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Resumen

El tunelamiento de una particula a través de una barrera de potencia juega
un papel importante en muchos dispositivos semiconductores, donde sus pequefias
dimensiones permiten la manifestacion de efectos de interferencia cuantica en las
excitaciones relevantes. En particular, en este trabagjo € objeto de estudio es €
tunelamiento de electrones a través de las denominadas estructuras de doble-barrera,
esto es, estructuras formadas por dos barreras en serie. En este trabgjo se anaizan
los efectos coherentes de la interaccion electréon-fondn en el tunelamiento resonante en
estructuras de doble barrera, modelando el espacio de Fock de electrones y fonones
en formasimple, desarrolldndose el concepto de resonancia en el espacio de Fock. Se
analiza la optimizacion de la geometria para lograr una emision de fonones maxima
como se requiere en un dispositivo SASER (generador de ultrasonidos). Se estudia
también el papel de los estados electrénicos excitados en la doble barrera en el

tunelamiento resonante.
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Capitulo 1

| ntroduccion

El tunelamiento (tunneling) de una particula a través de una barrera de potencia es
uno de los fendmenos mas estudiados en mecanica cuantica. El tunelamiento juega
un papel importante en muchos dispositivos semiconductores donde sus pequefias
dimensiones permiten la manifestacion de efectos de interferencia cuantica en las
excitacionesrelevantes[1] . En particular, en este trabajo nuestro objeto de estudio serd
el tunelamiento de electrones a través de las denominadas estructuras de doble-barrera,
esto es, estructuras formadas por dos barreras en serie.

El tuneleo resonante en heteroestructuras de doble barrera ha sido objeto de
muchos estudios desde el trabajo original de Chang, Tsuy Esaki en 1974 [2] , quienes
construyeron un pozo cuantico. Este consistia de dos barreras de potencial en serie,
las barreras son formadas por finas capas (~ 50 A) de un material con una brecha
energética (gap) ancha como AsGaAl vy las regiones restantes estaban compuestas por
un material con un gap mas pequefio como AsGay cuya bandade conduccion contiene
portadores provistos por impurezas donoras. Estas heteroestructuras resultan muy
atractivasdebido asusdiversas aplicacionestecnol 6gicas[3] como por ejemplo diodos,
lasers, detectores y generadores de alta frecuencia entre otros.

Lascurvasdecorriente-voltagj e paraunaestructurade doble barrera (caracteristica
I — V) pueden entenderse fécilmente si notamos que laregion entre las barreras actlia
como una ‘caja cuantica que confina los electrones. Supongamos que la cgja es 1o
suficientemente pequefia de manera que tenemos sélo unos pocos niveles de energia £

en el rango de energias de interés, véase lafigural. Un voltaje aplicado, disminuye la
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energia de los estados resonantes con respecto a la energia de |os electrones incidentes
desde la izquierda (emisor). Cuando €l voltgje aplicado es tal que alguno de los
niveles de la caja cae dentro del rango de energia de los electrones incidentes, los
electrones en el emisor pueden tunelear hacia el pozo y permanecer alli hasta que
sean liberados y tuneleen a través de la segunda barrera hacia € colector. Es de
esperar que la corriente crezca fuertemente para este voltaje. Este fendmeno se conoce
como tunelamiento resonante (resonant tunneling). Una vez que la energia del nivel
resonante cae por debajo de la banda de conduccién en el emisor la corriente caeréa
abruptamente, ver la figura | . Debido a que las energias involucradas son mayores
que latérmica (eV, (F, — 1) > kgT') € dispositivo funciona aln a temperatura
ambiente. En lafigurall se muestra una curva de corriente-voltaje para un dispositivo
de doble barrera atemperatura ambiente. Posteriormente, en cuidadosas medicionesde
bajas temperaturas, se observaron débiles picos adicionalesa pico resonante central en
la curva corriente-voltaje (ver figuralll). Estos picos satélites son interpretados como
provenientes del tunelamiento resonante asistido por fonones [4] . Para estos voltajes,
los electrones pueden entregar su exceso de energia cinética a modos vibracionales
locales de la red cristalina pudiendo acceder a estado confinado antes de escapar al
colector. A partir de estos trabgjos se hizo evidente la importancia de la interaccion
electréon-fondn en las propiedades de |as estructuras nanomeétricas.

La interaccion electron-fonén es un tema importante de la teoria de muchos
cuerpos. La interaccion electron-fondn origina la superconductividad en muchos
metales e influencia las propiedades de transporte de cualquier metal. En
semiconductores puros 'y en cristales iénicos esta interaccion usuamente domina las
propiedades de transporte. La formulacion moderna del problema se debe a Frohlich
(1950), y su estudio es una parte importante de la teoria de muchos cuerpos. En lo que

sigue se sefida brevemente lanaturalezade lainteraccion el ectron fondn en compuestos



polares como losde los grupos [11-V, del cua el AsGa es un arquetipo.

El acoplamiento polar entre electrones y fonones puede ser muy grande en estos
compuestos donde se aternan &omos positivamente y negativamente cargados. Un
fondn dptico hace que los iones contiguos en e cristal vibren fuera de fase. Los
iones positivos y negativos oscilan en direcciones opuestas generandose un campo de
polarizaciéon que dispersa a los electrones. Este acoplamiento polar es solo con los
fonones longitudinales épticos (1.O) y no con los transversales opticos (7°0), dado
gue solo los fonones LO generan campos intensos. La palabra polaron se utiliza
para describir |as excitaciones elementales que resultan cuando un Unico electron esta
acoplado alosfonones.L ainteraccion el ectrén-fonon en estos compuestos estéddescripta
por el Hamiltoniano de Frohlich [5] [6] y esproporcional aladensidad de probabilidad
electronica y a la amplitud vibraciona de lared. Una deduccion de la interaccién
electron-fonon en e pozo de una doble-barrera fue presentada en la Ref. [7] . En
ese trabaj o se consideran | os efectos del confinamiento de los fonones ZO en el pozo.

Laposibilidad de generar fonones coherentes en un dispositivo semiconductor de
doble barrera, en lo que seriaun SASER (el origen de la palabra viene de una analogia
con LA SER, reemplazando laL deluz por laSde sonido), fue propuestapor primeravez
algunosafiosatras[8] . Undispositivo semiconductor del tipo SASER[9] transformala
energiapotencia eléctricaen un Unico modo vibracional delared. Esto esfacilitado por
el confinamiento el ectronico tipo pozo en una estructura de doble barrera. Laemision
de fonones aparece cuando laenergia del estado resonante esta por debgjo delaenergia
delos electronesincidentesen fuwy, i.€., laenergiade losfonones|ongitudinal es pticos
(LO), que son los que se acoplan més fuertemente con los electrones en el pozo en el
material que compone el pozo. Como sucede en dispositivos laser esto es fortalecido
s laenergia del primer estado excitado en el pozo supera ala del estado fundamental

en exactamente hwg y se vuelve superpoblado. Esto selograria con un muy cuidadoso



disefio de la estructura. Un detalle importante es que los fonones IO se encuentran
confinadosen el pozo deladoblebarrera. De acuerdo con el andlisisdelaRef. [10] los
fonones LO emitidos poseen un tiempo de vida corto decayendo en un par de fonones
LO y T'A (transversal es acUsticos). Estos Ultimos, losfononesT" A, tienen un tiempo de
vidamuy largo y forman un haz coherente potencia mente Util en diversas aplicaciones.
Un SASER de este tipo funcionaria emitiendo estos fonones transversales acusticos
(TA) de altafrecuencia (THz).

En este trabajo queremos explorar un dispositivo SASER alternativo, en € cual
el estado fundamental del pozo actta como un estado intermedio en el decaimiento de
los estados del emisor enlosdel colector mas un fondn. Esto representaunaresonancia
en el espacio de Fock de electrones y fonones y se observa como un pico satélite en la
corriente [4] . Paraéllo, laenergia del estado polarénico excitado (electrén +1 fondn)
debe encontrarse en €l rango de energia de los el ectronesincidentes. Esta condicion de
resonancia puede sintonizarse simplemente mediante laeleccion del potencial externo.

En € capitulo segundo se modela en forma simple el espacio de Fock para €l
tunelamiento resonante a través de un dispositivo de doble barrera incluyendo los
efectos coherentes de la interacccion electron-fonon. En el capitulo tercero se andiza
un modelo més complejo donde se incluyen los parametros geométricos del sistema.
Se discute también la optimizacion de la emision de los fonones primarios, LO, para
diferentes configuraciones geométricas del sistema lo cual seria de utilidad en un
dispositivo SASER. En €l capitulo cuarto se discute el rol de los estados electronicos
excitados en el tunelamiento resonante. En el apéndice se incluyen los programas de

célculo numérico utilizados en € trabajo.



Figural. Eni) se muestran las caracteristicas corriente-voltaje y la conductancia
para un dispositivo de doble barrera como el descripto en el texto. Enii) se muestran
diagramas de energia para diferentes voltajes aplicados a la doble barrera. El pico que
se observapara un voltaje de aproximadamente 0,8 V en lafigurai) se corresponde con
el esquemab) en ii). Estas figuras fueron tomadas de L. Esaki, Rev. Mod. Phys. 46
(2), 237 (1974).

Figura Il. Caracteristica corriente-voltaje para un dispositivo de doble barrera
medida a temperatura ambiente; tomada de E.Brown, C. Parker, T. Sollner, C. Huang,
and C. Stutz, Proceedings of the OSA Topical Meeting on Picosecond Electronics and
Optoelectronics (1989).

Figuralll.Curvadecorriente-voltajey derivadadelacorrienterespecto del voltge
para un dispositivo de doble barreraa 4.2 K. Laregion que corresponde al pico satélite
Se muestra también ampliada en un factor cinco. Lalinea punteadaindica la corriente
defondo en el pico satélite. Estafigurafue tomadade V. J. Goldman, D. C. Tsui, and J.
E. Cunningham, Phys. Rev. B 36, 7635 (1987).
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Capitulo 2
Un Modelo Simple

En este capitulo, se busca modelar la conductancia el éctrica por tunelamiento a través
de unadoble barreraincluyendo | os efectos coherentes de lainteraccion electrén-fonon
de la forma mas sencilla posible. Esto permitird comprender algunos aspectos del
problema en términos simples.

La funcion de Green es una herramienta muy poderosa que nos da la respuesta
en cualquier punto del espacio debido a una excitacion en cualquier otro. Debido a
gue €& concepto de funcidn de Green esta relacionado con las posibles funciones de
onda en condiciones de contorno que representan inyeccion de particulas, y por o tanto
se conectan formalmente con la teoria de scattering (véase por gjemplo la Ref.[11] ),
el conocimiento de aguella nos permitird obtener las probabilidades de transmision
através del sistema. A continuacién se hara una breve introduccién a concepto de

funciones de Green.

2.1 Funcionesde Green

El concepto de funcion de Green aparece en muchos contextos fisicos diferentes
incluyendo electrostética, electromagnetismo y teoria de circuitos. Para nuestro
problema, dada |a ecuacién de Schrédinger en forma matricial,

(sI-H)u =0,
S introducimos en & segundo miembro un conjunto de inhomogeneidades, que

representan inyeccion de probabilidad en los estados base escogidos para escribir la
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matriz del Hamiltoniano, y colectamos |os vectores solucién .~ adecuadamente en una
matriz, obtenemos la funcion de Green para € sistema. Formamente, definimos la

funcion de Green retardada,

G(e) = lim, o+ ((s +in)I —H) ", @A)
Cada elemento de esta matriz puede expresarse como:
R _ | ui (@)u;(a)
GE =1im, o+ za: - 7

donde w;(c) es la componente i-ésima del autovector w (o) de la matriz del
Hamiltoniano (H), ¥, es €l autovalor correspondiente al autovector 7(04).

De manera and oga se define lafuncion de Green avanzada,

GA(e) = lim, o+ ((s —in)I — H) . ©)
Sus elementos pueden escribirse como:
A i ui (a)u;(a)
G =1im, o+ za: FEr— 4)

La eleccion de una funcién de Green u otra implica la eleccion de condiciones de
contorno definidas sobre las autofunciones[12] . El signo de laparteimaginarian et
relacionado con el signo del tiempo que queremos observar. En particular estaremos
interesados en la funcion de Green retardada que en adel ante |lamaremos simplemente
funcion de Green. Los autovalores de H corresponden a los polos en el ge real de
G%(¢) [13] . Otracantidad de interés es la densidad local de estados en un sitio i del
sistema que denotaremos con N; (). Escribiendo la funcion de Green en una base de
estados|ocalizados en los diferentes sitios del sistema, la densidad local de estados esta

dada por:

i) o
(e +in) = Bo]” + 1>
Ladensidad de estados a la energias, N(=), puede obtenerse sumando las densidades

—1 1.
Nz<5> = 7Im(Gi) = ;llmn*)()“r
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locales de estados en |os diferentes sitios, esto es:
1 ry_ —L R
N(z) = — Z:Im«;i,i) = —Tr[Im(G")). (6)

N(e) de dadel nimero deestadosen el intervalo[=, = +de]. Enél caso en queel sistema
esfinito, la densidad de estados es una suma de funciones delta.

