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Presentacion

Este libro contiene articulos en extenso de trabajos de investigacion que fue-
ron presentados en @ V Taller Naciona de Hsicay Ciencia de Materiales para Estu-
diantes de Posgrado (TNFCM-V), del 13 a 15 de mayo del 2002 en la ciudad de
Puebla. A diferencia de los talleres anteriores, en € TNFCM-V se haincluido € érea
de Ciencia de Materiades cuyo desarrollo en nuestro pais se haintensificado notable-
mente en los Ultimos afios. Esta ampliacion en los tépicos del evento permitio que es-
tudiantes de posgrados de una variedad mayor de disciplinas afines pudieran partici-
par.

Cumpliendo con d objetivo principa dd tdler, d cual consiste en que los es-
tudiantes adquieran experiencia en la preparacion, presentacion y difusion de sus tra-
bgos dentificos, en esta ocasidon se incluyd la publicacion de articulos en extenso,
elegidos a través de un proceso de arbitrgje. Tengo la seguridad de que esta nueva ac-
tividad ha sido de gran beneficio para los estudiantes y que se mantendra en los s-
guientes tdleres.

Aprovecho esta oportunidad, para agradecer el apoyo otorgado por € Ingtitu-
to de Fisica de la Universidad Auténoma de Puebla para la redizacién del TNFCM-
V. Agradezco también a los estudiantes de doctorado, J. A. Méndez Bermldez y C.
Romero Salazar por su participacion en e comité organizador, asi como a los investi-
gadores quienes revisaron los articul os en extenso que forman parte de este libro.

F. Pérez Rodriguez
Coordinador del TNFCM -V
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1. Sensor laser con rgillasdeBragg interrogado por
|a frecuencia de espaciamiento inter modal

M. May-Alarcon, E. A. Kuzin, R. A. Vazquez-Sanchez

Instituto Nacional de Astrofisica Optica y Electronica, Apartado postal 51y 216,
C.P. 72000, Puebla, Pue. México

Resumen

Investigamos la frecuencia de espaciamiento intermodal a la salida de un laser de fibra dopada
con erbio. Este sensor laser es formado por unarejilla de Bragg usada como referencia en un
extremo de la cavidad y varias rejillas de Bragg usadas como sensores en el otro extremo.

Cuando las rgjillas sensores son estiradas se forma una excitacién laser cuando alcanzan la
longitud de onda de reflexion de la rejilla de referencia, ademas una frecuencia de espacia-
miento intermodal es generada entre cada rejilla sensor y la de referencia. Con cavidades tan
largas como 8.67km podemos colocar varias rejillas sensores con una separacion minima de
25m, esta separacion es determinada por €l ancho banda de |a frecuencia internodal generada
por la cavidad. Un ancho de banda promedio de 250Hz fue encontrado experimentalmente.

Los sensores de rgjillas de Bragg estan actualmente siendo desarrollados para detectar
un amplio rango de parametros fisicos tales como temperatura [1], tension [2,3] y

presién. Empleando rejillas de Bragg con amplificadores de fibra dopada con erbio es
posible hacer sensores laser de fibra[4,5]. En este trabajo reportamos € desarrollo de
un sensor laser de fibra multipunto e cua es interrogado por la frecuencia de
espaciamiento intermoda generada por una cavidad, la cua es formada por unargilla
de referencia y una rgjilla sensor que esté siendo estirada. En este experimento
medimos la frecuencia de espaciamiento intermoda entre los modos longitudinales
dd laser con un analizador de radio frecuencia (RF). Los modos longitudinales sm
igualmente separados por la frecuencia de espaciamiento intermodal determinada por:

Co

n. = 1
S @
donde ¢, eslavedocidad de laluz, n € indice de refraccion y Lo eslalongitud dela
cavidad.
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Cadargjilla de Bragg locdizada remotamente que es estirada genera un laseo con una
frecuencia de espaciamiento intermodal especifica determinada por la longitud de la
cavidad. Para hacer un sensor laser de fibra multipunto es necesario conocer € ancho
de banda de la frecuencia intermodal y sus armdnicos generados por la cavidad, ya
gue esto nos permite colocar varias rgjillas sensores con una minima separacion entre
ellas sin que haya traslape de frecuencias.
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Fotadetectaor i‘jl P| de RE

Figural. Arreglo experimental. Lalongitud de lacavidad esde 8.67km Lasrejillas de Bragg
trabajan tanto como reflectores como sensores

En la figura 1 se muestra € arreglo experimental utilizado. El laser de fibra es
bombeado con un ldser de semiconductor a una longitud de onda de 980nm. La
cavidad laser es formada por dos rejillas de Bragg y la fibra dopada con erbio es €

medio amplificador. La longitud de la cavidad es determinada por la suma de la fibra
dopada y la fibra estdndar de 8.67km la Ultima es la que determina la longitud de la
cavidad porque es mucho mayor que la primera. Para un sensor puntual, una cavidad

es formada por la rejilla de referencia (FBG-1) y largilla sensor (FBG-2), mientras
gue para versién multipunto son colocadas varias reillas en serie separadas por una

longitud minima de fibra estandar. Las reillas usadas como sensores pueden tener la
misma longitud de onda de reflexion entre ellas pero ésta debe ser menor que la
longitud de onda de reflexion de la rgilla de referencia. Para este experimento la
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rgjilla de referencia tiene una longitud de onda de reflexion de 1536.4nm mientras que
para las rgillas sensores son FBG-2= FBG-3=1535.06nm y FBG-4=FBG-
5=1535.2nm Por lo tanto cuando una de las rejillas sensor es estirada, su longitud de
onda se desplaza hasta acanzar la longitud de onda de reflexién de la rgilla de
referenciay entonces una generacion laser es llevada a cabo. La salida del sistema es
tomada por una terminal del acoplador 90/10 por un fotodetector de germanio, es
amplificaday procesada por € analizador de RF.

60

94.22kHz

Frecuencia (kHz)

Figura 2. El octavo pico esté centrado a94.22kHz y tiene un ancho de banda de 250Hz

En lafigura 2 se muestra € espectro de salida del octavo armonico de la frecuencia
fundamental. Aqui se puede observar que e octavo arménico eta centrado a una
frecuencia de 94.22kHz la cua es generada por una frecuencia de espaciamiento
intermoda experimental de 11.77kHz. El ancho de banda del octavo arménico es
aproximadamente de 250Hz y fue medido con € criterio del ancho tota ala mitad del
maximo FWHM). El ancho de banda obterido experimentalmente fue usado para
cdcular la longitud minima de fibra, ya que colocando una segunda rejilla sensor
(FBG-3) se genera una cavidad mas larga la cua a su vez genera una frecuencia
intermoda menor con respecto a la rejilla sensor FBG-2. La longitud minima de fibra
entre dos rgillas ssnsores para distinguir dos frecuencias sin traslape es determinada
por:

2
DL, = 2nlLg

Dn. @

0
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donde Dne es € ancho de banda de la frecuencia intermodal para € armoénico N
andlizado. Redlizando los cdculos (con N=8, n=1.468 Lo=8,67kmy Dng=250Hz)
encontramos que la longitud minima de fibra que debe ser colocada entre dos rejillas
de 23m Con esta longitud minima podemas distinguir dos picos cerca dd octavo
armonico sin que haya tradape de las frecuencias intermodal es.

Dn_=310Hz

’ -—- FBG-2|
Dnee=330Hz ~  Dn_=520Hz

—*—FBG-3
—*—FBG-4
—— FBG-5|

FBG-3=93.67kHz

FBG-2=94.19kHz
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Figura 3. Cuatro picos son mostrados cuando 4 rejillas son estiradas en el experimento

En la figura 3 se muestra la gréfica donde las cuatro rejillas sensoras son estiradas
para formar cavidades diferentes generando asi 4 frecuencias de espaciamiento
intermodal las cuales pueden ser perfectamente distinguidas en e octavo armonico
con una diferencia de frecuencia mayor o igua a un ancho de banda de 250Hz. La
reilla FBG-2 esta separada por 50m de fibra estandar de la rgjilla FBG-3, esta
diferencia en longitud genera una diferencia en frecuencia tedrica Dnr1=546Hz la
cua se obtiene despegjando Dng de la ecuacion 2. En la gréfica se observa que la
diferencia de frecuencia intermodal experimental es de 520Hz. La diferencia entre la
frecuencia tedrica y la experimental es debida principadmente a la resolucién del
analizador de RF (15.625H2). Lo mismo ocurre para la separaciéon entre las rejillas
FBG-3y FBG-4,y para FBG-4 y FBG-5.

En conclusion, hemos construido un sensor laser de fibra colocando un amplificador
Optico dentro de una cavidad formada por dos rgjillas de Bragg. La frecuencia de
espaciamiento intermodal fue inversamente proporciona a la longitud de la cavidad.
Comparando la frecuencia de espaciamiento intermodal tedrica (11.78kHz) con la
experimental (11.77kH2) encontramos que las dos concuerdan muy bien. El ancho de
banda de la frecuencia intermodal y de los armoénicos fue encontrado
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experimentalmente y tuvo un promedio de 250Hz Este ancho de banda impuso un
limite en frecuencia para calcular la minima longitud de fibra pasiva entre dos rejillas
sensores consecutivas, la cua fue de 23m. La longitud minima de fibra entre rejillas
puede ser reducida s se analizan picos de mayor orden con otro analizador con ancho
de banda mas grande. Con distancias de separacion de 50my 27mfueron colocadas
tres rgillas de Bragg para hacer un sensor multipunto con cuatro sensores.

Agradecimientos. Los estudiantes Manuel May Alarcén y Ruben A. Vazquez

Sanchez agradecen d CONACYyT por € apoyo econémico otorgado a través de sus
becas.
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2. Crecimientoy caracterizacion de
heter oestructur as AlGaAsGaAs utilizadas en patrones
deresstencia eéctricabasados en € efecto Hall

cuantico

L. Zamora-Peredo, N. Saucedo-Zeni, A. Lastras-Martinez, y V. H. Méndez-Garcia

I nstituto de I nvestigaci 6n en Comunicacion Optica, Univer sidad Auténoma de San
LuisPotosi, Av. Karakorum 1470, Lomas 42 Seccion, San Luis Potosi, SL.P., México

Resumen
En este trabajo se reporta el avance alcanzado en la optimizacion de heteroestructuras Al-
GaAs/GaAs que contienen un gas bidimensional de electrones (2DEG) de alta movilidad las
cuales son ampliamente utilizadas como patrones estandar de resistencia el éctrica basados en
el efecto Hall cuantico. Las estructuras crecidas y estudiadas en este trabajo son heteroestruc-
turas donde se pone en contacto n-AlGaAsy GaAs paraformar un 2DEG justo en lainterfase
de esta heterounion. La movilidad de |os electrones que forman este gas es limitada por la in-
teraccidn coulombiana que experimentan los electrones del gasy por los efectos de dispersion
causados por las impurezas ionizadas de la barrera (n-AlGaAs). La técnica de dopaje modula-
do sugiere crecer una capa sin dopar (capa espaciadora) de AlGaAs en lainterfase con € fin
de disminuir los efectos de dispersion y modular la difusion de los electrones de la barrera
hacia el gas bidimensional. En este trabajo reportamos el estudio de heteroestructuras Al-
GaAs/GaAs con diferentes espesores de |a capa espaciadora, |as cuales fueron caracterizadas
mediante fotorreflectanciay mediciones Hall a77 K.

Introduccion

Las heteroestructuras AlGaAs/GaAs que contienen un gas bidimensona de
electrones (2DEG) de alta movilidad en una de sus interfases, son ampliamente
utilizadas como patrones estandar de resistencia eléctrica debido a que tienen la
estructura apropiada para presentar € efecto Hall cudntico (QHE) [1].
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Al igua que d efecto Hall clasico, d QHE estd basado en determinar € voltge
perpendicular a la direccién de una corriente que es aplicada a una pelicula delgada
inmersa en un campo magnético perpendicular a la corriente y a la superficie de la
muestra, s6lo que para € caso cuantico las exigencias son extremas, es decir, la
muestra debe ser efectivamente un sistema bidimensional, las temperaturas son bajas
(~2 K) y los vaores de campo magnético son intensos (~12 T). Bao edtas
condiciones la resistencia Hall toma valores cuantizados dados por la expresion: Ry
=h/ie?, donde i es un nimero entero, h es la constante de Planck y elacargadd
electron. Puesto que € valor de R, depende de constantes fisicas bien establecidas
(h,e), un dispostivo basado en este fendmeno puede servir como estéandar de
ressencia e€éctrica invariable a parametros externos como: presion, humedad,
tiempo, entre otros.

Puesto que se necesitan valores atos de movilidad en estas heteroestructuras, la
cdidad crigtaina de las peliculas debe ser muy buena, debido a que los defectos o
cualquier impureza residua puede ser un centro dispersor y afectar la movilidad
electronica del 2DEG o cand. Una de las técnicas de crecimiento que tiene la
capacidad de ofrecer exceente calidad es la técnica de epitaxia por haces
moleculares (MBE), donde se tiene un cuidadoso control sobre la preza de los
materiales, la calidad de las interfaces y larugosidad superficia de las peliculas.

Las estructuras crecidas y analizadas en este trabgjo consisten basicamente de una
heterounion N-AlGaAsGaAs en la cua, a ponerse en contacto, existe difusion de
portadores de la barrera (n-AlGaAs) hacia la interface con GaAs, donde son
confinados por un potencia triangular formado por la diferencia en d nivel de Fermi
de estos materidles. La movilidad de los eectrones confinados en la interface es
afectada por las impurezas ionizadas locdizadas en la barrera y por la misma
interaccion entre ellos. La técnica de dopaje modulado, propuesta por Dingle y
Stormer [2], sugiere la utilizacion de una capa espaciadora de AlGaAs en la interface
de la estructura para modular la difusion de portadores y disminuir los efectos de
dispersién originados por las impurezas ionizadas.

En este trabajo presentamos & estudio de heteroestructuras AlGaAs/GaAs con capas
espaciadoras de diferente espesor (60 A, 120 A y 180 A), caracterizadas mediante
fotorreflectancia (FR) a temperatura ambiente y mediciones de efecto Hall a 77 K.
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Detalles experimentales

Las heteroestructuras AlGaAs/GaAs fueron crecidas mediante |la técnica de MBE (en
un sistema Riber 32P) sobre substratos semi-aislantes de GaAs a una temperatura de
crecimiento de 600°C. La estructura de las muestras consiste de una capa colchén de
GaAs de 3 nmde espesor, seguida por una capa espaciadora de AlGaAs de espesor S
(ver tabla 1), después se depositd 1000 A de AlGaAs dopado con Sy finadmente 100
A de nGaAs para evitar la oxidacion del AlGaAs. La Tabla 1 presenta los valores de
la concentracion de Al x y € espesor de la capa espaciadora S para cada muestra, asi
como de otros parametros determinados por la caracterizacion éptica 'y eéctrica que
se andizaran més adelante. Las mediciones de FR a temperatura ambiente fueron

hechas bgjo un arreglo experimenta tipico™ y con un laser de HeCd (linea de emision
en 425 nm) de 5 mW como fuente moduladora. La movilidad eectronica fue
evaluada por mediciones de efecto Hall clésico a 77 K realizadas con una corriente de
0.1 mA en un campo magnético de 2000 gauss.

Resultadosy discuson

La estructura esquemética de las muestras y su respectivo diagrama de bandas, se
muestran en la Figura 1. La diferencia entre las brechas de energia entre  GaAsy
AlGaAs causan la discontinuidad en las bandas que da origen aun pozo quas-
triangular de potencial justo en lainterface entre estas dos capas donde los electrones
provenientes del n-AlGaAs son restringidos a moverse en un plano bidimensiona
paradelo alainterface, formando un 2DEG.

Como lo muedtrala Tabla 1, se crecieron dos muestras con una capa espaciadora de
60 A de espesor (M1 y M2), pero con diferente concentracion de aluminio (x = 0.30).
Mientras que otras dos (M3 y M4) con la misma concentracion que M2, pero €
espesor de la espaciadora es de 120 A y 180 A, respectivamente. El nivel de dopaje
fue e mismo para las cuatro muestras (N = 1x10'® cm®). De las mediciones Hall a 77
K se encontré que la muestra con menor movilidad mfue M1 (70 000 cnf/V.seg) y la
que presento el mayor valor (120 000 cnf/V.seg) fue M3.

La profundidad del pozo depende de la discontinuidad de la banda de conduccion y
éstaa su vez de la brecha de energiadel AlGaAsy por lo tanto de la concentracion de
Al; basados en lo anterior podemos decir que M2, M3y M4 tienen un pozo triangular
de potencial con las mismas caracterigticas y que lo Unico que los hace diferenteses la
poblacion de sus niveles, para M2 la poblacion es mayor delddo a que tiene la capa
espaciadora de menor espesor, M3 tiene un nivel de poblacion intermediay M4 esla
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muestra con menor poblacién en € 2DEG. De los vaores de movilidad podemos
observar que una espaciadora de 120 A es la que megjor nodula la poblacion en

pozo y minimiza la interaccion coulombiana entre los electrones del cand y los

efectos de dispersion con las impurezas dd AlGaAs, para estos niveles de dopaje y

concentracion de duminio. La muestra M1 tiene un pozo de menor profundidad y la
espaciadora con menor espesor, por tanto una sobrepoblacion de electrones que afecta
lamovilidad ddl gas, es por eso que tiene & menor valor de movilidad electrénica (70
000 cm?/V seg).

O| n-AlGaAs | GaAs g
c < 7
BC A
Eaicaas
BV

Donadores de Si

Figural. Estructura de las muestras estudiadas en este trabajo y su respectivo diagramade
bandas. El 2DEG se forma en un pozo quasi-triangular de potencial

S(A) JAI(x) [N(m”) [m
(cm?/V seg)
M1 60 0.27 1x10™° 70 000

M2 60 0.30 1x10™° 105 000

M3 120 0.30 1x10™° 120 000
M4 180 0.30 1x10™° 100 000

Tabla 1. Caracteristicas de las muestras: espesor de |a capa espaciadoraS, concentracion de Al
X, nivel de dopaje N y lamovilidad electrénicadel 2DEG ma77 K
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La Figura 2 muestra | os espectros de FR a temperatura ambiente correspondiente alas
muestras estudiadas en este trabajo, donde podemos destacar |as regiones de energia
asociadas ad GaAs (~1.42 eV) y AlGaAs (1.8 €V). La zona correspondiente a GaAs
presenta una sefid muy estrecha, evidencia de una buena caidad cristdina en las
peliculas. Mientras que en la region de AlGaAs se presenta una sefid muy intensay
con oscilaciones Franz-Keldysh (FK) bien definidas originadas por campos eléctricos
intensos, consecuencia del ato dopaje. Mediante € modelo propuesto por Aspnesy
Studna [4], determinamos la concentracion de Al y € valor del campo eéctrico en esa
region, @ cual resulta ser del orden de 14 x 10° V/m. Otra regién de interés se
localiza entre las dos regiones descritas anteriormente (GaAsAlGaAs) en donde se
presentan otras oscilaciones FK. Hwang et al han atribuido esta sefid a la capa
protectora de GaAs [5], sin embargo Ultimamente Estacio et al se las han asociado a
laregion del 2DEG [6]. Estas oscilaciones parecen tener € mismo origen que las que
se presentan en € AlGaAs, dado que los campos el éctricos obtenidos son de mismo
orden (~10" V/m), y este origen en comun puede ser b region de carga espacial

locdizada en lainterfaz donde se forma e 2DEG.

Intensidad (u. a.)
=
% = %

4

%

14 15 16 17 1.8 19 20 21 22 23
Energia (eV)

Figura 2. Espectros de fotorreflectancia atemperatura ambiente paraM 1, M2, M3y M4 con
S =60, 60,120y 180 A, respectivamente
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Aln no es claro qué sefial es la que proporcionainformacién especifica del 2DEG [7],
mas sin embargo FR tiende a ser la técnica mas efectiva para caracterizar este tipo de
dispositivos.

Conclugones

Hemos crecido y caracterizado heteroestructuras AlGaAs/GaAs que contienen un gas
bidimensona de electrones de ata movilidad, las cudes tienen la estructura
adecuada para presentar € efecto Hall cuantico y por tanto pueden ser utilizadas
como patrén esténdar de resistencia eléctrica. Mediciones Hall mostraron que €

espesor de la capa espaciadora juega un papd relevante en la movilidad del 2DEG,
para una concentracion de Al y un dopae determinado. La técnica de
fotorreflectancia fue utilizada para conocer las caracteristicas dpticas de las muestras,
mediante la cua se encontraron campos eléctricos del orden de ~10” V/m en una de
las interfaces. Lo cua prueba una vez mas que FR es una técnica muy (til en €

estudio de este tipo de heteroestructuras.

Agradecimientos. Este trabgjo fue apoyado parcialmente por e CONACyT.
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Resumen

Se realizaron estudios de fotoluminiscencia en peliculas SRO (Silicon Rich Oxide, oxidos ri-
cos en silicio) para evaluar la posibilidad de usarlas en sensores de radiacién. Las peliculas se
obtuvieron por implantacion de silicio en 6xido térmico, LPCVD y PECVD. También se estu-
diaron peliculas super enriquecidas de silicio obtenidas a implantar silicio en peliculas depo-
sitadas por LPCVD y PECVD en las que ya hay un exceso de silicio uniforme. Las peliculas
con excesos de silicio entre 4 y 10 % at. presentan mayor luminiscencia. Se encuentratambién
gue tratamientos térmicos en N, por 60 minutos provocan que la intensidad de luminiscencia
sea méxima. Se hacen estudios de fotoluminiscencia con aplicacion de voltaje de polarizacion
y se encuentran variaciones en la posicion de los picos de emision para peliculas con € mismo
rango de exceso de silicio.

Procedimiento experimental

Todas las peliculas con espesor de 550 nm. Todas las implantaciones con 150 KeV de
energia (rango proyectado de 238.5 nm), se obtuvieron por:

1. Implantacién de slicio en Oxidos térmicos de 550 nm (Peliculas SITO).
Energia de 150 keV (rango proyectado de 228.5 nm) y dos diferentes dosis:
1x10"/cn? y 1x10* /e

2. Depdsito de peliculas por LPCVD a las que se les implanta ademés silicio
(peliculas SISRO-LPCVD). Se usaron las razones de flujos Ro = N,O/SH,
[1] de 10, 20 y 30. En un grupo de peliculas SRO-LPCVD seimplantd S con
dosis de 5x10™°/cm” y en otro con dosis de 2x10™%/cn’.

14
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3. Depésito de peliculas por PECVD (Pdicuas SRO-PECVD). Las peliculas
SRO-PECVD se obtuvieron en un sistema de PlasmaLab 80, Oxford
Instruments a 13.56 MHz de frecuencia. Se usaron razones de flujo de
N2O/SH4 (Ro) de 5, 14 y 59. Temperatura de deptsito de 300 °C, presion
total de 0.2 Torr, flujo total de 300 sccm.

4. |mplantacion de silicio en peliculas PECVD en las que se tiene un exceso de
slicio previo (Pdiculas SISRO-PECVD). A un grupo de pdiculas SRO-
PECVD selesimplantd Si con dosis 2x10° /cn? (Peliculas SISRO-PECVD).

Los excesos de silicio se muestran en la Fig. 1. A todas las peliculas se les aplico tra-
tamiento térmico en atmodsfera de N2 por 30, 60 y 180 minutos a 1100 °C.

El porcentaje volumétrico de las fases amorfay cristalina en las peliculas SITO se do-

tuvo por dipsometria espectroscdpica en un sistema Uvisel Spectroscopic Ellipsome-
ter.
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Figura 1. Exceso desilicio en las peliculas SRO. Se obtienen los resultados a partir de
simulaciones con SRIM [2,3]

En las peliculas SITO de ambas dosis de implantacion, se detect6 |a fase amorfa del
dlicio sdlo en € caso de peliculas sin tratamiento térmico en N. En las peliculas
SITO de dosis bgja @ porcentgje volumétrico es muy pequefio (0.03%) mientras que
en las peliculas de dosis dta, € porcentgje es mayor (1.13%). Después de los
tratamientos térmicos no se detecté la fase amorfa en ninguna de las muestras,
independientemente de la dosis.
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La fase cristdina no se observd en ningln caso en las muestras con dosis bgja de
implantacion. La fase cristalina ddl silicio esta presente en las muestras con dosis alta
después de | os tratamientos térmicos.

Espectros de dipsometria espectroscopica realizados en € CNM [4] de las muestras
depositadas con razones de flujo bgjas (Ro=5), indican la presencia de aglomerados
de silicio en la matriz de 6xido, previo a los procesos térmicos. Las capas obtenidas
con razones de 14 y 59 no presentan evidencia de la presencia de aglomerados de S,
ni antes ni después de |os tratamientos térmicos.

Resultados de espectroscopia de fotodectrones llevadas a cabo en @ mismo Centro
[4], mediante la cud se determina la composicion de los Oxidos de Si, corroboran la
existencia de diferentes compuestos en las capas datenidas con Ro=5. Se detecta:
Slicio dementa: formando aglomerados Si, (n*3), que actlan como
precursores de los nanocristales de silicio.
Slicio divdente (Sf): correspondiente a estructuras tipo 0,S-Si-H,
responsable de la formacion de centros Py tras € tratamiento térmico.
Silicio trivalente (S*"): asociado a defectos E’: (Si-0):° Si+ Sio(Si-0)s, que
son parcia o totalmente eliminados durante € tratamiento térmico.
Silicio tetravaente (S**): entorno propio del 6xido de silicio estequiométrico.

Para pdliculas con Ro=14 y Ro=59 se detecta la presencia de éxido de silicio, y no
sufren ateracion tras € tratamiento térmico.

Se redizaron mediciones de fotoluminiscencia (FL) a temperatura ambiente en cada
una de las etapas del experimento. Los espectros de FL se obtuvieron con un equipo
Perkin Elmer modelo LS50B con excitacion de 250 nm (4.96 €V) v filtro de 430 nm.
La excitacién de 250 nm proporciona las sefiales mas intensas.

Se obtuvieron espectros de fotoluminiscencia aplicando voltagje de polarizacion a las
muestras. El objetivo de este experimento es observar los cambios en las bandas de
FL producidos por la aplicacion de voltge. S es posible que varie la posicion de las
bandas de emisidn, es posible que aplicando voltaje se pueda sintonizar un detector de
radiacion. Los voltajes aplicados fueron en ambas polaridades y con valores absolutos
entre0y 5.0V. Seaplico € voltaje en pasos de 0.1 V. Los espectros se abtuvieron en
el mismo equipo en que se obtienen los espectros de FL sin polarizacion.
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Figura 2. Intensidad de FL vs. tiempo de aleacién. Laintensidad es maxima para 60 minutos
de tratamiento térmico. Note el cambio de escalaen lagréficab

Resultados

Los principaes resultados obtenidos muestran que la intensidad de la luminiscencia
esta relacionada con € exceso de slicio. Las intensidades més grandes se obtienen
con excesos de silicio entre 4 y 10 % at. (corresponden a las columnas en gris en la
Fig. 1). Se observaron bandas en 1.9 y 2.4 eV que corresponden claramente a defectos
pues éstas desaparecieron con tratamientos térmicos en N, a alta temperatura. Se
obtiene evidencia que bandas en 1.7 eV tienen su origen en efectos combinados en los
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gue intervienen procesos de confinamiento cuantico y defectos que rodean a los
nanocristales. La intensidad es mayor cuando se tienen tratamientos térmicos por 60
minutos y después decrece para tratamientos térmicos por mayor tiempo (Fig. 2). Las
bandas de fotoluminiscencia no sufren cambios de posicion con los diferentes
tratamientos térmicos.

Los espectros de fotoluminiscencia muestran cambios en posicion e intensidad a

aplicar polarizacion. Al aplicar polarizacion hasta 1 V, € espectro no se modifica
Los cambios inician d superar este valor de voltge. Se observa una disminucién en
intensidad y un desplazamiento de la banda hacia la regién azul (Fig. 3), aungue mas
bien parece que la polarizacién afecta los componentes mas bajos de energia (region
roja). Después de supararse @ vaor de 1.5 V, la sefid de fotoluminiscencia
desaparece. Los cambios son reversibles.

LPCVD + Implantacion

o
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5X10*°/cm? v\é\\g i;zz
—
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Figura 3. Posicion delabandade FL en 1.7 eV en peliculas LPCVD con polarizacién

Conclugones

Los mecanismos de emision de las pdiculas SRO no han sido del todo aclaradas por
los diversos autores que han trabajado sobre estas investigaciones. Se sabe que estos
efectos dependen del tamafio de los nanocristales, € efecto se presenta para
nanocristales del tamafio comparable con € radio de Bohr para e slicio. Recordemos
gue se hace similitud con € aomo de hidrégeno para € caso de impurezas o
excitones en los semiconductores. El radio de Bohr ecitonico de slicio es de
arededor de 5 nm [5]. Cuando los nanocristales tienen tamafios de arededor de 1 nm
o cuando son nucho mayores que € radio de Bohr (un vaor de mas de 15 nm, segiin
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algunos autores), los efectos de confinamiento cuantico desaparecen. Esta puede ser
la causa de que nosotros hayamos encontrado ciertos valores en el exceso desilicioy
en los tiempos de tratamiento térmico para una gran amplitud de emisién. Esta idea
explica también porqué las peliculas LPCVD con bagjo exceso de silicio, debido a

proceso de depdsito CVD pero con implantacion, producen las bandas de mayor

amplitud. Este proceso de obtencidn, en este tipo de pdiculas, no se habia aplicado
con anterioridad. Las pdiculas de estas caracteristicas parecen tener € exceso de
slicio adecuado para la emison. También se encontrd6 que con 60 minutos de
tratamiento térmico en N,, laintensidad es maxima. Esto significa que con tiempos de
tratamiento té&rmico merores, no hay wna gran densidad de nanocristales del tamafio
adecuado para radiar en esa banda. Al dar tratamientos térmicos por 60 minutos se
llega a un maximo en la densidad de este tipo de nanocristales. Cuando € tiempo de
tratamiento térmico se incrementa, otra vez disminuye la densdad de los
nanocristales adecuados paralaradiacion en 1.7 €V pues ahora debe incrementarse la
poblacion de nanocristales de mayor tamafio.

Sin embargo, ho encontramos corrimientos importantes en las bandas d variar los
excesos de slicio en las peliculas o variando los tiempos de tratamiento térmico en
N2. El incremento en € tiempo de tratamiento térmico en N. debe llevar a un aumento
en d tamafno de los nanocristales y por tanto en un corrimiento de la posicion de las
bandas hacia € rojo. Puesto que no observamos ese efecto, la emisién debe
producirse en otro lugar digtinto a los nanocristales. Nuestro modelo propone que la
emision se da por interacciones del nanocristal con defectos que lo circundan [6).

Al aplicar voltge de polarizacién a las peliculas si encontramos corrimientos en la
banda de emision. Mas bien parece haber un efecto sobre las componentes de energia
mas bajas en las bandas. Este efecto no habia sido reportado para estos materides. A
este respecto también proponemos que intervienen efectos de confinamiento cuantico.
Este efecto podria utilizarse para la deteccidn de radiacion s puede obtenerse alguna
sefial eéctrica S variando la polarizecion podemos variar de dguna forma la
conductividad ddl materid, podriamos obtener diferentes niveles de sefid
dependiendo de la frecuencia de la luz incidente.
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Resumen

En este trabajo investigamos |os efectos inducidos por €l Si en la formacién de puntos cuanti-
cos autoensamblados (QDs) de InAs crecidos por epitaxia de haces molecul ares sobre substra-
tos de GaAs (100). Previo aladeposicion del InAs la superficie del GaAs es expuestaa un flu-
jo molecular de Si. El tiempo de exposicion es de algunos segundos por 1o que se estiman es-
pesores de Si menores a una monocapa (submonocapas de Si). La idea detras de esto es indu-
cir unamayor tension en las capas de InAs por depositar, con lo cual se esperarian carbios en
el autoensamble de los puntos cuanticos. Ademés el estado quimico de lainterfaz INAS/GaAs
podria verse modificada con la presenciade &omosdel grupo IV.

La técnica de reflexion de electrones difractados de ata energia (RHEED) fue utilizada para
caracterizar in-situ los procesos en la superficie de las muestras. La densidad y dimensiones de
las islas fueron determinadas utilizando microscopia de fuerza atébmica (AFM), mientras que
el confinamiento electrénico de los puntos cuénticos fue corroborado por medio de fotolum-
niscencia (PL). Por Ultimo, |a anisotropia Optica de los puntos cuanticos fue estudiada utili-
zando espectroscopia de reflectancia diferencial (RDS).

