.

La suma en &, puede transformarse en una integral:

->_ U
tr > J '

y evaluarse de forma explicita. Desarrollando el integrando hasta segundo orden en gz, 9

la amplitud de probabilidad toma la forma:

WFI = 22 Io(i,j)RDp(i3Li,(3sj) (5.18)
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donde se han definido las funciones®:

iv2 (cléL - p'lvi) DY (v;]e€5 - ple
Io(z,1)=—p/-<lL P lvi) ,(lezs Ple) ugv3 (5.19)
1s7L (hwphws)!/ Modo
y
#BBR, ep a:ﬂL. =N —3)7* —(a;jBs; = N — 3)™2
R ﬂiwﬂ i) = ¥ = F- - 1\ - — - 5.20
DP( L LJ) ﬁwc,-ﬁch A P l_a 1)(N+ 2)+( lﬂ$i-a; lﬂLj) ( )

La dependencia de la amplitud de probabilidad con el campo magnético aparece de forma

explicita. ap = 4weoh?/moe? y Ry = h?/2moa% son el radio de Bohr y el Rydberg del
)

dtomo de hidrégeno respectivamente. La relacién entre la masa reducida en las direcciones

z y zy interviene en la expresidn final a través del factor de anisotropia oy, definido como:

ap = Fz , k=17

Ky,

La amplitud de probabilidad es proporcional al campo magnético B, por lo que la
eficiencia de dispersién aumentara cuadriticamente con el campo. Esta depen-
dencia puede ser atribuida a la cuantizacidn del movimiento en el plano zy. La eficiencia
de dispersién Raman se obtiene a partir de la amplitud de probabilidad mediante la

Ecuacién (4.18):

dS ws)? 3Vul . - v e
o= (2) Tt el 1o Dy (sl 7100 1 Roe(Bus )| (521
. 0 0

Las reglas de seleccidn del proceso Raman de primer orden se obtienen del analisis del

elemento de matriz:
(cler - Plvi) Dy} (vjles - ple) . (5.22)

Consideremos un experimento realizado en condiciones de retrodispersién, en el que la luz
es dispersada por la superficie (001) de un semiconductor III-V. Supongamos ademds que
se aplica un campo magnético en la conﬁgura.cién de Faraday: B || +3,k; || —B. En ese
caso, como hemos visto en el capitulo anterior, la interaccién electrén-fondn via potencial
de deformacién sélo acopla estados de la banda de huecos pesados con huecos ligeros,

de acuerdo con los resultados de la Tabla 3.3: |3/2,£3/2) « |3/2,F1/2). Las reglas de
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o 1 . .. . 1 . ..
€ = —\75(6, + 1€y) é_ = E(e, —1&y)
Transicién | (c|é; - p|v) || Transicién (cle- - plv)
U, Sel i%P vh —cl ir—nﬁ-g-P
vy, —ct i%% o —cl i?%
v, —cl i? -§-P vt =l if_;?_ %P

Tabla 5.1: Reglas de seleccién para un proceso de absorcién en la apro-
ximacién dipolar (bandas parabdlicas). Se ha considerado luz circularmente

polarizada.

103

seleccion correspondientes a la interaccion electrén-fotdn se recogieron en la Tabla 3.1,

que repetimos aqui para mayor claridad (Tabla 5.1). Teniendo esto en cuenta, podemos

determinar con facilidad las transiciones para las que el elemento de matriz (5.22) es

distinto de cero. Las transiciones permitidas en el caso de polarizacién circular aparecen

en la Tabla 5.2. Hay que destacar que no es posible separar los procesos correspondientes

a spin diferente: para cada polarizacidn son posibles transiciones en las que intervienen

estados de la banda de conduccidn tanto con spin hacia arriba como hacia abajo.

Las reglas de seleccién de la transicién v; — v; via potencial de deformacién pueden

resumnirse en las siguientes condiciones sobre los nimeros cudnticos que caracterizan los

distintos estados:

Aj=Ji—jj=0,%x1 ,

Amy,=m, —m,, =0 ,

AN=0 , - (5.23)
2 para z(oc~,0%)z

Amj =mj, —mj; = e o
—2 para z(ot,07)z

donde hemos utilizado la notacién usual 7(g*, o)z para indicar la configuracion de re-
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(cley - plvi) Dyi (vileZ - ple) || (cle- - plus) Dyi (vjles - Fle)
v; — v; zZ(+,-)z Vi — v; Z(—,+)z
_ ,m2P2 _ ,m2P2

vhh — v,'; -1 3%2 do (l) ‘U}Th —_ vlh (3 3‘;12 do (T)
_ ,m"’P’ _ ,m2P2

Ui — ”}fh -1 3;12 do (1) || vk — Upp | 3(;12 do (1)
_ 2m? p? - 2m2P?

V5o — ”;Th —1'# do (T) ”; = Upp | 2 322 do (1)

2 p2 2 p2
v, — v _iQT;’;f do (1) || v, = v i2rng do (1)

Tabla 5.2: Valor del elemento de matriz (c|éL - plvi) Dyi (vj|€5 - Flc) para
las distintas transiciones permitidas en un proceso Raman de primer orden
mediado por la interaccién via potencial de deformacién. Las flechas indican

el spin de la funcidén de onda del electrén en la banda de conduccidn.

trodispersidn con luz incidente en la direccién —z y polarizacidn circular cruzada. Las
configuraciones de spin paralelo (2(c*, 0%)z) estdn prohibidas.

A continuacién consideraremos la posibilidad de obtener dobles resonancias en este
tipo de procesos. Como vimos en el Capitulo 4, las condiciones de doble resonancia se
obtienen en el caso en que la energia de la radiacién incidente y dispersada coincidan con
dos transiciones electrénicas interbanda. En esta situacidn, la diferencia de energia entre
los estados intermedios @ y @ involucrados en el proceso Raman debe coincidir con la

energia de un fondn:

E, —-Eg = Awro s

y los denominadores de la Ecuacién (5.5) se anulan salvo en su parte imaginaria, con lo que
la contribucidén de la doble resonancia al proceso de dispersion es enormemente grande.
La condicién de doble resonancia puede alcanzarse aplicando un campo magnético lo
suficientemente intenso: por accién del campo, la degeneracidén de las bandas de valencia

en el punto I' se rompe y las bandas de huecos pesados y ligeros se separan. Debido a
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qﬁe cada una de estas bandas tiene una masa efectiva diferente, es posible encontrar un
campo magnético de intensidad adecuada para que su separacién coincida con la energia
de un fonén. ® El valor de este campo se obtiene utilizando las Ecuaciones (5.5) y (5.16):

K2K2
ﬁULO + Egj - Eg.- - T" (‘1— - -1—:')

Mg, Mg,

BRE = 3 , (5.24)
pa(@N +1) (22 - 2) + us(gj, — o7,

m,,-yl-

donde se ha tenido en cuenta la posibilidad de que a los estados 7 y j de la banda de
valencia les corresponda una energia prohibida diferente. Debido a que la densidad de
estados del sistema es divergente en k, = 0, la mayor contribucién a la eficiencia de
dispersién corresponde a estados con k., = 0. Teniendo esto en cuenta, la frecuencia de
la radiacién incidente a la que ocurre la doble resonancia puede escribirse en funcién del

campo magnético como:

heBDR

TVi

ﬁwPR =FE, +

1 .
(N +3) + #eBR™M: + gi)ms (5.25)
El dltimo sumando suele ser despreciable frente a los demads, por lo que la frecuencia de

resonancia es pricticamente independiente del nivel de Landau (Ecuacién (5.24)).

5.1.2 Interaccidn via Frohlich

En este caso, la interaccién electrén-fondn estd caracterizada por la constante de aco-

plamiento que obtuvimos en el Capitulo 3 (Ecuacién (3.68)):

3 Cr 1 TP —iG-F) .
Sy = qFﬁp\,qe TP b — € TGN, 5) (5.26)
donde Cr es la constante de Frohlich. En este tipo de interaccién, tanto la banda de
conduccién como la de valencia intervienen en el proceso de dispersién. Utilizando las

funciones de onda de los estados intermedios (Ecuacién (5.7)), el elemento de matriz de
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la interaccion Frohlich para la emision de un fonén viene dado por:

Woil B IAd) =
i 2 = -9
(SN"'N'It&"vmkim Oz, ko Ok kye—ay Okt ks =gs € Nz lhoe -’l)KN,.N; (Agy, —Agz)
Y _q
= NN 5ch'"§,¢ Ok, Ko 5k'v;. kyp “?vak'z;.'k'h‘qt g™V axlkn -})I(Nh'NI’n(—/\qy’ —’\q“))

Cr
oV

X

(5.27)

PorJ1 lo tanto, si alguna de las componentes g o g, del momento del fonén es distinta

de cero, la funcién Ky n+ tomard un valor diferente de cero, y la interaccién Fréhlich
permitird acoplar estados con distinto nimero cudntico de Landau N.

La interaccién del electrén con los fonones del cristal da lugar a un nuevo estado ex-
citado que recibe el nombre de polarén. 3! La importancia de este efecto depende del
cardcter polar del material y se refleja en un cambio en la autoenergia de los estados
electrénicos. Este cambio puede tenerse en cuenta como un aumento en la masa efectiva
del electrdn, 32 que en presencia de un campo magnético da lugar a una disminucién de
la pendiente de los niveles de Landau. La interaccidn electrén-fonén adquiere especial re-
levancia cuando es de tipo resonante, es decir, en el caso en que la energia que separa dos
niveles de Landau coincida con la de un fonén LO. En estas circunstancias puede produ-
cirse la transicion del electrén desde el estado de energia superior al de menor energia, con
emisién de un fondn LO. La excitacion elemental resultante de esta interaccién se conoce
como magnetopolarén y da lugar a un cambio brusco en la pendiente de los niveles de
Landau en funcién del campo magnético (anticruces). En lo que sigue, despreciaremos el
efecto del magnetopolardén en los niveles de energia.

Dado que la interaccién electron-fotén conserva el nivel de Landau y que la emisidn
de un fondn se realiza de forma alternativa en la banda de conduccién y de valencia, el
nivel de Landau permanece constante dura.nte el proceso de dispersién Raman, incluso
en el caso en que ¢: 6 ¢, sean distintos de cero (ver Figura 5.2). Por otra parte, en la
configuracién de retrodispersién las componentes ¢ y ¢, del momento del fonén serdn

cero, por lo que Kty = 8n1 v ¥ las expresiones finales de la amplitud de probabilidad se
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N.-icy-qy.-icz-qz

11)
®)

Figura 5.2: Diagramas de Feynman que contribuyen ala eficiencia de dispersion Raman resonante

de primer orden en un proceso tipo Frohlich. El fonon puede ser dispersado bien en la banda de

conduccion (a) o bien en la de valencia (b).

simplifican significativamente.

Recogiendo estos resultados, obtenemos la amplitud de probabilidad del proceso:

W e2 2rH (cle£, *p |ut) (ut|e| *p|c) Cp V23
FI =
4710 rnl VrtsTjLNJI qy/v2irXl1
1 i 1
X
?N J[(TA +  tecAN+ i - fe))llTA + + i- fe)
1
0 (Nv+ |-fe)
(5.28)

donde el indice i recorre las distintas bandas de valencia. La suma en ky se ha hecho

explicitamente utilizando la Ecuacion (5.17). Transformando la suma en kz en una integral

¢ integrando, podemos escribir la amplitud de probabilidad como:

WFI = ~ A0(i) RF(fILi,Psj) (5.29)
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donde: -
o ()T
% i [(BLi = N —3)*7* + (Bsi = N — 3)'*]® (5.30)
i Bri—N—3)(Bsi— N -}~
o iV2 (cler - Flui(wilés - Flo) |CH| -
Adli) = —USUL (hw[,ﬁws)li . moq\/v(’\%)z (5.31)

L.a amplitud de dispersién Raman para este tipo de interaccién es también proporcional
al campo magnético B.

Es interesante resaltar dos caracteristicas fundamentales del proceso Raman via Fréhlich
en materiales masicos. Por una parte, la eficiencia de dispersién es proporcional a ¢2 por
lo que, como ya habiamos adelantado en el Capitulo 3, es un proceso prohibido en la
aproximacién dipolar. Por otra parte, la amplitud de probabilidad es proporcional a la
diferencia de masas efectivas del electrén en las bandas de valencia y de conduccidén. Las
contribuciones del electrén y el hueco al proceso Frohlich se cancelan parcialmente, y las
resonancias seran muy débiles en aquellos semiconductores en los que la curvatura de las
bandas de conduccién y de valencia sea similar.

Puesto que la interaccién Frohlich es diagonal, las reglas de seleccién del proceso Ra-
man quedan determinadas por las transiciones permitidas durante la interaccion electron-
fotén y pueden resumirse en las siguientes relaciones entre los numeros cuanticos que

caracterizan a cada estado:

Aj=0 ,

Am, =0 ,

™ (5.32)
AN=0 |,

Am; =0

En la Tabla 5.3 se resumen las transiciones posibles para luz circularmente polarizada en la
configuracion paralela, mientras que la configuracién cruzada queda prohibida. Mediante
la interaccién Fréhlich no es posible acoplar bandas diferentes, por lo que con las aproxi-

maciones que hemos realizado, los procesos doblemente resonantes estan prohibidos.
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(cle} - plui)(vslex - Ple) || (cle- - plui)(v;léZ - 7lc)
vi—=v; | H+,4+)z || viov | #H=,-)z
_ _ | m2P? m2P?

Uph > Vpn ;2 () ”Ih - ”:h ;2 (1)
_ _ | mip? m2P?

Vih = Vin ,3%2 7 (T), ”17; - ”?;: 3;12 (1)
. _ | 2m2pP? - 2m2P?

vao — Yy 3;2 (T) ’U_;: - 'Uj; 3;2 (l)
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Tabla 5.3: Valor del elemento de matriz (c|€r - p|vi)(v;|€5 - Plc) para las dis-
tintas transiciones permitidas en un proceso Raman de primer orden mediado
por la interaccién Frdhlich. Las flechas indican el spin de la funcién de onda

del electrdén en la banda de conduccidn.

5.2 Modelo no parabdlico. Hamiltoniano de Luttin-
ger

Si queremos elaborar un modelo realista para la dispersién Raman, tendremos que
renunciar a describir las bandas de energifa del semiconductor de forma sencilla mediante
la aproximacién parabdlica. Debido fundamentalmente a la degeneracion de las bandas
de hueco pesado y hueco ligero en el punto T, los estados electrénicos no pueden apro-
ximarse simplemente por el producto de funciones Bloch puras por la funcién envolvente
correspondiente. Al alejarnos del centro de la zona de Brillouin el cardcter de las bandas
se mezcla, dando como resultado una combinacién lineal de las funciones base de partida.
La aplicacién de un campo magnético rompe parte de la degeneracién de las bandas de
energia, cuantizandolas en niveles de Landau que a su vez se mezclan entre si. Como vimos
en el Capitulo 2, las bandas de eﬁergia. pueden describirse adecuadamente mediante un
modelo més general que tenga en cuenta este acoplamiento. Utilizando un Hamiltoniano

k- p para los estados de la banda de valencia, vemos cémo el mimero cuantico de Landau

N deja de ser un buen nimero cuantico y la dependencia de los niveles de energia con el
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campo magnético se modifica. El acoplamiento entre las bandas se refleja en un espaciado
no uniforme de las resonancias observadas a ca.mpo- magnético constante.

A pesar de la complejidad de las bandas de energia, es posible extender los resultados
obtenidos en este capitulo utilizando un Hamiltoniano més realista. Para estudiar los
efectos de la no parabolicidad en el espectro Raman consideraremos el acoplamiento entre
las bandas de huecos pesados y ligeros mediante el Hamiltoniano de Luttinger 4 x 4 de
la Ecuacién (A.3) del Apéndice A. Supondremos que la banda de energia prohibida del
semiconductor es ancha, lo que nos permite representar la banda de conduccién mediante
un modelo parabélico. La influencia de la banda de split-off sobre los niveles de energia
suele ser pequedia y no la tendremos en cuenta en los cdlculos. Finalmente, describiremos
el sistema en la aproximacidon axial, lo que equivale a despreciar el acoplamiento entre
niveles de Landau cuyo indice difiere en cuatro unidades. 47 Con estas aproximaciones,
los estados de la banda de valencia pueden representarse en la base de momento angular
3/2 mediante la matriz (2.62), donde el potencial V(z) es cero en el caso del semiconductor
masico que estamos considerando. En el contexto de este modelo, las funciones de onda

del sistema vienen dadas por una combinacién lineal de las funciones ®n;, . k,. (Ecuacién

(5.4)):

alnvkth

1 . ) B .
o —_ ik y the, 2z an,Rzy
nkyp ik, T Vi eTvRT e . Cz/z Un—3V32 + C,,, Un—2V1)2

a,ﬂ,kg a’n'k!h

+ C.ip “r_z-x”-m +Clsp unv_s,,,) (5.33)

1 ; k
_ tky, y ks, 2z @, n Kz,
= —Vl/a e "YhY e he . Z Cm un_(m+3,2)vm ,
m=43/2,%1/2

donde, como es habitual, hemos tomado v, = |3/2,m) y n es el nimero cudntico orbital
de Landau. La magnitud de los coeficientes del desarrollo, Cﬁ"‘""h, determinard la im-
portancia relativa de cada banda en la mezcla. A cada uno de estos estados le corresponde
una energia que denominaremos gy k, -

Los estados de la banda de conduccién vendrdn dados por:

1 . .
c _ tkyey ikze
Nykye kzem T Vs ¢ ¢

1 ..
" Un—(mtajnCm = Vi ety etetuyen (5.34)
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conm==%1/2, cn=11/2,m) y N=n—m—3/2.

Al calcular los elementos de matriz de las interacciones electrén-fotén y electrén-
fonén, obtendremos como resultado combinaciones lineales de los elementos de matriz
correspondientes al caso parabdlico. Para la interaccién electrén-fotén tendremos, en el

caso de absorcién:

_ 1 e 2rh
(O‘IHERI()) = m_o \/4T€o- nzvag"ymkye-"vL ‘Skzh,ku~~:z. X
' - (5.35)
vn |kl. ) - :o
X ) Ca ™R mammism (ClEL - Plom)
m=+3/2,£1/2
y para la emision de un fotdn:
1 e 2nh
+ —_
(0| HzglB) = ™o \/MV q§w5V5k9="‘3r-+‘”$ Bk ks, +mas X ‘
‘ (5.36)
=a';n} k. —— A
X D O MRy (e (V€5 - 1)
m=+3/2,%1/2

Consideraremos la interaccién electrén-fonén de nuevo separadamente para procesos

via potencial de deformacidn y via Fréhlich.

5.2.1 Interaccidn via potencial de deformacién

Utilizando la definicién de la constante de acoplamiento para la interaccién electrén-
fondn via potencial de deformacién y teniendo en cuenta las funciones de onda (5.33) y
(5.34), el elemento de matriz de la interaccién para un proceso con creacién de un fonén

viene dado por:

. ) uoV/3 —ia2 %
’ + — A k
(/\ ,]IHEPI/\, z) = - 2(10 5NQ,N£5/¢“,1;§€ 5ktevklz¢ 5"§h'kyn'qv5klzh'k‘h'q' € g=( YRhT2 ) X
ta,m.,k; a’,n;,,k; m
X Z C POt MDY KN (= Ay —Az)
mrm':f{ﬁ N
(5.37)

con Ny =np — (m +3/2) y N, =nj, — (m' +3/2).
Sustituyendo los elementos de matriz de cada interaccidn en la expresién (5.5), obte-

nemos la amplitud de probabilidad del proceso. Para simplificar las expresiones finales
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realizaremos exbh’cita.mente la suma en k, y consideraremos la configuracién de retro-
dispersién, con lo que ¢; = ¢, =0y Ky = dnnv. Dado que la interaccién via potencial
de deformacion esta permitida en la aproximacién dipolar y teniendo en cuenta que el
vector de’ondas del fondn es muy pequeno, tomaremos ¢, = 0. La integral en k; no puede
llevarse a cabo analiticamente, puesto que tanto la energia como los coeficientes C2:m*
dependen de esta variable y no tienen una expresién analitica sencilla. La amplitud de

probabilidad puede escribirse como:

Fn’,n,k, . Galn’,k, ES
WFI Z Z / - ( ) o ,N ( ) - (5_38)
t ac’ N,m, (hwz' - ENk Jg + i )(hws - EN]C g + 2I‘°I)
Con el fin de simplificar la expresién final se han definido las funciones:
aljc\;(é‘la) = Z (cler - EIUM)C;'n'kté‘N,n—(mﬂ/z) ) (5.39)
m=#1/2,4£3/2
vn Wk wa’ n' K
G @)= D (omlEplOCR T B b misrn (5.40)
m=+£1/2,£3/2
F:l"z,kx — Z C;a'"'k‘ C:‘I’""k' Dz:’ 6n-m.n’—rn' . (5.41)
mm'= £1/2

KPF es una constante que depende de las caracteristicas de la radiacién incidente y
dispersada en el cristal y es proporcional al campo magnético aplicado. Viene dada por:

-1 1 uoV3

- nLns (Awphws)}? Tmoag

KPP =

BBRyaB (5.42)

La energia Ey; . es la energia del par electrén hueco y se obtiene como suma de la

energia del electrén y del hueco correspondiente:

212
z

1
ENkams = Eq + Bayn . + +hwe (N +35) + pagima B . (5.43)

e

Con el indice de Landau N nos referiremos siempre a la banda de conduccién, mientras
que el numero cuantico orbital de Landau n caracteriza el estado de la banda de valencia.
De la misma manera que en el modelo parabdlico, las transiciones mediadas por la
interaccion potencial de deformacidn tienen lugar inicamente en la configuracion de pola-

rizacién cruzada, con 2(¢~,0%)z y Z(0*,07)z. En la configuracién Z(c~,0%)z es posible
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-acoplar niveles de la banda de valencia con An = n—n’ = 2, mientras que z(ot, )z aco-

pla aquellos con An = —2, de forma que el nivel de Landau de las componentes implicadas
en la transicién se conserve: AN = 0. Puesto que ¥ no es un buen nimero cudntico para
los estados de la banda de valencia, el nivel de Landau de la banda de conduccién puede
diferiren 0, 1, 2 6 3 unidades del valor del niimero orbital de Landau. Para comprender las
reglas de seleccién del proceso con mayor claridad, analicemos con detalle la dispersién en
una configuracién particular. Si el fotén incidente esta polarizado a derechas (ef, = &,), la
interaccién electrén-fotén puede crear un par electrén-hueco, con el hueco perteneciente
a la banda v_;,; o bien v_,;; (Tabla 5.1). Supongamos que el electrén es excitado a un
estado de la banda de conduccién con nimero cudntico de Landau N. En ese caso, puesto
que la interaccidn electrén-fotén es proporcional a dx,n—(m+3/2), €l nimero cudntico orbital
de Landau que caracteriza al hueco, n, puede tomar los valores N é N + 1, para spin
(1) v (T) respectivamente. Analicemos ahora el fotén dispersado. Dado que €5 = é_, el
hueco puede pertenecer a las bandas v/, 6 v;/;. Como el electrén permanece en el mismo
estado a lo largo del proceso de dispersién, n’ podra tomar los valores N +2 é N + 3 para
spin (]) y (T) respectivamente. El spin del electrén se conserva durante el proceso, por lo
que las transiciones permitidas en esta configuracion de polarizacién seran aquellas con
An = —2, siempre que la interaccidn electrén-fondn via potencial de deformacion permita
el acoplamiento de los estados implicados. Estudiando la expresién (5.41) vemos que éste
es precisamente el caso, y la transicidn es posible. Mediante un anélisis similar se obtiene
el resultado An = 2 para la configuracién de polarizacién z{(¢~,0%)z. Hay que resaltar
que las reglas de seleccién del proceso via potencial de deformacién seguirian siendo las
mismas ain en el caso en que ¢; 6 gy fueran no nulos, puesto que los valores de Ny, y Ny
en la expresién (5.37) quedan determinados por las reglas de seleccién de la interaccién
electrén-fotdn y el elemento de matriz Dg:,, de forma que el proceso Raman es permitido

unicamente cuando N, = Np..
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5.2.2 ' Interaccidén via Frdhlich
" Para la interaccién Frohlich con emisién de un fonén obtenemos el element;) de matriz:
(Nogl HEe 1A4) =

(6""'"5. Sav Sy g, Ok, Bk ey Okt ry -z € 9= TNy, 1(Agy, —Ags)

—iX2g. (Ko, — 3L
—_ ‘SNe»Néakyuk(,.ékzuk 5’¢y J‘w.—qv‘s"z - iAgs(kyy —F) %

= k C":"'I ,k; . C*
y Z Cma,nh- O "KNm.N,’,.(—/\va —’\qr)) : /F !
m=t/3/2 q V
+1/2

(5.44)
con N], = n} — (m + 3/2). De la misma forma que en el caso anterior, los valores de
n} y ns quedan determinados por la interaccién electron-foton, que conserva el nivel de
Landau. Por lo tanto tendremos n), = np y N' = N. Como venimos haciendo hasta
ahora, obtendremos la amplitud de probabilidad para un proceso en configuracién de
retrodispersién, es decir, con (¢ = ¢, = 0). Utilizando las funciones G:'k G'"k'
definidas por las Ecuaciones (5.39) y (5.40), la amplitud de probabilidad puede escribirse

como:

(eL)
Wer = KF, dk, %
FrI LS ;E‘/ hLUL- Nk,m +1Fa
Gt (2s)
hws — Eonp, — 4"';""— hwe (N + 1) + upBgrm, +iTq (5.45)
G(Es) Y Cion g

m=£3/2,£1/2

hws = Batnbemgs — st — hwe,(N + 1) + ppBgim, +iTa

2

donde la constante K¥¢ viene dada por:

1 1 °Cr
nsnz (Awshws)? rgmoVV

KE = ppB R,ap (5.46)

Nuevamente obtenemos como resultado que, incluso teniendo en cuenta la interaccién
entre las bandas de energia, un proceso de dispersién Raman via Fréhlich sélo es posible

en la configuracién de polarizacién paralela, z(c*,o%)z. A diferencia de la interaccién
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via potencial de deformacidn, el nimero cudntico orbital de Landau se conserva a lo largo
del proceso (An = 0), debido a que la interaéciéﬁ Frohlich sélo permite transiciones
intrabanda.

Estudiemos la posibilidad de obtener dobles resonancias. En la Seccién 5.1.2 vimos
que, por su caracter escalar, la interaccion Frohlich no puede inducir dobles resonancias,’
al menos en el seno de un modelo de bandas parabélicas. Si tenemos en cuenta la mezcla
entre bandas la situacién es diferente. Consideremos el elemento de matriz de interac-
cién electrén-fondn via Frohlich calculado en la Ecuacién (5.44). En la coﬁﬁguracién de
retrodispersion la interaccion conserva el nivel de Landau, puesto que la funcién Ky nr
se convierte en una funcidén delta. A pesar de esto, es posible obtener transiciones entre
estados con a y o diferente. Esta posibilidad surge debido a que la interaccién electrén-
fondn cambia el momento del electron o del hueco en la cantidad ¢,. Dado que la mezcla
entre las distintas bandas depende de k., la suma

Z Cromks o' mbs=es
m=+1/2,43/2
es distinta de cero. ** Sin embargo, debido a la conservacién del momento, el valor de g,
es muy pequefio comparado con la extensién de la primera zona de Brillouin, por lo que
los estados @ y o’ son practicamente ortogonales, y la contribucién de la doble resonancia
al espectro Raman sera pequeia. .

Otra posibilidad que permite conectar estados con « diferente e incluso entre distintos
niveles de Landau es la existencia de un valor finito del momento del fonén en el plano
zy. Este valor puede provenir de distintas contribuciones: pérdida de la configuracién de
retrodispersidn, interaccion con las impurezas del cristal, etc. 58

Como resultado del modelo, se representa en la Figura 5.3 la eficiencia de dispersién
Raman en funcién del campo magnético para una muestra de GaAs. Se ha considerado
la configuracién de polarizacién 2(¢~,0~)z. En el cdlculo se han utilizado los parametros
de la Tabla 5.4. En las distintas resonancias se indica la componente [k o hh implicada
en la transicidén, asi como el nimero cuantico orbital de Landau correspondiente. En la
figura aparecen tnicamente picos hh, debido a dos razones diferentes. Si nos fijamos en

la Tabla 3.1 del Capitulo 3, vemos que las transiciones dpticas para estados de la banda
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Figura 5.3: Eficiencia de dispersion Raman resonante de primer orden en funcién del campo
magnético para una muestra de GaAs. La energia de la radiacion incidente se ha mantenido fija a

un valor de 1640 meV.

hh son y/3 veces mas intensas que las de la banda /4. En un proceso Raman via Frohlich,
la luz interacciona dos veces con estados de la misma banda. Esto produce una diferencia
en la amplitud de probabilidad en uno y otro caso de un factor 3. Puesto que la eficiencia
de dispersién es proporcional a la amplitud de probabilidad al cuadrado, finalmente se
obtiene una diferencia de un factor 9 en la intensidad de las resonancias hh respecto a
los picos /h. Por otra parte, la amplitud de probabilidad del proceso Raman via Fréhlich
es proporcional al factor (mX —m2/(m 2. + m2l, donde i = hh,lh (Ecuacion (5.30)).
Utilizando los pardmtros de Luttinger de la Tabla 5.4 podemos calcular las masas efectivas

MZLY 1

1
' = = 0.109
L 7i+ 272 (5.47)

m ] = 0.200
71 - 272

Por lo tanto, el factor de proporcionalidad dependiente de la masa es unas dos veces mayor
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Pardmetros de Luttinger | Banda de conduccién
7"=T7.1%8 m. = 0.0665 E,=1519 meV
72=2.1%8 g:=-0.44 I'=1 meV
73=2.9%8
k=12

Tabla 5.4: Pardmetros del GaAs utilizados en el cdlculo del perfil de resonancia de la Figura 5.3.

para las transiciones e — hh que para las resonancias e — [k, lo que elevado al cuadrado
hace que la eficiencia de dispersién sea cuatro veces menor para las resonancias [A.

El efecto combinado de estas dos contribuciones hace que las resonancias (A tengan
una intensidad casi veinte veces inferior a los picos Ak y no se observen en el espectro. En
le Figura 5.3 se incluye con trazo discontinuo la contribucién de la banda [k, multiplicada

por un factor 10.

5.3 Correccidn excitdénica a la energia

Hasta ahora hemos descrito los estados intermedios que intervienen en el proceso
Raman como pares electrén-hueco no correlacionados. Sin embargo, la atraccién Coulom-
biana entre el electrén y el hueco del par juega un papel importante tanto en la determi-
nacion de la energia de los estados intermedios como en su funcién de onda. Estos efectos
se interpretan introduciendo una nueva cuasiparticula, el excitén, y su importancia rela-
tiva disminuye a medida que aumenta el campo magnético y el nivel de Landau del estado
considerado. Desafortunadamente, no es posible encontrar una solucién analitica exacta
del Hamiltoniano del sistema con campo magnético que incluya la atraccién Coulombiana
entre el par electrén-hueco. Existen distintas aproximaciones vilidas en los limites de
campo magnético débil e intenso (energia de ligadura del excitén mucho mayor o mucho
menor que la energia ciclotrén respectivamente), 119194105 ep |as que la interaccién menos

relevante en cada caso es tratada como una perturbacién. Nosotros nos centraremos en
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el limite de campos altos, (B > 5 T, para la mayoria de los semiconductores de interés®).
En este limite podemos suponer que la interaccién de Coulomb afecta dnicamente el mo-
vimiento del electrén en la direccién del campo magnético. En base a esta aproximacién,
la energia del nivel fundamental del excitén puede obtenerse como una correccién a los
niveles de Landau resolviendo la ecuacién de Schrédinger®:
B &2

(—5222—2- + V(z)) f(z) = Ef(z) , (5.48)

donde V(z) es un potencial de Coulomb efectivo, que depende dnicamente de la coorde-

nada z y viene dado por:

62

~e(agan +|z)

La constante aj es el radio de Bohr efectivo, ay = €ap/u, donde u es la masa reducida del

V(z) = (5.49)

par electrén-hueco. ay depende del nimero cuantico de Landau y del campo magnético,

y viene dado por:
= 2n + 1 hw,
N = T R; ]

(5.50)

donde R} = u/e® R, es el Rydberg efectivo del excitén. La ecuacién (5.48) puede resol-

verse utilizando un método variacional, con la funcidn de prueba:

f(z) = VBe . (5.51)

Minimizando la energia obtenemos la condicién

2 _14(1+42)eEi(-2), <=2Balan (5.52)
dan

para el pardmetro variacional 8. La funcién Ei(z) es la funcién exponencial integral.
101 1,5 energia de ligadura del estado fundamental del excitén correspondiente al nimero

cuantico de Landau N viene dada en funcidn de z como:

z \* z 4a +z .
E(e) = I:(QGN) 2an aN(A1[+z)J Ry (5:53)

La correccién exciténica obtenida por este método disminuye al aumentar N y es del

orden de unos pocos meV. 3



Capitulo 6

Dispersion Raman resonante de
primer orden con
campo magnético intenso:

Pozos cuanticos

Desde los trabajos de Esaki y Tsu!”!® las propiedades fisicas de pozos cuanticos y
superredes han sido estudiadas en profundidad. Tanto las investigaciones centradas en
sus propiedades de transporte’”’® como las que se han realizado sobre sus propiedades
épticas™3! han aumentado el interés tecnolégico de estas estructuras. Los pozos cuanticos
de tipo I, en los que electrones y huecos quedan confinados en el mismo material, han
sido estudiados de forma exhaustiva. La investigacién es especialmente intensa en hetero-
estructuras de GaAs/Al,Ga;_.As, materiales que presentan la ventaja adicional de que la
similaridad de su parametro de red garantiza la calidad cristalina del sistema durante el
proceso'de crecimiento. La accién'de un campo magnético sobre estas estructuras ha sido

abordada experimentalmente utilizando sobre todo técnicas de fotoluminiscencia, 5%

y
analizada a través de diversos trabajos tedricos. 348 Asimismo se han realizado estudios
de su estructura electrénica y modos vibracionales mediante dispersién Raman, 687 tanto

aplicando campos eléctricos®® como magnéticos. %

119
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Hemos visto en el Capitulo 2 que en un pozo cuantico la reduccién de las dimensiones
efectivas del sistema destruye la degeneracién de las bandas de huecos pesados y ligeros
en el punto I, por lo que cada banda da lugar a resonancias diferentes. Esta caracteristica
permite estudiar sus estados electronicos separadamente. Por otra parte, al aplicar un
campo magnético en la direccion de crecimiento del pozo cuantico, los estados electrénicos
quedan completamente cuantizados, lo que aumenta considerablemente la eficiencia Ra-
man y la informacion contenida en el espectro. El efecto del campo magnético es en
cierta medida equivalente a cambiar el valor del vector de ondas del electrén y del hueco,
% v constituye una forma de recorrer las bandas de energia alejdindonos del punto T.
Sin embargo, la complejidad de los estados electrénicos, cuantizados en subbandas que
interaccionan entre si, aumenta la dificultad para interpretar los datos experimentales.
Esta situacién conduce a la necesidad de elaborar un modelo tedrico lo suficientemente
detallado, que permita analizar la estructura relevante del experimento y relacionar las
caracteristicas de las resonancias obtenidas con las propiedades bésicas de los materiales
que forman el pozo y la barrera, sus estados electronicos y las distintas interacciones que
intervienen en el proceso de dispersion.

A continuacién estudiaremos la dispersién Raman resonante de primer orden en pozos
cudnticos en presencia de un campo magnético paralelo a la direccién de crecimiento.
Desarrollaremos la teoria en dos grados diferentes de aproximacién, segin el esquema
seguido en el capitulo anterior. En base a esta estructura, describiremos en primer lugar
las bandas de energia del semiconductor mediante un modelo parabdlico; posteriormente
investigaremos los cambios que es necesario introducir si se tiene en cuenta la interaccién
entre las bandas. Cada seccién consta de dos partes, la primera dedicada al estudio de
la dispersién Raman via potencial de deformacién y la segunda centrada en la dispersion

via Frohlich.

6.1 Modelo parabdlico

Para describir los estados electrénicos del pozo cudntico, debemos incluir el potencial

de confinamiento de las barreras en la direccién de crecimiento, que tomaremos como
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direccién 2. Los estados electrénicos de este sistema se han obtenido en el Capitulo 2
(Seccién 2.4) utilizando la aproximacién de la masa efectiva y el modelo de Kane para
tener en cuenta la interaccién entre las bandas de energfa. Aunque en esta seccién desarro-
llaremos un modelo parabdlico de la dispersién Raman en pozos cuanticos, es conveniente
tener en cuenta la complejidad de la estructura de bandas en el cdlculo de las subbandas
del pozo para k, = kyr = 0, tal y como se hizo en el Capitulo 2. Esta consideracién nos
acerca mas a la situacidn existente en un pozo cuantico real y no constituye un aumento
significativo de la complejidad del desarrollo tedrico. Para simplificar las expresiones
obtenidas recurriremos, cuando sea necesario, a un modelo de pozo cuantico con barreras
infinitas, que permite obtener la energia y funciones de onda de los estados confinados
mediante una expresion analitica sencilla. Esta aproximacién es adecuada para describir
las subbandas de menor energia en pozos cuanticos anchos y profundos, y en todo caso
nos permitirad obtener una imagen sencilla de la fisica esencial del problema, asi como la
energia de cada subbanda de forma aproximada. Siguiendo la notacién introducida en el
Capitulo 2, denotaremos la funcién de onda de los estados electronicos confinados en el
pozo como ¢,,;, donde el indice v = 1,2... se refiere a la subbanda del pozo e ¢ = ¢,h
hace referencia a la banda de conduccién (e) o de valencia (k), con h = kh,lh para las
bandas de hueco pesado y ligero. Las funciones de onda correspondientes se recogen en
el Apéndice B.

La energia del par electrén hueco en el estado « se obtiene como suma de las energias

del electrén y el hueco correspondiente (Ecuacién (2.61)):

Ecl = ENA.Uh,msh + EN:,chmu = Eg + El’h + El’e

1 1 (6.1)
+ hwe, (N + '2') + fiwe, (Ne + 5) + uBB(g:ms, + gimsy)
y la funcién de onda del par sera el producto de sus respectivas funciones de onda:
q)cr = QNh,k,h,uh,m,h®Ne,kn,ue,m.e =
(6.2)

1 . .
T R, (2) () um (& — TorJuw, (2 = Zoe)x(ma)x(ma)
Y

Siguiendo la misma linea que en el capitulo anterior, calcularemos en primer lugar la

amplitud de probabilidad Wg; del proceso Raman (Ecuacién (4.23)) para la transicién
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del estado inicial |I) al estado final |F), considerando como estados intermedios pares
electrén-hueco. A partir de la Ecuacién (3.14) y utilizando las funciones de onda (6.2),
obtenemos los siguientes elementos de matriz para los procesos de absorcién y emision de

un fotdn respectivamente:

- 1 (4 27h - A
(aIHERl(]) = KO.\/_ T’Eva(cleL'plv)skvh,kye“"v:_ 6N¢,N;.Gu¢.w. ’

47&'60

0H+ = 6 6 / '6,,!,,IG./ ’ y
<| ERlﬂ) \/‘Evﬂsw vV IeS plc kyeiky, trys ONLNG Oviw) ot vl

donde la funcién G,.,, es la integral de solapamiento de las funciones del pozo para el

(6.3)

electrén y el hueco:

Gren = ‘/‘f’:e Pudz . (6.4)

Consideremos por un momento la funcién G,,,, para un pozo cudntico con barreras
infinitas. En ese caso, la probabilidad de encontrar el electrén o el hueco en la barrera es
cero y su funcién de onda es independiente de la masa, por lo que G,,,, toma el valor
8y..v,- Este no es el caso de un pozo cuantico real, en el que hay una cierta probabilidad
de que el electrén y el hueco penetren en la barrera, probabilidad que dependera de su
altura, la anchura del pozo y la masa efectiva de los portadores de carga. Puesto que tanto
electrones como huecos pesados y ligeros tienen una masa efectiva diferente y se encuentran
confinados en pozos de distinta altura, su funcién de onda se repartird de forma diferente
entre el pozo y la barrera. Como consecuencia, la integral de solapamiento G,,,, sera
distinta de cero atn en el caso de que las dos funciones correspondan a distintas subbandas
(ve # vi). Adicionalmente, debemos tener en cuenta la simetria del pozo cuantico. Las
funciones ¢, tienen paridad definida, 7, = (—1)*¥, por lo que su solapamiento serd nulo
cuando v, y v, tengan distinta paridad. Por otra parte, el valor de G, ,, serd tanto mayor
cuanto mas parecidas sean las funciones p,, y ¢,,, lo que se refleja en que su penetracion
en la barrera debe ser similar. Para analizar el solapamiento del electrén con las bandas de
hueco pesado y ligero consideremos un caso particular, pero representativo, consistente en
un pozo cudntico de GaAs/AlAs, cuyos parametros caracteristicos aparecen en la Tabla

6.1.
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La masa del lh en la direccién z es similar a la del electrén, por lo que, en principio,
cabe esperar que sus funciones de onda sean parecidas. Sin embargo, también es necesario
tener en cuenta que el confinamiento en la banda de conduccién es mayor que en la de
valencia (V. > Vi (rn)). Esto provoca que, ain teniendo masas similares, el hueco ligero
penetre en la barrera con mayor facilidad que el electrén, por lo que sus funciones de onda

diferiran tanto mas cuanto menor sea la anchura del pozo.

pardametros GaAs AlAs
E, 1519 meV 3100 meV
Moy 0.34 mo 0.4 my
Mz, 0.092 m 0.194 m{®
m., 0.066 m ) 0.133 m{®
Ag 341 meV 275 meV
(2mo/h%) P? 24.8 eV 24.8
- 7.138 3.45
Y2 2.1% 0.68
Y3 2.9% 1.29
g ~0.44
Ihn 7.2
Jin 2.4
Vi 474 meV
Vin 474 meV
V. 1107 meV

¢Calculo k- 7. 4°

Tabla 6.1: Paridmetros relevantes en el cilculo de las subbandas del pozo

cuantico GaAs/AlAs con campo magnético. 102

En el caso del hueco pesado estos dos efectos se compensan. Por una parte, la masa del
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Figura 6.1: Integral de solapamiento G }#&>}§ para las bandas de hueco pesado y ligero en funcién

de la anchura del pozo. Se ha tomado wfr = 1,2 y ~ = 1,2,3.

hueco pesado en la direccién z es mucho mayor que la del electron, lo que disminuye su
penetracion en la barrera. Al mismo tiempo, el potencial de confinamiento es menor, lo
que aumenta la penetracion. El efecto combinado de estas dos contribuciones hace que
finalmente la integral GWlh sea ligeramente mayor para huecos pesados que para huecos
ligeros, como puede observarse en la Figura 6.1. La diferencia no es significativa para
pozos anchos, pero comienza a ser de consideracion si la anchura es menor de 25 A. Como
vemos en la Figura 6.1, el valor de la integral disminuye drasticamente entre niveles del
pozo con distinto indice. A pesar de esto, su contribucion a la eficiencia Raman puede

ser muy grande si nos encontramos en condiciones de doble resonancia. ,2 '4

El Hamiltoniano de la interaccidon electron-fonon dependera del tipo de interaccidn
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que consideremos. Como ya hemos dicho, analizaremos las interacciones via potencial de

deformacién y via Frohlich separadamente.