Teniendo una representacion matricial para e Hamiltoniano parece sencillo
calcular lamatriz ((= +in)I—H) einvertirla. Sin embargo, estamatriz esen general de
dimensiéninfinita. Enparticular, esteel caso paralossistemastratados que son sistemas
abiertos con cables que se prolongan hastael infinito. En consecuenciaseriade utilidad
poder truncar lamatriz H incorporando €l efecto de |os cables adecuadamente.

A tal fin, dividamos e espacio de Hilbert en dos subespacios H, y Hp que
contienen a los estados del subsistema finito en los que estamos interesados y su
complemento ortogonal. Luego, la matriz del Hamiltoniano total puede particionarse

delasiguiente forma:

EA,A IP{IA,B 1 @
B,A B,B

donde H 4_4 contiene los elementos de matriz de H calculadosenlabasede H 4, Hg 5

H=

esta calculado en labase de Hp y Ha 5 Yy Hp 4 corresponden a los términos que
mezclan estados en ambos subespacios.
La ecuacion de Schrédinger independiente del tiempo puede escribirse como:
Hy, Hap wa\ - U 4 @®
Hpa Hpp |\ W5 ) ~\ Us
donde los vectores u 4 y u i representan las amplitudes en cada subespacio. Dado
gue s6lo estamos interesados en el subsistema A, eliminamos de la ecuacién anterior

las amplitudes " obteniendo,
_,

[HA’A ‘I‘ HA,B (5]: — HB’B)ilHB’A} 714 = E£U A .

En consecuencia, podemos definir un Hamiltoniano efectivo HS{ 4 que tenga en cuenta
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exactamente |os efectos de B sobre A sumando aH 4 4 una auto-energia X 4 4 (=),

Saale) = HA,BGg,)BHB,A, )

HY , =Hya+Za4(e), (10)
donde GQB denota lafuncion de Green parael sistemaB aislado, esto es,

G, = (e1-Hpp) .
Este es un paso importante porque posibilita reemplazar un sistema abierto infinito por
uno finito. Pero, dado que los cables son infinitos, la matriz ainvertir, (<1 — Hpg g),
también lo es por lo que parece que no hemos ganado demasiado. Sin embargo, la
funcion de Green para el sistema B aislado usuamente puede determinarse en forma

analitica. Veamos algunos ejemplos concretos que nos seran de utilidad mas adelante.

Ejemplo 1: Sistema de dos niveles

Figura2.1. a) Esquema representativo del sistemade dos sitios del gemplo 1.

Consideremos un sistemacon dos sitios ¢ y b como se muestraen lafigura2.1.a),
con el siguiente Hamiltoniano:

vV B
Pensemos a sitio @ como € sistema A y a sitio b como el sistema B. La funcion de

H:lEa Vl‘

Green parad sitio b aidlado es simplemente Gl()ob) = (¢ — E,) . Luego, de acuerdo con
la expresion (9), laauto-energia X, , para € sitio a esta dada por:

Yaale) = V(e — E) V. (11)
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Lafuncion de Green para €l sitio a del sistema, G, , €S

Gaals) =[e — (Ba + Zaale)] . (12)

Esta expresion puede escribirse como un desarrollo en serie como sigue:

Gaa(s) =

|
e —valy

1
GO (e
e A RE OIS

GO+ VEOVGEO(e) +
HVEOVEO() x VEOVEO(e) + )

GOe) + GOWVEOVEO () +
+GOEVERVEO(E) x GOEVERVEO(E) + ..

donde fo& representa la funcion de Green para €l sitio a aislado. Esta serie puede

representarse mediante & diagramade Feynman delaFigura 1.1.b) dondelasfunciones

de Green no perturbadas (sin considerar el término de interaccion V') se representan

con unalinea smple con los indices de matriz correspondientes. La funcién de Green

completa se representa con una linea doble y las interacciones correspondientes a la

perturbacion con lineas punteadas.
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Figura 1.1.b) Diagrama de Feynman para el desarrollo en serie delafuncion de Green G, (<) parael
sistemacon sitiosay b.

Ejemplo 2: Cadena ordenada semi-infinita

E, E, K

O=0=O-

\Y \Y

1 2
Figura 1.1.c) Cadena tight-binding ordenada semi-infinita

Consideremos ahora una cadena semi-infinita como la de la figura 1.1.c) con
energias diagonales £, y amplitudes de transicion entre primeros vecinos V. El
Hamiltoniano para este sistemaes.

Deseamos calcular |a auto-energia X, ; para €l primer sitio de |la cadena debida a la
presencia de los sitios restantes. Para ello, pensemos que tenemos origina mente solo

tres sitios en la cadena. Como vimos en & gjemplo anterior, podemos renormalizar al
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segundo sitio por la presencia del tercero corrigiendo su energia. Asi, obtenemos un
sistema efectivo de dos sitios con energias Ey Y Eo + V(s — Eop) 'V y un pardmetro
desdto V. Laauto-energiaparael primer sitio debidaala presenciadelos otros dos es,

de acuerdo con (11):
V2
V2
£ — EO —
. . . . . 5 _.EO. -7 .
S continuamos extendiendo el sistema se obtiene la siguiente fraccion continua parala

21’1 (5) =

auto-energia correspondiente al sitio 1 delafigural.1.c),

V2
21’1<€):
V2
€—E0— 5
N
0 €—E0—...
Identificando el término entre paréntesis como ¥, 1 () = (<) se obtiene:
V2
Ye)= ———— 13
() P (13)
L as soluciones complejas de esta ecuacion con 3 = A — iI" son:
—E — o\’ .
A= = 5 °+\/<8 5 °> - V2 Se—Fy<—-2|V|, (14a)
— F .
A = = > 0 S |e — Ey| < 2|V, (14b)
—E — Eo\? .
A = 520—\/<52°> — V2 sie—Ey> 2|V, (140)
r =0 Sie—FEy<—=2|V], (15a)
A
r = \/V2—<€ 5 °> S | — Fo| < 2|V], (15b)
r =0 Sie—FEy>2|V]|. (150)

La parte real de la auto-energia A representa un corrimiento en la energia debido a
la interaccion del electrén en el sitio 1 con la cadena tight-binding semi-infinita a su

derecha. Por otro lado, tenemos una parte imaginarial’ no nula sdlo cuando la energia
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¢ esta dentro de la banda de energias permitidas de |a cadena tight-binding (Ec.(15b)).
Esto indica el hecho de que un electrén en e sitio 1 escapard eventua mente através del
cable (donde por cable entenderemos la cadena tight-binding semi-infinita acoplada a
sitio 1). Lacantidad 27:/T" puede interpretarse como el ‘tiempo de vida o €l tiempo
medio que un electron permanece en el sitio 1 antes de escapar a través del cable.
Recordemos que larel acidn de dispersion para una cadenactight-binding esta dada por:
E = Ey — 2|V|cos(ka) (16)

donde k es €l vector de onda, con lo cual la banda de energias permitidas se encuentra
entre g — 2|V|y Eo + 2|V|. Luego, podemos ver que, para | — Eo| < 2|V, I'(g)
puede escribirse como 4- (+22) que esencialmente es una constante por unavelocidad.

Lafuncion de Green (31 1 (=) puede obtenerse en términos de laauto-energia (<)
Como:

Gri(e) = [ = (Bo +3()] "

Esta expresién nos serd Util en el gjemplo que sigue.

Ejemplo 3: Estado resonante superficial

A B

0 1 2

Figura 1.1d) Cadena semi-infinita acopladaa un sitio con energia F, .

Como ultimo ejemplo analicemos el sistemade lafigura1.1.d) consistente en un
sitio con energia F, acoplado mediante un parametro de salto V; aunacadenaordenada
semi-infinita como la del ejemplo anterior. Supongamos que €l sitio 0 con energia £,

es la parte del sistema en que estamos interesados. Luego, siguiendo la notacion de la
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ecuacion (7) tenemos:

E, Vg O
H— Haoa Hap | _ Ve Lo V
Hp s Hpp 0 V. Eo

Laauto-energiaparael sitio 0 debido ala presenciade la cadena ordenada semi-infinita
es, de acuerdo con la ecuacion (9):

So0(e) = VaGVa,
donde Ggof es la funcion de Green para € sitio 1 de la cadena ordenada aidada que
calculamos en el ggemplo anterior. Luego,

E0,0(5) = Vg Vk,
V2

V2
£ — E() — ...

_ <§> ) a7)

donde se denota con ¥ la auto-energia para el sitio 1 de la cadena ordenada aidlada.

€—E0—

€—E0—

Esta auto-energia puede escribirse como 2 = A — iI', con A y I" dados por las
ecuaciones (14) y (15). Parael caso en que €l sitio 0 se encuentra débilmente acoplado
a la cadena ordenada, esto es, |Viz| < |V, se tiene un estado resonante para una
energias, ~ E,+Re(Xoo(FE,)) cuando ¢, se encuentra dentro de labanda de energias
permitidas de la cadena tight-binding ordenada (|=, — Fo| < 2|V|). Este estado
resonante se manifiesta como una Lorentziana en la densidad local de estados en el
sitio O paracs préximaac,:

No(g) =~ l <%> L(=)
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2.2 Un Modeo parae Tunelamiento Resonante

A modo de introduccion consideremos e caso més sencillo en e cua no
tenemos interaccion electrén fondn en la doble barrera.  Consideremos un sistema
unidimensional y supongamos que tenemos un Unico estado resonante en € pozo. El
sistema puede en este caso modelarse mediante un sitio central débilmente acoplado a
los cables como se muestra en lafigura2.2. El modelo propuesto puede describirse en

términos de un Hamiltoniano “ tight-binding” de laforma:
H. = Zsjc;“cj - Z Vir(cfex +cicy), (18)
j sk

donde cj+ y ¢; son los operadores de creacion y aniquilacion de electrones en €l sitio
j, £; laenergia potencial en €l sitio j y los V; , son las ampllitudes de transicién entre

primeros vecinos.

Figura 2.2. Representacion esquemética del modelo introducido.

Para simular las barreras se considera un sitio central débilmente acoplado a los

cablesizquierdoy derecho (V; << V, Vz << V).

Vie = W=V, (19D)
Vie = V1=V (190)

A los efectos de modelar €l voltaje aplicado se toman los siguientes valores para las

energias:

20



0, j <0
g = (Eo—2 |V])—eV/2, j=0 (20)
—eV, 7>0

donde eV esladiferenciade potencial aplicadaentre lasbarrerasy £, denotalaenergia
del estado fundamental del pozo respecto del fondo de la banda cuando eV es cero. De
estamanera, la caida de potencia esta limitada alaregion de tunelamiento.

Para calcular la transmitancia a través del sistema se utiliza € formalismo de
funciones de Green. En general, para un electron con energia <, la transmitancia de
izquierda (L) aderecha(R) entreun sitio 7 y un Sitio j del sistema esta relacionada con
las funciones de Green de la siguiente forma[14] [15] :

Tre 1(=) = 2T () |GT(e)|* 2Tk (e),

donde G(<) es lafuncion de Green entre el sitio i y € sitio j, 2I', (<) representa
una tasa (rate) de ingreso del electron d sitio ¢ y 2I'g(c) una tasa de egreso del
sitio j. Meamos cdmo se calcula la transmitancia para €l caso particular de nuestro
modelo. A tal fin, eliminemos primero e cable izquierdo procediendo como en €l
gjemplo de la seccion anterior. De esta manera, la presenciadel cable izquierdo puede
considerarse exactamente sumando a sitio central una auto-energia ;. Dado que
estamos interesados en energias dentro de la banda de energias permitidas para los
electrones incidentes, ¥:;, esta dada por (ver Ec.(17)):

Yr(e) = Ap(e) —il'r(e), (21)

s - (1) (22)

y(e) — <%>2\/v2—<5_72’v’>2, (220)
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y donde, por conveniencia, la energia = se hareferido a fondo de labanda en el cable
izquierdo (—2 |V|). Deigua formapodemoseliminar el cablederecho. Laauto-energia

Y1z corespondiente es.

Yr(e) = Ag(e) — ilr(s), (23
con
Ap(e) = <§>2 <<8 —2- <_ev)> , (24

Tr(s) = <§>2\/v2—<<5—2’V’2)_<_ev)>2. (24b)

En consecuencia se obtiene un sistema efectivo de un Unico sitio con energia:
Eo = o — eV/2 4 Sg(e) + £i(e). (25)
Para un electron propagéndose deizquierda (L) aderecha (R), latransmitanciaa
través del sitio central estarelacionadacon lasfunciones de Green delasiguienteforma
[14] [15]:
Tre 1(2) = 2T (=) |GEy ()| 2T n(e), (26)
donde G (=) denota la funcion de Green retardada para el sitio cero (sitio central) que

es smplemente (= — EO)*l. Luego, obtenemos:
4PL<€)PR<€)
Tr = . 2
) S G e A G + AP F T+ TP
Este resultado puede obtenerse también proponiendo ondas planas para la funcion de

onda a cada lado del sitio central e imponiendo condiciones de contorno adecuadas,
véase por giemplo la seccion 13.6 de la referencia [16] . En este caso, € coeficiente
de transmision puede calcularse como € modulo cuadrado del cociente entre las
amplitudes de laonda transmitiday laincidente.
Tenemos un pico en la transmitancia para una energia =, que, para Fy < |V|y
eV < |V, est& dada aproximadamente por:
it Vg?