Introduccion

Recientemente, los puntos cuanticos semiconductores (QDs ddl inglés: quantum dots)
han despertado gran interés debido a que sus propiedades difieren de las del material
de bulto y proveen la posbilidad de crear nuevos dispositivos optoelectrénicos [1].
Estas propiedades Unicas se deben a que s 1os eectrones son confinados a una region
lo suficientemente pequefia, sus niveles de energia se cuantizarén, algo similar a lo
gue ocurre con los niveles de energia de un &omo y la separacion de estos niveles
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dependera en forma inversa del tamafio del punto [2]. Una manera de hacer tal &omo
artificiad o punto cuantico es cubrir la vecindad del punto cuantico con otro
semiconductor de mayor ancho de banda prohibida [3]. Para que € confinamiento
exista, los tamafios de los QDs deben de ser comparables a radio del excitdén de Bohr,
gue es del orden de 10 nm en lamayoria de los semiconductores. Los QDs contienen
solamente unos pocos miles de &omos y son capaces de emitir luz a longitudes de
onda determinadas por |a energia de los niveles en € punto y no por la energia de la
banda prohibida del material. Las aplicaciones mas prometedoras de los QDs son los
transistores de un electrén (single-electron transistors) [4] y los laseres de puntos
cuanticos [5][6], dado que € crecimiento exitoso de QDs ofrece la mshilidad de
gustar lalongitud de onday con dlo expandir € desempefio de los |éseres.

El crecimiento de QDs de InAs mediante la técnica de Stranski-Krastanow, también
[lamada proceso de autoensamble, aparece como una de las formas mas sencillas y
eficientes para fabricar estas nanoestructuras [7][8]. El proceso de autoensamble
explota € carécter tridimensiona en forma de idas quetiene lugar con el depésito de
semiconductores con un desacople de red grande. El crecimiento de InAs sobre GaAs
es un giemplo tipico en donde & desacople entre las constantes de red es de ~7%. De
esta manera, las idas de InAs se forman coherentemente, libres de didocaciones
sobre el substrato de GaAs acompafiadas por una capa de mojado.

El proceso de crecimiento descrito ha sido utilizado para formar los QDs de InAs
sobre substratos de GaAs (100). Se propone un novedoso tratamiento de la superficie
dd substrato de GaAs que consiste en depositar Si en pequefiisimas cantidades previo
ala deposicion del InAs. La idea detras de esto es cambiar € estado quimico de la
superficie del substrato, dado que es considerada como un factor clave en e proceso
de nucleacion de las idas [9)[10]. Consideramos que éste podria ser un excelente
sistema para estudiar los efectos de la tensién dado que € desacople de red entre €

InAsy & GaAsesdd 7%, mientras que € desacople dered entreel InAsy € Si esde
~11.5%. De esta forma, las submonocapas de Si inducirian un desacople de red mas
grande, que es dgo de suma importancia en € modo de crecimiento Stranski-
Krastanow.

La morfologia de las superficies fue evaluada ex-situ por medio de microscopia de
fuerza atémica (AFM dd inglés. atomic force microscopy) en € modo de cantacto.
Los resultados mostraron una mayor densidad para la muestra que se expuso a flujo
dd S antes de depositarse € InAs. Por otra pate, las mediciones de
fotoluminiscencia (PL del inglés: photoluminescence) confirmaron & confinamiento
cuantico de los puntos mientras que los espectros de reflectancia diferencia (RDS del
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inglés: reflectance difference spectroscopy) mostraron que también las anisotropias
Opticas fueron modificadas debido a diferente tratamiento del substrato.

Figura 1. Patrones RHEED observados durante |a formacién de los QDs de la muestra (arriba)

N198y (abajo) S200. Se observa una mayor intensidad en el patron RHEED correspondiente a
lamuestra S200

Procedimiento experimental

Para la epitaxia por haces moleculares se utilizé un sstema MBE RIBER 32-D. Los
substratos de GaAs (100) fueron atacados quimicamente en una soluciéon de H,O:
H.SO4: H20, (L1:5:1), enjuagdndose abundantemente con agua desionizada
Inmediatamente después se pegaron con In en un molyblock y se introdujeron a

sstema de MBE. La desorcion de los substratos se rediz6 a una temperatura de
585°C, temperatura segin pirdmetro, bajo un flujo de As de ~7x10° Torr. En ambas
muestras se crecid una capa colchon (BL del inglés: buffer layer) de GaAs con un
espesor de 0.5mm a una temperatura de 600°C. Después de esto vienen las diferencias
entre las dos muestras: N198 y S200. La muestra N198 corresponde a un crecimiento
convenciona de QDs, es decir, una vez concluida la deposiciéon de la BL de GaAs la
temperatura se disminuye hasta ~480°C, posteriormente se abre € obturador de In
depositandose aproximadamente 2.2 ML de InAs, dando origen a los QDs
autoensamblados. Mientras que para la muestra S200, después de haber sido crecida
la BL de GaAs, la temperatura del substrato € eleva hasta ~650°C en donde la
superficie es expuesta d flujo molecular ddd S durante 10 segundos. Luego se
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disminuye la temperatura hasta ~480°C a fin de depositarsde e InAs. Las
velocidades de crecimiento para e InAsy parae GaAsfueron de 0.5 mm/h.

Latécnicain-situ de reflexion de electrones difractados de ata energia (RHEED) fue
utilizada para monitorear € estado de la superficie de las muestras durante los
crecimientos, pudiéndose de esta forma observar la transicién de un crecimiento
pseudomérfico a un crecimiento en 3D que tuvo lugar con la aparicion de los QDs.
Los espectros de RD fueron tomados en ambiente de ultra-alto vacio 3 horas después
de haber terminado los crecimientos. El tamafio y densdad de las idas fueron
evauados por ARM ex-situ, mientras que para los espectros de fotoluminiscencia se
utilizo un Iéser de He-Ne con una potencia de 30mW.

Resultadosy discusiéon

Al exponer la superficie de la muestra S200 d flujo molecular dd S, teniendo una
temperatura de substrato de &0°C y estando cerrada la celda de As, dbservamaos un
cambio considerable en la reconstruccion de superficie que estuvo acompafiada por
una pequefia disminucion en la intensidad del haz espeaular del RHEED. La
reconstruccion de superficie cambié de una estructura C(2x8) estable en As a una
estructura (2x1) con las lineas de medio orden un poco difusas. Estos cambios
podrian ser una consecuencia de la exposicion a Si, o0 mejor aln, podrian haber sido
ocasionados por la evaporacion del As cebido a las altas temperaturas del substrato.
Al depositarse € InAs, observamos como € patron RHEED cambié de un patron
lineal C(4%4) a un patron puntua indicandonos la aparicion de las idas de InAs. Esta
transicion de un patron ineal a uno puntua ocurrié después de haber depositado ~1.7
ML delnAs. LasFigs. 1 (8), (b) muestran patrones RHEED tipicos que se observaron
durante el crecimiento de las muestras N198 y S200 respectivamente, alo largo de la

direccion [110] después de haberse depositado 2.2 ML de InAs. Se puede ver una
mayor intensidad del patron RHEED correspondiente ala muestra S200, lo que podria
estar relacionado con la mayor densidad de QDs que se obtuvo para esta muestra. En
las Figs 2 (@) y (b) se muestran las iméagenes de AFM correspondientes ala muestra
N198, que tiene 2.2 ML de InAs depositado directamente sobre el GaAs, y a la
muestra S200, en donde € substrato de GaAs(100) fue expuesto a Si. Paralamuestra
N198 observamos una distribucion de islas de tamafios cas uniformes, estas idas
tienen una dtura de ~7 nm y un didmetro promedio de 33 nm, mientras que la
densidad correspondiente es de 7x10™ islas/ent. Por otro lado, de la Fig. 1 (b)

podemos observar una mayor variacion en los tamafios de las idas cuyas dturas
fluctdan entre 8 y 11 nm, mientras que sus didmetros promedio son de 28 nm y su

densidad es de ~11x10"™ islag/cnt. De esta manera tenemos que uno de los visibles
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efectos que pudieran aribuirsde d S es @ de un dgnificativo cambio en la
morfologia de los QDs. una mayor densidad de idas asi como una mayor atura de los
QDs.

Figura2. Imagenes de AFM paralas muestras (a) N198y (b) S200. El area de barrido es de
400x400 nn?

Por otro lado, la Fig. 3 muestra los espectros de PL de las muestras N198 y S200
tomados a una temperatura de 77K. Los picos de emision estan alrededor de los 0.89
y 1.11 eV paralas muestras N198 y S200, respectivamente. Laemision de los QDs de
la muestra S200 muestra un corrimiento hacia la regién de azul, que podria estar
relacionado con una mayor concentracion de Ga en los puntos de la muestra S200.
Esto es debido a que durante la exposicion ad Si la celda de As permanecié cerrada, y
debido a la temperatura alta (~650°C) hubo una evaporacion de As de la superficie
guedandonos wna superficie rica en Ga. De esta manera, una vez que se empieza a
depositar € InAs, se esperaria una mayor concentracion de Ga en los puntos,
ocasionando que el pico de emisidn se desplazara a mayores energias.
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La Fig. 4 muestra las mediciones de RDS para las muestras N198 y S200 que fueron
redizadas una vez terminados los crecimientos. Podemos observar 2 picos. uno en

~2.6 eV y otro en ~4 eV. Esta reportado que la amplitud de la sefia que aparece ~4
eV tiene que ver con las caracteristicas de la estructura mientras que la sefial de RDS
en ~2.6 eV hasido relacionada con la energia de los dimeros de As[1]. Asi mismo, se
puede observar que la amplitud de la sefid de la muestra S200 es mayor que ladela
muestra N198 en laregién delos 2.6 €V. Dado que la sefial en 2.6 eV hamostrado ser
muy sensible a la formacién de las idas, una mayor amplitud de la muestra S200
parece indicar que la formacion de las idas ocurrio primero en esta muestra. De esta
manera, es posible que la tensén adicional causada por la incorporacion de los

atomos de Si en la interfase INAYGaAs pudiera haber acdlerado € proceso de

nucleacion de lasidas.

M19: M200

Intensidad (u.a.)

M

PR SR SR BT ST NS NP B |
06 07 08 09 10 1.1 1.2 1.3 1.4

Energia (eV)

Figura 3. Espectros de fotol uminiscencia que se obtuvieron paralas muestrasN198 y S200 a
unatemperaturade 77K

Conclusones

Investigamos los efectos de la exposicion de la superficie de GaAs a flujo de S
previo a la formacion de los InAs QDs. Con € uso de S se obtuvo una mayor
densdad de QDs, asi mismo, se consiguid reducir los tamafios de las bases y
aumentar las alturas de estos puntos. En los espectros de PL, observamos un
corrimiento hacia mayores energias en la emisién de los QDs de la muestra S200, esto
se explica considerando la difusion de los &omos de Ga en los QDs. La incorporacion
de los &omos de Si en la capa de mojado asi como los campos de tension producto de
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la interaccién entre los puntos pudieron también haber ocasionado este corrimiento
hacia la region del azul. Findmente, por RDS se observé que la nucleacion de las
idas ocurrié primero en la muestra S200 que fue expuesta d flujo de Si.

Amplitud RDS (u.a.)

PR TR TS TS WU RS B |
15 20 25 30 35 40 45 50

Energia (eV)

Figura4. Mediciones de RDS reslizadas a una temperatura de 210°C
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Resumen
En la busqueda de materiales propios para sensores, las peliculas organicas de la familia de las
ftalocianinas (Pc) tienen especial interés, ya que éstas presentan efectos el éctricos importantes
en la conversion de parametros fisicos o quimicos en sefiales eléctricas y ofrecen también ex-
celente estabilidad térmicay quimica. En este trabajo se prepararon estructuras MIS por su-
blimacion de las ftalocianinas metdlicas (CoPc, NiPc, PtPc y LaPc), sobre substratos de silicio

tipo ny se caracterizaron los efectos de fotocorriente y tensorresistivo.

Introduccion

Entre los materiales organicos de mayor importancia en la investigacion de materiales
sersores, la familia de las ftalocianinas (Pc), son unos de los més intensamente
investigados como peliculas organicas delgadas, puesto que éstas ofrecen excelentes
propiedades de crecimiento o depdsito con dta estabilidad térmica y quimica,
ademés, se le han encontrado efectos eléctricos importantes en la conversion de
parametros fisicos o quimicos en sefiales eléctricas [1].

La molécula de ftalocianina tiene una estructura ciclica que degja en e centro un
espacio donde puede acomodarse un metal o semimetal. En € estado sdlido, las
unidades de ftalocianina se apilan formando columnas intercaladas en un arreglo que
exhibe propiedades anisotropicas [2].

En un substrato monocrigtalino de slicio, la pelicula crece en una estructura
ordenada. Estas moléculas ordenadas causan una fuerte anisotropia en las propiedades
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de transporte las cuales son diferentes a lo largo y con respecto a la norma a los
planos de moléculas [3]. Asi es posible esperar una ligera conductividad transversa
en una estructura metal-MePc—semiconductor, similar a las estructuras metal
aislante-semiconductor (MIS) de aidante con fuga. Esto es muy atractivo parausarse
en diferentes tipos de sensores faciles de fabricar.

En los dispositivos MIS cominmente se emplean aidantes con transporte de
portadores controlado, es decir, se provoca € tuneleo de portadores a través de
peliculas aidantes muy delgadas, de espesores menores a 10mm, que requiere de
procesos complicados de fabricacion. Al utilizar MePc como aidante, € tungeo de
portadores es cambiado por conductividad controlable en peliculas gruesss, la
fabricacidn de estas peliculas es sencillay reproducible.

Bgjo ciertas condiciones de razon de generacion Optica, se puede promover la
acumulacion de portadores minoritarios fotogenerados en la frontera aidante/
subgtrato, causando una transiciéon de una estructura MIS a una estructura
convenciona de condensador MOS.

La presion mecénica también tiene efecto sobre la conductividad eéctrica de
peliculas de MePC [4], en la aplicacién de compresién uniaxia sobre la estructura
metal-MePc-Si; portadores Gy = 10" cmi®, pulida por ambas caras, y con difusion de
fésforo para contacto 6hmico en la cara posterior. Sobre la pelicula de MePc se
deposito titanio semitransparente, fig 1.

Figura 1. Seccion transversal del dispositivo investigado: 1 substrato de silicio; 2 electrodo
metalico posterior; 3 PeliculaMePc y 4 electrodo metalico.

La medicion dindmica +V, fue realizada con un generador de funciones pulsante, y
un osciloscopio Tektronix TDS 3012, Se polariz6 inversamente respecto a substrato
aterrizado. Un monocromador y un LED emisor de luz infrarroja, fueron utilizados
para mediciones fotoeléctricas. La compresion uniaxial se aplicd con un dispositivo
como € que seilustra en lafigura 2.
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Resultadosexperimentales

Sintesis de las ftalocianinas y preparacion de las peliculas delgadas

Se sintetizan las ftalocianinas metalicas en nuestro laboratorio a partir de ftalonitrilo y
una sa gque contiene @ metal en cuestion. Posteriormente, se sublima con una
evaporadora Edwards (Auto 306). La sublimacion se rediza a una presion de 10-5
mB. Las pdliculas se depositan en los sustratos: de Ito sobre vidrio, sobre una tableta
de cobre, sobre vidrio y sobre mica. Posteriormente se les metaliza para formar los
contactos.

Propiedades Fotoel éctricas

En la figura 3 se muestra las caracteristicas FV (resistor de carga 50 W) con
diferentes niveles de iluminacion (LED, | =930 nm), para un sensor Ti/CoPc/nSi.

La respuesta espectral de este tipo de sensor (0.3 A/W en | =930 nm) limitada por la
transparencia del titanio, se muestra en lafigura 4.

En estructura con LaPc como pdicula aidante es mucho menor d efecto de
fotoconductividad transversal. En la gréfica de la figura 5, bgjo ciertas condiciones de
voltgje, es posible observar una acumulacion de huecos fotogenerados en la frontera
LaPc/Si, en la cual aparece una capa de inversion superficial en € silicio igua a
comportamiento de una estructura condensador MOS.

La polarizacion a sensor es negativa de Ul = —-5.20V pulsantes, tipo trapezoida,
como se ve en lafigura 5 durante un tiempo t.

Se puede obsarvar que cuando € nivel de voltge de polarizacion cambia de Ul = -5V
a U2 = -0.20V, con una velocidad de cambio dU/dt (transicién de comportamiento
MIS a MQS), aparece un pico de corriente de despolarizacion. La amplitud pico (1)
depende de la razon dU/dt y de la capacidad (C) de la estructura en un modo de
inversion ( °C x dU/dt). El vaor de la capacidad esta determinado por la carga Q
acumulada en €l potencia de polarizacion Ul. Q = Iy Tsor, donde Iy, es @ valor de
fotocorriente y Tsor €S € intervalo de tiempo en que estd aplicado U1 (tiempo de
amacengje).

31
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La figura 6 muestra € pico de fotocorriente de despolarizacion en diferentes valores
de tiempo Tsior, para un sensor Al/LaPC/nS iluminado con IR con potencia incidente
de2x 107 W.

La respuesta espectral del sensor calculada fue de ~40 A/W, € cua es muy dtoy por
lo tanto, Util en la deteccion de sefides Opticas muy débiles.

Propiedades tensiométricas

Las propiedades de las caracteristicas |-V de estructuras metal/MePC/nSi, dependen
de la fuerza uniaxia aplicada al meta de contacto sobre la pelicula MePc. En las
figura7 se muestralagréfical -V de unaestructura Ti/NiPc/nSi siny con presién (de
un balin de aprox. 20 grs) en d punto del eectrodo.

En lafigura 7, la punta con la que se aplica la presion puntual se utiliza también como
uno de los electrodos (ver figura 2), para descartar cualquier efecto de dafo a la
integridad de la pdicula; también, se conectaron los electrodos en forma
independiente de la punta de presion puntual, € resultado es smilar y se muestra en
lafigura8.

Condusiones

Se confirm6 por RF y UV que las pdiculas obtenidas por sublimacion a partir del
meaterid cristalino sintetizado en este centro, son efectivamente de metal-ftalocianinas
(MePc).

Exigte € efecto tensorresistivo en las peliculas de metalo-ftalocianinas.

Los cambios drasticos tensométricos en las caracteristicas |-V, pueden estar
conectados a los efectos encontrados por Berling et al [4] en peliculas MePc de
metales divalentes. Suponiendo un crecimiento de morfologia ordenada (ver
introduccion), es posible explicar que la presion uniaxia reduce e tradapamiento de
moléculas proximas del orbital p causando € incremento de la movilidad de
portadores y conductividad en la direccion normal alos planos moleculares.
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6. Aleaciones metalicasbinarias CuX (X=Au, Pd, Fx,
Rh): un esudio de primeros principios
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Resumen
Se estudia la estabilidad de fase de aleaciones metdlicas binarias por medio de célculos de
primeros principios, en base a su entalpia de formacién. Para cada aleacion se obtienen las fa-
ses mas estables (algunas nuevas) y se comparan con resultados tedricos existentes en lalitera

tura. Se obtiene un buen acuerdo con los diagramas de fases experimental es.

I ntroduccion

El arreglo de los &omos en un cristal es probablemente la propiedad mas importante
por entender a escala atdmica. Es conocido que en la mayoria de los casos dentro de
la Ciencia de Materiales, especidmente en problemas que involucran superficies,
adsorcion molecular, interfaces, defectos y la fabricacion de nuevos materiaes, las
posiciones atdbmicas no on conocidas de manera precisay en agunos casos es dificil
determinarlas aun experimentalmente [1]. De acuerdo a la Quimica Cuantica [2], la
mayoria de las propiedades fisicas y quimicas de un materia (a menos las de su
estado base) dependen de la conformacion geométrica de sus componentes y por lo
tanto su determinacion es muy importante. Una forma de determinar las posiciones
atémicas de un materid (no experimental) es por medio de la moddacion
computacional. En este caso, por medio de teorias fisicas de primeros principios
(teoria de funcionaes de la densidad, DFT), es decir, teorias libres de gjuste de
pardmetros experimentales, es posible cacular las posiciones atdmicas de un materid,
encontrando las posiciones de equilibrio en donde tienen un minimo de energia. En €
caso de estructuras atdmicas ordenadas (cristales) es posible entonces calcular la
geometria Optima variando & volumen de su celda unitaria y halando € minimo de
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energia en una curva Energia vs volumen (Fig. 1). Esta metodologia puede aplicarse a
metales, semiconductores y aidantes.
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Figura 1. Curvade energiatotal vs volumen de lacelda unitaria, enlacua e minimo nos
proporcionael valor de la constante de red 6ptima. Se muestra el caso parael GaAs.

En lo que serefiere al caso de |as aleaciones metdlicas binarias, |as teorias clasicas de

quimica y metalurgia, no pueden explicar cierta selectividad estructural observada en
aleaciones tales como CuAu, CuPd, CuPt y AINi. El problema principa radica en que
dichos metales en estado puro tienen igua estructura (fcc), pero cuando se mezclan
para formar deaciones 50%-50%, por eemplo, las estructuras observadas
experimentalmente difieren mucho entre si (diferente simetria) [3]. Entonces, por
medio de la teoria DFT, es posible explicar la formacion de deaciones binarias con
diferente estructura, calculando su entalpia de formacion, la cua estd dada por:

DHs: E s(aseq) - [(1'X)EA(aAeq) + XEB(aBeq)]

en donde E s(aSeq) es la energia de la aeacion, EA(aAeq) es la energia dd

elemento puro A, EB(aBeq) eslaenergia del eemento puro B y x eslacomposicion.
El subindice eq indica que se ha optimizado la geometria tanto de la aleacién como la
de sus componentes puros. Por lo tanto, cuando DH es negativa indica la formacion
estable de una deacién y cuando DH es positiva indica una separacion de fases.
Entonces por un lado, es posble predecir las deaciones més estables
termodinamicamente a composicién fijay por € otro es posible predecir @ “estado
base” @ra una deacidén dada con composicion varigble. Con esta metodologia es
posible predecir nuevas fases de una aeacién, tal como |o demuestra € trabgjo de
Zunger et al [3]. En este trabgjo preliminar, estudiamos la estabilidad de fases de las
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aleaciones CuPd, CuPt, CuAu, y CuRh por medio de calculos de primeros principios
(teoria DFT). Comparamos nuestros resultados con los de Zunger [3] y con los
diagramas de fases experimentales, obteniéndose un buen acuerdo entre |o observado
experimentalmente y nuestros calculos.

En todos nuestros calculos, hemos usado € programa CASTEP de CERIUS para las
optimizaciones de geometrias. En € caso de los semiconductores hemos utilizado
pseudopotenciades de Vanderbilt [4] con la aproximaciéon LDA (Local Densty
Approximation). En €& caso de las deaciones metdicas, hemos utilizado
pseudopotenciades de Vanderbilt con la aproximacién GGA (Generalized Gradient
Approximation) en € marco de la Teoria de Funcionales de la Densidad. El programa
CASTEP hace una expansién de la funcion de onda basada en ondas planas de los
electrones de valencia. La eeccidn de uno y otro funciona se debié a que en cada
caso se obtenian mejores resultados en la optimizacion de geometrias.

Resultadosy discusiéon

Dehido a que en la optimizacién de la geometria tenemos que la presion P de la celda
es cero y por lo tanto dicha energia es igual a la entalpia de formacion, obtenemos
gréficas de entalpias de formacion en funcién de la composicion. En € caso de la
aleacién CuPd tenemos que las estructuras con  entalpia menor que cero (fases mas
estables con composicion fija) son “D7” (CuPd;), L1, (CuPd;), B2 (CuPd) y L1,
(CusPd). La més estable de todas ellas (composiciéon variable) es la B2. Como
nuestros caculos son a temperatura igual a cero, entonces estas fases se comparan
con las que se observan experimentalmente a bajas temperaturas. En € caso del

diagrama de fases experimental de la adeacion CuPd las fases observadas son la B2
(CuPd) y L1, (CuPd; y CusPd), lo que concuerda con lo obtenido tedricamente. La
aleacion D7 (CuPdy) es una prediccidn tedricahecha por Zunger y colaboradores. En
el caso de la estructura D7 de la deacion CuPt (fase nueva) ya fue descubierta
experimentalmente, reforzando la vaidez de la teoria. Para las aeaciones CuPd y
CuPt observamos que las entalpias de formacion son més grandes comparadas con las
de Zunger. También se muestra en cada gré&fica la entapia experimental (en
diamante) y podemos notar que nuestros cdlculos se acercan més a vdor
experimental (CuPd y CuPt).

Para la deacion CuPt las estructuras predichas por la teoria son: D7 (CuPt), L1,
(CuPty), L1; (CuPt), L1, (CwPt) y “D1” (CuPt). Las estructuras observadas
experimentamente son; L1; (CuPt) y L1, (CwPt), lo que concuerda con nuestros
resultados. Por otro lado, se predice también que a bajas temperaturas apareceran las
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estructuras L1, (CuPty), “D1" (Cu;,Pt) y D7 (CuPt;), siendo las dos Ultimas fases
nuevas.
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Figura2. Calculo de la energia de formacion (ental pia de formacion) en funcion dela
composicion paralas aleaciones CuPd y CuPt. A laderecha se muestrael diagramade fases

experimental, cuyo gje vertical corresponde alatemperatura (grados Celsius) y €l gje
horizontal corresponde ala composicién atémica.

En d caso de la deacién CuAu, tenemos que las estructuras predichas son: L1
(CuAw), L1, (CwAU) v L1, (CuAu), lo que concuerda con lo observado en €
diagrama de fases experimental .
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Figura 2 (Continuacién). Cédculo de la energia de formacion (ental pia de formacion) en
funcién delacomp osicién paralas aleaciones CuAu y CuRh. A laderecha se muestra el

diagrama de fases exp erimental, cuyo eje vertical corresponde alatemperatura (grados
Celsius) y €l gje horizontal corresponde ala composicién atémica.

Finamente, en & caso de la aleacion CuRh, todas las entalpias de formacion
calculadas son positivas, en € intervalo de x=0.2 hasta aproximadamente 0.8. Por o
tanto, se tiene una separacion de fases tal como se observa en € diagrama de fases
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experimental (todos los diagramas de fases experimentales se han tomado de la
referencia[5]).

Conclugones

Hemos redlizado un estudio preliminar a partir de primeros principios de aleaciones
metdlicas binarias basadas en Cu. Mientras que las teorias clasicas de quimica y
metalurgia no pueden explicar la aparicién de cierta sdectividad estructural en
aleaciones metdlicas, vemos que de forma natural se pueden explicar por medio de
teorias electronicas. En este sentido, @ uso de estas teorias permiten estudiar no slo
las fases mas estables de una aeacion, sino también fases metaestables y de ahi su
importancia, debido a que agunas fases son nuevas y no existen reportes
experimental es.
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Resumen
Dispositivos de Aluminio/Oxido de silicio rico en Silicio/Silicio (AI/SRO/SI) se caracterizaron
experimentalmente midiendo sus curvas caracteristicas I-V y C-V., Se utilizaron varios Ro’s.
Dependiendo del exceso de silicio, el dispositivo se conporta de acumulacion a inversion co-
mo un capacitor MOS en desercion profunda o como una unién inducida PN en polarizacion
inversa. El modelado se realizé suponiendo que la region de carga especial (W) varia como la
de una union PN polarizada en inversay como un capacitor MOS en desercién profunda. La
aproximacién como una unién PN da una mejor aproximacion entre |os resultados experimen-

tales y las curvas tedricas. Este dispositivo puede ser usado también como una herramienta
analitica. Aqui se estiman caracteristicas como el tiempo de vida de generacién de portadores
minoritarios.

I ntroduccion

El 6xido de dlicio fuera de estequiometria u Oxido rico en dlicio (SRO) también
conocido como polislicio semiaidante (SIPOS), es un material de dos fases formado
por diéxido de silicio con exceso de silicio [1]. El exceso de silicio puede ser tan alto
como 90 % para SIPOS [2]. Este material se obtiene normalmente por depdsito
guimico en fase vapor (chemical \apor deposition, mejor conocido por sus siglas
CVD) con silano y 6xido nitroso como gases reactivos. En este método, la razon de
flujo de gas Ro = [N,O]/[SH,], es usada como un parametro que determina e exceso
de dlicio. El SRO obtenido por implantacion de slicio en dxido de slicio ha sdo
también reportado [3].
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El comportamiento de esta estructura ya ha sido comparado a una estructura MOS
regular [4-6], los dispositivos obtenidos por depdsito de SRO sobre silicio y cubierto
con un electrodo superficia, muestran diferentes propiedades dependiendo en las
caracteristicas de ambos materiales.

El digpodtivo AlI/SRO/S depende de exceso de dlicio, la Ro y dd tipo vy
concentracion de impurezas en € substrato de silicio.

Dos dispositivos de mayor importancia han sido desarrollados usando la estructura
SRO/Si, uno es € supresor de picos[7], y € otro es un sensor de radiacion [10]. Estos
dispositivos tienen un comportamiento especifico dependiendo de la Ro y la
caracteristica del substrato de silicio. Sn embargo, hasta ahora no hay un modelo que
tome en cuenta la Ro y € substrato de dlicio para explicar e comportamiento de la
union SRO/S..

Uno de estos comportamientos es doble, i.e., tiene un comportamiento dual: como un
cgpacitor MOS y como una union inducida PN polarizada inversamente. Este
dispositivo d cua Illamamos capacitor-PN, puede producir una capa de inversion en
la superficie dd dilicio bajo la apropiada polarizacién; en nuestro caso, @ contacto
superficial es negativo con respecto a sibstrato tipo n. Bajo estas condiciones, la
corriente de fuga de la unién PN es conducida a través de la capa SRO. Asl €

Capacitor-PN podra detectar radiacion [11,12].

En este trabajo, se presentan caracteristicas experimentales del diodo SRO/S para
diferentes Ro. Un enlace entre e comportamiento de capacitor MOS y union P-N se
rediza. La comprension del fendmeno fisico que ocurre en la union SRO/S
contribuira a mejorar € disefio de los dispostivos novedosos mencionados
previamente.

Procedimiento experimental

Preparacién de las muestras

Peliculas de SRO fueron depositadas con Ro = 15,20 y 30 sobre silicio tipo N (100)
con una concentracion de impurezas 10™° cm®. Se usd un sistema de paredes calientes
de deposito quimico en fase vapor (LPCVD) y los gases reactivos usados fueron
oxido nitroso y silano. La temperatura de depésito fue de 700 °C, la presion fue
variadade 1.9 a2.4 Torr. Se disefiaron compuertas de Aluminio sobre la capa de SRO
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con &rea de 9 x 10 cnf. También fue evaporado Aluminio en é contacto trasero.
Finamente las muestras fueron sinterizadas a 450 °C en forming gas. El espesor del
SRO fue medido después del depbsito, usando un eipsdmetro Gaetner L117 con un
laser de He-Ne a 632.8 nm. El promedio del espesor se presenta en tabla 1.

Mediciones

Las caracterigticas |-V y GV fueron medidas usando un sistema controlado por
computadora. Para las mediciones de corriente se utiliz6 un eectrémetro Keithley
617, y una fuente de voltge Keithley 230. Una rampa de paso de voltge de dos
segundos se aplico para las curvas de |-V. Las mediciones GV se realizaron a una
frecuencia de 100 Khz. Se utiliz6 un analizador GV Keithley 590 y una fuente de
voltgje Kethley 230. Las muestras fueron medidas primero de acumulacion a
inversén. También se midieron de inverson a acumulacion con iluminacion d
comenzar cada medicién para evitar la desercién profunda.

Resultados

Las figuras 1, 2 y 3 muestran caracteristicas FV y GV tipicas de los dispositivos
SRO;5, 20, 30 (6 subindice indica Ro = 15, 20 y 30). Se muestran la corriente y
capacitancia sobre la misma grafica para su comparacion. En general para Ro
mayores, la corriente es menor que para Ro menores como se puede observar en las
figuras antes mencionadas. Para estas graficas es posible obtener el V,, € cua se
define como € voltgje donde € régimen de dta corriente comienza [4,5] cuando €
capacitor estd en acumulacion. Ademéas, parala curva de capacitancia en acumulacion
la constante dieléctricadel SRO es obtenida con la bien conocida formula:

_ tSROCmax

€sro = oA @
donde o es e espesor del SRO, G €s la capacitancia en acumulaciény A es e
area del capacitor. El promedio de la constarte dieléctricay e Vo, Son almacenados
en la Tabla 1 para cada Ro. En polarizacién inversa, esto es, cuando € capacitor esta
en inversion superficial, la capacitancia varia como una funcion del voltgje. Ademas,
cuando Ro aumenta, la corriente se reduce y la variacién de la capacitancia es menos
dependiente sobre € voltge aplicado. Por gemplo, para SRO;s en polarizacion
directa, esto es, cuando la superficie esta en acumulacion, la corriente a 40 volts esta
en & rango de 10° A, pero a —40 volts, es sdo de 10° A. Para SRO,, a40 voltsla
corriente es de 10° A y para —40 volts es sdlo de 10™° A. Pero para SROx, la
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corriente, a 70 y -85 volts, es de drededor de 10" A en polarizacion inversa, y no
hay mucha variacion con respecto a voltgje aplicado.
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Figural. (Izquierda) Caracteristicastipicas |-V y C-V para Al/SRO.s/Si. Lacorriente seve
claramente asimétrica para voltgje positivo y negativo. V,, =14 volts. La curva de capacitancia
vs. voltaj e fue obtenida comenzando en acumulaciény finalizando en inversion.

Figure 2. (Derecha) Caracteristicastipicas -V y G-V para AI/SRO,¢/Si. La corriente muestra
unaclara asimetriapara el voltaje negativo y positivo. V,, =16 volts. La curva de capacitancia
vs. voltaje fue obtenida comenzando en acumulacion y finalizando en inversion.