6.1.1 Interaccién via potencial de deformacién

Partiremos de la expresién (3.58) para la interaccién electrén-fondn, considerando la
constante de acoplamiento adecuada a un pozo cudntico que obtuvimos en el Capitulo 3

(Ecuacién (3.79)):

UO\/§

Si,,:] = 2 ()‘,alee(ﬁe)uz(ze) e-iﬁrﬁe&u,u’ - Dh(ﬁh)uz(zh)e-iq‘”.ﬁh5c,c’|/\) 2) ’ (65)
0 ,

donde el desplazamiento u, viene dado por la Ecuacién (3.85). Utilizando las funciones
(6.2) y considerando un proceso de emisién de un fonén obtenemos la siguiente expresién

para el elemento de matriz de la interaccién:

Uo\/§

2(10

(/\',j|HEP|/\,i) = - 6N,,Ng5ky,,k§,65k' k -q,,D:,’:X

o (6.6)
X e—i,\%z(kyh—%y')I(Nh'N;.(—/\qy, —/\qz)Fu.-,u;.(é‘) ’

donde se ha tenido en cuenta que {(¢|Dy|c) = 0 y los indices ¢, j se refieren a las bandas
de valencia. F,,‘.,,;, es la integral de solapamiento de las funciones del pozo de la banda de

valencia moduladas por u,, y depende del vector de ondas del fonén a través de u,:

Fm.u;(q.) = /‘P:,- UZ(Z) (Pv;~ dz . (67)

Su expresion analitica se recoge en el Apéndice C. La funcién u, es par para modos
impares e impar para modos pares. Teniendo esto en cuenta, la integral F,..,,,;, ((j‘ ) serd
distinta de cero para funciones del pozo con la misma paridad si el modo del fonon es
impar, y para modos pares sera no nula si las funciones del pozo tienen paridad diferente.
En la Figura 6.2 se representa la ’integra.l F,,,.,,,;, en funcién de la anchura del pozo para
i = hh y j = lh. Se han considerando tres estados del pozo cudntico diferentes (v =1, 2
y 3) y el primer fonén confinado. Puede observarse que la contribucién de la integral a la
amplitud de dispersion disminuye rapidamente al aumentar el indice v y es mucho menor

si la transicién se produce entre estados de diferentes subbandas.
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PH
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Figura 6.2: Representacion de la integral FViy en funcion de la anchura del pozo para estados
de la banda de valencia de huecos pesados (:) y ligeros (j). En el cdlculo se ha considerado u = 1,2

y 3y el primer fonén confinado.

Para obtener la amplitud de probabilidad del proceso Raman resonante utilizaremos
la Ecuacion (6.6) junto con los elementos de matriz (6.3). Procediento de igual forma que

en el capitulo anterior, podemos realizar la suma en ky explicitamente (Ecuacion (5.17)).

Si ademds consideramos la configuracién de retrodispersién, gx = gy = 0, finalmente
tendremos:
WF, = -Y,

i?2 {E* + £, + hii«{N+ k- fa))(E« + Es. + hiic;/(N + i - 0S8J))

J

(6.8)

donde los indices i yj recorren las bandas de valencia y la constante viene dada
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por:

2 (cler - plvi) Dy} (vil€5 - Ple) uov/3 ey

K DP(; -\ _ .
{LS (27.7) 7757][, (thhws)llz moao GB d (6 9)

d es la anchura del pozo cuéntico y tanto B(syx como &, han sido definidas en el Capitulo
5 (Ecuacién (5.16)).

Consideremos un proceso que se lleva a cabo en la configuracién de Faraday (é Il ¢)
y en el que la luz incide con polarizacién circular. Si ignoramos por un momento el
confinamiento de los electrones en la direccién z, las reglas de seleccién del proceso Raman
seran las mismas que las obtenidas para los materiales masicos, puesto que los elementos

de matriz que las determinan coinciden en ambos casos. Tendremos por lo tanto:

Aj=0,%£1 ,
Am,=m, —m,, =0
AN =0 |, (6.10)

2 para z(o~,0t%)z

Amj =mj — m,-,. =

—2 para z(o*,07)z

y las configuraciones de spin paralelo (Z(o%, 0%)z) estdn prohibidas. La dispersién Raman
via potencial de deformacién es interbanda, es decir, acopla la banda de huecos pesados
con la de huecos ligeros.

La diferencia que introduce el confinamiento en la direccion z viene dada por el pro-

ducto de los elementos de matriz de las funciones del pozo:
G:e.u;- Fvi,Vj- (2:)Grei - (6.11)

Por una parte, la funcién G,,,,; obliga a que los estados confinados en la banda de con-
duccidn y de valencia tengan la misma paridad. Dado que el electron permanece en el
mismo estado durante el proceso de dispersién, las funciones ¢,; y Pt deben tener también
la misma paridad. Por lo tanto, para que la integral F,, i sea distinta de cero, el modo

del fonén excitado en un proceso via potencial de deformacién debe ser impar:

ki =TT,
Vhh Vin )

(6.12)
modo confinado del fondn impar.
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En este capitulo designaremos el modo confinado del fonén con la letra p.
Las reglas de seleccién se simplifican si tomamos como estados intermedios las funcio-
nes de onda de un pozo cuantico con barreras infinitas. En ese caso, la probabilidad de

encontrar el electrén en la barrera es nula y su funcién de onda viene dada por:

2 senZXz para v =2,4,6...

0, =1/= X d (6.13)
d cos &z para v=135...
con energia:
Rir2y?
E, = S (6.14)

donde m,, es la masa efectiva del electrén en la banda ¢ a lo largo de la direccion =z.
El solapamiento de las funciones del pozo en la banda de valencia y de conduccién se
convierte en una funcién delta: G,,,., = d,..,. Como el electrén permanece siempre
en el mismo estado, esto implica que vu, = v}, y la transiciéon conserva el nivel del
pozo. Si ademas consideramos un pozo lo suficientemente ancho como para despreciar el
confinamiento de los fonones y tomamos u, = 1, la funcién F,, toma el valor 1 y la suma
en el indice v puede llevarse a cabo de forma explicita. El resultado final para la amplitud

de probabilidad teniendo en cuenta estas aproximaciones es:

1 1
Wpr= — KPP@,;
FI %: Ls (@ ])4E0;Eo,- ;A%;—Aé,-
X ! x coth (7 As;) L 1 m coth (w Ar;) ._1_.
24s; 5i Asj 2AL; Li Ari ’
(6.15)
donde
h —F ke (N + 1 B(g* + g)m, T

Apsik = wL(S) g + A, ( +Z}'(),k+ £BB(g: + gx)ms, + 1T (6.16)

y Eor = k12 /2m,, &%

La ecuacién (6.9) da la misma dependencia de la amplitud de probabilidad con el
campo magnético que en el caso de semiconductores masicos. Dado que la eficiencia
de dispersién es proporcional a |Wry|?, aumentard cuadriticamente con B. En el caso
de pozos cuanticos, la eficiencia de dispersidon también depende de la anchura del pozo

(dS/d) < d~?), dependencia que puede atribuirse al confinamiento espacial de electrones
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'y huecos en la direccién de crecimiento. Por una parte, la amplitud de probabilidad de
un proceso Raman de primer orden es proporcional al volumen ocupado por electrones y
huecos, es decir, L?d, mientras que la densidad de estados es proporcional al producto
L?B (Ecuacién (5.17)), de donde se obtiene finalmente la dependencia Wry = B/d.

De las Ecuaciones (6.8) y (6.1) puede calcularse la frecuencia a la que aparecen los

picos resonantes:
1
th(S) = Eg, + E,, + E,, + hio, (N + 5) + uB(g: + g5)ms.B (6.17)

con k = hh,lh y m, = £1/2. Debido al gran nimero de pardmetros que determinan la
energia, es posible obtener en la misma posicién resonancias correspondieﬁtes a transicio—
nes entre estados diferentes (degeneracién accidental), situacién que experimentalmente
puede confundirse con dobles resonancias. Una degeneracién accidental puede eliminarse
cambiando el campo magnético, la configuracién de polarizacion o estudiando una mues-
tra con un pozo de anchura o barrera ligeramente diferente. El modelo que acabamos de
desarrollar se ha aplicado al sistema particular de un pozo cuantico de GaAs/AlAs, cuyos
pardmetros caracteristicos se han dado ya en la Tabla 6.1 (pigina 123). La intensidad
relativa de las resonancias Raman correspondientes a transiciones diferentes estd gober-
nada, en cierta medida, por la dependencia del tiempo de vida con el campo magnético, el
nivel de Landau y la anchura del pozo. En este trabajo hemos asumido una dependencia

parabdlica de I con el nivel de Landau, segun la relacion:
[(N)=1.2-047(N +1) +0.26(N +1)* (6.18)

independientemente de el caracter pesado o ligero de la banda involucrada en la transicién.
Esta relacién se obtuvo a partir del trabajo experimental de Calle et al., 9! ajustando la
anchura de las resonancias correspondientes a distintos niveles de Landau mediante una
parabola. El resultado de este ajuste aparece en la Figura 6.3. Sin embargo, en otros
experimentos se ha encontrado mas adecuado considerar una dependencia lineal de I" con
el nivel de Landau, diferente para huecos pesados y ligeros.%?

La cuantizacién del spin se ha tenido en cuenta a través de los factores g*. Si se

conoce su valor experimental, puede utilizarse directamente para determinar los niveles
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0 2 4 6
Landau Quantum Number N

Figura 6.3: Anchura de las resonancias en funciéon del nimero cuintico de Landau para una
muestra de GaAs/AlAs de 100 A. La linea continua corresponde a la parabola definida en la

Ecuaciéon (6.18).

de energia en funcidén del campo magnético aplicado. Como factores g hemos considerado
la diferencia entre las dos componentes de spin de las subbandas de huecos pesados y
ligeros en el limite B —*0 para N fijo, es decir, g32 = 6cy g//2 = 2/c, donde K = 1.2 para
el GaAs. Estos valores son excesivamente grandes si se aplican al primer nivel de Landau
(N = 0) debido a las contribuciones excitonicas, 9B aunque la estimacidon es razonable

para niveles de Landau de indice mayor. 107

En la Figura 6.4 se representa la eficiencia de dispersion Raman en unidades arbitrarias
para la configuracion z(<j+,a~)z en funcion del campo magnético. Los calculos se han
llevado a cabo para pozos cuanticos de cuatro anchuras diferentes y fijando la energia de
la radiacion incidente dos fonones por encima de la banda prohibida del GaAs (huji =
Eg-r 2iiLJLO), energia a la que, para los sistemas considerados, se observan Unicamente

resonancias de entrada. Las transiciones correspondientes a la banda de huecos pesados
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Figura 6.4: Eficiencia de dispersion Raman en funcién del campo magnético calculada mediante
la Ecuacién 6.8. Se ha considerado la configuracion de dispersion z{cr~,<+)z para cuatro anchuras

de pozo diferentes.

se han sefialado como /44 y las de huecos ligeros como /4, indicando el nivel de Landau y
el spin del estado. La fluctuacion de la intensidad de las resonancias en funcion del campo
magnético en el pozo cuantico contrasta con el comportamiento mondtono observado en
los semiconductores masicos. 89 De acuerdo con las reglas de seleccion del proceso (Tabla
3.1), en esta configuracion de polarizacién las resonancias de entrada tienen lugar con
estados de las bandas hh~ y [h~, cada una correspondiente a un spin diferente del electron.
En cuanto a la banda de conduccidon, hemos considerado tinicamente la contribucion a la
eficiencia de dispersion del primer nivel del pozo. El segundo nivel se encuentra a una

energia mucho mayor y no interviene en las resonancias estudiadas. En la figura aparecen
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inicamente resonancias correspondientes a la primera subbanda de hueco pesado y ligero.
La segunda es impar y su solapamiento con el electrén es cero, mientras que las bandas
superiores aparecen a una energia que queda fuera de la regién analizada. En los dos
primeros perfiles de magneto-Raman, para pozos de anchura d = 90,100 A, se observan
las resonancias de entrada de los niveles N = 0,1,2... de la banda de hueco pesado.
La banda de huecos ligeros se encuentra a mayor energia y no tiene un comportamiento
resonante, por lo que no aparece en el espectro. A medida que aumentamos la anchura del
pozo, las resonancias se desplazan a un valor mayor del campo magnético, lo que significa
que la energia de las subbandas del pozo es cada vez menor a campo cero. Debido a
la dependencia de la eficiencia de dispersién con 1/d?, la intensidad de las resonancias
debe disminuir al aumentar d; sin embargo, en la figura se observa el efecto contrario.
La razén de este comportamiento contradictorio tiene su origen en el desplazamiento de
las resonancias a un valor mayor del campo, con lo que la dependencia con d queda
enmascarada por un aumento de la intensidad proporcional a B2. Estudiemos ahora
con detalle el comportamiento de la resonancia NV = 0 de la banda de huecos ligeros, que
aparece en los pozos con d = 110,120 A. Como hemos visto, al disminuir d las resonancias
se desplazan a un valor del campo mds intenso, y en la figura puede observarse que el
pico lh se desplaza con mayor rapidez que la resonancia hh. Esto es debido a que la
pendiente de los niveles de Landau de la banda de huecos ligeros en funcién del campo
es menor que la de los Ak, es decir, su masa efectiva en la direccién zy es mayor. Como
consecuencia, una pequefia variacion en la escala de energias (debida a un cambio en el
valor de d) produce un corrimiento mayor para el [k en la escala de campo magnético.
Las resonancias de la banda de huecos ligeros presentan una segunda caracteristica que es
necesario destacar. A pesar de que aparecen a campo magnético menor que las resonancias
hh con el mismo indice de Landau, su intensidad es mayor. Este es un resultado general
relacionado con las reglas de seleccién en un pozo cudntico. Las resonancias de entrada
correspondientes a estados de la banda de huecos pesados tienen sus resonancias de salida
a través de estados de la banda de huecos ligeros, que se encuentran a mayor energia.

Esta disposicién de las bandas hace que el denominador de la Ecuacién (6.8) adquiera un
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Figura 6.5: Eficiencia de dispersion Raman resonante en funcién del campo magnético para las

configuraciones z(a~,aJr)z y z(a+,a~)z. Se ha considerado un pozo de GaAs/AlAs de 120 A.

valor relativamente grande. Por otra parte, si la resonancia de entrada corresponde a un
estado /h, la de salida se realizara a través de un estado hh, que se encuentra a menor
energia. La transicion estd por tanto mas proxima a la configuracion de doble resonancia,

por lo que su contribucion a la eficiencia de dispersion Raman aumenta.

En la Figura 6.5 se compara la eficiencia de dispersion para las dos configuraciones
con polarizacidn circular cruzada, en un pozo de GaAs/AlAs de 120 A. Debido a la cuan-
tizacion del spin, las resonancias correspondientes a la configuracion z(a+,a~)z aparecen
a campo mayor. A pesar de esto, son menos intensas que en la configuracion z(cr~, ar)z.
Esta discrepancia se explica teniendo en cuenta que la contribucién del spin a la energia

cambia la separacion de los estados que intervienen en las resonancias de salida, de forma
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que para la configuracién z(c~,0%)z el valor del denominador en la expresién (6.8) dis-
minuye y la eficiencia de dispersién aumenta.

Enla Figura 6.6 se representa la eficiencia de dispersién Raman en funcién de la energia
de la radiacidn incidente para las dos configuraciones de polarizacién relevantes. El campo
magnético se ha fijado a un valor de 10 T y se comparan los perfiles de resonancia de tres
pozos de 80, 100 y 120 A. La disminucién de la intensidad de las resonancias al aumentar
d se aprecia ahora con claridad, puesto que el campo magnético permanece constante.
En la region de energias representada aparecen en un mismo espectro resonancias de
entrada y de salida, cuya posicién se desplaza hacia energias mas pequefias a medida que
d aumenta. Por lo tanto, aumentar d equivale a reducir la escala de energias. En la
Figura 6.6(a) aparece una degeneracién accidental de las resonancias Ak T N =1 (in) y
hh | N = 0 (out) para el pozo de 80 A, que desaparece al cambiar la configuracién de
polarizacién (Figura 6.6(b)).

Estudiemos ahora las condiciones en las que es posible obtener un proceso doblemente
resonante. Cuando las resonancias de entrada y de salida correspondientes a una misma
transicion tienen lugar a la misma energia, la eficiencia de dispersion Raman aumenta
rdpidamente. Como vimos en el Capitulo 4, esta situacién de doble resonancia puede
alcanzarse si la diferencia de energia entre dos transiciones electrénicas permitidas coincide
con la energia de un fonén (Awro), lo que en la prictica se logra cambiando el campo
magnético y eligiendo adecuadamente la anchura del pozo cudntico. La condicién de doble
resonancia se obtiene a partir de la Ecuacién (6.17). El campo magnético necesario para
obtener una doble resonancia es:

hwro + E,; — E,;
pB (2N +1) (2 — 20) — up (g7 — g7 )ms,

Mary; Mzy;

Bn(d) = , (6.19)

donde ¢,7 = hh,lh, i # j, y la energia de la radiacién incidente correspondiente ala

doble resonancia sera:

heB 1
E(N+2)+ps (4% +9))m.. By (6.20)

zvi 2

ﬁCUL = Eg + Eue + EU,' +

ecuaciénes semejantes a las obtenidas en materiales masicos (Ecuaciones (5.24) y (5.25)).

La Ecuacion (6.19) permite calcular la anchura (d.) del pozo necesaria para obtener una
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Figura 6.6: Eficiencia de dispersion Raman (en unidades arbitrarias) en funcién de la energia de
la radiacion incidente (hu; —Eg)/huiLo para tres anchuras del pozo diferentes en la configuracion

5(cr",er+)z (Figura (a)) y z(a+,cr~)z (Figura (b)).
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doble resonancia a un campo magnético dado. En el caso de un pozo de barreras infinitas,

existe una expresion analitica para este valor de d:

A4 il 1.\
2 Vmr mtj )
de(B) = (6.21)
buro- uBB( g ; - g ] ) m , - - h -- ;U-) (Art+
GaAs/AlAs—40A
80
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Figura 6.7: Eficiencia de dispersion Raman en la configuraciéon z(<j+,er )z en las proximidades

de una doble resonancia.

En la Figura 6.7 se representa la eficiencia de dispersion Raman en la configuracion
z(cr+, cr~)z en las proximidades de una doble resonancia (B ~ BN = 11 T). Si el campo
magnético es menor que B/v, la resonancia de entrada con la banda de huecos ligeros
(lh~) tiene lugar después que la resonancia de salida con el hueco pesado (hh+). En
cambio, para B > BN la diferencia de energia entre los dos niveles es menor que la
energia de un fonoéon, por lo que la resonancia de salida con el hueco pesado aparece
después que la resonancia de entrada con el hueco ligero. Este comportamiento es debido

a que ambas bandas tienen una masa efectiva diferente en el plano xy, lo que se refleja
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en una pendiente diferente de los niveles de Landau en funcién del campo magnético. En
la Figura 6.8(a) se representa la energia de las transiciones épticas en un pozo cuéntico
de GaAs/AlAs de 40 A que intervienen en la doble resonancia mostrada en la Figura 6.7.
Las lineas continuas corresponden a transiciones de la primera banda de huecos pesados
a la banda de conduccién (hht — e, linea continua), para estados con nimero cuintico
de Landau desde 0 hasta 3. Las transiciones asociadas a la primera subbanda de huecos
ligeros (A~ - e,- linea discoﬁtiﬁua.) épérécen alrededor de 1790 meV a campo cero. Estas
energias determinan la posicién de las resonancias de entrada en el espectro Raman de
la Figura 6.7. Con una linea discontinua con puntos se ha superpuesto la energia de las
transiciones hA* — e mds la energia de un fonén LO (hA*+1L0O), que indica la posicién
de las resonancias de salida. La doble resonancia se produce cuando las resonancias de
entrada [h coninciden con las de salida Ah. Los puntos de corte se sefialan en la figura con
un circulo. A campos magnéticos bajos, la separacidn en energia de los estados hh y (h del
mismo nivel de Landau es mayor que la energia de un fonén. Sin embargo, la energia de la
banda de huecos ligeros aumenta mas lentamente con el campo que la de huecos pesados,
por lo que las bandas tienden a juntarse hasta igualar su diferencia a la de un fonén,
produciéndose la doble resonancia. En la configuracién de polarizaciéon complementaria
(Figura 6.8(b)) el valor del factor g contrarresta en cierta medida la diferente masa efectiva
entre las dos bandas, y los estados Ak y Ih discurren practicamente paralelos en funcién
del campo. La condicién de doble resonancia se alcanza en esta configuracién a un valor

mayor del campo.
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Figura 6.8: Energia de las transiciones opticas que intervienen en el proceso doblemente resonante

de la Figura 6.7. (a) configuracién z(<r+,cr~)z, (b) configuracion z(a ,cr+)z.
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6.1.2 Interaccidn via Fréhlich

Para determinar el elemento de matriz de la interaccién electrén-fonén via Frohlich,
partiremos de la expresién (3.67) y utilizaremos la constante de acoplamiento (3.80) apro-

piada para los modos confinados en un pozo cudntico:

Sap = qCTFV (%O(X’j |®g(2e) €7 5976, 0 — B (21) e F¥PhE 0| A1) (6.22)

donde 5 = (:z:,y)‘yrqz estd cuantizado (q, = wp/d). La expresién del potencial ®; viene
dada por las Ecuaciones (3.83) y (3.84) para los modos pares e impares. Utilizando las

funciones (6.2) obtenemos:

7 . . X2q. (k _ay
</\ ’]I Her IA,J) N (5Nh’N?’t6thrk§h5k§¢:kyc"1y 6ur.,v;'. et (kye =3

- -1 x -7
X ]{Ne,Né(/\qy, —qu)Fye’yé(q) - 51\1&'1\/;5];“_;;;‘51:;”*“ 5%’% e A2qz(ky, ‘%L)x

) Cr [w
X KN,.,N,’,("’\Qy, ""\q;')Fuh,u;.(q )) —£= =

WV w
(6.23)
La funcién F, /() es la integral de solapamiento de las funciones del pozo de la banda

de valencia (¢ = lh, hh) o de conduccién (i = e¢) moduladas por el potencial ®;

Frout(@) = / @, 04(2) o dz (6.24)

El resultado de la integral se recoge en el Apéndice C.