€TQEO—GV/2—V —V .
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El valor de pico paralatransmitancia es:
AT ()T r(s,)

Tre1.(e,) = .
we o) = TG + Tule P
Notemos quelatransmitanciapuede alcanzar €l valor 1 cuando se satisface lacondicién:

PL<57’) == PR<57’)- (28)

Esto se muestra en la figura 2.3 donde, para un voltgje fijo y un pardmetro de salto

V;, dado, se grafica la transmitancia para diferentes valores de V. Puede verse que
cuando V5 se elige de manera que la ecuacion (28) se satisface (curva a trazos), la
transmitancia alcanza e valor uno. Vemos que, para alguna energia'y configuracion
del sistema, podemos lograr una condicion de resonancia con una transmitancia del
100%. Este fendbmeno de tunelamiento resonante surge de la naturaleza ondulatoria de
loselectrones. Laaltatransmitanciaesdebidaaque, paraciertaslongitudesdeonda, las
ondas reflgjadas en € interior interfieren destructivamente con las ondas incidentes de
maneraque solo quedalaondatransmitida. Cabe notar que siempre hemos supuesto que
la coherencia de fase se mantiene durante el proceso de scattering, lo cual es esencial

para gque ocurran estos efectos de interferencia.

2.3 Un modédo simple para e Tunelamiento Resonante incluyendo

lainteraccion eectr don-fonon

A los efectos de lograr una comprension de los aspectos esenciaes de la interaccion
electron-fondn en una estructura de doble barrera, consideremos un modelo
unidimensional simple para € sistema. Supongamos que tenemos un Unico estado
resonante en el pozo, que se modelamediante un sitio central acoplado débilmentealos
cables. El Hamiltoniano utilizado puede escribirse como la suma de una contribucién

electrénica, otra debida alos fononesy un término de interaccion electron-fonén.

H=Hc+H;+Hc s (29)
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Figura 2.3. Transmitancia en funcion de la energia de los eectrones incidentes para Vy, = 400
meV y diferentes valores de Vg, € voltaje es ev=50meV. L 0s restantes parametros toman |os valores:

V = -7,150 eV y Ey = 80 meV, los valores escogidos para estos parametros se explicardn en laseccion
siguiente.
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La parte el ectrdnica puede describirse en términos de un Hamiltoniano “ tight-binding”
como €l de la ecuacion (18):

He = Zsjc] c;j— Z Vir(e)en + ¢l ey), (30)

dondecs; y V;; tienenla mlsmaforma que en la seccion anterior.
Para la contribucion correspondiente a los fonones se considera un Gnico modo
con frecuencia wy. La interaccidon electrén-fonon esta limitada a la region de
tunelamiento y el acople del electrén en € sitio cero con e modo de fonones se denota

con V. En estas condiciones tenemos:
H; = hwo(b'b), (31)

H. ;= Vyeqco(d +0). (32
dondeb* y b son los operadores de creaciony destruccion defononesen el pozo. ParaV,
y huwwo nulos reobtenemos el Hamiltoniano utilizado en el modelo de la seccidn anterior.

En consecuencia, €l problema de scattering en una dimension espacial con
electrones y fonones puede verse como un problema equivalente 2-dimensional de 1
cuerpo donde el nimero de fonones . esla segundadimensién [17] . Esto seilustraen
lafigura 2.4 donde nuestro model o se representa como un model o tight-binding en dos
dimensiones.

Restrinjamos el problema de muchos cuerpos al caso en que tenemos sdlo 0 6 1
fonones. En € limite de bajas temperaturas, kg 1" — 0, antes del proceso de scattering

no se tienen fonones en el sitio 0.
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0 # fonones

Figura2.4. Cada punto representaun estado base | j, n) en el espacio de Fock. Lafilainferior representa
estados localizados en los diferentes sitios. Las filas superiores representan |os mismos sitiosconn = 1
yn = 2 fonones en €l sitio 0. Las lineas representan € ementos no diagonales en e Hamiltoniano, las
horizontal es son lasamplitudes de salto v; 1, y | as vertical es corresponden alainteracci 6n electron-fonén.

2.3.1 Célculodelas Transmitanciasy la Corriente con emision defononesen un
espacio truncado

A los efectos de calcular las transmitancias entre |os diferentes canales (0 y 1 fonones)
se utiliza el formalismo de funciones de Green. Primeramente se eliminan los cables
izquierdo y derecho para cada uno de los canales. Nuevamente, como en la seccion
anterior, cada cable eliminado introduce una auto-energia compleja en € sitio central
correspondiente. Como resultado se obtiene un sistema efectivo de dos sitios. Las

energias para estos sitios, referidas al fondo de la banda de |os electrones incidentes,

estan dadas por:
EY = By —ev/2 + 50(e) + 50 (e) (33)
y
ESD = By — eV/2 + hwo + S8 () + = (9) (34)

donde los supraindices indican el nimero de fonones en €l sitio correspondiente y las
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auto-energias que se incorporan a eliminar los cables estan dadas por:

57(e) = AP () —iTP(e),  j=0,1 (353
SP(e) = AD(e) — T (), (350)
con
e = () (). .
Vi

V
| Vi
rf() = v

(%)
AP(e) = < > <5_2’V’+ev_‘7hw°>, (36b)
(%) "

e —2|V] — jhwy (360)
2 )

. 2
90 — <§> \/V2_<g—2lvl ‘ZGV—JWO>‘ 350

Se denotacon ¢ laenergiadel electréonincidente (atravésdel canal sin fonones) respecto

del fondo de labanda de energias para el cableizquierdo. Refiriendo todas | as energias
al fondo de la banda de energias de los el ectrones incidentes, el Hamiltoniano efectivo
para el sistemaes:

EQ
H,. = o g 3
11 v, E(gl) (37)

Enlafigura2.5serepresentael sistemaefectivo resultante despuésde eliminar loscables
izquierdo y derecho.

Figura 2.5. Representacion esquemética para el Hamiltoniano efectivo.

Por simplicidad omitiremos en adelante el supraindice R en las funciones de
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Green retardadas (G*). Denotando con G((fg ) |afuncion de Green retardadaentre el sitio
espacia 0 con i fononesy el mismo sitio espacial con j fonones. En estas condiciones
|as funciones de Green retardadas, i’ con i, j = 0, 1 estén dadas por el elemento de
matriz i, j de:

G(s) = (eI—Hyp) ™

~ -1
I
-V g — Eél)
_ L =)V,
det(sI— Heyy) | V, c— EY
L c— BV,

(38)

(= EME- B -v2 |V e— B

Notemosques £ eslaenergiadel electron saiente, luegoa’l” = 0 K debe satisfacerse

e = &' +n(hwy), donde n es el nimero de fonones ala salida. Esta condicion expresa
la conservacion de la energia.

Para portadores propagandose de izquierda (I.) a derecha (R) las transmitancias
entre los diferentes canales (con 0 y 1 fondn), denotando con e primer supraindice el
nuimero de fonones alasaliday con € segundo el nimero incidente, estan relacionadas

con las funciones de Green de lasiguiente forma [14] [15] :
%) = M) |65 )| 20 e), @)
T, = 2rP () |68 e 2rPee) (0
Latransmitanciatotal paraelectronesincidentes desde el canal con 0 fononeseslasuma
de 7% y T4.°).

‘ 2

Resulta conveniente definir el pardmetro adimensional,

NAZAY
gue esunamedidadela“fuerza’ delainteraccion electron-fondn. Puede verse que para

e~ Re(ES) — hwog y & ~ Re(ES") + hwey setienen resonancias que se manifiestan
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como picos tanto en la transmitancia el&stica (sin emisién de fonones) como en la

transmitanciaineléstica (con laemision de un fondn). Estos picos pueden aproximarse

por:
1) paras = Re(E®) — hwog =~ Fo — eV/2 — (%2 + %2) ~ Fiweg,
7O ATPT (42)
e = Re(ESY — hwog)? + [T + T + (T + TH)g)2”
0 1
TS’O% _ 4P(L)Pg~z)9 . 42)
T e = Re(BY) — hwog)l? + [T + TR + (0 + 1) g2
- V2 V2
2) parac ~ Re(ES") + hwog ~ Eo + hwo — eV/2 — <%> 1 hwog,
70 _ ATTY (43)
T = Re(B) + hwog)2 + (0D + TR)g + T8 + 1812
O (1)
ATOTW
il = LA (#4)

e = (Re(E§") + hwog)]? + (T + TR)g + T + TR
donde se supone g < 1y se desprecian correcciones en las energias de resonancia de

orden hweg?, los diferentes T' son funciones de la energiac.

Notemos que de no tener interaccion con los fonones tendriamos una Unica
resonancia para s ~ Re(EéO)). Una caracteristica importante de estas resonancias es
gue los picos en las transmitancias tienen un ancho finito debido a la probabilidad no
nuladetunelear fueradel pozo. Esteancho estarelacionado con el tiempo devidamedio
del estado resonante. Si los diferentes I' son aproximadamente constantes en funcion
delaenergia s, se tienen formas L orentzianas para los picos en las transmitancias. En
lo que se conoce como aproximacion de banda ancha se supone que los distintosI" son
constantes en funcion de laenergia. Es importante notar que las expresiones obtenidas
para las transmitancias son exactas para el modelo considerado y no se harecurrido a
la aproximacion de banda ancha[18] .

A partir delasexpresiones (41) y (42) puede verse que paralaprimeraresonancia,
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los picos en las transmitancias el astica e inel astica tienen el mismo ancho A = Pg)) +
ng) + (F(Ll) + r;?) g. Este ancho tiene dos contribuciones. Por un lado latasa de escape
(por 1) desde el estado fundamental resonante en e pozo hacia los cables izquierdo y
derecho en el canal sin fonones (Fg)) + Pg)) y por otra parte la tasa de escape desde
el estado fundamental hacia el canal con un fonén. Esta Ultima contribucién es igual
alatasa de escape desde el estado excitado en el pozo (1 electrén +1 fondn) hacia los
cables (F(Ll) + Pg)) reducidaen un factor ¢ debido aque el electron debe pasar primero
al estado excitado emitiendo un fonén. Una interpretacién similar puede hacerse para
la segunda resonancia (43-44) teniendo en cuenta que el nivel resonante en este caso es
el excitado.

Hasta e momento hemos obtenido expresiones para las probabilidades de
transmision. Experimentalmente no se miden directamente estas cantidades sino
la dependencia de la corriente de tunelamiento con el voltge aplicado (llamadas
caracteristicas -V del dispositivo de tuneleo resonante). Sin embargo, la corriente
total I puede obtenerse sumando las probabilidades de tuneleo sobre las distribuciones
electrénicasen el emisor y end colector. Lacorrientetotal esunasumade unacorriente
eléstica I,; (sin emision de fonones durante el proceso de scattering) y de unaineastica
I, (conlaemision deunfondn). Concretamente, utilizando el formalismo de Landauer-
Buttiker setienen las siguientes expresiones para las componentes el astica e inelastica

delacorriente total [19] :

Lo o= (2¢/h) / T () — T fa(e)de (452)

I = (e/n) [T 12l0) = T fnle)lde ()
donde f7(=) y fr(e) son las funciones de Fermi para los cables izquierdo y derecho.

Para kgI' — 0y alto voltae podemos despreciar la corriente producida por los
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portadores que se mueven del cable derecho hacia el izquierdo obteniendo:

ep
I, = (2/h) / 70 de, (464)
0

EF
L = (2e/h) / T80 de, (46b)
0
donde = esla energiade Fermi de los electrones en los cables.
2.3.2 Resultados

A continuacién se muestran algunos resultados obtenidos para las transmitancias y
corrientes con e modelo anterior. Primero necesitamos estimar un valor para €
parametro de salto V. El mismo se elige de manera de reproducir la masa efectiva
experimental paralos electrones en AsGa (véase por giemplo Ref. [6] pag.89) como se
explicaacontinuacion. Teniendo en cuentaquelarelacion de dispersién paraelectrones
en una cadena tight-binding, con las energias referidas a fondo de la banda, est4 dada
por (ver laecuacion (16)):
E =2V (cos(ka) — 1)
donde eslaconstantederedy k esel vector de onda. Desarrollando en serie de Taylor

esta Ultima expresion setiene,

E = —(ka)?V.
Dado que en la base de la banda vale la aproximacion de banda parabdlica
21.2
m_ hk
2m*

donde m* es la masa efectiva del electréon para e pozo, que corresponde a valor

m* = 0.067 m. (m. eslamasadel electron), tenemos la siguiente expresion paraV,
h2
V= (47)

" 9mra?’
Usando € valor experimental para el parametro de red « = 2.825 A se obtiene para

V e valor —7,150 eV. La energia iwg se toma igua a 36 mel” como corresponde a
la situacion experimental para fonones LO en AsGa[4] , = se eligeigua a20 meV.