Para SRO3, tenemos dos caracteristicas diferentes de C-V: enlafigura 3(a) esmedida
de acumulacion ainversion. La curva G-V se observasimilar a SROsy 0 en lafigura
1y 2. Lacorriente es lamés pequefia para las Ro presentadas. En polarizacion directa
no hay V,, antes de 100 volts, este es e voltge maximo de nuestro equipo. Unos
cuantos dispositivas dan un V,, mayor a 100 valts, por lo tanto, éstos no se tomaron
en cuenta en e promedio tratado en la tabla 1. En la figura 3(a) observamaos también
gue de 0 a 15 valts la corriente disminuye y entonces ligeramente aumenta como se
discute en [4]. La corriente en polarizacion inversa es tan bgja como agunos
picoamperes a -100 volts. Sin embargo, en lafigura 3(b) se tiene otro comportamiento
dd dispostivo con SRO;. En este caso la medicion fue redizada de inversion a
acumulacion, y la carga atrapada positiva en € SRO produce la forma de la curva G-
V en ladireccién negativa. La forma de la curva GV es debido a la carga atrapada
como observamos en [4, 5]. Como es de esperarse, € efecto de la carga atrapada es
menor conforme baja la Ro. La figura 3(b) es interesante, en ésta se exhibe
claramente & comportamiento de la capa SRO sobre € silicio. La capa SRO con Ro =
30 tiene una gran resistividad. Debido a la carga positiva fija en la capa de SRO, la
superficie de silicio estd en acumulacion para voltajes mayores que —55 volts. Hasta
aqui la capacitancia es maxima, ésta es de la capa de SRO Unicamente. Entre —60
volts y —95 volts, la capacitancia se reduce a cerca de 7 pf. Debido a la capa de
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inversion en la superficie de dilicio acorde a la teoria de la capacitancia MOS. En
parte de esta region, la corriente externa es alrededor de 10** A, pero para—85 volts,
la corriente externa comienza a drenarse de la capa de inversion. Sin embargo, es sdlo
hasta cerca de —95 volts, que la capacitancia decrece del valor de inversion de 7 pf.
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Figura3. Caracteristicastipicas -V y C-V para Al/SRO;,/Si. Lacorriente muestraunaclara

asimetriapara voltaje positivo y negativo. (a) La curva capacitanciavs. voltaje fue obtenida
comenzando en acumulacion y finalizando en inversion. Especificamente para este dispositivo

€l Von esmayor a 100 volts. (b) Vo, =67 volts. Lacapacitancia muestra una claraforma
debido alacarga atrapadaen el SRO comparada con (a), La curva C-V fuerealizada de
inversion aacumulacion.

Discuson deresultados

La capa de inversion en e dispositivo SRO/Si dependera de varios parametros como:

tipo de slicio, concentracion del subgtrato, resigtividad del SRO y voltgje aplicado.

Por otra parte, la corriente a través dd SRO es limitada por los mecanismos de
conduccion. Basicamente los electrones pueden moverse en € SRO, pero no los
huecos. Se aprecia en bs figuras que en polarizacion inversa, esto es cuando €

capacitor esta en inversion superficia, la capacitancia varia con € voltgje. Ademés
cuando Ro aumenta, la corriente se reduce (estos cambios en la corriente también
pueden estar afectados por el espesor de la pelicula de SRO) y la capacitancia es
menos dependiente del voltge aplicado. Para la capa SRO/SI-N considerada en la
figura 3, una capa de inversion se formay se mantiene a -100 volts aplicados. En la
figura 3(b), igual que d SRO, drena corriente a cerca de -80 volts, la curva GV no
cambia hasta -95 volts. Esto indica que la capa de desercidn no varia, y lainversiéon
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superficial es sostenida hasta -95 volts. Esto da lugar a una capainducida P* asociada
auna capa de desercion en substrato tipo N, similar alaunién P-N. Este deberaser un
mecanismo de recombinacion de huecos de la capa de inversién y electrones
moviéndose a través de la compuerta de Aluminio hacia  SRO. El factor limitante
de esta recombinacion, serd laresigtividad del SRO y € proceso de generacién en la
region de desercion del silicio. El proceso de generacion proveera los nuevos huecos
para reemplazar la recombinacion de huecos en la capa de inversion supeficid. La
resistividad del SRO tendré que ser bastante alta paratener € flujo de eectrones bajo.
Cuando aumenta en magnitud € voltaje, la corriente aumenta, esto hace posible que
la capa de inversion sea conservada. Ver, por gemplo, lafigura 3(b) para voltaje de —
95 a —100 volts. En este caso, la capa de deserddn crecera y un comportamiento
similar a una unién P-N polarizada inversamente, tendra lugar. No es € caso en la
figura 1, donde la corriente crece répido paratener la capa de inversion. En este caso,
es necesario buscar mas, antes de decir que SRO/N-Si no tiene € comportamiento de
una union P-N. Para SRO;5 la corriente a voltajes negativos aumenta continuamente
lo que nos lleva a pensar que la capa de inversién no se forma. A pesar de este hecho,
observamos un comportamiento similar a una capacitancia MOS en desercion
profunda. En contraste, para las estructuras SRO,, 3o, lacorriente aumentalentamente
bgjo la aplicacion de cierto voltgje, entonces la pendiente cambia, y la corriente
aumenta rapidamente. Se puede suponer que la corriente aumenta més rgpido porque
la capa de inversion fue barrida completamente. En el régimen de baja corriente antes
del V,,, € aumento de la corriente es predominantemente debido a la generacion en
la region de desercion, como en una unién P-N. Entonces es posible estudar los
dispositivos desde dos puntos de vista: Uno con SRO;5 como un capacitor MOS en
probable desercion profunda, y los dispositivos SRO,q, 30 cOMo un capacitor MOS 'y
una unién inducida P-N dependiendo del voltgje aplicado.

Andlisis para SRO;5

Para la curva GV, es posible estimar e ancho de desercion por la bien conocida
formula
L1 @
C Cmax CS CS
donde G es la capacitancia del semiconductor.

Ademés € voltge en la superficie de dlicio, Vs, puede encontrarse sustrayendo e
voltgie a través de la capa SRO ded voltgje aplicado. El voltgje a través de la capa
SRO se encuentra de las caracteristicas |-V del dispostivo SRO-Si, cuando € valtge
golicado es poditivo y la superficie dd silicio estda en acumulacién. Se asume que €
voltgje a través del silicio es despreciable bgjo esta condicidn. El voltge de banda
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plana de la curva de capacitancia sera usado correctamente para cualquier cargafija
La region de carga espacia en desercidn, Wy, que se obtiene de las mediciones de la
capacitancia contra raiz cuadrada del voltaje Vs parala muestra 15 A4, aparece en la
figura 4, también la curva tedrica en desercién profunda es obtenida de:

W= /M ©)
acC g
La figura 4 muestra la curva experimental W, la cual se aproxima a la curva tedrica
en desercion profunda.

Depleion Depih

Depl. Depth, Wd microns

SQRTVS V12

Figura4. Gréficadel ancho de desercion como unafuncion de laraiz cuadrada del voltaje para
lamuestra 15 A4, la aproximacion de la desercion profunda es para Cg =1 x 10™° cni®.

Andlisis para SRO. Y SROso.

El ancho de desercidn para estos dispositivos se trata en la figura 5 como una funcién
dd voltge. Dos regiones se pueden observar: Region capacitor MOS y la region de
una union PN. En la region que corresponde a capadtor MOS, una capacitancia
constante debida a un ancho de desercion méaximo se observay, en laregion de union
P-N, un ancho variable en funcion del voltagje aplicado se presenta. Una aproximacion
smple es modelada de la region de desercién como un capacitor MOS y como una
union PN, en las regiones de voltgje respectivo. En la union inducida PN € ancho de
desercion es obtenido de la ecuacion [14].

2e4ff, - V| @
qCe

donde f ,, es & potencial Inter-construido y V es € voltgje aplicado. En este caso, f,,
no tiene @ mismo significado como en una unidon PN, porque en una union PN

normd, laf , es € resultado de latransferencia de carga entre los semiconductores Py
N, y depende sblo de la concentracion del substrato. En laregion del capacitor- PN, la

W(V) =
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union PN es un resultado del voltgie inducido en la superficie de inversion, y depende
dd voltagje aplicado y la concentraciéon ddl substrato, entre otros pardmetros. Dicho de
una manera simple, € voltge donde e comportamiento PN comienza, debera ser

considerado como f , para estos dispositivos.
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Figura5. Ancho de desercion como unafuncién del Voltaje usando laaproximacién PN, (a)
Muestra 20B8, Cz = 28 X 10" cmi®, f, = 10 V. (b) Muestra 30B6, Gz = 1.3 X 10™ cm®, f,, =
POV,

Para (4) graficamos W? vs V y obtenemos una funcién lined con pendiente m,
entonces:

Cow = —2 ©)

am ey

donde Gy €s la concentracion efectiva del substrato, es decir, € voltgje aplicado
afecta al substrato y una diferente concentracion en el substrato se obtiene para cada
muestra. Se anota en € pie de lafigura 5 la concentracion efectiva del substrato para
cada muestra especificada.

Ya ha sido propuesto que por debgjo del voltgje de inversidn, la corriente es limitada
por la generacion térmica en la regién de desercion [4, 15], entonces la corriente
puede ser expresada como:

| = W) 6)
2t
Entonces €l tiempo de vida de generacion, t 4, puede ser estimado como:
t, = %l(v) A @)

delasfiguras, W el son conocidas y entonces € tiempo de vida se muestraen latabla
1. En otros trabajos [16] encontramos para este tipo de obleast ¢ » 1x 10° segundos.
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Conclugones

Curvas caracteristicas IV y C-V fueron obtenidas para @ dispositivo AI/SRO/Si con
varias Ro. El ancho de desercién fue obtenido para estas curvas. Los anchos fueron
modelados usando una aproximacién en desercion profunda junto con una union PN
encontrando un buen acuerdo entre € resultado experimental y las curvas tedricas
obtenidas. En la region PN una concentracién efectiva en d substrato se tuvo que
utilizar. Cuando Ro aumenta € MOS tiende a dominar la edtructura, y la carga
atrapada es més relevante. Conforme Ro disminuye, es posible que €
comportamiento PN no sea obtenido, y la carga atrapada no tendra un papel
importante. Fue tratado también que es posible utilizar la estructura AlI/SRO/SI para
edtimar caracteristicas constantes de los materiales congtituyentes, por gemplo €

tiempo de vida de generacion.

Ro tSRO &R0 Von Von Von tg mseg
Volts Max V MinV

15 1584 481 113 16.5 50 223

20 1207 431 19.75 210 150 8

30 1587 3.85 66.5 74.5 53.0 28

Tablal. Valores promedio paradiferentes parametros
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Resumen
Se estudia |la respuesta magnética de superconductores duros isotrépicos sometidos a campos
magnéticos que varian en magnitud y direccion resolviendo las ecuaciones de Maxwell junto
con la ecuacion constitutiva que propone el modelo generalizado de estado critico de Bean.
Con este modelo se reproduce exitosamente el fendémeno del colapso del momento magnético
anunciado en literaturareciente.

Las propiedades eectromagnéticas de los superconductores tipo Il irreversibles
también llamados “duros’, han sido estudiadas experimental y tedricamente desde
hace mucho tiempo. Con & descubrimiento de los materiales superconductores de
atas T, e estudio de la respuesta electromagnética de |os superconductores duros ha
obtenido un renovado impulso. El modelo mas smple para explicar las curvas de
magnetizacion irreversibles de superconductores duros es € modelo fenomenol égico
del estado critico de Bean [1] € cua utiliza solamente un pardmetro, la densidad de
corriente critica J. . En € trabgjo original de Bean [1] se trat6 el caso de una muestra
superconductora sometida a campos magnéticos paraelos, en esta geometria y de
acuerdo con € modelo de Bean la densidad de corriente J, que es paraldlaa campo
eléctrico E, puede tomar los valores = J. . Bean generaizd su modelo de estado
critico [2] para e caso en que € campo magnético aplicado varia no solo en magnitud
sino también en direccion suponiendo que € vector de densidad de corriente J
siempre apunta en direccion del campo déctrico inducido E y que su magnitud es
Y2)Y=J.. La ecuacion materia que describe este modelo generdizado de Bean puede
ecribirse como [3]:
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E
J =JC(B)H 6

A pesar de su smplicidad, € modelo (1) ha permitido interpretar fendmenos tan
complicados como & colapso dd momento magnético de un superconductor sometido
a un campo magnético estético H; y aotro aterno perpendicular a primero Hy[3]. En
e trabgo [3] se dedujo cuditativamente que la supresién ded momento magnético
esta asociada a la formacidn de zonas de colapso donde la magnitud de la induccién
magnética se vuelve constante y que € modelo (1) genera dichas zonas.
Recientemente [4], se observé experimentamente la evolucion del momento
magnético <M,> conforme oscilaba el campo magnético H,. Por tal razon, es de gran
interés comparar las predicciones del modelo de Bean (1) con € experimento y las de
otros modelos [4] presuntamente mas sofisticados.

El objetivo de este trabajo es estudiar € comportamiento del momento magnético
para diferentes estados iniciales (paramagnético y diamagnético) de un
superconductor sujeto alaaccién de campos magnéticos cruzados.

Empleando las ecuaciones de Maxwell y la ecuacién congtitutiva (1), s calcula la
induccién magnética B dentro de una placa superconductora de espesor d alaque se
le aplica un campo magnético H,=Hyy + H, z. Ademas, se utiliza una densidad de
corriente critica degpendiente de la induccion magnética de la forma:

ST oo (2

& Bg
donde J; (0), ny B son parémetros de gjuste. Dando los pardmetros B”, n'y € primer
campo de penetracion (valor tomado de las curvas experimentales), la densidad de
corriente critica maxima se obtiene con la expresion:

7

=8 &5 0 ®
T+ dmx, @& By g

con X,=d/2. Se calcula la magnetizacion promediada sobre € espesor de la placa,
<M>, dada por laférmula:

@B(xX)

5
<M (H)>= H zdx. @
og M 2

Lafigura 1 exhibe € ciclo de histéresis de la componente <M,> de la magnetizacion
promedio <M(H)> (4) de una placa superconductora de YBa,Cu;O, 4 de espesor d a
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la que se le aplica un campo magnético H, paraeo a la superficie de la muestra
(pardelo d plano ab en donde la capacidad de conduccidn de corriente del YBCO
puede considerarse isotropica). Para obtener la figura 1 se han utilizado los
pardmetros d=3x10* m, n=05y B'=0.2 T, la densidad de corriente critica méximaJc
(0) se ha gustado @ valor del campo de penetracion B,° myH, = 8.565 x 10° T dela
muestra. Se observa que variando ciclicamente a H, en € rango [-0.26 0.26] T se
genera € ciclo de histéresis € cua se une alacurva, que iniciaen mH,=0T,end
valor mH, = 8549 x 10° T que es muy cercano a valor del campo de penetracion
B, obtenido experimentalmente. En la curva de magnetizacion (figura 1), obtenida
tedricamente, se muestran los puntos P y D de las ramas paramagnética y

diamagnética, respectivamente, que corresponden a los estados iniciales de la muestra
antes de experimentar las oscilaciones del campo perpendicular H,.

L1

Py M e M

uH, ()

Figura 1 Curva de magnetizacion <M ,> de una placa supercondutora de Y BCO sometidaa un
campo magnético H, || plano ab

La figura 2 presenta la evolucién de la componente <M > del momento magnético de
los estados paramagnético y diamagnético de la placa superconductora de
YBa,CwO,4 (lamisma que en la figura 1) conforme se aplica € campo magnético
transversal H, con una amplitud méxima de oscilacion Hy, max (Hy, max < H;= Hp). Los
datos utilizados parad, n, B y B, son los mismos que paralafigura 1.

El resultado (figura 2) reproduce exitosamente e fendmeno del colapso de la
magnetizacion promedio <M > observado en e experimento [4]. Se ve claramente
que d oscilar & campo H, con una amplitud méxima H, x»=2569 x 10° T, la
disminucion de la magnetizacion desde los estados inicides paramagnético Py
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diamagnético D ocurre cuasi-simétricamente. Este resultado es mgor que los
obtenidos usando otras teorias mas sofisticadas; los modelos empleados en la
referencia [4] sblo logran una descripcion cualitativa de este fenémeno.

B P
[T~ = T
LT
E: o
A H;=Hl_
1]
= ]
W
(=
£ am
LT
£ — —
(1 O+
T -80d - -3t [ T3 [T okl asd
LM (T
iH, (T

Figura2. Dependencia de <M,> (Hy) sobre los ciclos de un campo magnético transversal Hy
con myH, = 8565x 10% T. Las curvas Py D corresponden alos estados iniciales
paramagnético y diamagnético, respectivamente

Se puede concluir que & caculo numérico, usando & modelo generalizado de estado
critico de Bean para superconductores duros sujetos a campos magnéticos cruzados,
logra reproducir de manera exitosa e fendmeno del colapso del momento magnético.
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Resumen

En el presente trabajo se exponen los resultados de |a operacién de un detector de muones sub-
terraneo instalado en la caverna de UA2 (BA4), situado a 50 m de profundidad, en CERN,

Suiza. Estos muones, son producto de lainteraccion de rayos cosmicos con las moléculas de la
atmésfera. Con este detector se obtiene informacién parala posible construccion de un detec-
tor hibrido para el estudio de rayos césmicos entre e intervalo de energia de 10'* y 10 ev.

Este prototipo consta de 4 camaras de arrastre puestas una encima de la otra, de 6m x 4m, usa-
das en el expeimento UA1, junto con dos médulos de otro tipo de cAmaras de arrastre, doble
plano, usadas en el experimento DELPHI, colocadas arriba del arreglo anterior. Ademas, se
incluyeron en este disefio, tres contadores de pléstico centellador que sirvieron de "disparo”

para el disefio experimental. Se describe el trabajo realizado dentro de la construccion, puesta
en marcha del detector, asi como el andlisis de los datos obtenidos en este detector, haciendo
énfasis en los siguientes puntos: i) encontrar una mezcla de gas no inflamable que no redujera
la eficiencia de las camaras; ii) encontrar una densidad méxima de muones (trazas o trayecto-
rias) que pudieran ser reconstruidas en las camarasyy iii) posible uso de un material absorbente
gue pudiera eliminar chubascos inducidos en las camaras. Finamente, se discute el procedi-
miento detomade datosy el andlisis de reconstruccion de trazas de mu ones en las camaras.

Introduccion

Los rayos cosmicos, hasta € dia de hoy, siguen siendo un gran misterio, aln se
desconoce la fuente que los produce, su naturaeza y los mecanismos de aceleracion
para alcanzar |as energias tan €levadas que poseen estas particul as (esta energia puede
estar entre 10" y 10”°eV). La medicion precisa del espectro de energia de los rayos
cosmicos y la composicion quimica de estos en la vecindad de 10" a 10 % eV puede
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descifrar ligeramente €l origen de estos rayos y por consiguiente sus mecanismos de
acderacion, ya que a conocer estos datos, se puede saber S su origen es galactico o
extragalactico. Eta composicion es conocida en mediciones directas por medio de
satdlites y experimentos en globo sdlo para energias inferiores a 10™ eV. Sin
embargo, para energias més altas, debemos estudiarlos con detectores colocados en la
superficie y/o subterraneos.

Los chubascos son caracterizados por la distribucion de las componentes muonica y
electromagnética a nivel ddl suelo y por distribuciones de muones en diferentes
niveles dentro de la tierra. Por 1o que se puede pensar que con experimentos a
profundidades modestas, podrian ser complementarios a los muchos estudios previos
ya existentes, tanto subterraneos como en la superficie.

De acuerdo a lo expuesto anteriormente, se tiene la propuesta de construir un
experimento que empleara dos tipos de deteccidn y en dos regiones, unaen la caverna
de PA4 en € tind del nuevo acelerador LHC dd CERN, usando un arreglo de
camaras de arrastre y otro en la superficie arriba del anterior, usando un arreglo de
plésticos centelladores. Este trabgjo, por consiguiente, pretende demostrar que tan
viable puede ser € uso del arreglo de camaras de muones.

Disefio experimental

Se ingtald un prototipo en la parte subterrdnea del &rea de UA2 (BA4) en CERN,
Francia-Suiza, a una profundidad de 50 m, utilizando camaras de muones empleadas
en los experimentos de UA1 y DELPHI, ambos detectores son camaras de arrastre
multiplacas con "espacio de arrastre” de £7.5 cm (UA1) y £10 cm (DELPHI).

La figura 1 muestra una fotografia del prototipo en € &rea de UA2. Cuatro camaras
de muones (4m x6m) estén localizadas una encima de la otra con una precision de
0.5 mm. Estas camaras estan compuestas de tubos de duminio individuales los cuaes
estén pegados uno con otro para formar una cAmara rigida y robusta conformada con
cuaro planchas, dos por proyeccion. Dos planos adyacentes ayudan a resolver la
ambigliedad inherente de izquierda-derecha en las camaras.

Ademas de las camaras que se mencionaron anteriormente, se utilizaron dos médulos
de camaras tipo "doble plano" usadas en € experimento DELPHI, éstas fueron
montadas arriba del arreglo anterior. La informacion que nos proporcionan estas
camaras es la posicion de los registros, en la direccién transversal se obtiene por
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medio del tiempo de arrastre y a lo largo dd anodo, por medio de la diferencia de
tiempos entre los dos extremos del alambre.

Figural. Ladltimaversion del disefio experimental en el areade UA2, en estafotografia solo
se puede apreciar un plastico centellador que sirvié de disparo, esta sobre lamesa, los otros
dos estén en €l techo, arribadel experimento.

Para tener suficiente informacion acerca de un posible uso de un absorbente (acero),
se hicieron dos tipos de arreglos experimentales, la diferencia entre éstos consistio,
desde luego, en e absorbentey en la digtribucion de los contadores que Sirvieron de
disparo, éstos fueron plasticos centelladores.

Todo € arreglo en su conjunto, asi como ambos disefios, fueron disparados por
contadores locaizados entre y fuera de las cdmaras, estos contadores consisten en
plésticos centelladores de dos medidas, tres de 4m x .3m (PC1) y tresde Im x .52 m
(PC2). Se colocan de la siguiente manera, PC1: uno junto a arreglo de las camaras,
pardelo d lado de 4m de UALl y otros dos en otro plano (arriba del disefio
experimental) y los PC2 quedaron detro del arreglo de las camaras UA1L, uno en la
parte superior, otro encimade laterceracamaray € Ultimo encimade la primera.

Resultados

Se probaron diferentes porcentgjes de mezcla de gas, quedando por Ultimo de la
siguiente forma 90% Ar//5% CO,/ 5% CH,. Para esta mezcla se abtuvo la eficiencia

mostrada en las figuras 2 para las camaras UA1 y DELPHI. La resolucion espacial
estd dada en la siguiente tabla.
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Detector camaras UA1 camaras DEL PHI

Condicion la| < 15° 15° <Ja|<30° [4&nodos Lineaderetraso
RMS de distribucién | 0.81 mm 0.84mm 0.79 mm 84 mm

residual

Tabla 1: Resolucion espacial delas cdmaras de arrastre (@ ahgulo de latraza con respecto ala
verticd).

Con d absorbente pudimos diminar dwbascos inducidos dentro de la caverna, de
esta forma realizamos un buen andlisis con los datos obtenidos.

Trabgjando con la eficiencia méxima obtenida con la mezcla dada anteriormente, se
corrié e experimento durante un tiempo efectivo de 3.7 x 10° seg, grabandose cerca
de 2.4 x 10° eventos. Con estos eventos, nuestro siguiente paso era reconstruir trazas
producidas por muones, cabe mencionar que las camaras de arrastre son aparatos para
reconstruir las trayectorias de varias particulas.

Para reconstruir las trazas en eventos de multimuones, se ha desarrollado un
agoritmo basado en & méodo de filtro Kaman. Todas las trazas candidatas, con
+50° de la vertica, son agrupadas usando agunos de los dos registros de los
diferentes planos. Las trazas candidatas son entonces prolongadas através de los otros
planos y los registros son rechazados s ?° > 10 considerando un error de medicion de
1 mm. Las trazas candidatas son aceptadas s €llas tienen a menos 5 registros de los
posibles 8 y a menos un registro en cada camara. Esto produce una eficiencia en la
reconstruccion de las trazas de ~ 95 % para una eficiencia de la camara de 90%.

Después de que todas las trazas candidatas han sido encontradas, son usadas para
encontrar la direccion més probable para € "mechén de muones'. Un factor de
calidad en latraza es entonces calculado basado en el nimero de registro en latraza
candidata, € guste ?°de latraza'y su desviacion de la direccion més probable. Las
trazas candidatas son entonces ordenadas de acuerdo a la calidad, la mejor traza es
aceptaday sus registros son sustraidos de aquellos de las otras candidatas. La calidad
de las otras son ertonces recalculadas y € procedimiento es repetido hasta que todas
las trazas candidatas han sido examinadas. Las trazas aceptadas son usadas para
refinar la estimacion de la direccion més probable dd "mechén” y @ procedimiento es
repetido, con @ requisito adicional que las candidatas estén con 0.5° de la direccion
mas probable, con esto quitamos dgunaos registros, después volvemas hacer 1o mismo
con los registros que quedaron fuera, los volvemos a andlizar, gjustandonos ahora ala
direccion del mechén (figs. 3).
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Figura 2. Calibracion de las cdmaras UA1 (izquierda) y DELPHI (derecha) como funcién del
voltaje del dnodo paralamezcla de gas Ar:CO,:CH,4 90:5:5%.

Conclugones

De acuerdo a los resultados obtenidos, se pudo encontrar una mezcla de gas
inflamable que dié una muy buena eficiencia en las camaras. Durante |a operacién del
primer prototipo, sin € absorbente, teniamos datos con chubascos e ectromagnéticos
inducidos dentro de la caverna, lo cud dificultaba la reconstruccion de trazas. Estos
eventos pudieron ser filtrados colocando como absorbente una plancha de acero de 10
cm de espesor. Por ultimo, se pudo conocer la densidad de |os mechones de muones a
la distancia en que se operd d prototipo (50 m), donde se pudo reconstruir hasta 100
trazas en un evento. Se debe de considerar que con un areglo de este tipo,
conociendo e momento del muén con que pueda sobrevivir a cierta profundidad y la
densidad de trazas de mechones de muones en comparacion con la cantidad de
particulas recolectadas en la superficie, se puede determinar la naturaleza de la
particula primaria dentro del intervalo que se propone ainvestigar (10** — 10" eV).
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Figura 3. Evento con lamés ata multiplicidad registrado (100 trazas). Arriba: trazas
reconstruidas después de la primera iteracion. Abajo: trazas adicional es después de |a segunda
iteracion.
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10. Crecimientoy caracterizacion de aleaciones
Ge, ., obtenidaspor pulverizacion catodica
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Una de las ideas més fascinantes de la fisica moderna de semiconductores es la
obtencién de un material de ancho de banda prohibido directo basado en aeaciones
de la columna IV. Es por eso que aeaciones entre Ge y Sn representan un reto de
gran interés actuamente. Estas aleaciones metaestables adicionalmente tienen la
ventgja de modificar  ancho de banda prohibido con la concentracion de Sn. Se ha
demostrado que prevalece una transicion directa a concentraciones por debajo del
0.15 de Sn, con variaciones en € ancho de banda prohibido que van de 0.35 a 0.79
eV. Adicionalmente se predice una disminucién de la masa efectiva de los electrones
conforme aumenta la concentracion de Sn con la consecuencia de un aumento
importante en la movilidad electrénica.

Sin embargo, € crecimiento de esta aleacion tiene grandes problemas, ya que € de-
sacople reticular es de 14.7 % y d limite de solubilidad ddl Sn en Ge es de gproxima-
damente e 1%, y tiende a segregarse a la superficie. Ademas, se tiene que a bajas
temperaturas, € Sn cambia de fase de estructura damante a-Sn (Sn gris) a estructura
tetragonal centrada en e cuerpo b-Sn (Sn blanco) a 13.2C. Sin embargo en sistemas
de crecimiento fuera de equilibrio como MBE o pulverizecion catddica, como en
nuestro caso, se halogrado crecer esta aleacion atemperaturas entre 100°C 'y 200°C, y
con concentraciones hasta del 12% de Sn, con la importante caracteristica de ser peli-
culas monocristalinas.

Desarrollo experimental

En un sistema de crecimiento por pulverizacion catddica (R.F. magnetron sputtering)
se han logrado crecer adeaciones que han alcanzado concentraciones de 0.12. Se ha
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determinado esta concentraciéon a partir de encontrar 1os parametros de red en €
volumen usando difraccién de rayos X de dta resolucion (HRXRD). También se han
determinado los anchos de banda prohibida de las aeaciones mediante
caracterizaciones Opticas de las aeaciones. La espectroscopia Raman se uso también
con d fin de correlacionar los anteriores resultados encontrandose que € Sn se
segrega a la superficie.

Utilizando la separacion angular que existe entre la sefid del pico de difraccion
correspondiente a substrato y a la pelicula en las reflexiones asmétricas [Fig 1], se
obtienen de su andiss, los parametros de red de la deacién, asi como la
concentracion de Sn presente en la pelicula, asumiendo un comportamiento lineal en
las constantes de red (ley de Vegard) y en las constantes elasticas de los materiales
gue forman la aleacion, los datos obtenidos se muestran en latablall.
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Figura 1. Curvas de rotacion obtenidas por HRXRH en el plano simétrico (004), y los planos
asimétricos (115) y (-1-15)

Muestara Constante de red [ Constante de red | Constante de red | Porcentaje de Sn
perpendicular (a~) | parddaf(ay) en bulto (ag) enlaaleacion

GeSn91 | 5.68514A 5.65209 A 5.67093 A 1.6%

GeSn93 | 5.68705A 5.68157 A 5.68474 A 3.2%

GeSn9s | 5.77589A 5.7492 A 5.76441 A 128%

Tabla 1. Constantes dered y porcentaje de Sn en las peliculas

Se puede gpreciar, en base a los datos obtenidos por HRXRD, que las pedliculas no
son pseudomorficas. Utilizando espectroscopia Raman [Fig 2], y sabiendo que en las
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aeaciones de Ge,,Sn, no estresadas, € corrimiento Raman obedece la relacién lined
Dwitesn=-76.8x cm’™, se obtiene la concentracion de Sn correspondiente a corrimierto
dd pico de la aeacién con respecto a la posicion del Ge [Fig 3]. Esta concentracion
es mayor a la dterminada por HRXRD, y se puede atribuir a que € Raman solo
muestra un andlisis estructural de unos cuantos nanémetros de profundidad.

QeSniBeda{i100)

: sy ”
= -
Hia ' .
- Concantracion de Sr
Figura 2. Corrimiento Raman delas Figura 3. Concentracion de Sn
aeaciones Ge 1.,Sn,. correspondiente a corrimiento Raman para

deaciones Ge.,Sny no estresadas.

A partir de la medicion de la transmitancia [Fig 4], se ha determinado € coeficiente
de absorcion de las peliculas [Fig 5], en € cua se aprecia un cambio en € ancho de
banda prohibida directa e indirecta, que no corresponde a del Ge puro, y muestra un
corrimiento hacia bagjas energias, como se espera que suceda a medida de que
aumenta la presencia de Sn en la aeacién.

Resultados

Se han logrado crecer peliculas monocristalinas de Ge;..Sn, en las cuales se ha
alcanzado una concentracion de hasta €l 12% de acuerdo alos andlisis por HRXRD.

El ancho de banda prohibida, de acuerdo con las mediciones del coeficiente de
absorcion, se ha corrido de 0.79 eV hasta 0.57 eV, correspondiente a una
concentracion de Sn del orden del 13%.
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Aungue € corrimiento Raman indica una mayor concentracion, ésta slo esta
presente en la superficie, ya que é Raman Unicamente muestra un andlisis estructural

de unos cuantos nandmetros de profundidad, mientras que € andlisis por HRXRD, y

ladeterminacion del coeficiente de absorcién muestran una informacién general de la
pelicula, lo cud hace suponer que € Sn se encuentra segregado en la superficie.
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Figura4. Medicion de latransmitancia en Figura5. Ajuste del ancho de banda
|as aleaciones Ge 1.,Sn,. prohibido directo eindirecto a partir dela

determinaci6n del coeficiente de absorcion.
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11. Caracterizacion estructural de aleaciones
GaAsNi.x Yy GaPxN,.x por difraccion derayos X de
altaresolucion

Irving Paul Vargas Cruz y Migud Angel Vidd Borbolla

I nstituto de I nvestigacion en Comunicacion O ptica (11CO), Universidad Autonoma de
San Luis Potosi (UASLP)

I ntroduccion

El estudio de los Nitruros de Galio actualmente ha tomado gran interés en los Ultimos
afos por la gran cantidad de aplicaciones optoe ectrénicas dehidas a rango azul de
emision en € espectro eectromagnético. Sin embargo, uno de los principales proble-
mas que se presenta en e crecimiento de pelicul as epitaxiales basadas en Nitruros de
Gdliio, es la fdta de un substrato adecuado sobre e cual depositar la aleacién dado
que d GaN tiene un pardmetro de red de 4.5 A, los substratos usados generalmente
provocan muchas dislocaciones, asi como defectos en las estructuras siendo éstos una
de las principales razones por las cuaes la cdidad de los dispositivos optoelectroni-
cos no ha podido competir con otras tecnologias comerciales que actualmente existen,
ademés de que esta ha sido una de las razones por las cuales las cuaidades cristalinas
del GaN no se han podido obtener con exactitud. En este trabgjo se realizaron med-
ciones acerca dH acople al parametro de red en subdratos de Si, GaAsy GaP, d
formar aeaciones ternarias de GaAsN y GaPN, de forma que por medio de Rayos X
de alta resolucion se determing e pardmetro de red de las peliculas observando la
forma en que se tensa la pdlicula para gjustarse a los diferentes tipos de substratos
(clculos realizados por medio de la teoria de Macrander), acemas de esto, se obtuvo
la concentracion de nitrégeno para cada una de las pdliculas, corroborando que la
concentracion nominal que se reportaba era la correcta.
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Procedimiento experimental

Las muestras fueron medidas mediante un difractor de Rayos X de ata resolucion
donde se procedié a medir la direccién de difraccion de mayor intensidad que en este
caso para cada una de las muestras, fue la direccion (0 0 4) de forma que se obtuvie-
ron un pico para la pdicula del ternario y otro para € substrato, la separacion angular
nos da informacion sobre e pardmetro de red de la pelicula crecida, de manera aré-
loga se midieron las direcciones asimétricas de las muestras correspondientes a la d-
reccion (22 4) y (2 -2 4), donde las separaciones angulares de éstas nos proporco-
naron informacion de los pardmetros de red tanto perpendicular como paralelo, luego
se procedio a calcular € pardmetro de red en bulto y, utilizando la ley de Vegard, se
obtuvieron las concentraciones de nitrégeno en las muestras.

