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Prélogo

La Fisica, al igual que la Quimica y la Matematica son ciencias basicas, esto quiere decir,
que ellas aportan sus estructuras, conocimientos, desarrollos, métodos, en general, herramien-
tas, para que las otras ciencias puedan lograr y fundamentar sus avances.

En este sentido, la Ingenieria necesita de los aportes de la Fisica para abordar sus proble-
mas Y resolverlos. Esto implica que se deberia entender claramente cual es la importancia que
la Fisica tiene en el mundo de la Ingenieria, en donde sus desarrollos estan basados en el
campo de esta ciencia. Esta condicién hace que sea absolutamente indispensable el conoci-
miento de los principios fundamentales de la Fisica, para lograr una mejor aplicacién de estos
en las diferentes ramas de la Ingenieria.

La Fisica Clasica explica casi todos los fenédmenos de las diferentes ramas de la Ingenieria:
Civil, Construcciones, Hidraulica, Aeronautica, Agrimensura, etc. La que no puede explicar,
pues se mueve en otra escala de tiempo y longitudes, es la correspondiente a la electrénica.
Los efectos que se producen en los materiales utilizados en este campo, solamente pueden ser
explicados por medio de una teoria que se mueva en un mundo microscoépico, la mecanica
cuantica, la cual gobierna la fisica de las escalas muy pequefas. Se esta hablando de dimen-
siones del orden de los nandémetros (10-°m) y particulas que se desplazan como ondas. Por lo
cual, soslayar el estudio de la mecanica cuantica en la electrénica, es impedir la incorporacion
del conocimiento que da lugar al propio objeto estudiado. Intentar que este concepto sea en-
tendido, ha sido uno de los objetivos de este libro.

El desarrollo del presente texto tiene otra motivacion muy clara, la de generar una obra que
cubra las necesidades minimas del estudiante de ingenieria y de ciencias, para que puedan
alcanzar a tener una nocidén sobre los aspectos cientificos que aportan al conocimiento de los
materiales y los dispositivos. El libro ha sido desarrollado en cuatro partes, cada una de ellas
avanza sobre diferentes temas, haciendo aportes para lograr un saber final que permita
entender los procesos que se llevan a cabo en los materiales y/o dispositivos. La primera parte
esta compuesta por lo que se ha llamado herramientas basicas. Estas aportan el
conocimiento sobre los fundamentos de los temas esenciales que se deben incorporar para
avanzar sobre el objetivo final: materiales semiconductores y dispositivos.

Los puntos a tratar son: la mecanica cuantica y sus aplicaciones y las estadisticas clasica y
cuantica. Sin estos conocimientos seria muy dificil entender el comportamiento microscépico de
los materiales. Los estudiantes de ciencias pueden saltear estos capitulos, los cuales

seguramente han visto con mayor profundidad y detalle que lo que se expone aqui.
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Luego el texto conducira hacia las herramientas aplicadas, donde se hace uso de los
conocimientos adquiridos previamente, para la descripcion de los primeros modelos de
materiales semiconductores y metales. Finalmente se llegara a las aplicaciones, en este punto
se utilizara todo lo visto anteriormente para responder preguntas como las siguientes: cémo
es que funcionan las uniones entre dos semiconductores, o un metal y un semiconductor?,
¢, Como se puede cambiar la condicion de conduccién en un semiconductor?, etc. Ademas se
mostrara como es que las uniones determinan las caracteristicas del dispositivo. Extenderemos
este conocimiento en la cuarta parte, el capitulo de Los dispositivos, para mostrar el
comportamiento de diferentes dispositivos electronicos. Tal vez, puedan parecer temas
disimiles. Sin embargo, todos ellos estan ligados por un hilo conductor, el conocimiento
intrinseco de la materia desde el punto de vista microscopico, el cual explica los
comportamientos macroscopicos de los dispositivos.

Otro punto que se desea remarcar y que se debe entender claramente es que, las
matematicas nos dan un lenguaje compacto con el cual se puede, en el campo de la ciencia y
la técnica, definir un concepto sin ningun tipo de explicacion agregada. Si escribo, d*f/dr? eso
es entendido universalmente como una derivada segunda de la funcion f con respecto a la

variable r dos veces, y no se necesita escribir: derivada segunda.... en palabras. Si se escribe,

.
F =ma,

El lector entiende, que, ademas de ser una de las leyes de Newton, se esté diciendo, en
lenguaje compacto, que la fuerza es igual a la masa por la aceleracién, que la masa es un
escalar que relaciona dos vectores, fuerza y aceleracion, con la misma direccion y que ademas
hay una operacion indicada como la multiplicacion. Todo eso en una pequefia expresion. Por lo
tanto, no se puede y no se debe evitar el uso del lenguaje y simbolos matematicos introducido
hace mas de tres siglos y cuya importancia no admite discusion. No obstante ello, en virtud de
la facilidad que se pretende que tenga la lectura de este libro, se ha reducido a un minimo la
utilizacion de dilatadas demostraciones matematicas, y donde ellas necesariamente se deban
desarrollar, se haran de manera sencilla, tal que la deduccién pueda ser seguida sin dificultad.

Como se vera, el horizonte es muy amplio y para cubrirlo se necesitan casi tantos textos
como los puntos que se han mencionado. Encontrar un unico libro que abarque estos temas no
es un trabajo sencillo. La realizaciéon de un texto asi, es la tarea desarrollada, con la finalidad
de hacer un aporte en ese sentido a la bibliografia existente. Durante afios, muchos
estudiantes se acercaban a pedirme mis notas de clase o a decirme que escribiera algo sobre
los temas de la clase. Sistematicamente me negué a ello, pues pensaba que deberia existir
mas de un libro que dejara satisfechas estas necesidades académicas. Con el tiempo me fui
convenciendo que redactar este ensayo seria de mucha ayuda para los futuros alumnos.

Abarcar tal cantidad de temas es una tarea ardua, esto quiere decir, que el texto sera casi
seguramente incompleto. Pero se ha tratado de que las omisiones que se detectaran a través
de estas paginas, no tengan incidencia o su incidencia sea minima sobre los restantes temas.

El esfuerzo para el desarrollo de esta tarea ha sido muy grande, pero he tenido una ventaja

muy importante para este trabajo, primero, los afios de experiencia al frente de la catedra, se-
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gundo, el tema de investigacion sobre el cual trabajé fue la Fisica del Estado Sélido y por ulti-
mo, las muy fructiferas charlas que he tenido con los docentes de la catedra y las importantes
opiniones que ellos han expresado sobre cada uno de los temas. He tratado de desarrollar
cada uno de los puntos tocados en la forma lo mas armoénica y pedagdgica posible. A su vez,
he introducido ejemplos que sean lo mas representativos posible del tema que se esta estu-
diando, también he balanceado las explicaciones con la formulacion matematica y sus deduc-
ciones, las cuales se han minimizado al maximo, como ya se menciond.

Espero que los lectores entiendan esto y puedan comprender las ideas que intento trasmitir.
Es mi deseo lograr a través de estas paginas la claridad suficiente para que, quien las esté
leyendo pueda entender los conceptos que trato de verter y lo entusiasme para seguir el
camino de indagar sobre nuevos conocimientos. De no ser asi, desearia que me hagan llegar
los comentarios para mejorar el texto en posibles futuras ediciones. A todos los docentes de la
catedra, los que estan aun y los que han pasado y dejado sus opiniones, muchas gracias, y a

los lectores el mayor de mis respetos.

Eitel L.Peltzer y Blanca

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 12



PRIMERA PARTE

Herramientas basicas

El que aprende y aprende, y no practica lo que sabe,

Es como el que ara y ara, y no siembra.

ARISTOCLES (PLATON)
427-347AC

Desde el inicio como estudiantes, escuela primaria, secundaria, universidad, etc. se nos ha
mostrado, o al menos intentado, el camino que se debe seguir para tener un mejor y mas com-
pleto entendimiento de las cosas en general. Esto es, especialmente, muy importante en las
ciencias, llamadas “duras”, donde es imprescindible avanzar paso a paso, estudiando los fun-
damentos para llegar a las aplicaciones. La matematica es un ejemplo claro de este orden que
se debe imponer en la adquisicidon de conocimientos.

Para mostrar este necesario orden, se podria actuar en sentido opuesto, imaginando que
esto no es verdad, que se puede avanzar sin conocer los fundamentos de las cosas. Para ver
esto, desarrollemos un ejemplo muy sencillo, se pueden estudiar todas las tablas de multiplica-
cion de memoria sin saber el proceso de la multiplicacion. Se estudiaran las tablas del 1, 2, 3
etc., desde el 1 al 12 o lo que se desee, pero un dia, se va a un negocio y se desea comprar
15,50m de tela a $17,99 el metro. En forma inmediata se debe realizar la siguiente pregunta
¢ Cuanto se debe pagar por esta mercaderia?, nunca se podra contestar porque nunca se ha

estudiado la tabla del 15,50, o del 17,99. Pero si se tiene el conocimiento del procedimiento de
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la multiplicacién, la adicién, la sustraccion, etc, ya no se tendria ningun problema para contestar
esa pregunta o para realizar cualquier otra operacion matematica de este tipo. Por lo tanto, se
ve que el camino que se debe seguir tiene una Unica direccion: partir de los fundamentos para
luego llegar a las aplicaciones. En términos de la ingenieria, para construir una casa se deben
poner los cimientos, luego las columnas y finalmente el techo, en ese orden y no en otro.

En este texto, se desarrollaran los temas en el sentido mencionado. Se pretende brindar en
estas paginas los fundamentos, las herramientas basicas para entender los complejos proce-

sos que existen en los dispositivos semiconductores y que dan origen a su comportamiento.

Breve historia

Desde los albores de la humanidad, el hombre descubrié que podia mejorar su calidad de
vida o asegurar su subsistencia utilizando los materiales que la naturaleza le brindaba: madera,
piedras, huesos, etc. Con el paso del tiempo aprendié a procesar algunos de estos materiales,
primero de una manera muy rustica, los cuales fue mejorando a través del tiempo. Asi pudo
confeccionar diferentes utensilios con metales como: cobre, bronce o hierro. La utilizacién de
estos materiales y las tecnologias para su obtencién fue un proceso tan importante en el avan-
ce de la humanidad, que la historia impuso el nombre de “Edad de los Cobre, Bronce e Hierro”
a diferentes periodos entre los afios 7000 y 5000 antes de Cristo. A medida que utilizaba los
diferentes elementos, el hombre vio que ellos no le brindaban todas las prestaciones que él
requeria. Obligado por estas circunstancias se dio cuenta que debia modificarlos, y obtener
propiedades diferentes, para mejorar su comportamiento. Mediante la experimentacién, mu-
chas veces circunstancial, advirti6 que podia cambiar lo que la naturaleza le brindaba, por
ejemplo, comprendié que agregando al hierro compuestos organicos, ramas, hojas de arboles,
podia cambiar su dureza, su temple, su elasticidad, etc. haciéndolos mas utiles y acordes a sus
necesidades. Todo el conocimiento desarrollado durante cientos de afios fue totalmente empi-
rico, basado en la experimentacion y la intuicion.

Hacia fines del siglo XIX se comienzan a explicar algunas propiedades de los materiales en
forma tedrica, por medio de las investigaciones de Dalton, Maxwell, Boltzmann, etc. por citar a
unos muy pocos hombres de ciencia que hicieron aportes extremadamente significativos. Se
llega asi a los comienzos del siglo XX, donde se empiezan a cimentar los fundamentos teéricos
de las propiedades de los materiales a partir de entender que es el comportamiento microsco-
pico el que brinda sus propiedades macroscépicas.

Algunas propiedades de los materiales que el hombre manipulaba habitualmente eran difici-
les de explicar con la sola observaciéon o en forma clasica. Durante el primer cuarto de siglo del
siglo XX, aparece una nueva vision de la realidad fisica, se establecen las bases tedricas con
las cuales se pueden empezar a entender algunos de los “misteriosos” comportamientos que
mostraban ciertos materiales. La llave para comprender y tener una vision mas acabada de
todos ellos fue la de poderse introducir en el interior de la materia y ver como el hecho micros-

copico se proyectaba en lo macroscopico.
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Se mejoraron las técnicas experimentales, se propusieron y realizaron nuevos experimentos
y se desarrollaron nuevas teorias. Pero fue la teoria de Schrodinger la que brindé la herramien-
ta para que se pudiera estudiar el comportamiento de los componentes de la materia, atomos y
electrones, a partir de los cuales se tuvo la capacidad de explicar en forma tedrica las diferen-
tes propiedades que se observaban en los experimentos. Hoy se entiende sin lugar a dudas,
que los atomos, componentes basicos de la materia, deben ser estudiados en el estado de
agregacion que se encuentren para comprender las propiedades de los materiales.

Finalmente, hemos llegado al siglo XXI, la actualidad. En estos momentos se desarrolla una
nueva revolucién de conocimientos y se comienza con un nuevo periodo, estamos en la llama-
da Edad de la Informacion, donde todo se traduce a una simple féormula, manejar informacién
en forma rapida y eficiente. Pero, obviamente, esto requiere realizar diferentes acciones, en
general, se hacen con cédigos de procesamiento muy potentes, los cuales, para cumplir la
premisa de rapidez de operacién, necesitan muy altas velocidades para realizar las mismas.
Esta tarea se realiza en grandes o pequefios computadores dependiendo del problema plan-
teado, pero en definitiva todos los procesos terminan en extremadamente pequefios dispositi-
vos electronicos formados por materiales semiconductores en unién con aislantes y metales,
que reciben un impulso eléctrico y lo transforman de acuerdo a sus caracteristicas.

La exigencia esta en hacer todas estas tareas cada vez mas rapidamente. A esto se
llega con mejores codigos de computo y con dispositivos mas veloces. ;Como se logra esto?
La primera de estas tareas no esta dentro del alcance de este libro, pero a la segunda se pue-
de llegar por dos vias, una, mejorando los disefios de los dispositivos, es un problema de la
Ingenieria. La segunda, utilizando materiales apropiados para la tarea, este es un problema
que debe resolver la ingenieria de materiales, es decir la conjuncion de la Fisica, la Quimica y
la Ingenieria. Con esto se vuelve al principio, el conocimiento micro/nanoscépico de la materia
para mejorar esas prestaciones. ; Quién brinda ese conocimiento?, la respuesta es: una teoria
que se desarrolle en lo intimo de la materia y que dé explicaciones sobre el comportamiento de
sus componentes, en nuestro caso, los electrones en diferentes escenarios. ¢ Cudl es esa teo-

ria?, la respuesta es: la mecanica cuantica.
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CAPITULO |
Introduccidn a la mecanica cuantica

....3 Les decia: «El sembrador sali6 a sembrar.
4 Al esparcir las semillas, algunas cayeron al borde del camino y los pajaros las comieron.
5 Otras cayeron en terreno pedregoso, donde no habia mucha tierra,
y brotaron en seguida, porque la tierra era poco profunda;
6 pero cuando salio el sol, se quemaron y, por falta de raiz, se secaron.
7 Otras cayeron entre espinas, y estas, al crecer, las ahogaron.
8 Otras cayeron en tierra buena y dieron fruto: unas cien, otras sesenta, otras treinta.

9 jEl que tenga oidos, que oigal».
Evangelio segtin San Mateo, Cap. 13.

En este capitulo se hara una exposicion sintética de los acontecimientos que mas
conmovieron a la fisica de principios del siglo XX y que abrieron el camino para los posteriores
desarrollos que nos han conducido al estado actual de la ciencia y de la técnica. Como he
mencionado, no se hara aqui un desarrollo formal introductorio a la Mecanica Cuantica, por lo
que la descripciéon es necesariamente incompleta. Solamente se han desarrollado en forma

breve aquellos puntos que serviran para explicar los capitulos posteriores.

I.1. Cuantizacion de la energia

Max Karl Ernest Ludwig Planck
(23-4-1858, 4-10-1947)
Premio Nobel de Fisica 1918

En el afo 1900, Max Planck estaba trabajando con la radiacion del cuerpo negro. Este era
un tema de mucho interés en la fisica de fines del siglo XIX y principios del XX, porque se
trataba de la radiacion electromagnética que podian emitir los atomos de un material que
conforma una cavidad, que simula un cuerpo opaco, que esta en equilibrio térmico con el
medio ambiente, el cual emite y absorbe iguales cantidades de radiacion. Si esto no fuese asi,
el cuerpo podria estar mas frio o caliente que su entorno, lo cual seria contradictorio con la

hipétesis de equilibrio térmico. Hasta ese momento, los intentos por explicar el patron de
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radiacion de cuerpo negro observado habian sido infructuosos. Pero, en ese afio, Planck dio a
conocer el hecho de que si hacia hipétesis no ligadas al conocimiento clasico, podia encontrar

una funcién u(}) que se ajustaba a los datos experimentales, ver Figura I-1.

«(MT)

1 >
Tz 3 ¢ 5 ¢ > (uwa)
Figura I-1, curva tedrica y experimental de la radiacion de cuerpo negro.

El conocimiento clasico admitia que la energia era una variable continua, pero para deducir
su férmula empirica, Planck postuld que la energia no era continua sino una variable discreta.
El propuso que las cantidades de intercambio de energia en el proceso de radiacién no
aumentaban o disminuian en forma continua, sino que estas lo hacian en porciones, en
paquetes, a los cuales llamé “cuantos de energia”. Los valores que podian tomar eran: 0, &, 2 &,
3 &,..., n & donde n representa un numero entero, indic6 ademas que & la energia, era una
cantidad que dependia en forma directamente proporcional con la frecuencia de la radiacion,
& = ho, la dependencia estaba mediada por una constante, por lo que la energia podia

escribirse como:

E=nhv, conn=0,1,2,....

La constante que ligaba a la frecuencia con la energia de la radiaciéon se llamé la Constante
de Planck, h. Esta describe la energia emitida o absorbida por unidad de tiempo por los atomos
de la cavidad.

Finalmente, teniendo en cuenta la naturaleza estadistica de la radiacion y la ley de
distribuciéon de Maxwell-Boltzmann, Planck obtuvo la expresién (ecuacion (I-1)) que ajustaba a
los puntos experimentales de la Figura I-1, es decir, la densidad de energia de la radiaciéon de

cuerpo negro, esta es:

Smhv’ 1
u(v,T)= , I-1
( ) & ™ (I-1)

donde v es la frecuencia de onda de la radiacion, & la Constante de Planck, ¢ la velocidad de

la luz, k la Constante de Boltzmann y T la temperatura de la cavidad. Cuando Planck ajusto
esta curva a los datos experimentales obtuvo el valor de la constante A, en la actualidad su

valor aceptado es:
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h= 6,62606957(29) x 102 Js = 4,13566733(10) x 105 eVs

Muy frecuentemente, se utiliza la constante de Planck dividida por 2z, se la denomina “h

barra”, o “h partida”, i, su valor es:

= 1,054571628(53) x 103 Js = 6,58211899(16) x 10°¢ eVs.

La obtencién de la expresion (I-1) por parte de Planck fue por medio de consideraciones
estadisticas, él pudo determinar una expresion matematica que se adaptaba a los valores
experimentales. Afios mas tarde, en 1905, Einstein explico el efecto fotoeléctrico con el modelo

de cuantos de luz (fotones), utilizando la teoria de Planck.

.2. Los atomos y los modelos

Leucipo de Mileto Demdocrito de Abdera Epicuro de Samos

La existencia de elementos muy pequefos constituyendo la materia no es nueva, la
historia nos muestra que, unos cinco siglos antes de Cristo, fil6sofos griegos
comprendieron que la materia se encontraba compuesta por pequenos elementos,
indivisibles, que llamaron atomos. Estos pensadores fundaron una corriente filosofica
llamada “el atomismo”, Leucipo de Mileto (siglo V AC), Demécrito de Abdera (460-370 AC),
Epicuro de Samos (341-270 AC), fueron los principales exponentes de esta idea. Demacrito
de Abdera dijo: “los atomos son eternos, indivisibles, homogéneos, incompresibles e
invisibles”. Desafortunadamente, esta concepcién de la materia, fue olvidada por mas de
veintidés siglos, debido a la aparicidon de otras corrientes filoséficas. A principios del siglo
XIX John Dalton rescata esas ideas y retoma los conceptos del atomismo. En 1808 publica
“La Teoria Atomica”, donde en uno de sus postulados dice: “los elementos estan
constituidos por atomos consistentes en particulas materiales, separadas e indestructibles”

Unos 80 afios después de la publicacion de Dalton, a fines del siglo XIX, algunos
experimentos no podian ser explicados en términos de la teoria clasica, por ejemplo, el
realizado por Hertz (Heinrich Hertz, 1857-1894) en el afio 1887, donde observd que al

iluminar con luz ultravioleta
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John Dalton Joseph J. Thomson
6-9-1766, 27-6-1844 18-12-1856, 30-8-1940
Premio Nobel de Fisica 1906
electrodos de selenio, conectados a alta tension, se producia un arco de mayor longitud que
cuando no se lo iluminaba. La explicacion tedrica de este fendmeno fue dada mas de 20 afios
después, por Albert Einstein (Premio Nobel de Fisica, 1921) en 1905 basandose en la teoria

propuesta en 1900 por Max Planck sobre los cuantos de energia.

Albert Einstein
14-3-1879, 18-4-1955
Premio Nobel de Fisica 1921

La fisica es una ciencia que basa su investigacion en el desarrollo de modelos. En el afio
1898, J.J. Thomson propuso un modelo de atomo con el cual intentaba explicar los
experimentos que se estaban realizando y para los cuales no se encontraba respuesta. El
modelo propuesto fue llamado budin de pasas (Fig. |-2), pues establecia que existia una carga
positiva distribuida en el espacio en forma esférica y sobre ella se desplazaban los electrones.

Este modelo de atomo mostré su fracasé con la realizacion de experimentos de
colisiones con particulas alfa, sugeridos por E. Rutherford y llevados a cabo por Geiger y
Marsden en 1911.

Partiendo del fracaso de los experimentos con el atomo de Thomson, E. Rutherford propuso
un nuevo modelo atdmico en el cual la carga positiva estaba concentrada en el espacio(nucleo)
y la carga negativa se encontraba moviéndose a cierta distancia.

Con él pudo explicar cuales habian sido las deficiencias del modelo de Thomson y
determinar con mucha precision el tamario del atomo, 10-'°m, como asi también la dimensién

del diametro del nucleo atémico, 10-"*m.
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Hans Wilhelm Geiger Ernest Mardsen Ernest Rutherford
30-9-1882, 24-9-1945 19-2-1889, 15-12-1970 31-8-1871, 19-10-1937
Premio Nobel de Quimica 1908

En el afio 1913 se propuso un nuevo modelo de atomo el cual corregia las falencias
generadas por su antecesor, pero estaba destinado para solucionar los problemas que se
presentaban en el atomo de hidrogeno o hidrogenoideos (atomos con un solo electrén en su
capa mas externa). Permitié6 predecir todas las series espectrales del hidrégeno. EI modelo

propuesto por Niels Bohr se basé en trabajos previos de Planck, Einstein, Rutherford, etc.

Figura I-2. Modelo atémico de Thomson.

Una de las hipétesis (propuesta en la teoria de Maxwell) que se discutia en aquella época
con respecto al nuevo modelo atémico, era que: cuando una particula cargada (los electrones
son particulas con carga) giraban alrededor de un nucleo, estas debian emitir radiaciéon en
forma continua, perder energia y caer al nucleo. Clasicamente ese tiempo de caida puede
calcularse y ademas deberia poder medirse la radiacién emitida.

La hipotesis de Bohr fue que los electrones se movian en orbitas alrededor de un nucleo
positivo y que las fuerzas que los ligaban eran electrostéaticas. Esto lo llevd a postular, primero,
que los electrones se movian alrededor del nucleo en determinadas orbitas estacionarias sin
radiar energia. Este fue el primer planteo donde se pone de manifiesto la cuantizacién del

movimiento del electrén.
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Niels Henrik David Bohr
7-10-1885, 18-11-1962
Premio Nobel de Fisica 1922

Afos mas tarde, de Broglie mostré como debian ser estos movimientos en las orbitas, él
hipotetizé el hecho que las particulas podian ser representadas por ondas (como se vera
en el proximo subcapitulo). Si se tiene una onda estacionaria, esta no perdera energia,
cada onda se continla con la siguiente sin interferir destructivamente, para ello la longitud
de la onda debe ser un numero entero de veces la longitud de la d6rbita del electrén, como

se ve en la ecuacion (I-2)

n\=2nr, n=1,2,3... (1-2)

donde r es la longitud del radio de la drbita del electron. En otras palabras, una o6rbita
electrénica para que sea estable debe contener un numero entero de longitudes de onda de de

Broglie, como se ve en la Figura I-3,

Figura I-3. Orbitas de de Broglie.

El segundo postulado de Bohr fue, que la emisién o absorcién de radiacion se produciria
cuando los electrones se movian de un estado estacionario a otro, de uno de mayor a menor
energia o viceversa.

Este postulado indica que el electrén también puede moverse entre estados estacionarios,

de una orbita a otra, absorbiendo o emitiendo energia solamente. Este, se puede escribir como:

hv=E,-E_,, (1-3)

donde h es la Constante de Planck, v la frecuencia de la radiacién, E; y Ef son la energias

totales de las orbitas inicial y final del electrén, respectivamente. El experimento que mostro la
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validez del modelo de Bohr fue el realizado por J. Frank y G. Hertz en el afio 1914, con el cual

se pudo demostrar la cuantizacion de la energia en los atomos.

James Frank Gustav Hertz
26-8-1882, 21-5-1964 22-7-1887, 30-10-1975
Premios Nobel de Fisica 1925

Este modelo atémico fue mejorado posteriormente, se incluyeron orbitas no circulares
dando origen a una nueva estructura atdmica que se la representd popularmente como un
modelo planetario, un nucleo central y los electrones girando a su alrededor como si fueran
planetas girando alrededor de una estrella.

La expresiones mostradas fueron una revolucién a principios del siglo XX, pues modificaron
el pensamiento clasico. En particular la ecuaciéon (I-3) es muy importante en algunos
dispositivos electrénicos, como por ejemplo en celdas solares, LED’s o diodos LASER, porque
determina la energia o la frecuencia de transiciones entre dos niveles energéticos, por ejemplo

niveles de valencia y de conduccion.

I.3. Dualidad onda — particula. Teoria de De Broglie

En 1924 Louis de Broglie sugiri6 como una especulacion, sin pruebas experimentales y/o
tedricas, que los cuerpos microscopicos, como por ejemplo, los electrones, podian tener un
comportamiento dual, esto es, se podian comportar como particulas o como ondas.

Un par de afios antes, Arthur H. Compton habia mostrado que una onda podia interactuar
con una particula (electrén) produciéndose la dispersion de la onda incidente bajo un cierto
angulo. La diferencia de la longitud de onda incidente y dispersada se llamé la “longitud de
onda de Compton para la particula dispersora, Ac (electrén en este caso)”. Determind que la
longitud de onda de Compton para un electréon se relaciona con la masa del electrén

dispersante por medio de la siguiente expresion:
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Principe LouisVictor Pierre Raymond de Broglie Arthur Holly Compton
15-8-1892, 19 -3 - 1987 10-9-1892, 15-3-1962
Premio Nobel de Fisica 1929

donde m. es la masa en reposo del electron. Planck habia encontrado que E = hv, y Compton

que la energia de un fotdn es E = pc¢, si despejamos la cantidad de movimiento p, tenemos:

E
p:—:
(4

hv
cC

>

La cantidad de movimiento de un fotén esta singularizada por su longitud de onda. De la

expresion anterior se puede despejar A en funcion de p obteniendo:

A=— (1-5)

Esta ultima relaciéon se la conoce como la longitud de onda de de Broglie. Con esta, de
Broglie, quiere decir que la naturaleza debe ser simétrica y que la expresion (I-4) es
completamente general pudiéndose aplicar tanto a particulas materiales como a cuantos de luz
(fotones). Si p = mv, donde m es la masa relativista y v la velocidad podemos escribir la longitud

de onda de de Broglie como:

A=— (1-6)

Con esta expresién de Broglie establece una relacion, ampliamente probada, entre dos
aspectos de la fisica, por un lado, el mundo de caracteristicas ondulatorias, representado por
A, la longitud de onda, una cantidad que no tiene participacién en el mundo material, y por el
otro lado, el mundo material, representado por la masa, la cual no tiene contacto con los
fendmenos ondulatorios. En esta “simple” férmula de Broglie une ambos mundos y establece
como se vinculan. Esta ecuacién nos dice cual es la onda asociada a una particula en
movimiento, y que solamente tiene significacion en el mundo microscopico. Se puede

ejemplificar esta afirmacion con algunos ejemplos.
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Ejemplo 1. Imaginemos un electron (m=9,1x10°'kg) que se mueve a la velocidad de 300

m/s, por lo tanto usando la expresion (I-6) se tiene que A=2,427x10°m la cual es una cantidad

perfectamente medible.

Ejemplo 2. Ahora, lo que se desea es obtener la longitud de onda asociada a un
automovil que tiene una masa de 100kg y se mueve a 100km/h (=27,78m/s), reemplazando en
la ec. (I-6) se tiene que A= 2,385x10-3"m. Esta es una cantidad imposible de medir por cualquier

instrumento moderno, no tiene sentido pensar en una longitud de onda de semejante magnitud

(Se puede comparar a este valor, el del tamafio nuclear, el cual es del orden de 10-"m).

La idea de estos ejemplos es mostrar que las ondas asociadas a objetos macroscépicos son
de una pequefiez tan extrema que no tienen ningun significado fisico y que son magnitudes no
medibles. Esto no quiere decir que magnitudes muy pequenas no se puedan medir, por
ejemplo la constante de celda de un cristal como el silicio, que conforma una celda cubica,
tiene una longitud de arista de 5,43x10'°m. La medida de esta cantidad se hace mediante

complejos experimentos con un error extremadamente pequeno.

I.4. Experimento de Davisson — Germer y Thomson

Las hipotesis de de Broglie son dificiles de experimentar en la vida real, en nuestro mundo

macroscopico la dualidad entre particula y onda es imposible de distinguir.

Clinton J. Davisson Lester H. Germer George P. Thomson
22-10-1881, 1-2-1958  10-10-1896, 3-10-1971 3-5-1892, 10-9-1975
Premio Nobel de Fisica 1937 Premio Nobel de Fisica 1937

Pero, ciertas manifestaciones que existen en un campo y no participan del otro, si son
visualizables macroscopicamente. Por ejemplo, la difraccidn, este un fenémeno estrictamente
ondulatorio que no tiene ninguna analogia en el campo de las particulas.

En el afio 1927, en Estados Unidos de Norteamérica, Clinton J. Davisson (Premio Nobel de
Fisica 1937) junto con Lester Germer estaban investigando la hipdtesis de de Broglie,
intentando demostrar que los electrones producian difraccion cuando eran dispersados por una
red cristalina. En forma independiente George P. Thomson (Premio Nobel de Fisica 1937) en

Inglaterra investigaba sobre el mismo tema.
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El esquema del experimento que Davisson y Germer llevaron a cabo se puede ver en la
Figura I-4. Ellos bombardeaban una muestra de niquel, con electrones provenientes de un
filamento caliente. Tanto la energia de los electrones, el angulo de incidencia del haz sobre la
muestra y la posicion del detector eran variables.

La prediccion clasica para este tipo de experimento es que la distribucion espacial de

electrones detectados es uniforme, tal cual era lo que pasaba en el experimento.

Figura I-4. Diagrama del experimento de Davisson- Germer

Dentro de la campana de vidrio donde se desarrollaba el experimento entré oxigeno y la
muestra de niquel se oxidé. EI mecanismo para eliminar el 6xido es calentar la muestra a
muy alta temperatura en una atmosfera inerte (en gas neon) y enfriarla rapidamente. Hicieron
esto y la pusieron nuevamente en el detector, los resultados fueron completamente
diferentes. Ya no se presentd una variacién continua de la intensidad de electrones
dispersados, sino que obtuvieron maximos y minimos de intensidad tal cual los que se
presentan en un diagrama de difraccion.

La obtencién de una figura de difraccion hizo que Davisson y Germer se preguntaran el
motivo de esta ocurrencia. Si antes de oxidarse no habia pasado, ¢, porque pasaba después de
la oxidacién? En realidad la oxidacion no tuvo nada que ver con la respuesta posterior, sino
que fue el vehiculo por medio del cual el cristal se debid calentar y enfriar. Esta accién hizo que
en el niquel se produjera una transformacion de fase, pasé de una amorfa (distribucion
aleatoria en el espacio) a una cristalina, los atomos se distribuyeron formando una red regular
(distribucién periddica en el espacio), por lo que la reflexion de los electrones se realizaba en
los planos cristalinos. En muchos libros se pueden encontrar detalles pormenorizados de este
experimento y el de Thomson, quien llegd a resultados similares.

Lo interesante de este experimento y los resultados obtenidos por parte de Davisson-
Germer y Thomson fue la rotunda confirmacién de la validez de la hipétesis de de Broglie, con
lo que se mostré claramente que los electrones, las particulas con las cuales se bombardea el
blanco de niquel, se comportan como ondas produciendo un diagrama de difraccién, que como
dijimos es eminentemente ondulatorio. A partir de este resultado, no quedaron dudas que, en

una escala microscopica o menor, se puede tratar a las particulas como ondas.
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Se puede hacer un rapido calculo numérico para obtener el valor de la longitud de onda en
el experimento de Davisson y Germer. De acuerdo a la expresion de difraccion de Bragg vista
en optica, nA = 2dsend, en nuestro caso particular, la distancia entre planos del cristal niquel es
d = 0,914, el angulo medido durante el experimento donde se registra un maximo de intensidad
fue de = 65° Si suponemos que n = I, se obtiene una longitud de onda, 1 =1,6495A4.

Si se utiliza la expresion de de Broglie (Ec. I-4) se debe tener en cuenta que la energia con
que se bombardeaba a la muestra de niquel en el experimento fue de 54eV, valor que hace
referencia a la energia cinética de los electrones, de esta se puede obtener el valor de la
cantidad de movimiento myv. Reemplazando en la ecuacion (I-4) se obtiene, A = 1,6699A4. Este
valor muestra una gran concordancia con el valor medido, afirmando la validez de la teoria de

de Broglie.

I.5. De Broglie y las ondas

El hecho de proponer una dualidad, como la que propuso L. de Broglie, donde la particula
pueda ser representada por una onda, generd una nueva estructura de pensamiento y de
razonamiento frente a la nueva realidad confirmada por Davisson y Germer.

Se puede pensar que la particula con la que se trabajo y teorizé durante mas de 20 siglos,
es una entidad que tiene a la materia concentrada en un punto del espacio. La onda propuesta
por de Broglie, como toda onda, es un fendmeno extendido en el espacio que no posee
materia, pero que la representa, es lo que se muestra en la ecuacion (I-4). El hecho de
representar a una particula con una onda, abre un interrogante, y es ¢dénde esta la particula?,
la respuesta es que, a partir de de Broglie no se puede pensar mas desde un punto de vista
deterministico, sino desde un punto de vista probabilistico, ya no se puede decir que la
particula esta en determinado lugar, sino que, existe una determinada probabilidad de que la
particula esté en ese lugar.

Representemos a la onda de de Broglie por: ¥, esta puede ser una entidad conformada por
nuameros complejos. Como el movimiento del electron se realiza en un espacio real, la
probabilidad de encontrarlo también es real, por lo que, la magnitud que dara la probabilidad de
ubicar al electrén por unidad de espacio serd P2. Esta interpretacion fue dada en 1926 por Max
Born. Se puede escribir que, la probabilidad de que un electréon se encuentre en un intervalo dx

en el espacio es

P(x)dx = Pdx (1-7)

Donde P(x) nos indica la distribucion de probabilidades en el intervalo dx.

Debe quedar claro, que el hecho de considerar la teoria de de Broglie abri6é otro panorama,
el cual, con la caida del pensamiento deterministico, permitié6 pensar en otras realidades. Por
un lado, con el desarrollo probabilistico se abrid el interrogante sobre la localizacion de la
particula. Por el otro, como hecho natural, se debe pensar que en los experimentos se realizan
mediciones en donde intervienen estas particulas/ondas de de Broglie. Si ahora son ondas las

particulas, ;como puedo determinar su posicion o como puedo medir su velocidad? Como la
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onda esta ligada a una amplitud, sera mas probable encontrar a la particula en aquellas
regiones del espacio donde la amplitud de la onda de de Broglie sea mas grande. El nuevo
escenario propuesto generé marcadas incertidumbres entre los actores de ese momento. En el
ano 1927 W. Heisenberg planteé el Principio de Incertidumbre, el cual vino a resolver esta

cuestion. No desarrollaremos este tema en profundidad, pues supera los alcances de este libro.

Werner Karl Heisenberg Max Born
5-12-1901, 1-2-1976 11-12-1882, 5-1-1970
Premio Nobel de Fisica 1932 Premio Nobel de Fisica 1954

Con este principio se establecié que debido a la naturaleza ondulatoria de las particulas en
movimiento, durante el desarrollo de un proceso de medicién simultanea de posicion y cantidad
de movimiento, las indeterminaciones Ax y 4p, de la posicién en el espacio y de la cantidad de
movimiento, respectivamente, seran en el mejor de los casos minimos irreductibles, y estan

relacionados por la expresion

Ax Ap >h (I-8)

Esta expresion no se plantea como una simple desigualdad debido al hecho que los
términos que intervienen, ligados a las determinaciones instrumentales, procesos de medicion,
o estadisticas siempre incrementaran el valor del producto. Que quiere decir esto, el mejor
resultado que se puede tener es que el producto de ambos sea igual a h. Los errores en los
procesos de medida de alguna de estas cantidades siempre incrementara el valor del producto
Ax Ap haciendo que la incerteza sea mayor.

El producto de las indeterminaciones significa que no se puede medir con total precisién a
ambas magnitudes simultaneamente. Por ejemplo, si tenemos una onda muy compacta, de una
longitud muy pequeia, su indeterminacion en la posicidn (4Ax) sera muy pequefia, por lo que el
valor Ap sera grande y viceversa. Como se podra ver esta no es una indeterminacién de los
aparatos de medida, sino la propia naturaleza es quien la plantea.

Otra forma en que se puede expresar el Principio de Indeterminacion, esta relacionado con
la energia que se emite en un proceso de radiacién y la variacion en el tiempo del proceso

mencionado. La expresion se escribe:

AE At 2 h (I-9)

Nuevamente aqui se plantean minimos irreductibles. Pero a diferencia de la expresién (I-8),

existe una excepcion en donde 4t , la variacion en el tiempo es extremadamente grande, lo que
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implica que la variacion en la energia AE es nula, la excepcion esta dada en las variaciones de
los niveles de energia de los electrones en los atomos, los cuales son inamovibles. Por
ejemplo: desde que el universo se generd, y se formaron los primeros atomos, el nivel
energético del unico electron del hidrégeno se ubicé en -13,6 Ry y permanecera alli hasta el fin
de los tiempos, por lo que al ser esta variacién nula, la precision en la medida sera altisima y la

variacion temporal, infinitamente grande.
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CAPITULOIII
Introduccion a la mecanica cuantica.
La ecuacion de Schrodinger. Casos particulares

El tiempo, cuyos dientes roen todas las demas cosas,

es impotente contra la verdad.

T.E. HUxLEY. Britanico, Bidlogo,
4-5-1825:29-6-1895

Defensor de la teoria de la evolucion.

La electrénica es un espejo donde se reflejan en forma de dispositivos, lo mejores y mas
sorprendentes desarrollos alcanzados por la fisica cuantica. No habria dispositivos
electrénicos si no hubiera habido una fisica que explicara como se comportan los
electrones en el mundo microscépico y como se puede utilizar ese comportamiento para
generar diferentes respuestas.

En este capitulo, se introducira al lector, no en una deduccidn rigurosa de la ecuacion
de Schrédinger sino en una idea intuitiva de su obtencion. Se avanzara sobre el estudio de
aplicaciones de esta ecuacion a casos sencillos que estan relacionados con temas de la
electrénica. El desarrollo de nuevas tecnologias para la construcciéon de nuevos materiales,
especialmente semiconductores, ha mostrado la importancia de estos ejemplos, por medio
de los cuales se han podido explicar muchas de las propiedades fisicas de los nuevos

dispositivos.
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I.1. Ecuacion de Schrodinger para electrones

Erwin Rudolf Josef Alexander Schrédinger
12-8-1887, 4-1-1961
Premio Nobel de Fisica 1933

i

En funcién de la reciente teoria de de Broglie, la cual asociaba ondas a corpusculos
materiales, era necesario saber cémo se comportarian esas ondas bajo la accién de fuerzas
externas. Similarmente a las ecuaciones de Newton, que describen el movimiento de los
cuerpos, se necesitaba una ecuacidén que estableciera como seria el movimiento de estas
ondas de de Broglie. En el afo 1926, E. Schrédinger postulé una expresion que describe este
movimiento. La ecuacién de ondas de Schrddinger permite describir la distribucion de
probabilidad de la particula en el espacio y en el tiempo. La expresién encontrada en una

dimension espacial y el tiempo, es:

LI JE XTIV, { £ X9

: (n-1)
2m ox ot

Esta es una ecuacion de energias, donde en el miembro de la izquierda tenemos el primer
término que corresponde a la energia cinética, y el segundo a la energia potencial. En el
segundo miembro esta expresada la energia total. Aqui se describe el movimiento de una
particula de masa m, en el campo de fuerzas generado por la funcién potencial V(x). Esta
expresion esta desarrollada en funcion de operadores matematicos que describen
“matematicamente” a los observables fisicos, cantidades que se pueden medir en un
experimento. Por ejemplo, la cantidad de movimiento en la direcciéon x, se escribe como:
Ppx=-ih(0/6x), mientras que la energia toma la forma: E = ih(0/ot).

En muchos casos de la fisica en donde el problema se puede plantear solamente en
términos de la posicién y no del tiempo, la expresion (lI-1) puede simplificarse estableciendo
que la funcién de onda ¥(x,?), puede ser separada en una parte espacial y en una parte
temporal, esta ultima se puede expresar como un factor exponencial y la solucién se puede

escribir como:

¥(x,0) = y(x)e’™ (1-2)

Donde w es la frecuencia de la onda. Si reemplazamos la ecuacion (11-2) en la (lI-1) se obtiene

la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo.
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2 2

- LSV Ly (e pwx) = Ew(x) (13

Debemos tener en cuenta en (lI-3) que E = hw. Esta es una ecuacion diferencial de segundo
grado en una variable. La funcién de onda wy(x) debe satisfacer a la ecuacion (11-3) y debe
cumplir otras condiciones: y(x) debe ser continua, como la ecuaciéon contiene una derivada
segunda, la primer derivada de la funcion, y’(x), también debe ser continua. La ultima condicién
sobre la funcién de onda es que esta no puede ser constante en todo el espacio, no se puede
tener la misma probabilidad en cualquier lugar del espacio, por lo que y(x) — 0 cuando la
variable x toma valores muy grandes (x — o), esta condicién es necesaria para que y(x)
pueda normalizarse. Para aclarar esto, podemos imaginar que tenemos una particula en un
recinto extremadamente grande, en algun lugar la particula esta, por lo tanto si integramos la
densidad de probabilidad de encontrar a la particula, el resultado debe ser 1, porque la

particula esta dentro del recinto, matematicamente:

[w (x)w(x)dx=1 (1-4)

Como y(x) puede ser una funcion compleja, y la densidad de probabilidad es una funcién
real, tomamos el modulo de esta, es decir, el complejo conjugado y*(x) por la funcion y(x).

Por ultimo, para dar una descripcién un poco mas detallada de la ecuacién de Schrodinger y
sin ser demasiado especificos, se puede decir que la ecuacién (lI-3) es una ecuaciéon de
autofunciones y autovalores. Las autofunciones son las soluciones y(x) de la ecuacién y los
autovalores son los valores de E. Por supuesto que no cualquier funcion y(x) se corresponde
con un valor de E y viceversa, para satisfacer la ecuacion de Schrddinger, los que si se
corresponden son las soluciones de la ecuacion. La funcion y(x) que se denomina autofuncion
describe un estado del sistema, por lo que también se la puede llamar autoestado del sistema.
Por lo general, las autofunciones no son soluciones simples, sino que se forman como una
combinacion de otras funciones. Estas se llaman funciones “base”, que deben cumplir algunas
condiciones. Deben ser un sistema completo, es decir, cualquier estado del sistema deberia
poder ser descripto por estas funciones, y deberian ser independientes entre si. Esta propiedad
se llama “ortogonalidad” y significa que ningun elemento del conjunto de funciones base puede
ser expresado en términos de otros elementos de ese conjunto. El alfabeto espafiol es un buen
ejemplo de lo que se ha dicho, consta de 27 letras con las cuales se pueden formar todas las
palabras que estan en el Diccionario de la Real Academia, por lo tanto el conjunto es completo,
si nosotros nos refirieramos a un conjunto de 10 letras (de la a a la j) habria una enorme
cantidad de palabras que no podriamos formar, el conjunto no seria completo. Por otro lado, los
términos son independientes (ortogonales) pues, por ejemplo, la letra “¢” u otra cualquiera, no
puede ser escrita en términos de combinaciones de otras letras del conjunto. Si la “ch” o la “lI”

o la “rr”, que son composiciones de dos letras, llamadas digrafos, tienen sus propias
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pronunciaciones, si estuvieran dentro del alfabeto ya no se cumplirian las condiciones que

hemos mencionado, debido a que son combinaciones de otras letras del alfabeto.

I.2. Aplicaciones de la Ecuacién de Schrodinger

En forma rapida se ha mostrado la ecuacion de Schrédinger. Cualquier estudio formal sobre
ella deberia hacerse en espacios mucho mas dilatados que el presente, concisamente se ha
introducido una de las herramientas que ha permitido ahondar en el conocimiento de la
materia, y también ha permitido abrir un sin numero de puertas en el conocimiento, cada una
de las cuales lleva a campos diferentes de la Fisica. La comprension del comportamiento de los
dispositivos electrénicos ha sido una de estas puertas.

El comportamiento microscépico de los dispositivos electrénicos dista mucho de poder ser
explicado clasicamente, es necesario recurrir a la mecanica cuantica para entender su
funcionamiento. La ecuacion (11-3) si bien no sera la Unica, si quizas es la mas importante para
entender el movimiento de los electrones dentro de los materiales que conforman a un
dispositivo. En esa ecuacién aparece el término de energia potencial V(x) mediante el cual se
representa, de alguna manera, el “medio ambiente” donde se mueven los electrones, es el que
aporta la condicion fisica a la ecuacion. Este, sera variable en el espacio, describiendo los
diferentes lugares donde los electrones deberan desplazarse. A pesar de las discontinuidades
que presente el potencial la funcion y(x) debe ser continua, y también, como mencionamos
antes, y’(x) también debe ser continua. La continuidad de la funcidn y(x) esta ligada al hecho
de que siendo el cuadrado de esta funcién la probabilidad de encontrar a la particula, seria
ilégico pensar que la probabilidad pueda ser discontinua entre un punto y el inmediato contiguo.
Por lo tanto, lo que decimos es que si en nuestro espacio (unidimensional) en un punto x. se

plantea una discontinuidad del potencial, tenemos que:

Y(Xa) =Y(Xat) Y W (Xar) =V (Xat) (II-5)

Aqui, x. Yy xa" son puntos muy proximos a x. por izquierda y derecha, respectivamente

Figura ll-1. Continuidad de la funcion de onda y su derivada.

Se desarrollaran ahora un conjunto de ejemplos que tienen dos finalidades, una
introducir al estudiante en la resolucion de la ecuacion de Schrédinger (ecuacién diferencial

de 2do orden) con condiciones de contorno que responden a condiciones fisicas, y
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segundo, comenzar a mostrar algunos fendémenos fisicos que influyen muy fuertemente en
el comportamiento de los electrones, gracias a los cuales se obtienen dispositivos

electrénicos que brindan diferentes respuestas.

11.2.1. Pozo infinito

El pozo infinito tiene la caracteristica de poseer soluciones matematicas sencillas y las
soluciones que se plantean se asemejan a la de una cuerda vibrante sujeta por sus extremos.

Se puede imaginar que existen fuerzas en un lugar del espacio, tan intensas que no
permiten que las particulas que hayan caido bajo su influencia puedan librarse de su accion.
Como en la fisica se deben establecer modelos para representar lo que ocurre en la
naturaleza, en este caso el modelo que se puede pensar es el de un pozo, para dar idea de
que cuando las particulas caen en el no pueden salir. Es decir, se le pueden asignar paredes
absolutamente impenetrables. Esto se lo puede modelizar mediante un potencial
extremadamente profundo (infinito), y de ancho finito, es decir V(x) > 0 entre x =0 y x = aq,
mientras que fuera de estos limites V(x) — o como se ve en la Figura 1l-2. La ecuacion (II-3) se

puede escribir de la siguiente manera:

b d(x)
T [E-V(x)]w(x) (11-6)

Como en este modelo las paredes son absolutamente impenetrables, la funciéon de onda

y(x) debe anularse en los bordes del pozo, y(0) =0y y(a) = 0. Dentro de la caja se propone una

solucién general de la ecuacion (11-6) de la forma,

e
+o0 ~ —

==
smaanm

-—

—5

(o) @ X
Figura ll-2. Pozo infinito

y(x)=Ae™ + Be ™ o

Y(x)= Asen(kx)+ Bcos(kx) (n-7)
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con k= P’”%z para ambas. (11-8)

Por simplicidad se utilizara la (II-7), pero se debe aclarar que con ambas propuestas se llega
a la misma solucién. Debido a la impenetrabilidad de la pared se tiene que y(0) = 0, en este
limite (x = 0), las funciones circulares que participan en la solucién tiene una de ellas valor
nulo, el sen(0) = 0, y la otra, valor unitario, el cos(0) = 1. Esto lleva a determinar que debe ser

nula la constante B, por lo tanto la solucién sera de la forma:
y(x)=Asen(kx)

Por otro lado, hemos dicho que y(a) = 0, es decir,
y(a) = Asen(ka) = 0 = ka = nxn (11-9)

La constante 4 no puede anularse, pues sino la solucidon yx) seria idénticamente nula. Si

despejamos k de la ec. (11-9) y lo reemplazamos en (1I-8) y de alli despejamos E, tenemos:

2 212
nth
E = - (lI-10)
2ma
Se puede apreciar que la energia depende de constantes y del nimero n, el cual es un
namero entero, que toma los valores 1, 2, 3, 4...., el valor 0 esta excluido debido a que esto
implicaria una solucién (funcién de onda) nula. A esta energia, dependiente de n, la llamaremos

E.. Se puede ver en la expresion (11-10) que si se toma el valor n =1, se tiene:

w2 h?

2ma?

E1=

(1-11)

Por lo que se puede expresar las energias E, como multiplos de E1, esto es: paran =1, es E1,
para n =2, E;=4E, para n = 3, E3= 9E, etc. estas energias definen cada uno de los estados que
podemos tener dentro de un pozo de estas caracteristicas, los electrones que se encuentren en
estos niveles no podran salir del pozo y a esos estados se los llama “estados ligados”.

Por lo tanto, la solucién sera ahora:

w(x):Asen[(’;—n)x] (1-12)

Se debe determinar la constante 4. Como la particula esta dentro de la caja confinada
entre los limites 0 y a, la probabilidad de encontrarla alli va ser igual a 1 (condiciéon de

normalizacion), es decir:

[ o= [ v () = [y (e =1
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Desarrollando,
Iwz(x)dx = J‘Azsenz(ﬂx)dx = Azjsenz(ﬂx)dx =1
0 0 a 0 a

La ultima integral, es una integral tabulada cuyo valor es a/2 por lo que tenemos que

AZE:I:A:\/Z \|1(x)=\/§sen(ﬂ)x (I1-13)
2 a a a

Como y(x) es una funciéon que ha quedado dependiendo de la variable x y del valor n, la
llamaremos wya(x). Toda esta descripcion puede verse en la Figura |I-3, donde se ha indicado el
nivel n y su energia E., también la funcion de onda para el nivel correspondiente ya(x), y la

densidad de probabilidad (linea de rayas) de encontrar a la particula en el nivel, [ya(x)]%.