La paridad de la funcién ®; depende del modo confinado que consideremos. Para
modos pares (p = 2,4,6...) es par y para modos impares (p = 1,3,5...) impar. Por lo
tanto, la integral F, s serd distinta de cero para funciones del pozo de la misma paridad
si el modo es par y de paridad diferente si el modo es impar. Es necesario destacar
una caracteristica importante de la interaccién Frohlich en pozos cuanticos. Dado que la
componente g, del momento del fondn estd cuantizada y toma siempre un valor no nulo, la
interaccién es permitida en la aproximacién dipolar (¢, = g, = 0), a diferencia de
lo que ocurria en materiales masicos. Sin embargo, la interaccién sigue siendo intrabanda,
aunque ahora puede tener lugar entre subbandas diferentes del pozo cuantico.

En la Figura 6.9 se representa el valor de I, ,; en funcién de la anchura del pozo para

estados de la banda de conduccién, huecos pesados y huecos ligeros. Se ha considerado
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el primer fondén confinado par (p = 2) con gx = gy = 0. La contribucioén a la eficiencia
Raman es méaxima para estados de la banda hh, y aumenta al aumentar la anchura del
pozo. Su valor absoluto disminuye drasticamente cuando consideramos dos estados de

subbandas diferentes (1 y 3 en la figura).

h h (11)
lh(11)
electron! 11] -
hh(13)

- -111(13)

0.8

1.0
0 50 100 150 200

QW width (A

Figura 6.9: Integral FVit,i en funcién de la anchura del pozo para estados de la banda de con-

duccion, huecos pesados y huecos ligeros con u = 1,3, m = 2y gx = qp =0.

Este resultado, junto con los elementos de matriz de la interaccion electron-foton, nos
permiten obtener la amplitud de probabilidad del proceso Raman. Realizando explicitamente

la suma en ky y haciendo la aproximacioén dipolar obtenemos:

wFI = Y,kKD 1) T G" G:>'X
B (6.25)

+E + hiG(N + 1 - 3Lt))(EV -xr Eu + hiiG(N + | - 0Si))
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donde 7 recorre las bandas de valencia y la constante K{4(i) se define como:

Cr [wro (cler - plvi) (vil€s - Plc)

B
4R,a —
gvVVV w,  monsnrvhwshwr Ryapps d

La dependencia de la amplitud de probabilidad con el campo (Wry < B) se mantiene,

KEs() = (6.26)

pero su variacién con la anchura del pozo desaparece, ya que la dependencia < 1/d se
cancela con el valor del fonén confinado ¢, oc 1/d.

Consideremos, como en la seccién anterior, un pozo cudntico crecido en la direccién
(001) de un cristal cibico en la configuracién de Faraday (B || =&y || +2), y estudiemos
las reglas de seleccidon del proceso en la geometria de retrodispersion. Los cambios in-
troducidos en la amplitud de probabilidad por el confinamiento en la direccién z vienen
dados por las integrales de solapamiento G,,,; y F;., cuyas expresiones se encuentran
en el Apéndice C . Los demas indices estin sometidos a las mismas reglas de seleccion

que en los materiales masicos:

Aj =0
Am, =0
™ (6.27)
AN =0
Amj=0 ’

es decir, la interaccién conserva el nivel de Landau, el spin y el momento angular, asi
como su tercera componente, por lo que el proceso de dispersion es intrabanda. Por otra

parte, para que el producto
GuevViGV;,V'{FUj,U;-éuj‘,U; ) J=e, lh,hh

sea distinto de cero, todas las funciones del pozo implicadas en la transicién deben tener la
misma paridad. Como consecuencia, la integral F, ;) S€ realiza siempre entre funciones de
la misma paridad y su contribucién sera distinta de cero para modos pares del fonén con-
finado. Por lo tanto, en la interaccién Frohlich sélo se excitan modos confinados
pares. Para estudiar la intensidad relativa de las distintas resonancias, es necesario tener
en cuenta que en el numerador de (6.25) aparece una diferencia de dos contribuciones: la
integral de solapamiento de las funciones de la banda de conduccién menos las de la banda

de valencia. Esta diferencia puede dar como resultado una resonancia muy débil si ambas
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contribuciones son semejantes. En la Figura 6.10 hemos representado la diferencia entre
los elementos de matriz de los estados de la banda de valencia respecto a los de la banda
de conduccion. La mayor contribucién corresponde a transiciones entre las subbandas
1y 3, puesto que su diferencia respecto al elemento de matriz del electréon es mayor y
sus valores no se cancelan. Ademads, la intensidad final de la resonancia correspondiente
disminuye debido a la integral de solapamiento G Vij/h que toma un valor pequefio si la

transicion se realiza entre subbandas diferentes.

cd
OH

TJ

50 100 150 200
QW width (A)

Figura 6.10: Diferencia FUl/i —Fv) %para i = hh, Ih y el primer fonén par confinado en funcion

de la anchura del pozo. Se han utilizado los elementos de matriz de la Figura 6.9

Para calcular la eficiencia de dispersion del proceso, es necesario sumar la contribucion
de todos los estados vibracionales finales que no pueden resolverse experimentalmente. La

suma queda restringida a ios ionones confinados con > 0y la expresion resultante viene
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dada por:
dS 1 F . -— *® -
0 - Z 2w Z Sts(3) 2 Guewi(€L)GY, 1i(Es) %
ppar Doy i ve,¥;
, | (6.28)
% ‘su;,y{ F, Vel — aue,u; F, Vit
(Eu.' + E‘u‘l + h(:’c.(N + ';' - ﬁL.))(EII" + Eué + ﬁ‘-:’c,'(N + % - .BS.'))

donde se ha tenido en cuenta que ¢, = 7p/d y la suma en p se extiende a todos los modos

confinados pares. S¥s toma el valor:

. Cr ws [ns '
Sk =—2F 2 [ e 5 ;) (v;les - plc) 4R B 6.29
) = 2 [2 (lew - 7loo) (0le3 1) 4R, amusB | (629)

En pozos cudnticos estrechos (d < 50 A), los distintos modos confinados pueden re-
solverse con claridad. Debido a la dispersién de los fonones en el semiconductor, a cada
uno le correspondera una frecuencia propia bien definida. En ese caso, la eficiencia de
dispersién debe calcularse para un modo del fonén determinado (p fijo). Pero si el pozo es
lo suficientemente ancho, de forma que la separacién entre modos sea inferior a la anchura
de sus respectivas resonancias, puede realizarse la aproximacién no dispersiva, tomando
wg = wro y sumando las contribuciones provenientes de los distintos modos para obtener
la contribucién total al valor de dS/df2.

El hecho de que la interaccién Frohlich sea permitida entre subbandas del pozo dife-
rentes, abre paso a la posibilidad de obtener un proceso Raman doblemente resonante.
Para que las condiciones de doble resonancia se satisfagan, el pozo cuantico debe ser lo
suficientemente ancho como para que la diferencia de energia entre la primera y la tercera
subbanda coincida con la energia de un fonén. Esta condicién se cumplira con mé,yor fa-
cilidad para las subbandas hk, puesto que su mayor masa efectiva hace que se encuentren
mas proximas unas de otras.

En la Figura 6.11 se representa la eficiencia de dispersién en funcién de la energia de
la radiacién incidente para pozos cuinticos de 135, 145 y 150 A de anchura, manteniendo
el valor del campo magnético constante a 8 T. Se ha considerado la configuracién de
polarizacién Z(c*,o%)z. Debido a las reglas de seleccién del proceso Raman via Fréhlich,

el acoplamiento se produce entre estados de la misma banda de valencia o de conduccidn,
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o Double resonance
’ B=8 T
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Figura 6.11: Eficiencia de dispersion calculada en la configuracion z(cr+,cr+)z en las proximidades
de una doble resonancia en funcion de la energia de la radiacion incidente. El campo magnético se

ha mantenido constante a un valor de 8T.

con conservacion de la paridad. Las resonancias del espectro corresponden por tanto
a transiciones intrabanda. En la muestra de 145 A la diferencia de energia entre el
primer y tercer nivel del pozo de la banda de huecos pesados coincide aproximadamente
con la energia de un fondén. En estas condiciones, se se obtiene una doble resonancia
para la transicion hh3 —®hh1, que a un campo de 8 T aparece a una energia del laser
Ej + 1-94Tiwio. En el modelo parabdlico que acabamos de desarrollar, los niveles de
Landau dependen linealmente del campo magnético. Puesto que a estados de la misma
banda les corresponde la misma masa efectiva, tendran la misma pendiente en funcidn
del campo, de forma que la condicién de doble resonancia se cumple simultdneamente
para los distintos niveles de Landau, independientemente del valor del campo magnético.
En la Figura 6.11 pueden observarse picos doblemente resonantes correspondientes a los

niveles de Landau ;V = 0, 1y 2 (sefialados como (in) (out), puesto que las resonancias
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de entrada y salida ocurren a la misma energia). La diferencia en la intensidad de los
picos es debida a la dependencia de la anchura de linea con el nivel de Landau, que se ha
tomado cuadratica (Ecuacién (6.18)). Si consideramos un pozo cudntico con una anchura
ligeramente diferente, la separacion entre los estados Akl y Ah3 cambia y la condicién de
doble resonancia se pierde. En la figura se observa cémo se separan las resonancias de
entrada y de salida en las muestras de 135 y 150 A. La energia de la radiacién incidente a
la que se obtieﬁeﬁ doBles résona.ncias va.rfa. linealmente con el campo magnético aplicado

y viene dada por:

heB 1
hwr = By + By + Euy + ——(N + 5) + ua(g: + g)ma.B (6.30)

ZYhh

donde, en nuestro caso, v, = vy = 3.

6.2 Modelo no parabdlico

Para comparar los resultados tedricos con estructuras semiconductoras reales es nece-
sario tener en cuenta la complejidad de sus bandas de energia. En esta seccién generaliza-
remos los resultados del modelo parabdlico representado las bandas de valencia mediante
el Hamiltoniano de Luttinger.

En un pozo cuintico, la interaccién entre las bandas no sélo mezcla los distintos
niveles de Landau, sino también las distintas subbandas del pozo, tal y como vimos en el
Capitulo 2. La funcién de onda es ahora una combinacion lineal de las funciones ®n,,.,m,
(Ecuacién (6.2)). Representando las funciones Bloch en la base de momento angular 3/2

se tiene:

a.b a,b,n

1 k. Wb,
(Dn,k,, = —\/‘Z—;e' w. < 3/2 (z)u,,_;,v:,/, + ¢T/z n(Z)un-z‘Ul/z

+ %0 (2)un—1voips + s (Z)Un”-slz) (6.31)

1 ik b
= ety E ¢$n’ i Un—(m+3/2)Um
V Ly

m=43/2,%£1/2

donde se ha utilizado una notacién similar a la desarrollada en el Capitulo 5 (Ecuacién

(5.33)). Denotaremos la energia correspondiente a este estado como E, . Las funciones
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¢:-”b'“ son combinaciones lineales de las funciones del pozo para la banda de huecos pesados

(m = £3/2) y la de huecos ligeros (m = £1/2):
pbn(z) = ; Cabny,. (2), con m = :tg,:i:% . (6.32)
El indice b = 1,2 indica el bloque al que pertenecen segin la paridad de las funciones

¢:bm (Capitulo 2), que se obtiene mediante la relacién:

Thm = (—1)b+m+% " (6.33)

donde m es la tercera componente del momento angular.

Los estados de la banda de conduccién vendrin dados por:

(pc . ——-eikyey v Un—(m — e’kyey " , 634
n,kye,m \/I—-J- 14 e(z) (m+3/2)Cm \/—E Pr.UNCm ( )

v

con m = £1/2, ¢m = |1/2,m;) y N = n —m — 3/2. A cada uno de estos estados
le corresponde la energia En,,.n y la paridad de la funcién ¢,, se obtiene mediante la
relacién 7, = (—1)**1.

Con estos estados, el elemento de matriz de la interaccion electrén-fotén para procesos

de absorcién y emision viene dado por:

= 1 e 2rh
(a|HEr|0) = e Jire U%vaékyh,kh-,mx
(6.35)
XD emtmpsrn(clé - Plom) / ol i dz
m=43/2,%1/2
y
1 € 2nh
HEplf) = =~ —=— St ki tn
(Ol ER'IB) ‘Mo dmeg ngwsv kye kg, +5s X
| (6.36)

— B
xS Snpm—(mrem (VlES - B / o dr ™

m=1+3/2,+1/2

Para que la integral de solapamiento de las funciones del pozo del electrén y el hueco sea
distinta de cero, su paridad debe coincidir, por lo que v, debe tener la misma paridad que
b+m+3/2.

A continuacidn estudiaremos por separado la interaccion electrén fotén via potencial

de deformacién y via Fréhlich.
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6.2.1 Interaccién via potencial de deformacion.

Teniendo en cuenta las funciones de onda (6.32) y (6.34) y la definicién de la constante
de acoplamiento de la interaccién via potencial de deformacién, obtenemos el elemento

de matriz:

U \/-3- :y2 Q
torr+ . _ 0 -t ky, -4
(N, 5| HEp|N, 8 = — 2aq SNeNiOR, i Ol oy =y € as(kon =) o

<X DK, (M A [t gl

1— £3/2

TRI= )2

(6.37)
para un proceso con emision de un fonén. Con el fin de abreviar la expresién final del
elemento de matriz se han utilizado las definiciones N, = np — (m + 3/2) y N.., =
nj, — (m' +3/2).

Para obtener la expresion final de la amplitud de probabilidad del proceso, podemos
realizar la suma en k, y tener en cuenta la configuracién de retrodispersién, sustituyendo

Kpm por 6, m. Para simplificar el resultado definiremos las funciones:

Gapn(e) = Z (clez '1:"|“m>5N,n—(m+a/z) /‘P:,‘ﬁ:'b’" dz

m=+1/243/2

Giyw@s) = D (vmls PlO)SNmmmiam) / Putr ™ dz (6.38)

m=4+1/2+43/2

n’,n =a,bn o' b'\n'
a' b ob = Z D n-m n'—m! /¢ U, ¢ dz

+1/2

J=
= Jay2

Con estas definiciones se obtiene la siguiente expresién para la amplitud de probabi-

lidad:

b (EL)'anl'br: b * Garnpron(€5)
WFI = ]{ °‘:Nn a’,ba, o L1k . (639)
° Zlé ; R — Byl +iTa)(hws — Eym 4 iTar)
La constante K ;?SP viene dada en este caso por:
2 1 uoV3 B
bp 0 KB
I{LS B nsnL (ﬁthwS)1/2 mMoQo Ry B d (640)




148 CAP{TULO 6. DISPERSION RAMAN RESONANTE ... (2D)

La energia Eﬁ,ic"m. es la energia del par electrén-hueco:
a,0,n 1 -
EX . = Eg+ Eappn + E,, + hwe, (N + 5)+nsgim. B . (6.41)

A pesar de la mezcla entre bandas, las reglas de seleccion del proceso de dispersién se
mantienen en cierta medida. Como en el modelo parabdlico, las transiciones son posibles
Unicamente en la configuracién cruzada, es decir, z(c~,0%)z y z(¢*,07)z, mientras que
las configuraciones paralelas estin prohibidas. La primera conﬁgura.ciép acopla estados
con An = 2 y la segunda aquellos con An = -2, de forma que en cada interaccién se
conserve el nivel de Landau de la componente involucrada: AN = 0. Debido a la mezcla
entre las bandas de valencia, el numero cudntico de Landau de la banda de conduccién
puede diferir de n en 0,1,2 6 3 unidades. En el modelo parabdlico obtuvimos una regla
de seleccién adicional, basada en la conservacion de la paridad de los estados del pozo
cuantico. Ahora esta regla de seleccion se relaja, y su importancia depende de la mezcla
de las distintas subbandas a un campo magnético dado. Atendiendo a la simetria de los
estados es posible obtener una condicién similar, aunque menos restrictiva. Para que la
interaccién electrén-fotén tenga lugar, las funciones Gy%y deben ser distintas de cero, por
lo que la paridad del estado ¢,, debe coincidir con la del estado ¢&:>™ para la componente
de momento angular m que interviene en la transicién, es decir, (—1)* = (—1)“’"""%.
Ahora bien, debido a las reglas de seleccion del potencial de deformacion, la tercera
componente del momento angular cambia en dos unidades durante la transicion, es decir,
Am = £2 para #(0¥,0%)z. El electrén permanece siempre en el mismo estado, por
- lo que las componentes inicial y final del estado de la banda de valencia implicadas en
la transicién deben tener la misma paridad. De aqui se deduce que Ab = 0. Para
cada configuracién de polarizacién la transicién tiene lugar entre estados de
la banda de valencia pertenecientes al mismo bloque b.

Al considerar el acoplamiento entre las bandas, la clasificacién de los estados de la
banda de valencia en cuanto a su caracter de hueco pesado o ligero deja de tener sentido.
Esta clasificacidén solamente tiene validez en la regién de campo magnético bajo (B — 0),
donde la mezcla entre bandas es lo suficientemente pequefia como para identificar el

caracter de cada estado. Nos referiremos por tanto a los estados a campo magnético arbi-
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Eficiencia de dispersion Raman en funciéon de la energia de la radiacién incidente

100 A en distintas configuraciones de polarizacion (a)

z{c~,a~)z y (b) :(cr~,a*)z con un campo magnético aplicado de 5y 10 T. Las flechas seialan

las distintas transiciones electron-hueco.
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trario segin su caracter a campo magnético bajo, indicando la banda (kA,lh) y la sub-
banda del pozo (v = 1,2,3...) correspondiente. A cada estado se le asocia entre paréntesis
el numero cudntico orbital de Landau, n, que corresponde al nivel de Landau de su com-
ponente hh~. Para clasificar las resonancias de un espectro Raman sin ambigiiedad es
necesario incluir mas informacidén sobre los estados. Indicaremos con una flecha el spin
del estado de la banda de conduccién y el nivel de Landau N correspondiente, aiiadiendo
sobre el numero cudntico orbital n un superindice + 6 — para indicar el signo de la tercera
componente del momento angular involucrada en la transicién. Finalmente indicaremos
entre paréntesis la naturaleza de entrada o de salida de la resonancia como (in) o (out)
respectivamente. En la Figura 6.12 aparecen cuatro espectros en funcién de la energia de
la radiacién incidente calculados para una muestra de GaAs/AlAs de 100 A. Se han con-
siderado las configuraciones de polarizacién circular cruzada y los picos se han clasificado
segun la notacién que acabamos de explicar. El factor proximo a las curvas indica que el
espectro ha sido multiplicado por ese valor para mayor claridad. En comparacién con los
espectros obtenidos mediante la aproximacién parabdlica, se observa un claro aumento
del nimero de resonancias permitidas. Esto es debido a la relajacién de las reglas de
seleccién por causa de la mezcla entre bandas. Cada cada banda puede intervenir ahora
en dos transiciones diferentes para cada configuracién de polarizacién. Los efectos de no
parabolicidad se observan asimismo comparando los espectros correspondientes a distinta
configuracién de polarizacién. Su diferencia no consiste ya en un simple corrimiento de
las resonancias debido a la cuantizacién del spin, sino que no hay una correspondencia

clara entre las resonancias de ambos espectros, apareciendo incluso nuevos picos.

6.2.2 Interaccién via Frﬁhlich

Con las funciones de onda (6.32) y (6.34) para estados de la banda de valencia y

conduccidn y teniendo encuenta la constante de acoplamiento de la interaccién Fréhlich
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para un pozo cuantico, obtenemos el siguiente elemento de matriz:

YA + . _ 'Az k _gl
(Nsil Hgp |X75) = (5m..n;, O Ok, kyy Ok ke =y € (e =3

X Kn.ni(Agy, —Ag:) /‘P:., Drpy; dz

—iX2q.(ky, — 3L
- 6N°'N'6ku'k ’6”;!;.’1‘%-% € Vsl Va2 )X

m=+3/2
*1/2

CF wLo

v
(6.42)

correspondiente a un proceso con emisién de un fonén. Se han utilizado las abreviaturas
Npm =n, — (m+3/2) y N/, =nj, — (m+ 3/2), de forma anéloga a como se hizo para el
elemento de matriz de la interaccién via potencial de deformacién.

Esta expresién se simplifica en la configuracién de retrodispersién, en la que ¢, =
¢y = 0, lo que nos permite sustituir K, m por ,,m. Expresaremos el resultado utilizando
la funcién G7;%y definida en la Ecuacién (6.38) y sustituiremos la funcién F' por una
definicién adecuada a la interaccion Frohlich:

o) = Z /¢'°’ b ggatindy (6.43)
m=11/2,43/2

Con estas definiciones es posible obtener una expresion compacta para la amplitud de

probabilidad:

Wri=Kfs - DD > Gayn(E)Galy n(Es)x

N n a, a’ b b
ms VG-"e n,n (6.44)
5a,a’5b,b’Fué,V¢ - 6%."2 a' b ab

(hwr — Eqior o, + iTa)(hws — Ex o + iTa)

Nv”esml

donde la consta.nte‘KfS se define como:

Cr wro 4Ryapup B

q\/V wy, movhwshwr, d

Las transiciones mediadas por la interaccién Frohlich son posibles en las polarizacio-

Kfs = (6.45)

nes z(0%*,0%)z y estdn prohibidas en la configuracién cruzada. Durante el proceso de
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dispersion se conservan tanto el numero cudntico orbital de Landau del estado, n como

el nimero de Landau de las componentes implicadas /V:
An=AN=0

Por otra parte, el acoplamiento se produce unicamente entre estados de la banda de
valencia pertenecientes al mismo bloque b, de forma que la paridad de las funciones del
pozo se conserve durante la interaccién. Debido al confinamiento de los fonones en el
pozo cuantico, la integral de solapamiento F' entre las funciones del pozo de la banda
de valencia esta modulada por la funcion ;. Esto permite acoplar subbandas con a y
o' diferentes. Estas transiciones seran mucho mads intensas que en los semiconductores
masicos, puesto que ahora no estan prohibidas en la aproximacién dipolar. La posibilidad
de transicidn intersubbanda favorece la aparicién de dobles resonancias en el espectro de
magneto-Raman.