Valores tipicos para la intensidad de la interaccion electron-fondbn son 0,1 < g < 0,5

31



1.0 T T M T T
0.8 ., =
Y R Transmitancia para V g:O

2 064 i|—T,,, para V=20 meV

(S .

c

S : )

5 044 C -

c .

E .

[ : .
0.2 1 . JL ]
0.0 e .

0.00 0.10 0.15
E [eV]
Figura 2.6. Transmitancia total para V, = 20meV (linea lleng) y transmitancia sin interaccion

electron-fondn (curva punteada) en funcion de la energia del eectron incidente, paraVy, = Vg = 300
meV.

[20] . Laenergiadel estado resonante £, se tomaigual a80 mel” que corresponde a
un pozo de unas 20 constantes de red de longitud.

En la figura 2.6 se muestra una curva de transmitancia total (curva llena) en
funcién de la energia de los electrones incidentes, como referencia (curva punteada)
se muestra la transmitancia para €l caso en que no se tiene interaccion electréon-fonén
(V; = 0). En edta figura puede verse que la posicion del pico resonante principal
se ve desplazada con respecto al caso en que no se tiene interaccion electron-fonén
(V; = 0). Este corrimiento, como puede verse a partir de las ecuaciones (41-42), es
igual aV;? /hwo. También se observalaaparicion de un segundo pico (curvallena), més
débil, para una energia mayor que la del primero. La separacion entre ambos picos es
de aproximadamente hiwg + 2V, / hwy.

La figura 2.7 muestra nuevamente la curva de transmitancia total (curva llena)
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Figura 2.7. Transmitancia total y transmitancia dastica (sin emision de fonones) vs. energia de los
electrones incidentes paraV, =20meV y Vi, = Vp = 300meV.

a) b)

Figura 2.8. Las figuras @ y b) representan los procesos que originan € primero y segundo pico
respectivamente en la transmitancia eléstica. Los niveles en linea llena a cada lado de la doble barrera
corresponden a las energias polarénicas antes y después del proceso de scattering. En el pozo se
esquematiza € nivel fundamental y el excitado (1 eectrén + 1 fondn).
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en funcion de la energia de los electrones incidentes, también se muestra la curva
correspondiente a la transmitancia elastica (curva punteada). Vemos que ambos picos
tienen contribuciones el &sticas e inelasticas debido a la interaccidn electron-fonon. En
el primer pico estas curvas précticamente coinciden, siendo la transmitancia elastica
levemente menor que la transmitancia total. En cambio, e segundo pico en la
transmitancia total tiene una contribucién mayormente inelastica. El primer pico en
la transmitancia eléstica (sin emision de fonones durante el proceso de scattering)
corresponde a caso en que la energia del electron incidente, =, esigua ala energia
del estado polarénico fundamental en el pozo. El segundo pico se tiene cuando = es
igual ala energia del estado polarénico excitado en el pozo (electron + 1 fondn), sin
embargo no hay una emision neta de fonones. El proceso puede interpretarse pensando
gueun electron tuneleaatravésdel sistemade doblebarreraemitiendoy absorbiendo un
fondn en un proceso virtual. Estos procesos que dan lugar a primero'y segundo pico en

la transmitancia el astica se esquematizan en lasfiguras 2.8 8) y 2.8 b) respectivamente.

En la figura 29 se grafica la transmitancia inelastica.  El primer pico en esta
transmitancia se produce cuando = esigua alaenergia del primer estado resonante en
el pozo. El mismo puede entenderse pensando que el acople el ectron-fonén en el pozo
permite al electron tunelear emitiendo un fondn. El pico correspondiente ala segunda
resonancia se tiene cuando = esigua ala energia del estado polarénico excitado en el
pozo (electron + 1 fondn) y € electron tunelea haciala derecha emitiendo un fonén. En
ambos casos parte de la energia cinética del electron se transfiere a los fonones. Estos
procesos se representan en las figuras 2.10 a) y 2.10 b) respectivamente, los niveles en
linea |lena a ambos lados de la doble barrera corresponden a energias polarénicas (que
se conservan durante el proceso). Los niveles a la derecha de la doble barrera en linea

de trazos correponden ala energia electronicafinal.
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Figura 2.9. Transmitancia inelastica en funcion de la energia de los eectrones incidentes para
Vy =20meV y Vi, = Vi = 300meV. Notar el cambio de escalaen € ge vertical.
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Figura 2.10. Los esguemas mostrados en a) y b) representan 10s procesos que originan € primero y
segundo pico en la transmitancia ineldstica. Los niveles en linea llena a cada lado de la doble barrera
corresponden a las energias polarénicas antes y después del proceso de scattering. Las lineas detrazos a
la derecha de la doble barrera corresponden ala energia electronicafinal. En el pozo se esquematiza e
nivel fundamental y € excitado (1 eectrén + 1 fondn).
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Si aplicamos ahoraun voltgjeal sistema, el centro de labandadeloselectronesen
el cable derecho sereduce en eV y laenergiadel estado resonante en €l pozo se reduce
en eV/2. En consecuencia, variando el voltaje aplicado a sistema (para una energia de
Fermi dada) se observard un comportamiento resonante en las transmitancias cada vez
gue un estado resonante en el pozo posea una energia en el rango de energias de los
electrones incidentes, ver figura2.11. En presencia de un voltaje aplicado, la condicién
paralaexistenciadelas resonanciasen latransmitanciainelasticaes: =+ eV — hwqy > 0,

donde = eslaenergiadel electron incidente.

1.0 T T T T T T T T
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— 0.2 L i
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Figura2.11. Transmitancia total en funcion del voltagie aplicado ala doble barreraparal, = 20 meV'y
Vi, = Vg = 300 meV.

A partir de las expresiones (45) puede obtenerse una curva caracteristica de
corriente vs. voltgje para € sistema. Estas curvas se muestran en las figuras 2.12 y
2.13.  El segundo pico que se observa en la corriente total a través del sistema (ver

Fig.2.12), se aprecia sdlo débilmente en la curva de corriente eléstica vs. voltaje (ver
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Figura2.12. Curvade corrientetotal vs. voltgeparag = 0, 1, fwg = 36meV, Ef = 20meV.
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Figura2.13. Corriente elésticavs. voltagjeparag = 0, 1, hwg = 36meV, Ef = 20meV.
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Fig.2.13). En consecuencia, vemos que este pico se debe principalmenteal tunelamiento
inel&stico através del sistema. Este pico fue observado experimentalmente por primera
vez por Goldman, Tsui y Cunningham [4] .

Un detalle a notar es que la separacién entre las energias resonantes no es hwyg
sino de aproximadamente hwo + 2V;? /hwo. Esto se debe a que hemos truncado el
Hamiltoniano incluyendo solo los canales con 0 y 1 fonones y dando lugar a una
repulsién de niveles. Incluyendo un nimero mayor de canales puede verse que las
energias de los estados resonantes se encuentran equiespaciadas en hw,. Para €lo,
volvamos al modelo representado en la figura 2.4 y, en lugar de efectuar los cdculos
guedandonos sblo con las dos primeras filas (canales con 0 y 1 fonones), efectuemos
los célculos incluyendo canales con un nimero mayor de fonones. En lafigura 2.14
se grafica la transmitancia total en funcion de la energia de los electrones incidentes
incluyendo hasta 9 fonones (canales con 0,1,...y 9 fonones) en los clculos. Se
observa ahora la presencia de picos adicionales debidos a resonancias con estados que
corresponden a un electrén en e estado fundamental en el pozo méas . fonones. Estos
picos estén espaciados en hw y van decreciendo en magnitud (solo se aprecian cuatro
picos en la figura). Esta figura fue obtenida resolviendo numéricamente e modelo
mediante el programa que se incluye en el apéndice.

En este capitulo se ha modelado en forma simple € tunelamiento resonante a
través de una estructura de doble barrera, incluyendo los efectos coherentes de la
interaccion electron-fondn en € pozo. Resolviendo € modelo en un espacio truncado,
esto es, considerando sdlo los canaes con 0 y 1 fonones, se obtuvieron soluciones
analiticas para las transmitancias. Aunque previamente se han publicado resultados
numéricos para este modelo [17] , no se han reportado, a conocimiento del autor,
soluciones analiticas para el mismo. Se analizaron las caracteristicas de las curvas de

transmitancia elastica e inel&stica en funcion de la energia de los electrones incidentes
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Figura 2.14. Transmitanciatotal en funcion de la energia electrénicaincidente incluyendo 9 fonones en
loscaculosparaVy, = Vi = 300 meV y V, = 20meV..

como también las caracteristicas corriente-voltgje. De esta manera, se ha obtenido
una comprension de los aspectos esenciales del problema. En e capitulo siguiente
trataremos de modelar al sistema incluyendo los parametros geométricos. ESsto nos
permitira analizar la optimizacion de estos parametros a los efectos de lograr una
emision de fonones LO maxima, como se requiere en un dispositivo SASER como

se describi6 en laintroduccion.
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Capitulo 3

Optimizacion de los parametros geomeétricos

El modelo considerado en el capitulo anterior presenta una forma conceptua mente
simple de entender algunos aspectos de la interaccion electrén-fondn en una doble
barrera. Sin embargo, no incluye a gunos efectos como laasimetrizacion delas barreras
y de lafuncién de onda del estado cuasi-ligado en el pozo debido al voltaje aplicado.
Esto ocasiona que |los parametros de salto (hopping) efectivos entre los cablesy € sitio
central sea una cantidad dependiente del voltge y no una constante como se Supuso
anteriormente. Ademas, los hoppings entre el sitio central y los cables tienen una
dependencia con la energia del electron incidente que no se ha considerado hasta el
momento. Por otro lado, seriadeinterésincluir pardmetrosdel sistemacomo lalongitud
y dturadelas barreras y las dimensiones del pozo. Este capitulo se orienta a modelar

el sistematratando de incluir estos efectos.

31 ElModedo

A los efectos de considerar |os aspectos mencionados, se modela el sistemaincluyendo
un numero dado de sitiosen lasbarrerasy en € pozo. El Hamiltoniano es nuevamente
una suma de una contribucién electronica, otra debida a los fonones y un término de

interaccion el ectron-fonon,

H=H.+Hy+H.; (48)

con
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H, = Z ch;“cj — Z V;k(c;“ck + ¢l ey), (49)
donde F; eslaenergl'adiagonjal del sitio j yjil;},k = V8,11, sonlos parametros de salto.
Se supone que la caidade potencial eV eslinea alo largo deladoble barreray limitada
alamisma. N, y Ng sonlosnumeros de sitiosen las barrerasizquierday derechay N,,
aquel parael pozo. Laslongitudes asociadas con estos nimeros estan dadas por L; =N;
2.825A (i = L, R, w), donde se ha tomado el valor 2.825A para la constante de red
gue corresponde a valor experimental para el AsGa. En este modelo, las barreras se

smulan através del perfil paralas energias diagonales ;,

(0, . s;<0
J . ,
— v, s1<J<N
. L N—l—le >J> VL
= 7 . .
— v, s N 1<3<N Ny
N—I—le, r+1 <7< N+
Y] . .
Er— v Ny +N,+1<j<N
L R N—I—le’ S L+ w+ =7
donde N = Np + N, + Ng. Este perfil se muestra en lafigura 3.1. Dado que la
E
A
1 Es
10
+ eV I

Figura3.1. Perfil del potencial paralas energias diagonales E;.E,, esladturadelasbarrerasy eV esla
diferencia de potencial aplicada.

interacci On masimportante entre electronesy fonones en semiconductores polares como
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el AsGa involucra fonones longitudinales épticos (LO), consideramos un Unico modo

de fonones con frecuenciawy. Lainteraccidn electron-fonén esta limitada a la region

del pozo.
Hy = hweb b, (50)
Hep=V, Y cfe;(bt +b). (51)
7 [pozo]

Por smplicidad y alos efectos de obtener una estructura minimaen el espacio de Fock
restringiremos el problema al caso en que tenemos sélo 0 0 1 fonones 'y ningun fonén
en el pozo antes del proceso de scattering (k17 — 0). En lafigura 3.2-a) serepresenta
el fondo de la banda de conduccién y los dos primeros niveles polarénicos en € pozo.

En lafigura3.2-b) se representa esqueméticamente el modelo.