Las muestras presentan las siguientes @racteristicas: la 125-1 fue crecida sobre un

substrato de GaAs(1 0 0) con una capa buffer de GaAs de 100 nm y con una capa de
GaAs0sNo 2 de 500 nm, la segunda, la cud identificamos con € nombre de 1203-3,

fue crecida sobre un substrato de GaP(1 0 0) con una capa buffer de 10 nm, seguida
de unacapade GaPy¢sNy.0, laterceramuestraanalizada, 1a 116-5, fue crecida sobre
Si(1 0 0) con unainclinacion de 4° respecto d plano [0 1 1], ala cud sele crecio una
capa buffer de Si de 3.2 um, después una capa de 20 nm y finalmente una capa de
GaPo.972No.028 de 300 nm, la cuarta y Ultima muestra analizada fue crecida sobre un

substrato de Si con las mismas caracteristicas que la muestra 116-5, esta muestra la
identificamos con & nombre de 603-3, se le crecid una capa buffer de Si de 3.2 um,
una capa de GaP de 20 nm, asi como una pelicula de GaP, g72Ng 025 de 400 nm, encima
de esta se crecio unacapade 16 nmy unade Si de 300 nm. A todas estas muestras se
lesredizo d andisis antes mencionado.

Resultadosy discuson

De las peliculas andlizadas, se abtiene que las separaciones angulares de los difracto-
gramas (que se presentan en las gréficas correspondientes) en las direcciones asmé-
tricas nos proporcionan los valores de ??"y ??", los cuales a su vez, sirven para cd-
cular los valores de ?t y ?? que se obtienen de las ecuaciones presentadas a conti-
nuacion.
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Las ecuaciones usadas para redlizar los caculos son las siguientes:
Dt:DN-ZDN ,Dq:Dw;Dw _
Al aplicar las formulas de Macrander para dotener los pardmetros de red se tiene que:

o Cost Sengs ay =as Sent. Sengs
Cos(t.+ Dt ) Sen(g:+Dq) Sen(t-+Dt) Sen(g-+Dq)

abao _(P)aé@a('j aba o 9 aa o

a =

gdag

Con d pardmetro de red en bulto calculado a partir de las ecuaciones de Macrander,
podemos suponer que estas peliculas siguen la ley de Vegard para poder determinar
las concentraciones de nitrégeno que contienen las muestras. La ley de Vegard
supone una relacién lined entre las concentraciones de la peliculay e pardmetro de
red, por lo que se pueden cdcular las concentraciones redes de nitrégeno de las
muestras.

Parametro de red . . Parametro dered
Muestra | o' instrato (A) | Prametro g, (A) | Parametro gy (A) | T o A)
5.60475 5.65365 5.6280
0001251 |5.6535 5.6085 5.6085 5.629%6
0012033 |5.4505 540058 5.449 54281
0006033 | 5.43105 5.42604 5.43002 54282
9901165 |5.43105 5419 543102 5.4242
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En esta tabla se muestran las concentraciones obtenidas por Rayos X y las
concentraciones nominaes de nitrégeno de las peiculas.

Muestra. Parametrodered en | Concentracion  Nomi- | Concentraciéon  de
Bulto (A). nal de nitrégeno. nitrégeno.
5.6280 0.022
000125-1 E 0% 0.02 0L
001203-3 5.4281 0.02 0.024
000603-3 5.4282 0.028 0.024
990116-5 5.4242 0.028 0.028
Condusiones

Podemos decir que en conclusion se determinaron los parametros de red perpendicu-
lar 5, y pardelo 5 delas muestras, demostrando que las peliculas estudiadas crecee-

ron pseudomorficas, 1o que representa que, para bajas concentraciones de nitr 6geno,
la capa del Nitruro 111-V crece tensionaday se acoplaa substrato, o que hace que se
puedan usar substratos més comunes en € desarrollo de aeaciones con GaN, ademés
de corraborar que la concentracién nominal de nitrégeno reportada coincide con los
resultados obtenidos por rayos X de dta resolucién.
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12. Caracterizacion de pozos cuanticos multiples de
InGa,.,As/ GaAs por medio dedifraccion derayos X
dealtaresolucion, fotoluminiscenciay fotorr eflectancia

Joel Montafio-Rivas, A. G. Rodriguezy M. A. Vidal

Instituto de Investigacion en Comunicacion Optica, Universidad Auténoma de San
Luis Potosi, Alvaro Obregén 64, Centro Historico, San Luis Potosi, S.L.P.

Resumen
Se presentan resultados parciales de la caracterizacion de dos heteroestructuras de capas d-
ternadas de In,Ga;xAs / GaAs por medio de difraccion de rayos X de alta esolucion
(HRXRD), fotoluminiscencia (PL) y fotorreflectancia (PR). Las heteroestructuras forman po-
zos cuénticos multiples (MQW) con concentraciones nominales de 10 % y 20 % de Indio en
las capas epitaxiales que firman los pozos cuanticos. Dichas heteroestructuras fueron crecidas
por medio de epitaxia por haces moleculares (MBE).
La técnica de HRXRD proporciono informacion estructural de las muestras como |os parame-
tros de red paralelo, perpendicular y en bulto; asi como la concentracién y larelajacion de las
peliculas de la aleacién ternaria. Los espectros de PL y PR identificaran transiciones dpticas
de las heteroestructuras conforme éstos evolucionan en temperatura desde 13 K hasta 300 K.

I ntroduccion

Con € perfeccionamiento de técnicas de crecimiento de cristales tales como la
epitaxia por haces moleculares (MBE), ha sido posible la obtencion de peliculas
delgadas de digtintos semiconductores con dta caidad cristaina. Al formarse
heteroestructuras de materiales con diferente pardmetro de red se producen esfuerzos,
cambiando las propiedades épticas y electronicas de las mismeas.

Una de |as heteroestructuras mas interesantes para su estudio es laformada por GaAs
y la aleacion ternaria InGay,Asy su interés radica en sus aplicaciones tecnoldgicas a
la optoelectrénica. Alternando capas de GaAsy de In,Ga,,Asdurante & crecimiento
de las peliculas se pueden formar pozos cuanticos multiples (MQW) debido a las
diferencias entre los anchos de banda prohibidos de estos materiades y los espesores
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de cada capa, comportandose de manera distinta y presentando efectos adicionales
como € confinamiento cuéntico.

Procedimient o experimental

Las dos muestras correspondientes a los crecimientos 255 y 256 (estructura 1y 2,
respectivamente) con vaores nominales de 20 % y 10 % de Indio en la deacion
(figura 1), fueron sometidas a la técnica de HRXRD obteniéndose sus curvas de
rotacién paraincidenciay salida rasante de las direcciones asmétricas (224) para la
estructura 1y las direcciones asimétricas (115) parala estructura 2 (figura 2).

Por medio de las formulas de Macrander y con ayuda de la ley de Vegard para la
constante de red en funcién de la concentracion se obtuvieron los parametros de red
de las deaciones asi como su concentracion.

cost g senq g sent ¢ seng g
aM =ag a) =ag :
cos(tS+Dt)sen(qS+Dq) sen(tS+Dt)ser(qS+Dq)
de manera que:
| Dw’ +Dw’ Dv" - Dw’
cost g = = Dt =——m,

T Dq -
\]h2+k2+l2 2 2
y h, k, |, sonlosindices de Miller.

Las transiciones Opticas presentes en las estructuras se pretenden determinar de los
espectros obtenidos de las mediciones de espectroscopia de fotoluminiscencia y
fotorreflectancia. Obsévese los espectros mostrados para fotoluminiscencia y
fotorreflectancia a diferentes temperaturas en las figuras 3 y 4 respectivamente.

Resultados

Se determinaron los parametros de red pardelo, perpendicular y en bulto de la
deacion de InGauxAs para anbas estructuras cristalinas. La concentracion de Indio
de la adeacidn ternaria fue determinada. Se obtuvo € vaor correspondiente a la
relgacion. Se determind la incertidumbre en los datos obtenidos por medio de los
model os tedricos. Se observa que la concentracion de Indio parala estructura 2 difiere
0.02 delanominal (tabla 1). Las estructuras cristalinas estén parcialmente relgjadas.
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Figura 2. Curvas de rotacion paraincidenciay
Figura 1. Laestructurade las muestras. salidarasante paralos planos asimétricos

(224) paralaestructura 1y paralos planos
asimétricos (115) paralaestructura 2.
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Figura 3. Espectros de fotoluminiscencia Figura4. Espectros de fotorreflectancia para
paradiferentes temperaturas. a) Estructura 1. diferentes temperaturas. a) Estructura 1. b)

b) Estructura 2. Estructura2.
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Estructura 1 Estructura 2
P. Perpendicular 5.8093 +0.0098 A P. Perpandicular 57480 +0.0097 A
P. Paralelo 5BB42 00102 & P. Paralela 55694 £0.0102 A
P. en Bulto £.7453 £ 0.0097 A P en Bulta £ 7103 £ 00100 A
Relajacidn 032 +004 Relajacidn 0.28 +0.01
Concentracidn de Indio 0.23+0.03 Concentracién de Indio 0.14 £0.02

Tabla 1. Se muestran los valores de |os pardmetros de red perpendicular, paralelo y en bulto;
laconcentracion y larelgjacion de las estructuras 1y 2
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13. Topografiay termodinamica de nanocimulos en
la superficie de energia potencial

A. Tamez, J. Mulia, C. Sandova y D. Osorio

Facultad de Ciencias Universidad Auténoma del Estado de México, C.P.50000,
Toluca

Resumen

Usando una técnica estadistica simple se describe un mapeo de la superficie de energia poten-
cia (PES) de nanocimulos haciendo un gran nimero de minimizaciones de energia global y
usando eficientemente algoritmos en los que se encuentran las cuencas de atraccion de los
puntos de silla 'y nminimos localizados en regiones de baja energia del (PES). Estos puntos silla
son localizados con criterios de convergenciay |os minimos son derivados a partir de sus res-
pectivos puntos de sillatomando en cuenta el criterio de convergenciay larelgacion continua.
Un gran nimero de optimizaciones son mejoradas con aproximaciones estadisticas en patrones
del espacio fase entre minimos 'y puntos silla.

I ntroduccion

L os nanoctimulos metdlicos son estructuras gque contienen menos de 400 &tomas'y por
sus propiedades son candidatos interesantes para construir “bloques’ de materiales
nanoestructurados con interesantes aplicaciones précticas como son: circuitos
digitales nanoelectronicos, catdiss, etc. [1]. Sin embargo, antes de considerar dichas
aplicaciones es necesario desarrollar |a caracterizacion de |a estructura geométrica, las
propiedades dinamicas, termodinamicas, quimicas, épticas y electronicas.

Recientemente se han encontrado diferentes geometrias en base a predicciones
tedricas utilizando blsguedas exhaustivas de cumulos de bajas energias usando
modelos de potenciaes [2].
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Potencial de Gupta

Cdculos con € potencia de Gupta de n-cuerpos han sido (tiles para nanociimul os de
Au para diferentes tamafios, d cual ha sido corroborado con la teoria de la funciona
deladensidad (DFT) [3-5].

El potencia de Gupta estd dado de la siguiente manera:
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Los pardmetros“p y q” dependen del tipo de &omo, en este caso, parad oro,
p=413y gq=10.15." A" seobtiene mediante la minimizacion de energia cohesiva
paraunaestructurafcc. A =0.118438[6].

Busgueda Genética

Debido a la complgjidad de encontrar las superficies de energia potencia para los

cumulos de Au, ya que € espacio de configuraciones es de 3n-6 donde n es en

nimero de &omaos y 6 resulta del movimiento de grados de libertad asociados a la

invariancia en la rotacion y trandacion de los cimulos, es necesario hacer una

blsgueda de energias mediante @ algoritmo simbidtico, que es una variante del

agoritmo genético y d cua consiste de [7,8]:

1. Una poblacion inicid dleatoria, usando € codigo Gary para iniciar la
configuracion de cumulos.

2. Seevallalaenergia de enlace de cada configuracion.

3. Se genera una nueva configuracién mediante la aplicacion de operadores genéticos

de entrecruzamiento y mutacion de las mejores configuraciones.

Se evallia la energia de enlace de la configuracion de la nueva generacién.

Se repiten los pasos 3 y 4 hasta encontrar la configuracion de més baja energia

Se selecciona un templete genético con un radio fijo, € cud cortiene en promedio

8 aomos centrados, respecto a primero, en coordenadas espaciales.

7. El programa se detiene cuando se halalamejor energiade la célula

8. Se procede de igua manera para otra célula y asi @ proceso evolutivo y
smbidtico se repite paran-células.

9. Seoptimizad gradiente conjugado en ese punto, con lo cua se refina la estructura
de la superficie de potencidl .

o0 A
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Termodindmica

El caculo de las propiedades termodinamicas de los cimulos se obtiene usando
método de superposicion € cua usa la densidad de estados que es construida usando
la informacion de los minimos y puntos slla en € (PES). Este méodo calcula las

densidades de estado absolutas para diferentes regiones del espacio fase, y por otro
lado nos da una relacion entre la topografia del (PES) y latermodinamica.

Resultados

Mediante la implementacion del dgoritmo genético y simbidtico no se encuentra €
minimo global pero ayuda a encontrar una completa distribucion de la més baja
energia minima 'y puntos silla en la superficie de energia potencia, redizandose 5,000
corridas computacionales para cimulos de A, COmo se muestra en la Figura 1.

AUl (S000 cormidas)

-3 T T T T
30 38 358 3.7 =8 J5.5

Puntos aslaconancs e anegla 10 (enidades reducidas)

Minimos de energla 107 junidades mduckdas)

Figural.

La digtribucion de energia de los puntos estacionarios que se encantré para cimulos
de Auss en 5,000 corridas, usando € agoritmo con un criterio de convergenciade L =
10° en unidades reducidas, se muestra en la Figura 2.
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Figura2.

Condlusones

Hemos hecho una busgueda para nanocimulos metélicos pequefios de Au zg usando
técnicas de optimizacion globa mediante € agoritmo genético encontrando las
configuraciones de més bga energia (minimos) y a asociarlos con sus puntos silla
pudimos obtener la topografia de la superficie de energia potencia y por dltimo
inferir su termodinamica[9].
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14. Comportamiento del equilibrioliquido-vapor de
mezclas fuertemente inmiscibles

J. Antonio Moreno-Razo y Enrique Diaz-Herrera
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Resumen
En este trabajo presentamos |os resultados de simulacién por dindmica molecular de lainterfa-

se liquido-vapor para una mezcla binaria simétrica de fluidos de Lennard-Jones. Estudiamos
el comportamiento del diagrama de fases como funcién de la miscibilidad de |os componentes.
Los resultados muestran interesantes cambios estructurales entre las fases coexistentes al in-
crementar la temperatura. Las fases presentes cambian de la interfase liquido-liquido-vapor a
fases liquidas mojadas por la fase de vapor, en el caso de mezclas fuertementeinmiscibles. In-
vestigamos ademés, el comportamiento de la tensién interfacial como funcién de la tempera-

turay se estimalatemperaturaalacual aparecelatransicion de mojado.

I ntroduccion

La interfase liguido-vapor ha sSdo un tema de extensos edtudios debido a su
importancia, tanto tedrica como practica Exise una gran cantidad de estudios
en la literatura dedicados d andliss dd comportamiento de la interfase
liguido-vapor usando méodos de Monte Carlo y Dindmica Molecular [1]. Sin
embargo, las propiedades intefacides de un mezda las cudes son de
importancia en diferentes dsemas biologicos, como también en varias
aplicaciones tecnoldgicas, han recibido menor aencion [2]. Es bien conocido,
gue para un fluido de un componente las interacciones intermoleculares no
dfectan la topologia dd diagrama de fase. Sn embargo, para las mezdas, tanto
las interacciones moleculares de sus componentes ad como también las
propiedades moleculares, tdes como momento dipolar, no-esfericidad, etc.,
afectan la topologia dd diagrama de fase de manera no trivid. ESto hace que
e estudio dd comportamiento de mezdas tenga un gran interés. Dd
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conocimiento de las interacciones microscdpicas s puede entender la
topologia dd diagrama de fase.

Modédo del potencial y detallesdela smulacion

Consideramos una mezcla binaria simétrica de fluidos de Lennard-Jones (LJ)
parcidmente miscibles. Nuestro modelo de mezcla binaria se caracteriza por una
modificacion d potencid de interaccion LJ:

Ve 12 6\
& ¢ &, 0Y
U =48, 28 - - cZAB_ (, (h)

(0]
@rABQ) el 24

con las reglas de mezclado definidas por:

1
S a8 ZE(SAA+S BB) (2a)

€, —ae,, (20)

donde € pardmetro a(0£ a £ 1, para nuestro caso controla la miscibilidad del
sistema. Nosotros consideramos la interaccion idéntica entre las particulas del mismo

fluido e,, =€45. La figura (1) muestra una representacion esquemética de los tres
tipos de fases para una mezcla simétrica binaria en d plano de temperatura y
densidad. Las smulaciones moleculares las redizamos en € ensemble candnico
(NVT) con diferentes valores del parametro de miscibilidad. Para comparar con los
resultados de la teoria de funcionales de la densidad [5] estudiamos € caso de
ans=0.25. Las smulaciones se redizaron con un nimero total de particulas N=4096.
Las particulas inicidmente se colocaron en un paralelepipedo de volumen
V=L, L,/ L,, con L,=L,=8.7636s [3] en unacelda FCC formando unainterfase plana,
esto es, todas las particulas del tipo A se encuentran en € lado izquierdo de la cgay
las particulas del tipo B en e lado opuesto. De esta manera se obtiene una interfase
liquido-liquido. Utilizamos un radio de corte R.=3s. Para medir las cantidades
termodindmicas se requirié de varios millones (~10) de pasos de simulacion para los
cuales evaluamos los promedios.
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Resultados

El Diagrama de Fase

Nuestro interés no es Unicamente € obtener las densidades de coexistencia para
construir € diagrama de fases, también estamos interesados en las propiedades
estructuraes y termodindmicas de las interfases planas. Las simulaciones de MD que
reslizamos nos permiten tener una region de liquido coexistiendo con su vapor en la
misma celda de simulacion. Las propiedades estructurales se investigaron calculando
los perfiles de densidad a diferentes temperaturas, las termodinamicas se estudiaron
evaluando la presion y las tensiones interfaciales como funcion de la temperatura. En
lafigura (2) mostramos €l diagrama de fases para diferentes valores del parametro a,
en la cual observamos que la region de desmezclado se amplia a densidades menores
y temperaturas mayores cuando € valor dd parametro a disminuye. También se
muestran los pefiles de densidad a la derecha e izquierda de la linea |
respectivamente. En la figura (3), mostramos € diagrama de fases de una mezcla
binaria con un vaor dd parametro de miscibilidad a=0.25. La regi6on donde
consideramos que lalinea | toca ala curva de coexistencia es cerca de la region del
punto critico. Esto causa una deformacion en la curva de coexistencia de la mezcla.
Larazon de éste resultado es € ensanchamiento de la region de desmezclado.

Perfiles de densidad

En la figura (4) mostramos | os perfiles de densidad de las dos especies que componen
nuestra mezcla para una temperatura reducida de T=0.75y T=1.05. Debido a las
interacciones desfavorables presentes en € sistema, observamos que la fases liquidas
presenta una interfase liquido-liquido, dada por un liquido rico en Ay otro rico en B
coexistiendo con su vapor (figura 4a). Este es € caso para una temperatura menor o

igud que T=0.75. Cuando incrementamos la temperatura encontramos un nuevo
resultado (figura 4b), en € sistemalafase de vapor moja alas fases liquidas [4].

Tension superficial e interfacial

En esta seccion caculamos la tension superficial gigvap € interfacia gig.iq como
funcion de la temperatura con € propésito de estimar la temperatura de mojado. Los
perfiles de presion que se obtienen por medio de las ecuaciones (4a)y (4b) son
necesarios para evaluar gigvap Y Jigliq POr medio de su definicion mecanica:

g=QIR(2- R dz ®
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P@)=r(@kT- 5( & (4a)

(4b)

P(@)=r(9k,T- 2A

donde los limites de integracion (b, b,) corresponden a las fases de bulto. Los
resultados se presentan en la figura 5. Para hacer una estimacion de T, utilizamosla

reglade Antonoff [4] (con lasfases a, by g coexistiendo Ssmultaneamente).
gag =Gab t9hg ©®

En nuestro caso particular, la fase vapor es lafase que moja[4] y la ecuacion (4) es:
Giig- A lig- B Ylig- AvapTig-B vap ©
donde lig-Avy lig-B, para nuestro caso son idénticas, entonces
gliq-liq - gqu-vap +gliq-vap
™)

= 29qu- vap

En lafigura5, se gréfica gig-iq Y 20igvap COMO una funcién de latemperatura, donde es
posible estimar T,, por extrapolacion de la ecuacion (7).

Condusgones

En resumen, usamos & ensamble candnico en nuestras smulaciones de Dinamica
Molecular para estudiar € comportamiento de una mezcla binaria simétrica
parcidmente inmiscible. Presentamos los resultados que son cualitativamente
consistente con recientes estudios usando Teoria de Funcionaes de la Densidad, pero
gue sin embargo sobrestiman la temperatura y la densidad del punto critico [5].
Nuestros resultados confirman e comportamiento cuditativo del la topologia del
diagrama de fases previamente analizado para una mezcla equivalente usando
potencia de pozo cuadrado y utilizando simulaciones de Monte Carlo [6]. Hemos
encontrado un nuevo resultado en el comportamiento estructural de la interfase
liquido-vapor para este tipo de mezclas binarias smétricas, & cual consiste en la
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aparicion a atas temperaturas de una transicion de mojado en la cual la fase vapor
moja a lafase ricaen Ay a la fase rica @ B. ESto parece ser una importante
caracteristica del comportamiento de la fase liquido-vapor para un sistema
fuertemente inmiscible de una mezcla simétrica binaria que no se habia discutido
previamente. Usando e cdlculo de la tensién interfacia fue posible dar una
estimacion de latemperatura ala cua sucede la transicion de mojado.

&N

Q

Fed &
? Yiigiiq

* * ig_ges

|5 L L L L L L L i L L L -

Figura5. Tension interfacial reducida (diamantes) y latensién superficial (puntos negros)
como funcion de latemperatura de unamezclaa=0.25y N=4096.
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15. Propiedades dectrénicas de superficies
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Resumen
En este trabajo se calcularon las estructuras de bandas de superficies ideales de alta simetria,

para semiconductores de una especie atomica (Ge) y dos especies atomicas (GaAs e InAs).
También se obtuvo la densidad total de estados del Ge(111). El método que se utilizd fue el de
Enlace Fuerte semiemp irico, haciendo una aproximacién a primeros vecinos. La reproduccion
de estos resultados serd Gtil para determinar |os estados el ectroni cos de &tomos adsorbidos so-
bre superficies de baja simetria, especialmente en el caso en que estos forman cadenas atoni-
cas. Nuestro objetivo es conocer |as propiedades de estos sistemas unidimensionales, |lamados

alambres atdmicos, con el fin de analizar |as posibilidades de utilizarlos en dispositivos de di-
mensiones atomicas.

I ntroduccion

El desarrallo de la fisica de superficies en los Ultimos 50 afios ha traido cansigo la
creacion de diversos modelos y métodos tedricos para @ estudio de superficies
semiconductoras. EIl método de Enlace Fuerte semiempirico es uno de los més
utilizados debido a que sdlo requiere un nimero pequefio de parametros [1].
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El méodo de enlacefuerte para crigalesy superficies

En este método, basado en las aproximaciones adiabatica y la de electron
independiente [2], la funcion de onda electronica es una suma de Bloch de orbitales

atémicos localizados € , , quetomalaforma Y, (K,r) =3 U, exp(iK.R)c, (r- R)-

a,]
El indice j recorre todas las posiciones atdmicas de, d menas, |os primeros vecinos y
a , gque denota un estado cuantico, recorre los orbitales atdmicos de la base elegida
En nuestro caso se eligié la sp® més un orhital sexcitado s [1,2].

El método de Enlace Fuerte para superficies es similar a de cristales, sdlo que ahora
se digingue a p-6smo &omo ubicado en d plano m por un vector de posicidn

Rym =T+t +T,. de la celda unitaria situada en T . Aqui ty y T denotan los

vectores base de la celda unitaria de la red bidimensional paraelay perpendicular a
plano de la superficie, respectivamente. La funcion de onda electronica es
Y. (®)=a & drmyrrx),

a p,m

donde Y i"(x) = Aé’} exp(iK.(F +t,)).C, (X~ F -t - 1)

La estructura de bandas EB) se obtiene al resolver la ecuacion @ Schrédinger
HY, (k,r) = E, (K)Y, (K,r) recorriendo K sobre lazona de Brillouin adecuada [3].

EB de superficiesddl Gey densdad de estados

Parad Ge, laFig. 1 muestrala EB de las superficies idedes (110) y (100), mientras
que la (111) es mostrada en la Fig.2(a). Las lineas continuas denotan los estados de
superficie y los puntos los estados de bulto proyectados. En los casos (111) y (110),
aquellos estados de superficie que tienen una energia cercana a cero corresponden a
los estados de dangling-bond (d), que se generan a crear la superficie y cuya
densidad de carga se mantiene perpendicular adla

Obsérvese que para (110) las bandas se encuentran degeneradas entre M y X debido a
la smetria de la estructura del diamante [3]. Ademas de este tipo de estados, puede
haber otros denominados estados de bridge-bond (br). Estos aparecen cuando dos
enlaces colgantes emanan de un mismo atomo, como es € caso de la superficie (100).
Notese la poca dispersion de su banda. Aquellos estados debajo ddl cero corresponden
alos estados Ilamados de backbond (b). Obsérvese en general € drastico cambio dela
EB como funcién de la geometria de la superficie.
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Figura 1. EB delas superficiesideales del Ge (110) y (100). Las lineas continuas son los
estados de superficiey los puntos son los estados de bulto proyectados del cristal semi-infinito

Densidad de etados ddl Ge(111)

EnlaFig. 2 se muestrala EB de la superficie ided del Ge(111) junto con su densidad
total de estados electrénicos r (E). Obsérvese que s se tiene poca dispersion las
bandas son planas, y esto se refleja en una gran contribucidn ala densidad de estados,
tal es d caso ddl borde de la banda de conduccion que da lugar d méximo der (E) en
~1 eV. La banda que corresponde a los estados de enlace colgante (d) muestra
dispersion por 1o que no contribuye significativamente.

EB dela superficieideal (110) para GaAselnAs.

LaFig. 3 muestrala EB de las superficies ideales (110) para GaAs e InAs. Noétese la
semgarnza entre ellas. Las lineas continuas cercanas a cero de energia denotan
estados de enlaces colgantes (d) y los de energia negativa a los de backbond ().
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Compérense estas EB con ladd Ge(110) y obsérvese que las bandasentre M y X ya
no estan degeneradas. Esto se debe a que ahora fdta la simetria mencionada
anteriormente, la cual existe solo cuando se tiene una especie atémica[ 3].
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Figura2. (a) EB delasuperficieideal del Ge (111), laslineas continuas son los estados de
superficiey los puntos son | os estados de bulto proyectados del cristal semi-infinito; (b)
densidad total de estados

Comentarios

Utilizando & método de Enlace Fuerte hemos reproducido EB de superficie
reportadas anteriormente para superficies ideales semiconductoras de dta simetria
[3]-[4]. LaEB de una superficie es extremadamente sensible al cambio de geometria
de lamisma, asi como también a niimero de especies atdmicas. En la superficie (110)
se observan propiedades e ectrénicas similares para GaAs e InAs, ya que la geometria
es lamismay la dif erencia en € gap dptico se debe al cambio en € parametro de red.
Para determinar los estados electronicos de alambres atémicos adsorbidos sobre
superficies de Si de bga smetria [5], la geometria red de estas superficies y la
interaccion con los &tomos de las cadenas deberan ser tomadas en cuenta .
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16. Edudiodelaspropiedades€eéctricasdela
interfaz slicio-6xido de dlicio nitridado obtenido
tér micamente con Oxido nitroso

Adan Luna Flores', Arturo Morales Acevedo®y Jests Carrillo L6pez'
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Resumen

En este trabajo se presenta un estudio sobre las propiedades eléctricas en la interfaz silicio-
Oxido de silicio nitridado; para esto, € 6Oxido de silicio nitridado se depositd térmicamente
empleando 6xido nitroso (N,O), elaboradndose dispositivos metal-ai slante-semiconductor
(M1S). Se depositaron nueve muestras, variando lapresion y temperaturaen unrangode 1 a3
atm y de 1000 a 1150 °C, respectivamente. Para dicho estudio se realizaron: (1) mediciones de
capacitancia-voltgje (C-V) con € fin de obtener la densidad de estados que existe en estainter-
faz (por e método Terman), utilizando un programa en MATHCAD desarrollado en el CIDS
ICUAP; (2) obtencion del campo eléctrico que puede resistir €l aislante sin romperse. Los re-
sultados hasta ahora obtenidos nos indican que el éxido de silicio nitridado presenta una muy
baja densidad de estados en la mitad del gap y ademas, en ciertas condiciones, soporta una
densidad de campo el éctrico hasta por arribade9 MV/cm.

I ntroduccion

En los dltimos afos, los investigadores se han dedicado a buscar nuevas aternativas
que puedan reemplazar a dioxido de slicio puro (SO,) en peliculas delgadas (<2
nm). Ya que, como se sabe, @ SO, en estas dimensiones presenta problemas de
degradacion por electrones cdientes, tineleo directo, y atas corrientes de fuga, entre
otros [1].

Una buena alternativa es € dioxido de silicio nitridado, este material se obtiene sim-
plemente incorporando nitrégeno d SiO,. Esta incorporacion de nitrogeno puede lo-
grarse por varios métodos [2]. Una forma muy sencilla de obtener este didxido de s-
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licio nitridedo es, smplemente, cambiar € gas de la oxidacion térmica comin (O,)
por gases que puedan incorporar nitrogeno tales como: NHs, NO, N>O. La eleccion
entre uno de estos gases es € grado de incorporacion de ritrégeno que se requiere.
Las ventgjas que tiene el N.O sobre los otros dos son que como esta libre de H evita
la generacion de centros atrapadores de carga, se pueden controlar mas facilmente la
obtencién de pdiculas delgadas, debido a la bgja velocidad de crecimiento, ademas de
producir capas de éxido muy uniformes, aungque también incorpora menos cantidad
de nitrégeno [3].

Parte experimental y resultados

Parad estudio de las propiedades eléctricas en lainterfaz S —SiO; nitridado, se usa-
ron obleas de 2 pulg, tipo n con una resistividad de 1-5 Wem. Se planearon nueve ex-
perimentos, en los cuales se varié la presién (1-3 am) y la temperatura (1000 -1150
°C), los espesores obtenidos fueron de arededor de 100 A. Después de hacer un pro-
ceso estandar de limpieza (tricloroetileno, acetona, RCAI, HF, RCAII, con enjuague
intenso como punto intermedio en cada uno de estos pasos), € didxido de silicio ni-
tridado, se depositd en un horno vertica usando como gas de oxidacion a &ido ni-
troso (N,O).

Una vez obtenidos los dispositivos, se procedio a la obtencion de las curvas C-V a d-
ta frecuencia (100 kHz) para obtener informacion acerca de ladensidad de trampas en
lainterfaz, por d método de Terman.

Se sabe que las mediciones de curvas C-V adtafrecuencia se hacen con laintencién
de que las trampas ho puedan responder a esta sefial de ac Entonces, si lastrampas en
lainterfaz no responden a esta sefial, es de esperarse que a partir de medicionesC-V a
atafrecuenciano se pueda tener informacion acerca de éstas, aunque, S bien escier-
to que no responden ala sefia de ac, si responden a las pequefias variaciones del va-
taje aplicado en la compuerta (sefid dc). Y precisamente, e método de Terman con
siste en cuantificar esta diferencia entre las curvas C-V ided (sSn trampas en lainter-
faz) y la experimental (con trampas en lainterfaz) [4].