En la Figura 6.13 aparece la eficiencia Raman en funcidén de la energia de la ra-
diacién incidente para B = 0 y una muestra de GaAs/AlAs de 100 A. Se ha considerado
dnicamenle la configuracidén z(oc~, 07 )z, puesto que a campo cero los estados con distinto
spin estdn degenerados. Las distintas resonancias se han clasificado utilizando la misma
notacién desarrollada en la seccién anterior para la interaccién via potencial de defor-
macidén. De forma similar a lo que ocurria en materiales masicos, en la figura se observa
que las resonancias con subbandas tipo [A tienen una intensidad mucho menor que aque-
llas en las que intervienen subbandas hh. Sin embargo, ambos tipos de resonancia son
ahora lo suficientemente intensas como para ser observadas. La disminucién en la efi-
ciencia de dispersién de las resonancias Ik es debida de nuevo a la menor intensidad de
sus transiciones 6ptvicas (Tabla 3.1, lo que provoca una diferencia de un factor 9 entre las
resonancias [h y hh. Su intensidad queda también determinada por la contribucién a la
eficiencia de dispersién F' (Ecuacién (6.43)) que aparecen en el numerador de la Ecuacién
(6.44). Debido a la mezcla entre estados, es dificil determinar hasta que punto se cancelan
las contribuciones de la handa de conduccién y la de valencia. En cualquier caso, como
vimos en la Figura 6.10, la funcién F' toma un valor similar para estados (A y hh. Por lo

tanto, a diferencia de lo que ocurria en materiales mdsicos, la similitud entre las masas
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GaAs/AIAs-QW
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Figura 6.13: Eficiencia de dispersion Raman en funciéon de la energia de la radiacion incidente
calculada de acuerdo con la ecuacién (6.44) para una muestra de GaAs/AlAs de 100 A. Se ha

tomado B = 0y la configuracién z(a~,a~)z de polarizacion.

efectivas del electrén y del hueco ligero no introduce un factor de cancelacion adicional,
lo que permite la observacion de las resonancias 7/ en el espectro de magneto-Raman.

En la Figura 6.13 se observa también que la resonancia de salida el —®hh 1 es signi-
ficativamente mas intensa que la resonancia de entrada correspondiente. Esto es debido
a que se encuentra proxima a la configuracion de doble resonancia: cuando la luz disper-
sada resuena con la transicion electronica el —Phh 1, la energia de la radiacion incidente
es del orden de la energia de la transicion el —>/iA3, y su contribucion a la eficiencia de
dispersiéon es mucho mayor. Una situacion similar explica la intensidad de la resonancia
de entrada el — hhZ respecto a la de salida. La transicion el —¥hh2 estd prohibida por
paridad.

En la Figura 6.14 se representa la eficiencia Raman en funcion de la energia del laser

para un campo magnético de 10 T. En la Figura 6.14(a) aparece la configuracion de polari-
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Figui-a 6.14: Eficiencia de dispersion Raman calculada para una muestra de GaAs/AlAs de 100

A en las dos configuraciones de retrodispersion con luz circularmente polarizada permitidas en la

interaccion Frohlich. El campo magnético se ha mantenido constante a 10 T. (a)z(<7+,aT)z y (b)

z(a~ ,cr~)z.
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zacion ZH +,a+)z y en la 6.14(b) la configuracion z(cr~,a~)z. En la regién de energias
representada aparecen tanto resonancias de entrada como de salida. Las resonancias de
salida son mas intensas que las de entrada debido, como en ¢l caso B = 0, a una dismi-
nucion en el valor de los denominadores de la Ecuacion (6.44). Las componentes ligera
y pesada de los distintos estados favorecen la aparicion de resonancias nuevas en compa-
racion con el resultado obtenido en el modelo parabdlico, lo que enriquece la informacion
contenida en el espectro. Un ejemplo de este tipo de tansiciones aparece en la Figura
6.14(b) senalada como el —* /Al f N = 0 (3*) (in) y (out), transiciéon en la que no in-
terviene la componente ligera del estado, sino su componente ~/i+ con spin hacia arriba.
La mezcla entre bandas permite que algunas transiciones asociadas a bandas que hemos
clasificado como ligeras (a campo 0), presenten una resonancia de intensidad similar o
incluso mayor a la de las bandas /#h. A pesar de esta posibilidad, las reglas de seleccion

del proceso limitan notablemente el numero de transiciones posibles.

GaAs/AIAs-QW

i (cr.er) z
d=25 A
3=10 T
c
72
@
(0)
P=4
p=6
1.84 1.86 1.88 1.90 1.92

Energy (eV)

Figura 6.15: Eficiencia Raman para cuatro modos del fon6én diferentes: p = 2,4,6 y 3. La linea

a trazos representa ei corrimiento de las resonancias de salida debido a la dispersion de fondn.
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En la Figura 6.15 se representa la eficiencia de dispersién en funcién de la energia de
la radiacién incidente para una muestra de GaAs/AlAs de 25 A. En una muestra con
un pozo tan estrecho, es posible resolver con claridad en el espectro Raman la posicién
de los distintos modos confinados. El espectro se ha calculado para los primero cuatro
modos pares (p = 2,4,6,8). El pequefio corrimiento de los picos al pasar de un espectro
a otro es debido a la dispersién de los modos del fonén. Como puede verse, sélo se
excitan fonones pares. Esto es debido al hecho de que, en el modelo desarrollado, se han
descrito los estados de un semiconductor con la estructura des sulfuro de cinc mediante
el Hamiltoniano caracteristico de materiales con la estructura del diamante. Esto supone
despreciar los términos lineales, impares bajo inversidn, que cé,racterizan los materiales
con la estructura de la cinc-blenda. De esta forma los autoestados del Hamiltoniano tienen
paridad definida en el contexto de la aproximacién de la funcién envolvente, y los modos

impares estan prohibidos.

6.3 Correccidon excitéonica a la energia

Hasta ahora hemos descrito los estados excitados del cristal como pares electréon hueco
sin correlacionar, cuya funcion de onda se obtiene como producto de las funciones de cada
una de las particulas que componen el par, mientras que su energia es la suma del electréon
y el hueco. Es bien sabido que a través de la interaccién de Coulomb, el par electrén hueco
puede formar un estado ligado, el excitén. En un sistema estrictamente bidimensional,
la. energia de ligadura del estado fundamental del excitén es cuatro veces mayor que

70 y por tanto, es de esperar que los efectos

la correspondiente a materiales masicos,
exciténicos tengan cierta importancia en la determinacion de los estados electronicos de un
pozo cuantico. El problema general del movimiento de un excitén en un campo magnético
lo abordaremos en el Capitulo 8, en donde veremos la necesidad de tener en cuenta los
efectos excitdnicos para explicar un experimento concreto. En este punto consideraremos

suficientc aplicar la expresién deducida por Akimoto y Hasegawa’® para la energia de
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ligadura del excitén en el limite de campos magnéticos elevados.

£8 ~ww tMiv T 1))
donde R’ = jixyRy;e2 es el Rydberg efectivo del exciton. La constante D se introduce
para tener en cuenta que el sistema considerado no es estrictamente bidimensional, sino
que el exciton estd parcialmente confinado a lo largo de la direccion de crecimiento. D
toma valores comprendidos entre 1/4, para un sistema bidimensional, y 1 si el sistema es
tridimensional. La correccion es valida para campos magnéticos superiores a 5 T en los

semiconductores mas usuales. En la Figura 6.16 se representa la energia de las transiciones

GaAs/AlAs—40A

E+E,

a oV

1800

QoEg ©

w 1750

Campo magnético (1)

Figura 6.16: Energia de las transiciones electrénicas de la subbanda /41 en funcién del campo
magnético. En trazo discontinuo aparece el resultado de aplicar la correcciéon excitonica Eexe a los

primeros cuatro niveles de Landau, tomando D = 0.6.

electronicas de una muestra de GaAs/AlAs de 40 A en funcion del campo magnético. En
trazo discontinuo aparece el resultado de aplicar la correccion excitonica de la Ecuacion

(6.46) tomando D = 0.6. Para mayor claridad se han dibujado unicamente los primeros

>
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cuatro niveles de Landau de la subbanda hhl. La influencia del excitdn sobre los niveles

de energia disminuye rdpidamente al aumentar el mimero cudntico de Landau.



Capitulo 7
Resultados Experimentales

A lo largo de este capitulo se estudiardn con detalle los espectros de magneto-Raman

correspondientes a dos muestras consistentes en pozos cudnticos muiltiples de GaAs/AlAs.

7.1 Descripcion de las muestras

La primera muestra, a la que nos referiremos como muestra A, consta de 80 periodos,
cada uno consistente en 44 A de GaAs y 44 A de AlAs. La segunda o muestra B esti
formada por 100 periodos con pozo y barrera de 99 A cada uno. Ambas fueron crecidas
mediante la técnica de epitaxia de haces moleculares sobre sustratos de GaAs sin dopar,
orientados en la direccién (001). Mediante este método es posible obtener muestras muy
puras y de gran movilidad, controlando la anchura de las interfases con precisién de una
monocapa, requisito necesario para observar los efectos cudnticos debidos al confinamiento
de los electrones, caracteristicos de los pozos cudnticos. Por otra parte, los sistemas de
GaAs/AlAs presentan la ventaja de que la similaridad de su pardmetro de red garantiza
la calidad cristalina del sistema, que crece sin tensionar.

Debido a las caracteristicas p'articulares de su estructura de bandas, tanto los elec-
trones como los huecos quedan confinados én el GaAs. Un pardmetro determinante en
el cdlculo de la estructura de bandas del pozo cudntico es la forma en que la diferencia

de energia de la banda prohibida de uno y otro material se reparte entre las bandas de

159
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conduccion y de valencia (band offset). A pesar de su importancia, no existe todavia
consenso en el valor de este parametro, que en pozos de GaAs/AlAs se encuentra entre el
65 y el 70%9,40 de la discontinuidad para la banda de conduccion. La disposicion de las

bandas se representa esquematicamente en la Figura 7.1.

AlAs S AlAs
S GaAs a0
D
d
co
QO
00
z (A)

Figura 7.1: Representacion esquematica de la discontinuidad de las bandas de valencia y con-

duccion en una muestra de GaAs/AlAs, con los datos mas caracteristicos.

7.2 Descripcion del sistema experimental

Sobre las muestras Ay B se han llevado a cabo medidas de magneto-Raman utilizando
la geometria de Faraday, con el campo magnético paralelo a la direccion de crecimiento.
Las medidas se tomaron en configuracion de retrodispersion, con la luz dispersada en el
sentido del campo. Las muestras se mantuvieron a una temperatura de unos 10 K en un
criostato optico de flujo constante de Helio liquido, situado en el interior de la bobina

de un iman superconductor. Como fuente de luz monocromatica se utilizé un laser de
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Titanio-Zafiro bombeado de forma continua por un laser de argon (Ar+).

La luz dispersada por la muestra se analizé utilizando un monocromador doble (Spex
1404) a modo de filtro espectral, y la posicion del espectrometro se fijo a la frecuencia del
primer modo del fonén LO del GaAs observado en cada muestra (corrimiento Stokes de
unos 294 cm-1). La anchura de la linea detectada puede controlarse mediante las rendijas
de entrada y de salida del espectrometro. Una vez fijada la energia de la radiacidon inci-
dente, se midi6 la intensidad de la radiacion dispersada en funcion del campo magnético,

variando su intensidad de forma continua desde 0 a 14 T.

o [I]f

LPVA fs z U Vp
2600
600 i 650 1280 ,270 1190, 480
| — Pu
M

Figura 7.2: Montaje experimental para la medida de la eficiencia de dispersiéon Raman en funcién
del campo magnético. Pu representa el liser de Argén y F el de Titanio-Zafiro. M = espejo; P
= polarizador, girador de polarizacion; V = lamina de A/4; A = filtro atenuador; Z = imagen

intermedia real de la muestra; S = espectréometro; D = detector.

En la Figura 7.2 se muestra un esquema del montaje experimental. El laser se encuen-
tra montado sobre una mesa a una cierta distancia del iman con el fin de protegerlo de

la accion del campo magnético. La luz emitida por el laser de Titanio-Zafiro, polarizada
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linealmente segun el eje horizontal, se lleva mediante dos espejos sobre un banco optico
y se hace pasar a través de un polarizador circular (P,V). A continuacidon se sitia un
filtro neutro (A) para atenuar convenientemente la intensidad de la luz que incide sobre
la muestra, que se focaliza sobre ésta mediante la lente fi. La muestra se encuentra en el
interior del iman (seflalada con una x en el esquema). La luz dispersada por la muestra se
recoge con un espejo 12, creando un haz paralelo. Mediante la lente I3 se forma una imagen
intermedia que es llevada finalmente a la ventana de entrada del espectrometro mediante

la lente f4. Antes de entrar en el monocromador, un segundo polarizador permite seleccio-

Espejo

muestra

Figura 7.3: Detalle del montaje de la muestra en el interior del iman. La luz atraviesa el agujero
perforado en el espejo f2 e incide sobre la muestra con incidencia normal. La radiaciéon dispersada se
recoge mediante el espejo formando un haz paralelo que se dirige al monocromador. (configuracion

de retrodispersion).

nar la luz circularmente polarizada. En la Figura 7.3 se representa con detalle el montaje
de la muestra en el interior del iman. La luz del laser atraviesa el agujero perforado en
el espejo f4 e incide sobre la muestra con incidencia normal. La radiacién dispersada se
recoge mediante el espejo, formando un haz paralelo que se dirige hacia el monocroma-
dor. De esta forma se consigue la configuracion de retrodispersion con un alto grado de

aproximacion, puesto que, a pesar de que se recoge luz dispersada que forma un pequeilo
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angulo (de unos 35°), el cristal presenta un indice de refraccion alto, por lo que el angulo

de la luz en su interior es mucho menor.

Para que la utilizacion de luz polarizada no conduza a error, la polarizacion de la luz
se referira a un eje fijo, el que va del espectrometro al iman (eje z), cuyo sentido coincide
con el del campo magnético aplicado. La luz polarizada a derechas a lo largo de este eje

se denotara como <+, mientras que a~ denota luz polarizada a la izquierda.

7.3 Energia de las resonancias en funcion del campo

magneético

% 4~ 4
cJ cr

% Muestra A
'g(di h<ul=1745 mev -
. B=95 T

270 250 200 300
Raman shift icm"1)

Figura 7.4: Intensidad Raman en funciéon del corrimiento Raman para la muestra A en la con-

figuracion de polarizacién ;(cr* <rt)z. La posicion de los distintos fonones confinados pares se

observa de forma bien diferenciada.

Antes de comenzar las medidas de magneto-Raman propiamente dichas, es necesario

determinar con precision la frecuencia de los fonones del sistema, con el fin de situar
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73;, Muestra B

Tc:d] ha;I=1745 meV
B=95 T
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Raman shift- (cm D)

Figura 7.5: Intensidad Raman en funcién del corrimiento Raman para la muestra B en la confi-
guracion de polarizacién z(cr+,cr+)z. No es posible resolver con claridad la posicion de los distintos

fonones confinados.

el monocromador en la posicion adecuada. En las Figuras 7.4 y 7.5 se representa la
intensidad Raman en funcion del corrimiento Stokes de la linea de emision respecto a la
energia del laser (Raman shift) para las muestras A y B en la configuracion de polarizacioén
((crt,a+)z. En la muestra mas estrecha (muestra A) se observa de forma bien diferenciada
la posicion de cada uno de los modos confinados pares, como corresponde a las reglas
de seleccion del proceso en la configuracion de polarizaciéon paralela. Por lo tanto, en
las medidas de magneto-Raman analizaremos unicamente los cambios en la intensidad
de la linea de emision correspondiente al primer fonén observado. En cambio, en la
muestra B no es posible resolver los distintos modos, por lo que serd necesario considerar
la contribucion conjunta de todos ellos a la eficiencia Raman. Una vez localizada la
posicion del fonon, estamos en condiciones de realizar espectros de magneto-Raman y

analizar las resonancias observadas en funcion del campo magnético. Las Figuras 7.6 y
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Figura 7.6: Energia de las resonancias de magneto-Raman en funcién del campo magnético apli-

cado. Los datos se corresponden con la muestra A (GaAs/AlAs-44 A) para las cuatro configuracio-

nes de polarizacion estudiadas. Los tridngulos indican la posicion de las resonancias experimentales

y las lineas representan la energia de las transiciones obtenidas como resultado del calculo tedrico.
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7.7 repfesenta.n la energia del ldser a la que aparecen las resonancias en funcién del campo
magnético para los dos pozos cudnticos multiples estudiados. Los trisngulos indican la
posicidn de las resonancias observadas experimentalmente. En el eje y se representa la
energia de la radiacidn incidente a la que aparecen las resonancias y en el eje z el campo
magnético correspondiente. Para la muestra A, los resultados se presentan para cuatro
configuraciones de polarizacién #(0*,0%)z y #(d*, c¥)z, mientras que la muestra B apa-
recen Unicamente la configuracién paralela..de polarizacidén. Las curvas tedricas ha.n sido
calculadas utilizando el Hamiltoniano de Lutting;erli x 4 para la banda de valencia y un
modelo parabdlico para la banda de conduccidn, segin se ha explicado en los capitulos
precedentes. Con el fin de ajustar los datos experimentales, se ha realizado la correccién
excitdnica desarrollada para sistemas cuasibidimensionales con campos magnéticos inten-
sos (Ecuacién (6.46)). Los pardmetros utilizados en el cdlculo de las curvas aparecen en la
Tabla 7.1 y seran analizados mas adelante. Concentremos aﬁora. nuestra atencidn en los
diagramas de energia en funcién del campo (Figuras 7.6, y 7.7). Las resonancias pueden
clasificarse en dos grupos relacionadas con transiciones de la banda de conduccién a la
banda de huecos pesado o ligeros. Por otra parte, cada resonancia puede tener lugar a
través del canal de entrada o de salida, es decir, bien la energia de la luz incidente o bien
la de la dispersada pueden coincidir con una transicién éptica. Para mayor claridad, en
las figuras se indica el nimero cudntico de Landau que interviene en las resonancias de
salida que tienen lugar con la banda Ah. Las lineas tedricas correspondientes se han dibu-
jado con trazo continuo; las que tienen lugar con la banda [k a través de la via de salida
aparecen con trazo discontinuo. Las resonancias de entrada pueden localizarse restando a
estas curvas la energia de un fondn (36.7 meV). Aparecen en la grifica con trazo punteado
para la banda Ak y discontinuo con puntos para la banda !k. En el limite B — 0, las
resonancias de entrada convergen a la energia de un punto critico, mientras que las de

salida se encuentran desplazadas un fondn a energias mayores.

Las resonancias del espectro de magneto-Raman que presenta la muestra A (Figura
7.6) corresponden en su mayor parte a resonancias de entrada en las que estdn implicadas

transiciones el — hhl. De todas formas, para energias superiores a 1760 meV es posible
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parametros GaAs AlAs
E, 1519 meV 3100 meV
Mzpn 0.34 mo 0.4 mo
Moz 0.092 my® 0.194 m{®
ma, 0.066 mS® 0.133 m®
Ag 341 meV 275 meV
(2o /K% P? 24.8 eV 24.8
T 7.1%8 3.45
72 2.1%8 0.68
- 9.938 1.29
g. -0.44
K 1.2
Vin 474 meV
Via 474 meV
Ve 1107 meV

@Célculo k- 5. 40

Tabla 7.1: Parimetros utilizados en el cdlculo de la estructura de bandas y

eficiecia de dispersiéon Raman de las muestras A y B.

observar resonancias relacionadas con transiciones de salida el — hhl. La primera sub-
banda [k se encuentra a unos 50 meV de la subbanda kA1, una energia considerable, pero
comparable con la energia del fonén LO del GaAs. Dado que la masa efectiva en el plano
Ty es mayor para la banda [k que para la hh, la separacidn entre los estados con mismo
indice de Landau tiende a disminuir 2 medida que aumentamos el campo. Dependiendo
de la configuracidn de polarizacidn, las resonancias de entrada Ik (lineas discontinuas con
puntos) y las de salida kA (linea continua) de la Figura 7.6 discurren practicamente pa-

ralelas o incluso pueden llegar a cortarse, aunque siempre bajo un dngulo muy pequeno
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y para campos magnéticos por encima de 5 T. Segun lo explicado en la Seccion 6.1.1,
cabria esperar un aumento adicional de la intensidad del espectro Raman relacionado con

estas resonancias, debido a que nos encontramos en situacion de doble resonancia entre

1
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Figura 7.7: Energia de las resonancias de magneto-Raman en funcién del campo magnético
aplicado para la muestra B (GaAs/AlAs-99A). Los triangulos corresponden a las resonancias ex-

perimentales y las lineas muestran el resultado del cdlculo tedrico.

los estados Ik (resonancia de salida) y estados A/ (resonancia de entrada). En este caso,
sin embargo, esta situaciéon proxima a la doble resonancia favorece especialmente las tran-
siciones relacionadas con la banda 44 a lo largo de un rango de energias muy amplio. Este
comportamiento se atribuye a que los niveles /i estan caracterizados por una anchura de
linea significativamente mayor que la de los AA, ademds del hecho de que las dos lineas

discurren practicamente paralelas a medida que aumentamos el campo. Por esta razon,
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las resonancias hh a través de la via de salida son mds intensas que las correspondientes
resonancias de entrada para energias de excitacién por encima de 1760 meV. Unicamente
en casos aislados hemos observado resonancias [k a través del canal de entrada. Otro
efecto que apoya el hecho de que las resonancias de salida sean mas intehsas que las de
entrada, es el aumento de la anchura de linea con el indice de Landau. !® Enla regién en
la que las resonancias kh (in) y (out) aparecen simultineamente, los indices de Landau de
las resonancias de salida son siempre menores que las de entrada, con una diferencia entre
ambas de unas tres unidades. Esta diferencia .provoca. la supresién de las resonancias de

entrada en favor de las de salida.

