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Resumen

En este trabajo se estudian los modos vibracionales tanto en el masivo como en
heteroestructuras semiconductoras. Partiendo de las ecuaciones clasicas de la
dinAmica de la red se plantea el problema general de las oscilaciones considerando la
interaccion hasta un numero determinado de vecinos y se escriben las ecuaciones en
las principales direcciones de alta simetria. Se reportan los valores numéricos de las
constantes de fuerza y las relaciones de dispersion para materiales con estructura
diamante, zinc blenda y wurtzita. En el caso de las heteroestructuras se aplica un
modelo fenomenoldgico continuo de onda larga al estudio de los modos vibracionales
de nanohilos cilindricos revestidos. Se determina el acoplamiento de los modos, la
dependencia de la frecuencia con el vector de onda, las dimensiones del sistema y la
influencia sobre los modos vibracionales de los esfuerzos que surgen en la interfaz.

El modelo fenomenoldgico de onda larga se aplica para estudiar el transporte de
fonones a través de una heteroestructura semiconductora. A partir de la ecuaciéon de
continuidad del sistema se obtiene un tiempo caracteristico, analogo al tiempo de
estancia para electrones; asi como una relacién analitica general entre los tiempos de
transmision y reflexion y el tiempo de estancia. Las propiedades basicas de la matriz de
transferencia y la equivalencia de los tiempos de transmision y reflexion son derivadas
tedricamente partiendo de principios generales; tales como la invarianza ante la
inversion en el tiempo y la invariancia ante la reflexiéon espacial de la ecuaciéon de onda
y la conservacion del flujo de la densidad de energia.

Se investiga un fenbmeno analogo al efecto Hartman y se propone una posible
explicacion del mismo sobre la base de la saturacion de la energia vibracional
almacenada en la region de la barrera. Se introduce el concepto de impedancia
generalizada y su posible aplicacion en el calculo de las amplitudes de las ondas en las
diferentes regiones que conforman a una estructura arbitraria. Se realizan calculos
numéricos y analiticos para fonones acusticos y 6pticos. En particular, se validan los



resultados tedricos y experimentales para el caso de un reflector de Bragg distribuido
fabricado de Silicio poroso.

Los resultados de esta propuesta han sido publicados en 11 revistas arbitradas de
circulacion internacional y expuestos en 20 eventos de participacion internacional.
Ademas, han contribuido a la formacion de recursos humanos los cuales se resumen
en dos tesis de doctorados, una tesis de maestria y una tesis de grado. Avalan los
resultados obtenidos diversos reconocimientos nacionales (3), la obtencion de tres
premios CITMA provinciales y destacados miembros de la comunidad cientifica
nacional (2).

Este trabajo es util para el disefio de nuevos dispositivos fondnicos.

Comunicacion Corta

I-Introduccion

En los dltimos afos la ciencia de los fonones acusticos ha experimentado una fuerte
renovacion hacia nuevos conceptos y objetivos para la ingenieria espacial y espectral
de ondas acusticas en sdlidos [1].La nanofondnica ha surgido como una nueva ciencia
encargada de estudiar las propiedades vibracionales y térmicas de los dispositivos de
escalas nanométricas; asi como su interaccion con los electrones y fotones.

Los fonones, el cuanto de las vibraciones de la red se manifiesta practicamente en
todos los fenémenos Opticos, eléctricos y térmicos dentro de los semiconductores y
otros materiales. La reduccion del tamafio de los dispositivos electronicos por debajo
del recorrido libre medio de los fonones crea una nueva situacion para la interaccion y
propagacion de los fonones. Por un lado, esto complica la eliminacién del calor de los
dispositivos de baja escala. Por otra parte, abre una nueva oportunidad al espectro de
la ingenieria de fonones en los materiales nanoestructurados y un mejoramiento en la
operacion de los nanodispositivos|[2].

En este trabajo se utiliza el modelo fenomenoldgico del continuo en el limite de longitud
de onda larga para estudiar el comportamiento de los fonones acusticos y épticos en
diferentes sistemas fisicos.

l-Modelos fenomenolbgicos

Los modelos fenomenologicos son ampliamente utilizados para el calculo de los
estados

vibracionales en heterostructuras de diversos materiales semiconductores. La idea
general de los mismos consiste en resolver las ecuaciones del movimiento, estimando
los parametros que aparecen en la matriz dinamica con ajuste al experimento. El
conocimiento de los modos de oscilacidon es esencial para entender las propiedades
acustica, opticas y de transporte de tales sistemas. Entre los enfoques mas productivos
para investigar las caracteristicas de estas excitaciones se encuentran los modelos
fenomenoldgicos continuos. En este trabajo nosotros nos adscribimos al modelo
fenomenolbgico completo propuesto originalmente por Trallero y colaboradores [3].

[lI-Nanohilos semiconductores



Unido al estudio de las propiedades dindmicas del solido, es muy importante el estudio
de las heteroestructuras construidas a partir de estos. En los Ultimos afios ha
despertado interés el estudio de los nanohilos semiconductores. Con el avance de los
meétodos de crecimiento de estas estructuras, se ha abierto un amplio rango de
aplicaciones en el desarrollo de compuertas l6gicas, foto sensores, diodos emisores de
luz y sensores biologicos, entre otras. Un caso especial son los nanohilos revestidos en
otro material (“core/shell”). Estos nanohilos core/shell han sido estudiados en varias
parejas de materiales, lo cual hace que tenga gran importancia la caracterizacion de
estas heteroestructuras.