A los efectos de calcular |as transmitancias entre |os diferentes canales debemos
calcular lafuncién de Green entre |l os sitios ubicados antes y después de ladoble barrera
(L' y R) para los canales adecuados. Los cables en cada uno de los canales pueden
eliminarse exactamente introduciendo una auto-energia complejaen los primeros sitios
de las cadenas ordenadas, a cada lado de la doble barrera, smilarmente a lo reaizado
para el modelo del capitulo anterior. En consecuencia, las transmitancias entre el canal

con cero fononesy los canales con 0 y 1 fondn estan dadas por:
0,0 0 0,0 2 0
TRO(e) = 20 (E) [GEN ()] 200 6e). 2
1,0 0 0,1 1
TH0E) = 2006 [GE ()] 20 6e). 3

donde G(jjjB) denota la funcion de Green entre €l sitio espacial A con ¢ fonones'y €l

‘ 2

Sitio espacial B con j fonones y los diferentes I' se definen como en las ecuaciones
(36¢-36d). Obtener las funciones de Green, dada la dimension de la matriz a invertir,
puede ser muy costoso numéricamente pues el proceso debe repetirse para cada energia
en la que deseemos conocer los coeficientes de transmision. Por lo tanto, seria
conveniente reducir las dimensiones de las matricesinvolucradas. Paraello se utilizara

el procedimiento de decimacion que se explica en la seccidn siguiente.
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Figura3.2. Enlafiguraa) se esquematiza el fondo de labanda de conduccion como también los niveles
en el pozo. Enb) se esquematiza el modelo, cada circulo representa un estado base en el espacio de Fock.
Lafilainferior representa estados localizados en diferentes sitios, l0s sitios en negro correspoden a las
barreras. Lafilasuperior representalos mismossitioscon un fonon. Laslineas representan | os e ementos
no diagonales en & Hamiltoniano.
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3.2 Céalculo Numérico delas Transmitancias

A continuacion seintroducirdun método que utilizaremos pararesolver en formaexacta
el modelo planteado. Este es el denominado procedimiento de decimacion [21] .

Consideremos un sistemade tres sitios 1, 2 y 3 con el siguiente Hamiltoniano:

By Vip 0
H=| Vo1 Ly Vas |. (54)
0 Vae Fjs
Laecuacion de Schadinger independiente del tiempo para este sistema puede escribirse
Como:
(4] (4]
H| ¢ =c| 0
C3 C3

donde ¢, ¢ y ¢3 son las amplitudes en los distintos sitios. S estamos interesados
solamenteen los sitios 1 y 3, podemos eliminar €l coeficiente ¢, de laecuacion anterior
obteniendo el siguiente sistema de ecuaciones para las amplitudes,

[E1 4+ Via(e — Ba) "Wanler + (Vip(e — B2) 'Vaz)es = ey, (553)

(Vaa(e — Ey) "Wan)er + [Es 4 Vaa(e — By) 'Wasles = = (55b)
En consecuencia, vemos que la presencia del sitio 2 puede computarse exactamente
renormalizando adecuadamente las energias y los parametros de salto. Puede verse
gue s los elementos del Hamiltoniano de la ecuacién (54) son matrices en lugar de
ndmeros, las ecuaciones anteriores (55) siguen siendo vélidas con los coeficientes c;
reemplazados por vectores cuyos elementos representan |as amplitudesen el subespacio
correspondiente.

A los efectos de calcular numéricamente los coeficientes de transmision para un
sistema como el esquematizado en lafigura 3.2, y en genera para un sistema con un
numero arbitrario de fonones, se utiliza el siguiente esquema de célculo.

1) En primer lugar se eliminan los cables izquierdo y derecho en cada canal (0

1,2, ... fonones). Cada cable eliminado introduce una auto-energia compleja en los



Stios de las barreras contiguos a las cadenas ordenadas. Se denota con E,(f ) () ala
auto-energia que surge de eliminar e cable izquierdo, ¥ = L, o derecho, ¥ = R, en
el cana con j fonones. Estas auto-energias, E,(j) (e)conj=0,1,..yk =L,R, estén
dadas por las ecuaciones (35-36) con vV, = Vp = V.

2) Se eliminan los sitios correspondientes a las barreras en cada canal. Como se
vio en la seccién de funciones de Green, podemos eliminar los sitios de la barrera de

uno en uno desde |os cables hacia €l pozo.

N ™~ T
( \:l/ ) \j m EO
NN N

E E
Figura3.3. Cadenacon N sitios. Los parametros de salto son todosiguaesa V.

Asi por giemplo, paralacadenadelafigura3.3lossitiosaladerechade O pueden

eliminarse introduciendo una autoenergia:

V2
Eb: V2
€—E1— V2
€—E2— V2
_ V2
€—EN,1— —
€—EN

donde £y denotala energia del Ultimo sitio en la barrera renormalizada debido a la
presencia del cable correspondiente. De esta manera, la energia del primer sitio a cada
lado del pozo (izquierday derecha) en cada canal ve su energia renormalizada debido
alasbarrerasy alos cables.

3) Unavez eliminadoslos cablesy las barreras nos quedan solo los sitios del pozo,

gue ahora estén renormalizados debido a la presencia de aquellos. Renumeremos los



sitios del pozo deizquierdaaderechacomo 1, 2, ..., N, y seaN, el nimero de fonones
gue incorporamos en el modelo. Sea E; la matriz correspondiente al subespacio del
Hamiltoniano en el sitioz con 0,1,2,..., N, fononesy V; ; las matrices que conectan los
subespacios i y j. Estas matrices son cuadradas de dimension (Ny + 1) X (Ny + 1)y
sus elementos tienen la siguiente forma:
[Eios = Faabop+ Volbapi +6as-1),
[Viglag = Véas(bijr1 + 6ij-1),

dondec, 5 =0,1,...N;yi,5=1,2,...Ny.

A continuacion, se eiminan los sitios 2 a N, — 1. Para €ello se utiliza €
procedimiento de decimacion descripto a comienzo de la seccion. Primero se eimina
el sitio 2 renormalizando los sitios 1y 3. A partir de la ecuacion (55) tenemos:

El = E; + V(eI - E2)71V2,17
E; = E;+ Vio(el — Ey) 'Vy3,
{71,3 = Via(el — Ey) V3,
{73,1 = V(eI —Ey) 'V
Deigual manerapodemos eliminar ahorael sitio 3 (ahorarenormalizado debido a sitio
2) renormalizando los sitios 1y 4, y asi siguiendo hastaeliminar lossitios2 a Ny, — 1.

En consecuencia se obtiene un Hamiltoniano efectivo paralossitios1y N,, en € pozo

E V.
Hy = ( v Lol ) . (56)
Veff ENw

4) Las transmitancias de izquierda a derecha desde el canal con i fonones al canal con
j fonones estan dadas por [14] [15] :
i i o~
Ty (2) = 200 (0) |[GR, ()]sl TR (2), )

donde [G} . ]:,;(¢) denotalafuncion de Green retardada entre €l sitio 1 con i fonones

con laforma:

y €l sitio N,, con j fonones, y los escapes por izquierda y por derecha estan dados por
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las partes imaginarias de las energias en el sitio y canal correspondiente:

%) = _Im{[ﬁl]i,i}u (58)
TP = —Im{[Bwuli}-

Lasfuncionesde Green [G?N s, j(g) pueden obtenerseinvirtiendolamatriz (<I-H.; /),

que esdedimension [2.(N; + 1)] .(N; + 1)], y tomando la componente (i, 7).
“C@:‘jﬁﬁ % eee -
@ @@=
1)
Ofi@%ﬂmﬂo
2) %D% %
3) @

Figura 3.4. Representacion esquemética de método de decimacion explicado en el texto. Lafigura
superior representa el sistema antes del proceso de decimacion. Los sitios en negro representan las
barreras. Las figuras restantes representan los pasos 1) a 3) del procedimiento.

Lospasos 1 a3del procedimiento descripto parael caso en que se consideran solo
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0y 1 fonones de esquematiza en la figura 3.4. Una vez calculados |os coeficientes de
transmision, las corrientes pueden obtenerse a partir de las ecuaciones (45) efectuando

una integracion numérica.

3.3 Realtados

A continuacion se muestran algunos resultados numéricos obtenidos para este modelo
utilizando el método de la seccidn anterior. En estos resultados, la masa efectiva se
tomaigua a0.067 m,, la energia de los fonones LO fiwy = 36 meV y e parametro
desdto V' = —7.1018 eV como en & capitulo anterior. El parametro V,, se elige igual
a10 meV, las adturas de las barreras son de 300 meV y la energia de Fermi entre 10 y
20 meV como corresponde a la situacion experimental [4] . El nimero de sitios en €
pozo se elige de manera que se tiene un Unico nivel electronico en el pozo en € rango
deenergiasdeinterés. ParaN,,= 20 por gjemplo, €l estado fundamental parael sistema,
sin voltgje aplicado, se encuentra para una energia de aproximadamente 80 meV. Las
curvas mostradas en las figuras 35 a 3.7 corresponden aN, =Ngr = §, N, = 20y

er = 20 meV.

Notese que las caracteristicas cualitativas de estos resultados para los picos

principal y de fonén pueden entenderse en base a modelo del capitul o anterior.
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Figura3.5. Transmitanciastota e ineléstica en funcidn de la energia de | os e ectronesincidentes.
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Figura 3.6. Corriente total y corriente e astica en funcion del voltaje aplicado.
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Figura3.7. Corriente inel&stica en funcion del voltage.
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3.3.1 Optimizacién de la Emisién de Fonones

Dado que en este modelo hemos incorporado |os pardmetros geométricos del sistema
(longitud y aturade las barreras), resulta interesante analizar s la emision de fonones
puede optimizarse para alguna configuracion geométrica particular. Esto podria ser de
utilidad para un dispositivo del tipo SASER como se describié en laintroduccién. En
este modelo no consideramos la interaccion fondn-fondn que da lugar a decaimiento
delos fonones primarios I.O generados. En consecuencia nos concentraremos solo en
la emision de estos fonones primarios.

Dejando fijas las aturas de las barreras, se toman diferentes valores para €l
nimero de sitios N. y N en las barreras izquierda y derecha respectivamente. Para
una configuracion dada del sistema se obtiene la curva corriente ineléstica vs. voltge
y se extrae el valor maximo de la misma. De esta manera para un nimero N, dado
se puede trazar una curva de corriente ineléstica maxima vs. Nr. A continuacion se
muestran estos resultados [22] .

Lasfiguras 3.8 y 3.9 muestran curvas de /;,-V para diferentes valores de Ng. Los
picos en estas curvas corresponden a las contribuciones inelasticas a pico principal y
al pico satélite respectivamente en la corriente total. Puede observarse que |os picos se
corren haciavoltajesmésatosal incrementar Ng. Esto sedebeaque paraunaestructura
asimétrica en presencia de un voltgje aplicado, el nivel eectronico fundamenta se
desplaza en una cantidad gque depende de la longitud de las barreras y del pozo. Este

desplazamiento puede aproximarse como la caida de voltgje en € centro del pozo

- NL+ Ny/2
N+ Ny + Nr

determinado voltaje el nivel fundamental se encuentra en una dada posicion, al alargar

eV). Luego, S para una dada configuracion del sistemay a

la barrera derecha se requerird un voltaje mayor parallevarlo ala misma posicion que
antes.
Enlafigura3.10 se muestran curvas de 7™ vs. Nr paradiferentesvaloresde N, .
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Figura3.8. Corriente inelstica en funcion del voltaje aplicado paraNy = 8 y diferentes valoresde Ng.
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Figura 3.10. Corriente ind asticamaximacomo funcion de N paraN,, = 20y e = 20 meV.

Estas curvas exhiben un maximo para /7* como funcion de Ng. Las configuraciones
Optimas corresponden a estructuras asimeétricas con barreras derechas mas largas. Esto
puede entenderse mediante € siguiente argumento. Incrementando el “tiempo devida”

deloséelectronesen e pozo sefavorecelainteraccion conlosfononesy en consecuencia
aumentalacorrienteinelastica. Esto puede hacerse eligiendo barreras méslargas (o més
altas) puesto que de estaformase disminuye el escape de los el ectronesen €l pozo hacia
los cables. A pesar de ello, como un efecto de la asimetria provocada por €l voltaje
aplicado, €l tiempo de vida esta controlado principalmente por la barrera derecha (la
probabilidad de escapar hacia la derecha es mayor que hacia la izquierda debido ala

asimetria originada por € voltaje aplicado). Por otra parte, aumentar la longitud de
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las barreras aumenta la reflectividad del dispositivo disminuyendo las corrientes, aqui
es la barreraizquierda la que juega € papel més importante. Por o tanto existe una
competencia entre ambos ef ectos que da lugar a un maximo en laemision de fonones.

Incluir sdlo 0 y 1 fonones en los calculos permite estudiar el problema
reduciéndolo a su minima estructura. Esta simplificacidn es razonable siempre que
el “tiempo de vida’ de los electrones en e pozo, sea lo suficientemente corto en
relacion con e tiempo medio que requieren para interactuar con la red y emitir un
fondn. Al incluir mas fonones en los céalculos, |as tendencias mostradas (optimizacion
de la emisién de fonones) no se modifican aungue los valores de las corrientes son
superiores (en arededor de un 15%). Esto puede apreciarse en lafigura 3.11 donde se
muestran las curvas de corrienteinel&sticavs. voltajeincluyendo diferentesnimerosde
fonones en los céalculos. Puede verse que la curva obtenida permitiendo la emision de
hasta dos fonones préacti camente coincide con las resultantes de considerar un nimero
superior de fonones. En la figura 3.12 se muestran las curvas de corriente inelastica
méxima en funcion de Ng paraN, = 8, incluyendo 1y 2 fonones en los calculos.