Como puede verse en la Figura 7.7, la dependencia de la energia de las resonancias
con el campo magnético para la muestra B es mucho més compleja que la obtenida para
la muestra A. Esto es debido a que las subbandas kAl y [hl se encuentran separadas esca-
samente 16 meV, una distancia cuatro veces menor que en la muestra A. La proximidad
de estas subbandas aumenta considerablemente el caridcter no parabdlico de la banda de
valencia, debido a la fuerte mezcla entre sus componentes lh y hh. Por otra parte, los
estados electrénicos de esta muestra presentan una anchura mucho menor, lo que permite
observar resonancias de entrada con un indice de Landau al menos de 8. De acuerdo
con la discusién desarrollada en la Seccién 6.2.2, debido a la diferencia en la fuerza de
oscilador de las distintas transiciones interbanda, la intensidad de las resonancias que
implican estados [k debe ser unas diez veces menor que las que provienen de estados hh.
Es aqui donde la mezcla entre bandas desempefia un papel crucial, puesto que aumenta
el nimero de canales resonantes de forma que es posible observar los estados [k gracias
a sus componentes hh. Por otra parte, en la muestra B también se observa una mayor
intensidad de las resonancias de salida respecto a las de entrada a la misma energia de la

radiacidn incidente.

Los efectos de la mezcla entre bandas se observan claramente en la configuracién
Z(c~,0”) para la muestra B. Son la causa de resonancias y fendmenos de anticruce entre
las bandas de energia observadas que no aparecerian en un modelo parabdlico de bandas.

Un-ejemplo es la resonancia e f— hht n = 2, sefialada con los tridngulos oscuros en la
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-~

Figura 7.7. Esta transicién sufre un corrimiento abrupto a energias mayores para un valor
del campo entre 9 y 10 T, manteniendo su pendiente pricticamente constante. En este
comportamiento estin implicados dos estados diferentes de la banda de valencia, asi como
los cambios que se producen en las componentes que intervienen en la transicién a medida
que aumenta el campo magnético. Las resonancias observadas a campo bajo corresponden
a transiciones con la primera banda hk, y est4 dominada por la componente 13/2, +3/2).
La contribucién de esta componente al estado ki disminuye a medida que aumenta el
campo. La resonancia observada a campo alto convéfge a la primera subbanda !k para
B — 0, donde domina su componente |3/2,—1/2). Para campos magnéticos mayores,
la componente predominante es |3/2,+3/3), por lo que ambas resonancias compiten en
intensidad, la primera decreciendo y la segunda aumentando con el campo, hasta que
alrededor de 10 T, la segunda domina. Un comportamiento similar se produce en la tran-
sicién e T— hh* n = 3 (circulos oscuros) alrededor de 6 T. Para comprender este tipo
de discontinuidades es util analizar la fuerza de oscilador de las transiciones implicadas y
la intensidad relativa de los picos en el perfil de magneto-Raman. La fuerza de oscilador
de una transicion dptica es proporcional a IGZ"ZfNI"', donde G es la funcidn definida por la
Ecuacidn (6.38). Su dependencia con el campo magnético aparece en la Figura 7.8 para
las transiciones relevantes en el comportamiento de anticruce. En la regién de campos
magnéticos pequedos, la transicién e T— hht n =2 (linea continua) domina, pero su
fuerza decrece rdpidamente para campos magnéticos mayores, acercindose a la mitad de
su valor inicial alrededor de 6 T. Esto es debido al aumento de su componente |3/2, —1/2),
que no contribuye a las resonancias en la polarizacién z(c~, 0~ )z. Por otra parte, a cam-
pos mayores de 5 T aparecen otras dos resonancias pricticamente a la misma energia y de
intensidad comparable a ésta. Una de ellas corresponde a la transicién e T— A~ n =2,
que acopla con la banda de conduccidn a través de su componente |3/2,+3/2). La otra es
la transicién e J— AA~ n = 3, que acopla mediante su componente |3/2,+1/2). Ambas
estdn prohibidas a campo cero, pero a campos mayores la aportacién de componentes
de otras bandas permite su observacién. Su fuerza de oscilador en funcién del campo

magnético aparece en la Figura 7.8 con trazo discontinuo, y se hace comparable a la linea
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Figura 7.8: Fuerza de oscilador en funcion del campo magnético para las transiciones e
hh+ n = 3 (linea continua) y [e |-+ lh~ n = 2]+ [e [— hh~n = 3] (linea a trazos) de la
muestra B. Estas transiciones son responsables de la discontinuidad en la energia marcada con

circulos oscuros alrededor de 6 T en la Figura 7.7.

solida en la region de campos altos en la que se observa la discontinuidad en el diagrama
de energias. La intensidad final estd también influida por la cancelacion parcial de las
contribuciones del electron y el hueco a la eficiencia de dispersion, asi como por la diferente

anchura de las resonancias.

7.4 Masas efectivas y dispersion de la banda de va-
lencia

El calculo de las subbandas del QW para las dos muestras estudiadas se ha llevado a
cabo mediante el modelo desarrollado en el Capitulo 2, es decir, teniendo en cuenta la no

parabolicidad de las bandas /A, so y de conduccién. De las medidas realizadas se deduce
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que no es posible despreciar el acoplamiento entre estas bandas si se desean reproducir
adecuadamente los datos experimentales. Las masas efectivas m,, y m,, obtenidas de

esta forma aparecen en la Tabla 7.2. Con el fin de ajustar las energias experimentales

parameters Muestra A - Muestra B
Anchura del GaAs 436 A 97 A
My, 0.090 mq .. 0.076 mq
mad) 0.086 mo 0.072 mq
m,, 0.073 my 0.069 mq
ma) 0.073 mq 0.068 mq
D | 0.75 0.7
r (4.5+ 3N) meV (0.5 4+ .3N) meV
®Ref.. %

Tabla 7.2: Pardmetros obtenidos del ajuste del modelo tedrico a los datos
experimentales de las Figuras 7.6 y 7.7. Se han incluido asimismo las masas

calculadas de acuerdo con la Ref.. 96

representadas en las Figuras 7.6 y 7.7 se han utilizado dos pardmetros libres, la constante
de dimensionalidad D (Ecuacidn (6.46)), que da una medida del grado de confinamiento
del excitdn en el pozo, y la masa efectiva del electrdn en el plano perpendicular al campo,
Myy,. Los demds pardmetros relevantes, bien se obtienen directamente del Hamiltoniano
de Luttinger o bien se han tomado de la literatura (ver Tabla 7.1).

Las masas m,, y mz,, toman un valor significativamente distinto, anisotropia inducida
por la no parabolicidad de la banda de conduccidén. Los valores obtenidos pueden compa-
rarse con el cdlculo realizado por Ekenl?erg*"3 para la masa efectiva del electrdn en pozos
cudnticos incluyendo la no parabolicidad de la banda de conduccién y su anisotropia. En
concordancia con estos cilculos, observamos un aumento considerable de la masa efectiva
del electrén sobre su valor en materiales masicos, y confirmamos experimentalmente la

necesidad de utilizar dos masas diferentes, m., y m,,, para describir correctamente tanto
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Figura 7.9: Dependencia de la masa reducida del par electron-hueco con el campo magnético
para los niveles de Landau N =1, 2 y 3. (a) Muestra A. (b) Muestra B. Curvas calculadas a partir

de los ajustes de las resonancias de magneto-Raman, restando la contribucion exciténica.
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los estados confinados en el pozo como los efectos de la cuantizacién debida al campo
magnético.- De los datos recogidos en la Tabla 7.2 puede observarse que la masa my,
sufre un aumento considerablemente mayor que la masa m,_ con respecto a su valor en el
material masico (Tabla 5.4). Por otra parte, el factor de anisotropia (msy, /m.,) es mayor
para la muestra A, como cabia esperar debido que la primera subbanda aparece a mayor
energia. |

Una vez bien caracterizada la banda de conduccién a través de la masa efectiva,
analizaremos el efecto de la no parabolicidad de la-banda de valencia en funcién del
campo magnético. Para ello, hemos calculado a partir de los datos experimentales una
masa efectiva dependiente del campo que caracteriza al par electrén-hueco. La masa
se ha obtenido a partir de la pendiente de las transiciones interbanda tedricas para los
niveles de Landau NV =1, 2 y 3, restando a cada estado al contribucién exciténica. En las
Figuras 7.9(a) y 7.9(b) se representa su valor para las dos muestras estudiadas. Con trazo
continuo aparece la masa reducida del par electrén-hueco pesado, mientras que la masa del
par electrén-hueco ligero aparece en trazo discontinuo. La variacion de estas masas con el
campo magnético es similar en ambas muestras, con valores mayores para la muestra A,
como acabamos de explicar. La masa reducida del par e — hh aumenta ligeramente con
el campo, tanto mdas cuanto mayor es el nivel de Landau considerado. Por el contrario,
la masa del par e — [h disminuye rdpidamente al aumentar el campo magnético. Esto es
una consecuencia del comportamiento tipo anticruce entre los estados (A y Ak de la banda
de valencia. El valor de las masas de las dos bandas se aproxima a medida que aumenta
el campo magnético. Debido a su acoplamiento, las bandas se curvan de forma que la
masa Mgy, se hace mayor que la masa m,,,, para campos magnéticos superiores a 14 T.
| También es interesante destacar que el valor de la masa reducida del par e — lh es mayor
que la propia masa del electrén para campo pequefio (ver Tabla 7.2), aunque decrece por
debajo de este valor para campos mayores de 4 T. Esto implica que la masa efectiva del
[h es negativa a campo magnético pequeiio, se hace infinita (banda plana) y cambia de
signo para campos mayores. Un comportamiento similar se discutié en el Capitulo 2 al

estudiar la curvatura de las bandas en funcidn del vector de ondas.
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Figura 7.10: Relaciones de dispersion de los estados A 1 (linea continua) y 74/ (linea discontinua)
en funciéon de kxy calculadas mediante el Hamiltoniano de Luttinger con los datos de la Tabla 7.1.
Los triangulos representan los puntos experimentales obtenidos segin el método explicado en el

texto.
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Analizando el Hamiltoniano que describe las bandas de energia, vemos que es posible
hacer en cierta medida un paralelismo entre campo magnético y vector de ondas. De
esta forma podemos convertir el comportamiento de la energia en funcién del campo
en dispersion de las bandas en funcién de k., = \/lm Con este propésito, hemos
sustraido la banda de conduccién y la banda de energia prohibida de las transiciones
experimentales y corregido su valor debido a los efectos exciténicos. Las energias de la
banda de valencia resultantes de esta operacién dependen del campo magnético. Para

convertir esta dependencia en una dependencia con el vector de ondas hemos utilizado la

R2k2
Y .ﬁ_e_B. (n + .1.> . : (7_1)

2mg mo 2

vLos tridngulos de la Figura 7.10 representan la dispersién de la banda de valencia en

relacién®0:

funcidén de k,, obtenida por este procedimiento para las muestras A y B. Se han utilizado
las resonancias mas pronunciadas de los datos experimentales que aparecen en las Figuras
7.6 y 7.7. En la Figura 7.10 se han representado también la energia de las subbandas
hhl (trazo continuo) y [kl (linea discontinua) en funcién de k., obtenidas tedricamente
mediante el Hamiltoniano de Luttinger en ausencia de campo magnético. El acuerdo
entre los puntos experimentales y la curva tedrica puede considerarse como una prueba

de consistencia de los pardmetros utilizados en el cdlculo.

7.5 DPerfiles de magneto-Raman

Una vez calculada la energia de las transiciones dpticas, es posible utilizar el modelo
desarrollado en el capitulo precedente para obtener los espectros de magneto-Raman a
cada energia. En la Figura 7.11 aparecen los perfiles correspondientes a la muestra A. En
la columna de la izquierda se presentan los resultados experimentales y en la de la derecha
el calculo tedrico correspondiente, utilizando los pardmetros de la Tabla 7.1. El resultado
se muestra para dos energias de excitacion diferentes y las configuraciones de polarizacién
Z(o*,0%)z y Z(0~,07)z. Las curvas tedricas han sido calculadas para campos magnéticos

superiores a 4 T, porque por debajo de este valor del campo el niimero
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de niveles de Landau que es necesario incluir en el cilculo aumenta rdpidamente. Por
otra parte, por debajo de este limite la correccidén exciténica utilizada, aplicable a campos
altos, deja de tener validez. En la Figura 7.11 se comparan los resultados tedricos con
los experimentales para la muestra A. Se observa que todas las resonancias que aparecen
pueden explicarse mediante el modelo tedrico utilizado, incluida la intensidad relativa
de las distintas transiciones. A esta energia, las resonancias corresponden a transiciones
electrén-hh con distinto nivel de Landau y son resonancias de entrada. La diféerencia
principal entre las distintas polarizaciones viene dada por el spin de las distintas compo-
nentes hh involucradas. La no parabolicidad de las bandas se refleja principalmente en la
dependencia del desdoblamiento debido al spin con el nivel de Landau, que impide definir
un valor efectivo de g que describa el efecto del spin sobre las distintas transiciones. Las
resonancias [k no se observan en el canal de entrada debido a que su vida media es muy
pequena.

En la Figura 7.12 se presentan los perfiles de resonancia para la muestra B, situando
de nuevo a la izquierda los resultados experimentales y a la derecha los resultados tedricos.
En contraste con la muestra A, la forma e intensidad de las resonancias dependen ahora
fuertemente de la energia de la radiacién incidente y del campo magnético, dificultando
enormemente la identificacion de las transiciones que intervienen en cada pico. La com-
plejidad de los perfiles proviene de la fuerte mezcla entre las bandas 2k y Ik y aumenta
para energias de excitacién superiores a 1620 meV, region en la que tanto las resonancias
de entrada como las de salida contribuyen al espectro. A pesar de esta complejidad, se
obtiene un acuerdo cualitativo entre la teoria y el experimento que permite clasificar las
distintas resonancias. La intensidad de los picos asociados a estados hk es mayor que la
que proviene de estados [h, y las resonancias de entrada son menos intensas que las de
salida.

Para que sea posible una comparacién cuantitativa entre el experimento y la teoria
seria necesario desarrollar un modelo que Atuviera en cuenta la dependencia del tiempo de
vida de los distintos estados con el nivel de Landau y el campo magnético. En el analisis

de los perfiles de magneto-Raman hemos encontrado que la anchura de las resonancias
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Figura 7.12: Perfiles de magneto-Raman correspondientes a la muestra B para cuatro energias de
excitacion diferentes. El resultado del cdlculo tedrico se presenta en la columna de la derecha con

el fin de compararlo con el experimento. Se han considerado dos configuraciones de polarizacién

diferentes, indicadas en la figura.
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aumenta con la energia y el nivel de Landau. Sin embargo, queda fuera del propdsito
de este trabajo obtener una expresién analitica para esta dependencia. La forma de las
resonancias observadas puede reproducirse adecuadamente utilizando una dependencia

lineal de T' con NV, !9 dependencia que aparece en la Tabla 7.2.



Capitulo 8

Efectos excitdnicos

Hasta ahora hemos estudiado la dispersién Raman resonante en pozos cudnticos me-
diante una serie de experimentos en los que se ha abarcado un amplio rango de energias y
campos magnéticos. En su realizacién y analisis posterior, hemos prestado mayor atencién
a la posicion de los picos resonantes que a su intensidad relativa, despreciando la pequena
aportacién de la luminiscencia al espectro Raman. Mediante la teoria elaborada ha sido
posible obtener informacidon sobre las reglas de seleccién del proceso Raman, interpretar
los espectros de magneto-Raman en distintas configuraciones de polarizacién y analizar
con detalle la estructura electrdnica del pozo cuantico y su dependencia con el campo
magnético, obteniendo como resultado unas masas efectivas que estan en buen acuerdo

con otros experimentos® y calculos tedricos. %

En este capitulo analizaremos los espectros de magneto-Raman obtenidos en condi-
ciones de doble resonancia. 917€ A diferencia de lo que hemos hecho en los capitulos
precedentes, nos fijaremos en un rango de energias muy restringido, analizando con detalle
los espectros Raman en funcién del corrimiento Raman a un campo magnético y energia
dados. Con el fin de interpretar los resultados experimentales, veremos que es necesario

considerar excitones como estados intermedios en el proceso de dispersién Raman.

Las propiedades de los excitones en sistemas bidimensionales fueron tratadas extensa-
mente en 1966 por Shinada y Sugano, " al estudiar el espectro éptico de semiconductores

altamente anisotrépicos, en los que la masa del excitén a lo largo del eje de anisotropia

181
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puede considerarse infinita. La teoria, desarrollada en principio para explicar el espectro
de absorcidn de semiconductores laminares, ha sido utilizada posteriormente para estu-
diar los efectos exciténicos en superredes® y pozos cudnticos. 1% Como es bien sabido, la
influencia de la interaccién coulombiana sobre los estados electrdnicos del cristal aumenta
considerablemente en materiales bidimensionales con respecto a los materiales masicos.

Cuando el excitén tiene libertad de movimiento en las tres direcciones espaciales (3D),

su energia de ligadura viene dada por, %
ESD _ luRS'
n - 2.2 )
ein
donde n =1,2,3,... es el numero cudntico principal del excitdn, x4 su masa reducida y ¢

la constante dieléctrica del material. En sistemas estrictamente bidimensionales (2D), la

energia de ligadura se obtiene mediante la expresién™:

E2D = #""UR'J
"t y)
donde ahora n =0,1,2,... ¥ gy es la masa reducida del excitén en el plano zy. Compa-

rando estas dos ecuaciones, vemos que la energia de ligadura del estado fundamental del
excitén 2D es cuatro veces mayor que en los sistemas 3D. Como consecuencia, cabe espe-
rar que los efectos exciténicos cobren mayor relevancia en materiales en los que los elec-
trones estin confinados, aun cuando el confinamiento sea sélo parcial. La teoria elaborada
por Shinada y Sugano ha sido ampliada por Akimoto y Hasegawa'® para incluir el efecto
de un campo magnético de intensidad arbitraria. Desgraciadamente esta teoria, elaborada
en el marco de la aproximaciéon WKB, permite unicamente el tratamiento numérico de
las funciones de onda y autoenergias del sistema excitdnico, resultados de dificil manejo

en una teoria Raman.

8.1 Descripcion del experimento

Con el fin de estudiar los resultados experimentales de magneto-Raman, se ha anali-
zado un multipozo cudntico de GaAs/AlAs crecido en la direccién [001}, ! con pozo y

barrera de 92 A.
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Figura 8.1: Posicion de los picos de fotoluminiscencia en funcién del campo magnético para una

muestra de GaAs/AlAs de 92 A. Se ha utilizado luz circularmente polarizada a la derecha (<x+).
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Figura 8.2: Posicion de los picos de fotoluminiscencia en funcién del campo magnético para una

muestra de GaAs/AlAs de 92 A. Se ha utilizado luz circularmente polarizada a la izquierda (cr~).
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Las energias de las transiciones electrénicas se obtuvieron analizando la muestra me-
diante fotoluminiscencia de excitacién (PLE) para distintos valores del campo magnético
y utilizando luz circularmente polarizada. En las Figuras 8.1 y 8.2 se representa la energia
de los picos de luminiscencia en funcién del campo magnético aplicado, con luz polari-
zada en las configuraciones o% y o~ respectivamente. Las lineas representan un ajuste
tedrico de las transiciones electrdnicas siguiendo el método expuesto en los Capitulos 2 y
6. La linea continua indica la energia de las transiciones e — Ak, mientras que la de‘ trazo
discontino corresponde a transiciones e —lh. En las figuras aparecen hasta cuatro estados
excitados, cada uno relacionado con un numero cudntico de Landau diferente.

Para estudiar las dobles resonancias en el espectro de magneto-Raman, se ha escogido
el estado fundamental de la banda de huecos ligeros ({A0) como canal de salida. Puesto
que estamos en resonancia de salida, las dobles resonancias en las que esté implicado el
estado (h0Q se obtendran cuando la energia del laser coincida con una transicidn electrdnica
permitida. En las Figuras 8.1 y 8.2 hemos representado la energia del liser en funcién
del campo magnético mediante una linea continua, sefialada como [A0+1LO. A conti-
nuacion se midié la intensidad Raman en funcién del corrimiento Raman para distintos
valores del campo magnético y de la energia de la radiacidn incidente, restando el fondo de
luminiscencia. El experimento se llevé a cabo en configuracién de retrodispersidn, utili-
zando la geometria de Faraday y polarizacidn circular paralela para la radiacion incidente
y dispersada. En la Figura 8.3 se ha representado la intensidad Raman en funcidén del
corrimiento Raman para distintos valores del campo magnético aplicado, manteniendo
constante la energia de la radiacién incidente. El rdpido aumento de la inténsida,d del
pico es debida a que nos encontramos en las proximidades de una resonancia, a la que nos
acercamos a medida que el campo aumenta. La Figura 8.4 representa la misma resonancia
para distintos valores de la energia del liser, manteniendo esta vez constante el campo
magnético.