La aplicacion del modelo fenomenoldgico continuo[3]permite un analisis detallado de
los modos Opticos acoplados y desacoplados, en nanohilos revestidos con simetria
cilindrica [4]. Este permite considerar el efecto de los esfuerzos sobre los modos
longitudinales (LO) y transversales oOpticos (TO) tanto en el nanohilo como en el
revestimiento en un sistema del tipo GaAs/GaP. El desdoblamiento entre los modos LO
y los modos TO determinado por este método, puede ser usado para obtener
informacion estructural del nanohilo y el revestimiento, mediante la comparacion con
reportes experimentales de espectroscopia Raman e infrarrojo. Empleando resultados
experimentales se obtiene la relacidén entre los pardmetros de Griineisen longitudinal y
transversal.

IV-Tunelaje de fonones de longitud de onda larga

El tunelaje de fonones a través de una heteroestructura semiconductora ha sido

estudiado ampliamente [5].En general, las principales limitaciones relacionadas con el

célculo del tiempo de tunelaje de fonones a través de una heteroetructura
semiconductora son:

e No existe una definicién de los tiempos de tunelajede fonones de longitud de onda
larga a través de una heteroestructura semiconductora (tiempos de transmision,
reflexion, interferencia y estancia).No se ha encontrado una relacion analitica entre
los diferentes tiempos de tunelaje.

¢ No se ha planteado la hipotesis de la existencia de un fendmeno analogo al efecto
Hartmanpara electrones en el tunelaje de fonones y de hecho no se ha dado
ninguna explicacion al respecto.

Para desarrollar todo el formalismo mateméatico de los tiempos de tunelaje de fonones
delongitud de onda larga a través de una heteroestructura semiconductora se parte de
la densidad Lagrangiana correspondiente ola densidad Hamiltoniana equivalente[3,6].

Para la solucién estacionaria de la ecuacién del movimiento, el flujo de la densidad de
energia no depende de las coordenadas espaciales y temporales; es decir el flujo es
constante a través de toda la region ocupada por la estructura. Luego, partiendo de la
ecuacion de continuidad de la energia del sistema se obtiene un tiempo caracteristico
para el tunelaje de fonones de longitud de onda larga a través de una heteroestructura
semiconductora no polar arbitraria [7]. Este tiempo es matematicamente analogo al
tiempo de estancia definido en el tunelaje de electrones [8].



El estadodel tiempo de estancia se considera bien establecido; sin embargo, no es
evidente establecer como el tiempo de estancia se distribuye entre los diferentes
canales de dispersion deforma Unica. Este problema se resuelve si se tiene en cuenta
la analogia formal existente entre los problemas de dispersion de electrones y fonones.
Empleando el método desarrollado en [9], se obtiene por primera vez una relacion
analitica entre los tiempos de interferencia, transmision, reflexion y estancia[7]; asi
como una interpretacion del sentido fisico de estos tiempos.

Las propiedades fisicas generales tales como la invarianza ante la inversién temporal y
la invarianza ante la inversion espacial de la ecuacion de onda y la conservacion del
flujo de la densidad de energia permiten obtener las propiedades de la matriz de
transferencia y la equivalencia entre los tiempos de transmision y reflexion en el
tunelaje defonones de longitud de onda larga [10].

V-El efecto Hartman (EH)

Un fendmeno relacionado con el problema del tiempo de tunelaje es el llamado EH [11].
Resulta que en el limite de barreras opacas los tiempos de fase y estancia se saturan.
La saturacion consiste en que el tiempo de tunelaje se hace independiente del ancho
de la barrera, lo cual implica que en principio se pudieran encontrar velocidades
superluminicas.

El EH fue estudiado en el dominio de la acustica en el rango de los MHzen [12]. Sin
embargo, en el contexto de la nanofondnica un primer estudio de este fendbmeno es
realizado por Villegas y colaboradores[13]; donde se discuten las condiciones fisicas
bajo las cuales el tiempo de tunelaje de los fonones de longitud de onda larga a través
de heteroestructuras se hace independiente del tamafio del sistema, un fenémeno
equivalente al EH. En el caso de una barrera de fonones se obtiene un limite asintético
para el tiempo de transmision. Una explicacion satisfactoria de este fendmeno se
obtiene tomando en cuenta la saturacién de la energia vibracional almacenada en la
region de la barrera. Un estudio de la dependencia del tiempo de tunelaje del tamafio
del sistema (numero de periodos de la superred) muestra que este tiempo presenta un
comportamiento superluminico dependiendo si el fondn se encuentra dentro de una
banda o dentro de un gap [13]. EI fendbmeno anteriormente descrito y el EH son
fendmenos relacionados aunque no son idénticos; y ha sido predicho al estudiar el
tiempo de fase de particulas masivas y no masivas[14].

Conclusiones

La aplicacion del modelo fenomenoldgico continuo permite un analisis detallado de los
modos Opticos acoplados y desacoplados, en nanohilos revestidos con simetria
cilindrica; asi como el comportamiento de otras heteroestructuras semiconductoras
tales como, superredes semiconductoras, reflectores de Bragg distribuidos, etc.

Nosotros obtenemos una expresion para el tiempo de estancia en el caso del tunelaje
de fonones de longitud de onda larga a través de una heteroestructura semiconductora
y derivamos una expresion analitica que relaciona a este tiempo con los tiempos de
interferencia, transmision y reflexion. Partiendo de principios generales tales como la



invarianza ante la inversion temporal y la invarianza ante la inversion espacial de la
ecuacion de onda y la conservacion del flujo de la densidad de energia se derivan las
propiedades de la matriz de transferencias y la equivalencia entre los tiempos de
tunelaje.

En este trabajo se reportan las condiciones bajos las cuales aparece un fenomeno
analogo al efecto Hartman durante el tunelaje de fonones de longitud de onda larga a
través de una heteroestructura semiconductora. Una posible explicacion de este
fendmeno esta basada en la saturacion de la energia vibracional almacenada dentro de
la estructura.
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