Lafigural, muestrala comparacién de las curvas G-V ided y experimenta, donde
podemos observar que realmente no se nota gran diferencia para nuestros dispositi-
vos (aclarando que para las nueve muestras se obtuvieron, en todos los casos, curvas
similares), lo cua nosindica que tenemos una densidad de estados muy bgja.

Para cuantificar la densidad de trampas en la interfaz utilizamos la relacion:
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donde D, esladensidad de estados en lainterfaz, C,, es la capacitancia de Oxido,
g es la carga eléctrica, V, es d voltge aplicado en la compuerta, f ¢ esd potencia
superficid y Cg eslacapacitancia del semiconductor.

Esta relacion implica la manipulacion de los datos C-V hasta obtener una gréfica de
potencia superficia contra voltgie. En d CIDSICUAP se desarroll6 un programaen
MATHCAD para redizar esta labor, y asi, solo con los datos GV como ditos de
entrada, podemos obtener la densidad de estados en lainterfaz

Cornparacidn ourva [desl-Experimental

1 T T T 1.10 T T
0sg i H.‘
03 s &5
o | ~1a0% | ok
0.5 - b:' " h
i £ 11 - bl
g 05 - gllo - '
04 i = Se
0.3 . & w | _
s | 1.10 .
ol i # | | |
i | | | 11
2 -1 0 1 _ 2 3 4 3 05 -0.25 i 025 05
X Valtaje (Volts) Egap (ETJ

* experitnental

Figural. (Izquierda) Comparacion entrelacurvaC-V ided y experimental.

Figura 2. (Derecha) Dj; en funcion de la energiadel gap.

La figura 2 nos muestra estos resultados, y efectivamente vemos que D;; es muy baja
en la mitad & gap dd Si, abgjo del orden de 10'° cm eV ™. Como la resolucion del
equipo no es suficiente para cuantificar la D;; en lamitad del gap y establecer asi una
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relacion entre las variaciones de presion y temperatura a las cuales se redizaron los
depdsitos, se optd por cuantificar 1a Di; en la cola de la banda de vaencia (lafigura 3
nos muestra estos resultados). En promedio obtenemos una D, en la cola de la banda
devalerciadel orden de 1.4 10" cmi®eV™.

Otro tipo de mediciones que se redlizaron es la correspondiente a campo eléctrico
critico que resiste € aidante. Los resultados de estas mediciones se observan en la
figura 4. Las mediciones se hicieron con una rampa de voltge de 0.2 V/seg y se

consider6 que € dispositivo se rompia cuando pasaba através de @ unacorrientede 1
mA.

En promedio, € campo eéctrico critico que soportan estos dispositivos son
del orden de 6 MV/cm, apesar de que los espesores son de alrededor de 100 A.
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Figura3. (Izquierda) Dit en la cola de la banda de valencia.

Figura4. (Derecha) Campos criticos paralos dispositivos MIS
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Condlusones

Las peliculas de didxido de glicio nitridado obtenidas térmicamente en ambiente de
N2O son de muy buena calidad en € satido de que poseen una D: muy bgjaen la
interfaz. Como sabemos, los estados en la interfaz se deben a defectos estructurales
(enlaces sueltos) inducidos por la oxidacion, los cuales, al parecer, estén siendo
compensados por la incorporacion de nitrégeno, ya que esta incorporacion se lleva a
cabo desde la interfaz  S-SO, nitridedo hacia la superficie del aidante [5], lo que
ocasiona gque estos nitrégenos incorporados saturen los enlaces sueltos y asi logren
disminuir esta fuente de estados en lainterfaz [ 6].

Para el caso del campo e éctrico en ciertas condiciones (como podemos observar de la

figura 4) los dispositivos pueden soportar hasta més de 9 MV/cm. Esto también nos
garantiza una buena calidad ddl aidante.
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17. Difusén térmica de particulas Brownianas
interactuantes

Omar A. Hernandez Flores

Instituto de Fisica, Universidad Auténoma de Puebla, Apartado Postal J-48, Puebla,
72570, Puebla, México

Resumen
De un reciente estudio del movimiento Browniano de particulas coloidales interactuantes bajo
un gradiente de temperatura®, se calcula explicitamente la difusion colectiva y térmica usando
diferentes potenciales de interaccion modelo. Sereportan los efectos, en ladifusion, de: lasin-
teracciones, lafraccion de volumen y temperatura.

I ntroduccion

La difusion térmica de particulas coloidales interactuantes es un caso particular del
problema del movimiento Browniano en un bafio térmico (solvente, fluido) en un
estado fuera de equilibrio y, en estas condiciones, es bien conocido € llamado efecto
Marangoni (migracion termocapilar), que consiste en la migracion de una gota,
inmersa en un fluido bgo un gradiente de temperatura, a la zona de mayor
temperatura’. Las aproximaciones bésicas® en la dif usion de particulas interactuantes
se derivan de la ecuacién de Smoluchowski para la distribucion de probabilidad de N
particulas en € espacio de configuracidn, y de una extensién de los argumentos de
Eingein en lamovilidad y la difusion.

El estudio de este articulo, estd basado en una teorfa termodindmica fuera de
equilibrio mesoscopical de la cua se desprenden ecuaciones hidrodindmicas y las
propiedades de transporte de fundamentos mesoscopicos. Se calculan explicitamente
la difusién t&rmica y colectiva usando diferentes potenciales de interaccion entre
particulas Brownianas.
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Teoria

El sstema que se estudia se encuentra en un estado semidiluido, por 1o que las
interacciones cobran importancia en las propiedades de transporte. Las interacciones
entre particulas Brownianas que se consideran son de laforma siguiente:

i ¥ s rfs
f =
{ef INT S r 3 S
Las ecuaciones de transporte encontradas por Mayorga et a'., reescritas de una
manerafamiliar alas teorias tradicionales, son:

® « - « -

j =- D<A\, - DT>Nl

VB

D, =b, KTf.(F,T")

D, =bg+b KTFf, (F,T")
con Ias definiciones:

8F ﬂf INT

f(FT)=1-8Fg (s X

(F.T) Jg(S ) - T O i X

f.(F,T) =L- 4F .T ﬂgeq| LT, ﬂgeqx3d 4
T ﬂT |s+ 0 fix TlT b

L os resultados que se presentan en este documento son consecuenciade considerar un
potencia de interaccion tipo Coulomb apantallado:

Em( )—In 1+ exp[a(l- x)]

De manerainmediata se identificalaexpresion f 7.
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Resultados

Elegido € potencid de interaccidn, la evaluacidn de las expresiones dadas por f.y fr
requiere de conocer la funcién de distribucién a pares g(r) en equilibrio. Los
resultados preliminares se basan en la solucion numérica de la ecuacion de Ornstein-
Zernike implementado € agoritmo de S. Lavik et d*. La figura 1 muestra €
comportamiento de la funcion de distribucién radid d variar la temperatura
adimensionada T* a una densidad adimensionada r s®=0.3 para un potencial de
interaccion f | w1 atractivo y repulsivo. En la figura 2 bajo |as condiciones anteriores
se presenta € potencia efectivo f «, 10s pozos de potencial muestran la presencia de
estados ligados que llevan a la formacion de pargas de particulas. El potencial
efectivo para una interaccion puramente repulsiva presenta valores negativos, es
decir, una fuerza atractiva entre dos particulas coloidales, hecho que se justifica por la
presencia de la interaccion del resto de las particulas, promediadas canénicamente,
sobre dichas particulas.
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Las figuras siguientes muestran |os resultados preliminares para las cantidades f.y f+.
La presencia de una interaccion atractiva da como resultado una disminucion' en f, (d
inverso de la compresibilidad isotérmicad) lo que significa una expansiéon dd sistema
ya que la presion disminuye para luego aumentar. En € caso de repulsién pura f,
crece mon6tonamente. Para las graficas de fr los resultados son novedosos. El
siguiente objetivo sera entonces comparar los result ados obtenidos con experimentos
dedifusion.
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18. Disperson cadtica de particulasclascasen una
guia de ondas con impur ezas

G. Orellana Rivadeneyra®, C. Jung? y G. A. LunaAcosta’

!nstituto de Fisica, BUAP, Puebla
% Centro de Ciencias Fisicas, UNAM, Cuernavaca

Resumen
Se obtuvieron caracteristicas cualitativas y cuantitativas de la dispersion cadtica de particulas
clésicas en un modelo de guia de ondas con unaimpureza. Esto se hizo mediante el andlisis de

la topologia del espeacio fase en laregion de dispersion y el tiempo de demora de las particulas
dispersadas. En particular, se ha caracterizado o que se conoce como herraduras de Smale 'y
se ha estudiado su relacion con |os parametros fisicos del sistema.

Modelo

Se considera la dispersion de particulas que vigian en una guia de ondas mesoscopica
en presencia de una impureza Coulombiana apantallada (ver figura 1). El
Hamiltoniano del sistemaes

-afX2+Y2i D

2 2

H:P_X+i+£kY2_g e ,
2m 2m 2 MXZ+Y2+ P

donde k, a y D son parametros que definen las dimensiones del sistema; g es el
parametro de acoplamiento.

El Hamiltoniano adimensionado respectode Dy k es

2 2 2 1[)(2+y2 +:|_2 .
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C=F8. =1 {adim.)

Figura 1. Esquemadel potencial que representalaguiade ondas con unaimpureza.

Dinamicaen laregion dedisperson

Este sistema tiene tres Orbitas periodicas elementales (de periodo 1) localizadasen x

=¥ y x=0

Para estudiar la dindmica se andliza la topologia de un mapa de Poincaré definido por

y=0.

Paa este sigema existe un conjunto cadtico invariante. Td conjunto esta
representado en la superficie de Poincaré por una herradura de Smale ternaria

simétrica (ver figura 2).

o o Cormpheien i = T Bl St ] 1

Figura 2. Herradura de Smale ternaria simétrica
completa (parametro de desarrollo b = 1). Rara esta
gréfica la energia adimensionada ese=6,C=40y
a = 1. La herradura esta formada por lainterseccién
de las variedades establ es e inestables que parten de
los puntos fijos en x =t ¥. Es mapeada en las coor-
denadas conjugadas (X, py. Las variedades estables
son las curvas azul y magenta; las inestables son las
curvas verde y roja. Hi" y H;® denotan los huecos
gue forman los tentéculos de las variedades inesta-
bles y estables, respectivamente, a cruzar € rec-
tangulofundamental.

Como consecuencia de que los puntos fijos externos estén en x =+ ¥ | hay un dto
grado de estiramiento de las herraduras. Entonces, es necesario cambiar de escenario
para facilitar e andliss de caracterigticas topoldgicas, tdes como € grado de
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desarrollo de las herraduras incompletas. Este cambio se hace a través de la
transformacion canodnica

tanh( x/ A)
El nuevo escenario (ver figura 3) es d definido por € mapa de Poincaré de variables
no conjugadas (u, p, ).

H(X Y, p,,p,) ® H(u,y, p,,p,), donde u=

El pardmetro de desarrollo b de las herraduras depende de la correspondencia entre la
energia adimensionada e y € pardmetro de acoplamiento C (ver € panorama de la
figura 4).

e=4, 030, w=1.5 =1, f-&9

B-3a p-am
| 3 e H
* I F s T g o s g s 1 il g
| P AN - ;
. bl A b B2 i
'-\.. .-"‘. H Il.n' I'\ & ., r ! 200 3 4 .
t'\‘,-fh\ - )? e il ,3\{\
\ e N ;
R Lol A e SO, SN PN o o .
T i PR
by L
L ™ "" Y e e
1 e e Tl - 3T g { : ¢ A :
- I e
o !
3 am =s =A wx 1 ar @i Ba 12 1 s = T o > 20
1k 14 5 2
tanh 2 530" + 1) &

Figura3. Herraduradeb = 8/9 enel mapa(u,  Figura4. Panoramade herraduras. Las curvas
py). Aqui, las dos variedades estables estan rojas forman las fronteras de un intervalo de

representadas en azulesy lasinestables en herraduras deb = 2/3, |as curvas verdes
rojoy verde. delimitan el intervalo de herraduras deb =

8/9y lacurvaazul eslafronteraentre
herraduras incompletas (izquierda) y
completas (derecha).

Tiempo dedemora

Como gemplo de funcion de dispersion, se ha escogido € tiempo de demora como
funcion de momento P, inicid.

S d Hamiltoniano del sistema es solamente & Hamiltoniano asintético
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2 2
H, :&+&+1 ? unaparticulavadd punto X =-L dpunto X, =L enun

2 2 2

tiempo t:ZL.
Py

Por lo tanto, @ tiempo de demora bgo la dindmica de

~

. e Lu
Hamiltonianototd H =H,+V ,es DT =lim & o, - 2—, donde t_ 4, esel
Le¥e P

tiempo que tarda una particulaen llegar de X, =-L a X; =*L cuando interactla

con € dispersor (ver figuras 5 a 8).

e=g., C=32, =15 =1,

L,Lu Ak :J.k .J;,J__LA B |

B

Figura 5. Tiempo de demoraDt como funcién
del tiempo inicial (denotado comop;). La
escalaenp; vade0aZ2.6, enDtvade—600 a

100.
g6, C-32 a-1.6 -1
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Figura 7. Magnificacién deDt. p; vade 1.042
a1.048 y Dt vade —50 a350.
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Figura 6. Primera magnificacion deDt. p; va
del allyD vade-50a450.

e=8., C=32, ot=1. 6 = 1.
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Figura 8. Tercera magnificacion deDt. p; va
de1.0462 a1.0464 y It vade 0 a 700.
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Condlusones

1. S e=3.5 no seforman herraduras completas.

2. Paratodaenergiae >35y C3 27, existe una herradura completa.

3. Dado cuaquier valor de C, siempre se puede encontrar un intervalo de
energias que maximize € grado de desarrallo de la herradura. Fuera de dicho
intervalo, e grado de desarrollo de la herradura disminuye suavemente
conforme aumenta o disminuye la energia.

4. Exigte una relacion funciona e = f(C) que dega e grado de desarrallo

invariante ante cambios de C y e. Edta relacion es, a menos localmente,

e =nC , donde mes una constante.

El tiempo de demora es una funcion de dispersion fractal.

Se tiene la certeza de que la dispersion es cadtica.

o o
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19. Frecuenciadereajacion superficial de excitones
en peliculas delgadas

N. Atenco-Analco

Instituto de Fisica, Universidad Autdnoma de Puebla, Apartado Postal J-48, Puebla,
Pue. 72570, México.

Resumen
Aplicando el método autoconsistente de la funcién de Green, se investiga el efecto de la rugo-
sidad superficial sobre la frecuencia de relgjacion superficial n de excitones en peliculas dd-
gadas. Se muestra que la relajacion energética del exciton se debe a la dispersion de su movi-
miento translacional paralelo a las superficies rugosas de la pelicula. La dependencia eqlicita
de n se obtiene en términos de los pardmetros estadisticos que caracterizan el desorden super-

ficia, el ancho medio de la pelicula d, y las propiedades del exciton. La frecuencia de relaja-
cion presenta un comportamiento resonante debido ala cuantizacion del movimiento de centro

demasa.

I ntroduccion

Muchas propiedades opticas de semiconductores asociadas a transiciones interbanda
son fuertemente modificadas no sdlo por lainteraccion de Coulomb entre los huecos
y los eectrones, sino también por @ desorden. Un gjemplo tipico es la frecuencia de
relgacion exciténica, la cua determina e ensanchamiento de la resonancia
excitonica. Esta frecuencia se compone de dos partes con diferente naturaleza fisica:
la primera describe @ ensanchamiento homogéneo n, debido a la disperson con
impurezas o defectos distribuidos homogéneamente en € materia; la segunda es la
Ilamada frecuencia de relgjacion inhomogénea n, la cual se origina, por gemplo, por
el desorden en @ semicanductor. En estructuras semiconductoras reales, la rugosi dad
inherente de las interfaces da origen a fluctuaciones en € potencial de interaccion
exciton-superficie y, consecuentemente, a un considerable incremento en la
frecuencia de relgjacién y un corrimiento en la frecuencia de resonancia. La variacion
de n depende de la frecuencia de la luz incidente y por lo tanto puede modificar la
forma de linea de las resonancias en diversos espectros dpticos [1-3]. Usualmente, en
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las técnicas espectroscopicas convencionales (reflectividad, transmision, absorcidn)
no se toma en cuenta la variacion de la frecuencia de relgjacion debida a desorden
superficia ya que se requiere de una teoria sistemética que considere la influencia de
la rugosidad superficia sobre € ensanchamiento de la resonancia excitonica.

El principa problema a estudiar los efectos de la rugosidad en sisemas confinados
se debe a la interaccion del excitdn con las interfases del nedio y a la interaccion
coulombiana del par electron-hueco. Estas interacciones hacen que los movimientos
dd eectrén y € hueco estén acoplados. Un tipo de sistemas excitdnicas confinados
son los pozos cuanticos, en éstos se tienen dos regimenes de confinamiento
cualitativamente diferentes. En & régimen de confinamiento fuerte, generdmente
conocido como pozo cudntico, donde d £ a, (d es e ancho del medio excitdnico, a, es
el radio de Bohr excitonico), los movimientos del eectron y € hueco se cuantizan por
separado en la direccion perpendicular @ plano de pozo. Ademés, la energia de
confinamiento es mayor que la energia de la interaccion coulombiana. Sin embargo,
debido a la atraccién de Coulomb en € plano del pozo d par eectrén-hueco forma
excitones cuasi-bidimensionaes [4]. En cambio, en & régimen de confinamiento
débil (d»a,), también llamado régimen de pelicula delgada, € movimiento de centro
de masa del excitdn se cuantiza en la direccién perpendicular a las interfases y €
movimiento relativo es esencidmente igua que en € bulto excepto por una posible
distorsion cerca de las superficies [4]. En este caso, debido a la interaccion exciton
superficie aparecen capas de transicion (libres de excitones) cerca de las fronterasy,
consecuentemente, € confinamiento del centro de masa ocurre en una longitud
efectivady (ds = d-2I,1 es @ ancho de la capa de transicién). Un mode o apropiado
para considerar la capade transicion repulsiva es la capa muerta [5]. Sin embargo, en
el estudio de las propiedades Opticas de medios caracterizados por un excitén de radio
pequefio, como e CuCl, € efecto ddl potencia superficia intrinseco (capa muerta)
puede despreciarse [4].

El ensanchamiento inhomogéneo en un pozo cuantico con desorden superficial ha
sido estudiado (vea, por gemplo, [3] y sus referencias). En cambio, para € régimen
de pelicula delgada alin no se han publicado resultados. En este trabajo, empleando €
método autoconsistente de la funcion de Green [6] se calcula la frecuencia de
relgjacion supeficiad para d caso de una pelicula semiconductora delgada con
superficies rugosas. Por simplicidad, en € desarrollo de la teoria se considera un
semiconductor con radio excitonico pequefio, de tal forma que € ancho efectivo de
de la region de confinamiento para € centro de masa pueda ser tomado como €
ancho medio de la pelicula (se desprecia la capa muerta).
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Planteamiento de problema

Congderemos una pelicula semiconductora excitonica, de anchura media d,
confinadaen laregion x(X) £ z£ d, donde z es la coordenada a lo largo de la direccién
de crecimiento, x(x) es una funcion aeatoria, estacionaria, que representa e perfil
superficial delapeliculay esta caracterizada por |as propiedades

x()=0,  x(XX(X))=X 2\NQX— x|) @

El paréntesis angular representa € promedio estadistico sobre € ensemble de
reglizaciones de la funcion x(x), z es la atura raiz cuadrética media de la rugosidad.
La funcidn de correlacion W( x| ) tiene una amplitud unitaria, W(0)=1, y una escala
tipica Rc de disminucion monétona (R: es el radio de correlacion). Asi, se supone que
una frontera es rugosa 'y la otra, por smplicidad, es plana. Sin embargo, tal sistema es
fiscamente equivalente a tener una pelicula con ambas superficies rugosas,

estadisticamente idénticas, y no correlacionadas [7].

Adoptando un semiconductor caracterizado por un exciton de radio pquefio, de
modo que podamos despreciar € efecto del potencia superficia intrinseco, y
suponiendo un modelo de dos bandas no degeneradas, con un gap de energia E; entre
las bandas de conduccion y de valencia, € Hamiltoniano de masa efectiva para €
centro de masa del exciton, asociado a un estado | del problema hidrogenoide, es

2
H =-;—MN2+EQ+EJ- inn,. (2

Aqui, B incorpora la dindmica dd movimiento rdativo, 1={n, |, n} denota €
conjunto completo de nimeros cuanticos asociados d movimiento relativo, y M = m,
+ m, es la masa total, donde m. (m,) eslamasa efectiva del electron (hueco). En (2)
Ny, €s un amortiguamiento homogéneo introducido para tomar en cuenta la
contribucion de lainteraccion exciton-bulto sobre la frecuencia de relgjacion.

Para andizar los estados excitonicos en la pelicula con rugosidad superficia x(x) se

obtiene la funcién de Green retardada G(r,r ), asociada d Hamiltoniano (2). Esta
debe satisfacer larelacion

gE-H l‘JUG(r,rd)=d(r-rd), ©)
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sujeta a condiciones de frontera del tipo Dirichlet: G(z=x(x))=0, G(z=d)=0, condicién
de no escape para el exciton.

La frecuencia de relgjacion superficial se determina de una ecuacion ntegral para
G(r,r ). El teorema de Green proporciona la ecuacion integral exacta, la cua tomala
forma de unaecuacion tipo Dyson:

G(r,or9=G,(r,rg+ %dleo(r,r?V(rl)G(r,r@. ()

Aqui, G, es la funcion de Green para €l caso de superficies ideales (x(x) = 0), €
kernel de la integra V(ri) se interpreta como € potencia de dispersion excitorn:
superficiey tiene laforma

o 1| T
VO g g

z), ©)

7=0

Las flechas sobre las derivadas denotan una direccién de la operacion, - (®)
significa derivar lo que se encuentre alaizquierda (derecha) de V(r).

Convenientemente, para una mejor manipulacion agebraica, (4) se escribe en forma
smbdlica, ademés, debe promediarse. Aqui, empleando la técnica propuesta en la
Ref. [8], y de la homogeneidad estadigtica (1), se obtiene una ecuacién integra para

la funcién de Green promediada Go (G) gue en la gproximacion autoconsistente
cuadrética de Born se escribe como

G° G +G,(VGV)G. ©)

Frecuenciaderdajacion

En la solucion de la ec. (6) he restringido € problema d caso (k,R.«1) y consideraré
excitones tipo 1s. Asi, en la gproximacion polar [9] la transformada de Fourier

G(K,;z,Z) delafuncién de Green promediada est& dada por
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2M cot(k, d)sen(k z)cos k, z9
> .
2k 1+%cot$d)n ™

Gk, z,Z)=

] é2M : L2 . o
Aqui, k, = T[W W, +ino]- k2 . 7w es la energia totdl del exciton 1sy

i H
hw; =Eg+E;" su correspondiente energia de resonancia. La frecuencia de relgjacion n
que apareceen G(K, ;z,Z) se obtiene de larelacion:
2% eeh

_ 2% 6 8
n 5 MEk’XIm(k)' ®

donde k se determina a través de la expresion

¥

- M : k;cot(kfld)
K =T OPkuW(ky) I S— )
re-x 1- zzg_+krcot(krd)k
eM g

Asi, @ ensanchamiento inhomogéneo (8), debido a la rugosidad superficia, se obtiene
en términos de los pardmetros estadisticos que caracterizan € desorden superficial,
las caracterigticas del exciton, y € ancho medio de la pdicula. De (8) y (9) es claro
gue la frecuencia n(w) presenta una serie de resonancias, las cuales se originan por la
cuantizacion del movimiento de centro de masadel exciton.

Para tratar semiconductores con radio excitonico grande € desarrollo es similar. En
tal caso se consdera @ ancho efectivo de laregion de confinamiento para e centro de
masa del excitén y la rugosidad se toma en cuenta en ambas fronteras de la capa
muerta En € andliss dd ensanchamiento inhomogéneo en una pelicula con
rugosdad superficid bidimensional € méodo es  mismo pero los clculos son
ligeramente més complicados.
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Condlusones

Empleando & método autoconsistente de la funcion de Green se cdculo
microscopicamente la frecuencia de relgjacion excitonica para una pelicula delgada.
Esta teoria es esenciamente diferente y mucho més general que la aproximacion de
Born ordinaria (no autoconsistente). Se muestra que una teoria apropiada para
describir la dispersion exciton-superficie debe tomar en cuenta la accién inherente de
la digperson del exciton sobre si misma. El resultado principa de la teoria
desarrollada es una ecuacion relativamente simple para la frecuencia de relgjacion
superficia, la cua es fécilmente anaizable y presenta una dependencia explicita
sobre los parametros estadsticos que caracterizan & desorden superficid, las
caracteristicas del exciton, y € ancho medio de la pelicula. A diferencia de los

modelos fenomenoldgicos @ comportamiento de n, en funcién de la frecuencia,
presenta un comportamiento resonante como resultado de la cuantizacion del centro
de masa.

Agradecimientos. Este trabgjo fue parcialmente apoyado por CONACyT, proyecto
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Resumen
Se desarrolla un método para calcular funciones Opticas (reflectividad) de semiconductores en
el lgano infrarrojo. EI método permite estudiar el acoplamiento de la luz incidente con los
modos de vibracién (fonones) tanto de bulto como de superficie. Este método esta basado en
la aplicacion del modelo adiabético de cargas de enlace, el cual es un modelo fenomenol 6gico
smp le que describe bastante bien los modos de vibracién en el volumen de semiconductores.

Presento detall es matemati cos importantes en el empleo del método desarrollado.

I ntroduccion

Las espectroscopias Opticas en € rango del infrarrojo lgjano permiten estudiar los
modos de vibracion de los &omos tanto de bulto como de superficie. Los modos de
superficie dependen fuertemente dd tipo de arreglo atdmico de las superficies de los
cristales. Como consecuencia de procesos tales como la reconstruccion y la
relgjacion, las superficies cristalinas presentan corrugacion microscopica, cuya
periodicidad cominmente es diferente a la de los planos internos del cristal. Hasta e
momento, la mayoria de los trabgjos tedricos que se ocupan en la investigacion de la
respuesta Optica de los modos vibracionales de superficies, en particular de los
semiconductores, se han limitado a estudiar los casos de superficies idedles (con la
misma periodicidad que en los planos paraldos en e bulto) y empleando modelos de
iones rigidos para describir las interacciones de los &omos en una celda primitiva
[1,2]. Trataré & caso més rea de una superficie reconstruida, en donde un modelo de
i6n rigido se hace incompatible, debido a que no toma en cuenta la contribucion a la
energia debida a las deformaciones de las nubes electrénicas tanto en € bulto como
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en las superficies de estos cristales. Para esto, es necesario desarrollar unateoria del
acoplamiento de fonones con fotones en superficies semiconductoras realistas para el
clculo de espectros de reflectividad diferencia, los cuales pueden detectar
resonancias asociadas a fonones de superficie[1,2].

El objetivo de este trabgjo es desarrollar un formalismo tedrico para describir
acoplamiento resonante de luz infrarroja con los modos de vibracién de digtintas
superficies de cristales ssmiconductores.

Formalismotedrico

Consideremos un cristal semiconductor semkinfinito. En la gproximacién armonica
las ecuaciones de movimiento de los iones y las cargas efectivas de los enlaces
covalentes se pueden escribir como

MU= & Gig (U Us)+ 8 Gian (S~ ) + GET(RE), ®
jt

- m'qWZSkn =|é IGanm (Sln - S’kn) +é’t Gknjt(ujt - Sm)'l'QnET(R(kcn) , )
m j

donde us ¥ S son los desplazamientos de los iones y las cargas de enlace desde sus
posiciones de equilibrio R y Rin® respectivamente, m es la masade ion del tipo's,
m', es lamasa de la carga n, wes lafrecuencia de vibracion, G representa la matriz
de interaccion total entre iones jt y cargas de enlace kn que contiene un término de
interaccion de corto acance més un término de interaccion ¢k largo alcance (fuerzas
de Coulomb). Las cantidades gs y Qn denotan las cargas efectivas de los iones y los
enlaces. El vector E™ en las ecuaciones (1), (2) es € campo eléctrico transversal
retardado que interacciona con todas las particulas cargadas de lared cristalinay
obedece |as ecuaciones de Maxwell:

ReET +e, " BT = P 88 qud(r- R)+AQsdr-R)L @
r e¥ CZ r 4p C2 8a_t-qujt (I’ jt) aQtsjt (I’ jn)H
J jn

endonde P" es el operador de proyeccion transversal, d(r) eslafuncion deltade Dirac
y ceslaveocidad delaluz en € vacio.
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En d bulto dd criga las soluciones del sistema de ecuaciones adquieren la forma de
ondas de Bloch:

u. =u (k)& R @
S =5, (K)€, 5
E"(r)=E" (k)e"**, ©)

En esta Gltima expresion, E' (r) define e campo eléctrico macroscopico ya que se
han despreciado modulaciones microscopicas de laforma €, donde K es un vector
no nulo de lared reciproca

Para luz incidente norma a la superficie, los modos excitados tienen vectores de
Bloch k=(0,0,k,). Las relaciones de dispersion wik,) para los modos foton-fondn se
obtienen de las ecuaciones (1)-(6). Sin embargo, a fin de estudiar la excitacion de
estos modos es necesario resolver larelacion inversa k,(w). En este caso se encuentra
una solucion de onda larga, orrespondiente d fotdn dentro del medio, soluciones de
onda corta asociadas con los fonones aclsticos y épticos de bulto (es decir, con k,
real), y soluciones evanescentes (con k, imaginarios).

L os desplazamientos de todas las cargas en un cristal semi-infinito se pueden expresar
COmMO una superposicion de modos de bulto de la siguiente manera:

uis=|é’7 & h(kL, I, (k! 1)ek=, ©
1 K
S, =8 §h(ki,l)sn(k;l)ék'z‘~, ®

dondeu, (k.,1), s,(k.,1) son los vectores de polarizacion correspondientes a k', d
cual varia sobre todas las soluciones de larelacion de dispersion k,(w) paralos modos
de bulto asociados con la rama | (dos transversdles y una longitudina). Las
amplitudes h(k.,1) se determinan requiriendo que los desplazamientos uss (7), S (8)
satisfagan las ecuaciones de movimiento no sélo en € bulto sino también cerca de la
superficie cristalina. Truncando la interaccion de Coulomb después de un nimero
finito de planos cristalinos pardeos a la superficie, € sistema de ecuaciones para las
amplitudes h(k,,I) se vuelve finito. A este sistema de eclaciones se agrega otra
ecuacion dada por la expresion para el campo e éctrico macroscdpico (6) en términas
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de las amplitudes h(k.,l). Finamente, aplicando condiciones de frontera y de
continuidad para los campos déctrico y magnético en la superficie del crista, se
cierra € sistema finito de ecuaciones para las amplitudes de los desplazamientos de
cargas asi como las amplitudes de las componentes de la luz incidente normal a la
superficie. Resolviendo € sigema se puede cacular la reflectividad infrarroja R del
sistema. Los espectros de reflectividad anisotrépica diferencial se obtienen restando
las reflectividades para dos polarizaciones lineales diferentes de la luz incidente.
Aplicando d méodo de expansién en modos de volumen he obtenido resultados
especificos para semiconductores homopolares con estructura de diamante los cuales
seran presentados en una publicacion posterior.

Agradecimientos. Este trabgjo es parcidmente apoyado por e CONACYT bagjo €
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Resumen
Mediante las aproximaciones ESOCS y LMTO-ASA dentro de la teoria DFT se investigala
estructura electrénica del compuesto Kondo CeFeGes. Los célculos ab-initio (o de primeros

principios) aqui realizados son: las densidades de estados (DOS), estructuras de bandas(EB) y
absorcion tedrica (AT) en las metodologias antes mencionadas y comparamos los resultados
obtenidos por dichas aproximaciones. Esta etapa preliminar de estudio se realiza para una me-
jor comprension del material como compuesto Kondo.

I ntroduccion

Los compuestos de electrones pesadog 1] han sido estudiados desde hace mucho
tiempo, estos se pueden clasficar en dos grupos. los compuestos de Kondo
concentrado (CK) y los compuestos de valencia intermedia (V1) [2,3] dependiendo
de la posicion dd nivel 4f o 5f reativo d nivel de Fermi. Los compuesto CK tienen
una integral de vaencia bien definida a altas temperaturas en comparacion con la
temperatura Kondo T, (TTy), pero a muy bajas temperaturas (TT,) entran en un
estado de liquido de Fermi con reduccion del momento magnético. Por otro lado, los
compuesto VI no poseen una integral de valencia a temperatura ambiente como
resultado de la fuerte hibridizacién de los electrones 4f y los electrones de
conduccion por la proximidad andmala dd nivel 4f d nivel de Fermi.
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Por otro lado, € compuesto aqui estudiado CeFeGe3 [4] al parecer posee los dos
comportamientos: una Tk ata del orden de 100 K y una integral trivalente de vaencia
parael Ce atemperatura ambiente.