T
b A
4 \\\ ;’ \VAR
Mm=d HE
\/(”s
i
d ) t/-\\q\1
A i e,
r/l,-\\\ %
,/’\\'\ o
Mz | == e, 4‘,‘
)] Q

Figura II-3. Niveles de energia, energias, funciones de onda y densidad

de probabilidad para una particula en una caja con potencial infinito.

¢.es importante el pozo infinito en una descripcion de dispositivos electronicos, si solamente
parece ser una idea con fines académicos?. Si se piensa en una estructura tridimensional
formada por dos materiales diferentes, A y B, superpuestos en capas, ABA, como se
representa esquematicamente en la Figura 1l-4, alli se ve que la estructura energética de los
materiales permite que se forme entre ellos un pozo de potencial, cuyas paredes (material A)
no pueden ser penetradas por las ondas dentro del material B. Cada uno de los niveles
permitidos dentro del pozo, cuando esta ocupado por electrones, puede conducir, los cuales se
podrian mover solamente en la direccién y. En la actualidad este tipo de estructuras se forman,

por ejemplo, con compuestos GaAsAl (material A) y GaAs (material B).
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11.2.2. Pozo finito

Se puede imaginar que ahora se esta frente a un caso totalmente diferente, un lugar donde
las paredes que contiene a las ondas no son absolutamente impenetrables, sino que pueden
ser penetradas, como esquematicamente se muestran en la Figura II-5.

La altura del pozo es Vo y su ancho es a. El hecho de que las ondas, con una energia aun
menor que Vo tengan la probabilidad de penetrar las paredes es un fendmeno que,

exclusivamente, se produce en la mecanica cuantica, no existe en la mecanica clasica un hecho

marten o A

Figura Il-4. Pozo con materiales superpuestos.

similar. Clasicamente se podria pensar en una bola de billar que es arrojada contra una pared.
Si la bola no tiene la suficiente energia para atravesar la pared, seguramente se producira un
choque elastico, la bola interactuara con la pared y rebotara, pero nunca va a tener la
posibilidad de atravesarla, cosa que si ocurre en la mecanica cuantica. Este es uno de los
fundamentos que esgrime la fisica cuantica para diferenciarse de la clasica.

Se debe pensar ahora en resolver la ecuacion (lI-6), para obtener las funciones de onda y
niveles de energia dentro del pozo. Se tiene que hacer una aclaracién, un electrén que posea
una energia E > Vo sera lo que se conoce como electrén libre, ya que su energia le permite
alcanzar estados de energia superiores a la altura del pozo, estos podran moverse en un
continuo de energias, mientras que si la energia de los electrones es E < Vy estos seran

electrones ligados. Son estos Ultimos los que, en este momento, nos interesan en particular.
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V(%)

Figura II-5. Pozo finito.

Los limites del pozo estan entre 0 y a, donde el potencial vale 0, fuera de este lugar el

potencial vale Vy, tal como se muestra en la Figura II-5. Matematicamente:
Vix)=0, 0<x<a
=Vo, x<0yx>a,

como V(x) = 0 entre 0 y a (Region Il), la expresion (11-6) queda:

b dy(x)

o Ey(x)

A esta ecuacion la reescribiremos, en forma mas compacta, de la siguiente manera

dy(x 2m "
L0 2 Bw(x) > ¥ (x) =—Kw(x) (1-14)
donde: K = 2;1112E (11-15)

Las soluciones que se propondran en este caso son:

y,(x)=Asen(kx) o
(11-16)
= Bcos(kx)

La diferencia que se establece con el pozo infinito, donde las funciones de onda se

anulaban estrictamente sobre las paredes, es que aqui las funciones no se anulan, por lo tanto

yx) #0 en x=0yenx=a.

Por otro lado, parax <0y x>a, V(x) #0, por lo que la ecuacion de Schrédinger quedara:
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. 2
v (x)zh—'Z'(Vo ~E)y(x)=By(x) (11-17)
donde B’ = 2}1—’?(1/0 -E) (1-18)

la soluciones deberan decrecer a medida que nos alejamos del pozo, en este caso, la

solucion sera:
VW, (x)=Ce ™ + DeP (11-19)

La solucién mostrada en la ecuacion (l1-19) es valida en las regiones 1 y III, pero debemos
examinarla cuidadosamente, en la regién I, x < 0, el exponente del exponencial del primer
miembro de la derecha sera positivo (-fx > 0) y cuando x — oo, este término divergira, por lo que

se debe tomar C = 0. La solucion en la Regién 1, sera:

v, (x)=De™ (11-20)

Similarmente, en la region 111, cuando x toma valores muy grandes, el exponencial del 2do

término de la derecha divergira, la solucién sera:
P (x) =Ce®

En x =0, el borde entre la Region Iy II se deben cumplir las condiciones de continuidad de

la funcién y su derivada, esto es:
v, =y, —> D=0 (11-21)
v, =y, — BD=kA (11-22)

En x =a, el limite entre las regiones II y I1I se deben cumplir las mismas condiciones,
v,=Vy,, — Asen(ka)= Ce™ (11-23)

v,=v,, — kAcos(ka)=-BCe™ (11-24)
si, hacemos el cociente de las ecuaciones (l1-24)/(11-23) tenemos:

kcot g(ka)=— (11-25)

Para simplificar la obtencion de la solucion, solamente se ha utilizado en la Regién 11, una
parte de la funcién de onda, la solucién completa sera la suma de ambas soluciones parciales
que se han propuesto en las expresiones (lI-16). La ecuacion (II-25), es una ecuacion

trascendente, la incognita, el valor de E que aparece dentro de la expresiones de k y B, no
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puede ser despejado mediante operaciones algebraicas, por o que debe ser tratada numeérica
o graficamente. Para ello, primero “se adimensionalizara” la ecuacién, multiplicando ambos

miembros por a,

kacotg(ka)=-Pa , (11-26)

Se puede hacer la siguiente sustitucion, ka =& y pa =m, con lo cual (11-26) queda:

Ecot g(€)=-n (11-27)
Por otro lado, se puede establecer una conexion entre € y n mediante la relacion:

2m
e

&+ :_E"2+2}1—T(V0—E)a2= V' (11-28)

Esta ultima expresion define una circunferencia, cuyo radio ¥ = (2%2 )Voaz. Para cada

valor especifico de W, el valor de n (ec. 11-27) definira un punto de la circunferencia con radio r.
Como & y n estan definidas positivas es suficiente considerar sus valores en el primer
cuadrante.

El tratamiento numérico se debe hacer mediante algun método recursivo utilizando
computadora, dando valores a E, siguiendo el proceso hasta que la igualdad (11-27) se satisfaga
y se cumpla la condicién (11-28). Graficamente se puede solucionar determinando los puntos de
interseccion entre la circunferencia (ecuacion (11-28)) y la curva de la ecuacion (l1-27), como se
muestra en la Figura 1I-6. Se ve en esa figura que el eje & es cortado por -Ecotgé en n/2 y en
3n/2, por lo que valores del radio de la circunferencia menores de Vr/2 no generaran ningdn
nivel de energia. A medida que el radio r crezca, esto significa: pozos mas profundos, mas
anchos o ambos, empezaran a aparecer otras curvas, seguramente con un niumero mayor de
intersecciones y por ende los valores de los niveles de energia dentro del pozo (soluciones de
la ecuacion). Por ejemplo, si se tuviera una circunferencia (ec. (11-28)) cuyo radio r fuese un
poco mayor de 2, se tendria un pozo con un unico nivel de energia (punto de interseccion a en
la Fig. 11-6), por otro lado si el valor de r fuese superior a 5, tendriamos dos niveles de energia

dentro del pozo (b y ¢).
Ejercicio sugerido: encontrar los niveles de energia de un pozo de 3eV de profundidad y

3A (1A =10"m).
Rta: 1er.nivel: ~ 0.6 eV, 2do. Nivel: ~ 2.01eV
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Figura Il-6. Grafico de las soluciones del pozo finito.

Se debe tener en cuenta que para este desarrollo solamente se ha utilizado una parte de la
solucién, Asen(kx), para tener un panorama completo de niveles de energia dentro del pozo,
también se debe utilizar la otra parte Bcos(kx). Siguiendo un procedimiento completamente
analogo al desarrollado, se puede obtener la descripcidon completa del problema.

Se necesitan encontrar ahora las funciones de onda de cada uno de los estados ligados.
De acuerdo a las definiciones que se han utilizado, las funciones de onda tienen
comportamiento sinusoidal dentro del pozo y exponencial decreciente fuera de él. La forma
de las funciones para dos estados ligados es la mostrada en la Figura II-5. Se deben
determinar las constantes 4 y B, y el problema estara resuelto. Esto se hace mediante la
normalizacion de la funcién de onda. El exponente del exponencial, B, ec. (1I-19), se
conoce, cuando se fija Voy se determina E.

En este punto, surge la siguiente pregunta, ¢Cuanto penetra la funcion de onda fuera del
pozo? Para la contestacion se debe rever la ecuacién (11-18), alli lo que se plantea es la
diferencia entre la energia potencial y la energia total de la particula, es decir, su energia
cinética. Se ha dicho que a diferencia de la fisica clasica, uno de los postulados de la fisica
cuantica es que existe la probabilidad de la particula penetre la materia, que salga del pozo. En
esas regiones Vy > E, lo que estaria indicando una energia cinética negativa. Algo asi, no tiene
ningun sentido fisico. Ninguna de las dos teorias, la clasica o la cuantica, predicen un energia
cinética negativa. Es aqui donde interviene el principio de incertidumbre. La funcién de onda

fuera del pozo, para x > a, por ejemplo, decae como:
y) e o yx)me b (11-29)

y la densidad de probabilidad como su cuadrado. Si se supone que nuestra incertidumbre es

del orden de Ax ~ B!, se deduce que y? es muy pequefio a esa distancia, por lo que se puede

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 41



INTRODUCCION A LA FISICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

considerar a y(x) como despreciable cuando x > a + B'. Esto quiere decir que se podra
encontrar la particula en el rango de la distancia . La expresion de Heisenberg sobre el
principio de incertidumbre, relaciona la variacién de la cantidad de movimiento y de la posicion

con h, podemos escribir:
ApAx=h — App'~h = Ap=hp (11-30)

Partiendo de esta expresioén, se puede escribir a la energia cinética como:

ECZMthﬁszO_E (11-31)
2m 2m

En la ecuacion (l1-31) se ha utilizado la expresion (lI-18). Se observa aqui que esta es la
energia cinética minima necesaria para evitar que tome valores negativos. Por lo tanto, el
principio de incertidumbre nos dice que en el rango Ax ~ B! la energia cinética sera positiva y
no estaremos violando ningun principio de la fisica.

La explicacion desarrollada sobre cuanto puede penetrar la funcion de onda en la materia es
especialmente importante en el fendmeno tanel que se vera mas adelante.

En estos dos puntos previos se ha hablado de cuando las particulas “caen” a un pozo de
potencial. Mas apropiadamente se deberia decir, cuando una particula queda atrapada en un

estado ligado de un potencial atractivo. Eso es lo que se ha descripto brevemente.

Ejercicio sugerido: para el pozo del ejemplo anterior, encontrar la longitud de penetracion.

1.2.3. Barrera de potencial. Efecto Tunel

Se brindara en este punto una introduccién a uno de los fenémenos de la mecanica cuantica
mas interesante y con inmensas aplicaciones en el mundo de los dispositivos electrénicos, el
efecto tunel. Este tampoco tiene correlato en la Fisica Clasica. El atravesar una barrera de un
potencial repulsivo de ancho finito, solamente puede ser realizado mediante efecto tunel. Como
en los casos anteriores la explicacion se desarrollara en un espacio unidimensional, en donde
se describira sin pérdida de generalidad el fendmeno en cuestion.

El modelo a utilizar es una barrera rectangular de alto Vo y ancho a, mostrada en la Figura II-
7. Se va a suponer que nuestra barrera esta sola en el universo, y las ondas que interactuen
con esta, no podran interactuar con ninguna otra barrera.

La particula se mueve con una energia E < Vy. En la Figura Il-7 se indica cada una de las
regiones donde se mueven las ondas, como asi también, el flujo de densidad de particulas
incidentes, reflejadas y trasmitidas. Se plantea la solucion de la ecuaciéon de Schrodinger para
el caso de la barrera de potencial. En la Figura II-7, se ha elegido que las ondas provengan de
la izquierda, y estas se moveran en una zona donde V = 0, en las regiones 1 y III, lugares

donde se propondran soluciones oscilatorias para las ondas incidentes y las reflejadas.
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M)

Figura II-7. Barrera de potencial.

Diferente es el caso en la region 11, V(x) = Vs, aqui el medio es dispersivo, por lo que las
ondas tenderan a decaer y se pueden representar por un exponencial decreciente. Como se ha
supuesto que no existe otra barrera para que pueda reflejar alguna onda, lo Unico que se

tendra sera una onda transmitida en la region II1. Las ecuaciones que a resolver son:

h* d*y g
2 &V _F Regién 1y III (11-32)
2m dx’ v
h2 d2W
—— +V,y=EYy  Regidnll 11-33
2m de 0 g ( )
Las soluciones seran:
y,(x)=Ae™ +Be™ — x<0 (11-34)
v, (x)=Ce* +De™ — 0<x<a (11-35)
v, (x)=Fe* — x>a (11-36)

en la ecuacion (11-34) falta el término reflejado, por lo que se ha mencionado anteriormente. Si
la energia de la particula fuese mayor que Vs las soluciones en el intervalo desde x = 0, hasta x

= a, también serian funciones ondulatorias. En las ecuaciones (I1-34) — (11-36):

2 2
a-[i3E B=1/h—’?(%—E) (11-37)

Estas soluciones presentan cinco coeficientes (4 — F) y cuatro ecuaciones, que son las
obtenidas de aplicar las condiciones de continuidad para la funcién y su derivada en los limites
x =0y x =a. Ambas condiciones son suficientes para determinar la dependencia de cuatro de
los coeficientes, por ejemplo, B, C, D, F con A. En la Figura 1I-8, se ve la representacion de la

onda traspasando la barrera y emergiendo detras de ella.
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Después de aplicar las condiciones de continuidad, y hacer los reemplazos correspondientes, se
llega a la expresion que relaciona la amplitud de la onda incidente con la de la onda transmitida,
esto es:

Fe 20Be ™
20 cosh(Ba)—i(o’ —PB* )senh(Pa)

A (11-38)

El parametro que interesa, es el coeficiente de trasmision, el cual por ser una cantidad

medible no puede ser compleja. El coeficiente de transmisién se define como:

v (x)

/

/a,///

Figura 1I-8. Efecto tunel.

_IF[ 4a’p’
B |A|2 40B + (o’ + B ) senh*(Ba)

(1-39)
Ejercicio sugerido: partiendo de las ecuaciones (11-34)-(11-36) y aplicando las condiciones
de continuidad, obtener el coeficiente de transmision, T mostrado en la ecuacion (11-39).

En nuestra deduccién de la expresion anterior se debe haber encontrado el coeficiente B de

la ecuacion (11-34) en funcion de A. Este es:

B ~i(a’ +P* )senh(Ba)
- 20B cosh(Pa)—i(a’ —B* )senh(Pa)

(11-40)

El coeficiente de reflexién esta dado por la relacion de las ondas reflejadas con las
incidentes, es decir:
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_IBC_ (@B sent’(Ba)
4" 4B’ + (o’ +Pp* ) senh’(Ba)

(I1-41)

Se debe notar que en términos generales la cantidad de onda incidente se reparte entre la

onda reflejada y la trasmitida, en términos de las corrientes, podemos escribir:

Ji=Jr+J1
O, en términos de los coeficientes de reflexion y transmisién, se puede escribir:

1=R+T (11-42)
Ejercicio sugerido (a): corroborar la ecuacion (11-42) con las expresiones (I1-39) y (11-41).

Ejercicio sugerido (b): utilizando las expresiones (II-37), encontrar el coeficiente
de transmision para una particula que llega con una E = 1,5eV a una barrera de Vo = 3eV, a = 3A
(3x10°m). (Ayuda: todas las variables deben ponerse en funcion de E y de F%).

Rta: 7=0,088

Otro caso que se deberia analizar es cuando E > Ve. En este, la solucién (11-35) deberia

cambiar a una solucion del tipo:

y,(x)=Ce™ +De™ > 0<x<a, donde B= /2}1—’:’(15—1/0) (11-43)

No se desarrollara esta solucién, pero se debe aclarar que la barrera tiene influencia en la
solucién aun cuando las particulas tengan una energia superior V.

Esta claro que el maximo valor que puede tomar T es 1, esto significa que toda la onda ha
sido transmitida. Las oscilaciones de la curva de T se deben a interferencias que se producen
con las ondas dentro de la barrera. En la Figura 1l-9, se ven dos curvas, la linea llena
corresponde a determinados parametros de la barrera, por ejemplo los que se han
mencionado en el Ejercicio sugerido (b). Si se incrementaria el valor de la altura de la barrera,
la curva seria la que se muestra con linea a tramos. La linea punteada vertical corresponde al
valor E = Vo, debe hacerse notar que en este caso la linea pasa por el valor 1, pues se grafica
la relacion E/Ve. Se nota que al incrementarse la altura de la barrera el coeficiente de
transmision disminuye. Un efecto analogo ocurre cuando el ancho de la barrera crece.

Un ejemplo de barrera de potencial es la que se forma en la unién de dos semiconductores
dopados con dopantes de cargas opuestas, lo que comunmente se denominan un diodo tipo P-
N. Los portadores deben pasar por esta unién (barrera de potencial) para establecer una

corriente entre terminales (este punto lo veremos en detalle mas adelante).
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Figura 11-9. Coeficiente de transmisién en funcién de E/V,.
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CAPITULO 1l

Bandas de energia en soélidos. Modelos
cuanticos.

Movimiento de electrones en redes peridédicas

La posesion de la verdad no es mas que la lucha
entre las revelaciones impuestas de los hombres.
Unas sucumben y son meras voces de otro espiritu.

Otras triunfan, y afiaden nueva voz a la de la naturaleza.

JOSE MARTI, poeta Cubano
28-1-1853:19-5-1895

Ya se ha mencionado que la Fisica no puede interpretar a la naturaleza. Lo que hace la
Fisica es desarrollar modelos que simulen a la naturaleza y estudia esos modelos. Si los
resultados concuerdan con las mediciones realizadas del fendmeno que se pretende
estudiar, eso quiere decir que el modelo ha sido bien desarrollado y representa a la
naturaleza, si esto no ocurre, se debera modificar el modelo o directamente sustituirlo por
otro, y comenzar de nuevo.

En este capitulo se desarrollaran dos modelos que representan el movimiento de los
portadores dentro de un sdélido. Nuevamente aqui, la explicacion proviene de la Mecanica
Cuantica, la Fisica Clasica no esta en capacidad de hacerlo. El universo en el que todo esto se
mueve es el de las funciones de onda gobernadas por potenciales, los cuales, en el primer
caso, el modelo del electrdn libre, seran inexistentes y en el segundo, el modelo del electrén
dentro de un cristal, seran finitos y tendran un formato periédico.

Lo importante es, ¢qué conocimiento brindan estos modelos? Y ¢qué conocimientos se
pueden extraer de ellos? Para empezar a estudiarlos, se debe comprender que los
electrones son particulas ligadas a los atomos. Los atomos en los sélidos, estan ligados en
general por fuerzas electrostaticas. Se pueden definir dos grandes grupos de sélidos,

aquellos en los que los atomos estan distribuidos aleatoriamente en el espacio, sin ningun
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orden, son los que se llaman solidos amorfos, como en la Figura IlI-1, un ejemplo de esta
estructura son los vidrios. Luego estan los que tiene una distribucion espacial periddica de
sus atomos en el espacio, estos se llaman sélidos cristalinos. La sal, el CINa, es un
ejemplo muy comun de esta clase, como se ve en la Figura IlI-2. Los electrones que estan
mas débilmente ligados al atomo, que forman las ligaduras con sus vecinos, son llamados

electrones de valencia. Los electrones libres son algunos de estos electrones que han

abandonado al atomo debido a alguna circunstancia y pueden moverse a través del solido

sin verse afectados por los potenciales existentes.

Figura IlI-1. Sélido amorfo Figura I1I-2. Sélido cristalino. CINa

Si bien, los solidos se encuentran en la naturaleza en forma tridimensional, el estudio de los
modelos que los representan se hara en una dimension. Esto no le quita generalidad a los
resultados, sino que brinda una mayor facilidad al tratamiento matematico del problema.

Si se tiene un solo atomo en el espacio, el potencial eléctrico que genera es del tipo
coulombiano, por lo que, cualquier carga proxima lo sentira con una intensidad que variara con

la inversa de la distancia (1/r), como en la Figura IlI-3.

@
4 \(v)

?

VORE

Figura IlI-3. Potenciales de un atomo.

Si se construyera una cadena de atomos iguales, siendo cada uno de ellos como el
hipotético que se tiene en la Figura 1ll-3, y los ubicaramos a una distancia a entre ellos, se
generaria una superposicion de las colas (parte superior) de los potenciales tal que ellos se
anularian de a pares, haciendo que disminuyan los potenciales entre los extremos, dejando un

panorama como el de la Figura lll-4. En la figura, se nota lo que se recién se menciond, los
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potenciales entre los atomos disminuyen con respecto a los de los extremos. Se debe notar
también que entre los atomos los potenciales forman barreras y pozos. Cuando los electrones
se encuentran en niveles de energia tales como el Er o E: se los llama electrones ligados.
Eventualmente los electrones en E: podrian, por efecto Tunel, pasar a pozos vecinos. Mientras
que los que estan en los estados E; por estar muy profundos, no lo podran hacer. En cambio
los electrones en E; no estan ligados, son electrones libres, o electrones de conduccién. Es
muy importante entender con estos ejemplos que algunos sistemas fisicos solamente poseen
valores determinados de energia para sus electrones, valores discretos, no continuos, esos
valores estan cuantizados. Las particulas en un pozo de potencial fueron un ejemplo de esto.

En general esos son estados ligados.

— o —

/) @ ® --- 7
£ V()

—

Estado wo ligade (e libte) o
g NP2 iz ZZ 77 ER W I FILFLE
& i

E 5%" d.gb l.‘sam
(e \igado)

> ufﬂ' sees

Figura lllI-4. Cadena lineal de varios atomos, potenciales y niveles de energia generados.

l11.1. El modelo del electron libre

El modelo del electrén libre es muy simple, este representa el movimiento de un electréon
cuando no existe ninguna clase de potencial que interactie con él, por ejemplo, electrones en
el nivel E3 los cuales se moveran entre los extremos de la cadena de atomos, que
esquematicamente se ven en la Figura lll-4. EI movimiento de estos electrones a través del
cristal, el cual en este caso se representara como una cadena lineal de atomos, se puede
deber a causas como excitaciones térmicas o fuerzas externas debidas a campos eléctricos y/o
magnéticos que estén aplicados sobre el cristal. La cadena se considera suficientemente larga
de manera tal que los extremos no tengan influencia sobre la zona de estudio.

Es necesario considerar el movimiento ondulatorio de los electrones. Su desplazamiento
sera entre los extremos de la cadena como si fuese una onda estacionaria, la cual se
encuentra fija en ambos extremos. Esto es debido a que consideramos que los electrones no
pueden abandonar el solido (la cadena lineal en nuestro caso), por lo que los potenciales de los
extremos son, en este caso, impenetrables. La longitud total de la cadena con N atomos

separados una distancia a entre ellos, es L=Na. Como estamos planteando condiciones muy
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parecidas a las del pozo infinito, entre los extremos debe entrar un ndmero entero de semi

longitudes de onda,

LG%, n=12,3,..,N (1-1)

El nimero de onda es:

21 27 T T (111-2)

= —_— = — =—nNn

"“AN 2L/n L Na

n

Debido a la naturaleza ondulatoria del electrén, la cantidad k. no es continua, sino discreta.

En la ecuacion (I-3) se vio como se relacionaba la longitud de onda de de Broglie con la

cantidad de movimiento, A=h/p, por lo que,

) D 2 k, p,

A

(11I-3)

n

La funcién de onda para un electrén con esta cantidad de movimiento sera una onda plana

como la siguiente:

ikx

y(x)=e' (I1-4)

La cantidad p. (en la ecuacion (llI-3)) puede ser positiva o negativa, indicando que el

movimiento del electrén puede ser en cualquiera de las dos direcciones del eje x. Se puede
reescribir esta expresidn pensando en tres dimensiones, con lo cual queda:

y(r)~e" (I11-5)

En ambos casos

[jwlar=1 (111-6)

Lo cual asegura que la particula se encontrara en algun lugar de la red.
Como se ha supuesto que V' = 0, entonces toda la energia de la particula sera cinética, por
lo que:
27,2
P _Wk,

E="— (I11-7)
2m  2m,

Reemplazando k, tenemos:

2,2
h°m )

= 11-8
2m,N’a’ " (1-8)
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Los valores k., indican el niumero de onda de cada uno de los estados de los electrones,
cuyas longitudes de onda son A.. Si se piensa en la diferencia entre dos estados sucesivos,

podemos escribir:

14 4 T
Ak=k -k =—n——(n—-1)=— 111-9
" " Na Na( ) Na (1h-9)
Si N>>1 =Ak, —>0

La variacidon de energia entre estados sera entonces:

h
AE:2—(Akn)2 siie N>1 y Ak, >0 .. AE—>0 (11-10)
m

e

Esto indica que la diferencia existente entre dos estados de energia contiguos, cuando
existe una gran cantidad de atomos, tiende a ser casi nula, esto quiere decir que se puede
considerar que los electrones se mueven en un continuo de energias.

Se ve en las expresiones (llI-1), (11I-2) y (llI-8) que la longitud de onda, nimero de onda y
energia dependen de n, solamente toman valores discretos, son magnitudes que estan
cuantizadas. Cuando se tenga una cantidad muy grande de atomos, los valores de k y de E

habran llegado a sus valores maximos, como se ve a continuacion:

no>N k=2 5 g =1, (11-11)
Na a
y
h2 2 h2 2
g0k E, =—— (111-12)
2m, 2m,a

Como el conjunto de estados de energia conforman una banda de energias, la expresion
(IN-12) nos indica cual sera su valor maximo (Ema). Ademas se deduce que esta expresion es
independiente del numero de iones que tenga la red, lo cual es esperado, pues si se agregan
iones, se estan agregando estados dentro de la banda, pero la periodicidad de la red, que
determina el kmax (ec.(lll-11)) no cambia. Se debe entender, también, que la banda en esta
estructura energética va desde el valor 0 hasta su maximo Eua, por lo que este valor esta
dando el ancho de esa banda de energias.

En la ecuacion (l11-3) se obtuvo la relacion que existe entre la cantidad de movimiento y el
numero de onda (p = hk), se sabe que la cantidad de movimiento (p) es un vector, por lo que k
es un vector, generalmente utilizamos su médulo. En la ecuacion (I11-11) aparece el médulo del

maximo del niumero de onda, por lo que los valores que puede tomar son:

k=%

max

(I1I-13)

S

Estos numeros estan relacionados con los lugares de reflexion de las ondas en los atomos

de la cadena.

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 52



INTRODUCCION A LA FISICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

Finalmente se representara el comportamiento de la energia de un electron completamente
libre, de acuerdo a la expresion de la ec. (llI-7), la cual, la podemos ver en la Figura llI-5.
Debido a la dependencia cuadratica de E con el nUmero de onda k, la energia tiene una forma
parabdlica.

Las conclusiones que podemos sacar del modelo del electréon libre (V = 0), son: a) los
electrones se mueven en un continuo de energias, b) debido a su naturaleza ondulatoria, los
parametros que los caracterizan son discretos, y c) se pueden obtener valores maximos de
energia y cantidad de movimiento de los electrones para la banda donde estos se encuentren.

Otra aclaracion debe ser hecha: la energia, la cantidad de movimiento y algunas otras

magnitudes que se utilizaran son dependientes del nimero de onda k. Esto significa

1-&

)
\
|
(
1

t (]
— o

N A 0 T R

Figura IlI-5. Curva de energia en funcién del numero de onda.

que el espacio de movimiento de las particulas es diferente al tridimensional (x,y,z), en el cual la
unidad de medida es una longitud (metros, centimetros, nanémetros, etc.), la que corresponda
de acuerdo a al sistema estudiado. El movimiento en un espacio dependiente de &, el espacio
de los momentos, con coordenadas (kx, ky, k:) tendra dimension de (longitud)'. De ahora en

adelante se veran muy frecuentemente diferentes magnitudes en este espacio.

I11.2. Densidad de estados

La densidad de estados, N(E), es un concepto importante que se comenzara a manejar a
partir de este punto. Esta cantidad define el nimero de estados electrénicos por unidad de
energia y unidad de dimension espacial. De acuerdo al caso que se este tratando, puede ser
unidad de volumen, unidad de area o unidad de longitud, dependiendo si se calcula la densidad
de estados en una muestra tri, bi o unidimensional, respectivamente. En cada estado
electronico es donde se pueden ubicar los electrones, maximo 2 por estado de acuerdo al
principio de exclusion de Pauli. Es necesario establecer como se distribuyen los electrones, y
por extension, los estados electrénicos en una banda, desde su minimo hasta su maximo.

Como hasta el momento se ha trabajado con sistemas unidimensionales, se seguira en esa
linea y luego se ampliara a mas dimensiones. Al principio se menciond que tratar con sistemas
unidimensionales no es una simplificacion al problema que se estudia. Desde el punto de vista

tedrico la unidimensionalidad aporta a la simplicidad matematica, mientras que desde el punto
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de vista experimental podemos mencionar que se han desarrollado sistemas con diferentes
dimensionalidades, no entraremos en detalle sobre este punto en este libro, pero uno de ellos,
los sistemas unidimensionales estan representados por los conductores cuanticos “quantum
wires” los cuales son ampliamente estudiados y utilizados en todo lo que se refiere a la
miniaturizacion de componentes y circuitos. La densidad de estados para este tipo de sistema
la podemos definir como los estados energéticos alrededor de E (en un rango dE) por unidad

de longitud, como se ve en la Figura IlI-6.

dle dle,
—¥54% } —Na—
~la, 0 ke,

Figura lll-6. Distribucion de estados en una dimension.

De acuerdo a esto se tiene:

N(E)dE =% (11-14)
T

Como la energia es la de una particula libre, se tiene:

22 2m E «jm
E:h_k - k="—"— — dk= 2“ ! E (I1-15)

2m, h LhVE

No se debe olvidar que, en cada estado energético y sin violar ninguna regla de la mecanica
cuantica, pueden existir 2 electrones, uno con spin hacia arriba y el otro hacia abajo, eso
significa que la densidad de estados debe ser multiplicada por 2. Por lo que, haciendo los

reemplazos en la ecuacion (l11-14), con los valores obtenidos en (IlI-15), queda:

2m, 1

NCE)=—

(11I-16)

5

En un sistema bidimensional, la definicion seria: “el numero de estados electrénicos
disponibles por unidad de area en el rango E + dE”. Este rango de energias esta representado
en el espacio k por un circulo de area k. En este espacio la variacién de energias mencionada

se representa en el rango k + dk. En este espacio bidimensional es:

A=nk’ — dA=2nkdk

En un espacio bidimensional el area que ocupa cada estado electrénico es (2#/6)> como se

puede ver en la Figura Ill-7,
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Figura lll-7. Desarrollo bidimensional del espacio k. Area ocupada por cada estado electronico.

En esta estructura se tiene:

2
N(E )dE = 2=kdk _ kdk (N1-17)
(2 ) on
En la ecuacion (llI-15) se han obtenido los valores de k y dk, si los reemplazamos en la
ecuacion (ll-17), se tiene:

m

N(E)=—= (IN-18)
nth’

Esta, a diferencia de la anterior, no tiene dependencia con la energia, es constante.

Finalmente en un sistema tridimensional, el cual se definiria como la cantidad de estados por

unidad de volumen, es:

2 3/2

N(E)_*/Z#\/E (111-19)
mT'h

Se debe recordar que se ha trabajado con longitudes, areas o volimenes unitarios y se ha

tenido en cuenta el hecho que por estado electrénico la ocupacién puede ser de 2 electrones.

Ejercicio sugerido: deducir la expresion de la densidad de estados para un sistema
tridimensional.

Solucidn: ecuacion (111-19).

El numero de electrones que se pueden acomodar en un espacio tridimensional por

unidad de volumen, entre 0 y la energia E, sera:

\/_m3/2 E \/Emg/z EE3 ) \j’m3 /2

jEl/sz -

E
:.([ N(E)dE = 0 o 3 3n2h3 (111-20)
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Como se esta describiendo un estado de electrones libres, se supone que se esta
estudiando un metal. Bajo estas circunstancias, si el metal se encuentra en su estado
fundamental, el sistema estara en un estado de minima energia, es decir todos los
electrones estaran ocupando los niveles de energia mas bajos, sin violar principios
cuanticos. Por lo tanto, dentro de una banda tendremos estados ocupados hasta un cierto
nivel de energia y estados desocupados para niveles de energias superiores a este. Ese
nivel de energia que marca el limite entre estados ocupados y desocupados, se lo llama
nivel de Fermi, ¢r. Si la cantidad de electrones que se tienen por unidad de volumen es ne,

el valor del nivel de Fermi sera:

Bm” ’
ang;zl; B 2 8T, (T (1-21)

e
graficamente:

N(E)

Figura lll-8. Densidad de estados en el sélido.

Ejercicio sugerido: calcular la energia de Fermi del Cu, sabiendo que tiene 29 electrones.
Rta: 7.04eV

Asi como se ha planteado hasta ahora, todos los electrones se encuentran por debajo del
nivel de Fermi (Figura IlI-9-a). Si se impone sobre el sdlido alguna excitacion (un campo
eléctrico, incremento de temperatura, etc.), esta energia extra que recibe el sistema hace que
algunos electrones, los mas préximos al nivel de Fermi, puedan cruzarlo ocupando niveles de
mayor energia dentro de la banda (Figura I1I-9-b). Este efecto se vera reflejado en la curva de
la densidad de estados, los estados ocupados no son los que se muestran en la Figura IlI-8,
sino que algunos de los electrones han superado el nivel de Fermi ocupando estados

superiores a este, como se ve en la Figura I1l-10.
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Figura IlI-9. Ubicacién de los electrones en estado fundamental (a) y excitado (b)

Figura 1lI-10. Densidad de estados en el sélido con estados excitados.

I1.3. El Teorema de Bloch

Félix Bloch
23-10-1905, 10-9-1983
Premio Nobel de Fisica 1952

A partir de ahora, se debe pensar que el espacio en donde se moveran los electrones es el
de un cristal, una distribucion periédica de atomos en el espacio. Esto quiere decir que se
establece el hecho que los potenciales seran periodicos. A diferencia del modelo del electrén
libre, donde el potencial era inexistente y no afectaba a la funciéon de onda, en este caso si se
debe pensar en como la afecta. Seguramente, la funciéon de onda variara sus amplitudes de

acuerdo a la periodicidad de la red. Se puede escribir la funcion de onda como:

y(r)=e*"u(r) (111-22)
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Donde u(r) es una funcién periédica que modula la amplitud de la onda. Si se volviera al
caso unidimensional, donde los electrones se mueven en una red con un espaciado a como el

de la Figura lll-4, se tendria:

y(x)=e"“u(x) (111-23)
Como se ha dicho que la funcién que la funcién u es periodica, debe cumplir la condicién:
u(x+na)=u(x) (111-24)

Con estas expresiones se esta relacionando el valor de la funcién de onda en un punto de
un cristal con otro equivalente en cualquier otro lugar del cristal. La ecuaciones (I11-23) y (11I-24)

definen el teorema de Bloch. Graficamente se pueden ver de la siguiente manera:

Figura IlI-11. Teorema de Bloch. Equivalencia de las soluciones en lugares
a distancias de numero entero de periodos.

En la Figura lll-11 se muestran, esquematicamente, dos caras de alguna celda cristalina
separadas por n-celdas. El teorema de Bloch establece que debido a la periodicidad del
cristal, las propiedades fisicas que se tienen en un punto determinado (por ejemplo, la
estrella en la celda de la izquierda), son iguales a las que se tendran en un punto similar,
aun cuando se encuentren separados por n-celdas cristalinas (en la misma figura, la
estrella en la celda de la derecha). Se puede definir aqui a la celda unidad, esta es la
menor porcion de un cristal con la cual se puede generar la totalidad del mismo, aplicando
propiedades de simetria.

Ejercicio sugerido: haga la demostracion del teorema de Boch, recordando que la funcion

u(x) es periodica con el mismo periodo de la red.
Se puede ver como la red influye en el movimiento de los electrones. La funcién de onda

que representa al electron es la descripta por la ecuacion (111-23). Se puede suponer que la

funcioén esta normalizada a 1, es decir:
J v ydx = J e ue™udx = J uudx =1

La cantidad de movimiento promedio sera:
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o, oo d
(p) —I\V (—tha)\vdx (I11-25)

Si se desarrolla la derivada de la funcion de onda:

dy_d

b ik _epikx e Au(Xx)
I dx[e u(x)]—tke u(x)+e I

y se reemplaza en la integral,
_ —ikx  * e . ilx ilx du _ * * . d
<p>—_|.e ulh{tke u+e I —hk_[u udx+_[u (—tha)udx

La primera integral esta normalizada y vale 1, mientras que la segunda tiene la misma forma

que la ecuacion (Il1-25), por lo tanto queda:

(p)=hk+(p,) (I11-26)

El valor (p.) es el valor medio de la cantidad de movimiento de un electrébn como resultado
de su interaccion con la red. Por lo que se puede concluir, que un electrén moviéndose por la
red tiene una cantidad de movimiento que esta compuesta por dos términos, el del electron casi

libre (hk) y el momento debido a su interaccion con la red ({p.)).

lll.4. El modelo de Kronig-Penney

Se podria pensar que nuestros electrones se mueven en un nivel como el E: de la Figura llI-
4, esto quiere decir que ellos, en este momento, no ven a los potenciales como un suelo
empedrado debajo de ellos, sino que ahora estan entre las piedras. Se describira ahora el
modelo de Kronig-Penney, el cual fue desarrollado en el afio 1930 (R. de L. Kronig and W. G.
Penney, Proc. Roy. Soc. (London) A 130 (1931) 499).

William George Penney

Ralph Kronig
10-3-1904, 16-11-1995 Baron Penney
24-6-1909, 3-3-1991
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Lo que propusieron Kronig y Penney para explicar el comportamiento de los electrones en
un cristal, fue una cadena unidimensional periddica de atomos representados por pozos y

barreras de potencial, como se muestra en la Figura IlI-11.

h—0. -4

e @ @

Figura IlI-11. Diagrama esquematico del modelo de Kronig-Penney.

En la Figura IlI-11, se ha esquematizado la cadena de atomos desde un extremo hasta el
otro. Para desarrollar este modelo nos restringiremos a alguna zona de la cadena lejana a los
extremos, de manera tal que estos no interfieran con las soluciones que se obtendran. La

region que se utilizara es como la que se muestra en la Figura 111-12.

1 L]
b 0 ¢ X
Figura IlI-12. Modelo de Kronig-Penney, potencial periddico.

El potencial es periédico, con periodo: a = ¢+b, las particulas se moveran con una energia

E < V. Estas condiciones hacen que el espacio quede dividido en dos regiones,
Region I, V(x) =0,0<x<¢ y (IM-27)

Region I1, V(x) =V, -b<x<0. (111-28)

La ecuacién que se debe solucionar, que describe el estado del sistema es:

dy(x) 2m.. _
PR [E-V(x)]y(x)=0 (I11-29)
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En la regién 1 la solucién sera:
V,(x)=Ae™ + Be ™ (111-30)
Mientras que en la region 11, sera:
v, (x)=Ce"™ + De ™ (111-31)

donde,

oa=+2mE /h?, B=\/2m(V0—E)/h2 (111-32)

La funcioén de Bloch (ec. (65)) es:

y(x)=u(x)e™ (11-33)
Si sustituimos yr y yren (l11-33) y obtenemos los valores ury un , tenemos:

ul(x):Aei(a—k)x +Be—i(a+k)x

y oy (111-34)
u,(x)=Ce®" + pe P~

Para obtener los coeficientes 4, B, C 'y D se deben aplicar las condiciones de continuidad y

periodicidad de la funcion y su derivada primera, esto es:

du du
u,(0)=u,(0), dxl = d: (111-35)
x=0 x=0
du du
u,(c)=u,(-b), dxl = de % (111-36)
x=c x=—b

De estas ecuaciones se pueden determinar las constantes 4, B, C y D, las cuales no
deben ser nulas, pero si se debe anular el determinante del sistema. La resolucion de este

nos lleva a la ecuacion:

B2 __ch

sinh(Bb )sen(ac )+ cosh(Bb)cos(ac)=cosk(b+c) (1-37)

Ejercicio sugerido: desarrollar el determinante y obtener la expresion (111-37).

La ecuacion (I11-37) relaciona la energia, que es parte de las constantes a y g (ec. (l11-32))
con el vector de onda k. Esta expresion tiene dos miembros bien diferenciados, el del lado
izquierdo, que se denominara f(E), puede crecer sustancialmente en funcion de la participacion
de funciones hiperbdlicas en la ecuacion. Estas funciones no se encuentran limitadas a un
rango especifico de valores, ademas, eventualmente el valor o podria ser muy pequefio

comparado con f, y el cociente que multiplica al senh(Bb)sen(a.c), podria tomar valores grandes,
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muy superiores a +1 o -1. Por otro lado, el miembro de la derecha es una funcién circular cuyos
valores jamas superaran el rango +1. Por lo que, asi como se ha planteado la ecuacion (l11-37)
solamente tendra significado fisico, cuando los valores del miembro de la izquierda se
encuentren en el rango de los valores del miembro de la derecha (coseno circular), es decir,
entre +1y -1. Esta situacion se muestra en la Figura IlI-13.

En la Figura IlI-13 se pueden ver zonas grisaceas y zonas blancas, en la primeras se
cumple la condicion que la ecuacién (llI-37) se encuentra entre los valores +1; estas
reflejan condiciones fisicas reales, son estados permitidos del sistema. Las zonas blancas
representan lugares donde la ecuacién (l11-37) no satisface la igualdad, son los estados
prohibidos del sistema.

En la Figura 1ll-14, se puede ver que los estados permitidos forman bandas de energia que
se van ensanchando a medida que la energia E crece y siempre hay estados prohibidos que se
intercalan entre los estados permitidos. Esta estructura energética de bandas permitidas
seguidas por bandas prohibidas es de suma importancia para entender a los materiales
cristalinos. En la Figura IlI-14 se ha representado la ecuacion (I11-37) graficando f(E) en funcion
de k(b+c) (argumento del coseno). Esa misma ecuacion puede ser graficada poniendo E en

funcion del nimero de onda &

4 HE)

Zouwas FerwaiRdag
A RPN
g2 215 g 5 0
7 S a7z
A —WU - \Y/,\ ?

2owas (rolibrdag

—

Figura IlI-13. Curva de la solucién propuesta por el modelo de Kronig-Penney.

En la Figura 11l-14, se han graficado las curvas de energia en funcion de k, una que describe
al electron libre (parabola continua) y la otra la del modelo de Kronig-Penney (curvas llenas
segmentadas), estas ultimas se han desplazado ex profeso para ver su comportamiento, sino
deberian estar superpuestas, sobresaliendo de la curva del electrén libre, solamente la parte
superior e inferior de cada tramo de la curva de Kronig-Penney. En las lineas segmentadas se
ve que existen discontinuidades en los puntos k=t wa, £ 2wa, £ 3wa, etc. Estos saltos entre
curvas de energia corresponden a las zonas de estados prohibidos, bandas prohibidas, en las
cuales los electrones no pueden estar.

La zona que abarca el rango, en el eje k, entre -wa y +m/a se llama, la primera zona de
Brillouin, la que va desde +7/a a +2wa y desde -7wa a -2wa es la segunda zona de Brillouin, etc.

Debido a la periodicidad de la red, se pueden mover estos segmentos en periodos enteros
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hacia la zona central (-7, +7/a) obteniéndose la zona reducida, como se ve en la Figura I11-15,

en donde hay una descripcién completa de los estados de energia en una Unica zona.

wae
\ t{’frw‘\.was ele strow
; e 1 ™ Labre
A\~ /i
: : 7T bamdagprotibidag
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: - = { \
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E @ [ a ® L

Figura IlI-14. Modelo de Kronig-Penney (MKP) y del electron libre. La curva correspondiente al modelo del electrén
libre, se ha desplazado verticalmente para diferenciarla de la del MKP, sino estarian superpuestas y solamente
sobresaldrian los extremos de la curva del MKP.
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Figura IlI-15. Modelo de Kronig-Penney, zona reducida.

Se debe entender que los electrones se mueven bajo la accion de fuerzas externas e
internas. Las fuerzas externas son debidas, por ejemplo, al campo que apliquemos, pero las
internas se deben a los potenciales generados por los atomos, los cuales no son manejables,
es necesario desarrollar alguna explicaciéon sobre el movimiento de las particulas, que sea
independiente de las fuerzas internas. La velocidad de los electrones en el cristal, sera la
velocidad del grupo de ondas,

vy =9°  p e h-he, = v —L9E (111-38)
¢ dk ¢ hdk

La fuerza externa F puede ser descripta por la siguiente expresion:

_dp _d(hk) _ dk (111-39)
dr dr dt

F
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La aceleracion de los electrones sera:

_ vy _1d[dE|_1d[dE|dk_|d°E dk (1-40)
dt hdt|dk| hdk| dk |dt h dk* dt

Reemplazando (111-39) en (111-40) se tiene:

a_ifE
h’ dk’*

(I11-41)

Si recordamos la 2da ley de Newton, se tiene que F = ma, 0 a = F/m. Aqui es conveniente
definir la masa efectiva m”, la cual tendra en cuenta la fuerza externa representada por F de
acuerdo a Newton, y a es la aceleracién real del electrén debida a F y la interaccion con la red.

Por lo tanto:

S
m i, LE] I°'F (111-42)
dk dk2

El extremo izquierdo de la ecuacién (llI-42) nos muestra la 2da ecuacion de Newton y
describe el movimiento del electrén dentro de la estructura cristalina. Se ve alli que si la masa
de la particula es la masa efectiva, la particula se movera como si fuera libre. Este es un
concepto que se debe remarcar, la masa efectiva es un concepto util solamente para describir
el movimiento de los electrones en una red cristalina periddica. Esta cantidad no es una masa
en el sentido ordinario de su definicién, debido a que ella depende de la energia, no tiene
propiedades gravitacionales ni inerciales, y su valor no sera constante. Puede tomar valores
mayores o menores que la masa en reposo del electréon e inclusive puede adquirir valores
positivos tanto asi como negativos, si la derivada segunda fuese negativa. Se puede demostrar
que la masa efectiva es la masa gravitacional del electron cuando este se mueve como un

electron libre. La energia para un electron libre es (ec. (111-12)):

h’k?
- 2m

e

E

Su derivada segunda sera:

2 2 2
d’E i{d_E}_ d {h_sz_h_

d’ dk

dk | dk| 2m, ;
* h2
Si reemplazamos en la ec. (l11-34) da: m = 17 =m, (11-43)
me
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Se debe ver ahora como sera el comportamiento de un electrén en la red cristalina. En la
Figura 11I-17 se observa la curva de energia de un electréon libre y la banda de acuerdo al

modelo de Kronig-Penney.

Figura IlI-16. Variacion de la energia de un electrén en el modelo
de K-P con respecto al electrén libre.

Utilizando esta curva se hara el analisis del comportamiento de algunas magnitudes
relativas al movimiento de los electrones, por ejemplo su velocidad. Claramente, si no existe
ninguna fuerza que obligue al electron a moverse este se quedara en el origen de ambas
curvas, por lo que, es necesario aplicar, por ejemplo, un campo eléctrico para que este
abandone esta posicidon y comience a moverse. La velocidad esta dada por la ecuacién (111-38),

en el caso del electrén libre tenemos:

212
v :ld_E’ como E:hk - vy :ik (I”-44)
* hdk 2m fom

Se puede ver de esta expresidn que en el caso del electron libre, la velocidad tiene una
dependencia lineal con k. En el caso de un electron en una red periddica, la parte central su
comportamiento es como la de un electron libre. A medida que k£ aumenta el electron se mueve
hacia niveles superiores dentro de la banda y se va alejando del comportamiento anterior. El
electrén en el punto 1 comienza a sentir la influencia de las fuerzas internas, se sigue moviendo
en la direccién del campo aplicado, pero su velocidad ha llegado a un maximo y comienza a
declinar, hasta llegar al punto 2, donde las fuerzas internas obligan a electrén a cambiar de
direccion completamente, sufre una reflexiéon. Aqui su velocidad se anula. Este proceso se
grafica en la Figura 11I-17. Al cambiar de direccién el vector kK cambia de signo y de wa, aparece
en -wa (punto 4). Aqui el electrén es repelido, la fuerza interna supera a la generada por el
campo, el electron se mueve en contra del campo externo y alcanza su maximo en el punto 3.
En este punto el campo externo comienza a influenciar al electrén y este gradualmente
comienza a moverse en la direccion del campo externo, disminuye su velocidad, hasta llegar al

origen y alli comienza nuevamente el proceso descripto.
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Figura I1I-17. Grafico de la velocidad para un electrén libre
(rayas espaciadas) y en una red cristalina (curva sélida).

Se debe ver ahora cual sera el comportamiento de la masa efectiva de acuerdo a la
ecuacion (IlI-42). Se ve que en la parte central, entre las referencias 1 y 3 de la Figura Ill-16, el
comportamiento es como si fuera un electron libre, esto significa que m"= m.. Cuando nos
acercamos a 1 (3) llegamos a un punto de inflexion de la curva, aqui la d?E/dk*=0, por lo que el
valor de la masa se incrementa tendiendo a infinito, en ese punto se transita de una concavidad

positiva a la izquierda de 1, a una negativa a la derecha de esta referencia.

A ¥
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Figura IlI-18. Comportamiento de la masa efectiva del electrén en un cristal.

Esto indica que la masa efectiva pasa de un valor extremadamente grande positivo a uno
tendiente a infinito pero negativo, habiendo superado la referencia 1 la curvatura es negativa y
finita, lo cual implicaria una masa efectiva negativa y finita. Un proceso idéntico es el que se
registra entre las referencias 4 y 3, como se puede ver en las Figuras 111-16 y 111-18.

Para finalizar, y fijar conceptos se debe hacer un breve resumen de lo visto hasta este
momento, lo cual es muy importante para entender el comportamiento de los semiconductores
y metales también. El modelo del electrén libre mostré como se comportan los electrones
cuando el potencial que actua sobre ellos es muy pequenfio, se vio que ellos se mueven en un
continuo de energias, esto se puede asimilar al movimiento de portadores en metales.
Contrario es lo que pasa cuando los electrones se mueven en una red periddica. No solamente
aparece una masa efectiva, la cual no es constante, sino que ademas, puede tomar valores
negativos. Adicionalmente se originan bandas de energia, las cuales alternan las permitidas
con las prohibidas. Este es un concepto muy importante, el ancho de la banda prohibida se

determina por la diferencia de energia entre la Gltima banda ocupada (donde hay electrones),
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banda de valencia, y la primera vacia (banda de conduccién), en un semiconductor esta

cantidad define completamente sus propiedades.

l11.5. El concepto de hueco

Pensar en una masa como una entidad negativa, es un concepto extrano. En el marco de

la mecanica clasica, la energia total de una particula se define como:
E=E +E.
y4 c

la suma de dos términos, una energia potencial, ligada a la posicion, la cual puede ser positiva
0 negativa, dependiendo del sistema de referencia que se utilice. La otra, la energia cinética,
relacionada al movimiento. Si no hay movimiento esta tendra valor nulo, si hay movimiento

tendra una valor diferente de cero y positivo. Si pensamos clasicamente, la energia cinética es:

E, = lmv2
2
la velocidad, si bien es un vector y podria tomar un signo u otro. Como aparece en médulo al
cuadrado, sera una cantidad siempre positiva, por lo que la masa también debe ser siempre
positiva. ¢ Qué significa tener una masa efectiva negativa?