En este capitulo hemostratado un model o unidimensional parael sistema. Esto no
es unalimitacion grave dado quesi lasinterfases entre |os material es que componen las
barrerasy el pozo son perfectas, en € sentido de que en cadaregion setieneinvariancia
traslacional enladireccion perpendicular alacorriente, entoncesel problema3-D puede
reducirse a un problema unidimensiona para cada vector de onda correspodiente a la

solucién en las direcciones perpendiculares.
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Figura 3.11. Curvas de corriente inglastica en funcion del voltaje considerando diferentes nimeros de
fonones N en los calculos. Estos resultados corresponden aNy, =Np =8, N, = 20y ep = 20 meV.
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Capitulo 4

Rol de los estados excitados en e tunelamiento

resonante

En este capitulo trataremos de analizar e papel de los estados excitados en el
tunelamiento resonante a través de un dispositivo de doble barrera como los que
hemos venido considerando. Aunque este es un aspecto importante del problema,
no se encuentra en la literatura un andlisis del mismo. A los efectos de mantener
problema en términos ssimples, no consideraremos la interaccion electrén-fonon en el
pozo. El conocer € rol de los estados excitados en el tunelamiento resonante podria
ser de utilidad en caso de desearse obtener expresiones andliticas para el problema
con interacciéon electron-fonén por ejemplo, permitiendo decidir la relevancia de
conservarlos en los célculos. Consideremos el caso en que |os parametros geométricos
del sistema se escogen de forma tal que, en e rango de energias de interés, sblo nos
importa laresonancia con €l estado el ectronico fundamental en la doble barrera.
Analicemos un sistema con un Hamiltoniano como € de la ecuacién (48) sin

incluir los términos que involucran lainteraccion con los fonones,

H= Z Ejcle; — Z Vir(cl e + ¢l ¢y). (59)
j Gk
Las energias diagonales £; que ssmulan la doble barrera son:
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(0, . sj<0
. EL_jNileV’ s.ilgjgN%
_N—I—le,v’ SN, +1<j3< N+ N,
\ ER—NJHeV, SN+ N, +1<j<N

donde N = N;, + N, + Np.

Separemos el espacio en tres regiones, la correspondiente a la cadena izquierda
(L), aladoble barrera (D B) y ala cadena derecha (R). En labase de sitios, la matriz
del Hamiltoniano (que es tridiagonal) puede separarse en bloques correspondientes a

cada una de estas regiones,
H; VL,DB 0
H = VDB,L HDB VDB,R
0 VR,DB HR
Vi.psY Vppr tienen un tnico elemento no nulo que son los que conectan el primer

sitio delacadenaizquierday derecha respectivamente con |os primeros en las barreras.
El blogue correspondiente aladoble barrera, Hp 5, puede diagonalizarse obteniéndose
de esaforma N autoval ores que pueden escribirse como F,, = =, — 2|V (adl, =, esta
referida a fondo de la banda de los electrones incidentes) (« = 0,1,2,.... N — 1, en
orden creciente) con sus correspondientes autovectores |=,,) , que en labase de sitios se
escriben:
N
lea) = Y tje l9) (60)
Efectuemos ahoraun cambio de base de Iajb:e;se desitiosen ladoble barreraaestanueva
base de estados |z,,) . En estanueva base e bloque Hp 5 esdiagonal. Hy y Hpy, tienen
la misma forma que antes y los elementos de matriz que conectan estos bloques con la
doble barrera estan dados por:
Viea = Vewi = {ilHpplea) (61)

= Vuiabi0+ Vunadjnit
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El sistema resultante en esta hueva base se representa esqueméticamente en la figura
4.1 @). Para vaores tipicos de los pardmetros del sistema como Np =Nr = 10,
Ny = 20, V = —7.1018 eV, barreras con aturas de 300 meV y sin voltgje aplicado, €l
nivel fundamental tiene una energia (respecto del fondo de la banda de los electrones
incidentes) =,=78,6 meV, €l primer excitado £;=199 meV. L os pardmetros de salto entre
estos niveles y las cadenas izquierda y derecha son: Vi., = Vini1e, = 51,1 meV,
Vie, = —Vni1e, = 141, 3 meV. Paralos restantes estados excitados estos parametros
de salto contintian creciendo en magnitud.

Eliminando losestadose,, parac = 1,2, ..., N—1, eincorporando €l efecto delos
cables como una auto-energia complejaen |os primeros sitios de cada cadena ordenada

obtenemos un sistema efectivo de tres sitios con el siguiente Hamiltoniano:

Eo Vi Vir
Heff = VL g0 — 2 ’V’ ‘//:R (62)
Vir Vg Eniy
donde
" N-1 %2
Ey, = % < 63
0 L@y+g;€_€a (63)
N-1 V2
Eyy = —eV+ 3 SELRREL
N+1 eV + Xg(e) + ; E—
VL = %,601
VR = VN+1,60 ’

N-1 1
Vir = Y Voo Von+1

£— &4

a=1

donde = esta referida a fondo de la banda de los electrones incidentes, ¥, y >» se
definen como enlas ecuaciones(21) y (23) y en las primeras dos ecuaciones se ha hecho
uso de que V; , = V,,. El Sistema efectivo obtenido se esquematizaen lafigura 4.1 b).
El pardametro de salto Vi representa una posibilidad de tunelamiento a través de los

niveles excitadosy paralaresonanciacon el estado fundamental =, puede despreciarse.
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-1 0 N+1 N+2

b)

- 80 \\\‘w///
0 N+1

Figura4.1. En &) se representa esqueméticamente e sistema después de efectuar el cambio de base de
labase de sitios en ladoble barrera ala base de los estados <. En b) se muestra @ sistema efectivo que
se obtiene luego de renormdizar las energias incluyendo los efectos de los estados excitados y de los

cables.
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Esto puede verse teniendo en cuenta que paralos estados excitados, V; , y V,,; pueden
tener signos diferentes y la suma tiende a cancelarse. En consecuencia, € efecto mas
importante de |os estados excitados en esta resonancia es renormalizar las energias de
los sitiossaOy N + 1. La pregunta ahora es: ¢cémo modifica esto la forma de la
resonanciaen € coeficiente de transmision? Para responder esta pregunta, eliminamos

lossitios0 y NV 4 1 obteniendo un sistema efectivo de un Gnico sitio con energia:

2 V2
Oc0 , N (64)

e—Ly e—FEnpy
Luego, € coeficiente de transmision de izquierda a derecha para el sistema esté dado

g0:€0—2’V’+

por:
Tre1(2) = 201 |Gagoo (2)]” 2T a(2), (65)

donde
2

~ Vi ~ V2
I'r(e) = — Im( 20 ), Ta(s) = — Im( M) (66)
5—2’V’—E0 5—2’V’—EN+1

lafuncién de Green G, ., (c) essimplemente (s — 2 |[V]| — Z5) .

Analicemos estas expresiones paras proximo as, esdecir, cercadelaresonancia
para el estado fundamental de la doble barrera. La presencia de los estados excitados
hace que laposicion del pico paraestaresonancia se encuentre aunaenergiaa go menor

que =o. El ancho de laresonancia esta determinado por I';, y I'. I';, esta dado por:

- V2
I'i(e) = — - co,N+1 Im(X; (e
V5 T Vo Ve + Re(m @ + e oA

puesto que Re(X.(2)) ~ — |V| (e < |V|) y queIm(X.(2)) < Re(XL(2)), vemos que

el primer factor en el segundo miembro de esta expresion es aproximadamente,

2
‘/::‘(),N+l

vor Va1
[—2rvr+<rvr+zm )]

£ — £4
Lasumasobrelos estados excitados que aparece en el denominador, es siempre negativa

(F; >e~e0,j=12 .. N-1)y, paralosvalorestipicostomados paralos parametros

del sistema, es del mismo orden de magnitud que V. Un andlisis similar vale paralN“R.
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Por lo tanto, vemos que de considerar sdlo el estado fundamental en nuestros calculos
obtendriamos resultados que pueden diferir mucho del resultado exacto, obteniéndose
resonancias mucho méas angostas. Esto se aprecia claramente en la figura 4.2 donde
se muestran |os resultados numeéricos obtenidos para |la transmitancia en funcion de
¢ reteniendo los primeros n estados del pozo. » = 1 corresponde a considerar €l
fundamental y ninguno de los excitados. Paran = 40 se reobtiene el resultado exacto,
gue coincide con el obtenido mediante &l programa de calculo numérico utilizado en el
capitulo anterior para V;, = 0. Alli puede verse que los estados excitados determinan
mayormente el ancho de laresonancia; sin embargo, no afectan €l valor de pico de las
mismasy solo afectan levemente su posicion.

Este es un efecto en cierta medida sorprendente, dado que uno esperaria que la
contribucion de los estados excitados fuese s6lo el debido alas colas de las resonancias
con loslos mismos. Si bien este efecto puede notarse en e gréfico anterior (obsérvese
la asimetria en las colas del pico resonante, las amplitudes son mayores a la derecha
del pico que alaizquierda), es débil y no es el més importante. Cualitativamente, este
efecto de " ensanchamiento de la resonancia’ puede pensarse que es debido a que los
estados excitados en la doble barrera, puesto que poseen amplitudes mayores que €l
fundamental en las regiones proximas alos cables, actlian favoreciendo el escape alos
mismos. En consecuencia aumentan el ancho de la resonancia

Es en consecuencia relevante considerar los estados electronicos excitados en
los calculos. Este es un aspecto que a nuestro conocimiento no ha sido analizado
previamente en la literatura. Notemos que estos estados virtuales se consideraron
exactamente en el procedimiento de calculo (incluyendo lainteraccion e ectron-fonén)
utilizado en el capitul o anterior. N6tese también queen el problemadel capitulo anterior
(con interaccion electron-fonon) no ocurre lo mismo con |os estados con méas fonones

en el pozo como puede verse en lafigura 3.11.
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Figura 4.2. Transmitancia en funcién de la energia electronica incidente incluyendo los primeros n
estados de la doble barrera en los cdculos, para N;, =Nz = 10, N,, = 20 ( sin voltge aplicado).
Con estos valores, n = 40 corresponde ala soluci6n exacta.
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Capitulo 5

Conclusiones

En este trabajo se han analizado | os ef ectos coherentes de lainteraccion electron-fonén
en e tunelamiento resonante en estructuras de doble barrera, modelando e espacio
de Fock de electrones y fonones en forma simple, desarrollandose € concepto de
resonancia en el espacio de Fock y optimizandose las condiciones para la emision de
fonones.

En el capitul o segundo, utilizando un model o sencillo, se obtuvo unacomprension
de los aspectos esenciales de este fendbmeno de resonancia geométrica y de efectos
coherentes en €l espacio de Fock.

En e capitulo tercero se modeld e sistema incorporando los pardmetros
geométricos (aturay longitudesdelasbarrerasy del pozo). Seexploré el caso enqueel
estado fundamental del pozo actliacomo un estado intermedio en el decaimiento delos
estadosdel emisor enlosdel colector mas unfondn, enlo que representaunaresonancia
en el espacio deFock de electronesy fonones. A partir delos resultados obtenidos puede
verse que la asimetria en las estructuras de doble barrera juega un papel importante en
las caracteristicas I;,-V, mostrandose que la emision de fonones puede incrementarse
significativamente eligiendo adecuadamente lalongitud de las barreras. En particular,
se observa que las configuraciones Optimas corresponden a sistemas con barreras del
colector con longitudes que doblan las del emisor.

El modelo unidimensional considerado dard4 resultados comparables a
dispositivos realistas (3-D) en las situaciones:

1) cuando = es pequefia, limitando entonces el nimero de modos transversales,
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2) en presencia de un campo magnético intenso aplicado perpendicularmente a
plano delas barreras [23] que cuantiza estos modos en niveles de Landau.

En el capitulo cuarto se analizo € efecto de los estados el ectrénicos excitados en
€l pozo en la resonancia con e estado fundamental. Como resultado, se mostré que

estos estados virtuales juegan un papel importante en la determinacién del ancho de la
resonancia.
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Apéndice: Programas de calculo numérico

En este apéndice se incluyen los programas de cdculo numérico utilizados. Estos
programas estén escritos en FORTRAN 90y corren en Microsoft Fortran PowerStation
version 4.0 bajo Windows 95. Los programas que se listan a continuacién son tres. €l
programa “ EphoS” utilizado en el capitulo segundo, €l programa* EIPho” utilizado en
el capitulo terceroy el programa*“ DB2por2” utilizado en el capitulo cuarto. Lascurvas
mostradas en |os capitul os 2 y 4 demandan un tiempo de cal culo de aproximadamente un
minuto en un procesador Pentium MM X de233MHz. Unacurvade corrienteinel éstica-
voltae para un sistemacon N, = Nr = 10, N, = 20, como |las mostradas en €l
capitulo tercero, requieren un tiempo de cémputo de alrededor de 50 minutos en el

miSmo procesador.

I PROGRAMA EphoS: calculalas transmitancias para el modelo utilizado en el
capitulo 2 (con interaccion electron-fondn). Estas transmitancias pueden obtenerse en
funcion de la energia de | os electrones incidentes o, para una energia fija, en funcion
del voltje aplicado al sistema.