En este trabgo se redizan caculos ab-initio (0 de primeros principios) de la
estructura electrénica del compuesto intermetalico CeFeGe; (estructura tetragonal
con grupo espacia 107) usando teoria DFT (density functiond theory) [5] en las
agproximaciones ESOCS (electronic structure of close packed solids) implementada
en d programa Cerius’® [6] y la aproximacion LMTO-ASA (linear muffin-tin
orbitals-atomic sphere agpproximation) implementada en € programa del mismo
nombre [ 7], obteniéndose con esto lasdensi dades de estados y estructuras de bandas
(usando € parametro de celda experimental) en ambas metodologias y comparando
resultados en dichas aproximaciones.

M etodologia computacional

La primera aproximaecion (ESOCS) implementada en e programa Cerius®, es
utilizada en s$stemas de capa cerrada y esta basada en las aproximaciones L SDA
(local spin density goproximation, con una funcional local de electrones que toma en
cuenta el espin) y ASA (atomic sphere approximation, aproximacion esférica sin zona
de electrones libres en la estructura muffin-tin). Se aclara que también es (til para
sistemas de capa abierta (como lo es € presenta caso), donde € procedimiento para su
generdizacion consiste en poner esferas vacias (pero con funciones de onda
asociadas) en la region intersticial para satisfacer la condicion ASA y con esto tener
el volumen cubierto de celda correcta.

Sus éreas de aplicacion son: la obtencién de propiedades estructurales de solidos,
elasticas, magnéticas opticas, etc. Las funciones orbitales usadas por ESOCSson del
tipo LCAO (linear combination of atomic orbitals) dadas en términos de funciones de
Hankel esféricasy Bessel.

Y en e segundo (LMTO-ASA) laidea principa es hacer que la celda unitaria sea
dividida en esferas muffin-tin traslapadas (con un tradape maximo de 15% para que
se considere un clculo aceptable) y una region intergticial, con € potenciad de
simetria esférica dentro de las esferas y constante en laregion intersticial, ademés de
la condicion ASA (atomic sphere approximation, aproximacion esférica sin zona de
electrones libres en la estructura muffin-tin).
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Por otro lado, los orbitales muffin-tin dependen de la energia para linearizar a las
funciones de onda. En este tipo de aproximacion € potencial Vi usado es de von
Barth-Hedin[8] o & de Ceperly-Alder[9] vy se emplean también correcciones de
gradiente del tipo Langreth-Mehl-Hu y Perdew-Wang [10].

Resultadosy discusén

Los clculos de primeros principios aqui realizados para € compuesto intermetdico
CeFeGe;, fueron hechos usando los parametros de celda experimental a=b=4.332 A 'y
c=9.955 A[4] a nivel LDA en las aproximaciones ESOCSy LMTO-ASA dentro de
la teoria de funcionales de la densidad.

atomos Posicion Cristalogréfica
Ce (0.0,0.0, 0.0)

Fe (1.0,1.0,0.66)

Ger (0.5,0.0,025)

G, (1.0,1.0,042)

Tablal Pardmetros del CeFeGes usado paralos célculosab-initio

Ahora bien, presentamos las gréficas de las densidades de estados totales (figuras 1 y
2) y estructuras de bandas (figuras 3 y 5) y la absorcion tedrica (Unicamente obtenida
con & méodo ESOCS, figura5).

Observando las gréficas de las DOS redizada en ambas aproximaciones tenemos que
el material presenta un comportamiento metdlico, dado que tenemos a nivel de Fermi
ligeramente desplazado dd punto de referencia (banda central) y en donde la gréfica
de laDOS parcid (figura4) corrobora que la contribucién a estos estados es debido a
Cerio (estados f dd Cerio).

Este andlisis también es apoyado por las gréficas de las EB en donde vemos una
densa cantidad de bandas a nivel de Fermi debido a los estados f del Cerio como se
menciona anteriormente. Ademas con esto se visualiza d comportamiento de fermién
pesado por e materia por tener bandas casi horizontales (por 10 que su masatiende a
m~UNE=¥).

En d cdculo de la AT (figura 6) usando ESOCS observamos un pico de méxima
absorcion drededor de 4 €V que corresponde a gap de energiainterna mostrada en la
DOS, siendo esto importante para e estudio de la luminiscencia cruzada.
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Esperamos optimizar la geometria del sistema con d programa CASTEP[6], asi

como obtener las mismas propiedades anteriormente presentadas complementado
estas con la aproximaciones FP-L APW [11].

ESCCE Total DOS for

ST T

40 m

oo= [1L/w¥ }

Figura 1. Densidad de estados total obtenida ) ENTR

ediant ESOCS d CeFeGes.
mediante programa paa S Figura2. Densidad de estados total obtenida

mediante programa LMTO-ASA para el
3

ESOCS bandstructurs for CeFelad-@00EExe 1

Figura 3. Estructura de bandas obtenida
mediante el programaESOCS para el

Figura 4. Densidad de estados parcial (estados f
CeFeGes,.

del Cerio) obtenida mediante el programa
LMTO-ASA parad CeFeGes.



Figura5. Estructura de bandas obtenida mediante el programa LMTO-A SA parael CeFeGes.

& Ahanrption for Cafegel-opt-IX

i ] 13 16

Enacgy taw )

Figura 6. Absorcién tedrica obtenida mediante el programaESOCS.
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Instituto de Fisica, Universidad Auténoma de Puebla. Apdo. Postal J-48. Puebla,
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Resumen
La interaccion de nanoparticulas metélicas con material orgénico (principalmente con polime-
ros) que controlan la estabilidad de esas particulasy los fenémenos cooperativos de estos ma-
teriales compuestos necesitan explicarse tedricamente. El desarrollo de modelos fisicos que
expliquen la formacion y propiedades de este tipo de sistemas es muy reducido en la actuali-
dad. El entender la geometria que adoptan los complejos asi como su estructura electronica, es

esencial para predecir las diferentes formas de enlace e interaccion con el medio en el cual se
encuentren. Debido a esto se plantea estudiar a estos sistemas mediante camp os de fuerza, en
especial los llamados de segunda generacion. En este trabajo damos resultados obtenidos a
través de estos campos y se hace una comparacion con el experimento y trabajos previos que
utilizan otra metodologia [6].

I ntroduccion

En los Ultimos afios, quimicos, fisicos y estudiosos de la Ciencia de Materiales han
puesto su atencién en e campo de nanoparticulas motivados por e desarrallo de
nuevos materiales que implican desde @ desarrollo de dispositivos eectronicos
miniaturizados hasta respuestas a cuestiones fundamentaes como propiedades
electrénicas moleculares relacionados con e tamafio entre los dojetos moleculares y
los de la Fisica dd Estado Sdlido [1-4]. Las posibles aplicaciones incluyen areas de
comunicacion de datos ultrargpidos y amacenamiento Optico de datos,
nanoparticulas semiconductoras utilizadas en la construccion de celdas solares, y
nanoparticulas metdlicas en catdlisis dehido a su €levada razén superficie-volumen.
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En particular, las nanoparticulas se estudian por las propiedades épticas Unicas que
presentan como las nanoparticulas de metales acalinos y metal es nobles (como cobre,
plata y oro) que presentan bandas de absorcién anchas en la regién visible del
espectro electromagnético. Las soluciones de estos sistemas muestran un color muy
intenso, €l cual estd ausente en los materiales en @ bulto, asi como en los &omos. Su
origen es atribuido a oscilaciones colectivas de los dectrones de conduccién libres
inducidos por un campo dectromagnético interactuante. Estas resonancias son
denotadas como plasmones superficiales.

Nuestro interés se centra en e sistema Cu/Pd recubierto con poli(N-vinil-2-
pirrolidona) (PVP). Clusters himetdlicos compuestos de un metal roble y un metd de
transicion ligero son de gran importancia desde € punto de vista de la variacion de la
estructura electrénica y e efecto de ensemble en catdlisis. Una forma de explicar o
tener una aproximacion de la estructura de tales arreglos es mediante latécnicade los
campos de fuerza, en e contexto ¢k la dindmica Molecular.

Un campo de fuerza (Forcefield) es una expresion anditica que nos da la energia de
un sissema molecular en términos de las posiciones de todos sus &omos, [lamada
energia potencial. La forma de energia potencial es muy compleja y 1o es mas
conforme el sistema se hace mas grande, con muchas barreras y minimos de energia,
asi como regiones en donde hay una gran variacién en la energia 'y su curvatura.
Debido a esto, las expresiones deben ser lo més aproximadas a la redidad y
completas segun € sistema en estudio. Los campos de fuerza usados para describir
mol éculas emplean una combinacion de coordenadas internasy términos (distancias
de enlace, angulos de enlace, torsiones, etc.) para describir parte de la energia
potencia debidas a la interaccidn entre &omos enlazados, y términos no enlazantes
para describir las interacciones de van der Waals y electrostéticas entre ellos.

El objetivo de un campo de fuerza es describir moléculas con razonable

gproximacion, interpolando y extrapolando a partir de datos empiricos de pequefios
model os usados para parametrizar € campo de fuerza hacia un arreglo mas grande del
modelo relacionado. El significado fisico de los tipos de interacciones en un campo
de fuerza es de facil entendimiento ya que se describen los grados de libertad del
modelo en términos de enlaces, angulos y tarsiones. Los campos de fuerza que nos
interesan aqui son los de segunda clase o generacion, de acuerdo a tipo de sistema
gue estamos estudiando (nanoestructuras metdlicas estabilizadas con polimeros).
Estos campos de fuerza simplifican € problema expandiendo la expresion andlitica
completa, para incluir términos necesarios en un modelo agproximado de la energia
potencial. La complegjidad de estas expresiones requiere por tanto de un gran nimero
de pardmetros para evaluar la energia potencia intramolecular en un modelo
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geométrico dado e sistema de aomos. Muchos de estos parametros son inferidos a
partir de experimentos, tales como de microondas, o de espectroscopia infrarroja
Cabe mencionar que, con € uso de métodos de mecanica cuantica es pasible obtener
en principio todos estos parametros en los llamados méodos ab-initio de la Mecanica
Cuéntica.

En la préctica, muchas propiedades experimentaes como son: frecuencias
vibracionales, energias de sublimacion, estructuras cristdinas, pueden ser
reproducidas con un campo de fuerza ya que son capaces de reproducir con un buen
acuerdo observables relevantes que incluyen efectos cuanticos de manera empirica.

Validacion dd campo defuerza

Los campos de fuerza de la familia Consistent ForceField (CFF) [8] estan
parametrizados, probados y vaidados para grupos funcionales como carbonatos,
carbamatos, fosfacenos, uretanos, siloxanos, silanos, ureas, zeolitas y metales [Sun et
a 1994, 1995; Hill and Sauer 1994]. Nosotros tomamos en cuenta un modelo con €
cual comparamos huestros resultados, desarrollado por Zunger, et a [6]. En este
trabajo se estudian aleaciones ddl tipo A;.xBx, sus energias y entropias de mezclado,

la energia se calcula a partir de E(configuraciona)= S CiJi; donde J; esel potencial
de interaccion de los &omos en las diferentes configuraciones. De teoria de grupos

propone que todos los estados configuracional es en estructuras fcc se pueden estudiar

a partir de 10 configuraciones base, y toma vaores experimentales con los cuaes
compara su modelo.

A partir de las condiciones de crecimiento, proponemos una estructura probable de la
particula, a la cual se la asigna un campo de fuerza de acuerdo a tipo de elementos
gue se tienen en e sistema, en nuestro caso optamos por & campo de fuerza de la
familia CFF (Consistent forcefidds) ® PCFF (polymers consistent forcefields): Este
campo se basa en CFF91, que fue desarrollado y validado por: [Maple et d 19943, b;
Hwang et d 1994; Hagler & Ewing 1994]. Se aplica principalmente a polimeros,

materiales organicos y metales. El siguiente paso es minimizar la estructura para asi

calcular interacciones. metal — metal, particula metdlica — recubrimiento y cluster —
solvente.

Se utiliz6 d paguete Cerius2 (MSl), con sus subrutinas de construccion de modelo,
optimizadores y bases de datos que contienen €l campo de fuerza CFF.
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Figura 1. Proceso de formacion de coloides de CuPd recubiertos con polimero con una
estructuratipo aleacién, modelo experimental [9]
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Figura 2. Resultados presentados en lareferencia [6], a) calculos realizados mediante
programas de estado sdlido, b) cél cul os realizados mediante campos de fuerza mediante el

programa Cerius.
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Figura 3. Estructuras de CuPd con el polimero poli(N-vinil-2-pirrolidona) (PV P) tratados con
el campo de fuerza pcff_300_1 contenido en el programa Cerius. Los &omos azules
corresponden a cobrey losvioletaal paladio.

Discusion
Los resultados de cualquier calculo mecanico o cuantico dependen crucialmente de
los campos de fuerza, la calidad de la descripcion del sistema, y las propiedades

particulares que se van a andizar. Elegir € campo de fuerza @rrecto es muy
importante para obtener resultados razonables a partir de calculos de energia.

Como se puede concluir de la Fig. 2, donde se muestra € comportamiento de la
energia que sigue d sistema CuPd y CuPt para ambos métodos de célculo, se ve que
el campo de fuerza Polymer Consistent ForceField (PCFF), cualitativamente nos da
un buen resultado respecto a trabajos previos realizados con programas de estado
solido (Wien) [6], es decir, las tendencias en la energia como se observaen lafigura 2
tienen la misma forma en los sistemas cristalinos de Cu/Pd y Cu/Pt. A partir de estos
resultados, la formacion de clusters bimetdicos junto con cadenas del polimero se
lleva a cabo a partir de estructuras cristainas obteniéndose estructuras como la
mostrada en la Fig. 3, en donde se observa una tendencia de d&omos de Cu y Pd
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rodedndose del polimero cerca de los anillos que forman d polimero (éstos estan
condtituidos principalmente de carbono, nitrégeno y oxigeno), que son una primera
optimizacion de edte tipo de sistemas. Estas estructuras tendrén un tratamiento
posterior con Dinamica Molecular, en d cua se introducirdn temperaturas de
reaccion, y se estudiaran las zonas de reactividad entre € polimero y € cluster
metdlico. Uno puede tener conformaciones previas para llevarlas a una optimizacion
més fina con programas de Estado Sdlido o moleculares que nos optimizen las
edructuras 'y asi calcular transiciones electrOnicas que permitan caracterizar
Opticamente a estos sistemas.
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23.  Produccién de entropia deun Sstemade
particulas esfer ocilindricas en suspension

J. Mulia, M. Mayorgay J. Orozco
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de México.

Resumen

En una suspension de moléculas esferocilindricas (los esferocilindros son cilindros de una
longitud L unidos en sus extremos con una semiesfera de didmetro D) un tensor de orden Q
aparece como una nueva variable termodinamica interna en €l sistema, esta nueva variable re-
presenta el orden orientacional debido a los movimientos y desplazamientos de los esferod-
lindros al pasar de la fase isotrépica alafase neméticay esméctica. El célculo de la produc-
cion de entropia la determinamos como De Groot y Mazur [7], utilizamos las ecuaciones de
balance y la diferencial total de la entropia mediante la relacion de Gibbs con la Unica diferen-
cia de gue aumentamos un nuevo término debido al tensor de ordenQ, esto en ausencia de al-
gun campo externo. Cambios en Q permite ver cambios en la produccién de entropia como
funcion de laposicion y del tiempo.

I ntroduccion

Mucho se ha estudiado sobre sistemas de particulas elongadas, en € caso especifico
de particulas esferocilindricas [1,2] se observan fases en e estado liquido cristaino,
tratamientos estadisticos para determinar transiciones de fases y otras propiedades
fisicas de los crigtales liquidos se pueden ver en la literatura de De Gennes [3,4]. La
produccion de entropia en estos sistemas se logra por medio de teorias estadigticas,
como la teoria sobre funcionales en la densidad (DFT), las diferentes contribuciones
para la energia libre del sistema en € célculo de la entropia son @bidas a la parte
idedl, orientaciond y ala ddl volumen excluido.

Para b determinacion de la produccién de entropia en un sistema de particulas
esferocilindricas en suspensién es importante tomar en cuenta las interacciones
moleculares, alternativamente uno puede modelar estas interacciones a tomar en
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cuenta la variacion de la energia libre como funcion dd tensor de orden Q. En una
suspension de particulas esferocilindricas un tensor de orden Q aparece como una
nueva variable termodinamica [3,4], este tensor de orden determina € orden

orientacional de las moléculas y esta en funcion de los vectores unitarios §, &, delos
esferocilindros, i y j respectivamente, que estan a lo largo del ge de simetriay de su
centro de masa, particularmente en una fase isotrdpica y en ausencia de algin campo

externo Q es cero, en las fases esmécticay nematica son diferentes de cero, y parala
fase sdlida Q se aproxima a un tensor unitario.

Para estudiar tedricamente estos sistemas, en la relacion de Gibbs para un sistema de
particulas isotrOpicas se considera una nueva variable termodnamica en funcion del

tensor de orden, a tomar en cuenta esta relacién permite que cambios en la entropia
del sistema sean debidos a los cambios en e tensor de orden.

Reacion de Gibbs parala produccion de entropia.

Ladiferencial total de entropia se obtiene con base en la siguiente relacion de Gibbs:
Tdsy =dUy - mdr - mgdr g - w:dQ.

T es la temperatura del sistema, s=r s es la densdad de entropia, Uv=r U es la

densidad de energiainterna, r esladensidad de nimero de particulas del solvente, r ¢

es la densidad de nimero de particulas suspendidas, my m esd potencia quimico del

solvente y de las particulas suspendidas respectivamente, W es una variable

conjugada a Q con la entropia W = - Tgé%g, gue aternativamente uno puede tomar
elQg
larelacion paralaenergialibre [5], - significala doble contraccion.

Los esferocilindros en suspension poseen una posicion y un orden orientaciondl,
cuando € sistema pasa de la fase isotrOpica ala fase neréticay de lafase nematicaa
la esméctica hasta la fase sdlida y viceversa, la posicion y e orden orientaciona

cambian debido d movimiento y a desplazamiento de las moléculas [4], € orden

orientacional esta en funcién ddl tensor de orden Q ddl sistema dado por la siguiente
relacion:

|6

a3
= _é.é.-__
Q jgz J

b—‘mo

1
N i ' 20
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N es e nimero de esferocilindros, €; y &; son los vectores unitarios de orientacion

de los esferocilindros i y j respectivamente e | es € tensor unitario. Cambiosen €
parametro de orden Q permiten ocasionar cambios en la entropia del sistema.

De Gennes [3,4] determina una expresion para la densidad de energia libre, esta
expresion se obtiene de un desarrollo en serie de Taylor en Q, la Unica limitante es

gue se deben determinar los valores de las constantes A(T, r, r ), B(T, r,ry) y de
C(T, r,r), snembargo, parala densdad de energialibre y la entropia del sistema se
puede proponer un potencia de interaccion @ cual puede estar en funcion de los
vectores unitarios de orientacion de dos esferocilindros €y &,y del vector director

gue une los dos centros de masa f, tal y como lo propone Zewdie [6]. Parafines de
este trabgjo nos limitaramos solamente a cdculo de la produccion de entropia en
funcién del tensor de arden Q a partir de larelacion de Gibbs.

Produccion de entropia

La produccion de entropia de un sistema de particulas esferocilindricas en suspension
se puede determinar utilizando las ecuaciones de balance, y tomando en
consideracion la expreson de Gibbs con la aparicion del termino termodinamico
adicional debido a tensor de orden Q, € procedimiento para € clculo de la
produccién de entropia es e mismo que sigue Groot y Mazur de la rdacién de la

produccién de entropia por unidad de tiempo y de volumen[7], € origen de S (r,t)

) r (r,t)ds(r’t)

dt

=s(r,t)- N- Js(r,t)

Haciendo uso de la relacién de equilibrio loca de Gibbs propuesta, de la ecuacion de
dr i (r, t)

dt

=-r; (n )% v(r.t), y de la expresion de balance de

continuidad de la masa:

energia interna 1 (r.1) 2R Jq(r,t)- P':fv(r.t), la variacion de entropia por
it

unidad de tiempo es:

%Z%e N-Jq(r,t) PV:NV(I',t)_ 2 n?l’_(r,t)N-v(r,t)-T 1 d_QH

r.(rt) ) rt)

1 i rir,t dta

@D D>
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Js(r,t) es d flujo de cdor Jq(r,t) dividido por la temperatura absoluta del sistema
T(r,t). Al utilizar esta definicion en la dltima expresion y multiplicando el resuiltado
por r. (r, t) se obtiene laformade s (r : t) y por ende la produccién de entropia como

funcién de la posicion y dd tiempo. Puesto que los flujos tienen orden tensoria
diferente, se requiere una expresion en funcién del par de flujos fuerzas, de ta

0
manera que se define el tensor de presionesviscoso P' = p'1 + PY (P esd tensor de
presiones viscoso sin traza, presion con friccion) y € gradiente de velocidades

0 0

fv==R-v+Rv (Nv esd tensor gradiente de velocidades sin traza), a hacer uso de

w -

todo éstos encontramos que € valor de S (r,t) esta dado de la siguiente forma:

3,(rt)- NT(r ) P:Nv e P 2 m 6. w dQ
TRV v M oy o ARy e

Paa € caso paticular en que tenemos un sistema isotérmico y un flujo
incompresible, NT =0 y Nv=0, por lo tanto la producdén de entropia como
funcion de laposicidn y del tiempo es:

00
T(r’t)s (r!t):' |_DZNT/- W:C(Ij_?

Condlugones

Como los flujos dependen linemente de las fuerzas en la relacion de la produccién
de entropia, los coeficientes de transporte de los flujos fuerzas se pueden definir
fenomenologicamente. Se puede observar en esta misma relacién que cuando la
variable conjugadaa Q es cero, se tiene un fluido newtoniano, en donde & tensor de
presiones viscoso se relaciona con e gradiente de velocidades por la ley de Newton
delavelocidad y cuando Q es diferente de cero setiene un fluido no newtoniano, esta
expresién ha sido estudiada por Rubi [5] para € caso particular de un fluido e ongado
estacionario y un fluido elongado oscilatorio.

Para determinar la produccién de entropia de particulas esferocilindricas en
suspension, se debe de determinar la densidad de energialibre del sisema. De Gennes
[3,4] encuentra una expresiéon para la densidad de energia libre, 1a Unica limitante de
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este enfoque es que se deben de determinar los vabores de las constantes A(T, r, r ),
B(T, r,rs)ydeC(T, r,rs). Unamanerainteresante de comparar este resultado con
otros es mediante la determinacion de la densidad de energia libre tomando en cuenta
las interacciones. Para esto se puede tomar un potencia de interaccién en funcién de

los vectores unitarios de orientacion de los dos esferocilindros €,y €,y del vector

director que une los dos centros de masa f, como lo propone Zewdie [6]. Este
calculo actualmente se encuentra en proceso.
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24. Respuesta Optica de magnetoexcitones en un pozo
cuantico doble

B. Flores Desirena
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Resumen
Se calcula la reflexion (R) magnetoexcitonica (ME) para un pozo cuantico doble (PCD) semi-
conductor. El problema se resuelve utilizando el formalismo de Stahl, e cual acopla la ampli-
tud de onda coherente electréon-hueco y los campos el ectromagnéticos. Estudiamos el efecto
del ancho de labarreray el ancho delos pozos sobrelaR ME.

MEs en PCDs han sido estudiados tanto tedrica[1,2] como experimentalmente[3,4]. A
diferencia de un pozo simple, e PCD presenta una mayor riqueza en sus espectros
Opticos. Las propiedades Opticas se determinan a tavés de dos métodos, a saber,
proponiendo una funcion de onda variaciona para € hamiltoniano efectivo[1], o bien,
desarrollando la funcién de onda eectron-hueco en términos de una basg[2]. El
segundo método requiere que la energia de interaccion Coulombiana sea pequefia en
comparacion con la separacion entre los niveles de Landau y con los niveles de
confinamiento de la heteroestructura. Los niveles energéticos de los PCDs
experimentalmente son estudiados a través de fotoluminiscencia(FL); en[3] por
gemplo, se muestra para un PCD de InGa;,AgGaAs la evolucidn del espectro de
FL-ME para campos magnéticos(B) =14T. La influencia de un campo eéctrico
estético perpendicular @ PCD sobre la FL-ME se reporta en la T referencia de[4]
paraB =16T.

El PCD semiconductor estudiado consiste de: capa superficial (de longitud Lg) /
PC1(Ly) / barrera(Ly) / PC2(L,) / capacolchén(L,), € cual ocupalaregion0< z< L
(L=?L;,i = swi,....c), d vacio ocupalasregionesz< Oy z> L. Laecuacion parala
amplitud de onda coherente interbanda (en & formalismo de Stahl) esta dada por:

[H - aw +in)]Y(F ,R) =M (7 E(R), Q)
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donde E(R) es el campo electromagnético de frecuencia w, M (F) es la matriz de

transicion dipolar interbanda, n la frecuencia fenomenoldgica de amortiguamiento

debida a la dispersion por fonones o aimperfeccionesdelared, F = (F,- T, = (F, 2))

y R son € vector relativo y del centro de masa dd ME respectivamente, €

hamiltoniano H de dos bandas puede escribirse a su vez como:
H=E+H,+H,+ H,; +U sendoE; & gap interbanday,

hZ ﬂz

T2m, 122

aqui m, V; son lamasa efectiva 'y potencial de confinamiento en z parael eectron (j

= @ y hueco (j = h) respectivamente. El hamiltoniano bidimensional H,p del éectron

y e hueco bgo la accion dd campo magnético B (de potencia vectoria

+V(z), i=eh, @

A==B r es

N

1
ZAL

oo = 5 (TR +eAV +o (R, +A)Y. (@

Aqui, se ha considerado la banda de conduccion isotrépicay m,, es la masa del
hueco paralelad plano del PCD. Finalmente, € potencid

e’ 1
- X
4pe0es \/I’ 2 + 22
toma en cuenta la atraccion Coulombiana ordinaria, donde e, es la constante
dieléctrica de baja frecuencia.

4

La amplitud de onda coherente y & campo eectromagnético E(R) también cumplen
la ecuacion de onda de Maxwell
2

L. w2 - - w? . .
[Ne" Ng™ -ey C—Z]E(R) = o’ P(R) ©
y se relacionan a través de la polarizacion: P(R)=2¢M (7 )Y ¢ R)d°r ; e, esla
constante dieléctrica de ata frecuenciay c es la velocidad de laluz en € vacio. Para
resolver € sistema de ecuaciones (1)-(5) utilizé € modeo de capa[5] para la matriz
de transicion dipolar interbanda
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() =Mad @0 ©)

201 ©
Para la solucion del problema, Y y E son expandidos en |a base ortogonal formada
por los productos de las eigenfunciones de los hamiltonianos (2) y (3). Lainteraccidn
Coulombiana (J) aporta términos no diagonales a hamiltoniano H, lo cual hace
necesario considerar un rimero “suficiente” de funciones base. Para la solucién del
sistema de ecuaciones diferencidles se consideran las condiciones de frontera

Maxwelianas para los campos electromagnéticos y la anulacion de Y en las fronteras
z=0y z=L (condicién de no escape), obteniéndose de esta solucion laR ME.

En & cdculo de la R ME a incidencia norma y para propésitos de comparacion he
utilizado & PCD de GaAs/Al,Ga;,As (x=0.3) con pardmetros (1° ref. dg[2]): Le=L,
=50nm, Lwi=Lw>=10nm; & gap de las bandas utilizado es Eg=1.52+1.36x+0.22),
con un 60% para la banda de conduccién y 40% para la banda de valencia de la
diferencia de gaps. Consideré también m,=0.067m (m eslamasalibre del electron),
mM~=0.45m,, Mm,=0.1m,, y &= &=12.5, n= 0.132meV, y B = 10T en direccion
positiva del ge z. Se desprecié la diferencia de masas y constantes diel éctricas entre
barreras y pozos. Para este confinamiento en la direccion z existen cinco niveles para
el dectron y diez niveles para € hueco. Por motivos de rapidez en € cédculo he

utilizado en el desarrollode Y y E (nicamente tres niveles de Landau (n = 3) y tres
niveles para e eectrén (le = 3e) y e hueco (jhh = 3hh), lo cua involucra un error en
la posicion de las resonancias de menos de 5 meV.

En la Figura 1 se muedtra la evolucion de la R ME como funcién del ancho de la
barrera. Las resonancias van desde aquellas de pozos cercanos en donde la separacion
entre niveles de Landau es apenas mas pequefia que la separacion entre niveles debido
a confinamiento en z, hasta el caso donde las pozos son débilmente interactuantes; en
el caso limite de Ly grande, los niveles n,1e-1hh y n,2e-2hh se unen. Se observaen la
figura para L,@nm y energia @.57€V que € nive 0,1e-3hh (prohibido) logra
manifestarse, sin embargo, con un niimero mayor de términos en € desarrollo, dla
desaparece. La Ultima resonancia (localizada arriba de 1.64€V) corresponde a nivel
0,3e-3hh y tiene un comportamiento diferente d resto de las paregjas de resonancias.
Un resultado para la absorcion ME semejante a de la figura 1 es reportado en la £
ref. def2]. La correlacion con e ancho de los pozos L,(Ly=Luz), manteniendo e
grosor de la barrera fija, puede entenderse meor s se sigue sblo una de las
resonancias, por gemplo, ladel estado base; s L,=0, la R muestra una resonancia del
ME tridimensiona correspondiente a volumen de Al,Ga,,As; paraL,! 0 € ME esta4
localizado en d interior de los pozos y dcanza su valor maximo de energia cuando
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tiene su carécter bidimensional maximo; en d Ultimo caso, para L, “grande’, e ME
nuevamente tiende a ser tridimensional, pero ahoraen un volumen de GaAs.

T G e o | T
I “llz!= 02,2 122 2,2',2 3,2,2—

)
3

L (nm)

St
N

0 011 11 Va2.1,1) 3,11
1.54 1.96 1.58 1.60 162 1.64 1.66
Frecuencia(eV)

Figura 1. Evolucion de lareflexion ME aincidencia normal paraun PCD con pardmetros:
L&Le=50nm, Ly; = Ly =10nmy B = 10T. Cada curva corresponde a diferentes grosores de la
barrera

En resumen, se ha caculado tedricamente la R ME (utilizando € formalismo de
Stahl) para un PCD semiconductor. Especificamente, se ha estudiado la relacién entre
laR ME 'y & ancho de la barrera o € ancho de los pozos.
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25. Crecimiento por DBQ y caracterizacion de
pdiculas de CdSe con Cd/Se<1
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Resumen
El selenuro de cadmio (CdSe), debido a su ancho de banda prohibida, es un semiconductor
importante como material base en la fabricacién de celdas ©lares. Se fabricaron peliculas
delgadas de CdSe por el método de deposicion en bafio quimico (DBQ). Las peliculas obteni-
das son policristalinas, y se observa que el control en las condiciones experimentales permite
el mejoramiento de la calidad morfol6gica, es decir, disminuye la cantidad y tamafio de defec-
tos sobre la superficie. Ademés se observa reproducibilidad en la razén atémica (Cd/Se), la

cual presenta exceso de selenio.

I ntroduccion

El selenuro de cadmio (CdSe) por su energia prohibida’ a temperatura ambiente (Eg=
1.74 eV), es interesante como materia base en la fabricacion de dispositivos
optoelectronicos tales como celdas solares®® Es conocido que las propiedades
electronicas y optoelectronicas del CdSe dependen fuertemente de la razon atémica
(Cd/Se)*® Ad, d méodo de deposicion en bafio quimico (DBQ) permite, de
principio, obtener peliculas de CdSe con razones controladas. Sin embargo, esto no
es obvio ya que se requiere un riguroso control de los pardmetros de crecimiento tales
como: temperatura de depdsito, concentraciones de los compuestos, velocidad de
agitacion y pH. En este método de crecimiento laformacion de CdSe se llevaa cabo
por la descomposicion de selenourea CSe(NH,), en una solucién bésica de las sdes
del cation correspondiente.’

El objetivo de este trabgo es € de obtener condiciones experimentales adecuadas
para crecer peliculas de CdSe reproducibles (Cd/Se = constante).
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Desarrollo experimental

En un reporte anterior’ se observd que la temperatura juega un papel primordia end
control de la razén Cd/Se, para controlar a ésta, se implemento un sistema basado en
un bafio “Maria’, € cua produjo buenos resultados. El bafio funciona como un foco
caorifico, manteniendo asi estable la temperatura de crecimiento (figura 1). Se crecen
una serie de peliculas de CdSe utilizando concentraciones molares constantes’ de
cloruro de cadmio (CdCl>), hidroxido de sodio (NaOH), nitrato de amonio (NHsNOs)
y selenourea. Estas se depositaron durante 90 minutos sobre porta-objetos de vidrio,

TNFCM-V

las condiciones experimentales utilizadas se presentan en detale en latablal.