Trataremos de dar una explicacion cualitativa, en la Figura IlI-9-b se ve que cuando un
electrén es excitado y salta de su nivel a uno superior (de mayor energia, con esto se quiere
significar estados excitados) deja su lugar vacio, se podria referir a él como un hueco en la
estructura electrénica, es muy probable que este lugar se llene con otro electrén de menor
energia que también en este lugar estara excitado, y asi siguiendo. Se ve que a medida que los
electrones alcanzan niveles de mayor energia, los huecos, si pensamos en ellos como
particulas, también deberian moverse hacia lugares de mayor energia (estados excitados).
Esto quiere decir que la mayor energia de los huecos se encuentra en sentido opuesto a la de
los electrones. Se puede deducir que en estado fundamental, los huecos ocuparan la parte
superior de una banda e iran avanzando hacia niveles de mayor energia a medida que se los
excite hacia el fondo de la banda, ocupando niveles que anteriormente ocupaban los

electrones, entonces la densidad de estados para estas “particulas” tiene un origen diferente al
de los electrones, su origen sera el tope de la banda Eqx. Por lo que tendriamos dos sistemas

de referencia para la energia, uno para electrones y otro para huecos, como se muestra en la
Figura 111-19 y 111-20.

Podemos considerar ahora la gréfica de la densidad de estados. Hemos visto que la
densidad de estados para los electrones depende de la VE, para los huecos dependera, debido
al cambio del origen de coordenadas para estos, de la \/E,,,, — E, como se ve en la fig. IlI-20.

Se debe rever ahora el sentido de la masa negativa, se ha visto que huecos y electrones

tiene puntos de referencias opuestos para el origen de las energias. El grafico de la masa del
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electron de la Figura 111-17 fue hecho pensando en los electrones, si pensamos desde el punto

de vista de los huecos.

—

Figura IlI-19. Las flechas indican el sentido hacia estados excitados
(de mayor energia) para los electrones y huecos.

Figura 1lI-20. Densidad de estados para electrones y huecos.

Ese grafico deberia ser visto como su imagen especular, como se muestra en la Figura IlI-
21. La parte superior de la imagen nos muestra la variacién de la masa con k para los
electrones como la vimos en la Figura 11l-18. La parte inferior, por debajo de la linea espejo,
es ahora lo interesante. Hemos visto que el sistema de referencia para la energia de
electrones y huecos tiene sus origenes opuestos, por lo que podemos considerar que si
vemos la variacién de masas para los huecos en funcion de k&, esta sera como la que se
muestra en la parte inferior de la Figura 11lI-21. Podemos ver aqui que lo que era una “masa
negativa” en el grafico de masas electrénicas, es ahora positiva considerando que su sistema
de referencia en energias es diferente. Esto quiere decir que a la particula “hueco” se le debe
asignar una masa positiva que variara (al igual que la de los electrones) dependiendo del
lugar en el eje k que ocupe. Es de hacer notar que en el eje de masas para huecos, los
electrones tiene una masa negativa.

Se debe considerar una segunda cuestion, si se aplica un campo eléctrico los electrones de

valencia se moveran en sentido opuesto al campo. Con el campo aplicado, cada electrén se
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Figura IlI-21. Imagen especular de la variacion de la masa con k.

movera generando una corriente, que podemos definir como:

Al

j=oc

1=—q v; (11-45)

Donde ¢ es la carga elemental, y vjes la velocidad de cada electrén en la banda. Si la banda
esta completamente llena (Figura IlI-22-a, Banda 1), habra tantos electrones en la direccion +k
con velocidad v; como en la direcciéon —k con velocidad —v;, por lo que i = 0. Si la banda esta
completamente vacia, tampoco habra una corriente. Si se tiene una banda donde algunos
lugares estan vacios, es decir, la banda estara poblada por electrones y huecos, en este caso,
estado fundamental, no hay ninguna excitacion, i = 0, el sistema es simétrico, como en el caso
anterior, Figura llI-22-a, Banda 2y 3.

Cuando se aplica un campo eléctrico, la simetria existente se rompe, excepto en la Banda
1, completamente llena, lo que implica que no habra movimiento de electrones. En las Bandas
2 y 3, de la Figura lllI-22-b, los electrones iran ocupando los lugares vacios (huecos)
moviéndose en sentido opuesto al campo y haciendo que los huecos se muevan en el sentido

del campo aplicado, por lo que para las Bandas 2 y 3 tendremos que la corriente es:

i :_qzv,‘ y
L=—q) v,

Jj=oc.

Siempre la suma es sobre los estados ocupados. Para hacer una demostracion sencilla, se

puede suponer que tenemos un Unico estado vacio, el /, luego se puede extender y generalizar.
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Figura Ill-22. (a) Sistema simétrico, (b) con campo aplicado.
Electrones: circulos llenos, huecos: circulos vacios.

La corriente para la Banda 2, sera:

i,= —qZ‘ v, se puede reescribir
J#l

L=—q) v, +qv,—qv,=—qD) v, +qv,
J#l J

Al incluir el término / en la suma, se esta sumando sobre todos los vectores k, todos los

electrones en la banda, donde existen igual cantidad de valores positivos como negativos, por

lo que la suma se anula, solo queda que la corriente es:

i, =+qv, (111-46)

Esto quiere decir que la corriente en una banda (en este caso la 2) transportada por todos
los electrones, se puede expresar como la corriente llevada por un hueco, al cual le asignamos
una carga positiva, del mismo valor que la que tiene los electrones. Si esto se generaliza, se

puede escribir:
i,=+q L v, (IN-47)

A su vez esto se puede generalizar a todas las bandas.

Se pueden sacar un par de conclusiones de lo visto en este capitulo que nos servira de aqui
en mas. Primera, se ha visto que a los huecos se les puede asignar una masa efectiva positiva,
en los lugares donde la masa efectiva de los electrones aparecia como negativa, en la parte
superior de la banda. Como los huecos son vacancias electronicas en la banda de valencia,
para estos, se deberia medir la energia en esta banda, en sentido positivo hacia abajo.
Segunda, se les puede asignar a los huecos una carga eléctrica positiva, +¢, con el mismo valor

absoluto que tiene para un electrén, es decir +e.
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CAPITULO IV
Breves nociones de mecanica estadistica

“La estadistica es la primera de la ciencias inexactas”

EDMOND GOUNCOURT (1822-1896)

Novelista, naturalista Francés

Hasta ahora se han visto un conjunto de teorias en las cuales se describe el movimiento de
un electrén en diferentes escenarios, con pozos de potencial, o barreras, afectado por campos
aplicados o sin estos, pero siempre, un solo electrén. Cuando se comenzé con el estudio de la
mecanica cuantica se hubo de abandonar la creencia de la ocurrencia deterministica de un
fenémeno y se debié adoptar el hecho probabilistico que la rige, eso obligd a un cambio en la
estructura del pensamiento de aquella época. Ahora se propone un nuevo cambio, el hecho de
aceptar el panorama probabilistico del comportamiento de las particulasimplica que debemos
pensar en un tratamiento diferente para los sitemas de particulas. La mecanica estadistica no
trata bajo ningun aspecto con el comportamiento individual de ellas sino con su aspecto grupal,
mostrando cual es el comportamiento mas probable de un conjunto de particulas. Si bien es
posible, por ejemplo, ver la evoluciéon de un electrén solucionando la ec. de Schrédinger, seria
imposible hacerlo cuando estamos tratando con un gas de electrones compuesto por el nimero
de Avogadro, 6,02x10% electrones. Esto deberia llevar el pensamiento hacia otro panorama, y
es el hecho de que se ve que cada uno de los elementos del conjunto se movera en forma
particular pero el conjunto seguramente lo hara de manera diferente. Lo que se esta diciendo
es que el comportamiento microscopico es el que dara lugar a un comportamiento
macroscopico que es sobre el cual se puede realizar una medida. Si confeccionamos un simple
circuito y ponemos un conductor, una bateria y una resitencia, habra una corriente, sobre la
resistencia se generara una tension. Obviamente, si ponemos un medidor, podremos medir una
corriente. Es el efecto macroscopico, pero eso no quiere decir que un electron que sale de un
borne de la bateria es el mismo que llega al otro borne habiendo pasado por el medidor. Lo que
ha ocurrido es que a través de innumerables interacciones con otros electrones estos han ido
moviéndose para establecer una corriente, este es el efecto macroscopico. La corriente
medida es el comportamiento mas probable que el conjunto de los comportamientos

microscoépicos podia tener.
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En fisica podemos distinguir tres tipos de estadisticas ligadas a tres tipos de particulas
diferentes. Cuando: podemos distinguir una particula de otra, estan suficientemente separadas,
las podemos rotular, pueden tener cualquier spin y se pueden seguir por el espacio, ese
conjunto es un conjunto clasico. Las moléculas de un gas son de este tipo. Estas obedecen a la
estadistica clasica de Maxwell-Boltzmann.

Por otro lado, existen particulas que tienen spin semientero ('2). Estas no pueden
distinguirse una de otra y obedecen al principio de exclusidon de Pauli (se describird en el
punto IV.2.). Estas particulas son llamadas fermiones y actuan de acuerdo a la estadistica
de Fermi-Dirac.

Por ultimo, se tienen particulas que cumplen las mismas condiciones que las anteriores
pero con una unica diferencia frente a estas: tienen spin entero, estas son llamadas bosones,
pueden ser tratadas mediante la estadistica de Bose-Einstein. Las particulas estudiadas por
esta estadistica son aquellas ligadas a nucleos atdmicos y a particulas fundamentales como
fotones, gluones, mesones, etc. Por exceder los alcances de este libro no nos dedicaremos

a esta estadistica.

IV.1. Estadistica clasica, Maxwell-Boltzmann

;f':'.\.e_*:fi%wm
James Clerk Maxwell Ludwig Eduard Boltzmann
13-6-1831, 5-11-1879 20-2-1844, 5-9-1906

Se puede pensar en un conjunto de P particulas que se mueven a diferentes velocidades y
con diferentes energias, se pueden diferenciar a estos y llamarlos p: al conjunto de particulas
con energia Ej, p2 al que tiene energia Ez, etc, donde la energia E; es menor que la E2, y la E2
menor que la E;, y asi siguiendo. Se puede empezar a establecer algunas relaciones
fundamentales. Primero el nimero de particulas es constante, esto es: si una particula pasa del

conjunto px al pi+1, habran variado las cantidades p« y pr+: pero no P.

2P, =p+p,tetp,=P (IV-1)
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La conservacion del numero de particulas esta indicando la conservacion de la masa, uno
de los principios fundamentales de la Fisica. El otro principio de conservacion es el de la

energia interna del sistema,

> pE,=pE +p,E,+..+p E =E (IV-2)
Si se realizan variaciones sobre la cantidad de particulas en las ecuaciones (IV-1/2), se tiene:

D> 8p, =8p, +8p, +...+8p, =0 (IvV-3)

Si hay una variacion del nimero de particulas en el conjunto /'y varia en 8p, la variacion de

energia interna sera Edp., por tanto:
> Edp, = Edp, +E,bp, +...+ E,8p, =0 (IV-4)

Se deben introducir multiplicadores de Lagrange como cantidades independientes de pi,
multipliquemos (1V-3) por -a y (IV-4) por -B (Ver apéndice IV-1 para el completo desarrollo de

este punto), se tiene:

Z[—ln p;,+in f,—a—BE, ]Spi =0 (IV-5)

1

donde f; es la probabilidad a priori, para cualquier valor de i. El valor entre corchetes debe ser

idénticamente nulo, por lo que:

~Inp,+in f,—o0—BE, =0 (IV-6)

Despejando pi, se puede escribir:

o -BE, /i
p, = fie e =— o (IV-7)
e e

Esta expresion es la ley de distribucion de Maxwell-Boltzmann. Si no se consideran las
variaciones de la energia en forma discreta, sino como un continuo, se puede escribir la

expresion (IV-7) como:

p(E )dE = f a(fE) dE (IV-8)
e e

Como se esta tratando con un gas de electrones, tal como dijimos al principio, esta ecuacién
describe la cantidad de particulas que se mueven en el intervalo de energia entre Ey E+dE. Se

puede demostrar que

(IV-9)

3
1 P B %
eV \2nm

Donde B=1/kT, y k la constante de Boltzmann, reemplazando se tiene:
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%
f(E)= 2“V(2Z:) VE (IV-10)
Con lo cual se obtiene:
p(E)dE = 2L p7 (Ee P dE (IV-11)
NS

Como se dijo previamente, esta es la distribucion de particulas en el intervalo E y E+dE.

Ejercicio sugerido 1: como se trata con un gas de electrones libres, se puede decir que
E = p*2m. Partiendo de la ec. (IV-11), encontrar la distribucién p(p)dp.

Ejercicio sugerido 2: si se supone que la energia de los electrones es solamente cinética,

encontrar p(v)dv, donde v es la velocidad de la particula.

Ejercicio sugerido 3: a partir de la distribucién del ejercicio anterior, encontrar cual es la

velocidad mas probable. Rta: v =~2kT / m .

IV.2. Estadistica cuantica, Fermi-Dirac

Enrico Fermi Paul Adrien Maurice Dirac
29-9-1901, 28-11-1954 8-8-1902, 20-10-1984
Premio Nobel de Fisica 1938 Premio Nobel de Fisica 1933

En este caso se debe pensar en particulas las cuales no se pueden distinguir una de otra, y
deben obedecer el principio de Exclusién de Pauli.

Brevemente puede ser descripto en forma cualitativa, como sigue: cuanticamente una
particula esta descripta por cuatro niumeros, que se llaman nimeros cuanticos, no se entrara
en detalle para explicar este punto, serian algo asi como sus coordenadas cuanticas, la funcion

de onda de un electron se deberia escribir:

Vot (1) (IV-12)

donde, n, I y m; dan una descripcion del movimiento orbital del electréon, n es el numero cuantico

fotal, que describe la cuantizacién de la energia, I es el numero cuantico orbital, y hace
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referencia a la cuantizacion del momento angular. El numero cuantico magnético es mi, que
corresponde a la relaciéon entre el momento magnético generado por el electron y la direccidén
del campo magnético externo. Estos tres valores para cada electron son unicos, no se pueden
repetir entre electrones de un mismo nivel. Finalmente el nimero cuantico magnético de spin,
ms, €s la descripcidn de la cuantizacion espacial del spin del electron, puede tomar solamente
dos valores m=+" y ms=-%. Esto indica que sin violar ninguna regla cuantica en un nivel
electronico, podemos tener dos estados cuanticos, dos electrones, uno con (n, ,m;, +%) y otro
con (n, [,m, -'2). Esto es lo mismo que decir que dos electrones en un mismo nivel no pueden
tener las mismas coordenadas cuanticas, la Unica diferencia que pueden tener, para no violar
ningun principio, es que uno debe estar con su spin “para arriba”, mientras que el otro lo debe

tener “para abajo”, popularmente hablando.

Wolfgang E. Pauli
25-4-1900, 15-12-1958
Premio Nobel de Fisica 1945

En la estadistica de Maxwell-Boltzmann cada nivel puede contener un nimero indefinido de
particulas, aqui como se ha visto, eso no ocurre, por estado cuantico podemos tener una
particula. Se puede suponer un sistema que puede albergar f; estados cuanticos con la misma
energia, y se tienen p; particulas, por lo tanto habra p:; estados cuanticos ocupados con un
particula, los restantes estados, hasta llegar al numero f; estaran vacios. Debido al hecho de

que las particulas son idénticas, si permuto una particula por otra, el sistema no cambiara, por

lo tanto, se va a tener p; ! permutaciones que no cambian al sistema. Lo mismo ocurre con los

estados no ocupados, su permutacion no cambia el estado del sistema, es decir existen (fi —

pi) ! permutaciones que no tienen significacion. Esto quiere decir que las permutaciones que si

modifican al sistema son:

£i!

p=—2i° (IV-13)
P! f—p)!

Para determinar la distribucion final de las particulas se debe realizar el producto de estas

ocupaciones para cada una de las particulas, es decir:

—H ’(f p), (IV-14)

Esta expresion nos dice cual va a ser el resultado final de la distribucion del conjunto
completo de particulas y estados desocupados, pero debemos saber cudl sera la distribucion

de las particulas pi, para lo cual, tomaremos logaritmos a ambos lados de la ecuacion (IV-14)

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 76



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA
= f__ f__ — /
InP = E [lnfi. Inp,!—In(f, p,.).]
i

Utilizando la expresion de Stirling (apéndice 1V-1), tenemos:

InP=3[fInf,—pInp,—(f,—p)in(f,—p,)] (IV-15)

Se debe encontrar cual es la distribucidon mas probable de todas las posibles, eso se puede

hallar variando el InP, esa distribucion se logra cuando (IV-15) alcanza su maximo:
8inP =) [~Inp,+in(f,~p,)]&p,=0 (IV-16)
i

Teniendo en cuenta las leyes de conservacion de masa, numero de particulas, y de energia,

junto con los multiplicadores de Lagrange, se tiene:

—a) 8p, =0

—BD> E8p,=0

La ecuacién (IV-16) queda:

2.[~inp,+in(f,~p,)-a-BE,]8p, =0 (IV-17)

1

La variacion sobre el nimero de particulas es una cantidad independiente, entonces lo que

debe idénticamente anularse es la cantidad entre corchetes para cada valor i.

~Inp, +in(f,—p,)—a—BE, =0

operando,

lnLﬂJ — OH'BE,- = L_l :ea+BEi — eaeBEi
p,' pi

De aqui, recordando que B=1/kT

___f
Pi = E/ir

—_— IV-18
e'e +1 ( )

Se obtiene la ley de distribucién de Fermi-Dirac. Se puede ver en la (IV-18) que por el solo
hecho de poner un Unico electron por estado, el denominador cambia con respecto a la
estadistica clasica (IV-7) donde se describen sistemas con muchisimos electrones participando

en cada estado.
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Como se ha dicho que los niveles en una banda se encuentran muy proximos entre si, nos
referiremos ahora al sistema como si fuera un continuo cambiando E; por E. Reescribimos la

ec.(IV-18) de la siguiente manera:

S(E)

p(E)= e ] (IV-19)

Que nos dice como se distribuyen los electrones en un sistema cuantico.

IV.3. Diferencias entre estadisticas y ocupacion de estados

Una de las cosas que se puede hacer es intentar comparar el comportamiento de las dos
estadisticas que hemos visto, cuando se varia la energia. Si bien, las teorias que hemos
descripto parten de fundamentos diferentes, una es la clasica y la otra la cuantica, si pueden
compararse sus resultados cuando se las normaliza, p refiere al nimero de particulas bajo
estudio, mientras que f, hace referencia a numero de estados, por lo tanto, la relacién p/f dice
que al dividir la cantidad de particulas por el nimero de estados se esta obteniendo la

ocupacion del estado i. Esto es de las ecuaciones (1V-8) y (1V-19):

1
S(E)= L — (IV-20)
e%e Z

Para la estadistica de Maxwell-Boltzmann, mientras que para la de Fermi-Dirac, es:

s(E)=2 -]

R (IV-21)
S e“e%T +1

Como el valor e® no depende de E, actia como un factor constante y no modificara la

tendencia con la variacion de energia, reescribiremos la expresion (1V-20) de la siguiente manera:

1
s(E)= — (IV-22)
e
y la ecuacién (IV-21) como sigue:
1
s(E)= —E/ (IV-23)
e’ +1

Se puede hacer un analisis rapido de ambas ecuaciones. En la (IV-22), cuando E es un
valor pequefio frente a kT (E << kT) el exponencial toma valores muy pequenos y el cociente
crece, tendiendo a valores muy grandes, son muchas las particulas que se pueden encontrar
para valores de energia pequenos. Cuando la energia aumenta, el cociente decrece y va
tendiendo a cero monoétonamente. Esto significa que hay pocas particulas que tengan
energias elevadas.
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Analicemos la ecuacion (1V-23). Cuando E << kT, el valor del exponencial es muy pequefio,
mucho menor que 1, por lo que en el denominador de esta ecuacion el exponencial es
despreciable frente al 1, por esta razon, el valor de s(E) = 1. Cuando la energia crece el
exponencial toma valores mucho mas grandes que 1, el 1 no tiene significacion en el
denominador, el valor que tome el denominador seran los valores que vaya tomando el

exponencial, por lo tanto el comportamiento sera como el de la ecuacion (IV-22),

s(E)= EL (IV-24)

e kT
Esto quiere decir que para pequeinas energias la ocupacion del sistema sera 1 como se ha
predicho, mientras que a grandes energias los electrones se comportan bajo la estadistica de
Maxwell-Boltzmann, como un gas de electrones. La descripcién grafica de este comportamiento
se ve en la Figura (IV-1). Se ha mencionado pequefias energias o grandes energias, y no se

ha dicho cual es el punto de referencia para establecer la comparacién que se ha mencionado,

la referencia es Ea, es un parametro que se debe determinar.

s !

‘ B
B,
Figura IV-1. Comparacion de las curvas de Maxwell-Boltzmann y Fermi-Dirac.

Un concepto muy importante que se debe utilizar ahora es el que se introdujo en el capitulo
Il sobre la energia de Fermi. Graficamente se representd, por ejemplo en la Figura IlI-21, que a
temperatura de 0K, todos los electrones se encuentran por debajo de la energia de Fermi. No
se entrara en mayores detalles, pero mediante argumentos termodinamicos y utilizando la

mecanica estadistica de sistemas reales, se puede llegar al siguiente resultado:

_E, (IV-25)
kT

La cual lleva a que la expresion (IV-21) tome la siguiente forma:

1
(E-E;)
e T +]

S(E)= (IV-26)
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Se puede rehacer el andlisis, semejante al realizado mas arriba. Supongamos que T = 0K,

viendo que si, E < EF, en el denominador el exponencial desaparece por lo tanto
s(E) =1 (IV-27)
Por otro lado, si E > Er, en el denominador el exponencial es dominante
S(E) =0 (IV-28)

Podemos ver en la Figura (IV-2) este comportamiento.

5
1 1

—‘-‘_-J

(o) g_F;sE

Figura IV-2. Distribucion de estados ocupados a T=0K.

¢, Qué nos indica esta Figura, a T=0K? Todos los estados por debajo del nivel de Fermi se
encuentran ocupados, mientras que cuando se supera esa energia, todos los estados se
encuentran vacios. Esto es lo que se ha indicado esquematicamente en las Figuras Ill-9-a y IlI-
21. 4 Qué sucede cuando E = Er? Si se introduce esto en la ecuacién (IV-26) se vera que el

exponente del exponencial se anula, E - Er= 0, por tanto:

E-Ep 1
e T =1 = s(E)=E (IV-29)

E=E,

Esto significa, que el nivel puede estar ocupado o no, la probabilidad es V2. Se debe ver que es
lo que pasa cuando T # 0. En este caso, también cuando E = EFr, s(E) = "». Bajo estas condiciones
ocurre lo que se muestra en la Figura 1lI-9-b, los electrones adquieren mas energia y algunos
pueden superar el nivel de Fermi, con lo cual niveles préximos inferiores al de Fermi comienzan a

despoblarse, mientras que algunos superiores se han poblado, como muestra la Figura 1V-3.

5 egtrdoS
| |/ deso e[4S
t
Es'hd-os
o) Qaao S
ol —p
EF- E

Figura IV-3. Distribucién de estados ocupados a T = 0K
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Debe quedar claro que cuando un electron es excitado y abandona un nivel de energia por
debajo de la energia de Fermi, pasa a ocupar un nivel por encima del de Fermi. Si
obtuviéramos las areas de estados desocupados mostrados en la Figura IV-3, y la de los
estados ocupados para energias mayores que la de Fermi, se veria que son exactamente
iguales. Esto es debido al hecho que cada electrén que abandona un nivel de energia inferior a

Erdeja un lugar vacio y pasa a ocupar otro estado de energia superior a Er.

Ejercicio sugerido: se puede suponer que la energia se desplaza una cantidad SE

con respecto a Er en ambos sentidos, ¢cual sera el nivel de ocupacion?

Retomemos la ecuacién (1V-19), en términos continuos y habiendo reemplazado el valor de

a, quedara:

E
p(E)= % (IV-30)

Reemplazando f(E) (ec.(IV-10)

wmv(2m)y?: JE

3 (E-E;)
h e 4T +1

p(E)= (IV-31)

En la Figura IV-4 se puede ver la grafica de la ecuacion (IV-31) donde se ha oscurecido el

area ocupada.

e
‘* o
'L = 1'-. Ed‘d"’-ﬁ
— scugados

X\ \

F=d o+ m-&

Figura IV-4. Grafica de p(E) en funcién de E.

Para finalizar se debe obtener la energia de Fermi. Para ello se debe recordar que a T=0K
todos los electrones se encuentran por debajo del nivel de Fermi que es la maxima energia que

ellos pueden alcanzar a esta temperatura. Por lo tanto,

27V (2m )% ’]
3

Ep
F= f S(E)dE = EdE :?TE/(M)%E% (IV-32)
0

0
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Como cada estado puede albergar a dos electrones, con spines opuestos, por lo que la (IV-

32) deberia multiplicarse por 2, quedando:
sV 3 3

De aqui podemos despejar el valor de EF:

F3Piw wla)’

E.=|—| —=—|— (IV-34)
V8rn| 2m 2m|8n

En donde F/V es el numero de electrones por unidad de volumen, que se denominara n.

Ejercicio sugerido: Encontrar el nivel de Fermi para el litio (Li).
Rta: 4,72eV
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Apéndice IV-1

Estadistica de Maxwell-Boltzmann. Probabilidad

Clasicamente, se pueden tratar a los electrones como un gas. Donde habra conjuntos de
particulas que poseen diferentes energias unos de otros, pero dentro de cada conjunto las
particulas poseen la misma energia. Para tratar este problema, se puede hacer una analogia,
pensando que se tienen esferitas de iguales radios. No obstante ser las esferitas iguales, como

la descripcion se realiza dentro de una estadistica clasica, se puede nominar cada una de las
esferitas. Ademas se tiene una gran caja de superficie .S, subdividida en diferentes pequefas

cajitas de menor superficie, si. El conjunto de cajitas cumple con:

S :Zsi (A-1)

Se arrojan las esferitas sobre la caja y éstas empezaran a caer en las diferentes cajitas. Se
repite el proceso una gran cantidad de veces. En cada tiro habra una distribucion de esferitas
en cajitas que puede ser igual o diferente a las anteriores, con lo cual se puede realizar una
estadistica de los eventos y se podra determinar, ¢ cual de las diferentes distribuciones es la de
mayor probabilidad?

Se debe establecer que existen dos probabilidades a considerar, una va a depender de ¢en
cuantas formas diferentes se distribuiran las esferitas en las cajitas?, y la otra estara
relacionada a la conformacién propia de la cajita. La primera se llama la “probabilidad
termodinamica” y en forma mas extensa, nos habla de la cantidad de maneras diferentes en
que se pueden distribuir las esferitas en las cajitas sin modificar la cantidad de esferitas en
cada una de ellas. La segunda se denominara “probabilidad a priori”.

La probabilidad de que un evento ocurra es la relacién entre el numero probable sobre el
numero total de casos. Si tiramos un dado una sola vez, la probabilidad de que obtengamos el
numero tres es 1/6. Como aqui se esta trabajando con areas, la probabilidad de que una esfera

caiga en una cajita serd la relacion entre el area de la cajita y el area total.

fi=— (A-2)
Esta es la que se ha llamado la “probabilidad a priori”. La suma de todas ellas sera:

2. /=1 (A3)

esto es debido a que la esferita debe estar en alguna de las cajitas dentro de la caja. Si la

probabilidad de que caiga una esfera dentro de una caijita i es fi, la probabilidad de que caigan
2 esferas dentro de la cajita es fi X fi, es decirﬁz, por lo tanto la probabilidad a priori de que nj

esferas caigan en la cajita 1, n2 en la cajita 2, etc. sera:
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L0 o (A-4)

Donde la condicion es la conservacion de la cantidad de esferitas, estas no se crean ni se
destruyen, pueden cambiar, si existiera algun mecanismo para que lo hagan, de cajita, pero su

numero sera siempre el mismo.
dn=N (A-5)
i

El nimero total de permutaciones que pueden hacerse con las N de esferas es: N! Pero
se debe considerar que si en una cajita se tienen n; esferas, que se permuten ellas dentro de la
cajita, no tiene ningun efecto ni significado, por lo que, esas »;! permutaciones no tendran
sentido. La cantidad de maneras diferentes en que las esferas pueden distribuirse en las
cajitas, segun se definid mas arriba, es la probabilidad termodinamica, y la podemos obtener
como el cociente entre el numero total de permutaciones N! y la cantidad total de

permutaciones sin sentido, es decir:

N! N!

miml.n! J]n!
i

Se debe encontrar ahora la probabilidad total de la distribucion D. Esta vincula a las

(A-6)

probabilidades de los diferentes eventos y la propia conformacion de las cajitas, la primera se

refiere a la probabilidad estadistica y la segunda a la probabilidad a priori,

N! N! :
D=——F—f"f". . f" =—=— " A-7
nl!nz!...nk!f1 St Hnl'Hf’ (A7)

1

Como paso siguiente se debe determinar cual es la distribucion mas probable de las esferas.
Cuando los factoriales que se utilizan son sobre nimeros muy grandes, se puede aproximar el valor

de n por el de In n, y el In n! se puede aproximar mediante la expresion de Stirling,

Inn!=nlnn-n sin>>1 (A-8)

Para determinar el valor mas probable de D, se debe encontrar su maximo. Para ello se deberia

operar sobre la expresion (A-7), si se aplica logaritmo natural a ambos miembros, se obtiene:

InD=InN! —Zlnn[! +Znilnfl. (A-9)

y si a continuacion se utiliza la expresion de Stirling, se tiene:

1nD=NlnN—N—Z(nilnni—nl.)+an.lnfi (A-10)
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Se debe observar que, de acuerdo a la ecuacién (A-5) el término N se anula con el término

n; dentro de la suma (3er. Término, 2do miembro), con lo cual (A-10) queda:
InD=NInN-> nlnn+> nlnf, (A-11)

Normalmente, si se deseara encontrar el maximo de una funcion continua g cualquiera, se

deberia obtener su derivada con respecto a la variable e igualarla a cero,

ag(x) _,
dx

Como el conjunto que se estudia es discreto, no se puede utilizar la derivada sino las
variaciones con respecto a la variable. Esto quiere decir que si se varia n; en dn;, el valor de D,
no debe cambiar. Si se establece esta variacion en la ecuacion (A-11) se podra encontrar el
valor maximo de D, el primer término de (A-11) se anula debido a que N el numero total de

particulas, por definicion es constante, por lo tanto:
SinD==)(SnInn,+nSlnn)+> Snlnf,=0 (A-12)

De acuerdo a la definicién de variacién de un logaritmo,

on.
olnn =— (A-13)
ni
si se reemplaza esta en (A-12) se tiene:
—> Sn,Inn+Y Sn,+> Snn f;=0 (A-14)

El segundo término se anula, debido al hecho que el nimero de particulas es constante, por
lo que las variaciones de las esferas en las cajitas son de tal manera que las que salen de una

cajita van a otra u otras, pero la suma total de las Jn; es cero. La ecuacion (A-14) queda:
—Z on,Inn, + 25”% Inf,=0 (A-15)

Esta da la distribucién mas probable de esferas. Pero ambos términos contienen la variaciéon
on;. Estas variaciones no son independientes, pues como se vio en la ecuacion (A-5) el numero
total de esferas es fijo. Se deben utilizar los multiplicadores de Lagrange para poder obtener la
distribucién mas probable. Estas constantes deben ser independientes de ni. Sea o esa

cantidad, se tiene:

> asn, =0 (A-16)
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Como este valor es cero, se puede sumar a la (A-15) sin que por ello sufra modificaciones,

se tiene:
—2511, Inn, +Z§n,. In f, +Za5ni = Z[—lnn[ +In f, +a]on, =0 (A-17)

Para todo i, la expresion dentro del corchete se debe anular, de alli se puede determinar el
valor de ni,

—Inn,+Inf,+a=0 = n, = fe” (A-18)

Si al resultado de (A-18) se lo extiende, realizando la suma sobre todas las cajitas y todas
las probabilidades “a priori”, y viendo que a no depende de i, se tiene:

an_ :eaZf; (A-19)

Se debe tener presente que la suma de las probabilidades “a priori” es igual a 1, esto es
debido al hecho que las esferitas estan dentro de la caja, distribuidas entre las diferentes
cajitas por lo que la probabilidad de cada caijita, dependiendo de sus caracteristicas tendra un

valor menor a la unidad (ver ecuacion (A-2)), pero la suma de todas ellas sera 1.
z fi=1 (A-20)

De acuerdo a (A-5) se tiene:
N = e” (A-21)

Si se opera sobre (A-18) y se tienen en cuenta las ecuaciones (A-20) y (A-21),

S,
n=e"f, > n=e" E’, (A-22)

Se obtiene:
n =—s. (A-23)

Esta es una expresion muy importante, ella establece como sera la distribucidn de esferitas
en la caja, pero ademas nos dice que esa distribucion depende de la densidad de las particulas
(N/S) que se tengan, este es un concepto nuevo, pues independiza la distribucion de las
caracteristicas propias de las esferitas. Ademas establece que la distribucién depende de la
superficie de cada cajita. Aqui es donde se introduce el concepto de las caracteristicas fisicas
del lugar donde se ubicaran las esferitas.
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Herramientas aplicadas



CAPITULO V
Descripcion de un sélido

Hay herramientas de pensamiento tan romas que no sirven casi para nada,
otras de filo tan aguzado que se vuelven peligrosas.

Pero el hombre sabio hara uso de ambas

GREGORY BATESON. Antropdlogo
9/5/1904-4/7/1980

La materia se manifiesta a nuestros sentidos mediante agregados de una enorme cantidad
de atomos, presentandose en tres diferentes estados: gaseoso, liquido o sélido. Cada una de
estas fases posee propiedades que diferencian a unas de otras. En lo que respecta a los ga-
ses, la distancia entre moléculas es mucho mayor que el tamano propio de la molécula, en el
caso de las fuerzas, las intermoleculares son mucho mas pequefas que las intramoleculares
que son aquellas que mantienen cohesionados a los atomos de las moléculas. Por otro lado,
en un gas, la molécula mantiene su individualidad. Ademas, los gases adoptan completamente
la forma y el volumen de su contenedor.

Los sdlidos se encuentran en el otro extremo de este tipo de comportamiento, los atomos o
moléculas se encuentran en posiciones fijas en el espacio, las fuerzas que los mantienen en
estas posiciones son semejantes a las existentes en sus ligaduras. El volumen y la forma que
adoptan los sdlidos son diferentes a la de su recipiente. Las variaciones que sufren bajo los
efectos de la temperatura y/o la presion son poco perceptibles en comparacion a la que sufren
los gases. También, a diferencia de los gases, los solidos presentan propiedades completa-
mente diferentes a los atomos que los constituyen.

Las propiedades de los liquidos se encuentran entre estos dos mencionados, y ellas exce-
den el alcance de este texto, no se hara ningun desarrollo sobre ellos.

Hasta aqui se han visto los modelos que representan el movimiento de electrones en el s6-
lido, también se ha visto el tratamiento estadistico que se le podia dar a estos para su estudio.
Al principiar el Capitulo Ill se han mencionado los sélidos cristalinos y amorfos dando una muy
breve descripcidn de ellos. Debido a que nuestro interés esta centrado en los semiconductores
y dentro de este grupo, en los que presentan estructura cristalina, se desarrollara una breve

descripcion de la conformacion y propiedades de los sdlidos cristalinos.
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Los cristales, solidos cristalinos, se desarrollan en base a una distribucién perioddica en el
espacio, como se mostré en el capitulo Ill. Para estudiarlos, para entender la estructura del
solido, solamente es necesario estudiar la “celda unidad”, esta es la porcidén minima del cristal
que conserva las propiedades del conjunto, la cual distribuida mediante operaciones de sime-
tria, traslaciones y/o rotaciones en el espacio, forma el cristal en su totalidad.

Ejemplos de sdlidos cristalinos son el diamante (carbono en la fase cubica de cara centra-
da), el rubi (6xido de aluminio con cromo en fase trigonal), el topacio (6xido de aluminio con
silicio y flior en fase ortorrémbica), el hierro (hierro en fase cubica centrada en el cuerpo), el
cobre (atomos de cobre en fase cubica de cara centrada), etc, la lista es casi interminable, los
tres primeros son trasparentes, los siguiente son opacos. Hay cristales que conforman metales,
o aislantes, o semiconductores. Cada uno de ellos, de una u otra forma ha impactado en la
vida, en las civilizaciones, de manera que han dejado su huella en forma indeleble.

Las propiedades mencionadas y otras, fueron lentamente determinadas con el correr del
tiempo, en forma totalmente empirica durante siglos, hasta el advenimiento de la mecanica
cuantica, la cual pudo escudrifiar en el mundo microscopico, entre atomos y moléculas, y pudo
explicar cada una de las propiedades de los materiales. La aplicacion de esta teoria ha sido
fundamental en las ultimas décadas para apoyar y guiar el avance tecnoldgico hasta lo que
conocemos hoy en dia. Y mas importante aun, la mecanica cuantica ha permitido determinar
fehacientemente las diferencias existentes entre los materiales, los que son metalicos, de los
que son aislantes y de los que son semiconductores, etc. ademas ha sido capaz de establecer
la estructura energética de los diferentes materiales, los cuales son la “huella dactilar” de ellos,

no hay dos materiales diferentes que tengan la misma distribuciéon de energias.

V.1. Descripcién de las estructuras cristalinas

En algin momento de la historia, cientos de millones de afios atras, los 4tomos se encon-
traban separados, las fuerzas de atraccidon entre ellos empezaron a trabajar y los ubicaron en
posiciones préximas. Estas fuerzas se incrementan a medida que las distancias se acortan.
Pero, cuando las particulas se encontraban a cortas distancias, un nuevo actor se hizo presen-
te, las fuerzas de repulsion. A una determinada distancia ambas se balancearon, es decir la
repulsion y la atraccion se igualaron con direcciones opuestas. Es alli donde las particulas que
constituyen el sélido (a&tomos o moléculas) se encuentran en equilibrio. Con el agregado de
mas particulas, provenientes de todas direcciones, en donde todas participan de este juego de
fuerzas, se formé una estructura tridimensional, que se denominara cristal.

Si no media ninguna accion que pueda alterar las posiciones de las particulas en la estruc-
tura, estas permaneceran en sus posiciones de equilibrio. Si por algin motivo las particulas se
apartan de estas posiciones, ellas ganan energia, y aparecen fuerzas que tienden a restituirlas
a su posicion original. La Unica forma posible para que las particulas se muevan son vibracio-

nes alrededor de sus posiciones de equilibrio.
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Dependiendo del tipo de atomo, y sus relaciones con los ‘atomos vecinos, la naturaleza ha
conformado distintos tipos de cristales, los que se pueden clasificar en siete (7) sistemas crista-
linos: ftriclinicos, monoclinicos, ortorrémbicos, tetragonales, trigonales (o romboédricas), hexa-
gonales y cubicos. Cada uno de estos sistemas cristalinos esta ligado a operaciones de sime-
tria que permiten generar al cristal, por ejemplo, si tomamos un atomo que se encuentra en el
origen de una celda cubica (0,0,0), Fig. V-1 (1), y lo trasladamos una distancia “a”, obtenemos el
atomo en la posicion (a,0,0), si lo trasladamos sobre el eje y se tendria un atomo en la posicion
(0,a,0) y asi siguiendo. Estas posiciones pertenecen al cristal. Pero si se lo desplazara en “a/2”
esa no seria una operaciéon permitida, no hay ningun atomo o particula en la posicion (a/2,0,0)
en esta estructura. Cuando se modifican algunas operaciones de simetria, como la menciona-
da, se obtienen los catorce (14) grupos espaciales que estos cristales pueden tener. Los cuales
se describen a continuacion.

Triclinico: a#= S+ y, o= p =7 =90° (Fig. V-1 (a))

A) Monoclinico: a #b #¢, a = y=90°, £ =90° (Fig. V-1, monoclinico simple (b) y monoclinico

de cuerpo centrado (c))

Fig. V-1 (c)

B) Ortorrémbico: a #b #¢, a = B = y=90° (Fig. V-1, ortorrémbica simple (so) (d), ortorrom-
bica de base centrada (e), ortorrbmbica de cuerpo centrado (f), ortorrémbica de cara cen-
trada (g))
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C) Tetragonal: a = b #¢, a = = y=90° (Fig. V-1, tetragonal simple (st) (h), tetragonal de cu-
erpo centrado (bct) (i)
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Fig. V-1 (h) Fig. V-1 (i)

Fig. V-1 (j)

E) Hexagonal: a = b =¢, a = =90°, y=120°(Fig. V-1 (Kk))

F) Cubico:a =b =c¢, a = = y=90°(Fig. V-1, cubico simple(sc)(l), cubico de volumen cen-

trado(bcc) (m), cubico de cara centrada (fcc)(n))
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Fig. V-1 (m)

Variaciones y combinaciones entre las diferentes operaciones de simetria dan finalmente un

total de 230 grupos cristalinos que son todos los que existen en la naturaleza.

V.2. Caracteristicas de los solidos

Se ha mencionado que una de las caracteristicas de los sdlidos es la estructura de posicio-
nes fijas que los atomos que los componen adoptan en el espacio, a diferencia de lo que ocurre
con los gases o los liquidos. El motivo que los lleva a adoptar esta distribucion es el vinculo que
establecen los atomos con sus vecinos, estos vinculos son los diferentes tipos de ligaduras que
ellos poseen. Esta es una de las formas de clasificar a un sélido. Se describiran brevemente las
diferentes ligaduras que los sélidos pueden adoptar.

a) Sdlidos con ligaduras covalentes.

Estos presentan como caracteristica relevante la alta direccionalidad de la union. Casos ti-
picos de estos son los cristales cubicos de C (carbono), Si (silicio), GaAs (arseniuro de galio),
etc., todos estos presentan una estructura tipo diamante, como se puede ver en la Figura V-
2(a), mientras que el Ge (germanio), tiene una estructura cubica de cara centrada, Fig. V-2(b).
En la primera de ellas, se observan los atomos (esferas blancas y grises) que conforman parte
de la red cristalina. En esta estructura, cada uno de los atomos esta ligado a cuatro atomos
vecinos. Las lineas dobles indican las ligaduras que mencionamos. Los atomos involucrados
comparten dos electrones, uno de cada uno de ellos, estableciendo un intercambio de carga
eléctrica, donde los electrones participantes tienen spines antiparalelos no violando ninguna ley
fisica. Las lineas a trazos largos delimitan la celda cristalina que se forma trasladando y rotan-
do la celda unidad, indicada con lineas de trazos pequefios. La alta direccionalidad de las liga-
duras hacen que su estructura sea rigida, dificil de deformar. El C en su estructura diamante
(ligaduras covalentes) tiene una dureza de 10 Mohs(), mientras que el Fe (hierro) que tiene
estructura cristalina cubica de cuerpo centrado pero no tiene ligaduras covalentes, posee una

dureza de 4 Mohs.

) En 1825 el gedlogo aleman Carl Frederich Christian Mohs (29-1-1773, 29-9-1839) propuso una escala de durezas de
los materiales sobre la base de que un material pueda rayar a otro pero no lo contrario. Asi ordené 10 materiales con
durezas de mayor a menor, el mayor es el diamante con dureza 10, mientras que el menor es el talco con dureza 1.
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Figura V-2. Estructuras (a) del C, Si, GaAs, tipo diamante, con ligaduras covalentes (los dtomos agrisa-
dos conforman la celda unidad), y (b) del Ge cubica de cara centrada (fcc).

En general, estos cristales son pobres conductores de la electricidad y de la temperatura,
debido a que poseen pocos electrones libres. Muchos de ellos son cristales trasparentes, espe-
cialmente el diamante debido a que el primer estado electrénico esta a aproximadamente 5,5
eV por encima del correspondiente estado de valencia, y como los fotones del espectro visible
se encuentran entre 1,8 y 3,1 eV, no pueden ser absorbidos. Todos los que no cumplen esta
condicién son opacos.

b) Sdlidos formados por cristales i6nicos.

Estos sdélidos se encuentran en las antipodas de los descritos recientemente. Ellos se for-
man alternando en el espacio iones positivos y negativos. El ejemplo tipico es el cloruro de
sodio, la sal (CINa) como se puede ver en la Figura V-3. La unién entre los atomos es debido a
las fuerzas electrostaticas entre ellos. La atraccidon que presentan los iones de cargas opuestas
es del tipo ¢*¢/R (R es la distancia de separacion de los iones en equilibrio), la principal contri-
bucién a la energia de la ligadura es la llamada energia de Madelung (Erwin Madelung, 18-5-
1881, 1-8-1972) (En esta clase de cristales se puede calcular la energia de cohesion mediante
la suma de las energias de las interacciones coulombianas (Madelung), teniendo en cuenta
solamente la disposicion geométrica y las cargas relativas entre iones, en el cristal menciona-
do, CINa, cada ion Na* y cada ion CI, esta rodeado por seis atomos de la otra especie, esto
genera un potencial particular entre el ion y sus vecinos y da lugar a la energia de Madelung
que conforma una gran parte de la energia del cristal).

Estos son duros, quebradizos, pobres conductores de la temperatura y de la electricidad.
Los iones tienen capas completas, el Na: 1s22s?2p%3s' y el Cl: 1s22s?2p%3s23p’, por lo que presen-
tan caracteristicas diamagnéticas, los electrones se encuentran apareados, ellos no presentan
un momento magnético neto.

Esta distribucion de cargas, hace que presenten una simetria casi esférica, por lo que las li-

gaduras no tienen direcciones preferenciales.
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Figura V-3. Cristal del cloruro de sodio. Las esferas grandes corresponderian
a los iones cloro (Cl) y las pequefias a los iones sodio (Na).

c) Sdlidos con ligadura de hidrégeno.

Esos, estan relacionados con los cristales idnicos. Estan caracterizados por fuertes ligadu-
ras polares en las cuales participan uno o mas atomos de hidrégeno, por ejemplo el H>O o el
acido hidrofludrico (HF).

Los iones de hidrégeno positivos, son bastante pequefnos y pueden atraer a otras moléculas

negativas formando cadenas, como:

(HF)HF)HTF). ...

Este tipo de union es particularmente interesante en el caso del hielo. Las moléculas de
agua (H»O) adquieren una disposicién tetraédrica.

d) Sdlidos metalicos.

Estos, histéricamente han sido de suma importancia para el desarrollo de la humanidad por
la gran versatilidad y cantidad de aplicaciones. En estos materiales, los electrones se encuen-
tran débilmente ligados a sus capas mas externas, lo cual permite que puedan ser facilmente
liberados, conformando un “gas” de electrones libres responsables de las ligaduras de los ato-
mos. En el “gas”, los electrones pueden moverse libremente indicando que se encuentran “no
localizados”. Esta movilidad de los electrones hace que los metales sean buenos conductores
térmicos y eléctricos. Las estructuras cristalinas que poseen los metales son diversas, los hay
cubicos, hexagonales, tetraédricos, etc., como también son diversos los tipos de metales exis-
tentes, por ejemplo, metales alcalinos, metales de transicién, etc. Un ejemplo de esta estructu-
ra es el hierro (Fe) cuya estructura es la que se muestra en la Figura V-1(m).

e) Sodlidos moleculares.

Estos solidos estan constituidos en general por sustancias cuyas moléculas no son polares.
Los electrones en estas moléculas estan apareados, debido a este hecho, no se presentan
ligaduras covalentes entre los atomos de dos moléculas diferentes. Las moléculas mantienen
su individualidad. Las fuerzas que las mantienen ligadas son las de van der Waals, las cuales
establecen ligaduras débiles. Los solidos moleculares no son buenos conductores ni del calor
ni de la electricidad, tiene un bajo punto de fusién, son compresibles y deformables. Los gases
inertes, cuando son solidificados, forman sélidos moleculares. Otros ejemplos son los cristales
de Hz, COz, CH4 y el HCIL.
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Fig. V-6. Sélido molecular, CO,. En cada vértice y en el
centro de las caras se encuentra una molécula de CO,.

V.3. Niveles de energia en los sélidos. Estructura de banda

Al principio del Capitulo Ill se ha visto como se forman las bandas en una cadena lineal de
atomos. En la realidad el panorama es un poco mas complejo, debido a que las estructuras con
las cuales se trabajo, se desarrollaran ahora en un espacio tridimensional, por lo que habria
que imaginarse los potenciales que se propusieron en una dimension, en tres dimensiones.

La determinacion de los niveles de energia no es un proceso sencillo, hay que solucionar la
ecuacion de Schrodinger para los potenciales reales, con bases para las funciones de onda
que en general son complejas, teniendo en cuenta las condiciones de contorno, etc. Se elimi-
nara este proceso y se hara solamente una descripcion fenomenoldgica.

Se podria comenzar pensando en los dtomos como si estuvieran muy alejados, de manera
que los electrones de los diferentes atomos no interactien. En esta circunstancia ellos conser-
van sus niveles atdmicos, y los niveles de energia del sélido serian los del atomo aislado. Si la
distancia entre ellos se reduce, los electrones comienzan a interactuar, los niveles atdmicos
que originalmente contenian los pocos electrones que tenia el atomo, ahora se ven superpo-
blados. ¢ Cual es la respuesta de la naturaleza a esta nueva situaciéon?, siguiendo el principio
de Pauli (ver punto IV.2.) los niveles de energia se dividen en tantas partes como atomos exis-
tan en el sdlido. La separacién entre estos niveles de energia, impuesta por la naturaleza, es
tan pequefia que puede considerarse como si fuera un continuo de energia. Esquematicamente
puede verse en la Figura V-7.

En la figura se puede ver que, cuando las distancias entre atomos son grandes (los electro-
nes no interacttan), punto a’, el valor de energia corresponde al nivel atémico. Mientras que
cuando se acercan, punto a, ese nivel se ha ensanchado dando cabida a todos los atomos del
sélido que a esa distancia, tiene sus electrones interactuando. Cada uno de los niveles, entre
los extremos B y C, da lugar a dos electrones con espines opuestos +/2 y -%.

Si originalmente el nivel atdmico poseia 2 electrones y la cantidad de atomos en el cristal es
N, la banda alojara 2N electrones, si eran 6, ahora seran 6N, etc. todo dependera de a que orbi-

tal pertenece la banda generada.
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Fig. V-7. Comparacion de los niveles de energia en el
sélido de acuerdo a la distancia interatomica.

En forma general, en un sélido existen muchas bandas de energia, cada una correspondien-
te a los orbitales de los atomos que lo conforman. Nuevamente aqui, cuando los atomos se
encuentran alejados, no existe interaccién entre los electrones y los niveles energéticos se
conservan como niveles, mientras que cuando los electrones empiezan a interactuar los niveles
pierden esa caracteristica y se transforman en bandas de energia, como se ve esquematica-
mente en la Figura V-8.

En esta figura se puede ver la hipotética estructura de banda de dos sdlidos distintos de-
pendiendo de sus distancias interatémicas. En el punto a’, mas a la derecha, podemos ver dos
niveles (1 y 2), son capas mas internas, se mantienen como niveles, los electrones no interac-
than, estan mas o menos localizados, probablemente estos niveles pertenezcan a los electro-
nes que estdn mas ligados al nucleo. Siguiendo hacia energias mas altas, se pueden ver, aho-
ra si, dos bandas, la 3 y 4. Si esta estructura perteneciese a un semiconductor, la banda 3 esta-

ria llena, seria la banda de valencia y la 4 vacia a T=0K, seria la banda de conduccioén.
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Figura V-8. Bandas de energia en funcion de la distancia interatémica.