I Ef : Fermi energy investigated

I E : energy of the polaron

I hv : quantum of phonon energy

I' Nt : number of phonon channels

I'a 0: lattice constant

I' Vg : value of the e-ph interaction

I' VX : hopping parameter (=hbar*2/(2m(a_0)"2) ). It givesthe energy scale

I Heff : effective Hamiltonian.

I SR, cSL : complex vectors with the self energies due to the leads.

I'T(j,i) : transmitance between channelsi and |

I GLR : matrix of the Green’s function.
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PROGRAM EphoS

USE MSIMSLMS

USE MSFLIB

IMPLICIT NONE

REAL, PARAMETER :: PI = 3.141592654
INTEGER, ARAMETER :: Nt =2
CHARACTER(32) Filename, Filename2, Filename3
INTEGER :: nE, neV, i, j, n, ierror

REAL :: E, Eo, Ef, hv, Vg, VX, VL, VR, dE, deV, &
& €effM, hbar, a 0, he2, eVmx, eVmn, eV, Ttot, a i
REAL T(Nt,Nt)

COMPLEX :: cIM, cRE

COMPLEX :: SR(Nt), SL(Nt), Heff(Nt,Nt), &

& GLR(Nt,Nt), E_Heff(Nt,Nt)

Filename =" TransvsE.dat’

Filename2 =’ TransvsV.dat’

Filename3 =’ Paramtrs.dat’

OPEN( 1, FILE = FileName)

OPEN( 2, FILE = FileName2)

I request for inputs

write(6,*)’ Write inputs Ef, hv, nE, Vg, eVmx, neV ?
READ(5,*) Ef, hv, nE, Vg, evVmx, neV

write(6,*) Typeinputs VL, VR, Eo?

READ(5,*) VL, VR, Eo

Uw=0; UI=0.3; Ur=0.3

effM=0.067*0.512E4 ! effective mass [eV/c"2]
hbar=1.239E-7/(2*PI)! [eV*</C]

he2=25.2 'h/e**2 in [kOhmg]

a 0=2.825E-10

Vx=-(hbar)**2 /( 2*effM*a 0**2) ! [ eV ]
cRE=(1.,0.)

I the input variablesin eV

dE=Ef/nE

deV=(eVmx-eVmn)/neV

E Heff=0

T=0

I' CALL ERSET (0, 0, -1) ! Change the default printing or stopping actions
I when errors of a particular error severity level occur(MSFLIB):
I turn off printing of error messages.
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DO eV=eVmn+deV,eVmx, deV
DO E=0., Ef, dE
lerror =0! Initiaize ierror (error handling variable).
I define the non-diagonal elements of the layer hamiltonian
| E_Heff = E - Heff
doi=1,Nt-1
ai=i
E Heff(i,i+1)=-Vg*sgrt(a i)
E Heff(i+1,))=E_Heff(i,i+1)
end do
I'initialize EFFECTIVE HAMILTONIAN variables SR=0, SL=0
SR=0
SL=0
I define the external self-energies.
do i=1,Nt !pick each phonon state
! self-energies due to the leads
SL>I))=(VL/VX)**2* cself(E- (2*abs(VX)+(i-1)* hv), VX)
SR()=(VRIVX)**2 * cself(E- (2*abs(VX)+(i-1)*hv-eV ), VX)
end do
doi=1,Nt
E_Heff(i,i)=E-(Eo + (i-1)*hv - eV/2)-SL(i)-SR(i)
end do
CALL LINCG (Nt, E_Heff, Nt, GLR, Nt) | GLR = (E_Heff)*(-1)
IF (IERCD() .EQ. 1).or.(IERCD() .EQ. 2)) CYCLE!! If thereis
I any problem with the inversion subroutine conclude the E loop.
I evaluate the transmitances
do n=1,Nt linitial phonon channels
do j=1,Nt !final phonon channels
T(j,n)= 2.*aimag(SR(j))* ( cabs(GLR(j,n)) **2 &
& *2*amag(SL(n))
enddo! j
enddo!n
Ttot=0.00
I' Almacena el vaor de Tinel(E).
doj=1,Nt! Calculalatransmitanciatotal deizg. a derecha.
Ttot= Ttot+T(j,1) !cero fonones incidentes.
end do
if(eV .eg. eVmx) then
WRITE( 1, * ) E, T(2,1), Ttot
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end if
ENDDO!E
WRITE(2,* ) eV, T(2,1), T(1,1) ! Transmitance between channels1and 2, 1 and 1.
END DO ! eV
CLOSE(1)
CLOSE(2)
OPEN( 3, FILE = FileName3)
WRITE( 3, * )’ Ef=", Ef,” VX=",VX,  a",a0
WRITE(3,* )’ Vg=', Vg, eVmx=", eVmx, ' hv=", hv
WRITE(3,*)’ VL=, VL, VR=", VR, Eo=", Eo
CLOSE( 3)
CONTAINS
complex function cSELF(E,V)
complex*8 cRE, cIM
red rdisc, E, V
cRE=(1.,0.)
cIM=(0.,1.)
rdisc=(E/2.)**2- V**2
if(rdisc.gt.0.)then
cself=( E/2.-(E/abs(E))* sort(rdisc) )* cRE
else
cself=E/2.*cRE - cIM* sgrt(-rdisc)
endif
return
end function cSELF
END PROGRAM EphoS
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I PROGRAMA EIPho: calcula la corriente inelastica en funcion del voltge
aplicado al sistema para una configuracion geométrica dada.

PROGRAM Phononll

USE MSIMSLMS

USE MSFLIB

IMPLICIT REAL*4 (2)

IMPLICIT REAL*4 (A-B,d-H,0-Y)

IMPLICIT COMPLEX*8 (C)

IMPLICIT INTEGER (I-N)

REAL, FARAMETER :: rPI = 3.141592654

INTEGER, ARAMETER :: Nmx=7, Nt=Nmx+1, Nt2=2* Nt, nE=700, neV=300

CHARACTER(32) Filename, Filename2, Filename3

DIMENSION :: SR(Nt,Nt), SL(Nt,Nt), Gi(Nt,Nt),Swap(Nt,Nt), &

& E_H(Nt,Nt),Veff(Nt,Nt), cEHeff(Nt2,Nt2),cGLR(Nt2,Nt2), &

& T(Nt2,Nt2), cSR(Nt),cSL(Nt)

DIMENSION :: Tinel(0:nE), Simpson(1:neV)

I Tinel almacenala curva de Tinel astica=Suma sobre j(=2,Nt)de Tj 1.

IparaE entre 0 y Ef aun dado eV paraluego integrarlay obtener

ISimpson(eV)=lin/(2e/h).

Filename ="linvseV.dat’

Filename2 =’ Paramtrs.dat’

Filename3 =" IpicovsNR.dat’

OPEN( 3, FILE = FileName3)

Irequest for inputs

write(6,*)" Write inputs Ef, hv, VgevVmnevVmx ?’

READ(5,*) Ef, hv, Vg, eVmn,eVmx

I define the potential at the well and barriers

write(6,*) Type inputs Lw (>=2), LI, Lrmin, Lrmax ?’

READ(5,*)Lw,LI,Lrmin,Lrmax

write(6,*)’ Type band off-sets Uw,Ul,Ur ?’

READ(5,*)Uw,Ul,Ur

effM=0.067*0.512E4 ! effective mass[eV/c"2]

hbar=1.239E-7/(2*rPI)! [eV*s/c]

he2=25.2 'h/e**2 in [kOhmsg]

a 0=2.825E-10

Vx=-(hbar)**2 /( 2*effM*a 0**2) | [ eV ]

cRE=(1.,0.)

I theinput variablesin eV

nfrequency=4000; nduration=1000 ! BEEPQQ variables.
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Ivalores para las contantes de discretizacion para energiay voltgje.
dE=Ef/nE
deV=(eVmx-eVmn)/neV
DO Lr=Lrmin,Lrmax
IF(Lr .EQ. Lrmax) THEN
OPEN( 1, FILE = FileName)
END IF
Lt=Lw+LI+Lr
E H=0
Tinel=0.
Simpson=0.
DO I=1,neV
eV=eVmn+l*deV
Tinel=0.
DO E=0, Ef, dE
ierror =0 ! Initialize ierror (error handling variable).
Idefine the non-diagona elements of the layer hamiltonian
doi=1,Nt-1
ai=i
E _H(i,i+1)=-Vg*sgrt(a i)
E H(i+1,)=E_H(i,i+1)
end do
I define self-energies and effective hoppings (decimation procedure)
I'initidlize EFFECTIVE HAMILTONIAN variables
I SR=0, SL=0, Veff=Vx*rUNIT
SR=0
SL=0
Veff=0
doi=1,Nt
VEff(i,i1) =V x
end do

I starts ellimination of (Lw-2) internal layers of the well
doi=2,Lw-1 !pick each dlice
do j=1,Nt Ipick a phonon state and evaluate the energy
E_H(j,j)=E-( 2*abs(Vx)+Uw-eV* (LI+i)/(Lt+1)+(j-1)*hv )
end do
cal SUM(Gi,1.,.E_H,-1.,SR,Nt)
CALL LINRG(Nt, Gi, Nt, Gi, Nt) ! Invert Matrix Gi.
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IF (IERCD() .EQ. 1).0r.(IERCD() .EQ. 2)) THEN
lerror=1
CYCLE
END IF
I SL=SL +\eff(1/(E-Ei-SR)) Veff
cal PROD(Swap,1.,Veff,Gi,Nt)
call PROD(SR,1.,Swap,\eff,Nt) !SR temp. variable
call SUM(SL,1.,SL,1.,SR,Nt)
I SR=(V(i+1)**2)/(E-Ei-SR)
call EQUAL(SR,Vx**2,Gi,Nt)
I \eff=\eff*V (i+1)/(E-Ei-SR)
call EQUAL (\eff,Vx,Swap,Nt)
end do
IF(ierror.EQ.1) CYCLE! If theinversion subroutine fails
I(or the results may not be reliable) continue with the next value for E.
I define the external self-energiesfor the well sites
do i=1,Nt !pick each phonon state
I self-energies due to the leads
cSL(i)=csdf(E- (2*abs(Vx)+(i-1)*hv), VX)
cSR(i)=cself(E- (2*abs(Vx)+(i-1)*hv-eV ), VX)
I store the leads for future use
if(i.eq.1) then
ai SLo=aimag(cSL(i))
ai SRo=aimag(cSR(i))
end if
I' now decimate the barriers
doj=1,LI !left barrier from left to right
cSL(i)=Vx*Vx/(E-(2* abs(Vx)+Ul-eV*j/(Lt+1)+(i-1)* hv)-cSL(i))
end do ! (left barrier sites)
doj=Lr21,-1 !right barrier from right to left
CSR(1)=Vx*Vx &
& I(E-(2*abs(Vx)+Ur-eV* (LI+Lw+j)/(Lt+1)+(i-1)* hv)-cSR(i))
end do! j (right barrier sites)
end do !i (phonon states)
Idefine the effective Hamiltonian written in the basis of thefirst and
I last layers of the well and accounting for the leads and phonons
I starts defining contr.from well and |eads decimations
do i=1,Nt
doj=1,Nt
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CEHeff(i,j)=-cRE*SL(i,j)
CEHeff(Nt+i,Nt+j)=-cRE* SR(i,j)
CEHeff(i,Nt+))= -cRE* &ff(i j)
CEHeff(j+Nt,i)= cEHeff(i,j+Nt)! right because real
end do !
CEHeff(i,i)= cEHeff(i,i)-cSL(i)+ &
& CRE*( E-(2*abs(Vx)+Uw-eV* (LI+1)/(Lt+1)+hv*(i-1)) )
CEHeff(Nt+i,Nt+i)= cEHeff(Nt+i,Nt+i)-cSR(i)+ &
& CRE*( E-(2*abs(Vx)+Uw-eV* (LI+Lw)/(Lt+1)+hv*(i-1)) )
enddo! i
I' now define the isolated layer non-diagonal contributions
doi=1,Nt-1
ai=i
CEHeff(i,i+1)=cEHeff(i,i+1)-cRE*Vg*sgrt(a i)
CEHeff(i+1,i)=cEHeff(i+1,i)-cRE*Vg*sgrt(a_i)
CEHeff(Nt+i,Nt+i+1)=cEHeff (Nt+i,Nt+i+1)-cRE*Vg* sgrt(a i)
CEHeff(Nt+i+1,Nt+i)=cEHeff (Nt+i+1,Nt+i)-cRE*Vg*sgrt(a i)
enddo!
call cEQUAL (cGLR,1.,cEHeff,Nt2)
CALL LINCG (Nt2, cGLR, Nt2, cGLR, Nt2)
I call cINV(cGLR,Nt2)
IF (IERCD() .EQ. 1).or.(IERCD() .EQ. 2)) CYCLE! If thereis
I any problem with the inversion subroutine conclude the E loop.
I evaluate the transmitances
do n=1,Nt !initial phonon channels
do j=1,Nt !final phonon channels
T(+Nt,n)= 2.*aimag(cSR(j}))* ( cabs(cGLR(+Nt,n)) )**2 &
& *2.*amag(cSL(n))
if(j.ne.n) then
T(j,n)= 2.*amag(cSL(j))* ( cabs(cGLR(j,n)) )**2 &
& * 2.* aimag(cSL(n))
endif !(j.ne.n)
enddo! j
l'endif ! (Ekin.LE.Ef.and.Ekin.GT.0.)
enddo!n
I' Almacena el valor de Tinel(E).
doj=2,Nt! Calculalatransmitanciainelésticadeizg. aderecha
Tinel(INT(E/dE))= Tinel (INT(E/dE))+T(Nt+j,1)
end do
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ENDDO!E
tempodd=0.
tempeven=0.
doi=1,nE-1,2
tempodd=tempodd+Tinel(i)
end do
doi=1,nE-1,2
tempeven=tempeven+Tinel(i)
end do
Simpson(l)= de/3* (Tinel (0)+Tinel (nE)+2* tempodd+4* tempeven)
IEvallalaintegral de Tinel entre 0y Ef utilizando la regla de Simpson.
IF(Lr .EQ. Lrmax) THEN
WRITE( 1, * ) eV, Simpson(l)
END IF
END DO'! eV
seconds = SECNDS (TimeOrigin)
WRITE( 3, * ) Lr, MAXVAL (Simpson)
I Almacena el valor de la corriente inelastica de pico parael par
I devaloresLl|y Lr actuales.
write(6,*) ' Program has used’, seconds, 'seconds.’
write(6,*) (Lr+1-Lrmin)* 100/(Lrmax-Lrmin+1),’ % completed’
END DO'! Lr
CALL BEEPQQ(nfrequency, nduration)
CLOSE(1)
OPEN( 2, FILE = FileName2)
WRITE( 2, * )’ Ef=", Ef,” VX=",VX,  a",a.0
WRITE(2,* )’ Vg=", Vg,’ eVmx=", eVmx,’ hv=", hv
WRITE(2,* )’ Lw=", Lw," LI=",LI,” Lr=", Lr-1
WRITE( 2, * )’ Uw=", Uw,” Ul=", Ul,” Ur=", Ur
CLOSE(2)
CLOSE( 3)
CONTAINS
complex function cSELF(E,V)
complex*8 cRE, cIM
cRE=(1.,0.)
cIM=(0.,1.)
rdisc=(E/2.)**2- V**2
if(rdisc.gt.0.)then
cself=( E/2.-(E/abs(E))* sgrt(rdisc) )* cRE