Volumen de| Velocidad de agita | Temperatura de
Muestra CdcCl, (ml) cion (v/seg) depdsito (°C) PH
ME962 6 1.00 45-61 7.7
CdSe-1 6 1.00 47-49 7.7
CdSe-2 6 1.00 45-495 7.7
CdSe-3 6 1.00 46-48 7.7
CdSe-4 6 1.00 45-50 7.7

Tabla 1. Condiciones experimentales para el crecimiento de peliculas deCdSe

Figura 1. Dispositivo Experimental.
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Resultadosy discusén

Para la caracterizacion morfoldgica de las pdiculas de CdSe se empled un
microscaopio dectrénico de barrido (SEM) marca JEOL modelo JSM-5400 LV. Enla
figura 2, se compara la microfotografia de la muestra ME962, crecida con rampa de
temperatura de 16 ° C durante su depdsito con la muestra CdSe-1 crecida con sblo 2
°C de rampa (tabla 1). En el fondo de ambas imégenes, se puede observar que las
muestras son policristainas y relativamente uniformes. En las dos péliculas se tienen
defectos que forman parte de ellas 0 que estén superpuestos, como grandes granos
con forma de coliflor y aglomerados, respectivamente. Comparando € tamafio de
defectos en las muestras ME962 y CdSe-1, se obtiene que ha disminuido de 3 a 1.5
mm y lo més importante, la densidad de defectos superficiales disminuye en la
pelicula con menor rampa de temperatura, esto indica que se ha mejorado la calidad
morfologica de las peliculas, como resultado del control en la temperatura de

depdsito.

Figura 2. Microfotografias de peliculas de CdSecrecidas por DBQ.

El andlisis quimico cuantitativo por EDS se obtuvo con una microsonda acoplada al
SEM. En la figura 3 nuevamente se hace una comparacion de los espectros de
emision de rayos X de las muestras ME962 y CdSe-1. Se observa la presenciade las
lineas de los dementos Cd, Se, Si, C, O y Na. La presenciade las lineas asociadas al
Si, C, Oy Na, tienen su origen en € substrato (vidrio). Se observa también, que la
intensidad relativa respecto a la ded S de las lineas de Se y Cd las cuales
corresponden propiamente a la pelicula, es mayor para la muestra ME962 comparada
con la muestra CdSe-1, esto quiere decir que en € segundo espectro es mayor la
cantidad de electrones que atraviesan la pelicula para excitar a sustrato, es cecir, €
espesor de la pelicula es menor cuando se tiene control sobre la emperatura de
depdsito, ya que la razén de crecimiento disminuyé de 2.26 a 1.82 nnv/min, lo cud
indica que la produccion de ambos iones en solucion es menor. Ademés, en este caso
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como se vera a continuacion, es menor la concentracion de iones Cd™. El espesor
disminuye de 200 a 160 nm, respectivamente.

Con d andlisis cuartitativo, se obtuvo la razén atdmica (Cd/Se) de cada una de las
peliculas (tabla I1). Se observa que la razon para la serie de peliculas, practicamente
no varia cuando la rampa de temperatura es menor y las peliculas presentan un
exceso de iones Se. Comparando éstas con la muestra ME962, la cua fue crecida
con una mayor rampa, se observa que la rampa pequefia (muestra CdSe-1) regulala
formacién de iones cadmio produciendo bgja concentracion de éstos. Aun cuando se
emplearon las mismas concentraciones de |os reactivos para ambas se puede ver que
a aumentar la temperatura durante & crecimiento de las peliculas’ se ve favorecida,
no solo la disociacién del Cd(OH), y sdlenourea, sino tamhién la dd ion complgo
tetraamin cadmio Cd(NHs),", lo que incrementa en mayor concentracion la
produccion de iones Cd™ y por lo tanto las peliculas presenten exceso de cadmio
(tablall), ademas de mayor espesor de pelicula.

|

|' ME%62 1 A CdSe-1
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|
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Figura 3. Espectros de emision de rayos X de CdSe.

Muestra Razén Cd/Se
ME962 110
CdSe-1 0.79
CdSe-2 0.77
CdSe-3 0.78
CdSe-4 0.79

Tabla2. Resultados de razn atdmicade CdSe por el mtodo DBQ
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Condlusones

El control de la temperatura de depdésito mejora la cadidad morfolégica de las
peliculas reduciendo la concentracion de defectos, disminuye la velocidad de
crecimiento, la produccion de iones sdenio se ve favorecida y permite resultados
reproducibles de razén atdmica.
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Resumen

Investigamos la adsorcion de ClI, Cl, y HCl sobre la superficie Ge(001)-c(2x4) mediante
célculos de primeros principios de la energia total. Estudiamos primero la adsorcion del Cl
atémico considerando dos geometrias diferentes. La configuracion mas estable se obtiene
cuando el Cl ocupa la posicion en la direccién del enlace suelto del Ge. La adsorcién de Cl,
como nolécula no es energéticamente favorable. Sin embargo, a disociarse la molécula, los
atomos de Cl pueden adsorberse sobre los &omos de Ge del mismo dimero. Resultados
similares se obtuvieron para la adsorcion de HCI sobre Ge. La molécula se disociaen H y O
y se adsorbe sobre los atomos del dimero de Ge formando una estructura estable.

La adsorcion de ciertas moléculas sobre superficies semiconductoras tiene una
considerable importancia principdmente por la aplicacion de estos materides en
dispositivos gtoel ectrénicos. Como las dimensiones de los dispositivos cada vez son
més pequefias, ha llegado a tener una gran importancia el control de la adsorcion de
una monocapa y submonocapas de las moléculas para € mejor entendimiento de la
geometria atdmica en equilibrio. Las interacciones de haldgenos con la superficie
Si(001) han sido extensamente estudiadas principalmente porque la limpieza con
sustancias quimicas es un proceso importante en la fabricacion de dispositivo
semiconductores. Se ha observado que & haldgeno molecular se disocia y forma
fuertes enlaces con los enlaces sueltos del silicio. Dicha adsorcidn quimica conserva
la reconstruccion 2x1 asociada con la dimerizacion ddl silicio®.

Los gases de H.S adsorbidos sobre Si y Ge se han estudiado med ante espectroscopia
dectrénica Auger (AES) y espectroscopia foténica (UPS). Se ha encontrado que a
bajas temperauras, la adsorcion de H,S sobre las superficies(110) de los compuestos
[11-1V se produce cuando la molécula se disocia en las subunidades SHy H. Se han
hecho estudios de primeros principios para investigar la geometria atdémica en
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equilibrio, estados electrénicos y enlaces de la molécula de H,S sobre las superficies
de Ge(001) y Si(001) ° Se ha considerado tanto la adsorcion de las subunidades
(SH) y H' resultantes de la disociacion parcial de la molécula sobre € dimero de
Ge(001)2x1 y Si(001)2x1 como la adsorcion de las subunidades Sy 2H que resultan
de la disociacion completa de la molécula. Los resultados muestran que la estructura
correspondiente a la molécula completamente disociada es energéicamente méas
favorable comparada con la geometria de la molécula parcialmente disociada.

Para investigar la adsorcién de Cl, Cl, y HCI sobre Ge(001) realizamos célculos de
energia total mediante € esquema de Car y Parrinello® de primeros principios usando
la aproximacion de densidad loca (LDA). En este esquema, para optimizar la
estructura atébmica de la superficie se combina la dinamica electrénica e iénica y se
aplica  méodo ddl descenso mas répdo. La supeficie se describe empleando €

método de la supercelda. Cada supercelda se forma de cinco capas atdmicas, y cada
capa contiene 16 aomos de Ge. En la capa superior de la estructura sin reconstruir, se
colocan Cl, Cl, y HCl en diferentes configuraciones posibles. Para smular €
volumen, los aomos de Ge de la capa inferior se saturan con aomos de H. La
interaccion dectron-ion se describe mediante pseudopotenciales no locaes que
conservan la normay tratados de acuerdo a esquema de Klenman-Bylander *. Las
eigenfunciones se expanden en ondas planas con una energia corte de 10 Ry.

Hemos iniciado los estudios considerando la adsorcion de Cl atdmico en dos arreglos

diferentes. En € primero caso, se colocaron dos cloros sobre dos Ge que ocupan las
posiciones verticdles mas dtas de dos dimeros no vecinos. La optimizacion
estructural se obtiene cuando los &omos de Cl se unen con los &omos de Ge en la
direccion de los enlaces sudltos. La segunda configuracion se obtiene cuando se
acomodan dos Cl sobre dos dimeras no vecinos. La estructura relajada es aquella con
los dimeros de Ge rotos y unidos a Cl que ocupa la posicién vertical mas alta de un
trimero. Se encontré que la configuracién més estable corresponde a primer caso.

La adsorcion de Cl, se investigd en dos geometrias posibles con la molécula
disociada. En un caso se colocaron los &omos de Cl sobre los dos Ge de un dimero.
La edtructura relgjada se obtiene cuando los é&omos de Cl se unen a los Ge en la
direccion de los enlaces sueltos. La segunda configuracion se logré con los atomos de
Cl sobre un atomo de Ge de un dimero. En este caso € dimero se rompe, los Cl se
unen a Ge en la direccién de los enlaces sugltos y  se encuentran muy cerca de la
mitad de la separacion de los Ge de la segunda capa. El otro aiomo de Ge queda
enlazado solo ados Ge. La adsorcion de los &omos de Cl sobre los dos &omos del
dimero produce la estructura atémica mas estable. Resultados similares se han
reportado parala adsorcion de Cl, sobre Si(001)°.
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Por dltimo consideramos la adsorcion de HCI, en un caso como moléculay en otro

cuando ésta tiene los enlaces rotos. La molécula de HCI no se adsorbe quimicamente,
es decir, no forma enlaces con Ge (fisiadsorcion). Sin embargo es posible la
formacion de un estado metaestable. La molécula se orienta en la direccion de los
dimeros sobre la superficie. HCI con los enlaces rotos se puede adsorber en diferentes
estructuras. Una posibilidad de adsorcién es aquellaen laque los domosde H y Cl se
unen a los dos Ge de un dimero en la direccion de los enlaces sueltos. Por otro lado,

H y Cl se pueden adsorber en dos Ge que ocupan las posiciones verticales mas atas
de dos dimeros adyacentes. Una tercera configuracion posible es aguella en la que €

H se coloca sobre un Ge de un dimero mientras que € Cl sobre un dimero adyacente
a primero produciendo rompimiento del dimero. Hemos encontrado que la
configuracién mas estable en la adsorcion de HCI sobre Ge(001) es para cuando HCI

se une a dos Ge de un dimero @ la direccion de los enlaces sueltos. Los demés
procesos de adsorcion producen estados metaestabl es.

Para concluir, en este trabajo hemos investigado la adsorcion de Cl, Cl, y HCI sobre
la superficie Ge(001)-c(2x4) mediante calculos de primeros principios de la energia
tota. De las diferentes posibilidades consideradas, hemos encontrado que la
estructura atomica més estable es para la adsorcion de Cl, con los &omos unidos alos
Ge de un dimero en la direccién de los enlaces sudltos.
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Resumen
Como parte de la evaluacién del riesgo a la salud debido a la inhalacion de radén y sus pro-
ductos de decaimiento, las concentraciones de radon son medidas en interiores y exteriores en
casas habitadas en el estado de Zacatecas. Estas mediciones se realizan en | as cabeceras muni-

cipales en colaboracion con el IMSS 'y la SSZ, utilizando el método pasivo de trazas nucleares
en solidos. El detector utilizado es la pelicula LR 115 tipo 2, colocado en un contenedor abier-
to. En la lectura del detector se emplea un procedimiento de ataque quimico y un sistema de
conteo semiautomético por chispeo eléctrico. En este trabajo se describe el disefio del monito-
reo que se ha realizado desde Julio de 2001, asi como la operacién y cdibracién del equipo
necesarios para estimar la dosimetria debida a radén. Se consideran algunos parametros geo-

|6gicos de Zacatecas, parala ubicacion de las regiones con diferentes caracteristicas donde se
realizan las mediciones

I ntroduccion

La radiacion natura proveniente del  radén ¢%*Rn) y sus productos de decaimiento
representan la fuente principa de exposicion a la radiacion ionizante para la
poblacion en general (Merrill and Akbar-Khanzadeh, 1998; Franco-Marina et a
2001). Si d raddn presente en d aire es inhdado, puede causar un riesgo significante
a la salud, debido a que la vida media de sus descendientes es relativamente cortay a
la alta transferencia de energia linea de las particulas dfa (Ahamad et a 1998). El
radon tiende a acumularse en lugares cerrados y cuando |as concentraciones alcanzan
niveles dtos, la probabilidad de ocurrencia del principa riesgo, cancer pulmonar, se
incrementa significantemente (Singh et al 1999). Por esta razon, se han redizado
programas de monitoreo ambiental de radén debido a la necesidad de confirmar la
relacion entre la exposicion a radon y € cancer pulmonar (Andersen et a 2001).
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Como resultado de esto, en varios paises se han realizado mediciones y establecido la
distribucién nacional completa de raddén en areas cerradas, considerando que su
conocimiento es una parte importante para evaluar e dafio ala salud asociado con €
2’Rn (Espinoza et a 1999).

Con € fin de la evaduar € riesgo a la salud por d radén y sus productos de
decaimiento en Zacatecas, se tiene programado estimar una distribucion de los niveles
de raddn presentes en €l ambiente en diferentes zonas. El  objetivo de este trabajo es
presentar la metodol ogia de monitoreo de raddn en el estado de Zacateces.

El raddny su origen

El raddn es un gas radioactivo emisor de particulas afa que se encuentra presente en
la atmésfera La dosimetria de **’Rn es importante debido a su vida media
relativametente larga (3.8 dias), este tiempo es suficiente para que atraviese distancias
relativamente largas en los diferentes medios donde se encuentre antes de decaer
(Ahamad et a 1998) a sus productos de decaimiento que son dos isitopos del polonio
(*™Po y **®Po). El **Rn proviene dd decamiento dd radio (*°Ra), & cud es
producto de decaimiento del uranio ¢*°U) (Jamil et a 1997); estos elementos estén
presentes en todos los suelos, agua y rocas (Jamil et a 1997; Ayote et d 1998),
aungue sus concentraciones varian con sitios especificos y materiales geoldgicos
(Singh et a 1999).

Las principales fuentes de radén en interiores son los materiales de construccion,
contenido de materiales procesados (como cementos, cerdmicas, tabiques, etc.),
fuentes de agua, ductos de energia, y e suelo que se encuentra bajo la construccion
de una casa (Segovia et a 1994). La razdén de produccion de radon en las
construcciones depende ddl contenido de radio en € subsuelo, los materiaes usados
en la construccion, y la porosidad y densidad del materid de las paredes. Los otros
factores que afectan la concentracion de raddn dentro de | as casas son las condiciones
metereol Ogicas (Rowe et a 2002) y la estructura de la construccién (Miles, 1998). Por
eso, € disefio de una casa, & sistema de ventilacion, € sistema de calefaccion, las
condiciones sanitarias, etc., juegan un rol importante en la acumulacion de radon
dentro de todo tipo de construccién (Ahamad et d 1998).
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LatécnicaSSNTD

La mgor manera de conocer los niveles de radon es haciendo mediciones
directamente de su concentracion y existen muchas técnicas para conocer 10s niveles
presentes (Jamil et d 1997). El uso de peiculas plésticas para estudios de
concentraciones de raddn en interiores ha sido bien establecido, desarrollando muchos
tipos de dosimetros desde que € méodo fue considerado adecuado para td fin
(George 1996; Jonson, 1999; Amgarou et a 2001). Esta técnica, conocida por
SSNTD (Solid State Nuclear Track Detectors) como método pasivo, da la posibilidad
de redlizar una gran cantidad de mediciones de manera simultanea (Nikolaev and llic,
1999) debido a su reproducibilidad, bajo costo y facil operacion (Jamil et a 1997).

La principa caracteristica de estos detectores plésticos es que cada particula alfa que
incide produce un dafio a nivel microscopico € cud puede ser ampliado mediante un
atague quimico. A este dafio producido se le conoce como traza nuclear y reflgala
carga, masa y energia relativa de la particula que la produjo. Después del ataque
guimico las trazas grabadas en €l material pueden ser observadas en un microscopio
Optico 0 en sistemas de conteo por medio de chigpeo déctrico (Husaini et d 2002;
Khan et a 2002). Para mediciones de radon se puede usar cualquier detector sensible
a particulas afa, los detectores més usados son nitrato de celulosa (LR-115y DNC) y
policarbonato (Makrofol E y CR-39) (Nikolaev and llic, 1999).

Existe una gran variedad de dosimetros basados en & uso de SSNTD. El dosimetro
més usado en mediciones de radon consiste en una camara cerrada con un filtro
permesble para radon pero no para la humedad (Nikolaev and llic, 2999; Franco
Marina et a 2001). Para € uso de dosimetros pasivos es necesario determinar los
factores de intercalibracion en mediciones de concentracién de radon (Gericke et al
1999) y en dficiencia relativa de deteccion (Jamil et a 1997; Marocco and
Bochicchio, 2001).

Geologia de Zacatecas

Las localidades propuestas para muestreo de radon en e estado de Zacatecas son:

Zacatecas, Ojocdiente, Fresnillo, Rio Grande, Jdpa, Tldtenengo y Concepcion del

Oro. El suelo de estas localidades estd compuesta principalmente por riolitas, de las
que Concepcion del Oro, Rio Grande, Fresnillo, Zacatecas, Ojocaliente corresponden
a zonas mineralizadas.
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M etodologia del monitoreo

Para e monitoreo de raddn en interiores de casas habitadas se utilizan detectores
pasivos de trazas nucleares. Para este fin se cuenta con la colaboracién de la
Secretaria de Salud de Zacatecas (SSZ) y de € Instituto Mexicano del Seguro Socid
(IMSS). Con este muestreo se pretende cubrir especialmente las 7 cabeceras
municipaes del estado con mayor actividad minera y lugares donde se presentan
minerales afines a uranio.

Monitoreo por parte de SSZ

Por parte de la SSZ se han elegido 56 poblaciones distribuidas en las 7 cabeceras
municipal es mencionadas anteriormente. Para cada poblacién se eligieron 4 casas en
las que se coloca un detector en € interior y otro en e exterior durante 3 meses.

Monitoreo por parte del IMSS

Por parte del IMSS se han degido 144 poblaciones distribuidas en las cabeceras
mencionadas. En cada poblacion se coloca sdlo un detector durante tres meses.

En ambos programas, organizados de manera independiente, se capacita a las
personas involucradas en € muestreo. La capacitacion consiste en informar a cerca
del raddn, su riesgo por inhaacién, prevencion y € uso de detectores de radon.

Para los duefios de las casas, se les otorgan folletos que contienen informacion del

radon y del detector que tendran durante tres meses. Cuando se coloca el detector se
debe llenar una encuesta a cerca de las caracteristicas de construccion de la casay
colocacion de |os detectores.

Materialesy tratamiento de detectores

La concentracion de radon es monitoreada utilizando detectores de estado sdlido,

pelicula LR-115 tipo 2, cortado en piezas de 6 cnt y colocados en recipientes con

capacidad de 355ml (Segovia et a 1994). El recipiente fue cubierto con un filtro que
permite e paso del raddn y no de sus descendientes ni de la humedad (Franco-Marina
et a 2001)

Para el gravado de las trazas se usa una solucion en la que e materid de la pelicula es
desgastada superficialmente. La solucién de grabado es preparada con NaOH a 2.5
normal. Para € conteo de las trazas grabadas se utiliza un sistema de conteo
semiautomético basado en chispeo e éctrico.
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Calibracion

La cdibracién ddl sstema utilizado en la estimacion de la dosimetria es una parte
fundamental. La calibracion se llevaa cabo para @ espesor y la actividad.

Calibracion en espesor

Las trazas no se forman a una misma profundidad, por esta razén es necesario
conocer cua es € espesor idedl a que sevaahacer €l gravado y a cual tendremos la
mejor eficiencia de deteccion. Cuando se conoce e espesor ideal se puede conocer €
tiempo y temperatura de revelado a cual se hara el gravado de las trazas.

Calibracion en actividad
Consiste en obtener la relacion que existe entre e nimero de trazas por &rea contrala
actividad ala cua seirradio, con este paso se obtiene una referencia de actividad en

el material detector usado. La segunda parte consiste en encontrar la proporcion entre
la actividad dentro del recipientey fueradel 4.

Tratamiento delos datos

El primer paso en € tratamiento de los datos es encontrar |a dosimetria adecuada para
el sistema de deteccion usado, esto es, a qué actividad corresponde e nimero de
trazas encontradas por unidad de volumen. A los datos obtenidos se les dara un
tratamiento estadistico con € fin de redizar una digtribucion de frecuencias de
actividad. Findmente hacer un mapa que ilustre los niveles encontrados en cada
cabecera municipal, lugares donde se rediz6 € monitoreo y una correlacion entre los
niveles de radon y los materiales de construccion de cada casa monitoreda, asi como
también su posible impacto en la salud.

Resultados

En las Figuras 1,2 y 3 se muestran los materiales més usados en la construccidn de las
casas que fueron monitoreadas en la primera siembra por parte de SSZ.

Puede notarse que los materiales de construccion mas usados en las construcciones
son el cemento y el ladrillo, por lo tanto se espera hacer una correlacién importante

con los niveles de radén.
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En la Figura 4 se muestra la curva de espesor contra nimero de trazas presentes en
el material, esta curva es necesaria para la calibracién en espesor de los detectores
de estado solido.
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Figura4. Curvaespesor contranimero de trazas
Conclusones

El conocimiento de los materiales de construccidn es importante en la correlacién de
los niveles de raddn, parala evaluacion del riesgo por lainhalacion de radon.

Por otra parte, los resultados en la curva de espesor contra niimero de trazas son solo
parciales, ya que los vaores obtenidos fueron de un nimero pequefio de muestras.
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contrato nimero 20000402005-1, a la Direccion de Regulacion Sanitaria de la SSZ y
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28. Contraparte clascadelamatriz de
probabilidades de digpers6n y funciones de onda

clasicas para billar es bidimensonales cadticos abiertos

J. A. Méndez-Bermidez y G. A. Luna-Acosta

Instituto de Fisica, Universidad Autonoma de Puebla, Apartado Postal J-48, Puebla,
72570, Puebla, México

Resumen
Se realiza un estudio clasico y cuantico de las propiedades de dispersion en el régimen balisti-
co de particulas en billares bidimensional es cadticos abiertos. Se construye la contraparte cla-
sica de la matriz de probabilidades de dispersion (MPD) |Sy para una guia de ondas de for-
ma arbitrariay se analiza al caso de una guia con caos Hamiltoniano genérico. Ademas se ex-
plicala construccion de funciones de onda clésicas utilizando un método de conteo de trayec-

torias. La buena correspondencia clésico-cuantica entre funciones de onda permite predecir la
forma (en espacio configuracional) de las funciones de onda cuanticas con un costo computa-
cional minimo. Se discuten los alcances de la construccién de MPD y funciones de onda clasi-
cas en funcién de la topol ogia de la guia de onda en consideracion.

El sstema

Consideramos una guia de ondas bidimensional que consiste en una cavidad unida a
dos terminales semi-infinitas. Para la cavidad escogemos la geometria ddl cand
ondulado [1] que sirve como modelo de microcavidades, guias de ondas cuanticas y
electromagnéticas y de cristal periddico (en su version infinita). La cavidad tiene dos
paredes, una plana (en y=0) y la otra modulada por una funcién coseno: y(x)=d +a
[1-cos(2px/L)]; d es el ancho de la cavidad, a eslaamplitud de deformaciony L esla
longitud de la cavidad. Ver Figura 1.

Al variar los vaores de lo parametros de la cavidad, la dindmica de una particula en
su interior pasa de integrable a mixta y finamente a globamente cadtica En
particular para los valores (d,a,L)=(1.0,0.305,5.55) la dinamica clasica dentro de la
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cavidad es mixta, como se muestra en el mapa de Poincaré [1] de la Figura 2, donde
segraficad angulo ? que un rayo hace con lanormal ala superficie d incidir sobre la
frontera inferior de la cavidad, como funcién de x. La existencia de idas de
estabilidad rodeadas de un mar cadtico (caos mixto) son caracteriticas de sistemas
Hamiltonianos genéricos.

&)= 0+ a [1-cos2mol)|

¥ L

Figura 1. Geometria de laregion de interaccion de la guia de ondas

Figura 2. Mapa de Poincaré parad=1.0, a=0.305, y L=5.55en y=0

Descripcidn cuéntica

Para una guia de ondas bidimensional compuesta por una cavidad de forma arbitraria
conectada a dos termindes, izquierda (L) y derecha (R), las soluciones en las
terminales son

M
Y "R (% y) = A [an R expliky %)+ exp(- ik )1 F 1 (Y)
m=1

donde f (y)=(2/d) ?sin(mpy/d).
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El problema de dispersion cuéntica se describe mediante la matriz S. Esta relaciona
ondas que entran y ondas que salen de la cavidad, V*"'=SV":

a r'(-.j in @-Lg out @Rg
S= =,V '= -,V = T,
& vy bR A
t,t, r,y r’ sonlasmatrices de transmision y reflexion de tamafio MxM [2,3]. Asi, los
elementos de la matriz de probabilidades de dispersion (MPD) estan dados por |Sm
[3]. Utilizando los ementos de la matriz de transmisién t, podemos calcular la
conductancia de Landauer, definida como G:(2e/h2)SnS,Atm,n|2.

4 - &0
o
" =0

| g 5 | .
23/.-. / 253 r

a
” o 103 i ot |
- / -
o F ] ] kL] x5 L E 0 if: el i ko 432
m

g i
b

Figura 3. Matriz de probabilidades de Figura 4. Matriz de probabilidades de
dispersion (MPD) cuantica. M = 200 dispersién (MPD) clasica. M =200

Descripcion clasica

Como la engrgia dd sistema esta dada por su expresion en las terminaes
E=(h/2m)(k.>+nfp’/d®), clasicamente podemos asociar un angulo ?., entre la
componente longitudinal del momento k., y € momento total (2mE)**/h:

¢ rop U
q, =sinte—P" 4

g 2mE g

Para un nimero finito de modos M, a cada modo m le corresponde un rango de
angulos ? ?,=?+7m1. La MPD clésica se construye de la siguiente manera



Articulos en extenso 155

Introducimos un ensamble de particulas a la cavidad con diferentes posiciones
iniciales. Cada particula entra a la cavidad proveniente de la termina izquierda con
un angulo ?; (ver Figura 1) correspondiente a un cierto modo m(? %y,). Las particulas
en general chocaran varias veces con las paredes de la cavidad antes de salir de ella
por la termina izquierda (reflexion) o por la derecha (transmisién) haciendo un
angulo 2. Como cada ?r se puede asignar a un modo n (? ?,), podemos construir una
digtribucién de modos findes n para cada modo iniciad m. Dichas distribuciones nos
proporcionan la contraparte clasica de los elementos [t Y |rmaf*. De igua manera
I mal® Y P’ mdl> Se obtienen introduciendo particulas desde la terminal derecha de la
guiade ondas [3].

En las Figuras 3y 4 presentamos la MPD (|Si,|) cuénticay clésica respectivamente;
la notable correspondencia entre ambas matrices nos ha ayudado a encortrar € origen
dinamico (clasico) de estructuras que aparecen en la descripcion cuantica del sistema

[3].

1731

MM/WWWW

17 1 I I 1
2850 2800 3850 4000 4050 4100 4150

E

Figura 6. Conductanciade Landauer G como funcién de la energia para una guia de ondas con
20 modos abiertos.
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Funciones de onda cdadcas.

Para la construccion de las funciones de onda clésicas se sigue un procedimiento
smilar a utilizado en la congruccion de MPD clésicas. se introducen varios
ensambles de particulas a la guia de ondas, cada uno con angulos inicides ?; que
corresponden a cierto modo my se cuenta € numero de veces que las trayectorias
visitan cada demento de una malla que cubre a la cavidad, ver Figura 5. Al final del
conteo cada elemento de la mala tendra un peso proporciond d nimero de
trayectorias que pasaron a través de é. Finamente, comparamos un grafico de la
distribucion de pesos de los elementos de la malla con la correspondiente funcion de
onda para € modo m. En laFigura 7 se muestran tres funciones de onda junto con las
construcciones cléasicas correspondientes. La notoria correspondencia clasico-cuantica
permite utilizar a la funcién de onda clasica tanto como herramienta de andisis
dinamico, como herramienta de prediccion de su contraparte cuantica [4].

i calkalalr it o

N

A1 tOM B @ X @ 4 B 5

Figura 7. Funciones d e onda cuénticas (columnaizquierda) y clasicas (columna derecha) para
los modos 2, 4, y 10 para una guia de ondas con M=20.

Conductanda

En un gréfico de la conductancia de Landauer G como € de la Figura 6, vemos como
para ciertos vaores de energia aparecen minimos y picos muy angostos. Hemos
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descubierto que esto se debe que la funcion de onda tunela a zonas de espacio fase
clésicamente inaccesibles (presentes en sistemas con espacio fase mixto). Ya que €

tunelamiento es un efecto puramente cuantico, hemos visto que para dichas energias
no se obtiene buena correspondencia clasico-cuantica entre MPDs [3] y funciones de
onda [4]. Sn embargo tomando ventgia de este efecto hemos propuesto la
construccion de resonadores semiconductores para microlaseres atamente
direccionados [5].

Condusgones

Hemos introducido las contrapartes clésicas de la matriz de probabilidades de
dispersion y las funciones de onda. Estas cantidades sirven como herramientas de
prediccion y andisis dinamico de sus andogos cuanticos. Se observa buena
correspondencia clésico-cuantica siempre que nos situemos en energias (cuanticas)
fuera de minimos de conductancia.

La importancia de estas cantidades radica en que nos permite entender ciertos
patrones cuanticos en términos puramente clasicos. Ademas su costo computacional
esminimo.

Referencias

[1] G. A. Luna-Acosta, K. Na, L. E. Reichl y A. Krokhin, Phys. Rev. E 53, 3271 (1996),
G. A. Luna-Acosta, J. A. Méndez-Bermidez y F. M. lzrailev, Phys. Lett. A 274, 192
(2000), G. A. LunaAcosta, J. A. Méndez-Bermidez y F. M. lzrailev, Phys. Rev. E 64,
036206 (2001), y G. A. LunaAcosta, J. A. MéndezBermldez y F. M. Izrailev, Physica E
12, 267 (2002).

[2] B. Huckestein, R. Ketzmerick y C. H. Lewenkopf, Phys. Rev. Lett. 84, 5504 (2000), y
G.B. Akgucy L. E. Reichl, J. Stat. Phys. 98, 813 (2000).

[3] G. A. LunaAcosta, J. A. MéndezBermidez, P. Sebay K. N. Pichugin, Phys. Rev. E 65,
046605 (2002), y J. A. Méndez-Bermidez, G. A. Luna-Acosta, P. Seba y K. N. Pichugin,
Phys. Rev. E 66, 046207 (2002).

[4] J. A. Méndez-Bermldez y G. A. Luna-Acosta, por publicarse.

[5] J A. MéndezBermidez, G. A. LunaAcosta y P. Seba, Phys. Stat. Sol. (b) 230, 385
(2002).



158 TNFCM-V

29. Entropiay escalasdetiempo parala
termalizacion de particulasen liquidos

D. Osorio-Gonzédez, M. Mayorga, J. Orozco y L. Romero-Salazar

Facultad de Ciencias, Universidad Auténoma del Estado de México, Av. Instituto
Literario 100, CP 50000, Toluca, México

Resumen

Mediante simulacion molecular, reproducimos funciones de correlacion de pares experimenta-
les, con lo cual fijamos un potencial de interaccion molecular del liquido. Con fundamento en
la teoria cinética para gases densos se usa un funcional de entropia cuya dependencia de la
funcidn de correlacion de pares nos permite hacer una comparacion entre la entropia termodi-
namica experimental y la entropia obtenida estadisticamente. Discutimos la ley de incremento
de entropia'y su relacion con lainformacién de Fisher, y ello nos permite identificar [os meca-
nismosy las escalas de tienpo para alcanzar el equilibriolocal.

La teoria cinéica variaciona' permite maximizar la entropia de Gibbs bgo las
restricciones de la normalizacion de la funcidn de distribucion de pares (fdp) para N
particulas, con lo cud es posible establecer para la entropia S

S=-kV¢ f@Inh®* £ D)dp- k(r "/ NI)¢..¢g™ Ing™dr,... dr,
donde

k =constante de Boltzmann

h = constantede Planck

fM) = f O(p) =distribucién de momentosdeuna particula

p = momentolineal

g™ =g™(r,...,r,) = funciéndecorrelacion de N particulas

r = posicionesdelas particulas

Los detalles de estos calculos han sido reportados previamente ** y nos enfocaremos
a sgnificado de ese resultado.
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Por otra parte, uno de los propésitos més importantes en teoria de liquidos es la de
establecer expresiones apropiadas para € potencia de interaccion molecular, las
cuales deben ser consistentes con los datos experimentales’ macroscopicos . Nuestro
primer objetivo es obtener un potencid que permita reproducir la entropia
experimental para compararla con la entropia antes descrita y por lo tanto

necesitamos reproducir los datos experimentales’ de la funcién de distribucion de
pares para diferentes liquidos.

Existen fundamentos, derivados de la mecanica cuantica, para representar

interacciones repulsivas de corto acance de la formaf , = De 2a(r-r) por esa razon
proponemos usar & potencia intermolecular de Morse® cuya forma es

f = D(e-Za(r-r') - 2¢ a(r- r))
donde r” esladistancia alacua € potencia tiene su valor minimo —D y a controla

la anchura del pozo. Usamos d didmetro de colison S del potencial de Lennard-
Jones para ecribir la Gltima ecuacion en unidades reducidas

fx = D(e-Za(r*-l) _ 2e—a(r*-l))
donde a=ar-In2yr* :é.