Sobre la izquierda de la grafica, distancia interatdmica a, se tiene una estructura energética dife-

rente, el estado 1 conforma un nivel de energia, pertenece a electrones muy profundos en energia,
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seguramente proximos al nucleo. Las bandas 2 y 3 podrian describir a un metal, donde por ejem-
plo, la banda 2 estaria llena y la 3 podria estar parcialmente llena. Se ve que la banda 3 se forma
por la superposicion de otras dos bandas, los electrones que participan de ella tienen todos los
estados disponibles desde el fondo hasta la parte superior de la banda. En nuestros proximos desa-
rrollos los niveles 1 y 2 sobre la derecha o 1 sobre la izquierda no seran considerados. Los electro-
nes que estan en este ultimo nivel (nivel 1 de la izquierda) no interactian con los vecinos, no son
parte de los niveles de valencia. Los electrones que ocupan los niveles 2 y 3 son los que utilizan los

solidos para establecer las uniones quimicas con los otros atomos de la red.

V.4. Aisladores, semiconductores y metales

Una de las propiedades sobre la que se trabajara es la conductividad eléctrica. Los materia-
les, en general, tienen diferente comportamiento con respecto a este parametro, estan los que
son buenos conductores, los que dependiendo de condiciones externas pueden conducir o no,
y los que no lo hacen bajo ningun aspecto. Hasta principios del siglo XX, la determinacion de
estas propiedades se hacia por el método de prueba y error. Con el advenimiento de la meca-
nica cuantica y la teoria de bandas se pudo determinar a ciencia cierta las caracteristicas de los
materiales con respecto a su comportamiento eléctrico. La teoria de bandas permitio determi-
nar cuando un material, era un aislante o un semiconductor o un metal, con total certeza. Teo-
rias como la del modelo del electrdn libre (véase capitulo 1ll), la teoria desarrollada por Kronig-
Penney y el hecho de tener en cuenta la estructura periddica de la red con el teorema de Bloch,
son las que han permitido llevar a cabo esta identificacion en forma precisa.

Se veran algunos ejemplos de materiales caracteristicos de las diferentes clases de sdlidos. Se
comenzara por un aislador. Estos materiales tiene la particularidad que entre la dltima banda ocu-
pada, banda de valencia, y la siguiente desocupada, banda de conduccién, hay una zona de ener-
gias prohibidas muy ancha (varios eV), esto hace que los electrones que se encuentran en la banda
de valencia necesiten mucha energia para pasar a la de conduccién. Un ejemplo tipico de material
aislante es el carbono en la estructura cubica diamante y también en la hexagonal grafito. Esque-
maticamente tendriamos una distribuciéon de energias como la que se puede ver en la Figura V-9,
en ella, se puede ver la brecha existente entre la parte superior de la banda de valencia, Ey, y la
parte inferior de la banda de conduccién, Ec, esta diferencia, denominada Eg, energia del ancho de
la banda prohibida (gap en inglés) cuando es amplia (del orden de 2,5 eV 0 mas), estamos en pre-
sencia de un aislador. En la Figura V-10 se puede ver la estructura de bandas de energia del car-
bono. El rango de energias se extendio hasta los -30.0 eV con la finalidad de incluir a los electrones
mas proximos al nucleo, los cuales no participan de los enlaces quimicos con sus vecinos. La confi-
guracion electrénica del carbono es: 1s?2s2p?, se puede ver que el nivel 1s estd completo, el 2s tam-
bién, pero el 2p, el cual admite 6 electrones, solamente tiene 2. En la Figura V-10 y V-11 se muestra
la estructura de banda y las densidades de estados, todos estos valores han sido calculados en
forma tedrica con el codigo de primeros principios Full Potential Local Orbital (FPLO)(Ver Referen-

cias al final del capitulo), en el marco
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FiguraV-9. Diagrama de bandas de energia en un aislador.

de la Teoria de la Funcional Densidad, teoria que se desarrollé para encontrar las propieda-
des fisicas de los materiales en sus estados fundamentales (temperatura del sélido 0K), por lo
que necesariamente la diferencia de energia entre la banda de valencia y la de conduccion
(estados excitados) no esta bien calculada, el valor experimental de E¢ = 5,5¢V, mientras que el
calculado es de: 4,23eV. En el grafico se puede ver que el nivel de Fermi, Er, ha sido puesto en
la parte inferior de la banda de conduccién, por arriba de él, todos los estados estan desocupa-

dos, mientras que por debajo se encuentran todos ocupados.

Bandas de energia: Carbono
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Figura V-10. Bandas de energia del carbono en la estructura diamante. La linea horizontal
en el valor cero del eje de la energia corresponde al Nivel de Fermi, Er.

El eje horizontal de la Figura V-10 se encuentra en unidades de 2n/a (el parametro « es la
longitud del lado de la celda (en este caso cubica) del carbono. Los puntos T, X, W, etc. (Ver
Apéndice V-1) pertenecen a puntos de alta simetria de la celda en el espacio de puntos &
(espacio de los momentos) (ver capitulo Il item 4). En la Figura V-11 Se encuentran las
densidades de estados (DOS) las cuales muestran como es la distribucién de los electrones
en funcion de la energia. El gréafico superior corresponde a la densidad total, alli se estan las

contribuciones de todos los orbitales del atomo. En el grafico medio, esta la contribucién de
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los orbitales “s” solamente, correspondiente al orbital 2s, pues el 1s se encuentra en niveles

muy profundos de energia, por debajo de los -30eV.
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Figura V-11. Densidad de estados (DOS) para el carbono con estructura diamante. La superior (a) es la correspondien-
te a la densidad total, la del medio (b) a los orbitales “2s” y la inferior (c) a los orbitales “2p”. El valor cero del eje de la
energia corresponde al Nivel de Fermi, Er.

La parte inferior del gréfico corresponde a los orbitales 2p. En la Figura V-12 (a) y (b) se han
graficado las bandas ocupadas por cada uno de estos orbitales, las cuales se indican con un
engrosamiento de la linea de energia. Las Figuras V-11 y V-12 son complementarias.

Por un lado, el eje de energia en las Figuras V-11 se encuentra en el eje horizontal,
mientras que en las V-12 esta en el vertical. Ambos ejes abarcan el mismo rango de ener-
gias. Se podrian adosar estos ejes (el vertical con el horizontal de las figuras V-10 y la V-
11(a)) para ver como varia la ocupacién de las diferentes bandas en funcién de la energia.

Sin hacer esto se puede hacer una analisis rapido de orbitales y ocupaciones. Se puede
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ver en la Figura V-12 (a) que los electrones 2s ocupan la parte inferior de las bandas de
valencia, lo que concuerda con la Figura V-11 (b) donde en el rango entre -25eV y -12eV
esta la parte principal de estos orbitales, luego la densidad de estados va disminuyendo
hasta anularse en el tope de la banda de valencia (-4,23eV). Se puede ver en esa Figura,
los estados que ocuparian los electrones 2s si fuesen excitados y pasaran a la banda de
conduccion. En la Figura V-12 (b) se pueden ver los estados 2p, estos se encuentran en el
rango de -15eV a -4,23eV. Estos electrones se encuentran en la parte superior de la banda
de valencia, mientras que por debajo de este valor (-15eV) tienen pocos estados ocupados
(Figura V-11 (c)). Queda claro que son estos electrones los que actuan como electrones de
valencia, estableciendo vinculos con los atomos vecinos. Nuevamente aqui en la banda de
conduccion se ven los estados que serian ocupados por estos electrones si ellos fueran

excitados y pudieran superar el ancho de la banda prohibida.

Carbono diamante
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Figura V-12. (a)
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Figura V-12. (b)
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Otros materiales que tienen semejanza con los aisladores son los semiconductores. La
semejanza proviene del hecho que estos también tienen una estructura de banda con una
zona de energias prohibidas entre la banda de valencia ocupada y la de conduccién vacia,
pero en este caso, es mucho mas estrecha que la de los aisladores, la estructura de energias
coincide con el esquema que se muestra en la Figura V-9. Uno de los semiconductores mas
conocido y sobre el que se basa la industria electrénica es el silicio (Si, Z=14), este tiene la
misma estructura cristalina que el carbono diamante (Figura V-2 (a)) pero aun teniendo igua-
les estructuras sus propiedades son diferentes. El carbono diamante es la estructura natural
conocida con el indice de dureza mas alto, en la escala de Mohs, el diamante tiene un valor
de 10 (tope de la escala), mientras que para el silicio ese indice vale 6,5. Otra diferencia visi-
ble es que el diamante es transparente, mientras que el silicio no lo es, este comportamiento
radica en el hecho que los fotones de la luz, en el caso del carbono, no tienen suficiente
energia para excitar a los electrones de la banda de valencia y enviarlos a la de conduccioén,
por lo tanto, pasan a través del material sin ser absorbidos. En el caso del silicio, son absor-
bidos, los electrones son promovidos a la banda de conduccién y el material es no transpa-
rente. El silicio es un semiconductor de ancho de banda prohibida E¢ = 1,12¢V, tiene la banda
3s completa con 2 electrones y en la banda 3p, que admite 6 electrones, posee solamente 2
electrones, por lo tanto es un material cuya configuracién electronica es 1s22s?2p%3s23p?. El
silicio en los orbitales 3s y 3p podria acomodar 8 electrones, 2s+6p = 8 estados, pero solamen-
te tiene 2s+2p = 4 estados ocupados. Cuando se conforma el sélido, estos estados se dividen
y quedan los 4 estados ocupados en la banda de valencia, mientras que los 4 restantes se
encuentran en la de conduccién. En la Tabla V-1 se pueden ver los elementos que tiene una
configuracion electrénica parecida, todos estos cristales tiene estructura cubica, por lo que su

volumen es: V=ax a x a, donde a es la arista del cubo.

Elemento Numero | Configuraciéon | Tipo de Long. Arista Ancho banda
Atoémico | electrénica estructura de laceldaa | prohibida
(2) (A) (eV)
(10-'°m)
Carbono (C) 6 [He]2s22p? Cubica 3,57 5,5
diamante
Silicio (Si) 14 [Ne]3s23p? Cubica 5,43 1,12
diamante
Germanio (Ge) | 32 [Ar]3d'°4s?4p? | Cubica 5,66 0,66
Cara centrada
(FCC)

Tabla V-1. Caracteristicas fisicas de los elementos Carbono, Silicio y Germanio.

Se puede ver de la Tabla V-1 que a medida que aumenta el tamafio de la celda, disminuye
el ancho de la banda prohibida. Las bandas s y p se superponen, en un solido con N atomos,
estas ofrecen 8N estados, al disminuir la distancia interatémica a, la banda se separa en dos de
4N estados cada una. La inferior, que contiene 4N electrones es la banda de valencia, la supe-

rior con 4N estados vacios es la de conduccion.
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En la Figura V-13 se ha graficado, en forma esquematica, las bandas s y p del Carbono, Sili-
cio y Germanio, se debe tener en cuenta que cada una de ellas pertenece a niveles de energia
diferentes, 2 para el C, 3 para el Siy 4 para el Ge.

Se pueden ver ahora las densidades de estado del silicio Figuras V-14 (a), (b) y (c) y las
bandas de energia (Fig. V-15) correspondientes a los orbitales s y p. En las Figuras (a) se
encuentran las densidades o bandas totales y sin ningun caracter resaltado, mientras que en
las (b) y (c) estan las correspondientes a los orbitales s y p, respectivamente. En el eje horizon-
tal, donde se encuentran las energias, el valor cero (0) corresponde a la Energia de Fermi, en

este caso se encuentra en la parte superior de la banda de valencia.

>
¥ Vi_:t‘-‘ t,\'d" 3

Eetados
desocn pa dos

@,

Figura V-13. Energia de las bandas s y p en funcion de la distancia interatéomica.

Los tres elementos mencionados, cuando forman un soélido tienen propiedades diferentes.
El Carbono (C), es un aislante, mientras que el Silicio (Si) y el Germanio (Ge) son semicon-
ductores, con anchos de bandas prohibidas diferentes. No obstante ello, tienen similitud en
cuanto a la ocupacién que generan en los orbitales s y p, los orbitales mas externos que es-
tos solidos poseen. Esto hace que desde el punto de vista de sus estructuras de bandas,
estas sean parecidas.

Se puede observar, como en el caso del Silicio, que el ancho calculado de la banda prohibi-
da, ~1eV, es inferior al experimental, 1,12eV, lo cual es de esperar, de acuerdo a la teoria en
cuyo marco, este valor fue calculado. En las Figuras V-15 se muestran las bandas de energia
calculadas, para el silicio y en donde, graficos (b) y (¢) se han remarcado los lugares que ocu-
pan los electrones en esos orbitales.

Vemos en esta figura que el silicio es un semiconductor de gap indirecto, esto quiere decir
que para el mismo valor de k, el tope de la banda de valencia (punto I') no se enfrenta con el
fondo de la banda de conduccién (proximo al punto X). El minimo en la banda de conduccion

se encuentra en 0.8X, aproximadamente.
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Figura V-14. Densidad de estados del silicio, total (a), orbital s (b) y orbital p (c). En el valor cero del
eje de la energia (eje horizontal) se encuentra la Energia de Fermi, Er

Si se comparan estas graficas con las del carbono podemos notar una similitud muy grande,
cambian los valores de las energias en juego, pero las formas de las bandas son muy parecidas,
esto se debe a que se esta hablando de los electrones s y p en diferentes estados energéticos. En
este caso el nivel de Fermi se ha indicado en el tope de la banda de valencia. En la Figura V-15 (c)
se puede ver que los estados correspondientes a los orbitales 3p, se encuentran mas proximos al
nivel de Fermi que los pertenecientes a los orbitales 3s, esto quiere decir que aquellos electrones
seran mas faciimente excitados, y podran pasar a la banda de conduccién con menores cantidades
de energia puestas en juego. Los mecanismos para excitar a los electrones y promoverlos a las ban-
das superiores (de conduccién) son variados, pueden ser campos eléctricos, magnéticos, incremento
de la temperatura, etc. Los electrones que pasen a la banda de conduccién por medio de alguno de
estos mecanismos, en semiconductores, que como en este caso no han sido dopados, se los llama

electrones intrinsecos y la conduccion que se logre con ellos es la conduccién intrinseca.
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En el caso de los aisladores, el ancho del gap es muy grande, se necesita mucha energia
para que un electron de la banda de valencia pueda pasar a las de conduccién. Ese no es el
caso de los semiconductores, de alli su nombre. Si bien estos a 0K son aislantes, a medida que
la temperatura se incrementa, los electrones ganan energia y pueden empezar a saltar a la

banda de conduccién y comportarse como en un metal, formando un gas de electrones el cual
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Figura V-15. Estructura de energia de bandas para el Si (a), remarcando los estados 3s (b) y remarcando los estados 3p
(c). La linea horizontal representa la Energia de Fermi.

puede ser manejado aplicando potenciales sobre ellos o por medio de campos externos.
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En el otro extremo de esta descripcidn se encuentran los metales, los cuales no presentan
el salto que se ha mencionado entre la banda de valencia y la de conduccién, sino que es un
continuo de energias con estados ocupados por debajo del nivel de Fermi y estados vacios
por encima de el a OK. A medida que la temperatura se incrementa, los electrones pasan
rapidamente por sobre Er y el metal comienza a conducir. Por este motivo, los metales son
buenos conductores. Estos se dividen en diferentes clases, alcalinos, alcalinotérreos, de
transicion, lantanidos, etc. todos ellos, como se menciond son buenos conductores eléctricos
y también térmicos. Esquematicamente la estructura energética de un metal es como se ve

en la Figura V-16.

celadoy
despcwpa dos

THIIHV/E N

1,

ocupades

.

Figura V-16. Estructura de bandas de un metal.

Esta descripcion grafica del metal indica como es la distribucion de bandas de energia y su
ocupacion. Como se menciond, a 0K todos los electrones del metal se encuentran por debajo
del nivel de Fermi (Er) hasta el final de la banda. Todas las bandas por debajo de esta, desde
el punto de vista energético, estan totalmente ocupadas. Por encima de Er, esta banda se en-
cuentra desocupada, de la misma manera que todas las que estan por encima de ella. Hay
otros metales que superponen sus bandas, brindando a los electrones muchos mas estados
posibles de ocupar. La excitacion de los electrones, para que crucen Er, en los metales puede
lograrse por medio de diferentes mecanismos. Se los puede excitar térmicamente, esto produ-
ce un desorden térmico que no aporta a la conduccion de corriente. También se los puede exci-
tar por medio de la aplicacion de un campo eléctrico, en este caso la nube electronica que se
forma, se mueve (movimiento colectivo) en forma opuesta al campo aplicado. Esto constituye
una corriente eléctrica. Estos electrones ocupan lugares desocupados de la banda, por encima
de Er. La excitaciéon también puede ser combinando ambos efectos. Se tomara como ejemplo
de metal al aluminio (Al, Z=13), uno de los elementos mas abundantes en nuestro planeta. En
la Figura V-17 (a), (b) y (c), se puede distinguir claramente las diferencias que existe entre los
semiconductores y aisladores con los metales si comparamos con las figuras V-11 y V14.

En los primeros se podia ver que en el valor 0eV (nivel de Fermi) habia una separacién en-
tre bandas, mientras que en este caso, se plantea un continuo de estados, a OK los que se
encuentren a la izquierda del OeV estaran ocupados y por encima de él desocupados.

Se puede ver también en las Figuras V-18 (a), (b) y (c) la estructura de bandas general, la
estructura de banda donde se han resaltado los lugares que ocupan los electrones s y los que

ocupan los electrones p, respectivamente. En estas figuras se puede notar que el nivel de Fer-
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mi corta las bandas, indicando que estamos en presencia de un metal. En la Figura V-18 (c) la

leyenda dice SUM, eso indica que se esta graficando la suma de los orbitales p, px+ py+ p-.
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Figura V-17. Densidad de estados del Aluminio, total (a), orb. S (b) y orb. P (c). El valor O en el eje de energia corres-
ponde a la Energia de Fermi, Er.

La determinacion del comportamiento eléctrico de los materiales dejé su caracter empirico
con la aparicion de la teoria de bandas de sélidos. El gran mérito de la teoria fue que, mediante
explicaciones simples sobre comportamientos eléctricos tan diferentes entre unos y otros mate-

riales, se pudo determinar fehacientemente la clase de material que se tenia bajo estudio.
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Figura V-18. Bandas de energia sin indicacion de orbitales (a), orbitales 3s (b) y orbitales 3p (c). La linea horizontal
corresponde a la Energia de Fermi, Er

Se puede mediante un esquema simple sintetizar los conceptos que se han expuesto, en la

Figura V-19 se ha graficado esta idea.
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Figura V-19. Esquema de diagrama de bandas para materiales eléctricamente diferentes.

Se ve en la Fig. V-19 un esquema de la estructura de bandas de los materiales que hemos
mencionado previamente. En los dos primeros lugares de la izquierda se tienen al aislador y al
semiconductor, en ambos, entre la Ultima banda llena (banda de valencia, By) y la primera
vacia (banda de conduccién, Bc¢), hay una zona de energias prohibidas (Eg), donde no existen
estados electronicos del material. Esta banda prohibida es mucho mas ancha en los aisladores
que en los semiconductores. A continuacién se encuentra un metal, una de sus bandas se en-
cuentra dividida por el nivel de Fermi, los estados ocupados van desde el fondo de esta banda
hasta el Er, y desde alli hasta la finalizacion de la banda, estan los estados desocupados, por
ejemplo, si la banda es de caracter “s”, hay 2N estados posibles, si el material tuviera un solo
electrén s, quiere decir que hay 1IN estados ocupados y 1IN estados vacios. En el dltimo lugar
hay otro metal ligeramente diferente al anterior, en el, hay dos bandas que se superponen, los
estados ocupados van desde el fondo de la banda mas profunda hasta el nivel de Fermi, inclu-
yendo el limite inferior de la banda menos profunda. Superando el Eg, los electrones encontra-
ran mas estados electrénicos libres, indicados por la suma de estados de cada una de las ban-
das menos las que se encuentran ocupadas. Para ejemplificar esto se puede suponer que se
tiene un material con orbitales s y p que se superponen, los s pueden alojar 2N electrones y los
p, 6N electrones, como las bandas estan superpuestas se tiene 2N + 6N = 8N estados. Se su-
pondra que el material tiene 2e en la banda s, quiere decir que 2N estados ocupados, quedaran

6N estados vacios que los electrones podran ocupar.
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Apéndice V
Celda en el espacio reciproco

Se ha visto en el capitulo Il que la energia de un electrdn libre es una funcién que depende

del vector de onda & de la funcién de onda del electrén, cuya dimension es:

27T

[k] = (B-1)

- long.

Se debe pensar que la celda del cristal se encuentra en el espacio real, en el caso de la celda
cubica como la del Carbono, cada lado de la celda tiene dimension a. Para pasar al espacio de
las k-es, llamado espacio reciproco, se debe hacer la transformada de Fourier de la celda real.

El caso de la energia del electrdn libre fue una introduccién para mostrar que, para obtener
la estructura de banda de un material se debe hacer el calculo en el espacio reciproco (espacio

transformado). A través de este mecanismo, la celda cubica que se ve en la Figura (V-2)(a) (la

indicada con lineas punteadas) se transforma en la figura que vemos abajo.

Figura B-1. Diagrama de una celda cubica de cara centrada
en el espacio reciproco con la inclusién de puntos de simetria.

Jean-Baptiste Joseph Fourier
21-3-1768, 16-5-1830

La transformada de Fourier hace pasar una celda cubica de lado a, a una celda cubica en el
espacio reciproco de lado 4n/a. Ademas en ese espacio se pueden definir, de acuerdo a las
simetrias existentes en la celda, puntos que tiene caracteristicas especiales (no se abordara
este tema en este texto). El calculo de energias en las direcciones que vinculan estos puntos
es lo que constituye un diagrama de energia de bandas. En el caso de los diagramas de ban-

das que se mostraron para el carbono, el recorrido elegido fue el I'-X-W-K-I'-L-W-U-X, primero
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se recorri6 la superficie de energias I'-X-W-K-T" y luego valores internos como el I'-L (en esta
direccion se encuentra en el espacio real la ligadura de dos atomos vecinos de C), y luego se
vio como eran las energias sobre la superficie W-U-X. En el modelo de Kronig-Penney se men-
cionaron las zonas de Brillouin, ese modelo se desarrollé en forma unidimensional, ahora se
esta viendo la primera zona de Brillouin para un cristal tridimensional. En funcién de las sime-
trias que posee este tipo de cristal, es suficiente realizar un analisis de 1/48ava parte de su
volumen (delimitado por los puntos I'-X-W-K-I'-L-U-X) en el espacio reciproco (1era.zona de

Brillouin), para obtener informacién de la totalidad del cristal.

]i. P‘- I“' r
e

Léon Berillouin
7-8-1889, 4-10-1969
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CAPITULO VI
Semiconductores

Llegara un momento en que creas
que todo ha terminado.

Ese sera el principio

EPICURO

341-270AC

En el capitulo anterior se ha hecho una breve introduccion sobre los materiales semiconduc-
tores, especificamente sobre aquellos a los que no se les ha introducido ninguna impureza en
su estructura, estos han sido llamados intrinsecos. Ahora se avanzara sobre el tema y se estu-
diaran aquellos a los cuales, para mejorar alguna de sus caracteristicas se les agregan atomos
diferentes (impurezas, dopantes) a los del material receptor (semiconductor).

La historia de la humanidad esta jalonada por hechos singulares que dejan alguna marca en
el mundo, el comienzo de la utilizacion del hierro, hace cientos de afios, o la utilizacion del car-
bon durante la era industrial del siglo XIX, por ejemplo. Estos logros permitieron que la humani-
dad avanzara significativamente en épocas pasadas. Durante el siglo XX el gran descubrimien-
to, los semiconductores, produjeron cambios significativos en muchos y diferentes aspectos.
Desde el punto de vista cientifico, porque se pudo explicar el comportamiento de un material no
utilizado como tal en otras épocas. Desde el punto de vista tecnoldgico, el impacto ha sido mo-
numental. Desde mediados del siglo XX en adelante, practicamente no ha habido desarrollo
tecnoldgico que no involucrase algun dispositivo electrénico, los cuales por supuesto, estan
basados en semiconductores.

Una nueva revolucion se ha planteado hace algunos afios: la miniaturizacion. Este proceso
involucra no solamente a los materiales, sino a la misma teoria de la Fisica, para saber donde
esta el limite al cual se puede llegar reduciendo tamafios. Las dimensiones de los objetos que
se estudian indican en que marco teérico uno se debe mover. Sobre esto hemos hablado muy
brevemente en algun capitulo anterior, con el modelo de Kronig-Penney. Es claro que si
deseamos estudiar los aspectos atdmicos de algun material no podemos utilizar las leyes de
Newton, y si queremos estudiar el movimiento de los planetas, no se puede utilizar la teoria de
Schrodinger. Lo mismo pasa para la nanoescala que se esta proponiendo y desarrollando en
los nuevos dispositivos. Se debe buscar una teoria que brinde respuestas dentro del nuevo

marco de escalas que se esta desarrollando actualmente.
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Pero para llegar a estos nuevos conocimientos, se deben haber estudiado, entendido, asen-
tado y madurado todos los conocimientos previos. Es como querer empezar a correr cuando

uno aun no sabe caminar.

VI.1. Semiconductores, introduccidén de impurezas

Hasta ahora se ha trabajado con materiales puros. Esto significa que no se ha incluido nin-
gun tipo de impureza en la estructura cristalina. Se vera ahora como se modifican algunas de
sus propiedades cuando se introduce un atomo diferente en el cristal. Se hara especial hinca-
pié en los semiconductores que son los materiales esenciales en los dispositivos electrénicos.
¢ Para qué se introducen impurezas en los semiconductores? La respuesta inmediata sobre la
cual nos abocaremos, pero no es la Unica, es que con las impurezas, se pueden modificar, por
ejemplo, sus propiedades de conduccion. Ademas, de acuerdo al tipo de impureza que se
introduzca, se puede definir el tipo de corriente que tendra el dispositivo.

La introduccion de un dopante produce cambios en la estructura cristalina del receptor, mo-
difica la periodicidad del cristal. También genera variaciones en su estructura de bandas.

Para desarrollar el tema, se puede partir pensando en una estructura como la del silicio, es-
te es un atomo con valencia cuatro (tetravalente), esto quiere decir que comparte sus cuatro
electrones con sus cuatro vecinos, y cada uno de ellos con sus cuatros vecinos y asi siguiendo,

en la Figura VI-1 se representa esta estructura.

//

Figura VI-1. Diagrama esquematico de las uniones
de los atomos de Si con sus vecinos.

¢, Cémo debe entenderse la Figura VI-1? Esta es un esquema bidimensional de las unio-
nes de los atomos de silicio con sus vecinos. La estructura real es la que se muestra en la
Figura V-2(a) donde cada atomo de Si tiene 4 electrones para compartir en la union. Este
tipo de ligadura donde se comparten (intercambian) electrones entre atomos, son llamadas
covalentes (misma que tiene el carbono en la estructura diamante) forman uniones muy

rigidas. Como ejemplo se puede tomar el atomo central de la Figura VI-1, él esta rodeado
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por ocho (8) lineas que representan electrones, cuatro (4) de ellas, las que van a sus cua-
tro (4) vecinos que poseen un circulo negro, son los electrones propios, las otras 4 son las
que aportan cada uno de sus 4 vecinos. Esto se repite en toda la estructura cristalina. El
diagrama de bandas de energia es del tipo al que se muestra en la Figura V-9, con un E¢
mucho mas pequeno que el de un aislador.

Para introducir una impureza, uno de estos atomos de silicio debe ser reemplazado por
uno diferente, por ejemplo, un elemento pentavalente, el Arsénico (As, Z = 33). Este es un
atomo que tiene la siguiente configuracion electronica [Ar]4s23d!%p?, como la capa 3d esta
completa con los 10 electrones, esta no aporta a la valencia, por lo que quedan los 5 electro-
nes de valencia que son provistos por la capa 4s y 4p. En el ejemplo anterior se podria tomar
el atomo del centro de la figura y reemplazarlo, con lo cual se tendria un diagrama como el
de la Figura VI-2 (a).
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Figura VI-2 (a). Diagrama esquematico de la introduccion de una impureza del grupo V, en la red
de Silicio. (b) Estructura de bandas con impureza pentavalente.

En la Figura VI-2 (a) se puede ver que al introducir una impureza con un electron mas que los
que tiene el Silicio, este atomo completa las cuatro valencias del Silicio con sus vecinos y queda
una carga negativa (un electrén) débilmente ligado. Esta impureza se llama “donora”, brinda un
electrén al material. El semiconductor que posee este tipo de impurezas es un semiconductor tipo
“n” (n por la carga negativa del electrén). En este ejemplo, no se esta considerando el reacomo-
damiento de la estructura por la inclusién de un atomo diferente. Este electron que no pertenece
al sistema receptor genera un nivel de energia muy préximo a la banda de conduccién, dentro de
la banda prohibida del Silicio, como puede verse en la Figura VI-2(b). Este nivel se encuentra a
una energia E; por debajo del limite inferior de la banda de conduccidn (Ec¢). Estos electrones, en
general, estdn muy débilmente ligados, por lo que se necesita muy poca energia para excitarlos y
que salten a la banda de conduccion. La conduccién con los portadores cedidos por atomos de
impurezas, que han sido ionizados, se llama extrinseca. Por ejemplo, en el Silicio, si el atomo de

impureza fuera el Antimonio (Sb, Z = 51), E; = 0.039¢V y si fuese Arsénico (As, Z = 33),

E;=0.054¢V, ambos por debajo de la banda de conduccion.
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Por otro lado, si el reemplazo del atomo de Silicio fuese por un atomo trivalente (valen-
cia = 3, atomo del grupo lll, por ejemplo Boro, (B, Z = 5, [He]2s*2p! ) la situacidn, aunque
diferente, seria analoga a la recién vista. Estos atomos podrian restablecer los vinculos con
solamente 3 atomos vecinos de Silicio, por lo que una de las uniones quedaria defectuosa.
Ese defecto generado por falencia de un electrén se llama “hueco”, estos sitios pueden ser
facilmente ocupados por electrones. Esto hace que la estructura de banda se vea modifi-
cada, pues se introduce un nivel de energia en la banda prohibida que es la que aloja a
todos estos huecos generados. Este nivel se llama “aceptor”, se encuentra a una distancia
de E, por sobre el borde superior de la banda de valencia del material receptor. El semi-
conductor que posee este tipo de impureza se denomina semiconductor tipo “p” (p por la
carga positiva del hueco). Esta descripcion se puede ver en la Figura VI-3 (a) y (b). Como
en el caso anterior, en el grafico (a), estamos haciendo una representacion bidimensional
de la nueva situacién generada, sin tener en cuenta el reacomodamiento de la estructura

ante la introduccién de una atomo diferente.
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Figura VI-3. (a). Diagrama esquematico de la introduccién de una impureza del grupo lll, en la red
de Silicio. (b) Estructura de bandas con impureza trivalente.

En la Figura VI-3 (a) se puede observar que el atomo de impureza aporta 3 electrones, el
cuarto electrén que deberia proveer para restablecer todas las uniones que tenia el Silicio no
estd, por lo tanto, hay un electrén faltante, indicado en la figura con un circulo vacio. Al no exis-
tir la carga negativa que brinda el electrén, se le asigna a este portador una carga positiva. De
manera similar al caso anterior, los huecos creados generan una banda aceptora que se en-
cuentra muy cerca (Figura VI-3(b)), en términos de energia, de la banda de valencia. Si el ma-
terial receptor fuera el Silicio y la impureza Boro, E, = 0.045¢V vy si fuera Aluminio (Al, Z = 13),

E,=0.067¢V, ambos por encima del limite superior de la banda de valencia.
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VI.2. Determinacion de los niveles de Fermi en semiconductores
intrinsecos y extrinsecos

En un semiconductor intrinseco, donde no existen dopantes, los electrones que puedan ex-
citarse y pasar a la banda de conduccioén, dejaran en la banda de valencia un lugar vacio, un
hueco. Se deduce de este razonamiento, que habra igual nimero de electrones en la banda de
conduccion que de huecos en la de valencia. Esto quiere decir que las concentraciones de
portadores en cada una de las bandas es la misma. Se puede encontrar la distribucién de por-
tadores mediante la estadistica de Fermi-Dirac y las funciones densidad de estados para cada
una de las bandas. Si un electréon es excitado y pasa a la banda de conduccién, se comportara
como un electrdn libre, lo mismo pasara con el hueco que ha quedado en la banda de valencia,
ambos tendran una energia como la que se indica en la ecuacién IlI-7, dependiente de k2, y la
curva de energia tendra forma parabdlica.

La densidad de estados en la banda de conducciéon se puede escribir:

gc(E)E = S‘Z” m: 2 [E— EodE (VI-1)

Mientras que para la banda de valencia, sera:

gy(E)dE =222 [E, —EdE (VI-2)

Donde m; y mj; son las masas efectivas de los portadores en la banda de conduccion y de
valencia respectivamente. En el intervalo, E, < E < E.,la regién prohibida, se tiene que
g(E) dE=0.

En condiciones de equilibrio térmico, el numero de electrones en la banda de conduccién
esta dado por la densidad de portadores multiplicada por la probabilidad de ocupaciéon (funcién

de distribucion de Fermi), esto es:

dng = fo(E)gc(E) = 228 m; "2 E2Ee g (VI-3)
1+e kT

Como se ha visto en el Capitulo IV, a temperaturas alrededor de la ambiente y mas altas, la

funcion de Fermi, puede aproximarse por la de Boltzmann. Debido a esto f; queda:

fo(E) = -5 (VI-4)

e kT

Si se reemplaza este valor de f; en (VI-3) y se integra entre Ec e « se tendra:

B/ oo
no = [, dng = 8{" e Tt JoJE = Ece™ /krdE (VI-5)
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Para integrar esta expresion se debe hacer la sustitucion x. = Che EC)/kT , con lo cual la

(VI-5) queda:

_(EC—EF)/
Zoone kT
h2

ng = 2 [ Nee (VI-6)

no €s la cantidad de portadores, (¢), electrones intrinsecos, en la banda de conduccién, prove-
nientes de atomos térmicamente ionizados, N¢ es la densidad efectiva de estados en la banda
de conduccion. Si m," = my (masa en reposo del electréon) y T = 300K, entonces, Nc=
2,51x10%cm?.

El numero de huecos, 4", en la banda de valencia se encuentra en forma totalmente analoga,

dpo = fpo(E)gy(E)dE = [1 — fo(E)]gy(E)dE (VI-7)

Integrando la expresion (VI-7) entre los limites -0 y £y, se encuentra que:

« 171/ Ep-E Ep—E
anka] Ze_( F V)/kT _ _(EF V)/kT

Nye (VI-8)

Como se ha mencionado, la concentracién de portadores en un material intrinseco es la
misma en la banda de valencia como en la de conduccién, en ambos casos los portadores
son intrinsecos, esto se puede escribir como, ny = ni y po = pi, igualando las expresiones (VI-6)
y (VI-8), se tiene:

Ec—E Ep—E
Ce_( c F)/kT _ NVe_( F V)/kT VI-9)
Operando se obtiene:
Ep =2(E; +E) +Zn (&) (VI-10)
2 2 N¢
Si se reemplazan N¢y Ny por sus valores, se tiene:
_1 3 m%) ]
EF—Z(EC+EV)+4kT1n(m;1 (VI-11)

Si la temperatura fuese T = OK, el nivel de Fermi se encuentra en la mitad de la banda

prohibida. Por ser un material intrinseco, lo llamaremos:

1
Epi =5 (Ec + Ey) (VI-12)

Si las masas efectivas de electrones y huecos fuesen iguales, m," = m,", nuevamente el ni-
vel de Fermi se encontraria en la mitad del gap. Sim," > m," 0 simy,” < m," el nivel de Fermi se
movera ligeramente hacia abajo o hacia arriba, respectivamente, con respecto a la posicién

central. La densidad de estados depende en forma directa de las masas efectivas de los porta-
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dores, grandes o pequefias masas efectivas implican grandes o pequefias densidades de esta-
dos. El nivel de Fermi debe ubicarse dentro de la banda prohibida de manera tal de mantener
igualados el numero de electrones y huecos.

A los fines practicos, debido a que la variacion establecida por la relacién de masas efecti-
vas es muy pequefia, el nivel de Fermi intrinseco se considera que se encuentra en la mitad de

la banda prohibida.

Ejemplo: Si se toma Silicio y se supone que las masas efectivas fueran una el doble de la

otra, m," =2 m,", tendriamos a T = 300K, que

Er; —3 (Ec + Ey) = 2kTIn (3) =2(0,026)In(0,5) = -0.014eV

La diferencia entre el nivel de Fermi y el centro de la banda prohibida es -14meV, si se

compara con la posicién del Er; en el Silicio que es: 0,56eV, se ve que la diferencia es del 2,5%.

También se puede expresar las concentraciones de equilibrio de electrones y huecos en
funcion de parametros intrinsecos. Se puede partir de la ecuacién (VI-6) y se suma y resta la

energia de Fermi intrinseca Ep;,

[-(Ec—Ep)+(EF—Ef]
1y = Nge T (VI-13)

—(Ec-Eri) (EF—EFri)
ng = Nee o e & (VI-14)

En esta expresion se puede distinguir la concentracion intrinseca, la cual tiene la forma:

~(Ec—EFi)
n; = Noe™ kT (VI-15)

Por lo que la ecuacion (VI-14) puede ser escrita:

(EF—EF;)
nyg = n;e kT (VI-16)

Siguiendo un proceso similar se puede escribir la concentracion intrinseca de huecos:

—(EF—EFi)
Po = n;e kT (VI-17)
A diferencia de lo que se habia visto, que el nivel de Fermi cambiaba con la modificacion de
los valores del dopado, en estas dos ultimas ecuaciones se puede ver que los valores ny y po
cambiaran de acuerdo a los niveles de Fermi. Las variaciones de Er con respecto a Er; deter-

minaran si el material es tipo-n o p.
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Se puede ver ahora como se ubica el nivel de Fermi cuando un semiconductor esta dopa-
do con alguna impureza donora, tipo n o0 aceptora, tipo p, el procedimiento para ambos es
equivalente, se desarrollara para un semiconductor dopado tipo n. Se debe recordar que
cuando el semiconductor tiene una impureza tipo-n, esta genera un nivel de energia dentro
de la banda prohibida con una energia E,, proxima y por debajo de la banda de conduccion,

como en la Figura VI-4.

Figura VI-4. Diagrama de bandas de semiconductor dopado con impureza donora.

Como en el caso del semiconductor intrinseco, se puede determinar la densidad de ambos
portadores. Debido a que el nivel de Fermi debe describir la situacién a la que se ha llevado al
semiconductor con el dopado realizado, quiere decir que como es un material tipo-n, el nivel de
Fermi debera estar cerca de la banda de conduccion. Se puede imaginar que Er esta por deba-
jo de Ecy por encima de E,, se debe aclarar que el eje de energias se estan tomando positivo

hacia arriba, como en la Figura VI-5.

Figura VI-5. Diagrama de bandas indicando el nivel de Fermi debido a impurezas.

Por lo tanto, la cantidad de portadores extrinsecos en la banda de conduccion sera

_(Ec—EF)
n=Nge Fler (VI-18)
Por otro lado, la cantidad de donores en la banda de impureza es:
_(EF—Eqg)
p=Nge = (VI-19)

Donde Nqes la densidad efectiva de estados en la banda donora. Nuevamente aqui, cuando
un electrén salte de la banda de impureza a la de conduccion, esta ultima tendra un electrén

extrinseco y habra quedado un atomo ionizado en la banda de impurezas. Por este motivo las
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poblaciones de electrones y atomos ionizados serd iguales, se pueden igualar » y p de las
ecuaciones (VI-18) y (VI-19)

_(EC_EF)/kT _(EF_Ed)/kT

ceé = Nge

De esta igualdad se puede determinar el valor de Er.

_ (Ec+Eq) | kT, (Ng )
Ep ==L+ —in (Nc) (VI-20)

Se puede observar aqui que si T = 0K, el nivel de Fermi se encuentra en la mitad entre la
banda de conduccion y la de impurezas, lo mismo ocurre si la relacion en el argumento del

logaritmo es 1, es decir, si ambas densidades efectivas fuesen iguales.

VI1.3. Variacion con la temperatura

Tanto Nc como N, son expresiones que dependen de la temperatura (~7%7). Si al aumentar la
temperatura, el valor de N¢ crece mas rapidamente que el de N, todos los electrones que se
liberen de la banda de impureza hacia la de conduccion encontraran estados vacios y podran
ser alojados en estos estados. Se esta en presencia de un semiconductor no degenerado. El
nivel de Fermi ira decreciendo lentamente hacia el nivel de Fermi intrinseco (Er). En cambio, si
la banda de impureza libera muchos mas electrones que los que pueda aceptar N¢, el semicon-
ductor se llama degenerado, N; > Nc. Si la temperatura sigue aumentando, el nivel de Fermi
debera aumentar para dar cabida a todos los electrones provenientes de E,. Como la cantidad
de impurezas es finita, en algin momento todos los atomos habran sido ionizados, no prove-
yendo de mas portadores a la banda de conduccién, en ese momento la curva que describe el

movimiento de Er, habra llegado a una meseta y comenzara a bajar. Matematicamente:

N
—=0=—ln(—d) = N, =N, (VI-21)
N¢

Si hacemos que la temperatura sigua creciendo, N¢ seguird aumentando, no asi N, Er se
empieza a comportar como una funcion lineal de 7, ver Figura (VI-6). La concentracion de por-
tadores en la banda de conduccion permanecera constante, la banda de impureza ha entrega-

do todos los portadores que tenia.
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Figura VI-6. Variacion del nivel de Fermi con la temperatura.

Cuando el nivel de Fermi cruza la banda de impurezas, Er = E;, se define la temperatura de
extincién, Ts. La cantidad de portadores que hay en la banda de conduccién es N,. Si se utiliza

la expresioén (VI-18) remplazando la T por Ts, se tiene:

Eq
Nd - Nce /kTS — TS = Ed Nd) (V|-22)

Nc¢

kin (

Se puede ver de esta ecuacion que la temperatura de extincion decrece con la disminucion
de la energia E,. Todas las deducciones realizadas para portadores “n” es absolutamente simi-

lar a la que se puede hacer con los “p”.

Ejemplo VI-1: Si tenemos Silicio dopado con antimonio (Sb) el nivel de la banda de impure-
za del Sb en Si se encontrara 0.039eV por debajo de la banda de conduccién. Se puede supo-
ner que Ng = 10'* cm?. Por lo tanto 7s = 57,82K. Esto quiere decir que a partir de los 57,82K, es-
tadisticamente el Antimonio estara exhausto, todos los dtomos estaran ionizados, y hasta que
la banda de valencia empiece a producir portadores, la corriente en el Silicio estara conformada

por portadores extrinsecos.

Si la temperatura sigue incrementandose, en algin momento se alcanza una excitacion tér-
mica suficiente para que los electrones de la banda de valencia puedan pasar a la de conduc-
cion. A partir de alli, los portadores que haya en la banda de conduccién seran los extrinsecos,
provenientes de las impurezas, ni.,, Y 108 intrinsecos, cuya cantidad es p que es la densidad de

huecos dejada en la banda de valencia. Es decir:

n=p+Nim (VI-23)

Los procesos que se dan en los semiconductores cuando se produce el pasaje de porta-
dores de una banda a otra, dopados o no, son los de generacién y de recombinacion, los
cuales producen cambios en los semiconductores. En una banda, el aumento de un tipo de

portador implica la disminucién del otro tipo, debido a la recombinacién. Se puede pensar
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(valido para ambos portadores) que el proceso de recombinacion, R, es proporcional al nu-
mero de portadores tipo-n, (en este caso electrones,) en la banda de conduccion, y tipo-p en

la banda de valencia.
R = pnp (VI-24)

Esta ecuacion indica que la recombinacion es proporcional (p — coeficiente de proporciona-
lidad, coeficiente de captura) al producto np, el cual es constante una vez que se establece el
equilibrio termodinamico. En el equilibrio, los valores n y p son los pardmetros que se han lla-
madon, y p, en el paragrafo anterior.

Si se multiplican las concentraciones de portadores (VI-18) y (VI-19), se tiene:

Eg
np = n? = NcNye™ ¥« (VI-25)

El producto np sélo depende de Ty de propiedades propias del material receptor, E; y masas
efectivas. Esta relacion, que se mantiene constante, es la llamada Ley de Accion de Masas, y esta-
blece el vinculo entre las concentraciones relativas de electrones y huecos. Al ser np una constante,

esta claro que si n crece, p decrece y viceversa. De la ecuacion (VI-25) se puede obtener:

E
n; = [NeNye™ 2kt (VI-26)

En funcién de la dependencia que tiene el producto np, es también valido para semiconduc-
tores extrinsecos. Si se vuelve a la ecuacion (VI-23) vemos que, la cantidad de electrones pro-
venientes de las impurezas es Ny, y que la cantidad de portadores intrinsecos se puede deter-

minar a partir de la Ley de Accién de Masas,
n=p+N, (VI-27)
Si reemplazamos la ec. (VI-27) en la ec. (VI-25), se tiene:
(p + Ng)p = nf (VI-28)
Operando se tiene una ecuacion de segundo grado:
p>+ Ngp —nf =0

Cuya solucion es:

2
p=_%+ iN§+n§=%<—1+ /1+4;—2> (VI-29)

Si se reemplaza (VI-29) en (VI-27) se tiene:
Ng niz
n=—|(1+ [1+4= (VI-30)
2 N3
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Se puede pensar aqui en dos posibles opciones, una donde n; << N, este seria el caso ex-

trinseco, bajas temperaturas, si operamos con esta opcién en la ecuacion (VI-30) se tiene que:

n=N, (VI-31)

Por otro lado, si se toma la otra opcion: n; >> N, estariamos en el caso intrinseco, altas tem-

peraturas, nuevamente si se introduce esta desigualdad en la ecuacion (VI-30) se tiene:

n=n (VI-32)

Esta ultima relacion muestra que a altas temperaturas el semiconductor tiende a ser intrin-
seco, como se puede ver en la Figura VI-6, donde el nivel de Fermi a altas temperaturas tiende
al nivel de Fermi intrinseco. La cantidad de portadores provenientes de la banda de valencia
es muy superior a la brindada por la banda de impureza.

Lo que se deberia hacer ahora es encontrar la temperatura a la cual la banda de valencia
comienza a producir portadores intrinsecos. Para ello se debe tomar la ec. (VI-10) rescribiéndo-
la en funcién de Eg, el ancho de energia del gap, y la ecuacién (VI-18) teniendo en cuenta que
el nivel de Fermi varia linealmente con T desde el comienzo del comportamiento de extincion,

lo que indica que la pendiente (In(N+/N¢)) es constante, por lo tanto se tiene:

—Z 1 Sy (x—z) = kTIn (x—j) (VI-33)

Si se despeja T; de (VI-33) se tiene:

T, = —26 (VI-34)

N-N
kln(c—zv>
Ng
Se ve aqui que a diferencia con la temperatura de extincion, la temperatura intrinseca de-

pende de las caracteristicas propias del semiconductor y del dopado establecido.

Ejemplo VI-2: siguiendo el ejemplo de la pagina 111, con los valores:

Ec=1,12eV,

Nc=2,51x10"cm?,

Ny=1,04x10"cm?,

Ny=1x10"%cm?,

k=8,617x10"° eV/K

se determinara la temperatura intrinseca para el silicio dopado con Antimonio. Reemplazan-
do estos valores en la ecuacién (VI-34) se tiene que T; = 879,7K.

Debe quedar claro que entre el rango de los 57,82K que era la temperatura de extincion y

los 879,7K, el semiconductor funcionara, estadisticamente, con los portadores extrinsecos.
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Se puede ver claramente la dependencia que tiene la variacion de la cantidad de portadores
en funcién de la inversa de la temperatura. En el grafico (Figura VI-7) se pueden distinguir 3
regiones, la a-b es la zona extrinseca, solamente los atomos de impureza han cedido electro-
nes, la conduccién es extrinseca. La zona b-c representa el rango de extincion, los dopantes
estan completamente ionizados, han brindado sus electrones a la banda de conduccién, no hay
suficiente energia para que los electrones de la banda de valencia pasen a la de conduccion.
Finalmente, la zona c-d es la zona intrinseca, hay suficiente energia térmica para que los elec-
trones de la banda de valencia pasen a la de conduccién y puedan conducir. Se tiene ahora en
la banda de conduccidon ambos portadores, los extrinsecos y los intrinsecos, debido a que el
numero de los segundos es muy superior a los primeros, estos pueden ser tenidos en cuenta

como una pequefia variacion de los intrinsecos.

V1.4. Cuasi niveles de Fermi

Se ha visto que el nivel de Fermi y la temperatura determinan univocamente las concentracio-

nes de electrones y huecos en un semiconductor, como se ve en las ecuaciones (VI-6) y (VI-8)

)
— (“7“‘)
Iq‘*\‘{usc cd

7
erH h ciow
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N @
. >

X, A —'1:
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Figura VI-7. Variacion de la cantidad de portadores en funcion de 1/T

_(EC—EF)/kT _(EF—EV)/kT

nyg = Nce y Ppo = Nye

Estas mismas ecuaciones se reescribieron, ec. (VI-16) y ec. (VI-17)

(EF-EFj) -(EF—EFi)
no = nie kT y po = nl-e kT

En funcién del nivel de Fermi y el nivel de Fermi intrinseco, niveles que pueden verse en la
Figura VI-5, con un semiconductor dopado », donde Er > Er;, para este caso, se puede ver de
las dos ultimas ecuaciones que ny > n; y que py < n;. Si se introduce una perturbacion (inyeccion
de portadores) y se lleva el sistema a un estado de no equilibrio, las concentraciones de porta-

dores diferiran de aquellas en equilibrio. Claramente esta nueva situacién debe ser descripta
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por el nivel de Fermi. Para ello es conveniente escribir las concentraciones de portadores del
no equilibrio en funcién de nuevos niveles de Fermi, que se llamaran Cuasi Niveles de Fermi o
Pseudo Niveles de Fermi, y se denotaran como Er, 0 Er,, dependiendo a qué tipo de portador
se esta haciendo referencia, electrones o huecos, respectivamente. Por lo tanto se pueden

reescribir las ecuaciones (VI-16) y (VI-17) de la siguiente manera:

EFpn—EFi

n=ng+An=nje k1 (VI-35)
EFi‘EFp

P =po+Ap =n;e kr (VI1-36)

Se observa en estas ecuaciones que las concentraciones dependen de los cuasi niveles

de Fermi.

Ejemplo VI-3: se tratara de ejemplificar las diferencias de niveles de Fermi entre sistemas

en equilibrio y no equilibrio. Para ello se supondra que se tiene Silicio a T = 300K con un dopado,
Na=10"1/em?, n;=1,5x10'° 1/cm?. El ancho de banda del Si, Ec = 1,12eV, por lo que Er = 0.56eV. Si
se supone que todos los dtomos donores han sido ionizados, entonces ny = 10'* 1/cm®. De la ec.
(VI-16) se puede determinar la relacion de energias de Fermi, en la cual se reemplazaran los

valores mencionados:

Ep = Ep; + kTln (%) = 0.78893eV

1

Si se tiene en cuenta este valor, se puede hacer un diagrama de energias como el de la Fi-
gura VI-8 (lineas continuas).