78



else

cself=E/2.*cRE - cIM* sgrt(-rdisc)
endif

return

end function cSELF

END PROGRAM EIPho
subroutine PROD(D,al,A,B,n)

I product of two sguare matrices

I D=al* A* B

dimension A(n,n),B(n,n),D(n,n)
do3i=1,n

do2j=1n

D(i,j)=0.

dolk=1,n
1D(i,j)=D(i,j)+al*A(i,k)*B(k,))

2 continue

3 continue

return

end subroutine PROD

subroutine cPROD(cD,r1,cA,cB,n)
I product of two sguare matrices

I D=r1* A* B

complex*8 cA(n,n),cB(n,n),cD(n,n)
do3i=1,n

do2j=1n

¢D(i,j)=(0.,0.)

do1lk=1,n

1 cD(i,j)= cD(i,j)+r1*cA(i,k)*cB(k,))
2 continue

3 continue

return

end subroutine cPROD

subroutine SUM(D,al,A,a2,B,n)

I evaluates the sum of two matrices
l'al*A +a2* B=D

dimension A(n,n),B(n,n), D(n,n)
do2i=1,n

dolj=1n
1D(i,j)=al*A(i,j)+a2*B(i,))
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2 continue

return

end subroutine SUM
subroutine EQUAL(D, al,A,n)
I evaluatesD= al* A
dimension A(n,n),D(n,n)
do2i=1,n

dolj=1,n

1D(i.,j)= a1* A(i,))

2 continue

return

end

subroutine cEQUAL(cD, r1,cA,n)
I evaluatescD=r1* cA
complex*8 cA(n,n),cD(n,n)
do2i=1,n

dolj=1,n

1cD(i,j)=rl* cA(i,))

2 continue

return

end subroutine cEQUAL
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I PROGRAMA DB2por2: calculalatransmitancia a través de una doble barrera
incluyendo un nimero dado de estados excitados en los célcul os.

PROGRAM DB2por2

USE MSIMSLMS

USE MSFLIB

USE MSIMSLSS

IMPLICIT NONE

CHARACTER(32) Filename, Filename2, Filename3

INTEGER N, Nw, NL,NR,LDH, LDEVEC, NOUT, ERR_ALLOC, m, d, &

& Natoms, ierror, nE, neV, i, Nwstates, NRS, NCS, LDS, ICOMR &

& IORDR, IRET, NKEY, NGROUR INDKEY (1)

INTEGER, DIMENSION(:), ALLOCATABLE :: IPERM,NI

REAL, ARAMETER :: Pl = 3.141592654

INTEGER, ARAMETER :: Nt=1

REAL Ezero, EL, ER, V, eV, PerfIndex, temp, effM,hbar,he2,a o,Vx, &

& dE, dev.eVmx, evmn, E, Ef, hv, Veff, \eff 1, deltal_1, deltal., deltaR

REAL, DIMENSIONC(:,:), ALLOCATABLE :: Hdb, EVEC, S

REAL, DIMENSIONC(:), ALLOCATABLE :: EVAL, VEC

REAL T(Nt,Nt)

COMPLEX :: cIM, cRE

COMPLEX :: SR(Nt), SL(Nt), E_H(1:2*Nt, 1:2*Nt), &

& G(1:2*Nt, 1:2*Nt), Identity(1:2* Nt, 1:2*Nt), H(1:2* Nt, 1:2* Nt)

Filename = ' Ty \effvsE.dat’

Filename2 =’ TvseV.dat’

Filename3 ="EgvIA1AN.dat’

effM=0.067*0.512E4 ! effective mass[eV/c 2]

hbar=1.239E-7/(2*PI)! [eV*d/C]

he2=25.2 'h/e**2 in [kOhms]

a 0=2.825E-10

V=-(hbar)**2 /( 2*effM*a 0**2) ! [ eV ]

Vx=V

Ezero= 0.0000

write(6,*) Write inputs Nw, NI, Nr, El, Er, NrWell States?

READ(5,*) Nw, NL, NR, EL, ER, Nwstates

I request for inputs

write(6,*)’ Write inputs Ef, nE, eVmx, neV ?

READ(5,*) Ef, nE, eVmx, neV

N=NL+Nw+NR

dE=Ef/nE
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deV=(eVmx-eVmn)/neV

LDevec =N; LDH =N

d=2*Nt

Natoms=N

ALLOCATE(Hdb(1:N,1:N), EVEC(1:N,1:N),EVAL (1:N),VEC(1:N),&
& S(1:N+1,1:N), IPERM(N), NI(N), STAT = ERR_ALLOC)

IF (ERR_ALLOC .NE. 0) PRINT *, ”ALLOCATION ERROR”
Hdb=0

S=0

OPEN( 1, FILE = FileName)

OPEN( 2, FILE = FileName2)

OPEN( 3, FILE = FileName3)

DO eV=eVmn+deV,eVmx, deV

I Define Hamiltonian matrix (supposed real and symmetric)

CALL defineHamiltonian(Hdb, N, NL, NR, Ezero, EL, ER, V, eV)

I (HamiltonianMatrix, Natoms, NI, Nr, Ezero, El, Er, V, eV)

I Obtain the eigenvalues and eigenvectors of the Hamiltonian.

I Eigenvalues are stored in thereal vector "Eval’ in

I decreasing order of magnitude. The J-th eigenvector, corresponding
I to eigenvalues(J), is stored in the J-th column of the real matrix

I "Evec’. Each vector is normalized to have Euclidean length

I equal to the value one.

CALL EVCSF (N, Hdb, LDH, EVAL, EVEC, LDEVEC)

I Compute performance index

Perfindex = EPISF (N, N, Hdb, LDH, EVAL, EVEC, LDEVEC)

IF( Perflndex .GT. 0.1) WRITE (NOUT, ’(/,A,F6.3)")

" Performance index =", Perflndex

I ordenar |os autovectores de acuerdo con el orden algebraico de

I los autoval ores corresp..

do m=1,N

S(N+1,m)=EVAL (m)

doi=1,N

S(m,i)=EVEC(m,i)

end do

end do

NRS=N+1; NCS=N; LDS=NRS; ICOMP=0; IORDR=0; IRET=0; NKEY =1,
INDKEY (1)=NRS

CALL SCOLR (NRS,NCS, S, LDS, ICOMR IORDR, IRET, NKEY, INDKEY,
IPERM, NGROUR NI)
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do m=1,N

EVAL(M)=S(N+1,m)

doi=1,N

EVEC(m,i)=S(m,i)

end do

end do

Isweep over polaron energies

DO E=0.000, Ef, dE

ierror =0 ! Initiaizeierror (error handling variable).

Veff=0.000

deltal. =0.000; deltaR=0.000

Identity=0.; E_H=0.; H=0.; G=0.

I define E* identity matrix.

doi=1,2*Nt

Identity(i,i)=E-2* abs(V)

end do

do i=1,Nt Ipick each phonon state

! self-energies due to the leads

SL(i)= cself(E- (2*abs(V)+(i-1)*hv), V)

SR(i)= cself(E- (2xabs(V)+(i-1)*hv-eV ), V)

end do

doi=1,Nwstates

Veff= Veff + EVEC(L,i)*V * EVEC(N,i)*V / ( E-2*abs(V)-EVAL(i) )
deltal = deltal. + EVEC(L,i)*V * EVEC(L,i)*V / ( E-2*abs(V)-EVAL(i) )
deltaR= deltaR + EVEC(N,i)*V * EVEC(N,i)*V / ( E-2*abs(V)-EVAL(i) )
end do

I Add the corresponding self-energies due to the leads and sitesin the well.
H(1,1)=SL(1)+deltaL

H(2,2)=-eV+SR(1)+deltaR

H(1,2)=\vkeff

H(2,1)=H(1,2)

I H= E *ldentityMatrix - H

E_H=Identity-H

I' Calculate the Green Function G.

CALL LINCG (d,E_H,d, G, d)! G = (E*1-H)(-1)

IF (IERCD() .EQ. 1).0r.(IERCD() .EQ. 2)) CYCLE! If thereis

I any problem with the inversion subroutine conclude the E loop.

I evaluate the transmitances

T(1,1)= 2.*aimag(SR(1))* ( cabs(G(2,1)) )**2 &
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& *2*amag(SL(1))

if(eV .eg. eVmx) then

deltal_1=deltal -EVEC(1,1)*V * EVEC(1,1)*V / ( E-2*abs(V)-EVAL(1) )

Veff_1=\eff-EVEC(1,1)*V * EVEC(N,1)*V / ( E-2*abs(V)-EVAL(1) )

WRITE(1,* ) E, T(1,1), Veff_1, deltal_1

end if

ENDDO! E

WRITE(2,* ) eV, T(1,1)

do m=1,N

WRITE( 3, * ) EVAL(m), EVEC(1,m), EVEC(N,m)

end do

END DO ! eV

CLOSE( 1)

CLOSE(2)

DEALLOCATE(EVEC,EVAL,VEC)

CALL CLEARSCREEN($GVIEWPORT)

PRINT *, ’Los resultados han sido almacenados en € archivo seleccionado.’

PRINT *

CONTAINS

complex function cSELF(E,V)

complex*8 cRE, cIM

red rdisc, E, V

cRE=(1.,0.)

cIM=(0.,1.)

rdisc=(E/2.)**2- V**2

if(rdisc.gt.0.)then

cself=( E/2.-(E/abs(E))* sgrt(rdisc) )* cRE

dse

cself=E/2.*cRE - cIM* sgrt(-rdisc)

endif

return

end function cSELF

I Subroutine defineHamiltonian: defines Hamiltonian for nearest

I neighbors interaction.

SUBROUTINE defineHamiltonian(HamiltonianM atrix, Natoms, NI, Nr, Ezero, El,
Er, V, eV)

INTENT(IN) :: Natoms, NL, NR, Ezero, El, Er, V

INTENT(INOUT) :: HamiltonianMatrix

INTEGER Natoms, NL, NR, p, q



REAL HamiltonianMatrix(1:Natoms,1:Natoms), Ezero, El, Er, V, eV
HamiltonianMatrix=0

DO p=1,Natoms

DO g=1,Natoms

IF(p .EQ. g) THEN

HamiltonianMatrix(p,q)=Ezero

ELSE IF(ABS(p-0).EQ.1) THEN

HamiltonianMatrix(p,q)=V

END IF

END DO

END DO

DO p=1,Natoms

IF(p .LT. NL+1) THEN

HamiltonianMatrix(p,p)=HamiltonianM atrix(p,p)+El-eV* p/Natoms
ELSE IF(p .GT. (Natoms-NR)) THEN
HamiltonianMatrix(p,p)=HamiltonianM atrix(p,p)+Er-eV* p/Natoms
ELSE

HamiltonianMatrix(p,p)=HamiltonianM atrix(p,p)-eV* p/Natoms
END IF

END DO

END SUBROUTINE defineHamiltonian

END PROGRAM DB2por2
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