Representando la intensidad del pico Raman en funcién del campo magnético aplicado
obtendremos el espectro de magneto-Raman correspondiente. El resultado aparece en las

Figuras 8.5 y 8.6 para las configuraciones de polarizacién z(c*,0%)z y (0™, 0~ )z respec-
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Figura 8.4: Intensidad Raman en funcion del corrimiento Raman para distintos valores de la
energia de la radiacién incidente en las proximidades de una resonancia. Se ha considerado la

configuraciéon de polarizacién r(er+, crT)z.
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Figura 8.5: Eficiencia de dispersion Raman en funcidon del campo magnético en unidades arbitra-

rias. Polarizacion <t+)z. En la figura se seflalan los estados relacionados con cada uno de los
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Figura 8.6: Eficiencia de dispersién Raman en funcidon del campo magnético en unidades arbitra-
rias. Polarizacion i(cr+,a”)z. En la figura se sefialan los estados relacionados con cada uno de los

picos resonantes.
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-~

tivamente. En ambas grificas las resonancias aparecen siempre que la energia del ldser
coincide con uno de los estados excitados de la banda [h. Obtenemos picos relécionados
con los estados [Al y IA2 en la configuracién z(o*,o*)z y con los k1, A2 y [h3 para
z(0~,07)z. En cambio, ninguna de las resonancias observadas corresponde a un estado

de la banda Ak. El andlisis de estos espectros nos lleva a las siguientes conclusiones:

¢ Las resonancias observadas no corresponden a resonancias de entrada simples, pues-
to que en ese caso aparecerian picos relacionados con la banda hh con intensidad
similar o incluso mayor que los de la banda [A. Corresponden por tanto a dobles

resonancias.

e El canal de entrada de las dobles resonancias observadas coincide con los distintos
estados excitados de la banda [h, mientras que el estado fundamental [A0 es el canal

de salida.

¢ El proceso de dispersidn es intrabanda, con un cambio arbitrario en el ndmero

cuantico de Landau.

Con el fin de comprender estas conclusiones experimentales, hemos estudiado el pro-
ceso de dispersion Raman resonante mediante dos aproximaciones diferentes. En primer
lugar, comenzaremos analizando detalladamente las caracteristicas de las dobles reso-
nancias obtenidas mediante el modelo desarrollado en los cabl'tulos precedentes, en el
que hemos considerado pares electrén-hueco como estados intermedios en el proceso de
dispersion. Posteriormente veremos la necesidad de extender este modelo, teniendo en

cuenta la influencia de los efectos exciténicos sobre el espectro de magneto-Raman.

8.2 Pares electron-hueco libres como estados inter-

medios del proceso de dispersién

Podriamos comenzar el analisis de la dispersién Raman doblemente resonante basandonos

en un modelo sencillo de bandas parabdlicas. Sin embargo, como vimos en la Seccién 6.1.2,
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Figura 8.7: Dispersion de los niveles de energia de las bandas de valencia y conduccion en funcién
del campo magnético. Cada color representa un nivel de Landau en la banda de conducciéon y un
nivel orbital de Landau en la de valencia. Se ha representado tinicamente el primer estado confinado
de la banda de conduccion. Con trazo continuo se dibujan los estados de la banda de valencia que

pertenecen al bloque 6 = 1y con trazo continuo aquellos del bloque 6 = 2.
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un modelo tan simplificado permite transiciones nicamente entre subbandas del pozo
cudntico de la misma paridad, separadas la energia de un féno'n. La observacién de dobles
resonancias en el espectro Raman queda asi restringida a muestras con una estructura
de bandas acorde con estas exigencias. "*™* Por otra parte, el mimero cudntico de
Landau se conserva durante el proceso de dispersién; por lo que este modelo no permitiria
reproducir los resultados experimentales. Es necesario, por tanto, describixj las bandas de
energia con mayor detalle, teniendo en cuenta la mezcla entre las distintas subbandas,
como explicamos en la Seccién 2.5. En la Figﬁra. 8.7 se representan los niveles de energia
de la banda de valencia y de conduccién de la muestra de GaAs/AlAs en funcién del
campo magnético. Las transiciones electrénicas permitidas entre las distintas bandas,
calculadas teniendo en cuenta las reglas de seleccién del proceso de absorcién, se han
representado ya en las Figuras 8.1 y 8.2. Consideremos la posibilidad de obtener una doble
resonancia. Dado que el experimento se ha realizado con luz circularmente polarizada en
la configuracién paralela, el proceso de dispersién tiene lugar via Frohlich. Basdndonos
en las reglas de seleccién que dedujimos en el Capitulo 6, es posible conectar estados de
distintas subbandas siempre que, segin su paridad, pertenezcan al mismo bloque. La
transicidn tiene lugar entre estados con el mismo numero cuantico orbital de Landau. En
la figura se sedalan las bandas que intervienen en dos dobles resonancias posibles, que
aparecen a un carnpb magnético de 6.4 y 8.5 T. Para mayor claridad, se han utilizado
lineas de colores para los distintos niveles de Landau /V de la banda de conduccién y para
las subbandas con distinto numero cﬁa',ntico orbital de Landau n en la de valencia. En esta
banda, se ha asignado una linea de trazo continuo a los estados pertenecientes al bloque
b =1 y de trazo discontinuo a aquellos que provienen del bloque 4 = 2. En la banda
de conduccidén se ha representado dnicamente la primera subbanda del pozo cudntico,
incluyendo la correccion exciténica desarrollada en la Seccién 6.1.2. Debido a la mezcla
entre bandas, a un campo magnético determinado es posible acoplar estados que a campo
cero corrésponden’an a las bandas de hh y lﬁ, transicién prohibida en el modelo parabdlico.
Por lo tanto, en el seno de esta teoria es posible obtener procesos doblemente resonantes,

que conectan subbandas del pozo diferentes. A pesar de que el nimero de transiciones



190 - CAPITULO 8. EFECTOS EXCITONICOS

doblemente resonantes permitidas aumenta con respecto al modelo parabdlico, la teoria
no r.eproduce de forma sistematica las caracteristicas del experimento. Por una parte, el
nivel de Landau se conserva, y por otra, las transiciones son intersubbanda, en contra de
las observaciones experimentales.

Para explicar la dispersién entre niveles de Landau diferentes es necesario considerar un
proceso de orden superior, en el que, ademas de la dispersién electrén-fondn, intervenga
una segunda interaccién. Este nuevo proceso puede ser debido a la dispersién .de los

electrones con las impurezas del material o con la rugosidad de las interfases que separan
111

los materiales de la barrera y del pozo. Diversos cédlculos realizados en GaAs'!! indican
que la dispersién por impurezas es importante unicamente cuando su concentracién es lo
suficientemente grande. Dado que el experimento se ha realizado sobre una muestra sin
dopar, es mas probable que la dispersién tenga lugar por interaccién con la rugosidad
del medio. A pesar de que este proceso es de orden superior al que hemos analizado
hasta ahora (cuarto orden en teoria de perturbaciones), puede llegar a dominar si nos
encontramos en las proximidades de una resonancia. ® La amplitud de probabilidad de
la dispersion vendria dada por:

(FLH) (L H11B) (8] Hrla) el Bl T)
Wrt= 2 (B - BB, - EN(Ba— B (8.1)

a8

donde el Hamiltoniano de interaccidon Hy incluye ahora la interaccién del electrén con la

rugosidad de las interfases, H,:
Hy=Hgr+ Hgp + H, . (8.2)

Esta interaccidn es de tipo eldstico y puede tener lugar tanto en la banda de conduccio'n.
como en la de valencia.

En la Figura 8.8 aparecen dos diagramas de Feynman caracteristicos del proceso de
cuarto orden que permitirian transiciones entre estados correspondientes a distintos ni-
veles de Landau. La interaccion H, se representa mediante una cruz. En el diagrama
se observa que la dispersidn entre distintos niveles de Landau estd permitida cuando las

interacciones H, y Hgp tienen lugar en bandas diferentes, una en la de conduccién y la
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otra en la de valencia. En el seno de este modelo, los procesos doblemente resonantes in-
dicados en la Figura 8.7 simplemente pasan a ser ahora triples resonancias, y apareceran
en un espectro de magneto-Raman como picos de gran intensidad. Por lo tanto, a pesar
de considerar un proceso de orden superior, la mayor contribucion al espectro Raman

proviene de transidiones entre estados con el mismo nimero cuantico de Landau. Los da-

Qy.m

(2)
N, V,Ky "y
NV
(b)

Figura 8.8: Dos diagramas de Feynman que contribuyen en un proceso de dispersion Raman por
un fonén LO considerando la interaccién del electréon (a) y del hueco (b) con la rugosidad de las
interfases en el pozo cuantico. La interaccion eldstica se representa mediante una cruz. En estos

dos diagramas las transiciones entre distintos niveles de Landau estin permitidas.

tos experimentales sugieren que para asignar los picos de mayor intensidad a transiciones
entre niveles de Landau diferentes, es necesario tener en cuenta los estados excitonicos

como estados intermedios en el proceso de dispersion Raman.
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8.3 Excitones como estados intermedios del proceso

de dispersion

La interaccidon coulombiana entre el electrén y el hueco siempre estd presente, y los
excitones constituyen los verdaderos estados intermedios del proceso de dispersién. En los
capitulos precedentes hemos visto que es posible describir la dispersién Raman resonante
en funcion del campo magnético mediante un modelo que considera pares electrén-hueco
libres. Esta descripcién nos ha servido para determinar adecuadamente la posicién e
intensidad relativa de las resonancias de entrada y de salida en el proceso Raman. De-
safortunadamente, la teorfa desarrollada hasta ahora no explica las caracteristicas del
experimento descrito en este capitulo, en el que se realiza un estudio detallado de los pro-
cesos doblemente resonantes en el espectro Raman. Por esta razén, hemos considerado
conveniente estudiar la dispersién teniendo en cuenta las modificaciones introducidas por

los efectos excitdnicos.

El tratamiento de los excitones en presencia de un campo magnético es un problema
dificil de abordar, incluso en materiales mdsicos. %19 En esta seccién desarrollaremos
un modelo sencillo del excitén en un pozo cuantico cuando se aplica un campo magnético
intenso. Consideraremos bandas parabdlicas, con las masas efectivas del electrén y el
hueco obtenidas mediante el cdlculo de bandas que hemos explicado con anterioridad, y
cuyo resultado aparece en las Figuras 8.1 y 8.2. El efecto de la mezcla entre subbandas en
el espectro Raman es esencialmente el de permitir transiciones ocasionales entre estados
electrénicos excitados, a las que les corresponde una fuerza de oscilador pequenia. Dado.
que estas transiciones no han sido observadas en el experimento, despreciaremos el efecto
de la mezcla entre bandas, concentrandonos en el cdlculo de la energia y funcién de onda

del excitdn en la aproximacidn de la masa efectiva.

El efecto del pozo cuéntico sobre el excitén es el de limitar su movimiento en la
direccién de crecimiento (eje z). Puesto que en el caso del GaAs el valor medio del radio del
excitén es de unos 150 A, en un pozo cuantico de 92 Asu movimiento queda practicamente

limitado al plano zy. Teniendo esto en cuenta, despreciaremos la dependencia de la
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interaccién coulombiana con la coordenada z, tomdndola estrictamente bidimensional.

Tendremos entonces:

62

‘/coul = (8.3)

_47rsop
donde p= \/m es la coordenada relativa del par electrén-hueco en el plano zy. Con
el fin de aprovechar la simetria cilindrica del pozo cudntico, expresaremos la posicién del
electrén y el hueco en coordenadas cilindricas, (z,7), y escribiremos el potencial vector

del campo magnético en el gauge simétrico:

;1.= BxfF=

|y

(—-y,.’E,O) ] (84)

LI r—

donde hemos tomado el campo en la direccidn z. Mediante la transformacién de gauge

106

introducida por Yang y Sham, es posible expresar el Hamiltoniano del excitén en

funcion de las coordenadas relativas y del centro de masas del par electrén-hueco:
p = Ph = Pe

My, Pe T Mery, Ph

Mzy, T Mazy,

. (8.5)
B, =

El Hamiltoniano del excitén bidimensional en un campo magnético puede escribirse en-

tonces como:

(8.6)

ﬁQ 1 < 3) 1 Hzy; 6 ﬂzy'wz‘ 62
o= +=r =y + P Ch
e p \'Bp

% pn "0 8 dreop

donde py, es la masa reducida del par electrén-hueco en el plano zy, con A = hh,lh.
La constante u; tiene dimensiones de masa, definida como g = Mgy, My, [(Mzy, — Mazy,)
Yy @, es la frecuencia ciclotrénica del par. Los dos primeros términos determinan el
movimiento a lo largo de la direccidén de crecimiento del pozo cudntico, e incluyen el
potencial de confinamiento en la banda de valencia y de conduccién. A continuacién
aparecen una serie de términos que representan la interaccién del par electrén-hueco con
el campo magnético. El dltimo sumando corresponde a la interaccién coulombiana.

Con el fin de analizar si el modelo excitdnico es capaz de describir las caracteristicas del

experimento realizado, simplificaremos los cdlculos trantando la interaccién coulombiana
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como .una perturbacién al movimiento del par electrén-hueco. Esta aproximacién estd
justificada para campos intensos, es decir, cuando el radio de la 4rbita ciclotrénica es
menor que el radio del excitén (alrededor de 8 T). Las soluciones del Hamiltoniano sin

perturbar serdn de la formas:

®o(p, 2ze,21) = Pue(2e) P (Zh)\p?\m(l’, ¢) (8.7)

donde las funciones ¢,(z) son las funciones de onda del electrén en el pozo cudntico
definidas en el Apéndice B (Ecuaciones (B.1) y (B.2)). ¥%,(p,¢) es autofuncién del

operador de momento angular

- N a
L - h_
L=— 5
y del Hamiltoniano de interaccidén con el campo magnético:
Rt 1/ 8 1, u 0 oyl
mag = — - — R = IV . TN cn . .
Hrmeg ‘2ump(pap)+"l T 53T s (®8)
En coordenadas polares, la funcién \II?V‘,(p, @) puede escribirse como!%%:
2
e - P
2%, = VN + ) == lll 16 plil =22 14N jr(— N, |I| + 1; 537 (8.9)

donde A (a, b; z) representa la funcién hipergeométrica confluyente, N = 0,1,2,... es el
nimero cuantico de Landau del par electrén-hueco y ! su momento angular en unidades
de %, que puede tomar cualquier valor entero.

La energia del Hamiltoniano sin perturbar viene dada por™:

E) . ni = E,+E,+E +E},
= E, +E, +E, + huw,, (N +

Ill + 1 pay, ) (8.10)
—-—=1
2 Hh

Calcularemos las autofunciones y autovectores del excitén utilizando teoria de pertur- -

baciones hasta segundo orden para la interaccién coulombiana:

(O (| Veous| ¥
EN.I = ER’[ + (lp?v,llvcoullw Z l N ll CWEIO Nl)' , (811)
N'#N N' 1

T, | Viow | T
0 L+ Z ( gll auél N,l) @0
N'#N NI~ &N

Z (‘I’?w,lecoull‘I’p,l)( p.zlvcoull‘l’?vz)
(ERy = B3 i)(ERy — E3)

Un
(8.12)

+ T

N'#Np#N
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- Para garantizar la ortogonalidad de las funciones de onda del excitén, hemos ortogona--
lizado la base obtenida utilizando el método de Gram y Schmidt. 1'% Los elementos de
matriz que aparecen en las Ecuaciones 8.11 y 8.12 pueden calcularse de forma analitica y

se recogen en el Apéndice D.

8.3.1 Calculo de la amplitud de probabilidad

Analizaremos en primer lugar la amplihud de probabilidad correspondiente a un pro-

ceso Raman de primer orden (Ecuacién (4.23)). En la aproximacién dipolar, la interaccién

excitén-radiacién viene dada por!®110;
1 e 27k s
Hgp = — LD vel©w) Yara(0 z..e,+ h.c. (8.13
BR= = ZX<CIeLplv) 71 (Praloun) Una(0)E, o Gzy o+ Buc. (8.13)

donde é; P el operador de creacidn de un excitén con momento K en el estado a. «
representa los distintos numeros cudnticos que caracterizan a un excitdn, con el electrén
en la banda de conduccidn ¢ y subbanda del pozo v, y el hueco en la banda de valencia v

y subbanda del pozo vy, en el estado N, l.

La funcién de onda W%/, sin perturbar evaluada en 5 = 0 viene dada por:

6o (8.14)

1
0 —_
‘IIN,I(O) - \/2—”/\

por lo que sélo serdn excitados estados con momento angular 0.

Para la interaccién excitén-fondn via Fréhlich se obtiene una expresion similar a la

que aparece en la Ecuacidn (3.67):

Hr =Y 5% ! wrdh (8.15)

a,a’

. 1 13
donde la constante de acopla.rmento S:Af‘ es:

- ’ C CLO q —id — ey Fh -
SR = (o, R0 (22) =058, — By (24} =P P5, |, B)
(8.16)

En la configuracién de retrodispersidn, el vector de ondas del fondn en el plano zy es

cero. En estas condiciones, la interaccién excitén-fotén no es capaz de comectar distintos
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estados excitados, puesto que son ortogonales entre si. Por lo tanto, no serd posible
obtener transiciones entre estados correspondientes a distinto nivel de Landau. Para
explicar las transiciones entre distintos estados excitados es necesario recurrir de nuevo
a un pruceso de orden superior, que supondremos ocasionado por interaccién del excitén
con la rugosidad de la interfase. La amplitud de probabilidad de este proceso viene dada
por la Ecuacién (8.1). Podemos expresar la interaccién H, como un desarrollo de Fourier

de la forma®
H, = E [AIQe_""”"‘ +A1,,e'“q’”""‘] . (8.17)
q-:y i
Esta ecuacidn representa el desarrollo de Fourier de un interaccién general con el par
electron-hueco, que tiene lugar en el plano zy. Un desarrollo de este tipo ha sido utilizado
previamente para explicar distintos resultados de dispersién Raman en materiales masivos,
0111 syperredes de GaAs/AlAs, 12113 y GaAs con tensién uniaxial. '** Nuestra intencién
no es la de analizar esta interaccién en detalle y nos centraremos en el cdlculo de los

procesos mas intensos, es decir, los triplemente resonantes. La amplitud de probabilidad

viene dada por:

Grean Gy 0 Ynv0(0)" U vo(0)

WFI = z I{LS(h) Z ﬁwL — u AN + iI‘N)(ﬁUJS - Eul N+ iI‘NH) X
h=hh,th verip chr A
N,N! N (8.18)

{ﬁ@f}i‘“@ Onrai(Gey) | Gy (ds) m”;."(q')}

ﬁws - Ev;h,N’ + er’ th - Euch,N’ 0 iPN’

donde la constante KFg(%) y la funcién G, han sido definidas previamente en las Ecua-

ciones (6.26) y (6.4) respectivamente. Las funciones f:,,“N""(ci) ¥ Gnin(Gzy) vienen dadas

por:

cmyeh(q_) F, U‘(_)IN’N( erh) Jthh(—)IN’ (sze) ) (8.19)
gN'.N(‘fz'y) = AIeIN’,-’_V(-Q—zyn) - Alh[N‘,JV(érye) ) (8-20)

donde la funcidn F, () ha sido definida en la Ecuacidn (6.24) y
IIV’.:V(érvi) = /lIII-V‘,O(P) eiQ—xv"'p-‘I/zV.O &*F ) (8-21)

parai=e,hy sz: = GayMay/ (Mazye + Mazy, ).
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Restringiendo el célculo a los procesos triplemente resonantes tenemos:

Ve W, U, le' 0 \pN 0 f”‘h P
WF-[ - Z I{Ls(h) Z h. 0( ) 0( ) (q‘) »
», (ﬁ.CIJL o Veh N + ’lPN)(ﬁLL)S - EV;/,JV' + ZFNI)
e 4 (8.22)
5 { gN'.N’(é‘zy) + gN'N(é.zy) }

ﬁw; - E,:NN: 4+t e Rwy, — E,,;MN +1'y

h=hh,lh

8.3.2 Resultados del modelo

En las Figuras 8.9 y 8.10 se ha representado la eficiencia de dispersion Raman en
funcidn del campo magnético calculada sustituyendo la Ecuacidn (8.22) en la Ecuacién
(+.18S) (linea continua). Se han considerado las configuraciones de polarizacién z(ct,o%)z

y Z(¢~,07 )z respectivamente. Se han utilizado los datos de la Tabla 8.1. Con el fin de

parametros Muestra GaAs/AlAs

Anchura efectiva de GaAs 92 A

My 0.075 mq

ma, ; 0.069 mq -

Mzypa 0.28 mg

Mz 0.34 mo

Pz, -0.48 mq

My, 0.092 myo

r - 0.5 meV
£ 12.6(2)

%L,andolt-Bérnstein Tables. 192

Tabla 8.1: Parimetros efectivos utilizados en el modelo parabdlico de bandas

para calcular los estados exciténicos de un multipozo de GaAs/AlAs de 92 A.

facilitar la comparacidn, en la parte superior de las figuras se representa la eficiencia de

dispersidn obtenida experimentalmente.
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Figura 8.9: Eficiencia de dispersion Raman para un proceso triple resonante mediado por la
interaccion con un fonén LO e interaccion con la rugosidad de las interfases. Se ha tenido en

cuenta la configuracién de polarizaciéon paralela z(<7+, crt+)z.

Los picos corresponden a transiciones triplemente resonantes entre los distintos estados
excitados [h. Las resonancias asociadas con las subbandas hk, al no ser triples, son un
orden de magnitud mas pequefias. La teoria no sélo reproduce correctamente la posicion
de las resonancias en funcion del campo magnético, sino también su intensidad relativa

en ambas configuraciones de polarizacion.
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Figura 8.10: Eficiencia de dispersion Raman para un proceso triple resonante mediado por la
interaccion con un fonén LO e interaccion con la rugosidad de las interfases. Se ha tenido en cuenta

la configuracion de polarizacién paralela z(<r“,a~)z.
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transiciones electrénicas como en el de los perfiles Raman en funcién del campo magnético.

Se llevé a cabo un estudio experimental sistematico en dos pozos cudnticos miltiples
de GaAs/AlAs consistentes en 100 periodos de 99/99 A y 80 periodos de 44/44 A. Los
datos experimentales obtenidos nos han proporcionado una serie de resonancias Raman
en funcién del campo magnético en un rango amplio de energias que permiten el estudio

de la no parabolicidad de las bandas.