Si utilizamos la Ley de Accion de Masas, se obtiene la densidad de portadores minoritarios:

Do = niz/no = 2,25x10%cm™3
Se introduce una perturbacién, An = Ap = 10! cm™, se tiene:
n=nyg+An=n
la cantidad de donores inyectados es mucho menor que los donores en equilibrio. Por otro lado,

p=po+Ap=Ap

La cantidad de aceptores inyectados es mucho mayor que los que estan en equilibrio. De la

ecuacion (VI-35) se puede obtener:
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Ep, = Ep; + kTln (ni) = 0,78895¢V

1

Mientras que de la ec.(VI-36)

Ery = Egy — kTin (£) = 0.5107¢v

1

Estos niveles pueden verse en la Figura VI-8 (lineas a trazos)

Se puede observar que la inyeccion de portadores no modifica significativamente el Ep, la
diferencia entre este y Er, se encuentra en la 5ta cifra decimal (2x10-%eV), pero si lo ubica por
sobre el nivel de Fermi del sistema en equilibrio. No ocurre lo mismo con el nivel de Fermi para
los portadores minoritarios, Er,, este cambia en casi 0,01eV, ubicandose por debajo de Eg,

acercandose a la banda de valencia.

e v
0,1889§_,:

Y
0338Pglo=mmmm==== B

l IZQV

oS2eV - — EF{
- %_o,5105eV

Err

0eV By

Figura VI-8. Niveles de Fermi, en equilibrio (lineas continuas),
y en no equilibrio (lineas a trazos)

VL.5. Neutralidad de carga

Cuando el semiconductor se encuentra en equilibrio térmico, el cristal es eléctricamente
neutro. Esta condicion puede utilizarse para determinar las concentraciones de equilibrio de
huecos y electrones en funcion del dopado.

La neutralidad de carga implica que no haya ningun exceso de una carga con respecto a la
otra, es decir que las cargas negativas y positivas se encuentren equiparadas. Esto se puede

escribir de la siguiente manera:

no + Ny =po+ N7 (VI-37)

donde ny y po son las concentraciones en equilibrio térmico de electrones y huecos, respectiva-
mente. Las cantidades N; y Nj son las densidades totales de atomos aceptores y donores
ionizados, respectivamente.

Si se supone que se ha producido una ionizacion total de los dopantes, la ec. (VI-37) queda:
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Ny + Ng =po + Ny (VI-38)
De acuerdo a la Ley de Accion de Masas, p, = n?/n,, remplazando en la ec. (VI-38)
n2
ng + N, = n—; + Ny (VI-39)
La ec. (VI-39) se puede escribir como una ecuaciéon de segundo grado,
né —(Ng —N)no—n? =0 (VI-40)

La solucion es:

_ _ 2
ny = —(N"ZN“) + \/(—(NdZN“)) +n? (VI-41)

La raiz cuadrada deberia tener el doble signo “+”, pero el signo — no tiene significado fisico

aqui. Si N, = Ny, la concentracién de equilibrio térmico sera nyo= n..
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CAPITULO VII
Conduccion en semiconductores

Todo fluye, nada permanece.

HERACLITO DE EFESO
540 - 480AC

Cuando los electrones se encuentran en la banda de conduccién, ellos conforman un gas. Si el
sistema es no degenerado (ver seccion VI.3), la estadistica con la que se los puede estudiar es la
de Maxwell-Boltzmann, si fuese degenerado habria que hacerlo con la de Fermi-Dirac.

Cuando se trata con un gas térmicamente excitado, la energia transmitida desde la red es
Y2k T por cada grado de libertad. Como el sistema que se propone es tridimensional, y la ener-

gia transmitida se transforma en energia cinética, se tendra:

%mé(vz) = %kT (VII-1)

Donde m;} es la masa efectiva del electron. Se puede despejar la velocidad de esta expre-
sion y se puede ver que para la temperatura ambiente, 7 = 300K, se obtiene {(v) =~ 10°m/s . La
velocidad puede parecer elevada, pero hay que considerar que el movimiento térmico es total-
mente desordenado, los electrones cambian permanentemente de direccion, si reemplazamos
v por —v la funcién permanece inalterada, esto quiere decir que la distribucion de velocidades es
simétrica con respecto al eje de las poblaciones (eje vertical).

Esto es lo que se muestra en la Figura VII-1, con linea llena, las poblaciones en ambos sen-
tidos de la velocidad con respecto al eje f, son iguales en ambos lados, esto indica que la velo-
cidad promedio es cero, no hay ninguna corriente en el material.

Para que haya una corriente, se debe romper la simetria que muestra el sistema. La ruptura
se puede lograr con la aplicacion de un campo externo como se ve en la Figura VII-1, el cual

mueve a los portadores en una u otra direccion. Se debe recordar que en los

4s *F.-'D

-fb‘\—(‘; =
“*—

T Vi

Figura VII-1. Distribuciones de velocidades de Maxwell-Boltzmann y de Fermi-Dirac,
con linea llena sin campo aplicado, linea punteada, con campo aplicado.

semiconductores tenemos portadores de carga negativa y positiva.
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La aplicacién de un campo no es el unico mecanismo para establecer una corriente. Dentro
del semiconductor se pueden generar variaciones locales de la concentracion de portadores,
por ejemplo: mediante el dopado. Esto hace que se ponga en funcionamiento otro mecanismo

de desplazamiento de portadores, la difusion.

VIl.1. Movimiento de portadores. Aplicacion de campo externo

La presencia de un campo eléctrico externo sobre el gas de electrones existente en la ban-
da de conduccién hace que exista una corriente eléctrica. EI campo aplicado rompe la simetria
de las distribuciones electrénicas, como muestra la linea punteada en la Figura VII-1, la cual
describe esquematicamente la desigualdad de las poblaciones con respecto al origen de coor-
denadas, lo que marca la tendencia de generacion de la corriente.

Al mencionar “rotura de la simetria”, estamos simplificando un proceso complejo de interac-
ciones entre los electrones y las vibraciones de la red (fonones), las impurezas, la red cristalina,
etc. En el desarrollo del texto, solamente cuando sea necesario se dara la explicacion de estos
procesos. La rigurosidad que se requiere para explicar a estos mecanismos, excede el alcance
de este texto.

La percepcion macroscopica que se tiene de algunos efectos en los materiales (por ejemplo
la corriente eléctrica) es producida por fenédmenos microscépicos. Cuando se mide una corrien-
te con algun dispositivo, se esta midiendo la suma de todos los efectos que sufren los portado-
res en su movimiento a través del material. EI movimiento de los electrones dentro del cristal no
es lineal, ellos van interactuando con el medio ambiente que los rodea de diferentes formas. Si
se puede decir que su movimiento promedio, la que sera llamada velocidad de arrastre, ¥, es
en la direccién opuesta al campo.

Se utilizaran algunas aproximaciones para el desarrollo. Se supone que los electrones no in-
teractuan entre ellos (aproximacion de Drude). Debido a que los portadores interactuan con
atomos, impurezas, dislocaciones, etc., se debe tener alguna cantidad de referencia que indi-
que cuan frecuentes, en tiempo y espacio son sus interacciones en el camino que realizan den-
tro del material. Para ello se determinan dos parametros. Uno de ellos es el “camino libre me-
dio”, este indica la distancia que recorren entre colisiones sucesivas. Entre colisiones los elec-

trones se mueven como si fuesen particulas libres,
dk/ _ .2

El otro es el “tiempo de vida media, t”, que indica el tiempo entre colisiones. Ambos varian
de acuerdo al material, al dopado existente, al tipo de portador que se mueve, etc. Una colision
significa una interaccion del portador con alguna de las perturbaciones mencionadas.

Cuando un campo externo de baja intensidad es aplicado, dentro del cristal se establecera
una corriente eléctrica de densidad j, lamada densidad de corriente de arrastre, la cual se rela-

ciona con el campo por medio de la ley de Ohm,
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- _ -
Jarr = OE (VII-2)

En el segundo miembro, multiplicando al campo, esta el factor de proporcionalidad o que es
llamado la conductividad de un conductor. La inversa de la conductividad es la resistividad del

mismo conductor,

p=1s (VII-3)

La existencia de un flujo de portadores o corriente es una indicaciéon de que el campo que
se ha aplicado ha sacado a los electrones de su estado original.
Se puede determinar la velocidad promedio de un portador por la acciéon de un campo. La

relacién entre el campo aplicado y la fuerza ejercida sobre el electrén, de carga ¢, sera:

-

F=m: dﬁ/dt = —q& (VII-4)

Aqui la velocidad es debida al campo eléctrico y no a efectos térmicos. Si se despeja v de la

ec. (VII-4), se tiene:

*
n

S tq_g __q_t"
U= fo m;dt— —& (VII-5)

Se debe entender que esta velocidad representa la velocidad de arrastre, ¥, que se ha
mencionado previamente. Entre colisiones, durante el tiempo 7, es el momento en que el elec-
tron gana velocidad. Como la densidad de corriente es la carga transportada por todos los
portadores, multiplicada por la velocidad promedio de estos, se puede escribir:

2; o

Jarr = —nq¥q =T —€ (VII-6)

Si se compara la ec. (VII-2) con la ec. (VII-6) se ve que la conductividad se puede escribir:

_nqg*t

o m (VII-7)

Por otro lado, en la ec. (VII-5) se puede ver que entre la velocidad de arrastre y el campo

existe también un factor de proporcionalidad, el que es llamado movilidad t, cuyo valor es:

u=1 fom (VII-8)

Por lo tanto,

N

Vg = —UE (VI1-9)

Las unidades de xen el sistemas MKS son m?/Vs.
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Las ecuaciones (VII-7) y (VII-8) pueden ser relacionadas,

o =nqu (VII-10)

La movilidad para los electrones es negativa y para los huecos es positiva. Se ve en la
ec. (VII-10) que la obtencién de la conductividad se reduce a determinar concentracién y movi-
lidad de los portadores. Si se esta estudiando un semiconductor donde se encuentren ambas

concentraciones de portadores, n electrones y p huecos, la ec. (VII-10) se puede generalizar a:

o = q(np, + puy) (VII-11)

Ejemplo VII-1: Un semiconductor de silicio, dopado con N; = 10" cm2 y N, = 10" cm™ se
encuentra bajo la accién de un campo de [ = 10V/cm. Esto, generara una corriente a través
del material, se desea determinar el valor de la corriente.

Datos dutiles:

Hn = 1350cm?/V's
Ly = 480cm?/Vs
n; = 1,5x10"%cm-3

g = 1,6x10"°C

De acuerdo a la ec. (VI-39) se puede determinar la concentracién de portadores

n=29,0x10"cm

Utilizando la Ley de Accién de Masas podemos determinar la cantidad de portadores p

n? _ (15x1010)°

n = 2,5x10%*cm™3

p:

La diferencia existente entre estos dos valores determina que el material es tipo n, los porta-
dores mayoritarios son los electrones. Eso también se podria haber dicho si la diferencia entre
los dopantes hubiera sido mayor (N, >> N,) que la propuesta aqui.

De acuerdo a las ec. (VII-2) y (VII-11), la corriente se puede escribir
Jarr = Q(nun + Pl«lp)g = 19'44A/Cm2

Frente a la poca incidencia que tienen los huecos en la corriente, la ecuacion anterior se

podria haber escrito:
Jarr = q(n.un)g = 19,44A/cm2

Se ve que no existe diferencia en el resultado, los portadores mayoritarios son los que con-

forman la corriente de arrastre que existe en el semiconductor.
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No obstante se puede demostrar que aunque la cantidad de aceptores propuesta en el
ejemplo es pequefia, su participacion en la corriente tiene peso. Si se supone ahora, que N, =0,
no hay dopado de aceptores, se deberia notar la diferencia con respecto al caso anterior. Se

pueden utilizar las mismas expresiones anteriores, se tendra:
n=1,0x10%cm™3,y

n? _ (1,5x1010)

- oo = 2,25x10%cm™?

La corriente sera:  jgrr = q(nuy,)E = 21,604/cm?

La diferencia de corriente de arrastre entre ambos casos es Aj = 2,164/cm?. Como esta-
mos en un semiconductor tipo n, mayor sera al corriente de electrones cuanto menor sea el
dopado aceptor que se tenga. Se podria ver cudl seria la cantidad de portadores que genera-

rian esa corriente, eso seria:
Ajorr = qAnp, €

De esta expresion se puede despejar n. Haciendo las cuentas, se tiene que An = 10cm™.
Esta cantidad es exactamente el dopado N, de la primera parte del ejemplo, es la cantidad
de electrones que se quitan de la corriente por recombinacién con los huecos provistos en el

dopado de aceptores.

Hasta ahora se ha hablado del movimiento de portadores en un semiconductor, sin tener en
cuenta los mecanismos que afectan su movimiento. Principalmente se pueden mencionar dos
que revisten gran importancia, la dispersion con la red o con fonones, y la dispersién con impu-
rezas ionizadas. Estos dos mecanismos actuan sobre la movilidad. Si bien no se profundizara
las explicaciones sobre estos, se mencionara la forma en que la afectan. Se ha visto que los
atomos vibran alrededor de sus posiciones de equilibrio. Las vibraciones térmicas producen la
interaccién entre los electrones o huecos y estos atomos. Estas son las dispersiones a través
de la red o fonones. Por lo tanto, la temperatura hace que la movilidad se modifique. Esta movi-

lidad, si la Unica dispersion existente fuera la debida a la red (Lattice en inglés), sera:
p, oc T=3/2 (VII-12)

Esta es la movilidad debida a procesos de dispersidn en la red, se ve que a medida que de-
crecen las vibraciones térmicas, la movilidad se incrementa.

El otro mecanismo que se menciond fue el de la dispersion con impurezas ionizadas. A
temperatura ambiente, las impurezas estan ionizadas, la interaccion electrostatica de los elec-

trones y huecos con las impurezas modifica su velocidad y trayectoria. La movilidad resultante

como consecuencia de la interaccion con impurezas ionizadas es llamada gy, y tiene la forma:
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T 3/2
[ / (VII-13)
N;

Aqui, N, = Nj + N; es la totalidad de impurezas ionizadas. Si aumenta el nimero de
impurezas ionizadas, aumenta el numero de lugares para dispersar, se reduce el valor de
la movilidad.

En una estructura cristalina ideal, los electrones se moveran mucho mas libres que en una
estructura real. Cada una de las perturbaciones que pueda haber en un cristal es una genera-
dora de colisiones. Cada una de estas colisiones tiene tiempos caracteristicos, 7, n, 73, etc. El
tiempo equivalente sera:

%:i+%+... (VII-14)

Esto quiere decir que el resultado final no puede ser mejor que los valores parciales, la su-
ma de las inversas de los tiempos de vida media significa que la vida media total disminuye.
Para los metales esta es la llamada regla de Matthiensen. De la ec. (VII-8) se puede ver que la
movilidad y los tiempos de vida media tienen una dependencia lineal. Se puede escribir:

1

=141 (VII-15)
u U1 Uz

En nuestro caso, y; seria, por ejemplo, u; y 12 seria wy, se estan considerando solamente, los
dos mecanismos principales de colisién, ¢ es la movilidad neta.

Al principio de este mddulo, se decia que si aplicabamos un potencial circulaba una corriente
eléctrica de densidad j. Se puede pensar, con un modelo simplificado, que los electrones se mue-

ven en un material de forma de un paralelepipedo recto y que la corriente atraviesa una seccion de

area A del paralelepipedo, perpendicular a su movimiento, como puede verse en la Figura (VII-2).

ca)

I<— L

Figura VII-2. Barra de un semiconductor con potencial aplicado.

De acuerdo al modelo, se puede descomponer la densidad de corriente en flujo de corriente

y area de la siguiente manera.

Jarr =4 (VII-16)

Por otro lado, podemos escribir al campo:

e=V/, (VII-17)
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Donde V es el potencial aplicado al material y L su longitud como puede verse en la Figura

VII-2. De acuerdo a la ec. (VII-2), la ec. (VII-16) se puede rescribir:
=g’ (VII-18)

si de esta ecuacioén se despeja V, se tiene:

v=>Li=Li=iR (VII-19)
oA A

Esta es la Ley de Ohm, la resistencia es una funcion de la resistividad y de la geometria

del material.

VIl.2. Recombinaciones, generacion

El hecho de que un electron pueda abandonar su lugar original, por ejemplo en una ligadu-
ra, dejando un lugar vacio, un hueco, susceptible de ser ocupado por otro electrén, interac-
tuando con el hueco, da lugar a la existencia de recombinaciones.

Existen varios tipos de recombinaciones, las cuales describiremos brevemente, pero, den-
tro de ellas también se debe mencionar que las hay radiativas, las cuales al saltar los electro-
nes emiten radiacion electromagnética, y no radiativas, donde no hay radiacién involucrada.

Las imperfecciones que se puedan presentar en un cristal y los dopantes que se introduz-
can, generan niveles de energia en la banda prohibida, estos pueden actuar como centros de
captura de electrones y pueden ser profundos o poco profundos. Si el semiconductor fuera Siy
la impureza fuera B (Boro), se ha visto en el paragrafo VI.1 que forma un nivel aceptor a
0.045eV sobre la banda de valencia, ese es un nivel poco profundo, en cambio si la impureza
fuera oro (Au), el nivel aceptor que genera en la banda se encuentra aproximadamente a
0.54eV por debajo de la banda de conduccidn, casi en la mitad del gap del Si. Este es un nivel
profundo. Con esto se puede ver, que aquellos niveles introducidos por impurezas y que se
encuentren proximos al centro de la banda, se los denomina niveles profundos. Contrario a
esto, cuando los niveles de energia generados por las impurezas son cercanos a las bandas,

de valencia o conduccion, a estos niveles se los llaman niveles poco profundos.

1. Recombinaciéon banda a banda

Los electrones saltan directamente de la banda de conducciéon a alguna posicion libre
(hueco) en la banda de valencia, como se ve en la Figura VII-3.
En el salto de una banda a la otra existe la emisidon de radiacién, un fotén de energia Av.

Donde:

hv = E; —Ey, (VII-20)

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 137



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

Eq AA—s Ly

BT TTTOT] tanse de

Veleweia.

Figura VII-3. Esquema de la transiciéon banda a banda.

Si en la transicidn se verifica que la cantidad de movimiento del electron y el hueco son dife-
rentes, la transicion se llama indirecta; si esto no ocurre la transicion serd directa. Ejemplo del
primero son las transiciones en el Si, el fondo de la banda de conduccién no se enfrenta al tope
de la banda de valencia (diferente %, diferente cantidad de movimiento). Como se ve en la Figu-
ra VII-4 (a). En el caso del GaAs, el proceso es distinto, este corresponde al caso directo, el
fondo de la banda de conduccion y tope de la de valencia estan alineados (mismo &, misma
cantidad de movimiento), como se ve en la Figura VII-4 (b).

La transicion que se produce en el GaAs produce la emision de un foton. Este material por
tener gap directo es muy utilizado en dispositivos optoelectrénicos.

Las transiciones no radiativas involucran vibraciones de la red llamadas fonones. En gene-
ral, este tipo de transiciones se da en semiconductores con bandas prohibidas amplias. En
semiconductores con grandes anchos de bandas prohibidas, los procesos multifonénicos son
poco probables, estos decrecen cuando aumenta el gap de energia. Pero esta hipdtesis se
opone a la realidad, pues se ve que a medida que aumenta el ancho del gap, aumenta la canti-
dad de transiciones fondnicas. Esta diferencia queda zanjada cuando se muestra que al au-
mentar el gap, aumenta la probabilidad de transmision fondnica a través de centros de recom-

binacion en la banda prohibida.

"
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g 1 ; e ; Trémsicion
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= P i .
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2 21

3 3

|
4 | —— -
Ly r [100j X L [t r [100] X

K k
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Figura VII-4. Transiciones indirecta (a) y directa (b), en Si y GaAs, respectivamente.
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En el caso de una transicion indirecta (emisién en este caso) un electréon va desde un
estado en la banda de conduccion (Ec¢) hasta uno en la banda de valencia (Ey), con la emi-
sién de un fonén de energia /0y un foton de energia 7w, como se ve esquematicamente

en la Figura VII-5.

G\

Figura VII-5. Esquema de transicion indirecta.

Por lo tanto, de acuerdo a lo mencionado se tiene:

E; = h) + hw (VII-21)

2. Recombinaciéon mediante centros de captura. Teoria de Shockley-Read-Hall

Para desarrollar la teoria de Shockley-Read-Hall se puede suponer que se tiene un semi-
conductor tipo n (para un semiconductor p el tratamiento seria idéntico) con un nivel profundo
de trampas neutras o centros de recombinacion dentro de la banda prohibida con energia Ecg,
con iguales probabilidades de capturar electrones o huecos. Esta teoria establece que en el
centro de recombinacion pueden ocurrir diferentes procesos, como se muestra esquematica-

mente en la Figura VII-6.

(cewtro de

?'-ckﬁe cmbin lc:l)’"‘)

&V,

777

Figura VII-6. Esquema de recombinaciones de Shockley-Read-Hall.

a) Una trampa captura un electréon de la banda de conduccién, quedando negativamente
cargada.

b) Desde la trampa el electron salta a la banda de valencia; se puede pensar que la trampa
captura un hueco de la banda de valencia.

c) Se puede producir un salto inverso (transporte térmico inverso) debido a que el nivel se
encuentra saturado, el electrén puede saltar a la banda de conduccion, liberando un

electron en esta banda.
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d) Se puede producir, si la concentracion de electrones es pequefia, la captura por los cen-
tros de recombinacién de electrones de la banda de valencia, o se puede pensar en la
captura de huecos por parte de la banda de valencia.

La tasa de recombinacion de electrones y huecos se determina por:

CnCpNcr(np-n?)

[_(EC_ECR)/kT]

Ryp = (VII-22)

[—(E CR_EV)/kT]

Cp| n+Nce +Cp| p+Nye

En la ecuacién anterior:

C, es una constante proporcional a la probabilidad de que un electrén sea capturado por

una trampa.

C, es una constante proporcional a la probabilidad de que un hueco sea capturado por una

trampa.

Ncr es la densidad de trampas.

Ecr es la energia del nivel del centro de recombinacion (trampas, centros de impurezas).

Si el semiconductor se encuentra en equilibrio térmico, np = n/ , la ec. (VII-22) se anula-
ra, esto significa que esta ecuacion da la relacion de recombinacion de electrones y huecos

en exceso.

3. Recombinacién mediante niveles poco profundos

Cuando los niveles de las trampas se encuentran cercanos a la banda de conduccién o de
valencia, son como vimos mas arriba: niveles poco profundos. La probabilidad de una re-
emision desde estos niveles hacia sus propias bandas (transferencia inversa de electrones y
huecos), es mayor que la probabilidad de captura de portadores que tienen ellos. Por este mo-
tivo, estos niveles son muy ineficientes en cuanto a la mecanica de los centros de generacion y
recombinacion de portadores.

El proceso en general produce un importante intercambio de electrones (o huecos) entre el
nivel de las trampas y la banda de conduccién (o de valencia). El esquema puede verse en la
Figura VII-7.

Si hubiese una transferencia desde estos niveles hacia las bandas mas alejadas y/o hacia

los niveles de trampas opuestos, habria transiciones, que en general, podrian ser radiativas.
!
Pawnda de tandvccion
f
Nielas

de
Trawpas

: 7
Banmds o velewcia

Figura VII-7. Esquema de transiciones en niveles poco profundos.
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4. Recombinacion mediante excitones

Desde el comienzo del texto se han mencionado a los electrones y a los huecos como
particulas que pueden interactuar entre ellas recombinandose. No obstante esto, las interac-
ciones coulombianas entre ambos portadores llevan a establecer un estado ligado, haciendo
que se establezca un par electron-hueco llamado excitén. Los excitones tienen tiempos de
vida muy cortos, son del orden de los nano (10-°) segundos. Su existencia es frecuente en
procesos optoelectrénicos.

Los excitones establecen niveles de energia temporarios (ver Figura VII-8), muy préoximos a
las bandas de conduccién y/o de valencia (niveles poco profundos). La recombinacion del elec-
tron y el hueco del exciton da lugar a un proceso radiativo. Este es uno de los mecanismos de

produccion de luz en los Light Emitting Diode (LED).

Niveles f

gl
excrouice’

Figura VII-8. Esquema de transiciones en niveles exciténicos (indicados con linea

punteada), los indicados con linea llena son niveles poco profundos permanentes.

5. Recombinacion Auger

Hasta el momento, no se ha hablado de las energias puestas en juego durante la genera-
cion o recombinacion de electrones y huecos. Por ejemplo, en un proceso como el descripto
recientemente, la energia de ligadura en un excitén es de unos 5meV.

La recombinaciéon Auger es un proceso en el que toman parte mas de un electréon y no hay
emision de radiacion. Mediante un choque, un electrén le transfiere energia a otro electrén, el
primero se recombina con un hueco. El segundo electron queda en un estado excitado por
sobre los restantes portadores. Necesariamente, como esta en un estado inestable, debe per-
der energia para compatibilizar con los restantes portadores, esta compatibilizacién se llama
“termalizacién”. La pérdida de energia se realiza en un proceso tipo cascada a través de cho-
ques con la red de atomos del semiconductor (Ver Figura VII-9). El nimero de colisiones au-
menta si aumenta la densidad de portadores. Este tipo de recombinaciones es un mecanismo
importante en semiconductores altamente dopados, el incremento de las recombinaciones es
proporcional al cuadrado de la densidad de portadores, por ejemplo: uniones lasers.

El mecanismo de recombinacion electron-hueco sera a través de centros de recombinacion.

En la Figura VII-9 se encuentra la descripcion esquematica grafica del proceso Auger.
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Figura VII-9. Proceso Auger.

6. Generacion

Se han presentado diferentes casos de recombinaciéon de portadores, el proceso inverso del
cual no se ha hablado hasta el momento es la generacién de portadores. Si se toman los me-
canismos inversos a la recombinacién se tiene la generacion, esto quiere decir que se puede
plantear la generacién banda a banda, etc.

Los procesos de generacion estan ligados a los fendmenos que los producen. Si es por me-
dio de energia térmica, la generacion sera térmica. Si el mecanismo es la excitacion por medio
de radiacion luminica se tendran procesos de fotogeneracion. El proceso inverso de la recom-

binacion Auger es la ionizaciéon por impacto, a este se lo vera mas adelante.

VII.3. Difusion. Relacion de Einstein

La difusion es un proceso por el cual se tiende a uniformizar el medio, las particulas se
mueven en forma aleatoria en un proceso donde la temperatura juega un papel preponderante.
Esto es debido a que la naturaleza, sin mediar ningun contenedor, no puede mantener una
concentracién de particulas en un lugar. Esta concentracion debe ser difundida de manera tal

que después de cierto tiempo, el medio sea uniforme. El proceso de difusion es irreversible.

t=to t=t1 | t=t2

Figura VII-10. Esquema del proceso de difusion.

En la Figura VII-10, se muestra un breve esquema del proceso de difusidn, al principio, t = to
se encuentra un gran cantidad de particulas acumuladas en una regién del espacio. Transcu-
rrida una cierta cantidad de tiempo (t; > to) el gas de particulas ha comenzado a difundirse ocu-
pando una gran parte del medioambiente. Habiendo pasado mas tiempo (t, > t;) el gas practi-
camente ha ocupado todo el volumen, y el proceso de difusién esta por llegar a su fin. El fin

sera una distribucién uniforme de particulas a través de todo el volumen.
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El fenémeno de difusién es muy comun en la vida cotidiana, cuando un globo de gas se
desinfla, esta presente la difusién. Existe dentro del globo una concentracion muy grande de
moléculas de una gas, contenidas por la delgada pared del globo, debido a las diferencias de
presiones dentro y fuera, las moléculas empiezan a escapar a través de los intersticios de la
pared, y el globo se desinfla. Cuando se deja caer una gota de alguna tintura en un volumen de
agua, primero la gota esta concentrada en algun lugar del volumen, tiempo después todo el
volumen tiene el color de la tintura.

Si se tuviera una concentracion grande de portadores, por ejemplo electrones, se puede
imaginar que en dos puntos proximos del espacio las concentraciones seran diferentes, como
los electrones transportan carga, y se estan moviendo para uniformizar el medio, esto hace que

se genere una corriente de difusion,

- d
ny n1) — _ an (V||-23)
Xp—X1 dx

Jair~—4q (

La expresion anterior indica que la corriente de difusiéon se forma con la diferencia entre dos
puntos (genéricos en este caso) 1 y 2. Esa definicion no es nada menos que la definicion de la
derivada. La expresion correcta tendria que contemplar, por el tipo de fendmeno que se estu-
dia, el gradiente de densidad, por simplicidad se considerara el problema en forma unidimen-
sional (direccion x solamente), pero no se debe olvidar que » también depende del tiempo.

En la ec. (VII-23) se ha puesto que jur es proporcional a la derivada. Para que la proporcio-
nalidad pase a ser una igualdad, se deberia agregar un pardmetro, coeficiente de difusién, que
relacione a ambos miembros de la ec. (VII-23). El fendmeno de difusion esta ligado a procesos
térmicos, por lo tanto este coeficiente debera tener en cuenta ese factor. También se debera
tener presente alguna caracteristica del material donde se produce la difusién. Ademas el coe-
ficiente de difusidon deberia indicar a que portadores se esta refiriendo. En este caso como
estamos tratando con electrones se denominara D,. Si se hubieran propuesto huecos el coefi-

ciente seria D,. Por lo tanto la ecuacion (VII-23) quedara:

. d
jair = —qDn - (VIIl-24)

Se deberia ahora tratar de determinar el valor de D,.

El movimiento de portadores dentro del semiconductor se debe a dos efectos diferentes: la
aplicacion de un campo eléctrico y la difusion. Bajo condiciones de equilibrio, no deberia haber
ninguna corriente en el material, es decir, la densidad de corriente de electrones deberia anu-

larse (lo mismo deberia pasar para la densidad de corriente para huecos):

. d
Jn = Jnarr T Jnaif = QUan€ +qDy ﬁ =0 (VII-25)

Por otro lado se tiene:
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av _ 1dEc

E=— i g dx (VII-26)
_(Ec-EF) (EF-Ec)
Y, n=Nce kT = Nce kT (VII-27)
si se sustituye en la ec. (VII-27), (Er-Ec)/kT por B, la derivada de n sera,
an _ BB _ s idEc_ _ 1dEc_ 1 _
o Neem o= —NeeP e = o ax . Ykt q€ (VIl-28)

En la ec. (VII-28) se ha tenido en cuenta la ec. (VII-26). Reemplazando en la ec. (VII-25) queda:

2
qu,nE — Z—TnDne = gén (,un - kq—TDn) =0 (VI1-29)

Los valores que multiplican al paréntesis, ninguno es nulo, por lo tanto la que debe ser nula

es la operacion indicada dentro del paréntesis, es decir:

[y — kq_TDn =0 (VII-30)
Es decir:

Do M (VII-31)

Un q

Esta relacién nos da el coeficiente de difusion en funcion de la temperatura y de la movilidad

de los electrones en el semiconductor. Si los portadores hubieran sido huecos la relacion seria:

Dp _ kT

VII-32
Up q ( )

Con lo cual, el coeficiente de la expresidon dada por la ec. (VII-24) queda determinado.
A las ecuaciones (VII-31) o (VII-32) se las llama “Relacion de Einstein”. Se puede demostrar

que estas son validas aun cuando el sistema se encuentre fuera del equilibrio.

Ejemplo VII-2: se puede calcular el coeficiente de difusion para el Silicio a T = 300K, la mo-
vilidad para electrones y huecos es, w4, = 1350 cm?/Vs y u, = 480 cm* Vs, respectivamente, g =
1,602x10°°C, k = 8.617x10¢V/K. Con estos valores se obtiene que los coeficientes de difusion

son: D, =35 cm*s y D, = 12,4 cm%/s, para electrones y huecos, respectivamente.
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VIl.4. Ecuacion de continuidad

El conocimiento de las condiciones estaticas y dinamicas de los semiconductores es muy
importante. La ecuacion de densidad de corriente para electrones, ec. (VII-25), y la correspon-
diente para los huecos, generadas por la existencia de campos aplicados o fenédmenos de difu-
sion, causan desviaciones de las condiciones de equilibrio térmico. A estas se les debe sumar
los diferentes mecanismos de generacion y recombinacion, los cuales también producen des-
viaciones ya que cambian las poblaciones de portadores de las corrientes mencionadas cam-
biando las densidades de carga transportada. Los cambios producidos se pueden ver tanto
desde el punto de vista temporal como espacial.

Debido a la necesidad de conocer las variaciones temporales y espaciales de las densida-
des de carga de los portadores en exceso se necesita desarrollar una ecuacién que contemple
este fendmeno, esa ecuacion es la de continuidad. Estas ecuaciones describen el comporta-
miento del exceso de electrones y huecos. Cuando se realiza el balance total de los portadores
dentro del semiconductor se debe tener en cuenta que esta formado por los portadores mo-
viéndose, debido al arrastre y la difusién, menos aquellos que son restados de ese flujo por las
recombinaciones.

Las ecuaciones que se desarrollaran son equivalentes para electrones y huecos. Las densi-
dades de portadores son una funciéon que depende del espacio y del tiempo, es decir n=

n(x,y,z,t) Y p = p(x,y,zt). Por lo tanto, variacion temporal se puede escribir como:

on on on on on on

— =) todaslas = = 5= — — — (VII-33)
ot variaciones 9t Otarr  Otgif  Otp—g atpfotggssos

op dp _ 9p op dp dp

— =) todaslas == = = = +—= — (VI1-34)
ot variaciones 9t Otarr ~ Otdif = Otr—g atp%}?g?os

Los dos ultimos términos de ambas ecuaciones, que indican otros procesos, estan dirigidos
a procesos como la fotogeneracién u otro mecanismo que pueda participar en la generacion o
recombinacion de portadores; a estos términos se los llamara G;. La ec. (VII-33) queda (el pro-

cedimiento para la ec. (VII-34) es idéntico)

on _ dn on on

2t g Edif R + G, (VII-35)

Los términos de arrastre y difusién se pueden reescribir imaginando un elemento de volu-

men de area unitaria y longitud dx en un semiconductor, como se ve en la Figura VII-11.
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B X

Figura VII-11. Diagrama de términos de la ecuacién de continuidad.

Se debe pensar que la concentracion de portadores tiene un determinado valor al tiempo ¢y
un valor diferente cuando ha transcurrido un dt, con esto se quiere decir que en el elemento de

volumen la cantidad de carga existente en el lapso dt, sera:

[n(x,t + dt) —n(x, t)]dx = ‘Z—’Zdtdx (VII-36)

La ecuacion (VII-36) indica que la variacion de portadores en el volumen de la Figura VII-11

esta dada por los procesos de generacion y recombinacion; también de acuerdo a las corrien-

tes de difusion y arrastre. Se puede escribir:
. . aj
Jn(x) = jn(x + dx) = — édx (VII-37)

La ecuacién anterior indica que la corriente que entra no es la misma que la que sale del
elemento de volumen. La carga transportada cambia en el dx, debido a la generacion y recom-

binacion que ocurre en ese espacio. Si multiplicamos ambos miembros por dt queda:
, . aj
[ () = ju(x + dx)]dt = — a—idxdt (VII-38)

En esta ultima ecuacion se ve el cambio en el numero de electrones en la seccion de
volumen durante el periodo dt, el cual depende de las corrientes entrante y saliente del
elemento de volumen.

Por lo tanto podemos sustituir los dos primeros términos del segundo miembro de la ec.
(VII-35) por:

a_n on

10jn
— = ——dxdt VII-39
ot grr otgir q 0x ( )

Esta ecuacion indica que una variacion temporal de las densidades de portadores producira
un cambio en la corriente dentro y fuera del volumen seleccionado, la cual, en una dimension,

tendra la forma, para electrones y huecos:
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on _ 10jn on

ot aox T ote g + G, (VII-40)
o _ 1%, o
ot~ qox T atag + G, (VII-41)

En el proceso de recombinaciéon, muchos electrones seran removidos del volumen unitario, por

unidad de tiempo y de volumen dx. Por lo tanto, la cantidad de electrones removidos sera:

on n-n
— = ——2dxdt (VII-42)
Otr—¢ Tn
En la ecuacion anterior ny es la concentracion de electrones en equilibrio. n = ny+ 4n, es la con-
centracién de electrones bajo condiciones de no equilibrio, An son los cambios en las concen-
traciones de equilibrio debidos a la generacién o recombinacion, z, vida media del portador.
Con lo cual las ecs. (VII-40) y (VII-41) se pueden escribir:
on _10j, A

n
=iy, (VII-43)

o0 _ _19p
2t “qax g, T O (Vil-44)

Si se deseara escribir estas ecuaciones en 3 dimensiones, tomarian la forma:

on 1o > An

E = EV.]n - ; + GL (V”'45)
o _ _ 1y _4p )
= qv.]p o + G, (VI1-46)

En una dimension las ecuaciones (VII-43) y (VII-44) o en tres dimensiones las ecuaciones
(VIl-45) y (V11-46) conforman las ecuaciones de continuidad.

Si se tiene en cuenta la densidad de corriente de la ec. (VII-25) y la correspondiente para los
huecos, las ec. (VII-43) y (VII-44), se pueden escribir:

an d%n an  An
9 = Dngga + Exttn g, — 2+ G Vik47)
op _ 9%p dp Ap
Py Dpﬁ_ xﬂpa—aﬁ' G (VI1-48)

Las cuales indican que las variaciones temporales de la densidad de portadores son debi-
das a las corrientes de difusion, las corrientes de arrastre, la generacién y/o recombinacion y

eventualmente procesos luminicos. Bajo condiciones estacionarias,

(VII-49)

Las ecuaciones (VII-47) y (VII-48) quedan:
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2
—(Da S+ &t ) = =+ Gy (VII-50)

M gx2

9%p op\ _  Ap
~(Dp G~ Eat ) =T+ G

Estas indican que la cantidad de portadores dejando el volumen unitario es igual al numero de

particulas recombinadas en el volumen mas aquellas generadas por algun factor ionizante (G).

VII.5. Portadores minoritarios

Como se vera mas adelante, cuando se comience a ver el desarrollo de las junturas, los
portadores minoritarios adquieren una relevancia fundamental en el funcionamiento de los dis-
positivos electronicos. Las ecuaciones de continuidad y su aplicacién a los portadores minorita-
rios son ampliamente utilizadas para el estudio de dispositivos electrénicos. Para ese fin se
haran algunas suposiciones:

1) El analisis sera unidimensional.

2) Se hara el estudio sobre los portadores minoritarios.

3) En las zonas volumétricas se considerara que el campo eléctrico es nulo, € = 0.

4) Las concentraciones de portadores en equilibrio no son funciéon de la posicién, no de-

penden de la variable x, ng# no(x) y po # po(x).

5) Se supondra que se tiene un bajo nivel de inyeccion, es decir, la perturbacién que se in-

troduzca es mucho menor que el nivel de equilibrio de los portadores,
Ap << ngy An << py.

6) La unica fuente externa sera la fotogeneracion, si la hubiera.

En este mddulo se desarrollaran las ecuaciones para los electrones, el tratamiento para los
huecos es absolutamente similar.

Si se parte de la ecuacion (VII-25) y se aplica la condicién 3) recién enumerada, se pue-
de escribir:

dn
L

Jn = qD (VII-51)
Esto se puede justificar en funcién de la aproximacion, si no existe el campo aplicado, tam-
poco existe la corriente de arrastre. Por otro lado, la concentracion de portadores minoritarios
es pequeia y el campo es pequefio, por lo que el producto n€ es pequenio.
Se ha dicho que ny es constante (no depende de x), y ademas, como n = ny +4n, entonces,
la dn/dx de la ec. (VII-51) se puede escribir (considerando que n es una funcién del espacio y

del tiempo):

on _ dng 0An _ dAn
ax  ox + ax  0x (VII-52)
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Utilizando este resultado, la ec. (VII-51) queda:

. dA
jn = qDn—> (VII-53)

La concentracion de equilibrio de portadores no es una funciéon del tiempo, ng # n(f), por lo

que podemos escribir:

on _ dng , 0An _ 9dAn
ot - ot Vot T o (VIl-54)

Si sustituimos en las ecuaciones de continuidad (VII-47) y (VII-48) se tiene:

0An, 0%An,  Any

5~ PUn2 - + Gy, (VII-55)
0Apn - azApn _ Apyp

Py Dp Py _'rp + G, (VII-56)

En este caso G, representa el nUmero de pares electron-hueco generados por unidad de

tiempo y de volumen por la absorcién de fotones.

VII.6. Longitud de difusion

Se puede tomar la ecuacion (VII-55) y suponer que no existe excitacién externa, G, =0, y

que el proceso es estacionario, se tiene:

9%An,, _ Ang, N 0%An, _ Any N 9%An,, _ Any,

n gx2 Tn 0x2 DnTn 0x2 L3

(VII-57)

El parametro L.’ = D,t, tiene unidades de longitud al cuadrado. L, es llamado la longitud de

difusion de los portadores minoritarios. La solucion de la ecuacion (VII-57) es del tipo:

An, = Ae™*/In + Be*/In (VII-58)

Para valores muy grandes de x (x —» «) la concentracién de portadores debe ser la de equi-
librio, 4n, = 0, mientras que en x = 0, 4n, = An,. Por otro lado, cuando x crece, el segundo tér-
mino de (VII-58) crece exponencialmente no describiendo la situacion fisica que se presenta

(ver Figura VII-12), por lo tanto el coeficiente B debe ser nulo.
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Figura VII-12. Longitud de difusion de portadores minoritarios.

Finalmente la solucion tiene la forma:

_X
An,(x) = Ange™ /in (VII-59)

Donde L, =+/D,ty

(VII-60)

Se puede escribir también,

L, = /Dy, (VII-61)

A las longitudes de difusién de los portadores minoritarios, electrones o huecos, se las pue-

de interpretar como la distancia media que difundira un electron antes de recombinarse con un
hueco, o también, la distancia media que la concentracion en exceso decrece al valor 1/e de su

valor original, en este ultimo caso la longitud es llamada la Longitud de Debye.

Ejemplo VII-3: se puede tomar Silicio a T = 300K segun el ejemplo del paragrafo VII.3 se
tiene que D, = 35cm?/s y que D, = 12,4cm?/s. Si se supone que la vida media es igual para elec-
trones y huecos y es aproximadamente 1xns (1x10”%), se encuentra que:

L,=1,87x10%m y L,=1,11x10%cm.
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CAPITULO VIII

Junturas

El que escucha estas palabras mias y las cumple,

es como el sabio que edifica su casa sobre piedra.

Cae la lluvia, vienen los torrentes, soplan los vientos

y se echan sobre esa casa; pero no cae, porque esta cimentada sobre roca.
Y el que escucha estas palabras mias y no las cumple,

es como el necio, que edifica su casa sobre arena;

cae la lluvia, vienen los torrentes, soplan los vientos

y se echan sobre esa casa: y cae y es grande su ruina.

MATEO 7:24-27 (afio 80-90 DC)

Se ha visto en el capitulo precedente como se modifican las propiedades eléctricas de los
semiconductores, cuando se introduce algun dopante. Para desarrollar un dispositivo electré-
nico no es suficiente tener un material dopado, se necesita establecer una unién de materia-
les con diferentes impurezas tal que sus comportamientos eléctricos sean diferentes. En este
sentido, se pueden diferenciar dos clases de uniones, aquellas que ponen en contacto un
mismo material con dopados diferentes, por ejemplo, Silicio dopado p de un lado y dopado n
del otro. Esta clase de unidn es llamada homojuntura (también homounién). Por otro lado, se
pueden considerar la heterojuntura (heterounién) donde se ponen en contacto dos materiales
diferentes con dopados diferentes, por ejemplo la unién metal-semiconductor, Tungsteno (W,
Wolframio,Z=74)-Silicio con dopado tipo n (n-Si), o la unién de dos semiconductores p-GaAs
en contacto con n-GaAlAs. También puede darse una heterounion entre dos semiconductores
diferentes con el mismo tipo de dopante, pero en cantidades diferentes (n"-GaAs/n-GaAlAs),
el superindice + en rn* indica un cantidad de dopante es mayor que la que tiene un material
con dopado # (sin el signo +).

En general se mencionara que los semiconductores estan juntos o pegados, esto no se de-
be tomar literalmente, sino como una imagen, la unién se realiza de manera tal que los atomos
de uno y otro material puedan “verse”. En el texto, no se avanzara sobre las técnicas experi-
mentales con las que se realizan las uniones.

La gran mayoria de los dispositivos electronicos tiene al menos una uniéon de materiales con
dopados diferentes. Estos muestran comportamientos que permiten generar: rectificadores,
amplificadores, llaves, etc. Por la importancia que las uniones tienen, es que se hace necesario

tener un buen conocimiento de ellas y de su funcionamiento.
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VIIl.1. Homojunturas

Como se menciond previamente una homojuntura es una unién de un mismo material con
un dopado p de un lado y n del otro lado. Se supondra que el dopado de ambos es equivalente.
Las concentraciones de dopantes pueden tener dos diferentes caracteristicas, pueden ser
abruptas, en cuyo caso las concentraciones de donores y aceptores, N; y N,, son constantes. Si
esto no ocurre y las concentraciones son funciones de la distancia, la unién se llama graduada.
En la actualidad estas ultimas no son las mas utilizadas, por lo que se desarrollara el estudio
sobre las uniones abruptas, que son las mas utilizadas y las que pueden ser mas facilmente

descriptas dese el punto de vista matematico.

Vill.1.a La unién de semiconductores tipo-p y tipo-n

Una homojuntura tipo p-n se realiza poniendo en contacto un mismo material con dos dopa-
dos diferentes. Esquematicamente la uniéon se muestra en la Figura VIII-1 alli se puede ver su
conformacion, una parte del conjunto estd dopada con atomos aceptores, la regién-p, mientras
que la otra parte tiene atomos donores, la region-n. En medio de ellas hay una interface que
separa ambas regiones, esta zona es la llamada unién metallrgica. En esta estructura la union
metalurgica definira el origen de coordenadas de nuestro sistema.

El hecho de poner a estos semiconductores en contacto hace que comiencen a funcionar
mecanismos que hemos descripto previamente. En la region »n existe una gran concentracion
de electrones (portadores mayoritarios), lo que no ocurre, obviamente en la region p, donde los
portadores mayoritarios son los huecos. Por este motivo empieza un proceso de difusion, ha-
ciendo que los electrones del lado n se muevan hacia el p. Como el semiconductor no tiene
ninguna conexion externa, el proceso no puede durar indefinidamente. A medida que los elec-
trones van ocupando lugares en la zona p, los atomos aceptores van siendo ionizados negati-

vamente. Mientras que los atomos que abandonaron los
AN\
7 NN
%

. 4 /
Uniom meta Lurﬁwb-

Figura VIII-1. Esquema de una union p-n.

electrones para moverse a la zona p han quedado ionizados con una carga positiva. Esto hace
que se genere un campo eléctrico, el cual se va intensificando a medida que los electrones van

pasando de una region a la otra. La direccion del campo es desde la zona » a la p, como se
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puede (Figura VIII-2), se va oponiendo en forma cada vez mas intensa al pasaje de los electro-
nes de n hacia p.

Se podria también ver este fendmeno desde el punto de vista de los huecos, se puede pen-
sar que los huecos del lado p, donde hay una gran concentracion de ellos, difunden hacia el
lado n dejando atomos ionizados negativamente en el lado p e ionizando al lado » en forma
positiva. Como puede verse en la Figura VIII-2.

Como se menciond previamente, el proceso no puede seguir indefinidamente, en algun
momento posterior a la unién de los materiales se llegara al equilibrio termodinamico, esto
quiere decir que los electrones que abandonaron el lado » han dejado una zona cargada po-
sitivamente y se han movido hacia la zona p cargandola negativamente. Obviamente, el cam-
po eléctrico generado ha llegado a su valor de equilibrio e impide que mas electrones puedan
pasar de la zona n a la p o0 huecos de la p a la n. El movimiento descripto ha sido realizado
moviendo portadores mayoritarios, electrones del lado » al lado p y huecos del lado p al n. Por
otro lado, este mismo campo mueve portadores minoritarios en sentido opuesto al menciona-
do, esto es, electrones desde el lado p hacia el lado n, y simultdneamente, huecos del lado n
al p, claro esta que este ya no es un proceso debido a la difusién, sino, como se menciono,
debido al campo existente.

El equilibrio termodinamico se establece cuando ambas corrientes, la de difusion, que mue-
ve portadores mayoritarios, se iguala a la de portadores minoritarios arrastrados por el campo
existente. Esto significa que la fuerza debida a la difusiéon sobre los portadores mayoritarios,
electrones y huecos, es igual y de sentido opuesto a la fuerza debida al campo eléctrico sobre
electrones y huecos. La corriente sobre la unién es cero.

A izquierda y derecha de la unién metalurgica quedan zonas cargadas, las cuales han sido
vaciadas de portadores moviles. Esta es la llamada zona de vaciamiento, en el tratamiento que

se dara para hacer una descripcion de este proceso, el campo existe solamente sobre esta zona.
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Figura VIII-2. Esquema de la region cargada positiva y negativamente.

Otra suposicion que se debe hacer es que el sistema se encuentra en equilibrio térmico y no
hay ningun potencial externo aplicado sobre la unidn pn. En funcién de esta breve descripcion,

se ve que existen cantidades que deben ser determinadas para conocer en forma mas profun-
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da a la unién, para esto se debe conocer como dato previo, los dopados de cada region. Con
esta informacion se podra determinar la densidad de carga de cada signo en las inmediaciones
de la unién metalurgica, el potencial generado por las cargas existentes, el campo eléctrico en

esta region y los anchos de estas zonas que conforman la regiéon de vaciamiento.

Viil.1.a1. El potencial de contacto, Vbi

Se ha visto en el capitulo VI que en los semiconductores dopados el Nivel de Fermi cambia
su posicion dentro de la banda prohibida. Se puede definir el Nivel de Fermi intrinseco (Er)
ubicado en la mitad de esta banda del semiconductor y ademas se tiene al Nivel de Fermi (Er)
que hace referencia al tipo de dopado del semiconductor, como se mencioné en el capitulo VI,
y permanece constante a través del sistema. Cuando semiconductores con diferentes dopados
se unen, ocurre el proceso mencionado mas arriba, pero como tomamos como referencia al
Nivel de Fermi, Er, las bandas del semiconductor se deben curvar, modificAndose como se
muestra en la Figura VIII-3. El nivel relativo de las bandas de conduccién y de valencia con
respecto a Er cambia dependiendo si se observa en la regién p o n. Del lado de la region » el
Nivel de Fermi se encontrara mas cerca del fondo de la banda de conduccién, debido a que en
esta zona la poblacion preponderante de portadores es la de electrones. Caso contrario es lo
que ocurre en la zona p, aqui el Nivel de Fermi se encontrara mas cerca de la parte superior de
la banda de valencia debido a que son pocos los electrones en esta zona comparados con los
huecos existentes. Si se toma la diferencia que hay entre los bordes de una y otra banda, va-
lencia y conduccidn, en ambas regiones, se obtendra el valor del potencial generado por la
union de estos materiales, el potencial de la unién o potencial de contacto V. La curvatura que
adquiera cada una de las bandas en la zona de vaciamiento, dependera de cuan abrupta es la
transicion entre una region y la otra. Esto esta relacionado con la cantidad de carga acumulada

en la zona de vaciamiento.

— — -_—

Figura VIII-3. Estructura de bandas de una union pn.

De acuerdo a la ecuacion de Poisson, se establece una relacién entre el potencial y la den-

sidad de carga como:
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dzv __p)
/dx2 - /KSEO

Se debe recordar que pi=q/N;. Se puede relacionar al potencial con la energia,

Si se reemplaza en la ecuacion anterior, se tiene:

d2E _ _qp(x)
/dxz - /Kse()

De aqui se puede establecer que a la izquierda de la unién metalurgica la carga es de signo
negativo, ¢ representa a la carga del electrén, por lo que el producto del segundo miembro sera
negativo, eso indica una concavidad hacia abajo. Por otro lado, a la derecha de la union, la
densidad de carga es positiva, por lo que la derivada segunda indicara una concavidad hacia
arriba. Esta descripcidon concuerda con las curvaturas mostradas en la Figura VIII-3.