Tomando en cuenta la versatilidad del mtencial de Morse para modificar su alcance
en el mnimo, implementamos & método de Leap-Frog en d agoritmo de dindmica

molecular® para reproducir las fdp's del sodio liquido a dos temperaturas diferentes
COMO Se muestra a continuacion

4 MNa 378 =0.242 atormiA
| *  axpanmental

2. 1 simulacion

! Ma 473 =0 237 atomiA
| & gupanmental
simulacion

e

air)
1 o "H.‘“.,..-H"-

e
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Este procedimiento nos permiti6 fijar los pardmetros del potencia de Morse € cua

comparamos a continuacién con e de Lennard-Jones para la misma profundidad y €
mismo parametro de colisén S

. ==
LJ

L
&

Utilizando las dos primeras ecuaciones de la Jerarquia BBGKY paralas funciones de
distribucion de las particulas se encuentra que la entropia satisface la ecuacién de
balance

T+, 6,0 + w08 =5 1,0
donde

DS=gf®, @] - S, (1)

J.(r,t) - flujodeentropia deuna particula
u - velocidad dela particula

s - producciéndeentropia

En particular, una propiedad importante es que la produccién de entropia tiene una
cota superior
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S (r,t) £S ma (11,1
donde
_ D, k 2) ,(2 k 2) (2
S e (11, ) =kg L0911, 1) +2 L' )f(l)(rl,t)+78 L2 D (n.1),
aaf @ o

1 N Ty
g(l)(rlvt) = O%dpl

ag(Z) ('j

2 _ \8 T o
047 (11.0) = 57— Parpongn,

g 02

» _ Sz
6(2) (I’l,t) - og(—z)gdrzdpzpl.

Los coeficientes ;" emergen & aplicar la desigualdad de Cauchy-Schwar'z y las
integrales describen la forma de funcién de distribucién de velocidades.

Con las dos primeras ecuaciones de la jerarquia BBGKY se establecen las fuerzas
promedio efectivas entre unay dos particulas:

£O (%, 2 4 (rt) = - LO (t)(rl,t)% £ (1),

£ O (%, % F; (ry ) = - 1,2 (t)(rl.o%g“) (%0 X ).

Para e caso de una funcién de distribucion de vel ocidades homogénea se tiene que

Tt =00 10 (p,1).
1t Tt
Cuya solucion es:

s & 9
0 2 -mu =
£9(pyt) = §4pd-(l)(t)dj opg-
g & 4pL®(t)dt T
8 0 7]

De donde por comparacion directa con la funcién de distribucion de Maxwell se
obtiene

t
kT =4LY ()dt.
0
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Es decir, esta Ultima condicion establece una restriccion para b temperaturay se
puede cansiderar por ende como €l termostato de nuestro sistema.

Por otra parte, integrando € balance de entropia para dos diferentes escalas de tiempo
resulta

é2 @ U

é0-® mdta

r e u

S(t,)- S(t) =kg — Lng—

ey 1

coL? (ty

eo u

Y por definicion
rﬁzof Ddpy,

dp,
F,(t) =—=.
(==

Combinando las expresiones anteriores, se abtienen las siguientes ecuaciones.

Para €l rozamiento entre particulas
r t
— LY@ = gF(0):1F(s))ds
m 0

Parala produccién méaxima de entropia

ro L9
S e (11.0) = kg =

m
20LO (t)dt
0
y parad tiempo de termalizacion de las particulas
t
20L9 (t)dt
t =2

L9

Laforma de L(t) para sodio liquido a dos temperaturas diferentes nos muestra que €l
tiempo de decaimiento dd sistema a equilibrio se presenta a tiempos muy cortos.
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wod Ma 378 K (=0.0242 atom/h’
& Ma 473 K ;=0.0237 atomih

w4\

uy | |

110 .:ngj

Los resultados de la termalizacion en tiempo real se presentan a continuacion

t* 4 tx o S wax
0 0

(1 seg) (’L seg) (kg 1A?)

0.10 1.293 0.31546 4.079 0.76711

Naa 378 K 025 3.233 1.68564 21.79 014356
0.35 4.527 3.4739 44.88 0.00696

0.50 6.467 15.3051 197.89 000158

090 11 641 24 4851 316 63 000098

0.10 2.115 0.16939 3.5753 0.12527

Ara85K 025 5288 1.59355 33 637 0.01331
0.35 7.404 694605 || 14694 0.00305

0.60 12,693 10.5495 223,17 0.00201

1.10 23271 81.7088 1728 4 0.00025
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Resumen
En este trabajo se presentan calculos ab initio basados en la Teoria de Funcionales de la Den-
sidad (TFD) y en el método de pseudopotenciales', del cristal de MgO y su superficie (001).
Muchos de los calculos ab initio en materia condensada estan basados en estateoriaen la que
es necesario emplear una aproximacion conveniente para la energia de intercambio y correla-
cion. Aqui se han empleado la aproximacion loca (LDA)? y una extension de ésta que invo-
lucra términos no locales (Ilamada correccion por gradientes 0 GGA)®. Se comparan |os resu-
tados obtenidos en el célculo de las estructuras de equilibrio y de la energia del material, el

cual por sus propiedades quimicas se emplea como catalizador o como soporte catalitico.

Antecedentes

El 6xido de magnesio MgO es un material que por sus propiedades quimicas es
empleado como catalizador o bien como soporte catalitico.” Este cristaiza en una
estructura cubica centrada en las caras y su superficie més estable es la (001). Por su
aplicacion en € &reade la catdlisis @ estudio de sus propiedades superficiales es muy
importante.

Actuamente € estudio de la estructura electronica de diferentes sistemas, basado en
la teoria de funcionales de la densidad es una herramienta muy Util. Sin embargo
dentro de este contexto es necesario emplear una aproximacion conveniente parala
energia de intercambio y correlacion y para ello se tiene la aproximacion local LDA?
o bien la de correccién por gradientes GGA °.
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El objetivo de este trabgjo es establecer las diferencias en e céalculo de la estructura
electronicadd MgO y su superficie (001) al emplear ambas aproximaciones.

M etodologia

Los cdlculos se llevaron a cabo dentro del contexto de la Teoria de Funcionaes de la
Densidad (TFD)." Se empled e método de pseudopotenciaes, de tal manera que solo
los electrones de vaencia se representan explicitamente y la interaccion ion-electrén
se representa con pseudopotenciales ultrasuaves.® Se usaron condiciones periodicas y
se emplearon ondas planas como conjunto de base.* Slo se incluyeron aquellas ondas

planas cuya energia cinética 71°k’/2m es menor a la establecida por una energia de
corte Ecorte! La energia de intercambio y corracion se estimé empleando la
aproximacion local LDA (local density approximation)’ y una extension de ésta que
involucra términos no locales |lamada correccion por gradientes o GGA

Los cdlculos se redlizaron en € Ingtituto de Fisica de la BUAP en una computadora
Octane de Silicon Graphics con un procesador mips1400, 750 MB de RAM y dos
discos de 17 GB. Se empled & mddulo CASTEP (Cambridge Seria Total Energy
Package) de mecénica cuantica integrado dentro del paguete CERIUS 4.0 (MSI) de
modelge molecular.

Resultadosy discuson

Las estructuras de equilibrio del cristal de MgO, asi como de su superficie (001) se
determinaron por relgacion de los pardmetros a, b, ¢, asi como de la posicion de los
atomos. Los valores de equilibrio de estos parametros s resumen en latabla 1. En €
caso de los calculos con LDA, y como generdmente ocurre, hay una tendencia a
subestimar los parametros de red. No asi cuando se emplea la correccidn por
gradientes, que tiende a incrementar los valores de los pardmetros de red.

Se calcul6 la energia de formacion de la superficie Esup. Los resultados que se
obtuvieron muestran que € vaor caculado empleando GGA es més bgo con
respecto al valor de LDA (tabla 1). Lo anterior es consistente con la tendencia generd
de la correccion por gradientes de diminar la sobreestimacion de la energia de enlace
electronica que hay en LDA.
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Se calculé la densidad de estados (DOS) con LDA y GGA tanto parad cristal como
para la superficie (001) de MgO y en cuadquiera de los dos sistemas no hay
diferencias apreciables entre la DOS calculada con LDA y GGA.

MgO LDA GGA Expl
Crista

a(A) 42004 42704 42112
(a=b=c) 0.043% 1.407%

Et (eV) -5654.1758 -5682.1638

Superficie (001)

a(A) 41052 4.1488

b (A) 41054 4.1487

Et (eV) -8479.0014 -8521.4248

Esup (j/m2) 21 15

Tabla 1. Comparacion de los valores tedricos y experimentales del cristal y de la superficie
(001) de MgO

Condlugones

Estos clculos muestran que la correccion por gradientes GGA incrementa los
parametros de red. Estos efectos son similares a los reportados anteriormente en
metales y semiconductores.

Para el caso de la superficie, GGA tiene menor efecto en la estructura de la superficie
relgjada no asi en e cdculo de la energia de la superficie que es sustancia mente
menor.

Con respecto ala densidad de estados, no hay diferencias apreciables.
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Resumen
Mediante calculos de primeros principios de la energia total se investiga la reconstruccién del
Si(001)-(3x4) inducido por la adsorcion de metales del grupo 111 (Ga, Al, e In) cuando se de-
positan a altastemperaturas. Consideramos diferentes model osy encontramos que la estructu-

rapiramidal de Bunk et al propuesta parala estructura del In sobre Si (001), produce la confi-
guracién atdmica més estable en todos los casos. Presentamos una descripcion detallada de la
reconstruccion de lasuperficie recubiertapor Al, Ga, eln.

Evidencias experimentales demuestran que la adsorcion de metales del grupo 111 (Ga,
Al eln) en d Si(001) depositados a bajas temperaturas inducen la formacién de lineas
de dimeros &l meta en la direccion perpendicular a las filas de dimeros del Si*. Por
otro lado, investigaciones tedricas basadas en célculos de primeros principios %°
también demuestran la formacion de estas lineas. S se incrementa € recubrimiento
del metal estos sistemas tienen una reconstruccion (2x2)*.

En contraste In-S™® y Al-S 7 se reconstruyen formando subunidades de metal-S

cuando e meta se deposita a atas temperaturas. Con bagjo recubrimiento estas
subunidades se distribuyen aeatoriamente pero a dto recubrimiento forman
reconstrucciones complgjas: (3x4) para € 1n/Si(001) y c(4x2n) para & Al/Si(001)°.
Imagenes de STM indican que ambas subunidades Si-Al 'y Si-In ocupan una celda
(3x4) y con propiedades electronicas similares. Por otra parte, en & depdsito de Ga
sobre Si(001) a dtas temperaturas resultan reconstrucciones (8xn) cuando €
recubrimiento de Ga excede 0.5ML®. Aunque imégenes de STM indican una
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estructura diferente, es posible que a bgos recubrimientos de Ga se formen
subunidades de Ga-Si con periodicidad (3x4).

Diferentes modelos se han propuesto para explicar la estructura Si(001)(3x4)-1n.
Estudios de STM redizados por Zotov y colaboradores sugieren un modelo que
contiene 6 &omos de Si y 6 d&omos de Al en la supeaficie de S.. Estudios de
difraccion de rayos X redizados por Bunk et al*® demuestran que la estructura de
Zotov no es compatible con & experimento. Por esta razon, Bunk et al*® propusieron
un modelo piramidal complgo, tomando en cuenta la formacion de subunidades y que
explica de manera satisfactoria los resultados experimentales.

Recientemente, Zhu et al’ reportaron estudios de STM de la adsorcién dd Al en

Si(001) a dtas temperaturas. Para explicar sus resultados propusieron un modelo en

términos de subunidades de Al-Si y argumentaron que la estructura se debe a una
fuerte interaccion entre los &omos adsorbidos de Al con los &omos de la superficie
de Si. Laformacion de las subunidades Al-Si se origina por la transferencia de carga
y ladistribucién espacia de los estados de la superficie.

En edte trabgo, reportamos d estudio de la estructura atdmica inducida por la
adsorcion de los metaes dd grupo III (In, Al, y Ga) en Si(001)-(3x4). Aunque
diversos modelos se exploraron para investigar estas estructuras, los céculos
demuestran que la estructura més estable corresponde a modelo de Bunk et al
Presentamos una descripcion de la estructura atémica de acuerdo a este modelo.

Para investigar la adsorcién de metales dd grupo 11l en Si(001), los clculos de
energiatotal de primeros principios se realizan en e esquema de Car y Parringllo™ en
la aproximacién de densidad local. La combinacion de la dinamica eectrénica e
ionica y la aplicacion de méodo del descenso més rgpido, permiten optimizar las
configuraciones atémicas de la superficie. EIl método de rebanadas se utiliza para

estudiar la superficie. Cada rebanada consiste de cinco capas atomicas, y cada capa
contiene 12 &omos de Si. En la capa superior de la estructura sin reconstruir, se
colocan una mezcla de &omos de S y metdl. Para smular € volumen, los éomos de
Si de la capa inferior se saturan con domos de H. Adicionamente, la interaccion
electrén-ion se describe por seudopotenciales no locales que conservan la norma, de
acuerdo a esquema de KleinmanBylander . Las eigenfunciones se expanden en
ondas planas con una energia de corte de 8 Ry.

Para e modelo de Bunk consideramos una celda (3x4) en la superficie sin reconstruir
y colocamos 6 d&omos de S y 6 de metal (Al, Ga, e In) en la primeracapadd Si. Se

agrega un &omo de Si en centro de la celda unitaria para formar la subunidad metal-
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Si. Después de relgar la estructura en el modelo de Bunk obtenemos la superficie més
estable, presentada en la figura 1, (a) es una vista superior y en (b) unavista lateral.
La subunidad de meta-Si formada en este modelo presenta la estructura piramidal

con un trimero en la parte superior de la estructura. El trimero estad compuesto por un
aomo de S enlazado por abgjo con dos @omos del meta. Al mismo tiempo, los
atomos de metal estén enlazados a una segunda capa de atomos de Si. En este sentido,
los a&omos del metal adsorbidos tienen coordinacion tres y los &omos de Si en la
superficie tienen coordinacion cuatro, como consecuencia todos los eectrones de
valencia estdn compartidos y no existen enlaces sueltos. En contraste, los modelos de
Zhu'y Zotov dejan enlaces sueltos, consecuentemente |as estructuras no son estables.

(b)

Fig.1 Estructura atomicarelajada de la superficie metales 111/Si(001) con periodicidad (3x4)
deacuerdo al modelo de Bunk. Esta estructurarepresentala mas estable. Las esferas oscuras
representan los atomos metdlicos del grupo 111 y las grises representan |os Si. (a) vistadesde

arribay (b) vistalateral.
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En conclusion, se redizaron cdculos de la energia tota de primeros principios para
investigar la reconstruccion de la superficie Si(001)-(3x4) cuando &omos metalicos
del grupo |11 se adsorben. De los model os estudiados se encuentra que € de Bunk et
al dala configuracién més estable. La estructura piramidal obtenida se compone de
un trimero en la parte superior, éste se formade un Si en la parte més alta, enlazado a
dos @omos del metal que ocupan posiciones inferiores (en la primera capa). La
coordinacion de los aomos del metal estresy ladelos S es cuatro, esto evita enlaces
sueltos. Por otro lado, los otros modelos degjan enlaces sueltos y como consecuencia
no producen las estructuras atémicas mas estables.

Agradecimientos. Agradecemos € soporte de DGAPA proyecto No. IN111600,
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Resumen

Las fibras opticas de cristal foténico se construyen rodeando el nicleo de una fibra con un
cristal fotonico bidimensional. Si el indice de refraccion del nicleo es mayor que €l indice de
refraccion del cristal foténico, la propagacion de las ondas electromagnéticas a lo largo del
nicleo se debe a fendmeno de reflexion total interna. Sin embargo, esto no ocurre si el indice
de refraccion del nicleo es menor que el indice de refraccion del cristal fotonico. Se ha
denpstrado experimentalmente que es posible la propagacion de ondas electromagnéticas en
estas condiciones, siempre y cuando €l cristal foténico rodeando al nucleo posea un gap
foténico completo. En este caso la propagacion de las ondas electromagnéticas a lo largo del
nicleo se debe a la expulsion de los modos debido al gap foténico de la estructura. Esto
permite la fabricacion de fibras dpticas cuyo nicleo este compuesto por aire, obteniéndose la
méaxima velocidad del propagacion y la minima pérdida de energia. En este trabajo calculamos
la estructura de bandas de un cristal fotonico bidimensional formado por un arreglo hexagonal
de aros de dioxido de silicio en una etriz de aire. Se analizan las condiciones para las cuaes
existen gaps fotonicos completos en el sistema parala propagacion de las ondas el ectromagné-
ticas, tanto en el plano de periodicidad como fuera de él. La estructura de bandas se obtiene
resolviendo las ecuaciones de Maxwell usando el método de ondas planas.

I ntroduccion

Un cristal foténico es un sstema artificiad formado por un arreglo periddico de
materiales deléctricos. Para determinados valores de las constantes dieléctricas y con
cierta geometria @finida en la red, se puede obtener 1o que se conoce como “gap
fotonico”. Un gap fotdnico es una region de frecuencias en la cual la propagacion de
las ondas electromagnéticas esta totalmente prohibida Bago determinadas
circunstancias puede obtenerse un gap foténico completo en la estructura de bandas.
Un gap foténico completo es una region de frecuencias paralacua la propagacion de
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las ondas eectromagnéticas en todas las direcciones del cristal esta prohibida. Los
cristales foténicos se pueden congtruir en una, dos o tres dimensiones. En € caso de
los cristaes bidimensionades la mayoria de los estudios tedricos se han concentrado
en estudiar la propagacion de las ondas € ectromagnéticas en € plano de periodicidad.
Todo d lenguge que se utiliza para estudiar las propiedades de los electrones en
semiconductores es vdélido también para los cristales fotonicos. Desde e punto de
vista tedrico, mientras que en € caso eectronico es necesario resolver la ecuacion de
Schrodinger para calcular la estructura de bandas de energia, para calcular la

estructura de bandas de un cristal foténico debemos resdver las ecuaciones de
Maxwell.

Desarrollo

Consideremos la propagacion de ondas electromagnéticas dentro de materiales no
magnéticos, sin densidad de carga libre ni corrientes, y supongamos que la constante
didléctrica es lined e isotrépica en todo punto dentro del cristd fotonico.
Supongamos ademés que la dependencia temporal de los campos es de la forma e™".
De las ecuaciones de Maxwell y tomando en cuenta las consideraciones anteriores
podemos eiminar € campo eléctrico (E) y obtener una ecuacion que dependa sdlo
del campo magnético H(r)[1]. Esta ecuacion puede considerarse como un problema
de eigenvaores, identificando a operador que acttia sobre H(r) como un operador

2
lineal y hermitico, y a la frecuencia entre la velocidad de la luz d cuadrado, ("%) :

como los eigenvaores de H(r). Debido a que € sistema es periddico, del teorema de
Bloch sabemos que los campos electromagnéticos pueden expresarse mediante el

producto de una onda plana por una funcidén que posee la periodicidad dd crigtd.

Podemos tacer una expansién en serie de Fourier de esta funcion periddica y del

inverso de la constante dieléctrica (la cud es también periédica), dd tal forma que a
sudtituir estas expansiones en la ecuacion de eigenvalores obtenemos |o siguiente:

5 1% 662 [k+ 69 HGY=2T h(e

&hEG- gl G2 [(k+ Gy HIGYy=F12 H(E)
@
En la ecuacién anterior, k es el vector de propagacién de las ondas €l ectromagnéticas,
G son vectores de la red reciproca y h(G-G') son los coeficientes de Fourier del
inverso de la congante dieléctrica. La suma sobre G es una sima infinita, de td

forma que para calcular los dgenvalores, es necesario tomar un ndmero finito del
vectores G, y la ecuacion resultante puede resolverse por técnicas convencionaes.
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Por otro lado, las fibras épticas de cristal fotdnico pueden construirse rodeando el
nicleo de la fibra por un crisa fotonico bidimensiona [2]. Al considerar la
propagacion de las ondas dectromagnéticas a lo largo de la fibray s € indice de
refraccion del nicleo es mayor que € indce de refraccion efectivo dd crista
fotdnico, podemos tener propagecion a lo largo del nlcleo debido a fendmeno de
reflexion tota interna. Sin embargo, a pesar de que este fendbmeno no ocurre cuando
el indice de refraccion del niicleo es menor que d indice de refraccion dd cristd
fotdnico, recientemente se ha reportado una fibra éptica cuyo niicleo estd compuesto
por drey que es capaz de poseer modos guiados en € nlcleo[3]. En este caso, la
propagacion de las ondas electromagnéticas se debe a la expulsién de los modos
debido d gap fotdénico de la estructura rodeando d nucleo. Es decir, en este tipo de
fibras, es posible tener propagacién alo largo del niicleo sempre y cuando € materia
rodeando al nulcleo posea un gap foténico campleto. En la figura (1) se muestra una
fibra dptica cuyo niicleo esta compuesto por aire. Antes de calcular la propagacion de
las ondas electromagnéticas en estas fibras, es necesario calcular la estructura de
bandas dd cristd fotdnico rodeando a nicleo.

Figura 1. Fotografia electronica de unafibra éptica de cristal foténico con un nlcleo de aire.

El cristal que rodea a nucleo de la fibra mostrada en lafigura 1, es un cristal fotonico
en hidimensiona formado por un arreglo hexagonal de aros de didxido de slicio en
una matriz de aire. Los aros poseen radio interior r, y radio exterior r,=al2, Sendo a,
la constante de red. Rra calcular la estructura de bandas debemos resolver
conjunto de ecuaciones (1). Los vectores G son vectores en dos dimensiones, y S
consideramos propagacion sdlo en d plano de la periddicidad, € vector k sera
también de dos dimensiones. Para este caso, es decir, propagacion en € plano, es
posible desacoplar las ecuaciones (1) en dos sistemas, uno para € cual € campo
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magnético posea sblo componente z y € otro para € campo magnético solo con

componentes en € plano. Las soluciones que se obtienen en los casos anteriores, se
conocen como modos TE y modos TM, respectivamente.

Phatonic band stnctume, kz = 10.0
{2 W

fredaiencia

%:’%%_/a;‘éj;

Figura2. Estructura de bandas paralos modos més bajos del cristal fotdnico que encierraal
nicleo de lafibradpticade lafigura(1). Lafrecuencia esta dada en términos de (w/2pc).

En forma generdl, los coeficientes de Fourier h(G-G”) son:

h(G - Gq) -1 @(r)e-i(G-Gmdr , donde la integral se efectla solo sobre los aros y
Atomos

h(r)= 1/e(r). En nuestro caso obtenemos para G = G’, h(0) = f h,+ (1 - f) hy, donde

h=le, y h,=1/e, =1, f eslafraccion de llenado de un aro en la celda unitariay es

igual af=p(r% — r’y)/A. siendo A, el &rea de la celda unitaria

Por otro lado cuando G 1 G’ obtenemos,
_ ér? 3,(G- Gfr.) pr2 u(G- G )u @
h(G: G§=2h, -h — T/, - T
er 9= g oo, A ook ¢
con J lafuncién de Bessdl de orden 1. Al calcular la estructura de bandas tomando

los parametros de la fibra mostrada en la figura (1), observamos que para
propagacion en d plano de la periodicidad no es posible obtener gaps fotonicos
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completos, es decir unos intervalos de frecuencias para las cuaes esté prohibida su
propagacién en todas las direcciones de crista. Sin embargo, s consideramos
propagacion fuera del plano de la periodicidad, es decir tomamos € vector k, con una
componente k diferente de cero, es posible obtener gaps fotonicos completos. En este
ultimo caso ya no podemos separar los modosen TEy TM, v es necesario resolver €
conjunto de ecuaciones (1) de forma completa. Hemos calculado la estructura de
bandas para diferentes valores de k, y observamos que, a medida que aumentamos su
valor, aumenta € nimero de gaps fotdnicos completos en la estructura. En la figura
(2) mostramos la estructura de bandas a lo largo & las direcciones especiaes de la
zona de Brillouin, para € @so en que k=10. Podemos ver que en € rango de
frecuencias mostrado se pueden apreciar claramente tres gaps fotdnicos completos. El
gap foténico més bgjo se encuentra arededor de (W2pc)=1.13.

Condlugones

Hemos cdculado la estructura de bandas de un cristd foténico bidimensiona
formado por un arreglo hexagonal de aros de diéxido de silicio en una matriz de aire.
Este cristal se ha usado como envolvente en una fibra éptica con nlcleo de are.
Observamos que este cristal foténico no posee gaps fotonicos completos cuando se
considera la propagacion de ondas electromagnéticas en € plano de la periodicidad.
Sin embargo, es posible obtener gaps fotonicos completos en la estructura s se
considera propagacion fuera del plano.
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33. Célculodela concentracion deimpurezas
incor por adas en una pdicula degada
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Resumen

Presentamos un método novedoso para determinar, la concentracion de impurezas incorpora-
das en una pelicula delgada. El método de calculo estéa basado en el uso de curvas de calibra-
cion obtenidas empiricamente al utilizar los parametros de crecimiento durante la fabricacion
de recubrimientos metalicos. La fabricacién de recubrimientos metélicos de alta calidad (con
niveles muy bajos de concentracién de impurezas) se realizd mediante sputtering magnetron
en un sistema de alto vacio operado limpiamente por bombeo criogénico (presion base de
5x10-8 Torrs) en € cual se implementd un controlador de conductancia altamente confiable.
Se utilizan mediciones eléctricas con niveles extremadamente bajos de ruido realizadas con
instrumental de alta precision (picoamperes y nanovolts) dentro de un disefio experimental op-
timizado en la caracterizacion de materiales superconductores, para determinar de manera ex-
perimental la concentracion de impurezas incorporadas en una pelicula delgada.  Se presentan
detalles del método de célculo, la forma de como puede ser utilizado para identificar los paa-
metros criticos de fabricacion, y la manera de minimizar las impurezas presentes en materiales
met&licos depositados en forma de peliculas delgadas mediante |a técnica de sputtering.

I ntroduccion

La obtencion de peliculas delgadas epitaxiaes de dta cdidad mediarte sputtering esta
relacionado con la poca 0 ninguna evidencia de contaminacion en las misma pelicula
Para el crecimiento de estos materiales, sin embargo, es necesario saber que
condiciones de sputtering son Optimas. Ya que € sputtering toma lugar a presiones
relativamente atas [1], la pregunta de contaminacion de estos materiales, asi como,

de los materiales compuestos de capas y de la contaminacién en las interfaces entre
capas es de vital importancia. Existen dos pardmetros importantes que permiten wa
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comparacion de la caidad de multicapas metdlicas preparadas artificialmente en
diferentes sistemas de sputtering [2]. Estos parametros son la concentracion de
impurezas incorporadas en una pelicula, lacual se expresa como un porcentgje:

TP @ 100

HO5R,,)(22 107)(Q,)0 ®

(Psputt )(Qleak) g

donde Psp,i: €S la presion obtenida durante e sputtering medida en mTorrs, Qjea €S la
velocidad de fuga efectiva de las impurezas dentro del sistema de sputtering, Qar esla
velocidad de flujo del gas de sputtering de Ar y Rg,u: €S lavelocidad de sputtering en
Al/seg; y la fraccion de una monocapa de impurezas que depende del tiempo en que
una superficie pura sea expuesta un tiempo t antes de que se inicie € depésito de la

siguiente capa.

El propdsito de este trabajo es determinar la concentracion de impurezas incorporadas
en una pelicula delgada [Ec. (1)] utilizando los parametros de crecimiento durante la
fabricacion de recubrimientos metdlicos depositados mediante sputtering magnetron.

Preparacion de las pdiculas delgadas

Se prepararon peliculas delgadas de Nb mediante sputtering magnetron DC [3,4]. Las
peliculas de Nb fueron preparadas sobre sustratos de zafiro orientados 90°,
manteniendo fijos todos los pardmetros de crecimiento excepto la presion de plasma.
El control de la presion de plasma fue posible d afiadir a disefio dd sistema de
crecimiento un controlador de conductancia. Con este controlador y con € sistema de
bombeo criogénico se puede obtener presiones de argén estables dentro de la camara
de crecimiento, cuando se introduce € gas de procesado (argon). Seredizo un estudio
empirico y cuidadoso para relacionar la presion de argén P, con laveocidad deflujo
dd gas de procesado Q,, encontrandose que

Q, (sccm) = 0.098331 P, (mTorr ) + 3.80141 . @

Los crecimientos se llevaron a cabo a temperatura ambiente conservando fija la
potencia DC a 200 Watts, y usando una distancia blanco-sustrato de 15 cm. Todos los
crecimientos se obtuvieron con un tiempo de depdsito de 15 minutos con una presion
de sputtering entre 5.2 mTorrsy 40.1 mTorrs, con la cua calculamos un grosor entre
100A y 2120 A.
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Se tomaron datos experimental es proporcionados por la Compafiia KJL, acerca de la
razon de depdsito con respecto a la potencia aplicada a diferentes valores de la
presion de argon. Redizando € célculo parala obtencion de la curva tedrica a dichos
puntos mediante € méodo agebraico de tres puntos para un andisis
monoexponencia [5] se obtiene que,

Ry = 7-40522 exp(- 0.02592 P,,,,,) - 4.10898, )

sputt
donde Ry €n Al/seg eslarazon de depésito.

Calculo dela concentracion deimpurezas

La Ec. (1) relaciona la dependencia de la concentracion de impurezas con los
pardmetros de crecimiento de una pdicula delgada crecida por la técnica de
sputtering. Sustituyendo las Ecs. (2) y (3), y suponiendo que en d sistema de alto
vacio la velocidad de fuga efectiva durante € crecimiento se mantiene constante y
teniendo en cuenta que los valores tipicos para esta velocidad en un sistema de vacio
con bombeo de difusién es de 4x10-3 sccm, setiene que

%imp. @ 100 _ 4
a1.1)(7.40522exp|- 0.02592P,,,, )- 4.10898)(0.00833P,,, +3.80141)+19
§ AP ) 5

Esta dltima ecuacién nos indica que la concentracion de impurezas depende

Unicamente de la presidn durante € crecimiento Psyui. Graficando la concentracion de
impurezas e funcion de la presion de plasma, se observa que la concentracion de
impurezas aumenta monétonamente conforme aumenta la presion de sputtering (ver
Fig. 1). Este resultado es interesante ya que muestra que la presién durante €l
sputtering va a determinar € grado de impurezas, i. e, se puede controlar la calidad
de las peliculas crecidas mediante € valor de la presion de sputtering.

Caracterizacion déctrica
Se ust latéenica estandar de cuatro puntas para medir la resistividad en funcién de la

temperatura en € intervalo de medicion de 10 - 300 K de las peliculas de Nb, crecidas
a diferentes \alores de la presién de Sputtering. Una forma de evaluar la purezay €

contenido de defectos de las peliculas metdlicas es mediante la razén de la
resstividad RRR [6], definida para nuestro caso como RRR = p(290 K) / p(10 K).
Esta es facil de determinar experimentalmente a nedir la resigtividad en las dos
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temperaturas indicadas. Las determinaciones de la razén de la resistividad han sido
una forma (til para evauar la calidad [7-9] de las peliculas depositadas mediante
sputtering. Obteniendo € vaor de RRR para cada muestra medida y graficando €
resultado en funcién de la presion de plasma utilizada en cada muestra (ver Fig. 2), se
observa que € vaor de RRR va disminuyendo conforme aumenta € vaor de la
presion.
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Figura 1. (Izquierda) El porcentaje de impurezas como funcién de la presion de sputtering Py
La concentracion de impurezas durante €l crecimiento de una pelicula dependera directamente
del valor delapresiéon utilizada.

Figura2. (Derecha) Larazon de laresistividad residual RRR (indicador de la concentracién de
impurezasa T = 0 K) como funcién dela presién de plasma.

Condugones

Se determind la concentracion de impurezas incorporadas en una peliculas delgada,
basdndonos en € uso de curvas de cdibracion obtenidas empiricamente d utilizar los
parametros de crecimiento durante la Bbricacion de recubrimientos metalicos. Se
encontr6, mediante un caculo, que la concentracion de impurezas aumenta
monétonamente conforme aumenta la presidén ce sputtering. Se depositaron peliculas
ddgadas de Nb sobre sustratos de zafiro (orientado 90°) mediante la técnica de
pulverizacion catédica tipo magnetrén, bajo diferentes condiciones de plasma. Se
utilizo latécnica de 4 puntas para obtener perfiles de resistencia contratemperaturaen
un intervalo de temperatura de 10 - 300 K. Mediante las mediciones de resistencia se
pudo observar que la presion de sputtering influye en la cdidad de las pdliculas, lo
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cua se confirma con d incremento de la RRR (indicador de la concentracion de
impurezas) conforme disminuye la presién. Al aplicar la regla de Matthiessen se
concluye que la concentracién de impurezas aumenta conforme aumenta el valor de la
presion de plasma. En otras paabras la cdidad de las peliculas esta relacionada
directamente por la presion dd plasma.
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