Se ha comparado el modelo desarrollado con los experimentos realizados, obteniéndose
un buen acuerdo en los pardmetros de masa efectiva y su anisotropia, tanto en electrones
como en huecos. Después de un ajuste de los pardmetros de la estructura de bandas para
obtener las transiciones experimentales, se utilizaron dichos pardmetros en el cilculo de
los perfiles Raman en funcién del campo magnético, encontrandose un acuerdo satisfac-
torio. De la comparacién con el experimento se ha obtenido, mediante la transformacién
fwe(N +1/2) = ﬁzkgyﬂmo, la dispersién de las bandas en la direccién zy, coincidiendo

practicamente teoria y experimento.

Una medida detallada de la dispersion Raman resonante permite la obtencién de
espectros en condiciones de doble resonancia. En la dltima parte de esta Memoria, hemos
intentado explicar la ruptura de las reglas de seleccién observada en estos espectros. Una
primera aproximacion en base a la teoria electrén-hueco libre desarrollada anteriormente,
explica la posibilidad de obtener transiciones entre distintas subbandas, pero a pesar de
la mezcla el nimero cudntico de Landau se conserva durante el proceso de dispersién. La
inclusién de impurezas o de rugosidad en la interfase (o cualquier otro defecto que pueda
producir ruptura en la conservacién del vector de ondas del fonén) hace posible la aparicién
de dobles resonancias, pero desgraciadamente su posicién no coincide con la observada
en el experimento. Ello hace necesario incluir la interaccién electron-hueco. En este
sentido, se desarrolla una teoria excitonica en campos magnéticos intensos, considerando
la interaccién culombiana en teoria de perturbaciones. Para que la aproximacién sea buena
en el nivel fundamental del excitén a campos magnéticos moderados, es preciso desarrollar
hasta segundo orden en teoria de perturbaciones tanto la energia como la funcién de onda,

necesaria para el cilculo de la eficiencia Raman. El acuerdo alcanzado con el experimento
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RESUMEN

La labor realizada en este trabajo ha consistido en el estudio de la dispersién Raman
de primer orden en campos magnéticos intensos, fundamentalmente en heteroestructuras

semiconductoras.

Después de desarrollar las herramientas basicas necesarias, hemos abordado el pro-
blema del cadlculo de la eficiencia de dispersién y estructura electrénica en materiales

masicos y pozos cuanticos.

La extension del modelo de dispersion Raman en campos magnéticos existente para
materiales mdsicos, incluyendo la anisotropia y la dependencia con la tercera componente
del vector de ondas (k;), nos muestra claramente la importancia de estos factores y su
implicacién en un espectro de dispersion Raman: la integracién en k, modifica sustan-

cialmente el espectro.

Posteriormente hemos abordado el cdlculo de la dispersién Raman en pozos cudnticos
considerando el campo magnético en la direccién de crecimiento del pozo. La transfor-
macidn trivial en comparacién con un modelo tridimensional es la cuantizacién de k.
Esto hace que la integracidn en k. se convierta en una simple suma en los diferentes esta-
dos del pozo, pero al mismo tiempo, al romperse la degeneracién existente entre huecos
ligeros y pesados en el punto I' de la zona de Brillouin, el nivel de mezcla aumenta extra-
ordinariamente haciendo mds importante ain la inclusién de la no parabolicidad debido

a los efectos de mezcla.

En el marco de un modelo parabdlico de tres bandas y teniendo en cuenta el confi-
namiento de los fonones dpticos, se ha estudiado la fisica elemental del problema, reglas
de seleccién debido a las interacciones electrén-fotén y electrén-fondn, particularizando
el calculo a pozos cudnticos formados con heteroestructuras GaAs/AlAs. Los dos proce-
sos de interaccion electrén-fondn, es decir potencial de deformacién y Frohlich, han sido
tratados separadamente, obteniéndose que en el primer caso sélamente pueden observarse

los modos confinados impares, y en el segundo los modos confinados pares.

A continuacidn se tuvieron en cuenta los efectos de mezcla, tanto en el calculo de las



RESUMEN 203

es excelente, tanto en la posicién de las resonancias como en su intensidad relativa.
Como continuacién del trabajo desarrollado en esta Memoria, estamos elaborando un
modelo de dispersién Raman de segundo orden en pozos cuinticos y campos magnéticos
intensos. Este modelo incluye los efectos de mezcla y no parabolicidad, con el d4nimo de
estudiar una regién més amplia de la zona de Brillouin. Al mismo tiempo, pretendemos

finalizar también el cédlculo de la dispersién Raman en campos magnéticos paralelos.
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Apéndice A

Elementos de matriz del

Hamiltoniano de Kane 8 x 8

Las funciones de onda de la banda de valencia y conduccién pueden representarse en
la base de momento angular j = 3/2, 1/2. Tomando el eje de cuantizacién del spin en la

direccién [001] estas funciones vienen dadas por la expresién que aparece en la Tabla A.1.

. {I%,-aom 1S 1) e

|24 2)o * IST) e
L ¢ |[HXHIT) v (hhF)
Lt ¢ |HX+Y)L-221)) v ()
b ¢ |IX =) T4221) v (1B)
| 13D ¢ [FHE =)L) oo (80)
{ 5w ¢ [+ L2 sn (o)
5Bt |HIX =) T=Z1]) s (s07)

03
&l

Tabla A.l: Representacién de las funciones de onda |j, m;) de las bandas de

conduccién y valencia en la base de momento angular j = 1/2, 3/2.
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. La matriz de Kane puede descomponerse en seis bloques:

H. H, H,
HY, H., H. | - (A1)
Hz, H! H,,

Los bloques diagonales relacionan las bandas de conduccién (c), las de huecos pesados y
ligeros (v) y las de split-off (s) entre si, mientras que los elementos no diagonales reflejan el
acoplamiento entre bandas de distinta simetria. El simbolo } indica el adjunto del bloque
correspondiente. En la base de funciones de momento angular § = 1/2,3/2 definidas en

la Tabla A.1, los elementos de matriz de cada uno de estos bloques son:

.
(141’4-h—)lc2+Ec 0
H,, = 2mg 2 , (A.2)
ry N2
0 (A" + 2m0)k + E.
1
(sT+C S R 0o )
s irilgyc 0 R
H,, = 6 3 1 9 , (A.3)
R 0 ET+§Q+C -5
% » 1
\ 0 R -S §T+C/
LT+ -no+C 0
Hss = 3 ° 1 ’ (A4)
0 3T +Q) -8+ C
1
0 7(F1+F2) -G Fy - Fy :
ch = 3 1 y (A5)
F+F G E(FI—F;) 0

e[V o [(F-GF. . e
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( —%S VZR )
3

1
75T —2Q) =S

H, = 3 ! (A.T)
-1/ 5" —(T-2
/ 772
V2R — S
\ o)
En estas expresiones hemos utilizado las abreviaturas:
T(k) = (I'+ M)k +E)+2ME
Qk) = M(k;+k)+L'k;
hik?
C(k) = E,+ mg
1 ., .
S(k) = —EN(k, —iky)k,
(A.8)

1, .
R(k) = 375 (L' — M)(k2 — k) — 2iN"k, k]

Fi(k) = \—;_EB(k,—iky) :

1 .
\—/_EP(’C, + Zky) ,

G(k) = —\/g(kaky-}-z'Pk,) ,

Fa(k)

Las constantes A’, B, L', M, N’ y P se obtienen como suma de elementos de matriz del
operador momento entre las distintas bandas. En muchas ocasiones y en especial cuando
se estudia la banda de valencia bajo la accién de un campo magnético, la matriz H,, se
expresa en funcién de otro conjunto de parametros, v;, 42 ¥ 73, llamados pardmetros de

Luttinger, que se relacionan con los de Kane mediante las ecuaciones:

h? A? 1
§m—071'= Er-n—o+§(L'+2M) ,
A 1
e = § ('-M) (A.9)
2
_ﬁ_% = lN'

2mo 6
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La matriz H,, asi expresada recibe el nombre de Hamiltoniano de Luttinger.



Apéndice B

Funciones de onda de un pozo

cuantico

Debido a la simetria de inversién que presenta el potencial de un pozo cudntico

simétrico, es posible clasificar los autoestados del electrén en el pozo segin su paridad:

1. Estados pares
eKB(z+4/2) cos Kpd/2 z2< —d/f2

04(2) = A+ { cos Kpz —df2 < z<df2
e~KB(2-4/2) cos Kpd/2  df2<z

2. Estados impares
eK8(z+4/2) sen Kpd/2 z < —df2
¢-(2) = A_{ sen Kpz —df2<z<d[2
—e~K8(2=4/2) sen Kpd/2 df2<z

(B.1)

(B-2)

Las constantes A_ y A, se determinan exigiendo que la funcién de onda satisfaga las

condiciones de contorno (del tipo.definido en la Ecuacién (2.24)) junto con la condicién

de normalizacién y vienen dadas por:

1 1 1 2

A—i = E(Kpd/? + sen Kpd/2 cos Kpd/2) + o cos®* Kpd/2
1 1 1 2

Yol KP(Kpd/Q —sen Kpd/2 cos Kpd[2) + —]gsen Kpd/?2
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Teniendo en cuenta la definicion de estas funciones de onda, podemos calcular los

elementos de matriz que determinan el Hamiltoniano de Luttinger para el pozo (Ecuacién

(2.36)). Para los elementos diagonales tenemos:
272
Ew = E,, + 2—1;;!(‘71 +7)

A2k2
En = Evu.%ol(’h-’h) :

y para los elementos no diagonales obtenemos:

. = h? : * d
S = Zﬁm—o(kz‘—“cy)%/ ‘PVME‘Pdez J

—infty

A2 v2+7s N2
R = [«/3'% o (ks — ik)

2mo 2 —o0

h? _ ' oo
+ \/’?—’—_’ Lz 73(k1' + zky)z] / PunnPuin dz

(B.4)

(B.5)

)

donde E,, son las energias de la subbanda del pozo correspondiente y las integrales vienen

dadas por:

'/—oocp;-dd—zgaj dz = -—A,’Aj X
( 2[(3,-
I{B‘ + .KBJ-
Kp;sen (Kp, — Kp;)d/2 Kp;sen(Kp, + Kp;)d/2
Kp, — Kp, - Kp, + Kp,

sen K(p,d/2 cos Kp;df2+

2Kp,
I(B; + I(B,'

Kp;sen(Kp, — Kp,)d/2 Kp;sen(Kp, + Kp,)d/2
B Kp, — Kp; - Kp, + Kp,

cos Kp,d/2sen Kp,d[2—

o0
/ pipjdz = Gij

-0

donde la funcién G; ; se define en el Apéndice C (Ecuacién (C.5)).

¢ impar, j par (B.6)

¢ par, j impar

(B.7)



Apéndice C

Potencial del fonén confinado

Para los modos pares obtenemos:

B4(5m) =

donde m = 2,4,6,....

del potencial:

T
(%

m) =

=z d d
evresenh gy, £ <t
(=1)% cos Xz — e~%=9% cosh ¢z, 2 —$<z<d (C.1)
—ae d
e~ 7 vzsenh q,,.yi 2 <z

A los modos impares les corresponden las componentes impares

z d d
e?v% cosh gzy 5 z< -4
(- 1) “sen BXz + e~%=v% sinh Qry? —% <z< % (C.2)
—e~9v% cosh q,y% % <z

y derivando esta expresion se obtiene la componente z del desplazamiento, que escribire-

mos por simplicidad para gz, = 0:

’ 0 z < —-%
uy(2) < ¢ (—1)T+sen 2z —$<z<t (C.3)
| 0 _ % <z
param = 2,4,6,...y
( 0 z < —%
u(z) < { (=1)"F" cos Iy ~d<cz<td (C4)
0 §< z
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sim=1,3,5,....

Las integrales de solapamiento de las funciones del pozo vienen dadas por:

Gij= / wipjdz = AjAj X

(>

. mcos Kp,d/2 cos Kp,d[2+
sen (Kp, — Kp;)d/2 sen(Kp + Kp,)df2 . .
Kr, — Kp, Kr, + K»p, "> J pares (C.5)
X 4
-KT‘_?TE-;sen Kp,d/2sen Kp,d/2+
sen (.Kp'. - Kpj)d/Q _ sen (Kp.. + Ii—pj)d/Q i, j impares
\ ffpi - ]{pj I{p.- + I{pj ’

Los elementos de matriz de las funciones del pozo con el potencial del fonén confinado

dependen del tipo de interaccién que consideremos:

1. Potencial de deformacidn:

2.

Fii(q.) = / @i u:(2) pjdz (C.6)

donde q, = mw/d. Incluiremos la expresién unicamente para modos impares, puesto
que son los que interviénen en el proceso Raman de primer orden en el caso de
interaccién via Potencial de Deformacién. Para modos impares (m impar) la funcién
u, es par, por lo que tenemos:

cos(Kp, + Kp;)df2  cos(Kp, — Kp,)d/2

(KP.' + I(Pj)2 - (13) (I{Pi - KP;’ )2 - qZ) ,
c.7)

Fi’]‘ pa_[-es(m impar) = A;A]qz [

y para las impares:

po (mi )= Aid; cos(Kp, — KP,-)d/2 cos(Kp; + KPj)d/Q
i,j impares\™" mmpar) = Aifiqz (Kp‘. - I{Pj)2 - q? (KP.' + KPj)z - qg)
L (C8)

Interaccién Fréhlich:

Fs(@) = [vi0da)eds (C.9)
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donde ¢, = mn/d. Consideraremos los modos pares, que intervienen en un proceso

Raman de primer orden via interaccién Frohlich. Para estados pares tendremos:

F; j pares(m par) = 24;4;x

(Kp. + Kp,;)? — ¢2 (Kp, — Kp,)? — ¢
—geyds2 5€0h G2y d/2 cos Kp,d/2 cos Kp,d/2
KB. + KBV + Qzy

_ ansaa (K + Kp)) cosh gy d/2sen (K, + Ko, )d/2
(Kp. + Kp;)* + ¢2,

o-asyd/2 JzvSenh @zyd[2cos(Kp, + Kp,)d/2
(I(p, + K'pl) + qzy

4/2(&p, — Kp,) cosh ¢zyd/2sen (Kp, — Kp;)d[2
(Kp. — Kp;)? + ¢2,
o= =vd/2 gzysenh gzyd/2 cos(Kp, — Kp, )d/2
(Kp —KPJ) +qry 4

y para estados impares:

{(K”* + Kp,)sen (Kp, + Kp,)d/2  (Kp — Kp)sen (K, — Kp,)d/2

+2e

(C.10)

—q:

Fi,j impares(m par) = 24;A; X

wd (Kp'. + I(pj)seﬁ (Kp.. + I{pj)d/z " (I{p‘. - Kpj)sen (Kp.. — Kpj)d/2
(Kp. + Kp;)? — ¢2 (Kp, — Kp;)? — ¢?
,senh gzyd/2 cos Kp,d/2cos Kp;d/2
KB; + I{Bj + q:y
4/2 (Kp; + Kp;) cosh qzyd/2sen (Kp, + Kp;)d/2
(Kp, + Kp;)* + ¢2,
geyd)2 qzysenh ¢z, d/2 cos(Kp, + Kp,)d/2
(Kp, + Kp;)* + ¢2,
_e_q”d/z(l{p‘ — Kp,) cosh ¢z,d/2sen (Kp, — Kp;)d/2
(Kp, — Kp;)? + ¢2,

e~ 9zud/2 gzysenh gz,d/2 cos(Kp, — Kp,)d/2
(Kp, — Kp;)? + ¢2, ’

+2e7 9=y df

+ —qzy

+e

(C.11)
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Apéndice D

FElementos de matriz de la

interaccion coulombiana

Los elementos de matriz que aparecen en el desarrollo perturbativo de la energia y
funcién de onda del excitén (Ecuaciones (8.11) y (8.12)) pueden calcularse de forma
analitica. Dado que la luz excita inicamente estados con momento angular 0, tomaremos

[ =0. Los elementos de matriz correspondientes vienen dados por:

o | € e <, /N\ITGE+ 1M +M—1i)
(FN,OIEMFM,O)=4mm/§§(-1)(i)5 "M IOTE=) (D.1)

con N < M.
Los elementos de matriz de la interaccidén exciton-fonén han sido definidos ya en el

Apéndice C (Ecuaciones (C.6) y (C.6)).
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Radio de Bohr del excitén.

Constante de red.

Potencial vector del campo magnético.

Operadores de creacién y destruccién asociados a los niveles de Landau.

Numero cudntico. Indica el bloQue al que pertenecen los estados del

pozo cuantico segun su paridad.

Como indice hace referencia al material de la barrera en un pozo

cuantico.
Campo magnético.
Velocidad de la luz en el vacio.

Como indice hace referencia a la banda de conduccidn.

Parte peridédica de la funcién Bloch de la banda de conduccién con
spin T (1/2), L (~1/2).

Constante de Frohlich.

Anchura del pozo.

Constante del pontencial de deformacién para el acoplamiento de las

bandas de valencia mediante un fonén dptico.
Elemento de angulo sélido.
Eficiencia Raman.

Elemento de matriz del potencial de deformacién entre las bandas de

valencia v y v'.
Como indice, potencial de deformacidn.
Dispersiéon Raman doble resonante.

Constante de dimensionalidad del excitdn.
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Carga elemental (e > 0).

Vector de polarizacién de la luz.
Energia.

Campo eléctrico.

Primera transicién directa en el punto I' entre la banda de valencia y

de conducciodn.

Energia de los estados confinados del pozo cudntico.

Energia prohibida entre la banda de valencia y de conduccién.
Energia de un electrén en un campo magnético en la direccidn z.
Como indice, Frohlich.

Funcién hipergeométrica confluyente.

Factor de Landé del electron libre.

Factor de Landé efectivo del electrén en la banda :.

Hueco pesado.

Operador Hamiltoniano.

Hamiltoniano de la interaccién spin-érbita.

Hamiltoniano del campo de fonones libres.

Hamiltoniano del campo de fotones libres (campo de la radiacién elec-
tromagnética).

Hamiltoniano de interaccion electrén-radiacion.

Hamiltoniano de interaccién electrén-fondn.

Momento angular total del electrén.

Vector de ondas.

Método perturbativo de cilculo de bandas.

Operador —:9/0z.

Longitud del cristal en las direcciones z,y, z.

Hueco ligero.
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LO

SO

A,Vj
IS'\'i

Fono'n.éptico longitudinal.

Componente del momento angular a lo largo de la direccién de cuan-
tizacion.

Masa del electrén libre.

Masa efectiva del electrén en la banda z en la direccién z.

Masa efectiva del electrén en la banda 7 en el plano zy.

Masa reducida de la celda primitiva unidad.

Masa del catién (anién).

Epitaxia de haces moleculares.

Epitaxia metalorganica en fase gaseosa.

Nimero cuantico de Landau.

Numero cuéntico orbital de Landau.

Operador impulso.

Elementos de matriz del operador impulso.

Como indice hace referencia al material del pozo.

Vector de onda del fondn.

Vector de onda del fonén en el plano zy y en la direccién z.
Contribucidn anisotrdpica al factor g en el Hamiltoniano de Luttinger.
Vector de posicién.

Elemento no diagonal del Hamiltoniano de Luttinger, par en el ope-

rador l::z.

Rydberg del exciton.

Rydberg efectivo.

Banda de split-off. |

Constante de acoplamiento del par electrén-hueco con el fonén.

Elemento no diagonal del Hamiltoniano de Luttinger, impar en el ope-

rador k,.
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Funcién de onda del oscilador arménico.
Desplazamiento del atomo de su posicién de equilibrio.

Banda de valencia.

Parte periddica de la funcién de Bloch para la banda de valencia con

tercera componente del momento angular +1/2 (Ik), £3/2 (kh).
Volumen del cristal.
Volumen de la celda primitiva unidad.

Discontinuidad de las bandas kh, Ik y ¢ debida a las caracteristicas
diferentes de los materiales que forman el pozo y la barrera de un pozo

cuantico o superred.

Amplitud de probabilidad de la transicién |1} — |F).
Centro de la drbita ciclotrénica.

Armoénicos esféricos.

Vector de ondas del electrén en el plano zy.

Desidad conjunta de estados.

Numero cuantico. Hace referencia a los distintos estados de la banda

de valencia.

Funcién de onda del pozo cudntico correspondiente a la subbanda v

de la banda 1.

Funcion de onda de un electron en un pozo cuantico con campo magnético

aplicado en la direccion 2. Aproximacién parabdlica.

[Funcién de onda de un electrdn en un pozo cuantico con campo magnético

aplicado en la direccion z. Aproximacidn no parabolica.
Centro de la zona de Brillouin.

Anchura de linea asociada al tiempo de vida media del par electrén-

hueco en el estado j.
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Y1,72,73
6ij

1L(S)

Al

7'rb,m,'

Tnb,a

x(m;)

wLo

w;(9)

Qi

Parametros de Luttinger.

Delta de Kronecker.

Separacion de energia de la banda de split-off.

Constante dieléctrica del vacio.

Constante dieléctrica estatica del medio.

Constante dieléctrica dindmica del medio.

Permitividad magnética del vacio.

Magneton de Bohr.

Masa reducida del par electron-hueco en el estado :.

Indice de refraccién del medio a la frecuencia de la luz incidente (dis-
persada).

Vector de onda del foton.

Contribucién isotropica al factor g en el Hamiltoniano de Luttinger.
Radio de la érbita ciclotrénica.

Vector de posicion en el plano zy.

Paridad de las componentes m; de la funcién de onda de un pozo

cuantico pertenecientes al bloque b.

Paridad de la funcién @77 .

Espinor de dos componentes.

Tensor de susceptibilidad.

Frecuencia ciclotrénica.

Frecuencia ciclotrdnica del electrén en la banda .
Frecuencia ciclotrénica del par electron-hueco en el estado :.
Frecuencia del foton.

Frecuencia del fonén longitudinal éptico.

Frecuencia del fondén de la rama j con vector de ondas §.

Matrices de Pauli oz, 0y y 0.
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