El potencial de contacto (V) formado es igual para electrones y huecos, es lo que ven estos
portadores como barrera de potencial cuando tratan pasar de una regién a la otra por efecto de
la difusion.

Como se menciond, el potencial de contacto se puede determinar mediante los valores de

las bandas y el nivel de Fermi, de la siguiente manera:
qVpi = (Ef - EF) — (E}' — Ep) = E} — E?

Finalmente, el valor del potencial de contacto es la diferencia entre el valor del borde infe-
rior de la banda de conduccién en la region p y la regioén n, o la parte superior de la banda de

valencia entre la regién p y la n. Es decir

Er—E? El —EP
Vbi=—(c C)/q=—(” ”)/q (VIII-1)

También puede ser escrito como la suma de los potenciales con respecto a Er, tomando a

este como origen de energias, se tiene:
Vi = Vep — Ven (VII-2)
La concentracion de portadores minoritarios en cada una de las regiones son:

_(EZI_EF)/
kT (VIII-3)

n, = N.e
p, = Nye~(Er=E5)/KT (VIIl-4)

De acuerdo a la Ley de Accién de Masas,
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n? = n,p, = N,N e~ E-ED/KT (VIII-5)
Donde n, fue definido en la ecuacién (VIII-3) y

pn = N,e~ EF-ES)/KT (VIII-6)
Si en esta ultima ecuacién se aplica el logaritmo, queda:

Inp,, = InN,, — (Ep—E})/kT (VIII-7)
Si se despeja E}} de la ecuacion (VIII-7), se tiene:

EP = Ep + kTin(p,/N,) (VIII-8)

Siguiendo el mismo procedimiento de aplicar logaritmo a la ec. (VIlI-4), se puede despejar el

valor de E?,

E? = Ep + kTIn(p,/N,) (VIII-9)

Reemplazando estos valores de la energia en la ecuacioén (VIlI-2), se puede escribir:

qVyi = —Ep — kTin(p,/N,) + Ep + kTin(p,/N,) = —kTin(p,/p,) (VII-10)

qQVpi = len(pp/pn) (VII-11)
De acuerdo a la ec. (VIII-5), se puede poner a p, en funcién de n; y de n,,

Pn = /My
Si se reemplaza en la ec. (VIII-11) queda:

qVpi = kTin(p,n,/n?) (VIII-12)

Si se considera que la ionizacién de los portadores es total, la ec. (VIII-12) se puede escribir:

Vy; = (kT/q)ln(NaNd /n?) (VIII-13)

Con lo cual se ha determinado el potencial de contacto. El valor kT/q se denomina “ten-

sion térmica”.

Ejemplo VIII-1: se desea calcular el valor de V.

Los datos del problema que se tiene que tener en cuenta son:
T =300°K,
N, =1x10" cm?
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Ng=1x105 cm?

ni=1,5x10" cm?3

si reemplazamos estos valores en la ec. (VIII-13) se tiene:

17 15
Vii = 0.026 In (10 x10 /(1’5x1010)2) = 0,82V

Se puede realizar otro calculo cambiando alguno de los dopados, se puede tomar ahora
N;=1,10"cm?
Con lo cual

Vii=0,76V

Con esto se desea mostrar que los cambios en las densidades se ven atenuados por la fun-
cion logaritmo, como se ve, un orden de magnitud en los dopados modifica en centésimas al
potencial de contacto.

VIIl.1.a2. El campo eléctrico, £. Limites y ancho de la region de vaciamiento.

Debido a la existencia de zonas cargadas en las inmediaciones de la unién metalurgica, la que
se ha llamado zona de vaciamiento, sobre la cual se supone que las densidades de atomos ioni-
zados en cada region son constantes, y que los limites de esta zona son abruptos (no son funcio-
nes de la distancia). Como se ha tomado la unién metalirgica como origen de coordenadas, se
tiene que la zona de carga negativa en la region p termina en —x,, mientras que la regién de carga
positiva, en la region n lo hace en x., como se ha esquematizado en la Figura VIII-4.

Se sabe de electrostatica que la existencia de cargas eléctricas da lugar a la aparicién
de un campo eléctrico, la forma de representar a este fendmeno es por medio de la ecua-
cién de Poisson. La cual establece la relacién entre el campo eléctrico o el potencial y la
densidad de carga, afectada por una constante que describe la propiedad del espacio cir-
cundante a la carga, llamada la “permitividad del medio”. La descripcion generalmente se
hace en un espacio tridimensional, pero como se ha mencionado previamente, se lo des-
cribira en forma unidimensional.
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Figura VIII-4. Limites de la region de carga espacial.
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De acuerdo a lo dicho, la ecuacion de Poisson queda:

CE =P D = - 4VD Vi-14)

Donde p es la densidad volumétrica de carga, €, es la permitividad del semiconductor, la
cual se puede escribir como K;e,, siendo K; la constante dieléctrica relativa del semiconductor
(constante adimensional) y ¢, la permitividad del vacio (Farad/cm). &(x) es el campo eléctrico y
V(x) es el potencial eléctrico. Se debe mencionar que la densidad de carga neta p esta dada por

la diferencia entre los portadores de carga moviles y por los iones, es decir:

px)=q(p—n +Ng— Ny) (VII-15)

Aqui g es la carga eléctrica elemental, no se utiliza e para que no se confunda con la funcion
exponencial, si en algin momento se utiliza para tal fin, se aclarara convenientemente. Como
se puede ver en la Figura VIlI-4 las densidades de carga se pueden definir, de acuerdo al es-

pacio que ocupan,

p(x)= q Nag 0<x<uxy (VII-16)

p(x)=—q N X <x<0 (VIN-17)

Partiendo de estas definiciones se puede determinar el valor de [(x). De la ec. (VIlI-14) se

tiene:

de(x N,
( )/ _q d/Es
Si se integra:

E@x) = %f;” dx = I‘Z\'E‘z (x, — x) (VIII-18)

Por otro lado, se tiene para la zona (-x, , 0)

__aNaex . _ _aNg ]
E@x)= e f-x,, dx = e (x +xp) (VIII-19)

Se puede ver que las expresiones del campo eléctrico en ambas zonas depende linealmen-

te de la variable x. Si se hace una grafica de &£ (x), se obtiene la Figura VIII-5.

En el intervalo (-x, , 0) la pendiente es negativa, mientras que en (0, x,) es positiva, pero el
campo es siempre negativo, en esta disposicion, apunta en la direccidon de los x negativos (de
la region n a la p), esto significa que siempre se opone al pasaje de portadores mayoritarios. El
campo eléctrico es continuo y existe aun cuando no haya ningun potencial externo aplicado.
Este se genera espontaneamente cuando el material dopado p se pone en contacto con el ma-

terial n, empieza el proceso de difusién y van a apareciendo las zonas con cargas opuestas.
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Figura VIII-5. Grafica del campo eléctrico en funcién de la distancia.

Este tiene su maxima intensidad en x = 0, por lo que si igualamos las ecuaciones (VIII-18) y

(VI1-19) para este valor de x, se tiene:

——(9Na ) =— (qNa ) Vill-2
Ena== (1" ) %n /K o) % (VIII-20)
Tomando la igualdad de los dos ultimos miembros y simplificando términos:

Nyx, = Naxp (VII-21)

Esto significa que las areas en un grafico densidad-distancia deben ser iguales, como se
muestra en la Figura VIII-6.
En la ecuacion (VIlI-21) se observa que esa relacion balancea el espacio ocupado por

la carga con el dopado existente. Esto quiere decir que si

Ng > N, se tiene que xp, < X,
Contrario a esto,si Ny < N, estoimplica que x, > X,,.

Como en este desarrollo el campo eléctrico esta delimitado por x, y x,, se ve que el campo
se extiende siempre sobre la parte menos dopada de la unién semiconductora.
Todos los desarrollos llevados a cabo han sido hecho bajo determinadas aproximaciones. El

conjunto de ellas se denomina “aproximacion de vaciamiento”. Esta se basa en que:

1

Ny 5 o 7

e
SN
tQ@

Figura VIII-6. Densidad de carga en funcion de la distancia.
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a) el campo eléctrico solamente esta presente en la regién (-x,, x,), fuera de esta el campo
se considera nulo.

b) Los bordes de la zona de carga terminan en forma abrupta, como se ve en la Figura (VIII-
6). La densidad de carga fuera de estos limites es cero (estas regiones son llamadas re-
giones masivas), pero en el interior del rango (-x,, x,), cada una de ellas es constante.

c) Los contactos que pueda tener el semiconductor estan alejados de la uniéon metalur-
gica (x = 0).

d) No hay portadores méviles en la region de vaciamiento (-x,, x,).

e) En la zona de vaciamiento no hay ni generacioén ni recombinacién de portadores.

A partir del conocimiento del campo eléctrico se puede obtener una expresion para el po-

tencial de contacto. Si se parte de la ecuacién de Poisson (VIII-14):

@) =-¢ (VIII-22)

Se puede escribir:
Ng

Integrando,
V(x) qNg x
Vix)= [, " adv = F;f—xp(x + x,)dx
Se tiene,
qNg 2
V(x) = T (x +xp) (VII1-23)

Ecuacion vélida en el rango —x, <x <0.
Para el rango 0 < x < x, sabemos que V(x,) = V. Esto es debido a que el potencial en la re-

gién masiva del lado p se eligié nulo, entonces el potencial en la regién masiva n debe tener la

altura V. Siguiendo el mismo procedimiento anterior, se tiene:

dV/dx = ql\;‘z (xn - x)

Ks
Integrando,
g bei AV =V — V(x) = 22 (" (x, — x)dx
V(x) — Vbi - Kgeo % n
Se obtiene:
Vix) =~ 2‘2’; (xn = )% + Vi (VIII-24)

Se puede ver de las ecuaciones (VIII-23) y (VIII-24) que el potencial es una funcion cuadra-
tica con respecto a la distancia. En el rango (-x,, x,) el potencial adquiere diferentes comporta-
mientos. Si desarrollaramos la derivada segunda entre los valores (-x,, 0) se veria que esta es
positiva, esto significa que la concavidad de la curva es hacia arriba. Mientras que en el rango
(0, x») la derivada segunda es negativa, esto implica la concavidad hacia abajo como se ven en
la Figura (VIII-7)
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Vi)
A

Figura VIII-7. Potencial sobre la union pn.

La funcion potencial es continua, por lo que en x = 0 se puede escribir:

qNg o2 _ qNg
2Kseq P 2Ks€q

X,Zl + Vbi

Despejando el potencial de contacto, se obtiene:

_q
Voi = oo (x2N, + x2Ny) (VIII-25)

De la ecuacion (VIII-21) se puede despejar uno de los limites de zona,

N
X, = d/Na Xy, (VI11-26)
Esta expresion se reemplaza en la ecuacioén (VI11-25) la cual queda:

—__4 Né 2
Vbi = 2K.eq ( Na + Nd) Xn

Si despejamos x,, se obtiene:

1/2
_ [2Ks€0y, Ng i
n = [ 0 VbiN (NN (VII-27)
Mediante un procedimiento analogo se puede obtener:
1/2
_ [2Ks€o (, Ng i
p = [ . /bi Na(Na+Nd)] (VI1-28)

El ancho total de la region de vaciamiento, w, es la suma de estas dos ultimas cantidades,

w=xy,+Xx,=

1/2
[21(560 V.. (Ng+Ng) (VIN-29)

bi NaNg

Ahora que se ha determinado el valor de x, y de x,, se pueden reemplazar en la ecuacion

(VIII-20) y determinar una nueva expresion par el campo maximo, esta es:

Enmax = 2701/ w (VI11-30)
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Con la cual se escribe al campo maximo (en x = 0) en funcidn del potencial de contacto y las
densidades de dopantes introducidos, el primero también depende de la densidad de portado-
res intrinsecos, es decir en funcion de parametros conocidos como son N, y N; y que dependen

del propio material dopado como lo es #;.

Ejemplo VIlI-2: Si se toman los dopados mencionados en el Ejemplo VIII-1 del subcapi-
tulo anterior, se tiene: N, = 1x10'7 cm™, N, = 1x10" cm?, y el V,; = 0,82V, se puede obtener la
intensidad maxima del campo eléctrico si se utilizan las ecuaciones (VII1-20).

Se determinaran primero los valores de x, y x,.

Se debe recordar que, K; = 11,7 (para el Silicio), [1, = 8,85x10" F/cm.

xn = [(2x11,7x8,85x1071%/1,6x107)x0,82x(10"7/(10"x(10'7+10'%))] /2
xn = 3,242x107 cm

Un calculo semejante es el que se debe hacer para conocer x,,
xp = [(2x11,7x8,85x1071%/1,6x107)x0,82x(10'%/(10'7x(10'+10'%))] "2
xp =3,242x107 cm

El valor del ancho total sera la suma de estas dos cantidades,
W= Xn + Xp = 3,242x107° + 3,242x 107 = 3,274x10” cm

Con estos valores se puede ver que la zona menos dopada es la mas extensa.
Para corroborar estos valores, se puede calcular directamente el valor de w mediante la

ecuacion (VIII-29).
w=[(2x1 1,7X8,85X10'14/1,6X10'19)X0,82X(1017 + 1015)/(1017)41015)]”2
w=3,274x10" cm.

Se puede ahora calcular la intensidad maxima del campo, la cual se localizara en x = 0.
E= qu/K €o Xp = (1,6)(10'19 X 1015)/(1 1,7x8,85x10‘14)x 3,242x107
S

£=150.096,1 V/cm

Similarmente

&=Ma/y o x,=50.006,1V/cm

Lo cual muestra igual valor del campo eléctrico en el limite entre ambas zonas (x = 0) en ca-

da una de las zonas.
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VIIl.2. La unidén pn bajo la accién de un potencial externo

Hasta el momento no se ha aplicado a la unién pr ningun potencial externo, el unico con el
que se hicieron los desarrollos pasados es el potencial de contacto, el cual se genera por el
hecho mismo de poner en contacto un mismo material con dopados diferentes.

Se puede aplicar ahora un potencial externo y ver como responde la unién. A la unién se le
pueden aplicar un potencial de dos maneras diferentes. Uno es cuando el terminal negativo del
potencial externo se conecta a la region n y el positivo la p, este caso es llamado “polarizacion
directa”. El otro es el opuesto, el terminal negativo se conecta a la regién p y el positivo a la n,
esta circunstancia es llamada “polarizacion inversa”. La ilustracion de estas dos opciones se
muestra en la Figura VIII-8.

En las uniones del semiconductor con el metal se generan potenciales V, y V,, que como ve-
remos mas adelante tiene valores fijos, solamente dependen del tipo de metal y de semicon-
ductor utilizado en la unién. Por lo tanto, el potencial sobre la unién se puede escribir como:

Ve Vs

F<.

NN

N
%2

— i —

N

y,
+ 7= P.Directs
- *+ 9. Twverse

Figura VIII-8. Esquema de polarizaciones de la unién pn.
V, =V, =V, + Vp (VII-31)
Si ocurriera como en el subcapitulo anterior, que V, = 0, entonces
V,=V, + V;, =V; (VIII-32)

Esta ultima expresion refleja el estado de equilibrio del sistema. Cuando se aplica una pola-
rizacion externa el sistema sale del equilibrio. Se puede definir que el sistema esta sometido a
una polarizacion directa cuando 7, > 0. En caso contrario, si V, <0, se tiene aplicada una pola-
rizacion inversa. Tener una u otra polarizacion significa que se debe insertar una bateria en el
lugar V,de la Figura VIII-8. Esto hace que portadores positivos o negativos sean inyectados en

la region n o p, y viceversa cambiando las conexiones.
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Vlll-2.a. Polarizacion directa

Se comenzara el andlisis con una polarizacion directa sobre la union. En este caso la parte
negativa de la bateria esta conectada a la regién », como puede verse en la Figura VIII-9, esto
significa que se estan aportando portadores negativos a esta region, provocando la recombina-
cion de portadores en las inmediaciones de la zona de vaciamiento.

La consecuencia de esta accion es una reduccién de esta zona. Como V, > 0, el potencial

en la unién, sera:

Vu=Vpi =V, (VI1I-33)

Con lo cual se ve que el potencial sobre la unién se encuentra reducido con respecto al sis-
tema en equilibrio. Como puede verse en la Figura VIII-10. Utilizando esta Ultima expresion y

remplazandola en las ecuaciones (VIII-27), (VIII-28) y (VIII-29), se tiene:

& fortaderes
e mayPritetios
0 5 M (difusidwm)
e
UL lordadores
poriadores m fuoriterios
w2 th‘\‘&h os (avrastre)
(d \‘}ust “ )

Figura VIII-9. Esquema de conexion en “polarizacién directa” y del movimiento
de portadores por arrastre y difusion.

_ [2Ks€o 1/2
Xy = [ Vot =V 3o (Na+1vd)] (VIII-34)
2Kséo Ng 1/2
X, = [ ot = V) v s (VI1I-35)
2Ks€q (Ng+Ng) 1/2
w = [ Vo = Va) oy & (VI1I-36)

Se puede ver de estas expresiones, que la zona de vaciamiento se ha reducido en funcién

de la aplicacion de un potencial en directo sobre la union.
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Figura VIII-10. Curva del potencial con polarizacién directa aplicada.

El campo eléctrico que existe en la zona de vaciamiento es una funciéon que depende en
forma directa con el ancho de las zonas, por lo tanto, este también se reduce. El valor del cam-

po maximo en este caso sera, de acuerdo a las ecuaciones (VIII-30) y (VIII-33),

gmax_pd = Z(Vbi B VA)/W

La variacion relativa del campo eléctrico con respecto a la no existencia de potencial aplica-

do, en funcion de la distancia, se puede ver en la Figura VIII-11.

Ejemplo VIII-3: Se puede retomar el Ejemplo VIII-2 aplicando un potencial externo

V.= 0,7V, y calcular nuevamente los valores de x,, x,, wy &
xn=[(2x1 1,7x8,85x10'14/1,6x10'19)x(0,82 - O,7)x(1017/(1015x(1017+1015))]1/2
X2 =1,240x10” cm

x, = [ (2x11,7x8,85x1074/1,6x107%)x(0,82 - 0,7)x(10'/(10'7x(10'7+10!%))] "2

Figura VIII-11. Campo eléctrico sobre la zona de vaciamiento, con linea llena,
V4 > 0, con linea de trazos, cuando V4 = 0.

xp = 1,240x107 cm
w = [(2x11,7x8,85x1071%/1,6x10"'°)x(0,82 - 0,7)x(10'7 + 10')/(10'7x10'¥]"?

w=1,252x10" cm.
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En el Ejemplo VIII-2 se ha visto que el valor del campo no cambia si se calcula con el valor

de x, 0 x,, por lo tanto,

&= qu/K e % = (1,6x107° x 10%)/(11,7x8,85x10"4)x1,240x 10
S
£=19.160,8 V/cm

Con la aplicacién de un potencial externo en forma directa de 0,7V, ambas zonas se han re-
ducido un 61,8%. En igual porcentaje se ha reducido el campo eléctrico.

La aplicacion de un potencial externo V4 > 0 produce modificaciones en cantidades sensibles
como las que se han calculado, pero la modificacion fundamental que da lugar a estas que se
han visto es la variaciéon de la estructura energética de la unién, la estructura de bandas, como
puede verse en la Figura VIII-12.

Un potencial de este tipo, lo que produce es reducir la altura de la barrera de potencial im-
puesta por el potencial de contacto (V) en la cantidad V4, como se indica en la ec. (VIII-33).

Esto hace que los portadores mayoritarios vean una barrera de menor altura, permitiendo

que el proceso de difusién sea mayor frente al que ocurrié cuando,

Figura VIII-12. Estructura de banda con polarizacion directa.

originalmente se tuvo, V4 = 0. Esto significa que una gran cantidad de portadores mayoritarios
puedan pasar de una region a la otra, transformandose en portadores minoritarios. Es decir, la
mayor cantidad de electrones (portadores mayoritarios) que pasan de la region » a la p, se con-
tabilizan en esta ultima como una gran afluencia de portadores minoritarios, lo mismo pasa con
los portadores positivos (huecos) que pasan de la zona p a la n. Este proceso se denomina
“inyeccioén de portadores minoritarios”.

Como se ha visto, el ancho de la zona de vaciamiento se reduce. Si bien este hecho cambia
la intensidad del campo eléctrico, no afecta sensiblemente la cantidad de portadores minorita-
rios pasando a través de la zona de vaciamiento, pues estos son generados térmicamente, por
lo que mientras no cambie sustancialmente la temperatura, la cantidad de portadores minorita-

rios se mantendra casi constante.
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VIll-2.b. Polarizacién inversa

La otra posibilidad para conectar a la union pr es poner el polo positivo de la bateria a la re-
gién n y el negativo la region p. La polarizacion que se logra con este tipo de conexion es la
denominada “polarizacién inversa”, donde, de acuerdo a lo que se definié previamente, el po-
tencial que se aplica sobre la union es negativo, es decir V,<0. Como se ve en la Fig. VIII-13.

Por lo tanto, el potencial que siente la unién sera:

Vi=Vei+ Va (VII1-37)

Como se hizo con la polarizacién directa, se vuelve sobre las ecuaciones (VIII-27), (VIII-28)
y (VIII-29) en las cuales se reemplaza el valor del potencial por el que aparece en la

ecuacion (VIII-37), de esta manera los valores de x,, x, y w quedan:

Peviedoves
‘—E‘ . mayeritatios
%4 N (aijosidh)
]
/ \@\: _
/ - N Poviadoreg
minovitarios
l —;)l (avta stre)
Tortadores
a.yorl'l'dﬂo-‘
(arjvs) th)

Figura VIII-13. Esquema de conexion en “polarizacion inversa” y del movimiento
de portadores por arrastre y difusion.

[2Kse 1/2
Xp = |—=Vpi + VA)W] (VII1-38)
21<S.s0 1/2
Xp = (Vpi + V) m] (VI1-39)
1/2
w = ZKse" (Vi + V) ——= (N“”Vd) (VI1I-40)

En este caso la barrera de potencial que ven los portadores mayoritarios se ve aumentada
en la cantidad V,, por lo que menos portadores seran capaces de sobrepasarla por difusion.
Nuevamente aqui, la cantidad de portadores minoritarios, que son generado térmicamente,
pasando a través de la zona de vaciamiento por efecto del campo no ha cambiado, pues la
temperatura no ha cambiado. La conexion del lado positivo de la bateria a la region n y negati-
vo a la regién p, hace que portadores de signo negativo sean extraidos de las inmediaciones de
la unién sobre el lado »n incrementando el ancho de la zona de vaciamiento, aumentando la
carga positiva proceso que es llamado de “extraccion de portadores”. Similar es lo que pasa en

el lado p, con respecto a los portadores positivos.
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Ejemplo VIlI-4. Se retomara el ejemplo del subcapitulo anterior para poder comparar los

valores obtenidos.
Los datos que se utilizaron fueron: N, = 1x10'7 cm?3, N, = 1x10" cm?, y V;; = 0,82V, se debe

recordar que ahora V, =-0,7V, por lo que:

x=[(2x11,7x8,85x1071%/1,6x107)x(0,82 + 0,7)x(10'7/(10'°x(10'7+101°))] 2
xn =4,413x107 cm

xp, = [ (2x11,7x8,85x107%/1,6x101%)x(0,82 + 0,7)x(10"%/(10'"x(10'7+10'))] /2
xp =4,413x107 cm

w = [(2x11,7x8,85x107%/1,6x101%)x(0,82 + 0,7)x(10'7 + 10'%)/(10'7x10'9]"2
w=4,458x10" cm.

Se puede ver de estos valores que las regiones se han extendido un 36,1%, con respecto a
la longitud de la zona de vaciamiento cuando ningun potencial habia sido aplicado.
Por ultimo, se puede calcular el valor del campo eléctrico, de acuerdo a la ecuacion (VIII-20)

se tiene:

g=MNas, e Xn = (1,6X107 x 1079)/(11,7x8,85x10"4)x4,413x10”
N
£ =68.190,6 V/iem

Con una polarizacion inversa de -0,7V, el campo eléctrico se incrementa en un 36,1%, como

se ve en la Figura VIII-14. Aqui el campo maximo (en x = 0) es:

_2(Vyp + VA)/W (VIlI-41)

gmaXJJi

Figura VIII-14. Variacién del campo eléctrico bajo polarizacién inversa.
Con linea punteada 7, =0V, con linea llena V, < 0V.

Contrario a lo que pasaba con la polarizacion directa, en este caso el potencial se incremen-

ta como se ha mencionado y se esquematiza en la Figura VIII-15.
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Figura VIII-15. Curva del potencial con polarizacién inversa aplicada.

La aplicacion de un potencial de estas caracteristicas sobre la unién, como se ha visto, hace
que se modifiquen parametros como por ejemplo las distancias a los limites de la zona de va-
ciamiento desde la union metallrgica, es decir, los valores —x,, x,.

Como se dijo en el subcapitulo previo, todas estas variaciones provienen de la modifica-
cion de la estructura de bandas de energia de la unién. EI hecho de establecer un incre-
mento al potencial de contacto con el potencial aplicado, hace que los portadores mayorita-
rios vean un aumento de la barrera de potencial que deben atravesar por difusién, con res-
pecto a la no aplicacion de algun potencial externo reduciendo la cantidad de estos que

pueden atravesar la barrera.
Esta situacion puede verse en la Figura VIII-16 donde se ha realizado un esquema de la es-

tructura de bandas.

Figura VIII-16. Estructura de banda con polarizacion inversa.

VIIl.2.c. La capacitancia de la unién

Se ha dicho al comienzo de este libro que la Fisica es una ciencia que basa su desarrollo en
modelos, los cuales tratan de emular al objeto que esta bajo estudio.

En este punto se podria modelizar la uniéon de estos semiconductores a los cuales les he-
mos asignado dopados ideales. Se puede imaginar a la unién como si las cargas que existen
en la vecindad de la unidon metalurgica y que ocupan los anchos x, y x,, respectivamente, pudie-
ran moverse y concentrarse a una distancia x, y x, desde la union metalurgica, de esta manera
se tendria a las cargas positivas y negativas a una distancia w. Esta disposicién se la puede
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imaginar como si fuera un capacitor de placas paralelas con las cargas correspondientes a las
que hay en la zona de vaciamiento. Esquematicamente puede verse en la Figura VIII-17.

Esta capacitancia, denominada capacitancia de barrera, esta ligada directamente a las car-
gas fijas existentes en la zona de vaciamiento. Se debe tener en cuenta que se debe introducir
otra capacitancia que es la que da cuenta del fendmeno de difusién, en donde se debe tener en
cuenta el aporte hecho por los portadores minoritarios inyectados. Debido a que ambas capa-
cidades tienen en cuenta circunstancias diferentes, se deberia distinguir dada una cierta polari-
zacion, cual de las dos capacidades predomina. Cuando se tiene aplicada una polarizacion

directa, la altura de la barrera de potencial disminuye y este efecto favorece el pasaje de

7N
Z /i : i\\\\ﬁ
> 0 *n

i
@

& w -»
Figura VIII-17. Modelizacion de la unidon pn como un capacitor de placas paralelas.

portadores, por lo tanto, favorece la inyeccién de portadores, obviamente, la capacitancia que
domina este estadio del sistema es la capacitancia de difusién. Mientras que si se tiene una
polarizacion inversa, se esta incrementando la barrera de potencial y la zona de vaciamiento,
mas carga de ambos signos habra en esta zona, dominara la capacitancia de barrera. Se en-
contrara primero la capacitancia de barrera.

La definicion general de la capacitancia esta dada por la relaciéon entra la variaciéon de la

carga acumulada y la variacion del potencial, se puede escribir

C = |dQ/dV| (VIII-42)

Esto quiere decir que si se realiza una variacion del potencial, se va a generar una variacién
de la carga, por ejemplo, si x, es el limite de la zona de vaciamiento en la region n, la cual se
obtiene debido a la aplicacién del potencial inverso V4. Si se realiza una variacion del potencial
aplicado dV4, esto generara una variacién de la carga acumulada dQ en la zona de vaciamiento,
involucrando una variacién en la ocupacion espacial, de magnitud dx,, de la carga Graficamen-
te se puede mostrar como en la Figura VIII-18. Un proceso idéntico ocurre para la zona p.

Como se trata con un sistema unidimensional se puede utilizar la expresion (VIII-21)

Ngxn, = Ngxp
La carga en cada una de las regiones sera:

Q = qANgx, = qAN X, (VII-43)
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Donde 4 es el area transversal de la union. Se puede encontrar la variacion de la carga,

dQ = qANydx, = qAN,dx, (VIII-44)

De acuerdo a la ecuacion (VI11-38) se tiene:

ﬁf " r—‘-dxu

M == — — -——-—,

ﬁ_.

/1
| x“ b o
.- ————\’A-;-dll‘ -——'*

Figura VIII-18. Variacién de la carga en funcion del potencial.

2Ks€ 1/2
o =[50 Vot V) ]|
Bajo estas condiciones se tiene:
_|d@ _ dx
= | /dV| = gAN, | n/dVA| (VIII-45)

Operando queda:

_A[ 2qKseq  NgNg 12 KSEO/
c=12 = Ks€of,

(Vpi—Va)(Ng+Ng) (VII1-46)

En donde para obtener la ultima igualdad se ha considerado un area unitaria. Esta expre-
sion describe la capacitancia de la unién cuando la juntura pn se encuentra polarizada en forma
inversa. También se ha considerado que el dopado es uniforme.

La polarizacion en directa se produce debido a la inyeccién de portadores, como se mencioné
mas arriba, este punto se tratara mas adelante.

Ejemplo VIII-5. Siguiendo con los datos que se han utilizado para los anteriores ejem-
plos, ahora se calculara la capacitancia de barrera de la union propuesta.

Cuando no hay un potencial externo aplicado (Ejemplo VIII-2), w = 3,274x10-3 c¢m, y conside-
rando un area de 10“*cm?, se tiene:

C=]J1 1,7)(8.857(10']4/3,275(10'5]X10'4 =3,167x101%F = 3,167pF
Cuando la polarizacion es directa (Ejemplo VIII-3), w = 1,252x10-3 cm. Por lo que:

C=[11,7x8.85x1071%/1,252x107°]x 10 = 8,27x10"1*F = 8,27pF

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 173



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

Si la polarizacién fuera inversa (Ejemplo VIII-4), se tiene: w = 4,458x10-% cm.

C=[11,7x8.85x10714/4,458x10°]x10* = 2,32x10"1>F = 2,32pF

VIIl.3. Ecuacion de continuidad. Distribucion
de portadores minoritarios

Como se ha visto en los subcapitulos anteriores, dependiendo del tipo de polarizacion que
apliquemos a la unioén, los portadores mayoritarios se veran afectados en forma diferente. Si
esta es directa, su movimiento de una regién hacia la otra, debido al proceso de difusion se
vera favorecido. Mientras que la difusién de portadores, bajo una polarizacién inversa, vera un
gran escollo en la gran barrera de potencial que se les presenta para su pasaje a la region
opuesta, por lo que son pocos los portadores en este caso que tiene la energia suficiente para
pasar la barrera de potencial.

El solo hecho de poner un semiconductor con dopados diferentes en contacto, hace que se
genera un campo eléctrico que siempre favorece el pasaje de los portadores minoritarios. Es
decir, electrones de la regién p hacia la region n, y huecos de la n a la p. Se entiende de esta des-
cripcion que el movimiento de estos ultimos portadores, de una region a la otra, no puede ser
evitado, como si lo puede ser el de los mayoritarios.

Por este motivo es importante estudiar como es el comportamiento de los portadores minori-
tarios, su influencia en el comportamiento de un dispositivo electronico es fundamental. Estos
comportamientos, los estudiamos bajo la influencia de algun tipo de polarizacion, por lo que
hacia donde apunta el estudio que se hara con la ecuacion de continuidad, es sobre el exceso
de portadores.

Se ha visto en el capitulo VIl la ecuacion de continuidad, y las aproximaciones con las cua-
les se ha desarrollado la teoria. Se utilizara ahora para ver como es el comportamiento de los
portadores minoritarios.

Otra aproximacion que haremos es que se tomara un régimen estacionario, es decir
dVariable/dt = 0.

Si se toman la ecuaciones (VII-55) y (VII-56) (aqui se repiten)

dAn 9%2An An
E=D E__P4 @ VII-55
at n gx2 Tn t oL ( )
0hen _ 0"Apn _ Spn +G (VII-56)
— L _

ot P ax2 Tp
Como se dijo anteriormente, nos encontramos en un proceso estacionario,

aAnp 0Ap,

at ot

=0 (VII1-47)
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Y no existe generacioén optica, G; = 0. Por lo que las ecuaciones (VII-55) y (VII-56) quedan:

2
0 Any, _ Any,

n 9x2 Tn

D =0 (VIII-48)

0%Ap Ap
p, LA _n _
P gx2 Tp

(VIII-49)

Se tomara la ecuacion (VIII-49) para obtener la solucién bajo una polarizacién directa.

Esta queda:
%A A
D, AP _ Ao
0x2 Tp
%A A A
Se puede reescribir: Dn — ZPn _ ZPn (VIII-50)

2 2
ox Dptp Ly

Donde Lp = 1/Dp‘[p.

Se analizara el comportamiento de los huecos (portadores minoritarios) en la region n,
similar analisis es para los electrones en la region p, y para ambos con una polarizacién
inversa. Para este analisis se definira un nuevo sistema de coordenadas, como se ve en la
Figura VIII-19.

P M
) b
{ f “o
"“e.___j. |
! 1
| ] ‘{—————-P)(
-.“e o xM
f’-—-—--l P,
X oll of X

Figura VIII-19. Sistema de referencia para movimiento de portadores minoritarios

Aqui, se definen dos origenes de coordenadas, los cuales son positivos en el sentido de las
flechas de los ejes, esto quiere decir que el eje doble primado es positivo hacia la izquierda. El
simplemente primado es positivo hacia la derecha. La ventaja de esta definicion del sistema de
coordenadas se debe a la simplicidad que introduce en el tratamiento matematico del proble-
ma. Para conocer el comportamiento de los portadores se debe obtener la soluciéon de cada
una de las ecuaciones (VIII-48) y (VIII-49). El tratamiento para ambas es idéntico, se puede
tomar una de las ecuaciones para mostrar el proceso de solucién. Se tomara la ecuacion (VIII-

49). La ecuacion es:

92 Apy — Apy
02 L%,

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 175



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

Como nos movemos en una dimensién en el eje simplemente primado, esta queda:

dzAPn(x’) _ Apn(x’)
dx'z2 L3,

(VII-51)
La solucion es:
o e
Ap,(x') = Aje /' + Ae /v (VIII-52)

Debido a que la cantidad de portadores minoritarios va decreciendo por efecto de la recom-
binacion, es que la constante 4; del segundo término debe anularse, pues a medida que x’cre-

ce, ese término tiende a divergir, por lo que nuestra primera condicién de contorno es:

Cuandox' >0 =4;=0

Por otro lado, la cantidad de portadores que pasan por difusion y llegan al origen 0" depende
del potencial externo aplicado. La variacion entre los que han pasado por difusién (p,) y los que

han sido generados térmicamente (p,9) definen la segunda condicién de contorno

r av
8p(07) = Pr = Pno = Puo (e o7 = 1) = 4, (VIII-53)

Aplicando estas condiciones a la ecuacién (VIII-52) se tiene

App(x") = pro (quA/ KT — 1) e_x,/ Lp (VIII-54)

A esta ecuacion se la puede escribir de la siguiente manera:

v _x!
Pu(x') = puo + o (€ Ver —1) e /in (VIII-55)

La cual permite establecer que los portadores minoritarios a partir del origen 0’ son la suma
de aquellos generados térmicamente y los que han sido aportados por la existencia de un po-
tencial externo, los cuales iran decayendo con una ley exponencial. Esto puede verse en la

figura VI11I-20. La ecuacion (VIII-55) también se puede escribir como:

Pn(x") = ppo + Ap, (x') (VIII-56)

Un tratamiento absolutamente similar es para los electrones en la regién p. En cuyo caso la

ecuacion (VIII-56) quedaria:

n,(x") = npo + An,(x") (VIII-57)

Donde
143

Any(x") = nyg (quA/kT - 1) e /in (VIII-58)

Se debe recordar que se habia mencionado que el eje x”hacia la izquierda era positivo. Con lo

cual, la descripcion grafica del comportamiento de ambos tipos de portadores en las regiones n
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P L Ree

Figura VIII-20. Comportamiento de los portadores minoritarios.
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Figura VIII-21. Comportamiento de los portadores minoritarios en ambas regiones.

y p tiene la forma que se muestra en la figura VIII-21.
La obtencién de las soluciones para la distribucién de los portadores minoritarios es lo que

permitira determinar las corrientes en la unién.

VIil.4. Corrientes en la juntura pn

Una de las primeras condiciones que se deben tener en cuenta para la determinacion de las
corrientes de los portadores mayoritarios y minoritarios es que, la corriente a través de la union

es constante y funcion de la distancia,

J =) +],(x) = cte. (VIII-59)

La constancia de la corriente indica que la suma de los dos tipos de portadores es siempre
la misma, pero no indica que la cantidad de portadores de cada tipo sea constante en la union.
En nuestra aproximacién se ha mencionado que no hay procesos de recombinacion ni de ge-
neracion en la zona de vaciamiento, el campo eléctrico es constante y el proceso de difusion
esta termodinamicamente en equilibrio, por lo que dentro de la zona de vaciamiento, las co-
rrientes de portadores mayoritarios y minoritarios son constantes. Se debe determinar el valor
de cada una de ellas.

La densidad de corriente de difusién en la region n, la podemos expresar como:
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Jp@') = —qp, ¥Pn/ ) = %pno(em/ KT — 1)e /v (VII-60)

Debido a que consideramos al sistema en equilibrio, en el limite x, se tendra:

Jp(xn) = J,(0°) = %pno(e"“/ KT _ 1) (VII-61)

Como se ha venido suponiendo, la densidad de dopantes aceptores es mayor que la de do-

nores, N, > N, la representacion de las corrientes es como se ve en la figura VIII-22.

J

: & jpw')
' ' ]
; ! d/-]pcx)
( E
} ) i

ik o) Xm i
07 0 —-x

Figura VIII-22. Densidad de corriente de portadores minoritarios en la region n.

De manera similar, en la regién p, la variacion de portadores minoritarios indicara el valor de

la corriente de difusion, esta es:

dA n
Jnx') = =qDy TP/ g = Ly (e VAT — 1) in (vill62)
n
En —x, el valor sera:
! DTl
In(=2p) = n(0") = T Enpo(e 74/ — 1) (VIl-63)

Si se hace la representacion de esta corriente, queda como se ve en la Figura VIII-23.
Como fue supuesto al principio, en la zona de vaciamiento la corriente es constante, por lo que
se puede asumir que el valor de la corriente de portadores minoritarios de carga positiva en la zona

de vaciamiento es J,(0”) 0 J,(x,) Y la negativa es J,(0”*) 0 J.(-x,), como se ve en la figura VIII-24.

| M .
)
\
Joh ., :
a ‘Y y
1

J..C")» : (
I { e
- X %

& o'lp 0 "

=

Figura VIII-23. Densidad de corriente de portadores minoritarios en la region p.
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Figura VIII-24. Densidad de corriente de portadores minoritarios en las regiones p y n.

Una vez determinado el comportamiento de las corrientes de portadores minoritarios, se
pueden determinar las corrientes de los mayoritarios. Se ha visto que la corriente total es cons-
tante, esta esta formada por la suma de las corrientes debidas a los portadores mayoritarios y

los minoritarios,

J= Jmayoritario + Jminoritario
Por lo que Jmayoritario = J — Iminoritario.

El grafico de las corrientes quedara como se ve en la Figura VIII-25.

Si se realiza la suma de ambas cantidades se obtiene:

] = Jp(0") +Jn(0") = q [y + 2o (e84 — 1) ines)

La ecuacion (VI1-63) define la densidad de corriente total en la unién pn. Esta se puede re-

escribir de la siguiente manera:

] = Js(edVa/kT — 1) (VIII-64)
2%}
P 3
: Jietal i
corriaite de N | ! -~ “;:L'; r ey Wy oRiarios
oradores 9N ) | gl T totadeles
myo'l"-?’bﬂ‘& N Jd 1% ¢ Celeciv
u.wu.u) 4} i \ /
L ( covriente de
corvistede =N i &
) ce v >
Mdsl ‘u } ‘Iw.wnﬁl,moi)
!
y X
- P o X.“
0” Ol —
Figura VIII-25. Densidad de corriente, portadores mayoritarios y minoritarios en las regiones p y n.
Donde
D. D
Js = 4| Mo + " Pno (VIlI-65)
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La ecuacioén anterior es la densidad de corriente de saturacion inversa. Si multiplicamos a
esta por el area A transversal de la unién, se obtiene el flujo de corriente,

D.

Iy = qA |22 n,0 + L: Pro (VIII-66)

Ly

La ecuacion (VIII-64) es llamada la Ecuacion del Diodo Ideal o Ecuacion de Shockley. Esta
define la relacién entre la corriente y la tensién aplicada a la unién. Se puede ver en la ecua-
cion (VIII-63) que cuando el sistema se encuentra bajo la aplicacion de una polarizacion directa
(V4> 0) el término exponencial domina ampliamente frente al valor -1. Por lo que la corriente

crece en forma exponencial. Se puede escribir

J = JsedVa/kT (VIII-67)

En el caso en que la unién se vea sometida a una polarizacion inversa (V4 < 0) el tér-
mino exponencial tiene exponente negativo y a medida que crece el valor -V, y se va ha-
ciendo mas negativo, menos incidencia tiene el exponencial frente al -1, por lo que la ecua-
cién (VIlI-64) queda:

J=-=Js (VI1I-68)

El comportamiento de las corrientes lo podemos ver en la figura VIII-26.
Si se tiene en cuenta la Ley de Accién de Masas, y se considera que todos los atomos
donores o aceptores han sido ionizados, la ecuacion (VIII-65) se puede escribir de la si-

guiente manera:

— Dn Dp 2 _
Js=4q [LnNa + Lde] n; (VIII-69)

?oloﬁuca‘ 0w
M recte

Ab
Va

Figura VIII-26. Curva caracteristica de corriente de una union. Las escalas de la corriente estan distorsionadas.

Una transformacion semejante se puede hacer con la ecuacion (VIII-66).
Ejemplo VIII-6. Con los parametros que se han estado utilizando se puede determinar

la corriente en la union a temperatura ambiente (T = 300K). Se debe recordar que N, = 1x10"cm

3y Ny = 1x10%cm?. Si el material de la union es silicio (Si), entonces, D, = 25cm?%seg, D, =
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10cm?/seg, n; = 1,5x10'%m. Se considera que la vida media de ambos portadores es la misma,

= 5,= 1x107seg. La longitud de difusion puede ser determinada

Ly = /Dy, =0,00158cm, L, =,/DpTp =0,00316cm
De la ecuacion (VIII-69) se tiene:

Js = 1.196x10" A/cm?

Si se tuviera un polarizacién inversa de V, = -0.1V, se debe tener en cuenta que el valor de

kT/q =0.0259V a T = 300K, por lo que el exponencial en la ecuacion (VII-64) vale,

|4 |4
e Mk = 0,021, " Mkt — 1 =-0.979 y J=-1,171x10" AJem?

Mientras que si el potencial aplicado fuese positivo, V4, = 0.1V, estariamos bajo una polariza-

cion en directa, el exponencial y la corriente de saturacion valdrian:

v 14
e Mkt = 47513, " kT — 1 = 46,516 y J = 5,563x10"'°A/cm?

Se puede ver la diferencia existente entre los valores del exponencial con las distintas pola-
rizaciones aplicadas, para una variacion en sentido negativo y positivo del mismo valor de V4,
con respecto al eje de las corrientes (V4 = 0), los valores del exponencial son completamente
diferentes. Si V4 = -0.2V, el valor del exponencial serd -4,43x10*, el valor de J = -1,195x10"
"V/em?. Por otro lado, si V,; = 0.2, el exponencial valdra: 2257,487 y J = 2.70x10®* V/cm?. Se pue-
de ver que la corriente inversa se mantiene en valores extremadamente pequefios y semejan-
tes, mientras que la corriente debida a la polarizacion directa aumenta a medida que aumenta
el potencial en directa. En el ejemplo desarrollado, se ve que una décima de volt de aumento
en el potencial hace que la corriente aumente dos érdenes de magnitud.

Otra conclusién que se puede extraer de estas expresiones y que es muy importante, es
que si miramos la ecuacion (VIII-69) se ve que ambos miembros del término de la derecha
dependen de los dopados existentes, N,y Nu, si N, >> Ny, el primer término de la ecuacion (VIII-

69) pierde significado frente al segundo, la ecuacién quedaria:

D
Js=q [—”] n? (VIII-70)
14
Si ocurriera al revés, N; >> N,, entonces:

Js=4q [L:—;a] n? (VII-71)

Esto quiere decir que la corriente es transportada por los portadores minoritarios del mate-
rial menos dopado.

Se puede tomar la ecuacion (VIII-67) y aplicarle logaritmos, la cual queda:

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 181



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA
_ q
InJ = InJs + -V, (VIII-72)

Se ve que el InJ queda como una funcion lineal dependiendo de la ordenada al origen, el
InJs, el logaritmo de la corriente de saturacion, y el término lineal que depende del potencial
aplicado V4, cuya coeficiente determina el valor de la pendiente de la recta. En la Fig. VIII-27 se
encuentra la representacion grafica de la ec. (VIII-72).

Como se puede ver todo el analisis esta centrado sobre los portadores minoritarios.
Como se ha mostrado previamente, dependiendo del tipo de polarizacién aplicada, la den-
sidad de portadores minoritarios puede hacerse variar drasticamente. Se puede ver de aqui
que los portadores en exceso o en defecto, y por lo tanto todos las caracteristicas en el
comportamiento de la unién que dependen de estas variaciones, estan reguladas por los

portadores minoritarios.
L3

— s

»
Va

Figura VIII-27. Grafica del logaritmo de la ecuacién del diodo ideal.

VIIL.5. El factor temperatura

En todos los desarrollos realizados hay un parametro que esta presente siempre y que has-
ta ahora no ha sido mencionado explicitamente, la temperatura. En los ejemplos mostrados
hasta este momento, siempre se ha tomado a este parametro como la temperatura ambiente,
se menciona T = 300K, una constante.

En la realidad la temperatura juega un papel preponderante, en muchos casos la tempe-
ratura se presenta en forma directa, pero en otros casos se la encuentra dentro de otros
parametros.

Si se observa la ecuacion (VIII-65) junto con al (VIII-69), la ecuaciéon de Shockley, se tiene

_ Dy, Dp 20,qVa/kT _ )
J=q [—LnNa + —Lde] n?(ed’a 1) (VIII-73)

Aqui la temperatura figura directamente en el exponente del exponencial, pero no se debe

olvidar que también esta presente en muchos de los parametros mencionados.

En la ecuacién (VI-26) se puede ver la expresion de n;

_Eg _Eg
n; = 1/NcNVe /ZkT, nlz = NcNVe /kT
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La cual depende de un exponencial en cuyo exponente se encuentra 7. De las ecuaciones

(VI-6) y (VI-8) se ve que en forma genérica la densidad efectiva se puede escribir:

Se observa que aqui la dependencia es con 7 2. También el coeficiente de difusién es un
parametro que depende de T, de acuerdo a las ecuaciones (VII-31) y (VII-32), nuevamente en

forma genérica

Dn,p = HUnp (k/q)T

depende en forma lineal con T . Por ultimo, la longitud de difusién, que se puede escribir, de

acuerdo a las ecuaciones (VII-60) y (VII-61),

Lnp = \/DnpTup

La cual depende de T a través del parametro D;.

Ejemplo VIII-7. Encontrar el valor de la corriente cuando 7= 400K.

En este caso se tiene: ¢/kT = 0.0345V-'. Se ejemplificarda con ambas polarizaciones para
comparar con el ejemplo anterior. Se tomara un potencial en directa, y los mismos valores de
vidas medias que en el ejemplo anterior 7, = 7, = 1x10”7seg como en el ejemplo VIII-6 de: V, =

0.2V, esto hace que:

D,.=33,33cm?/seg, D,=13,33cm?/seg.

Esto hace que:

L,=0,0058cm, L,=0,0037cm.

La densidad efectiva de estados N¢ y Ny depende de las masas efectivas y de la temperatu-
ra. En el capitulo VI, para simplificar las deducciones se consideraron que las masas efectivas
de huecos y electrones eran iguales, no obstante ello se mencion6é que sucederia si fuesen
diferentes. Como estas masas son diferentes, de debe considerar que las densidades efectivas
son diferentes, se tomo el valor de Nc=2,51x10""cm™ a T = 300K, para esta misma temperatura,

de acuerdo al valor de la masa efectiva, Ny = 1,04x10"cm™. Por lo tanto, a 7= 400K,

Nc=3,86x10"%cm>, Ny=1,60x10"cm>,

Por ultimo, considerando Eg =1,12eV, n;=6,4x10°%cm™ a 7=300K
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Se debe hacer una aclaracién en este punto. El valor aceptado para este parametro es

1,5x10'%m. La divergencia surge por varios motivos, una muy buena discusion sobre esto se

encuentra en el libro de Neamen (cap. 3).
Tomado el valor aceptado para n;, se tiene a T=400K, n; = 3,37x10"%cm>.

Si se calcula la corriente de acuerdo a la ecuacion (VIII-73) (se ha despreciado el -1) se tiene:

J=0,00022 A/cm?

Comparando con el valor a T = 300K del ejemplo anterior, J = 2.70x10® V/cm?, se ve que la

corriente ha crecido notablemente, como se ve en la figura VIII-28.
Si se aplica una polarizacién inversa con 7, = -0.2V, la corriente a T = 400K, es (se ha des-

preciado el valor del exponencial frente al -1):

J=6,618x10"7 A/cm?

La corriente a 7= 300K, que se calculd fue de J=-1,195x10""V/cm?, se puede ver que la corriente

3 kh[rfA

T=Ymo
3 !
0'1.1"0 R
|
"
z,;,no‘g 1 A T=P00R
LN
—b
oL | )

Figura VIII-28. Comparacién de corrientes con polarizacién directa en funcion
de la temperatura. Grafico fuera de escala.

inversa con el incremento de la temperatura también ha incrementado su valor en casi 4 6r-

denes de magnitud, estas caracteristicas han sido graficadas en la figura VIII-29.
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Figura VIII-29. Comparacioén de corrientes con polarizacion inversa
en funcioén de la temperatura. Grafico fuera de escala.
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VIII.6. Heterojunturas

En capitulos previos se estudié la unién de un mismo material semiconductor en toda la
estructura con dos regiones de dopados diferentes, lo que se llama homounién (ejemplo Si-
p/Si-n, o Ge-p/Ge-n). A continuacion, en los subcapitulos anteriores se ha empezado a ver el
problema de las heterouniones, esto es cuando dos materiales diferentes se ponen en con-
tacto. Estas uniones tienen propiedades totalmente diferentes de las que tienen las ho-
mouniones. Se vera a continuacion la unién metal-semiconductor, estos dos materiales
presentan propiedades fisicas no analogas, lo que hace que la unién tenga otras propieda-
des que las hacen atractivas para su uso en la industria electrénica. Se veran en los sub-
capitulos siguientes, las uniones Schottky y la no rectificante u 6hmica, que son ejemplos
de heterouniones. También, en este subcapitulo se desarrollara la unién de dos semicon-
ductores diferentes con dopados diferentes. Cuando se piensa en uniones con diferentes
semiconductores se debe ser cuidadoso, pues no cualquier semiconductor se puede unir
con otro, sino que se deben cumplir alguna condiciones, deben tener anchos de bandas
prohibidas diferentes, la variacion relativa de las constantes de red de las redes cristalinas
de uno y otro semiconductor debe ser pequena para que una y otra estructura puedan unir-
se, tal es el caso de la union GaAs/AlGaAs, muy utilizada en dispositivos optoelectronicos,
el primero tiene un constante de red de 5,65A (5,65x10°'%m), mientras que en el segundo
semiconductor es de 5,658A (5,658x10-1°m), la relacién porcentual entre constantes de red
es del 0,14%.

VIIL.7. Unién metal — semiconductor. Unién Schottky

Toda operacién que se realiza dentro de un dispositivo semiconductor es para dar respuesta
a algun proceso que lo involucra. Claramente, se modifica el estado del dispositivo mediante
alguna sefal de entrada, variaciones de corrientes o del potencial externo. Esto hace que de
acuerdo a las caracteristicas del semiconductor la respuesta tenga alguna particularidad. Ne-
cesariamente, el resultado de esta operacion debe conectarse con el medioambiente exterior al
dispositivo. En general la union metal —semiconductor no tiene las caracteristicas de la unién
semiconductor — semiconductor. El transporte de portadores es unipolar y su respuesta es mas

rapida. Este tipo de unién es llamada diodo Schottky, puede verse en la figura VIII-30.

Sewmicond.—" |

—im

Figura VIII-30. Esquema del diodo Schottky y simbolo que lo representa.
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La conexion se debe hace mediante un medio conductor, esta claro que el semiconductor
no es la mejor respuesta a este requerimiento, la respuesta esta en que la conexién debe ser
realizada mediante un metal, los cuales, en general, son conductores naturales debido a sus

caracteristicas fisicas.

Walter Hermann Schottky (Suizo-Aleman)

23-6-1886, 4-3-1976

Dr. en Fisica, 1915- inventd: pantalla de la red de tubo de
vacio, 1919- valvula termoidnica tetrodo, trabajando en
Siemens.

Para llevar adelante este punto, se pondra un contacto un semiconductor tipo » con una con-
centracion de impurezas del orden de 102'm (los valores mencionados son sugeridos, solamente
para tener idea del orden de las magnitudes con que se esta trabajando) y un metal cuya funcion
trabajo sera mayor que la del semiconductor, es decir @,, > @5, como se ve en la figura VIII-31. La
magnitud y es la afinidad electrénica de semiconductor. En la Tabla 1, pueden verse las funciones
trabajo de algunos elementos, asi como también las afinidades electronicas. Se debe tener en
cuenta que el nivel de vacio es el nivel de referencia. Bajo estas circunstancias, para que el sistema
metal-semiconductor llegue al equilibrio, habra un pasaje de electrones del semiconductor al metal,
el nivel de Fermi del metal aumentara y el del semiconductor disminuira, debido a la ganancia de
electrones del primero y la pérdida del segundo. El proceso continuard hasta que los niveles de
Fermi de ambos materiales se equiparen. Cuando esto ocurre, el metal tendra un exceso de carga
negativa debido a los electrones que fueron entregados por el semiconductor, mientras que el se-
miconductor habra quedado positivamente cargado por la pérdida de portadores negativos.

A medida que se produce el pasaje de portadores del semiconductor al metal, se va gene-
rando una diferencia de potencial entre los materiales que da lugar a una barrera de potencial.

Cuando se llega al equilibrio termodinamico, la altura de la barrera de potencial sera:

Elemento Funcién Trabajo (V)

Ag Plata 4,26
Al Aluminio 4,28
Au Oro 5.1

Cr Cromo 4.5
Fe Hierro 4,81
Mo Molibdeno 4.6

Ni Niquel 5,15
Pd Paladio 5,12
Pt Platino 5,65
Ti Titanio 4,33
W Tungsteno 4,55
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Elemento Afinidad electrénica (V)
Ge Germanio 4,13
Si Silicio 4,01

GaAs Arseniuro
de Galio 4,07

AlAs Arseniuro de
Aluminio 3,5

Tabla 1. Funciones trabajo y afinidades electrénicas.
(po == eVC == e@S_BQM (Vl”-74)

Donde V¢ es el potencial de contacto (generalmente del orden de 1V).

El contacto que se establece entre ambos materiales es de una distancia del orden de una
constante de red, d = 5x10°m. Al hacer esto se esta enfrentando a dos materiales que tiene
cantidades de electrones totalmente diferentes. En un metal, la densidad superficial de electro-
nes es de aproximadamente n =g x Vc /e x d ~ 1,1x10'%/m?, mientras que en el semiconductor
la densidad superficial de atomos donores es, 1, ~ 10?!/2x10° ~ 5x10"'m (donde 2x10° es la canti-
dad de capa atdomicas que habria en un cubo de 1m de lado de silicio, considerando el espa-
ciado entre capas de 5,43x107'°m). Se considerard que esta cantidad es equivalente en las
capas atomicas subsiguientes en el semiconductor. Para que ambos niveles de Fermi se igua-
len, la cantidad de electrones que ponen en juego ambos, metal y semiconductor deben ser

iguales, ver Fig. VIII-32.

Metal Sewni con ductor

o
]\ //22&//20_ -
ed I
»n ﬁ"s

L L ,.EF
77T N

Figura VIII-31. Diagrama de funciones trabajo del metal y del semiconductor-».
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Figura VIII-32. Diagrama de funciones trabajo del metal y del semiconductor-n con niveles de Fermi igualados.

Para que esto ocurra, el semiconductor debera ionizar 2x10° capas atémicas para igualar
los 10'7 electrones por unidad de superficie que tiene el metal. Esto implica que el semiconduc-
tor sera “vaciado” de electrones en una profundidad ds. El esquema de esta distribucion se ve
en la Fig. VIII-33. Esta circunstancia es similar a lo que ocurria con la uniéon pn cuando uno de
los semiconductores estaba mas dopado que el otro, la zona de carga era mucho mas extensa
en el menos dopado. En este tipo de unidn, el metal pone en juego los electrones de una capa
superficial, mientras que el semiconductor debe involucrar una cantidad importante de capas
atémicas, la carga positiva generada por la ionizacién hace que los niveles de Fermi se igualen.

Esta capa de carga positiva es llamada “capa de barrera” o como en los semiconductores

“capa de vaciamiento”. La diferencia de cargas entre ambos materiales

M S

INAAAREEYY

Figura VIII-33. Esquema de distribucion de cargas eléctricas en la union.

genera, como se menciond, un potencial de contacto y un campo eléctrico, el cual caerd mayo-
ritariamente sobre el semiconductor. Esto hace que las bandas de energia se curven, tal como
ocurria en la unién de semiconductores, indicando que tipo de dopado existe en el semiconduc-
tor, como se ve en la Figura VIII-34.

El campo de contacto se puede escribir como:

_ %o

g ="°/ qds (VIII-75)

Figura VIII-34. Esquema de la estructura de bandas de la unién metal-semiconductor-».
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Con valores como los mencionados, con ¢, = leV, y suponiendo un ds = 10'm, se tiene que
& ~ 107 V/m, un campo de este orden de magnitud no afecta la estructura energética del siste-
ma. Solamente, como se observa en la Fig. VIII-34, produce una inclinaciéon en las bandas. Si
este no existiera, las bandas serian planas como se ve en la figura VIII-31. La existencia del
campo hace que las bandas en el semiconductor en las inmediaciones de la union sean de-
pendientes de la distancia (en nuestro modelo unidimensional dependeran de la variable x).
Debido a la relacién de funciones trabajo del metal y el semiconductor, los electrones del semi-
conductor tienden a ir hacia el metal. A medida que el electrdn se acerca a la unién (x = 0) em-
pieza a ser repelido, para llegar a este punto debe ejercer una fuerza que venza a la repulsion,
esto hace que se genere un trabajo, e incremente su energia potencial, ¢(x), la cual es nula
lejos de la unidon y maxima sobre ella. Para determinar la forma de ¢(x) se debe utilizar la
ecuacion de Poisson.
2
% = —% (VIII-76)
Se debe recordar que en el segundo miembro ¢(x) representa la carga eléctrica existente.
La ecuacion (VIII-76) se puede reescribir, recordando que ¢(x) = -eV(x),
d’e e (x)

— = VII-77
dx? €p€ ( )

Si se supone que todos los atomos donores estan ionizados, es decir: ¢ =eN,, tenemos:

d? e?N
2P_27d (VIII-78)
dx? €o€
Para obtener la solucién se deben establecer condiciones de contorno,
_ dp; _ _
o(dy) =0, /gy =0 (enx = dy) (VIII-79)
Bajo estas condiciones, si se integra la ec. (VIII-78) dos veces, se tiene:
2
P(x) = =—Ny(ds — x)2 (VI1I-80)
2€p9€

Se puede ver aqui, que esta es una ecuacion de segundo grado, que existe un decrecimien-

to parabdlico a medida que el valor de x aumenta. En x =0,

p(0) = @y = eds — ePy

Sustituyendo en la ec. (VI1I-80) se tiene:

2€4€ 2€4€V,
ds = ( 0 (pO/NdQZ)l/Z =( ° C/Nde)l/z (Viil-81)
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Este parametro dice cuanto penetra el campo dentro del semiconductor, se puede ver que
depende de otros dos parametros, ¢, y M. En la medida que ¢, aumente y N, decrezca, la pe-
netracion aumentara.

Utilizando la relacion entre el campo y el potencial electrostatico
—_dVv
€= / dx

De la ecuacion (VIII-80) se obtiene:
E=—"Ny(ds;—x) (VIII-82)
€Ep€

Esta ecuacion muestra, en un semiconductor uniformemente dopado, que el campo es lineal
con la distancia, y alcanza su valor maximo en la interface metal-semiconductor. Aunque el
campo eléctrico es nulo dentro del metal, existe necesariamente una carga negativa en el metal

en la unién metal-semiconductor.

Ejemplo VIII-8. Obtener los valores de ds para diferentes N,.
1.- Para N;=10*'m3y @, = leV, e =10, ds = 1,05x10°m.
2.- Sise toma N;=10"m>, ds=1,05x10"m

Conociendo la variacién del potencial en funcion de x, se puede determinar como varia la

concentracion de electrones en la banda de conduccién con la distancia.

(Errot), )

E @ @
n(x) = Ne =N~ ere=" er = e i (VIII-83)

Donde n,es la concentracién de equilibrio de electrones en el semiconductor.
El caso que se plantedé fue cuando y,, > xs, en el caso en que ocurriera lo inverso, es decir
xu < Xs, los electrones se moverian del semiconductor al metal, se produciria una acumulacion

de portadores en el semiconductor, la densidad estaria representada por:

@)
n(x) = npe’ i (VIII-84)

Esta capa es llamada “antibarrera”.

VIIl.7.a. Unién metal — semiconductor. Aplicacion de un potencial externo.

Hasta este punto se ha visto una uniéon metal — semiconductor sobre la cual no se habia
aplicado ningun potencial externo para modificar las condiciones de la unién. En este caso, la
barrera de potencial que ven los electrones (ver Figura VIII-34) en la banda de conduccion del
semiconductor para moverse hacia el metal es V¢, en cambio la barrera de potencial que ven

los electrones del metal que tratan de ir hacia el semiconductor es:
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Dus = Dm — Xs (VI11-85)

Ahora se vera cuales son los efectos de la aplicacion de un potencial externo (V) tal cual se
lo vio en la unién semiconductor — semiconductor. Si se aplica una tensién positiva o negativa
al semiconductor con respecto al metal, la altura de la barrera de potencial disminuira o aumen-
tara, pero el valor de @, se mantendra casi constante.

El potencial aplicado puede ser en forma directa o inversa. En la conexién en directa, se
aplica un voltaje positivo del metal con respecto al semiconductor, con lo cual se cargara mas
negativamente al semiconductor, haciendo que los valores de los niveles de energia aumenten
como se ve en la Figura VIII-35a y se reduzca la barrera de potencial.

Por el contrario, si se aplica un voltaje positivo al semiconductor con respecto al metal la al-
tura de la barrera se incrementa, mientras que como se dijo anteriormente, @, se mantendra

casi constante, como se ve en el diagrama en la figura (VII-35b).

R\ e

i

! 177

EFM V220002

By

Figura VIII-35a. Estructura de bandas de una unién metal-semiconductor-n
con un potencial en directa aplicado.

Debido a la aplicacion de un potencial externo, V4, se reduce o incrementa la altura de la ba-
rrera de potencial. Esto hace, como en el caso de la union de semiconductores, que la capa de
vaciamiento se reduzca o se incremente. En la ecuacion (VIII-86) se muestra la relacién con los

potenciales existentes:

ds — (ZEOE(I/C $ VA)/e

Nd)l/ 2 (V11I-86)

T.---m.--—-—-'-.__.-..--,x.

e PMS e (qc + JA)

J

G T

Figura VIII-35b. Estructura de bandas de una unién metal-semiconductor-n
con un potencial en inversa aplicado.
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Cuando se aplica un potencial en directa (signo negativo) el ancho de la zona de vaciamien-
to se reduce, mientras que cuando el potencial aplicado esta en inversa (signo positivo en la

ecuacion (VI11-86)), la zona de vaciamiento se incrementa.

VIIL.7.b. Unidn Schottky. Corrientes a través de la unién.

Cuando la uniéon metal-semiconductor se encuentra en equilibrio, el flujo de electrones del
metal al semiconductor y viceversa esta balanceado, ambas corrientes son iguales, la corriente
total es nula. Cuando se aplica un potencial, el principal mecanismo para que los electrones
atraviesen la barrera de potencial es el de la emisién termoidnica (Ver apéndice VIII-1). Los
electrones que se mueven por medio de este mecanismo, deben tener una energia mayor que
la barrera existente e(Vc — V4) para poder sobrepasarla, como se ha visto V¢ es el potencial de
contacto y V, el potencial aplicado. Este ultimo puede ser positivo o negativo dependiendo del
tipo de polarizacion aplicada, esto implica que la altura de la barrera cambiara, y eso hara que
la cantidad de electrones inyectados también cambie. Estas variaciones pueden verse en las
Figuras VIII-35a y b.

En la Figura VIlI-35a el metal es positivo con respecto al semiconductor, hay un flujo neto de
portadores desde el semiconductor hacia el metal. En la Figura VIII-35b, el metal es negativo
con respecto al semiconductor, el flujo de corriente se mueve en sentido opuesto. Se va a su-
poner el pasaje de los portadores por efecto tunel es despreciable. El proceso por el cual un
electrén se mueve desde el semiconductor hacia el metal, es el de la difusion, la altura de la
barrera permitira el pasaje a aquellos electrones con mayor energia que la barrera.

La cantidad de electrones con suficiente energia para saltar la barrera es:

_e(Vc—VA)/kT]

ng = noe[ (VI11-87)

Se puede poner la densidad electrénica en la regidon neutra en funciéon de la densidad efecti-

va de estados en la banda de conducciéon, N¢

[_(EC_EFS)/ ]
ng = NCe kT (VI11-88)

La densidad en la zona de contacto (barrera) es:

[_B(Q)MS—VA)/ ]
nB = NCe kT

En 1944 Hans A. Bethe propone una teoria donde la corriente en el diodo metal-
semiconductor esta limitada por la emision termoidnica, con esta teoria se obtiene la direccion

correcta de la corriente. La expresion que propuso fue:

e [_e(‘DMs—VA)/ ]
Iy ==-A<v>Nce kT

" (VI11-89)

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 192



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

Hans Albrecht Bethe
2-7-1906, 6-3-2005
Premio Nobel de Fisica 1967. “por sus contribuciones sobre la teoria de las reacciones nucleares,
especialmente, acerca de sus descubrimientos sobre la produccion de energia en las estrellas”

Donde 4 es el area transversal que atraviesa la corriente (area del dispositivo). Para esto con-
siderd que los electrones se mueven aleatoriamente y la cantidad que impacta sobre la barrera
metal-semiconductor es: <v>np/4, <v> es la velocidad promedio de los electrones.

Como se mencioné mas arriba, si V4, =0 las corrientes se encuentran balanceadas, es decir:

ep
Ips = Igm = ZA(v)NCe[_ " er] (VII1-90)

Al aplicar un potencial externo, los electrones del metal, que siempre ven una barrera de poten-
cial que practicamente no cambia, generan un flujo que tampoco cambia, la corriente del metal
hacia el semiconductor es la corriente generada por la emision termoiénica, la corriente 1., = I.

Si se combinan las ecuaciones (VIII-89) y (VII-90) se tiene:

[=1,—I, =1 [e(eVA/kT) — 1] (VIII-91)

Pero a diferencia de los electrones que van del metal al semiconductor, los del semiconduc-
tor hacia el metal ven una barrera variable.

En el Capitulo IV se vio como se podia determinar la velocidad media de una particula de
acuerdo a la ley de distribucion de Maxwell-Boltzmann. Como se supone que los electrones en la

banda de conduccién se estan moviendo en este marco, se puede determinar su velocidad media,

1/2
(v) = (BkT/nm*) (VI11-92)

Si reemplazamos el valor de N¢ de la ecuacion (VI-6) en (VIII-90), teniendo en cuenta la

ecuacion (VI11-92), se tiene:

. 0
I, =24 (M) 20|~/ r] (VI11-93)

m2h3
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La cantidad entre paréntesis es la constante de Richardson, R, cuyo valor es:

4em*k?
R=—0%
m2h3

=1,2x10% A/m?K? (V111-94)
Donde se ha considerado a m" como la masa en reposo del electron.
La ecuacion (VIII-93) muestra que la corriente de saturaciéon es la corriente producida por la
emision termoidnica. Sobre la barrera, esta es mucho mas intensa que la corriente de satura-
cion en la union p-n para iguales tensiones aplicadas. Como resultado de esto, se pueden tener
corrientes inversas mayores con la aplicacion de potenciales menores.

La curva caracteristica I-/ es como la que se muestra en la figura VIII-36.

La curva de la figura VIII-36 esta dada por:

I=1, [e‘(eVA/nkT) - 1] (VI1I-95)

La cual es idéntica a la que se vio en la union pn. La corriente inversa es la corriente de emision

3
L/
' folarize Ciow
_?o L™zadion divects
TLuverse clegtrones
eledtrowes S—M
M~S
—P
—-—’.'f__’:—:./.l \I‘

Figura VIII-36. Curva caracteristica de la unién metal-semiconductor-n.

termoidnica y el parametro n es el factor de idealidad, el cual hace referencia a cuan cerca o
lejos se esta de la unién ideal. En el caso de estas uniones, el factor de idealidad se encuentra
muy préximo a la unidad debido a que la participacion de portadores minoritarios en la corriente
es casi inexistente, son los portadores mayoritarios los que dominan la situacion.

Es bueno remarcar lo que se ha mencionado hasta ahora, hechos que establecen las dife-
rencias entre ambas uniones, Semiconductor-Semiconductor (S-S) y Metal-Semiconductor (M-
S). En la primera la corriente de saturaciéon esta dominada por la difusiéon de portadores minori-
tarios. En la segunda, por la corriente termoiénica formada por portadores mayoritarios. Tam-
bién se debe recordar que para una misma corriente de saturacion, los potenciales en la union

M-S son mucho menores.

Ejemplo VIII-9. Se desea ver cual es la diferencia del potencial aplicado para tener una corrien-
te de 5 A/lcm? para una union pn y para una unién Schottky.
En el ejemplo VIII-6 se obtuvo la corriente de saturacién, con los datos alli mencionados, de
una union pn, J; = 1.196x10°'! A/cm™2.

Si tuviéramos una unién metal-semiconductor de oro-silicio, la altura de la barrera de

potencial es ¢us=0,79V.
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La corriente de saturacion generada por la corriente termoidnica sera (sin tener en cuenta la

existencia de los spines del electrdn, se elimina el 2 que multiplica a toda la expresion):

—ep _
J. = RT2e"her) = 1202(3002)e(°7%0026) = 6,87x10°7 Alom?

Como la polarizaciéon aplicada es directa, se puede omitir el -1 de las expresiones de la corrien-
te. Por este motivo utilizaremos al ecuacion (VII-67) de la cual despejaremos el valor de V, y lo

mismo se hara con la ecuacion (VI11-95). Para la union pn se tiene:

Vacpn = (KT/e)in (! /]S) — 0,0259xIn (5/1'1963610_11) = 0,693V

En el caso de la unidon metal-semiconductor:

Vacws = (KT/e)in /]S) = 0,0259x1n (3/¢ g7,10-7) = 0409V

Como se mencion6é mas arriba, para obtener una misma corriente se necesita aplicar un poten-

cial mucho menor que en la union pn.

VIIL.8. Union no rectificante (Metal-Semiconductor).
Contacto Ohmico

Las uniones vistas hasta ahora eran rectificantes, esto quiere decir que podian modificar la
corriente que atravesaba la unién. Tanto en el caso de la unién pn o de la metal-semiconductor
vista recientemente, en las junturas se generan barreras de potencial que impiden el libre pasa-
je de huecos y electrones, o electrones o huecos, dependiendo del tipo de union.

Sin lugar a dudas es deseable tener una unién que permita el pasaje de portadores en for-
ma libre. Para esto se debe buscar una unién que tenga una curva caracteristica que se com-

porte en forma lineal, como se ve en la figura VIII-37. Este tipo de unién se llama 6hmica.

3
Il \/
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Figura VIII-37. Comparacion curvas caracteristicas, union
rectificante y contacto y contacto 6hmico.
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Existen varios mecanismos para construir uniones éhmicas, se ha visto que el campo en
junturas metal semiconductor se desarrolla completamente sobre el semiconductor, la expre-
sion (VIII-86) da la extension de la zona de vaciamiento en el semiconductor, se ha puesto V=

0 por simplicidad,

2€4€V.
dg = (“€0€ o) (VI1I-96)

Si el semiconductor esta altamente dopado N, >> 1, el valor d,, adquiere valores sumamente
pequefios, la zona es extremadamente delgada. No obstante ello, la barrera de potencial exis-
te, pero al ser tan delgada, los electrones pueden atravesarla por efecto tunel sin demasiado
inconveniente.

La descripcioén realizada para la figura VIlI-34 bajo estas condiciones de alto dopado se mo-

dificaria para quedar como en la figura VIII-38.

Figura VIII-38. Diagrama de bandas de la unién metal-semiconductor
para un contacto éhmico.

Ejemplo VIII-10. Retomemos el ejemplo VIII-8 se obtuvo:

Para N;=102"m3y ¢, = 1eV, € = 10, ds = 1,05x10*m = 1,05x10-*cm.

El dopado que se menciona no es muy alto, si lo traducimos a cm3, (1m3 = 10%cm3), el do-
pado N, = 10'°%cm-3. Se dopara al semiconductor con una densidad N, = 10'8¢cm-3,

1/2

1 —
i /(1,62x10—19x1018) = 3,59x10"°cm
= 3,59x10_8m = 359x10—10 — 359 A

2x11 1014
d, :( x11,8x8,85x10

Se ve que el incremento en el dopado hizo reducir en dos érdenes de magnitud el ancho de
la zona de vaciamiento. Se puede ver qué pasa cuando se incrementa el dopado a 10%%cm-3.

En este caso, d, = 35,9 A, se ve que el ancho de la zona se reduce en un orden de magnitud.
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VIIL.9. Heterojuntura formada por la unién de semiconductores

Las uniones entre semiconductores diferentes tienen caracteristicas variadas, en este texto
solamente se hara referencia a la que uno de los semiconductores tiene la banda prohibida
completamente superpuesta al otro (straddling), como se indica en la figura VIII-39.

Claro esta que el semiconductor A puede estar dopado = y el B puede ser p, o al revés, A-p, B-
n. También puede ocurrir que ambos A y B estén dopados con dopante n o p pero uno de ellos
con un dopado mucho mayor que el otro, es decir, A-n* / B-n, 0 al revés y lo mismo puede ocu-

rrir con dopados tipo-p.

Sewmicond .

E\I
Figura VIII-39. Bandas de semiconductores.

Cuando se tiene este tipo de materiales que se desea unir, se debe saber como se confor-
man las bandas del dispositivo después que se establece la unién. En la figura VIII-40 se grafi-
ca una secuencia de graficos donde se muestra como seria el proceso de conformacion.

En la Figura VI1II-40, se puede ver como se forma la estructura de banda de la unién de dos
semiconductores con anchos de banda disimiles. En la parte superior de la Figura se ve cual
seria la estructura de banda de los semiconductores A y B, donde A tiene un ancho de banda
mayor que B, la linea punteada indica cuales serian los niveles de conduccion y valencia si no
estuviera el otro semiconductor. La linea a trazos vertical indica la zona de uniéon. En el grafico
del medio se muestran las bandas de energia de los semiconductores, previo a la unién. En la
parte inferior, se ve la estructura de banda final que adopta el sistema cuando los semiconduc-
tores han sido unidos y tienen anchos de banda diferentes.

En la Figura VIII-41, se muestran los parametros que intervienen en estas uniones, en la (a)
antes y en la (b) después de la union.

Se debe pensar que cada uno de los materiales tiene propiedades diferentes, el semicon-

ductor A tiene una banda prohibida E,4, una afinidad electrénica y, (diferencia entre la
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Figura VIII-40. Secuencia de formacion de la estructura de banda de la unién de dos semiconductores.

banda de conduccién y la energia del electron libre) y una constante dieléctrica €4, mientras que
para el semiconductor B se tiene: Eqs, x5 V €.

Como los materiales tienen distintos anchos de banda, se plantean dos discontinuidades,
una en la banda de conduccién AE. y la otra en la de valencia, AE,. Se puede determinar la dife-

rencia entre las bandas prohibidas,
AEg =Lgg — EgB = AE,. + AE, (VIII-97)

Por otro lado, si se observa la Figura VIlI-41a, se puede ver que
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AEg =q(Xg — Xa) (V11-98)

Se puede establecer una similitud entre estas uniones y la pn de manera de obtener canti-
dades como el potencial de contacto o el ancho de la zona de vaciamiento. Si se remite a los

inicios de este capitulo, se vera que el potencial de contacto se puede determinar en funciéon de

las diferencias de los niveles de conduccion, valencia y de Fermi. Esto es para este caso:

qVyi = Egp — (EF — ED) — (E! — EP) + AE, (VII1-99)

Si se observan las ecuaciones (VIII-8), (VIII-9) con los indices adecuados a la presente si-

tuacién, se pueden hacer sustituciones de los valores entre paréntesis, obteniéndose:

Vor = 2 (8, + Egg) — (KT/q)in (Nea™o2 /) (VIl-100)

Donde N.4 y N,3 son las densidades en la banda de conduccién y de valencia de los semi-
conductores A y B, y los pardmetros n4y ps, son las concentraciones electronicas de los porta-
dores (electrones y huecos) de los semiconductores A y B, respectivamente. En caso de haber
una total ionizacion, los valores n, y ps coincidirian con los N.4 y N,s, respectivamente.

Debido a la discontinuidad de la estructura de bandas, en la unién de ambos materiales (x = 0)

los valores del campo eléctrico ¢ no seran continuos.

Boic,
ex, e ;t‘."

Figura VIII-41. Parametros de la unién S-S (no se respetan las relaciones
entre las medidas) (a) antes de la union, (b) después de la union.
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En el caso de la unién pn, la continuidad del valor del campo en la unién estaba dada por el
hecho de que a ambos lados, el material semiconductor era el mismo y tenia la misma constan-

te dieléctrica. Por esta razoén, lo que si debe ser continuo es el producto g, es decir:

€a€apm = €EBEBM (VIII-101)

Como la igualdad se plantea en la linea divisoria (interface) entre ambos semiconducto-
res (x = 0), lo que se esta escribiendo en la ecuacién (VIII-101) es el valor maximo de cada
uno de los campos eléctricos. Lo que aqui se plantea es la continuidad del producto Constante
Dieléctrica x Campo, Como ocurria en el caso de la unién pn, el campo maximo se encuentra
en la unién de ambos semiconductores, aca ocurre lo mismo, el campo es maximo sobre la
union. Si se supone que el material B esta mas dopado que el A, el grafico de los campos sera
como en la Figura VIII-42.

Aqui se continua utilizando al aproximacion de unién abrupta, se supone que la carga acu-
mulada a ambos lados de la unién finaliza en x, y en —x,, por lo que como en la unidn pn, las

cargas eléctricas a ambos lados deben ser iguales, es decir:

et

£ +——
~Xp *e I

Figura VIII-42. Campo eléctrico en la heterounion.

Ngxn, = Ngx, (VIII-102)

Se habia visto en la unién pn que el campo era una funcién lineal de x, ecuaciones (VIII-18 y

19). Como nos encontramos en x = 0, se tiene:

e = (e )ty e = (1"ey) %, (VIl-103)

Los potenciales que actuan sobre cada uno de los semiconductores se puede encontrar in-
tegrando la expresion del campo eléctrico en la variable x, entre —x,, y 0 para el semiconductor

Ay entre 0 y x, para el B. En x = 0 se tiene:

2
Vi, = NaXn 2, (VIII-104)

_ qNgx;

Voip = (VIII-105)

Z2ep
El potencial de contacto total sera:
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Ngx2 qNox;
Voi = Vpin + Voip = 19 n/ZeA + T 2eg (VIil-106)
Si de la ecuacion (VIII-102) despejamos x,, lo reemplazamos la ec. (VIII-106) y operamos, se

tiene como resultado,

1/2
_ |(2e4€5Na Vi) ] VII-107
Xn l /(qu(EANd + EBNa)) ( )

Si se realiza el mismo procedimiento, pero despejando x, de la ec. (VIII-102), se tiene:

X, = [(ZEAEBNd

1/2
Voi) VIII-108
/(qNa(EANd + EBNa))l ( )

El ancho total de la zona de vaciamiento sera

2
W= x, +x, = (2465 (Ng + Nao) (VIII-109)

. 1/2
: /(CINaNd(EANd + EBNa))l

Si existiese algun potencial externo, como en el caso de la union pn, el potencial de contacto
Vi debera ser reemplazado por el nuevo potencial existente, potencial de contacto mas el apli-
cado, Vi — V4 (V4 puede ser positivo o negativo).

Los cambios de potencial, con la aplicaciéon de potenciales en directa o inversa, implican
cambios en la extensién de la zona de vaciamiento, esto hace que se genere una capacitancia
en la unién, que como lo hicimos anteriormente. La capacitancia en la unién es mayor cuando

el sistema se encuentra bajo la accion de un potencial en inversa (V).

La capacitancia se define, como se ha visto al principio de este capitulo:

d
C= Q/dV,’ donde  dQ = qNydx, = qN,dx,
Por lo que,

_daq _ dxp
C= /dVI = qNg /de
Haciendo las operaciones indicadas, se tiene:

1/2

C = quaNdEAEB (VIII-110)

(2(eaNg + 5N (Vi + V1))

La unidad del valor de C viene dada en F/cm.?
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En la Figura VIII-41b en la parte superior de la interface, la banda de conduccién toma una
forma de V, se pueden obtener los niveles de energia solucionando la ecuacién de Schrodin-
ger, tomando como aproximacion para el potencial, un pozo de potencial triangular, no se en-
trara en la discusion de este tema, pero se debe aclarar que en ese lugar se forma un gas bi-
dimensional de electrones que no interactua con los electrones de conduccién. Esa muesca en
la banda de conduccién no captura electrones ni perturba la corriente de electrones. El salto de
potencial que existe en la banda de valencia evita la inyeccién de huecos del material dopado p
al dopado n. La idea de las heterouniones es incrementar la barrera que deben sortear los hue-
cos en relacion a la que deben pasar los electrones. En las uniones pn las barreras eran iguales
tanto para los electrones como para los huecos, eso no pasa en las heterouniones, esas barre-

ras son desiguales.
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Apéndice VIiI-1

Emision termoionica. Ecuacion de Richardson-Dushman

Owen Willans Richardson Saul Dushman (3ero de izq. A der.)
26-4-1879, 15-2-1956 12-7-1883, 7-7-1954
Premio Nobel de Fisica 1928
Por su trabajo sobre el fenédmeno termoidnico
y, la ley que lleva su nombre.

Se debe entender que existe algin mecanismo que impide que los electrones de cualquier
material, en particular metales y semiconductores, puedan escaparse de este. El efecto foto-
eléctrico llevado adelante por A. Einstein demostré que para sacar un electron del material hay
que darle una cierta cantidad de energia para que pueda vencer las fuerzas que lo impiden.
Estas fuerzas estan representadas por los potenciales de superficie. Esto quiere decir, que hay
un limite energético, el cual una vez alcanzado por los electrones, estos pueden encontrarse
fuera del material, este limite se llama energia de electrén libre, E...

Por lo tanto, si un electron se encuentra en el fondo de la banda de conduccioén, E., debe
ganar una cierta cantidad de energia para que llegue al nivel E,. La diferencia entre ambos se

llama trabajo real de salida, como se puede ver en la Figura A1.

Vo=E, —E, (1-A)

‘e

E,

Figura A1. Niveles de energia en el semiconductor con respecto a E..

Para que un electréon pueda salir del material necesita superar la barrera de potencial de la

superficie, por lo que solo unos pocos tienen la energia suficiente para hacerlo. Nuevamente
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aqui, la temperatura juega un papel importante, cuanto mas alta sea, mas electrones podran
escapar del semiconductor. Este efecto es lo que se llama emisién termoibnica.
Los electrones que podran escapar del material son aquellos que posean una energia ciné-

tica minima, superior al valor de la altura de la barrera de potencial de la superficie,

1 &
Em Uimin > VO (2'A)

Se debe determinar el nUmero de estados cuanticos por unidad de volumen en el cristal pa-

ra aquellos electrones que se mueven en un rango de energia vy v +dv. Esto es:

£+ \3
dz =2(™'/,) dv,dv,dv, (3-A)
Los electrones que pueden abandonar al semiconductor son los que tiene una energia,

E —Er > kT (4-A)

Por lo que, la ecuacion (3-A) queda:

* 3 —(E-EF)
dn=fodz=2("/,) e lkrdvdv,dy, (5-A)

Se debe evaluar la cantidad de electrones que pueden sobrepasar la barrera de potencial
de altura V). Para esto, se puede imaginar que los electrones se mueven en todas las direccio-
nes en un material que tiene grandes dimensiones en las direcciones y y z, pero no en x, en
esta direccion el material termina en x = 0. Por lo tanto, solamente interesan los electrones que
se mueven en la direccidon x hacia x = 0, con velocidad v,. La densidad de corriente de los elec-

trones que se mueven hacia la superficie es:

J=qf>

Vx,min

foe) *\ 3 0 © _
[, vedn = 2q (%) el [P 1% o Py dvdvydy,  (6-A)

Vx,min

En esta expresion E es la energia total del electréon. Como se esta suponiendo que los elec-
trones que se encuentran en la banda de conduccién pueden lograr sobrepasar la barrera de

potencial cuando alcanzan la energia cinética suficiente, se tiene que

E=E.+ %m* Y vt (i corre sobre los ejes x, y y 2) (7-A)

Por lo tanto,

N3  (E.~Ep) o -m*vi o *
] =2q (m ) e” “lr [, e Y /ZkTvxdvx ff_ooe(m /ZkT)(”§+U%)dvyde (8-A)

h x,min

Para obtener la resolucion de esta expresion, se debe recordar que algunas integrales ya

estan tabuladas, esto es:
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Por otro lado, en la ecuacion (8-A) la integral en dvx es del tipo

[ef' donde a=—T"/[yp y f=v}
Por lo que:

o _m'v} kT _MVF kr Vo
fv e /ZkTvxdvx =—c¢ Jakr = —e [kt (9-A)

x,min m m

Si en la ecuacion (8-A) se reemplazan los valores de las integrales, se tiene:
* ], 2 _(Eq—EF) _0
J= (4nqm g /h3)T2e © e = Ar2e (10-A)

Donde ¢ es el trabajo termodinamico de salida, al valor 4 = 1,2x10° Am2K?, es la constante
de Richardson. Si esta uUltima ecuacién es dividida por el area transversal lo que tenemos es
la expresion de la densidad de corriente termoidnica, conocida como ecuacién de Richard-
son-Dushman.

En el capitulo IV se vio como era la distribucion de los electrones en funcién de la energia.
La curva (Figura 1V-4) mostraba un corte brusco cuando T = 0K y decaia superando el nivel de
Fermi, reflejando los estados ocupados mas alla de Er. En esa misma curva se pueden indicar
cuales seran los electrones que podran superar la barrera de potencial 7, tal como se muestra

en la Figura A2.

(€

Blectrsues gue pueden sed
tTermicamente ewditidos,

>

EF ] _VE'

Figura A2. Distribucion electrénica en funcion de la energia.

Si en lugar de trabajar con un semiconductor se hubiera trabajado con un metal, la diferen-
cia establecida en la ecuacion (1-A) se hubiera desarrollado entre el nivel de Fermi y la energia
de salida, es decir,

(Z) - Va - VF
El resto de la deduccidn es idéntica. Lo que esta ecuacion establece es que la densidad de

corriente termoidnica es muy dependiente de la temperatura de la superficie emisora y de la

funcion trabajo.
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CAPITULO IX
Dispositivos

Las ideas aisladas valen poco. El valor de la innovacion

reside en su implementacion practica

WERNER VON SIEMMENS
1816-1892

El desarrollo de los capitulos previos ha sido realizado para llegar a este punto. Todo lo an-
terior brinda las herramientas y el conocimiento necesario para entender como es el compor-
tamiento de diferentes dispositivos con la mirada puesta en sus aplicaciones.

El aporte de la fisica a los dispositivos electronicos ha sido muy importante, ayudando a la
generacion de dispositivos electronicos que han cambiado las perspectivas de la humanidad. El
ejemplo de este impresionante desarrollo es el transistor, por el cual recibieron el premio Nobel
sus creadores, pero que ademas, su aparicion en la escena mundial fue tan impactante e im-
portante que hasta el dia de hoy, multiplicado en infinidad de versiones, su uso continta siendo
esencial en la electronica. En la actualidad la aparicion de nuevos descubrimientos y tecnolo-
gias ha permitido observar que se abre un nuevo camino, esto es, dispositivos basados en la
proposicién de una nueva fisica basada en dimensiones mucho mas pequefas, el mundo na-
noscopico. Esta puerta que se ha abierto conduce a novisimos dispositivos de dimensiones
impensadas una década atras.

En este capitulo, ademas se han incluido dos subcapitulos desarrollados por especialistas
en ambos, los Dres, M. Cappelletti, A.Cédola y el Ing. A. Casas. Ellos han aceptado escribir
sobre sus temas, celdas solares con perovskitas y celdas solares con puntos cuanticos. Dos
temas absolutamente actuales y de gran perspectiva futura.

Comenzaremos haciendo una descripcion del dispositivo que cambié la electronica, el transistor.

IX.1. El transistor

El transistor, cuya denominacién proviene de dos palabras del idioma inglés “transfer resis-
tor” o mejor dicho la uniéon bipolar transistora, y bipolar porque maneja ambos portadores, fue
desarrollada en los Laboratorios Bell por el John Bardeen y Walter Houser Brattain, liderados

por William Shockley.

FACULTAD DE INGENIERIA | UNLP 208



INTRODUCCION A LA FiSICA DE SEMICONDUCTORES Y DISPOSITIVOS ELECTRONICOS — EITEL LEOPOLDO PELTZER Y BLANCA

':‘-, oA

John Bardeen Walter H. Brattain William B. Shockley
23-5-1908, 30-1-1991 10/2/1902, 13/10/1987 13/2/1910, 12/8/1989

En el afio 1956, recibieron el premio Nobel “por sus investigaciones sobre semiconductores y el descubrimiento
del efecto transistor”.

La historia del transistor es mas extensa que esta breve resefia, comienza en el primer cuar-
to del siglo XX, no se desarrollara aqui, pero es ilustrativo interiorizarse de la misma. John Bar-
deen es uno de los pocos cientificos en recibir dos premios Nobel.

El transistor original es el que se puede ver en la siguiente figura: 1X-1

el

Figura IX-1. 1er. Transistor, afio 1948, modelo original.

En este subcapitulo se veran los fundamentos del funcionamiento del transistor, para una
descripcion mas detallada, referirse a los libros de la bibliografia incorporada al final del capitulo.

Se ha visto que la unién pn, es una rectificadora natural, elimina de la onda la parte del se-
miciclo negativo. Andlogamente, el transistor es un amplificador natural, de acuerdo a como se
lo conecte con otros elementos, puede amplificar la corriente, el voltaje (la tensioén) o la poten-
cia de una sefial. Es un dispositivo de tres terminales y dos uniones, cuya funcién basica es
controlar la corriente en una terminal mediante las tensiones aplicadas en las otras dos.

El transistor esta formado por tres regiones dopadas en forma diferente, estas pueden ser
npn o pnp. Como se ve en la Figura IX-2, los dopados se mueven en forma descendente des-
de el emisor al colector, el emisor estd mas dopado la base y esta mas que el colector, es decir

Nemisor >> Nbase >> Neolector, 10 cual nos muestra que no es una estructura simétrica. Claramente

se puede ver que existen siempre dos uniones pn, por este motivo se podra usar gran parte de

lo que se desarrollé para estas uniones en el capitulo VIIl. Como la regién del medio en cada
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una de los dos diferentes tipos debe ser muy estrecha, las dos uniones interactuan entre ellas.

La estructura del transistor, en cada una de sus versiones, se puede ver en la Figura 1X-2

/emn.or—‘VCOl&c'{“’r“\
wt* (l+ m — MW P
| Base /I
d C
b
® -—{< -
E © IV\E

Figura IX-2. Esquema de los transistores npn y pnp, y los simbolos que los representan.

Debe entenderse que lo que se muestra en la Figura 1X-2 es solamente un esquema del
transistor, un dispositivo real dista mucho de la construccion mostrada en la figura.

Con cualquiera de las dos conformaciones que se elija, el desarrollo de las ecuaciones es
similar, habra que tener en cuenta los signos de corrientes y tensiones en cada una de ellas.
Para nuestra explicacion de su funcionamiento, tomaremos un transistor npn.

Antes de proseguir se debe hacer un comentario, la convencién indica que cuando se men-
ciona a una tension, por ejemplo Vzz> 0 se esta indicando que se conectara el lado positivo a la
base y el negativo al emisor, esto indica que Vz— V> 0, la base es positiva respecto del emisor,
el segundo indice indica la tension de referencia, etc. Tal como se muestra en la Figura IX-3.

El transistor puede funcionar en cuatro modalidades diferentes: activa, saturacion, inversa y
corte, dependiendo de las tensiones aplicadas entre emisor y colector. La modalidad mas utili-

zada es la activa. Estas pueden verse en la Figura IX-4.

_g‘r’l q .

= = LT M-
VBE_-—';- -T-—"Jg,r_J LVEB - bc,j

Figura IX-3. Definicion de tensiones en el transistor.

El signo de las tensiones aplicadas se extrae automaticamente de la Figura IX-4. En la re-
gién activa, la mas utilizada, es la que desarrolla mayor amplificacion. En la region inversa, se
intercambian emisor y colector, posee muy baja ganancia. En las otras dos regiones, saturacion
y corte, el transistor funciona como una resistencia entre emisor y colector.

Como se menciond, se desarrollara la teoria para un transistor »**p*n actuando en la regién
activa. Como se ve en la Figura 1X-3, la union n**p* (en adelante np), esta polarizada en directa,
mientras que la p*n (en adelante pn) lo esta en inversa. Cudl es la idea para el funcionamiento
del transistor, esta es, intentar inyectar en el colector una elevada corriente proveniente del
emisor, pasando por la base, aun cuando la unién pn esta polarizada en inversa, de manera

que domine ampliamente la corriente de portadores mayoritarios.
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Como en el diodo de unidn pn, se deben conocer las distribuciones de portadores, es decir
resolver las ecuaciones de difusién como se hizo en el capitulo anterior. Para esto, se debe
tener en cuenta para cada una de las zonas existentes el comportamiento de los portadores, en

la zona del emisor, de la base y del colector.

o

o aturacion | AcHve

\l'bc.
Twverse | Corte

Figura 1X-4. Regiones de funcionamiento del transistor.

Como se hizo en el tratamiento para el diodo, se deben redefinir las zonas estableciendo di-
ferentes sistemas de coordenadas, para plantear desde el punto de vista matematico, ecuacio-
nes menos complejas. No repetiremos esas deducciones, pero si incluiremos el comportamien-
to de las distribuciones de portadores, como se puede ver en la Figura IX-5. Antes de avanzar
sobre esta distribucion se deben recordar un par de cosas. Se ha dicho que la unién np se en-
contraba en directa, esto significa que se reduce la barrera de potencial entre ambos materiales
al igual que el ancho de esta zona de vaciamiento. Por el contrario, la unién pn se encuentra
bajo la accién de una polarizacién en inversa, lo que significa que la barrera de potencial se
incrementa, y lo mismo pasa con la zona de vaciamiento entre la base y el colector. Las distri-
buciones de portadores tendran un comportamiento como el de la Figura IX-5. En un caso co-
mo el que se ha mencionado, las bandas tendran la forma como se ve en la Fig.IX-6, Este tipo
de distribucidon de bandas pertenece a una conexion en el modo activo.

Por ser el transistor un dispositivo de 3 terminales, las formas de conexion se definen de
acuerdo a cual es la terminal en comun que se tiene, puede ser base comun, emisor comun o
colector comun, en el caso del tipo de transistor que se ha elegido para su desarrollo, el npn, las

conexiones son como las que se ven en la Figura IX-7.

77\

®) %-__
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0

Figura IX-5. Distribucion de portadores minoritarios para un transistor en el modo activo.
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Figura IX-7. Esquema de conexiones. (a) base comun, (b) emisor comun y (c) colector comun.

IX.1.a. Las corrientes

La importancia del transistor, como se mencioné mas arriba, radica en el manejo de las co-
rrientes. Como se ha impuesto una polarizacién en directa sobre la unién np, habra una fuerte
corriente de portadores mayoritarios (/x,) saliendo del emisor que atravesaran la base y llegaran
al colector (Ic,). Por otro lado, también en la unién emisor-base, habra corriente de portadores
minoritarios en la direccion base-emisor (/z,). Similarmente, en la union pn (base-colector) pola-
rizada en inversa se genera una corriente de portadores minoritarios en direccion a la base
(Icp=IcB) generados térmicamente. En todo esto, no se debe olvidar que los portadores (elec-
trones) que pasan por la base, provenientes del emisor, se recombinaran con los huecos (por-
tadores mayoritarios en la base), haciendo que disminuya la cantidad de electrones en la co-
rriente emisor-colector (Izr - I, — Icy). Debido a este hecho es que se necesita que la base sea
lo mas estrecha posible. Se tiene también una corriente de recombinacién (Izz) en la unién ba-
se-emisor.

Los portadores mayoritarios que se pierden en la base debido a la recombinacion, son re-
emplazados por la corriente de la base, Iz Se puede esquematizar este movimiento de portado-
res como se muestra en la Figura 1X-8.

Todas las corrientes mencionadas son producto de la difusién de portadores, excepto la de
recombinacion.

La forma de conexion que se ha establecido es la llamada de base comun. La ganancia de

corriente esta establecida por la relacion entre la corriente de emisor y la de colector,
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Figura IX-8. Diagrama del movimiento de portadores en el transistor.
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I
ay = C"/IE (IX-1)
A la ecuacion se la puede reescribir,
I I
ay = ( n/ IEn) ( En/ IE) = ary (IX-2)

Esta ecuacion define cual es la fraccion de corriente de electrones que alcanza el colector,

ar, llamado el factor de transporte de base. Por otro lado, el término y define la eficiencia que
tiene el emisor para inyectar electrones.

De acuerdo a la Figura 1X-8 se puede ver que como estan compuestas las corrientes que
actuan en el transistor,

IE = IEn + IER + IEp

(IX-3)
La corriente de colector, sera:
IC = ICTL + Icp = ICTL + ICB (IX-4)
Y, finalmente la de base:
IB:IEp+IER+IBR_ICB (IX-5)
De acuerdo a la primera ley de Kirchhoff de mallas o conservacion de la carga eléctrica,
IE zlc+IB (lX-G)
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Gustav Robert Kirchhoff
12/3/1824, 17/10/1887

Se puede ver de la Figura IX-8, que, utilizando la ecuacién (IX-1), la corriente de colector es-

ta conformada por,
Ic = Icn + Icp = aolg + Icp = ol + Icpo (IX-7)

Aqui se relaciona ay con la corriente de emisor. En esta ecuacion, Icz) = Ics, cuando la co-
rriente de emisor es nula (Ir = 0), esto quiere decir emisor abierto (para facilitar la comprensién
del sentido de las corrientes se han cambiado estos dos simbolos anteriores por los de Iz €
Icpo, solamente en la notacion, no es su significado, corriente de portadores minoritarios de
Colector a Base).

El mismo procedimiento se puede realizar si se toma la figura IX-7(b) emisor comun, en este

caso el factor de ganancia de corriente es f y se lo puede relacionar con la corriente de base,

es decir:

Ic = Bolg + Icko (1X-8)

Donde Iczo €s Iy cuando Iz = 0, 0 base abierta. Si en la ecuacién (1X-7) se reemplaza I por

la ec. (IX-6), y se opera, se tiene:
Ie = aog(c + 1p) + Icpo

Ic(1 = ay) = aglp + Icpo

e = ("1 = ag)) 15+ (Y1 = agy) w0 (1X-9)

Si se compara esta ultima ecuacion con la ec. (1X-8), se puede ver que los coeficientes de

ganancia de corriente )y ay estan relacionados,

Bo="/(1 _ ay) (1X-10)

Lo mismo sucede con las corrientes de saturacion,
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Iepo = ICBO/(1 a) (1X-11)

Se habia visto que (ec. (1X-1)) si la cantidad de portadores que llegan al colector desde el
emisor es muy parecida a la corriente de emisor (base estrecha, poca recombinacion) el disefio
del transistor es bueno porque se inyecta una gran parte de la corriente de emisor en el colec-
tor, esto quiere decir que ay es muy proximo a 1. Si esto ocurre el denominador de la ec. (IX-

10) va a ser muy pequefio y S tendra un valor muy grande.

Ejemplo I1X-1.Se puede suponer que el valor de ay = 0,991, esto implica que 3, = 110,1.

Por lo que la corriente de colector sera al menos 110 veces mayor que la de la base.

Con este simple ejemplo se puede ver el efecto amplificador que tiene el transistor.

Se ha dado aqui una descripcion muy rapida sobre la estructura del transistor y sobre su
funcionamiento. Al igual que el diodo, el transistor también puede modelizarse mediante cédi-
gos de computadora y estudiar todas las variaciones que se puedan realizar hasta encontrar el
dispositivo apropiado. Hay varios modelos que simulan al transistor, el Modelo de Ebers-Moll, el
Modelo Hibrido-Pi entre otros. En este texto no abordaremos ese tema. Existen descripciones
mucho mas detalladas sobre el transistor que el alumno debe conocer, las cuales se encuen-

tran en los libros que se dan como referencia.

IX.2. Diodo Tunel (Diodo Esaki)

El diodo Tunel fue desarrollado en el afo 1958, en el afno 1973, Leo Esaki, Ivar Giaever y
Brian David Josephson recibieron el Premio Nobel por sus trabajos, los dos primeros “por sus
descubrimientos experimentales en cuanto a los fendmenos de tunel en semiconductores y
superconductores”, mientras que el tercero lo recibié: “por sus predicciones tedricas acerca de
las propiedades de los superflujos a través de una barrera de tunel y, en particular, por aquellos

fenémenos que son generalmente conocidos como efecto Josephson”.

Leo Esaki Ivar Giaever Brian D. Josephson
12/3/1925,- 5/4/1929,- 4/1/1940,-

Premios Nobel de Fisica, 1973, Temas: Diodo Tunel, Tunel en Semiconductores
y superconductores y Efecto Josephson, respectivamente
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El funcionamiento del diodo se basa en el “tuneleo” mecanico cuantico de los electrones. La
caracteristica de esta unién pn, es que ambas partes estan altamente dopadas, haciendo que el
nivel de Fermi se encuentre dentro de las bandas, en la de conduccion del lado » y en la de
valencia del lado p, y no en la banda prohibida como se ha visto hasta ahora. Esquematicamen-
te se ve en la Figura IX-9a.

Cuando el sistema ha llegado a su equilibrio termodinamico, las dos corrientes que existen,
la tunel directa (I7p) y la tunel inversa (Ir;) son iguales y opuestas, la primera va desde la banda
de valencia a la de conduccion y la segunda al revés, la corriente total en el sistema es cero.
Ambas pasan de una zona a la otra por efecto tinel. Por encima del nivel de Fermi a ambas
zonas son estados vacios los que eventualmente podrian ser ocupados.

Si a un dispositivo con las caracteristicas de dopado de este diodo, lo sometemos a un
potencial en inversa, la corriente tunel inversa se incrementa mucho con respecto a la di-
recta. En este caso, estariamos en presencia del efecto Zener, al cual lo trataremos en el

préximo subcapitulo.

By
Figura 1X-9a. Esquema de las bandas del diodo Tunel en equilibrio.

Debido a que este dispositivo esta pensado para que trabaje con un potencial aplicado en
directa, el estudio que se desarrollara sera bajo este tipo de potencial.

La aplicacion de un potencial en directa, como vimos en la unién pr la altura de la barrera de
potencial disminuye, esto hace que el flujo de electrones que pasa por efecto tunel de la zona n
a la p, aumente, en detrimento de la corriente opuesta. Si se sigue aumentando este potencial,
la barrera disminuird aun mas y se llegard a un maximo cuando el fondo de la banda de con-
duccion se encuentre a la misma altura del nivel de Fermi en la banda de valencia, como se ve
en la Figura 1X-9b.

Entre el estado de equilibrio y este de maxima, la parte ocupada de la banda de conduccion

va enfrentando diferentes estados de la banda de valencia. Al principio, todos
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Figura IX-9b. Esquema de las bandas del diodo Tunel en su estado de maxima.

ocupados y a medida que aumenta el potencial va enfrentando estados vacios superiores al
nivel de Fermi. En este ultimo en donde todos los estados ocupados enfrentan estados vacios,
esto implica un aumento de la corriente tunel directa cuyo maximo se logra con un esquema de
bandas como el de la Figura IX-9b y donde la curva caracteristica del diodo para este estadio

es el que se muestra en la Figura IX-9c.

Figura IX-9c. Curva caracteristica cuando se llega a la maxima corriente.

Si se sigue aumentando el potencial aplicado, la parte ocupada de la banda de conduccién
deja de enfrentar completamente a la parte desocupada de la banda de valencia y empieza a
avanzar sobre la banda prohibida del diodo, de esta manera la corriente tunel directa se reduce
(Figura 1X-9d), puede haber transferencia de electrones hacia la banda de valencia pero no
hacia la banda prohibida.

Figura 1X-9d. Esquema de bandas y curva caracteristica con potencial superando el maximo.
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Se puede notar que habiendo superado el maximo, aun cuando se aumente el potencial, los
valores de la corriente siguen bajando, presentando una curva que tiene pendiente negativa, en
contra de lo que es la relacidn clasica entre corriente y tensién. Esta region hacia abajo de la
curva, se la llama resistencia diferencial negativa. Es una caracteristica de este tipo de diodo y
de los generadores de microondas (efecto Gunn) (John Battiscombe Gunn, 13 May 1928 — 2
December 2008)

Con un nuevo aumento del potencial aplicado, la parte ocupada por los portadores en la
banda de conduccion, enfrenta totalmente a la banda prohibida, la corriente ha llegado a su
minimo, y el diodo Tunel se comportara a partir de este momento como un diodo comun donde
los portadores que dominan la escena son los minoritarios. Este comportamiento se muestra en

la Figura 1X-9e.

P N ﬁ

B 77 >
£7/777 /7// =

Figura IX-9e. Esquema de bandas y curva caracteristica con potencial superando el minimo.

La gran virtud del diodo Tunel es que la corriente se debe a los portadores mayoritarios, los
cuales no son alcanzados por las limitaciones que tienen los minoritarios, inyeccién, acumula-
cion, etc. Por este motivo, el diodo Tunel, entre otras cosas, tiene una mejor respuesta en fre-
cuencia que el diodo comun.

En un diodo Tunel, el ancho tipico de la zona de vaciamiento es de aproximadamente uno
100A o menos. Para que haya efecto tunel, los estados vacios deben estar a la misma energia
que los ocupados. La barrera de potencial debe ser baja y angosta para que haya pasaje de elec-
trones por efecto tinel. Durante el efecto tunel, la cantidad de movimiento se debe conservar.

En el Figura IX-9e, se muestra al curva caracteristica del diodo Tunel, se puede ver que el
minimo de la curva no llega al valor 7= 0, lo cual se podria suponer pues es un punto de cambio
de régimen, del comportamiento basado en portadores mayoritarios al de minoritarios. La curva
caracteristica del diodo Tunel muestra un comportamiento diferente, antes y después del po-
tencial de valle, el cual se registra en el minimo de la curva, como se ve en la Figura IX-10.

Aproximadamente, hasta llegar al potencial de valle, donde se registra un minimo de co-
rriente tunel, incluyendo el potencial de pico, donde se registra la maxima corriente, en toda
esa zona, el efecto predominante es el pasaje de los electrones del material dopado »n ocupan-
do lugares vacios en el material p, por medio del efecto tunel. Superado ese potencial, el atra-
vesar la barrera mediante “tuneleo” no es casi posible y comienzan a dominar los efectos térmi-
cos, tanto huecos como electrones, portadores de uno y otro signo, pasaran por difusiéon sobre

la barrera de potencial, de acuerdo a la energia térmica que posean.
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Figura 1X-10. Curva caracteristica del diodo Esaki.

IX.3. Diodo Zener

Un diodo con un alto dopado semejante al del diodo Tunel, con una zona de vaciamiento
muy estrecha y sometido a una tensién en inversa relativamente baja, del orden de unos 5V,
presenta la caracteristica de la rotura Zener.

Un potencial de ese orden genera un campo critico & el cual es suficientemente intenso pa-
ra romper las ligaduras covalentes de los atomos en la banda de valencia y sacar esos electro-
nes y forzarlos a atravesar la barrera por efecto tunel, campos criticos tipicos son del orden de
105V/cm o 108V/cm.

Clarence Melvin Zener
1/12/1905, 15/7/1993

Si se escribe el campo en funcién del potencial y la distancia, se puede expresar como:

v
Er = B/, (IX-12)
Donde

d = (2€€Vp/qnng)"/? (1X-13)

Es el espesor de la unién pn. Reemplazando la ecuacion (IX-13) en la (IX-12), se puede ob-

tener el potencia de ruptura Vs:
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— 2 —
VB - Zeeogcr/qnno - Zeeogcrvdpn (IX-14)

Donde v4 Y 0 son la velocidad de arrastre y la resistividad del semiconductor. Se puede ver
de la ec. (IX-14) que la ruptura Zener es proporcional a la resistividad de la region 6hmica del
semiconductor. La curva que la representa es la de la Figura IX-11. En la Figura se puede ver
que la parte interesante del comportamiento esta cuando se tiene un potencial negativo. La
corriente se comporta como el diodo ideal, hasta llegar al potencial de ruptura, en donde se
despega completamente de la curva ideal y con pequefias variaciones de la tension aplicada,

se producen grandes variaciones de la corriente.

Vo
Tdesl ~ — ====

Figura IX-11. Curva caracteristica del diodo Zener,

A medida que se incrementa la zona de vaciamiento, la probabilidad de que exista “tuneleo”

decrece, desapareciendo el efecto Zener.

IX.4. Celda Peltier

Jean Charles Athanase Peltier William Thomson Thomas Johann Seebeck
Lord Kelvin
22/2/1785, 27/10/1845 26/6/1824, 7/12/1907 9/4/1770, 10/12/1831

Los fendmenos termoeléctricos son aquellos donde se establece una interaccién entre energia

térmica y eléctrica. Los efectos Peltier, Thomson y Seebeck estan basados en este fenémeno.
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La celda Peltier, basada en el efecto Peltier establece que cuando una corriente pasa a tra-
vés de la union, y dependiendo del sentido de la corriente, se puede incrementar o decremen-
tar la temperatura de ella.

Para realizar el desarrollo de la celda Peltier, se comenzara haciendo algunos comentarios
sobre el efecto Seebeck. Si se tiene dos conductores o semiconductores unidos, se formaran
dos junturas, si a estas se las pone a diferentes temperaturas, circulara una corriente en el

circuito como se ve en la Figura 1X-12.

-
—1

o

Figura 1X-12. Esquema del efecto Seebeck.

Si este circuito es abierto, como se ven en la Figura IX-13, entre las dos terminales se gene-
ra una diferencia de potencial llamado Potencial Seebeck, Vs. Se puede demostrar que el po-

tencial Seebeck es una medida de la diferencia de temperatura entre ambas uniones.

Figura 1X-13. Esquema del circuito para generar el potencial Seebeck

El efecto descubierto por Peltier fue 13 afios después que Seebeck descubriera el efecto
que lleva su nombre. Originalmente Peltier trabajo con metales, observando que cuando una
corriente eléctrica circula por un circuito formado por dos metales diferentes, las temperaturas

en las inmediaciones de las junturas cambian, el esquema se muestra en la Figura IX-14.

A

T-AT T+ AT
N >

Figura IX-14. Esquema del circuito Peltier

En el presente caso, como no se va a trabajar con metales sino con semiconductores, se
toman dos materiales semiconductores diferentes con dopados n y p, respectivamente. Los
materiales deben tener una conexion unica en uno de sus extremos, se podria llamar la parte
de arriba, y contactos separados en el extremo opuesto, la parte de abajo, como se ven en la
Figura IX-15.
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Figura IX-15. Esquema de conexion de la celda Peltier.

De acuerdo a la polaridad que tiene la fuente en la conexién de la Figura IX-15, los electro-
nes se mueven en sentido opuesto a la corriente, lo hacen yendo hacia los contactos inferiores,
los huecos que se mueven en el mismo sentido de la corriente también se mueven hacia los
contactos inferiores. Por esta razén la parte superior queda despoblada de electrones, gene-
rando una superficie fria, contrario a lo que sucede en los contactos inferiores donde la gran
cantidad de electrones hace que la temperatura aumente. Si la polaridad se invierte, también
se invierten los focos frio y caliente.

Por ser la celda Peltier un elemento termoeléctrico, esta gobernado por las teorias desarro-

lladas por Joule y Thomson sobre este tipo de fenémenos. Se deben aplicar ellas a los semi-

conductores, la potencia termoeléctrica obtenida de un semiconductor tipo #, es:

—Q,T = (E; — Ep) + 2kT (IX-15)
La de un semiconductor tipo p, es:

Donde las E;, son las energias de los bordes de las bandas de conduccion y valencia y la
energia de Fermi, las Q son las energias calorificas producida por la temperatura Ty & la cons-
tante de Boltzmann. Como se mencion6 mas arriba, si se mantienen los contactos a diferentes

temperaturas,
AT = TC - TF (lX-17)

donde T¢y Tr son las temperaturas de la fuente caliente y de la fria respectivamente. Como
consecuencia de esto, se genera una diferencia de tensiéon V. Esta diferencia de potencial
surge del rapido movimiento de los portadores de la fuente caliente a la fria. El coeficiente
Seebeck se define como la relacion entre el potencial Seebeck (fuerza termo electromotriz) y la

tempertura,

S = VS/AT (1X-18)
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La potencia calorifica que se intercambia entre la fuente fria y la caliente, por unidad de

area, es
Q= Ipl'l = IpSAT (IX-19)

Donde IT es el coeficiente Peltier, I1 = SAT. El cual define el calor intercambiado entre la
fuente caliente y la fria en la unién, por unidad de tiempo y de corriente circulando a través de
la misma.

Cuando a la celda se le aplica una tension, que genera una corriente, la potencia absorbida
responde a dos términos, uno es el correspondiente al efecto Joule y el otro al Peltier, por lo

tanto la potencia absorbida es:
— 72
P = IpRp + IpSAT (IX-20)

Finalmente, el efecto Peltier esta generado por el movimiento de los portadores dentro del
material, los cuales generan diferencias de temperatura, es decir, por la conducciéon térmica

normal y por el efecto Joule. Si se establece el balance de energias, se tiene:

Qr =corriente efecto Peltier + corriente efecto Joule + corriente térmica Thomson
— 1.2
= SATI, — EIPRP — kAT (1X-21)

En esta expresion, O, S, I,, R, y k son: calor absorbido en la fuente fria, coeficiente See-
beck, corriente que circula por el circuito, resistencia eléctrica de los semiconductores y coefi-
ciente de conductividad térmica, respectivamente. La ecuacion (1X-21) se puede reescribir de la

siguiente manera.
Qp = MI, — §1ng — KAT (1X-22)

Las corrientes en la celda se representan por el esquema de la Figura 1X-16.
Para saber cuan alta es la calidad de una celda en cuanto a su respuesta, no sus materia-
les, se utiliza normalmente un parametro llamado Figura de Mérito (FOM en Inglés, Figure of

Merit). En el caso de la celda Peltier, la Figura de Mérito, Z, es:

7 ="5%/, (IX-23)

Donde, o es la conductividad. El valor ZT es una cantidad adimensional.

La capacidad de refrigerar (o eventualmente de calentar) de una celda Peltier con materia-
les semiconductores, depende de diferentes efectos, el coeficiente Seebeck, que relaciona el
potencial con las variaciones de temperatura, la conductividad eléctrica, relacionada con el

efecto Joule y la conductividad térmica. Este conjunto de parametros que describen el
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Figura IX-16. Esquema de corrientes en la celda Peltier.

comportamiento fisico de la celda se reunen en la Figura de Mérito, para un buen rendimien-

to, este valor deberia ser maximizado.

IX.5. Celda solar. Generalidades

La tarea de una unioén pn es modificar la sefial que recibe transformandola en algo diferente,
es decir, lo que egresa de la unién es distinto a lo que ingresé. Las celdas solares realizan jus-
tamente esa tarea, expuestas a la radiacion solar, transforman esa energia incidente en ener-
gia eléctrica. La idea que subyace a este desarrollo es que con la energia generada se pueda
realizar algun trabajo, por ejemplo: mover un motor. Por este motivo, en el desarrollo que se
hara de la celda solar, se adicionara una carga, en general resistiva, la cual simula el dispositi-
vo en el cual se aplicara la energia generada.

Se avanzara sobre la explicacién del mecanismo fisico que produce esta transformacion.

En los dispositivos sensibles a la luz, sin lugar a dudas, la incidencia de fotones debe afec-
tar alguna de las propiedades de los semiconductores, lo cual los hace utiles para su uso. Te6-
ricamente, cuando un foton llega al semiconductor y es absorbido, este produce la generacion
de un par electron-hueco. Este proceso en forma masiva hace que haya exceso de portadores,
los cuales se moveran bajo la influencia del campo existente en la zona de generacion y se
sumaran a alguna corriente o la crearan.

La radiacioén solar incidente esta compuesta por fotones de frecuencia vy energia E = hv, h

es la constante de Planck, de acuerdo a lo que vimos en el primer capitulo. Se puede escribir:

v=E/ 21/, =N/ sc/ =he/ = (1X-24)
Donde 1 es la longitud de onda del fotén y ¢ es la velocidad de la luz en el vacio. Con esta

expresion se ha relacionado la longitud de onda con la energia del fotdn. Como % y ¢ son cons-

tantes, el valor aproximado de A es:
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A= 1'24/,5 um (IX-25)
Cuando un fotén incide sobre un semiconductor, lo ideal seria que un electrén del borde de la
banda de valencia sea excitado con la energia suficiente para que alcance la banda de con-
duccion, en cuyo caso la energia necesaria seria la del ancho de la banda prohibida del semi-
conductor, E,. Esto determina, de acuerdo al semiconductor que se tenga, cual sera la longitud

de onda necesaria excitar electrones y producir pares electron-hueco,

A= 1'Z‘L/Eg um (1X-26)

Claro esta, que pueden ocurrir otros casos, puede ser que la energia del foton sea menor que
la de la banda prohibida, E < E,, en este caso, el fotén no es absorbido, atraviesa el material y
emerge. Esta situacion es la que define que un material sea transparente. Si el foton tiene la
misma energia que la banda prohibida, el caso que se ha comentado en lineas anteriores, E =
E,, un electron de la banda de valencia es promovido a la banda de conduccién, creando un
hueco en la de valencia, par electron-hueco. Por ultimo, si se da el caso E > E,, se crea un par
electron-hueco, pero el exceso de energia es disipado en forma de calor dentro del material,

esquematicamente puede verse en la Figura IX-17.
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Figura IX-17. Esquema de salto de portadores de la BV a la BC.

Se puede considerar ahora la unién pn a la cual se la expone a radiacién luminica y se le
agrega una carga. Cuando se vio en el capitulo VIII, en una unién pn aun cuando no exista
potencial aplicado, existe un campo eléctrico debido a las cargas acumuladas en las inmedia-
ciones de la unién metalurgica, que se opone al pasaje de portadores mayoritarios. La direc-
cion de este campo sera siempre la misma. Los fotones que llegan a la zona de vaciamiento
generan pares electron-hueco, estos portadores son arrastrados por el campo a cada una de
las zonas correspondientes, esto quiere decir que los electrones son llevados hacia la zona n y
los huecos hacia la p. El movimiento de los portadores genera una corriente que se mueve
hacia la zona p. Este flujo de portadores genera una fotocorriente /rc. La fotocorriente genera
una caida de potencial en la carga, tal que el polo negativo esté conectado a la region n y el
positivo a la p. Esto hace que la celda solar vea a este potencial como un potencial en directa
aplicado sobre sus terminales. Como se vio en la union pn una tensién de este tipo genera una
corriente directa Ip. En este punto se ve que en el circuito circula una corriente total que sera la

suma de ambas. El esquema del circuito se muestra en la Figura IX-18,
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Figura 1X-18. Esquema de circuito con celda solar.

La expresion de la corriente total en el circuito sera:
qv qv
I=lic—1Ip=lec— I (e fer = 1) =Iec = Ie" Jir (1X-27)

Se debe pensar que puede existir la circunstancia donde se supone que la carga tiene un
valor muy grande (la resistencia tiende a «) es como si el circuito estuviera abierto, en este
caso la corriente tendra valor cero, I = 0 y el potencial sera el de circuito abierto, V,.. Por otro
lado, se puede tener que la carga sea cero, esto implicaria que V= 0, en este caso la corriente

es llamada corriente de cortocircuito, /.. En este caso:
[ =1, = Ipc (IX-28)

Si nos referimos al primer caso, se tiene:

VOC
[ =l — e “Tkr =0 (IX-29)

Si de aqui despejamos el potencial de circuito abierto,

I
V. = (kT /q) ln( FC /Is) (1X-30)
Ejemplo IX-2. Determinar el valor de V..

En el ejemplo VIII-6 se obtuvo que J; = 1,196x10"!" A/cm™. Se puede suponer que la fotoco-

rriente, para la misma area que en el ejemplo mencionado, es: 20 mA/cm?, es decir:

Voo = (¥T/q)in (IFC/ 1) = (¥T/q)im (]FC/]S) = 0,0259xln (20107 1196x10-11)
— 0,55V

La potencia que la carga genera es,

74
P=1V= [IFC —Le" /kT] % (IX-31)
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El potencial, ¥y, que determina la maxima potencia que pueda erogar el dispositivo esta da-

da por dP/dV =0,

aVm aVum
dP/dV = Ipc — Ise It — ISVM(q/kT)e Jkr = 0 (IX-32)

A partir de esta ecuacion también se puede determinar la corriente que determina la maxima

potencia. Operando algebraicamente a la ecuacion (1X-32) se puede escribir:

e M/er [1 + VM(q/kT)] = lrcy 3 (IX-33)

Como el valor V, se encuentra en el exponente del exponencial y a su vez, multiplica al ex-
ponencial, no se puede despejar directamente y la solucién debe ser encontrada en forma nu-
mérica. En la Figura IX-19 se muestra la curva caracteristica de una celda solar y ademas el

punto Q determinado por la maxima corriente y el maximo potencial obtenido mediante la

Ec. (IX-33).
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Figura 1X-19. Curva caracteristica de la celda solar y el punto Q

definido por los valores maximos Iy y V.

Un parametro muy importante para determinar la calidad de conversion que tiene las celdas
solares es su eficiencia 7, este define la cantidad de pares electron-hueco que se generan fren-
te al numero de fotones que llegan al dispositivo, dicho de otra manera es la relacion entre

potencia eléctrica generada frente a potencia luminica recibida. Se la puede expresar:
Py 0 Unm 0
= = IX-34
n /p (%) /Pinc (%) ( )

inc

En la actualidad, la eficiencia de las celdas solares esta lejos de ser la 6ptima, ese es un

punto de investigacion, que se debe realizar para obtener un mejor aprovechamiento de la

energia que entrega el Sol.

A continuacién se desarrollaran dos ejemplos de celdas solares donde se apunta a

mejorar su eficiencia. La idea de estos dos subcapitulos es mostrar al alumno los estudios
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que se hacen sobre temas basicos para su mejor entendimiento. Ambos subcapitulos son con-

tribuciones por los propios investigadores.

IX.5.a. Celda solar con perovskitas

Contribucion del Dr. Marcelo Cappelletti y el Ing. Guillermo Casas

En los ultimos afos, ha cobrado especial relevancia un nuevo tipo de dispositivo fotovoltai-
co, denominado celdas solares basadas en materiales con estructura de perovskita (CSP), la
cual es una tecnologia que promete revolucionar la industria fotovoltaica. Se trata de dispositi-
vos de heterojunturas hibridos organico/inorganico, conformada con materiales con diferente
ancho de la banda prohibida (bandgap), de bajo costo, cuya eficiencia ha sido incrementada
sustancialmente desde su aparicion, desde 3.8% en 2009 [1] hasta 22.1% en 2016 [2].

Si bien la perovskita es un triéxido de titanio y de calcio (CaTiOs), mineral descubierto en
Rusia en el afno 1839, también se denomina perovskita a una familia de materiales con la mis-
ma estructura cristalina que el CaTiOs. Una caracteristica que los hace muy atractivos a algu-
nos de estos materiales y que los ha puesto a la vanguardia de la innovacion en cuanto a las
aplicaciones fotovoltaicas, es su capacidad para absorber la radiacion luminica incidente.

Hoy en dia, los prototipos de laboratorio CSP han demostrado competir en eficiencia frente
a tecnologias ya establecidas en el mercado mundial, tales como las celdas solares de pelicula
delgada basadas en teluro de cadmio (CdTe) o en cobre-indio-galio-selenio (CIGS), o como las
celdas solares de silicio poli-cristalino. Ademas, a diferencia de los materiales semiconductores
rigidos como el silicio que requieren de una gran cantidad de procesos para convertirlos en
celdas solares, las CSP son mas econdmicas, son flexibles y tienen un proceso de fabricacién
mas simple. Es por ello que las CSP poseen menor tiempo de retorno energético que las cel-
das solares de silicio, es decir el tiempo necesario para que un material ahorre la misma canti-
dad de energia que se gasta en su produccion.

No obstante, mas alla de sus cualidades, las CSP presentan aun una serie de limitaciones
que desafian a la comunidad cientifica abocada en esta linea de estudio a continuar y profundi-
zar las investigaciones, tanto tedricas como experimentales, sobre estos dispositivos para ha-
cerlos aptos para una futura comercializacion de ellos [3-4].

En este sentido, los estudios no solamente apuntan a maximizar la eficiencia de las CSP,
sino también a utilizar materiales mas econémicos, a reducir la toxicidad en la fabricacion de
estos dispositivos y fundamentalmente a aumentar su estabilidad. Respecto a este ultimo
punto, la poca estabilidad para mantener en el tiempo la eficiencia (hasta 1000 horas de sol),
es uno de los principales inconvenientes que presentan actualmente las CSP, dado que
cuando entran en contacto con la humedad, se destruyen sus capacidades de captacién de
energia solar.

Una estructura utilizada en los prototipos experimentales actuales de CSP esta con-
formada por tres regiones de la forma: HTM/Perovskita/ETM (Figura 1X-20), donde la capa HTM

(Hole Transporting Material) debe corresponder a un material tipo p que permita el transporte
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de huecos y bloquee el flujo de electrones hacia el anodo, y la capa ETM (Electron Transpor-
ting Material) debe ser un material tipo n que posibilite el transporte de electrones libres y blo-
quee el flujo de huecos hacia el catodo. La luz ingresa por la capa ETM y es absorbida por la
capa de perovskita, en la cual se generan los pares electron-hueco.

Los materiales que han sido utilizados inicialmente como HTM y ETM son el spiro-OMeTAD
y el TiO,, respectivamente [5]. El primero de ellos es un compuesto organico, relativamente
caro, con el que se han obtenido en la practica las mayores eficiencias hasta el momento. En
los ultimos afios, diferentes investigaciones han sido llevadas a cabo mediante herramientas de
simulacién, para analizar los efectos de las variaciones en las caracteristicas de las capas que
conforman las CSP, entre los que se incluye un trabajo reciente realizado por los autores de
este libro, en colaboracién con el Dr. Bernabé Mari Soucase (Depto. de Fisica Aplicada-ETSID,
Universidad Politécnica de Valencia, Espafa), referente internacional en el estudio tedrico y
experimental de las CSP [6-12]. Entre los materiales candidatos a ser utilizados como capa
HTM en reemplazo del spiro-OMeTAD se tienen diferentes materiales inorganicos, tales como
Cu,0, CuSCN, NiO y Cul. Por su parte, los candidatos a reemplazar al TiO, para la capa ETM
son ZnO, AlLOs y Fe;O5; (Hematita). Y finalmente, existe una gran cantidad de materiales posi-

bles a ser utilizados en la region central de las CSP, todos con estructura de perovskita

Barrera para los Juntura p-p

electrones /

Capa Activa

(Perovskita)

i

/ ~
®. Barrera
Junturan-p para los
huecos

Figura 1X-20. Estructura planar de una CSP de tipo p-p-n.

de la forma MA-MX;, donde MA es el metilamonio CH;NH;, M es un metal, por ejemplo: Pb, Sn;
y X representa I, Br, Cl o F. También pueden ser utilizados mezclas tales como MA-PbBrs.,
MA-PbyI;3.x, MA-PbIBr;3.4, entre otras.

Una manera de aumentar la eficiencia de las celdas solares, es mediante la utilizaciéon de
dos o0 mas celdas apiladas una encima de la otra (celdas solares tdndem), para favorecer la
habilidad de captar rangos de energia mas amplios del espectro solar. Con esta idea es que
surgieron hace tiempo las celdas solares multijunturas basadas en semiconductores compues-
tos 1ll-V, las cuales presentan las mayores eficiencias hoy en dia [2]. Debido a su alto costo de

fabricacion y buena tolerancia a la radiacion de particulas de altas energias (protones y elec-
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trones), su campo de aplicacién principal esta en los vehiculos y satélites destinados a aplica-
ciones espaciales [13-15].

En las celdas multijuntura la subcelda ubicada en la parte frontal del dispositivo captura los
fotones de mas alta energia y deja pasar el resto, que seran absorbidos por las subceldas con
menores bandgap. Con este mismo criterio es que uUltimamente han comenzado a estudiarse
celdas solares tandem basadas en perovskita, como por ejemplo, las perovskita/silicio [16-18] o
bien las perovskita/perovskita utilizando dos tipos de perovskita diferentes [19-20]. De esta
manera, cada celda solar absorbe una porcion diferente del espectro solar, mejorando el ren-
dimiento en comparacién con las celdas individuales separadas.

Un hecho que también las hace sumamente interesantes para su estudio, es que las celdas
solares tandem perovskita/perovskita han sido estudiadas para la obtenciéon de hidrégeno a
partir de la disociacion del agua, por medio de la foto-electrdlisis conducida por energia fotovol-
taica [21]. El uso del hidrégeno como combustible es una de las alternativas mas importantes
para hacer frente a la disminucién de reservas de combustibles fésiles y a los altos indices de
contaminacion. Sin embargo, al dia de hoy contintia siendo un gran desafio desarrollar siste-
mas solares de disociacion de agua para producir hidrégeno en forma limpia, que sean simul-
taneamente de bajo costo y lo suficientemente eficientes como para generar combustible a un
precio competitivo con los combustibles fésiles.

La disociacién del agua por medio de la foto-electrdlisis requiere generar una diferencia
de potencial de aproximadamente 1.5 V [22]. Los electrolizadores comerciales operan tipi-
camente a una tension de 1.8 a 2.0 V [23]. Esta diferencia de potencial es la que debe pro-
veer la celda solar. No es posible alcanzar estos valores de tensién con una Unica celda
solar convencional de silicio mono- y poli-cristalino debido a sus bajas tensiones en circuito
abierto. Para poder conducir la electrélisis con estos dispositivos, se deben conectar en
serie tres o cuatro celdas para lograr una eficiencia razonable [24], tal como se implementé
con celdas solares multijunturas de silicio [25] y con multijunturas basadas en semiconduc-
tores compuestos IlI-V [26]. Las CSP han alcanzado tensiones de circuito abierto de al
menos 0,9 V y hasta 1,5 V, lo cual es suficiente para una eficiente separacion del agua
conectando so6lo dos celdas en serie [21].

La eficiencia de las celdas solares tandem perovskita/perovskita puede ser ain mejorada

mediante la optimizacién del disefio de cada celda por separado.
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IX.5.b. Celda solar con puntos cuanticos.

Contribucion del Dr. Ariel Cédola.

Las celdas solares nanoestructuradas son ampliamente estudiadas en la actualidad por
su capacidad de ofrecer eficiencias de conversion de potencia muy por encima del limite
tedrico determinado por Shockley-Queisser para dispositivos de una juntura [1]. En princi-
pio, las nanoestructuras semiconductoras incrementan la eficiencia de las celdas solares ya
que posibilitan la absorcion de fotones de baja energia, que de otro modo son ignorados.
Las implementaciones mas relevantes de celdas solares nanoestructuradas estan basadas
en nanohilos [2, 3], pozos cuanticos (QWSs) [4, 5] y puntos cuanticos (QDs) [6-8]. Las cel-
das de puntos cuanticos (QDSCs) particularmente han despertado gran interés por tratarse
de una de las mas viables implementaciones del concepto de celda solar de banda inter-
media (IBSC) [9]. Bajo maxima concentracion tedrica de luz solar (46211 soles) la predic-
cién de la eficiencia de una IBSC éptima excede 63% [10], un valor mucho mayor al limite
asociado a celdas convencionales operando bajo idénticas condiciones, no superior al 41%
de acuerdo a la teoria del balance detallado.

El concepto de IBSC se muestra en la Figura 1 [11]. Una minibanda de energia introducida
en la banda prohibida de la regiéon de absorcidon de una estructura p-i-n huésped, denominada
barrera, facilita la creacion de pares electron-hueco adicionales por accién de fotones con
energias por debajo de la banda prohibida de la barrera, a partir de un proceso de dos pasos,
indicados en la figura como los mecanismos 1y 2. Los portadores extra se colectan, la fotoco-
rriente aumenta, mientras que la tensién de salida de la celda, en principio, se conserva. Los
QDs apilados en capas uniformemente espaciadas son las estructuras mas convenientes para
la implementaciéon de una banda intermedia (IB) debido a la naturaleza cero-dimensional de su
densidad de estados y la caracteristica discreta de sus niveles de energia.

Los QDs son nanoestructuras semiconductoras que confinan electrones en la banda de
conduccion y huecos en la banda de valencia en las tres dimensiones espaciales, a una escala
nanomeétrica [12]. La estructura de bandas de los QDs consiste de un nivel de energia fuerte-
mente confinado, el estado base (GS), uno o mas estados excitados (ES), ambos con confina-
miento cero-dimensional, y un estado de energia bidimensional asociado a la wetting layer
(WL), que es una fina capa del mismo material que los QDs, creada durante la etapa inicial del

crecimiento y sobre la cual se forman los QDs.
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Fig. 1. Diagrama de bandas de energia de una celda solar de banda intermedia mostrando absorcién de fotones
con energias por debajo (1y 2) y por encima (3) del bandgap.

La técnica de Stranski-Krastanow es una de las mas utilizadas para la fabricacién de
QDs. Consiste basicamente en la deposicion del material semiconductor de los QDs sobre
un substrato con constante de red levemente diferente, a partir de procesos bien conocidos
como Molecular Beam Epitaxy (MBE) o Metal-Organic Vapor Phase Epitaxy (MOVPE). Pro-
ducto de la tensién (strain) inducida por el desajuste entre ambas redes cristalinas en la
interface, una vez que el espesor de la capa bidimensional WL supera un valor critico de
algunas monocapas atémicas, los atomos del material depositado tienden a auto-
organizarse formando pequefas islas tridimensionales, que constituyen los denominados
puntos cuanticos auto-ensamblados [13]. La altura y el diametro de los QDs son del orden
de algunos nandmetros y decenas de nanémetros, respectivamente.

La separacion de energia entre niveles, y en consecuencia el espectro de absorcion de
los QDs, estan estrechamente relacionados a su tamafo y forma (pirdmide, lente, cono) [14].
La no uniformidad en las caracteristicas de los QDs, inherente al proceso de fabricacion, es lo
que da lugar al ensanchamiento del espectro de fotoluminiscencia. A mayor tamafio de los QDs
mayor profundidad en el confinamiento de los niveles de energia, es decir, mayor longitud de
onda pico de GS. Dado que el coeficiente de absorcion de la WL es mucho mayor que los de
GS y ES a relativamente bajas densidades de QDs, del orden de 10'° cm2, la WL juega un rol
clave en la fotogeneracién de portadores por luz solar.

Basicamente, las QDSCs son estructuras semiconductoras p-i-n con varias capas de
QDs apiladas dentro de la regién intrinseca, separadas unas de otras por una distancia
apropiada a fines de reducir la generacién de dislocaciones y el deterioro de la homogenei-
dad en el tamafio de los QDs de capa a capa, inducidos por la acumulacién de tension in-
terna en la red [16]. Para contrarrestar los efectos adversos del apilamiento de QDs, la
técnica del balanceo de tensién (strain-balancing) es comunmente aplicada. Consiste en
crecer capas separadoras utilizando materiales que ejercen una tension extensiva, que
compensa la tension compresiva introducida por las nanoestructuras [17-19]. Las celdas
solares de GaAs con capas de QDs de InAs (QDSCs de InAs/GaAs) son los prototipos
mas estudiados, debido a la madurez tecnolégica de los procesos involucrados en el cre-

cimiento de dispositivos basados en estos materiales, y el vasto conocimiento que se ha
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adquirido en las ultimas décadas sobre nanoestructuras de InAs, y principalmente sobre
sistemas InAs/GaAs, tanto teérica como experimentalmente [14, 20-26]. El método de ba-
lanceo de tensién se ha aplicado con éxito a sistemas de InAs/GaAs a partir del uso de
capas de GaNAs, dado que este compuesto posee un constante de red menor que el GaAs
[18], y también del crecimiento de delgadas capas de GaAsSb cubriendo los QDs de InAs,
lo que ha demostrado incrementar la densidad de QDs, reducir la fusion de QDs y mejorar
la calidad del cristal [27, 28].

Los QDs absorben fotones con longitudes de onda mayores al limite intrinseco impuesto
por la banda prohibida de la barrera, lo que conduce a un ensanchamiento de la respuesta
espectral de la celda solar vy, si los portadores fotogenerados en los niveles de los QDs son
extraidos eficientemente, a un incremento de la corriente de cortocircuito (Jsc). Una nocion
acerca de la expansion de la respuesta espectral de la celda, en este caso de la eficiencia
cuantica externa (EQE) versus longitud de onda, como funcién del nimero de capas y den-
sidad de QDs, puede verse en la Figura 2a. La estructura p-i-n sin QDs, denominada celda
de referencia, muestra una EQE angosta con longitud de onda umbral cercana a los 880
nm para el GaAs (curva azul). Al introducir una cierta cantidad de capas de QDs dentro de
la region de vaciamiento de la estructura (regién intrinseca o no dopada), la EQE se ex-
pande como consecuencia de la absorcion de fotones de baja energia por parte de los QDs
(curva violeta). Al incrementar el nUmero de capas embebidas la EQE vuelve a ensanchar-
se debido a la ampliacion del espectro de absorcién de los QDs (curva verde), y si la den-
sidad de QDs en cada capa es multiplicada, la EQE se ensancha aun mas producto del
incremento de la absorcién en los niveles confinados (curva roja). La Figura 2b muestra la
superposicién de todas estas curvas en un unico gréfico.

Mediciones experimentales de EQE de celdas de GaAs con 0, 10, 20 y 40 capas de QDs de
InAs han sido publicadas en [29].

En ensanchamiento de la EQE demuestra que los fotones con bajas energias absorbi-
dos por los QDs contribuyen a la fotocorriente total de la celda solar. Esto significa que los
portadores fotogenerados en los niveles confinados y en la WL son capaces de escapar
hacia la barrera, donde son separados y arrastrados por el campo eléctrico hasta alcanzar
los contactos. De este modo la fotocorriente de la celda tiene dos componentes, asociadas

a los portadores generados
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Fig. 2. Ensanchamiento de la respuesta espectral de QDSCs de InAs/GaAs en funcién del numero de capas y densidad
de QDs: (a) mejora paso a paso de la EQE versus longitud de onda (1); (b) superposicion de todas las curvas.

por la luz solar tanto en la barrera como en los QDs. Estas dos componentes pueden o no adi-
cionarse linealmente una a otra para constituir la corriente total del dispositivo. El escape de los
portadores fotogenerados en los QDs hacia la barrera es un proceso netamente térmico a
temperatura ambiente, lo que representa una desventaja ya que este acoplamiento conduce a
una banda prohibida mas angosta y en consecuencia a una tensién de circuito abierto (Voc)
reducida. El escape inducido por fotones de baja energia ha sido observado experimentalmen-
te solo a muy bajas temperaturas [30].

La dinamica de los portadores en los niveles de energia de los QDs es compleja, y no to-
dos los electrones y huecos creados en los estados de los QDs son capaces de alcanzar la
barrera y ser colectados. Se establece un balance entre varios procesos, como lo son la cap-
tura desde la barrera hacia los QDs, la relajacién inter-subbanda desde un estado confinado
de los QDs hacia uno mas bajo, el escape hacia estados de energia mas altos, fotogenera-
cién y recombinacion. Los electrones y los huecos siguen en principio diferente dinamica,

aunque bajo ciertas condiciones ambos portadores pueden mostrar un comportamiento exci-
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tonico [31]. Los tiempos de captura y relajacion estan en el rango de los picosegundos, mien-
tras que los tiempos de escape dependen de la separacion en energia entre los estados ini-
cial y final [32]. Los procesos de dispersion son asistidos por multiples fonones 6pticos longi-
tudinales (LO) [33], dado que la poblacion de portadores en los estados de los QDs en
QDSCs no es suficientemente elevada como para permitir una ocurrencia significativa de
eventos de dispersién portador-portador [34]. La Figura 3 muestra un esquema idealizado de
las bandas de energia de las capas de QDs de InAs en GaAs. Como puede apreciarse el
alineamiento de bandas es de tipo | y el pozo de potencial para huecos es claramente mucho
mas chico que aquel para electrones. Las flechas indican los procesos de transferencia de

carga inter-subbanda y banda a banda arriba mencionados.

GaAs InAs GaAs

CB ——’N

WL v

ES T+

GS v
ES -
WL

VB ——‘\/ \f/l—"_

Fig. 3. Diagrama simplificado de bandas de energia de una capa de QDs de InAs embebida en GaAs.
El area sombreada denota la densidad de estados 2D asociada a la WL. Las flechas de colores representan los
procesos de portadores: captura/relajacién (rojo), escape (azul), fotogeneracién (amarillo) y recombinaciéon (negro).

Los portadores extra generados en los QDs que son extraidos eficientemente hacia los es-
tados de la barrera contribuyen a incrementar la fotocorriente de la QDSC, es decir, Jsc aumen-
ta. Sin embargo, como ocurre practicamente con todas las implementaciones experimentales
de QDSCs reportadas hasta el momento, el incremento de Jsc es débil y siempre es acompa-
fnado por una reduccién en Voc [15, 35-40]. Estas caracteristicas pueden apreciarse en una
serie de mediciones de curvas tensién-corriente (J-V) representativas, publicadas recientemen-
te en la literatura para QDSCs de InAs/GaAs con 5 capas de QDs de diferentes tamarios [15],
QDSC de InGaAs/GaAs con 10 capas de QDs [37], QDSCs de InAs/GaAs con 10 capas de
QDs y reduccion del strain [39] y QDSCs de 20 capas de QDs de InAs/GaAs con WL reducida
y dopado [40]. La reduccion en Voc es el resultado de la captura de portadores desde la barre-
ra hacia los estados confinados de los QDs y subsecuente recombinacion, la cual empeora a
medida que el confinamiento de portadores en GS se incrementa [15, 41-43]. Los estados con-
finados de los QDs se convierten en efectivos centros de atrapamiento cuando el dispositivo es
polarizado en directa.

El incremento débil de Jsc y la no despreciable caida de Voc observados experimentalmente
impiden un incremento apreciable de la eficiencia de conversion de potencia de las QDSCs con

respecto a las celdas solares convencionales. A pesar de la implementacion de numerosas
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estrategias de disefio como por ejemplo la insercion de capas de dopado tipo delta [36, 44], el
dopado directo de los QDs [45], el balanceo de tension [46], la optimizacion de la cobertura del
InAs [29] e ingenieria de WL [40], la eficiencia de las QDSCs de InAs/GaAs se ha mantenido
siempre por debajo del 20%. Esta relativamente baja eficiencia, en comparacion con la maxima
predicha (63%), ha motivado el estudio profundo de estos dispositivos por medio de la modeli-
zacioén y simulaciéon numérica [42]. Se ha demostrado a partir de sofisticados modelos electro-
Opticos acoplados, que la implementacion de mecanismos de atrapamiento de fotones (light
trapping) y reciclado de fotones (photon recycling) en celdas solares de pelicula delgada (thin
film) con QDs, podria conducir a eficiencias superiores respecto a celdas convencionales sin
nanoestructuras, operando bajo luz solar concentrada [47, 48]. Estos desarrollos se encuentran
actualmente en fase experimental. Asimismo, capas de QDs con alineamiento de bandas de
energia de tipo Il surgen como alternativa a las heterojunturas de tipo | por su reducida recom-
binacién, producto de la ausencia de solapamiento entre las funciones de onda de electrones y
huecos. Recientemente se han reportado tiempos de recombinacion en QDs de InAs embebi-
dos en GaAsSb, del orden de 100 ns - 200 ns, obtenidos a partir de la insercién de pozos de

potencial de GaAs entre los estados de los QDs y la barrera [49].
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IX-6. Diodo Laser

La cara opuesta a lo que se acaba de ver, donde los dispositivos mediante una excitacion
externa generan una respuesta eléctrica, son los dispositivos emisores, a los cuales se los
excita eléctricamente y su respuesta es una emisién de radiacién electromagnética, en alguna
de sus frecuencias. Si la frecuencia se encuentra dentro del espectro visible, la emision sera luz
de algun color.

En estos casos, lo que ocurre es que un electron que se encuentra en la banda de conduc-
cion, pierde su excitacion y pasa a la banda de valencia recombinandose, como se ve en la
Figura IX-26.
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Figura IX-26. Esquema de la emision de un fotén.

Esta accion implica la emision de un fotén de energia /v igual al ancho de la banda prohibi-

da, es decir:

Ejemplo 1X-3. Determinar la longitud de onda en el Arseniuro de Galio cuando un elec-

trén pierde su excitacion.

El Arseniuro de Galio tiene un ancho de banda prohibida de 1,4eV, si se produjera la pérdi-

da de la excitacion, la frecuencia y longitud de onda serian:

h=14=v="1%, =338x10Ms7
A=¢/,=0,8um

La emisién se encuentra en la zona del infrarrojo.

Estos simples dispositivos se denominan LED por su nombre en inglés “Light Emitting Dio-
de” (Diodos Emisores de Luz). Debe quedar claro, que la frecuencia de la emision depende del
ancho de la banda prohibida del material que conforme al diodo. Por lo que la investigacion
sobre materiales es un hecho imprescindible para obtener diferentes emisiones.

Un dispositivo interesante en el tema de las emisiones es el diodo laser, del inglés “light
amplification by stimulated emission of radiation” (amplificacion de luz por emisién estimulada
de radiacién). La emision laser tiene la caracteristica de ser luz monocromatica, coherente y no
divergente. La condicion para que haya emision estimulada es que en las regiones neutras se
produzca inversién de poblacion. Para lo cual debe haber una fuerte inyeccion de portadores
minoritarios desde las regiones opuestas. También debe haber una gran cantidad de fotones
generados a través de la recombinacién de portadores minoritarios en las regiones neutras. Las
zonas de recombinacion deben ser estrechas, la cavidad donde se produce la recombinacion
debe estar confinada por materiales que tengan un alto indice de refraccion, de manera que los
fotones generados no penetren en estos materiales y todos ellos puedan salir del diodo evitan-

do pérdidas por absorcion en los materiales lindantes a la zona de recombinacion.
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En la Figura IX-27 se ve el esquema de bandas para que se desarrolle el proceso laser.

Si a la unién se le aplica una potencial en directa, se comportara como un diodo normal inyec-
tando electrones en el lado p y huecos en el lado n, Figura IX-27(a). La condicion para que haya
inversion de poblacion es que los estados excitados estan mas ocupados que los del nivel fun-
damental, en un diodo comun esto es a la inversa. Si se incrementa el potencial aplicado, lo que
ocurre es que mas portadores mayoritarios de la zona » ocuparan estados vacios en la banda de
conduccién de la zona p, como portadores minoritarios, logrando una concentraciéon de portado-
res minoritarios mayor que en condiciones de equilibrio térmico. Lo mismo ocurre para los huecos
en la banda de valencia. En general, se ha podido determinar que los semiconductores con “gap
directo” son los que generan transiciones radiativas mas probables y mas utiles para ser usados
en la optoelectrénica. Los semiconductores que mejor se adaptan a esta circunstancia son los
que pertenecen a la familia de los compuestos 1lI-V, llamados asi porque son compuestos forma-
dos par elementos de la columna Ill y V de la tabla periédica. EIl mas comiunmente mencionado
es el GaAs y compuestos terciarios con estos elementos, por ejemplo el Al,Ga;yAs, etc. estos

compuestos presentan anchos diferentes de la banda prohibida con respecto al GaAs.

'a?,? 77 i‘/i" 7777

/
Zowa 34. {mversiown

de pobbduﬁ (o)

Figura IX-27. (a) union pn altamente dopada con potencial en directa aplicado,
(b) unién en condiciones de inversién de poblacion y emision.

Se puede hacer una breve descripcion del laser GaAs/ AlyGa;.yAs. Una capa muy delgada de
GaAs se encuentra entre dos capas de Al,Ga;.,As altamente dopadas, una sera p y la otra sera n.
Como se puede ver, bajo estas condiciones se tienen dos uniones de materiales diferentes, Al,.
Gai.yAs(p)/GaAs y GaAs/AlyGai.yAs(n), se han conformado dos heterouniones. El funcionamiento
del diodo esta basado en este tipo de estructuras. Estas dos heteroestructuras, generadas por las
uniones de los materiales p/GaAs/n, forman dos pozos de potencial, de alturas AE.y AE,, para los

electrones y para los huecos, respectivamente. Como se puede ver en la Figura 1X-28.
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Figura IX-28. Esquema del diagrama de bandas del diodo laser.

Estos pozos que se forman, sirven para el confinamiento de los portadores. El valor del an-
cho de la banda prohibida del compuesto Al,Ga;yAs (sea n 0 p) depende de la fraccion molar
“y” la cual también determina la diferencia entre los anchos de bandas prohibidas del GaAs y de
sus vecinos. El diodo esta fuertemente polarizado en directa, esto hace que gran cantidad de
electrones y huecos (alta inyeccion) “caigan” en los pozos correspondientes, provocando la
inversion de poblacion. La zona del GaAs, que es la capa interna entre materiales dopados, es
donde tiene lugar la recombinacion y la emision estimulada, esta region es llamada “region
activa”, cuyo esquema puede verse en la Figura 1X-29.

Para tener un buen rendimiento del efecto (alta ganancia), la luz generada por las transicio-
nes de la banda de conduccion a la de valencia, debe estar lo mas confinada posible a la re-
gién activa, evitando que la radiacion se disperse hacia el exterior de esta region, perdiéndose
fotones y no aportando a la emision estimulada. Para lograr esto, los compuestos que limitan a
la region activa, deben tener un alto indice de refraccion, tal que estos se comporten como una
guia de ondas. Para incrementar el indice de refraccion se debe disminuir el ancho de la ban-
da prohibida, esto hace que se deba tomar una solucion de compromiso, pues el decremento
de la banda prohibida incrementa el indice de refraccion, efecto buscado, pero reduce la dife-
rencia de energia entre la regidén activa y los laterales reduciendo la altura del pozo. El esque-
ma del diodo laser se muestra en la Figura IX-29(a), en la Figura 1X-29(b) se muestra esquema-

ticamente un corte transversal del diodo.
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Figura 1X-29(a). Esquema de la transicion de por medio de la emisiéon espontanea,
(b) esquema transversal del diodo laser.
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Se ha mencionado que tanto electrones como huecos se acumularan en el pozo de poten-
cial formado en la zona central, un ancho tipico de esos pozos es del orden de 100A.

Los diodos que involucran pozos de potencial, movimiento de ambos tipos de portadores,
indices de refraccion, etc., presentan complicaciones tedricas para su descripcion. Hay teorias
que abarcan solamente una parte de los efectos, no la totalidad. Necesariamente, el problema
debe ser atacado numéricamente, el calculo computacional hace un gran aporte a la solucién
del problema, describiendo fisicamente al diodo como un todo, con ecuaciones que permiten

optimizar la ingenieria del sistema.
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Epilogo

Se ha llegado al final del libro, en el he invertido mucho tiempo de trabajo. Ha sido una
tarea gratificante, porque ademas de aprender muchas cosas nuevas, he podido completar
temas para redondear ideas. Todas ellas las he tratado de transmitir en el texto, espero
haberlo logrado.

La idea que se menciond en el prologo sobre la realizacion de este libro, tratar de hacer al-
go ameno, conceptual y que muestre la importancia de la Fisica en la Ingenieria, siempre estu-
vo presente, esto también espero haberlo logrado.

La importancia que tiene la Fisica en la Ingenieria no es un hecho menor, ni tampoco la uti-
lizacién que la Ingenieria hace de la Fisica. Sin lugar a dudas, el progreso y el bienestar de la
humanidad necesitan que ambos universos se unan, un ejemplo bien claro de esto es el desa-
rrollo del transistor, los tres premios Nobel fueron: John Bardeen, Ingeniero Eléctrico y Fisico,
ganador de dos premios Nobel, Walter Brattain, Fisico y William Shockley, Fisico. El trabajo de
los tres, junto con la Fisica y la Ingenieria, dieron lugar a un dispositivo que ha cambiado la vida
de las personas por décadas. El impacto generado por este desarrollo ha sido tremendo, en
todos los 6rdenes de la vida.

Espero haber logrado el objetivo que me he propuesto para el desarrollo del libro, esto es,
que quede clara la idea sobre la importancia de conocer los fundamentos de la ciencia, en este
caso la fisica, que nos explica el comportamiento de los materiales, los semiconductores, por
ejemplo, para poder generar un dispositivo y que nos brinde las propiedades que buscamos, o
entender cuales son los alcances del rendimiento de un dispositivo para obtener una correcta
aplicacion del mismo.

Mis respetos a los que hayan llegado hasta este punto.
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