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Resumen

En este trabajo se estudian las oscilaciones de la red en algunos materiales con estructura
diamante, zinc blenda y wurtzita, tanto en el volumen como en nanoestructuras. A partir de
las ecuaciones clasicas de la dinamica de la red se plantea el problema general de las osci-
laciones considerando la interacciéon hasta un nimero determinado de vecinos mas cercanos.
Aprovechando las propiedades de simetria de la red cristalina se obtiene la forma de las ma-
trices de constantes de fuerza de los vecinos considerados y se escriben las ecuaciones en las
principales direcciones de alta simetria. En estas direcciones se obtienen modos longitudinales
y transversales desacoplados. Las ecuaciones son equivalentes a las ecuaciones de una cade-
na lineal, estableciéndose una equivalencia entre las constantes de fuerza de la cadena lineal
y las constantes de fuerza del problema tridimensional. Las constantes de fuerza se obtienen
ajustando las expresiones analiticas de las frecuencias en el centro y borde de la primera zona
de Brillouin a valores experimentales. Se reportan los valores numéricos de las constantes de
fuerza y las relaciones de dispersién en las principales direcciones de alta simetria. Ademas de las
oscilaciones en el volumen, también se estudian los modos polares 6pticos en nanoestructuras,
particularmente en nanohilos revestidos (core/shell) con seccién transversal cilindrica, embe-
bidos en un tercer material. Con este objetivo se aplica el modelo fenomenolégico completo
al estudio de las oscilaciones de estos sistemas. Se determina el acoplamiento de los diferentes
modos vibracionales y la dependencia de la frecuencia de los modos con el vector de onda,
ademas de parametros geométricos como el radio del “core”y el espesor del “shell”. También
se determina la influencia sobre los modos vibracionales de los esfuerzos que surgen en estas

nanoestructuras.
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Abstract

In this work, the lattice dynamics of materials with diamond, zincblende and wurtzite crys-
talline structure is studied in both bulk and in nanostructure systems. The general problem
of the atomic oscillations is formulated starting from the classical equations of motion and
including the interactions up to a finite number of nearest neighbors. Making use of lattice
symmetry properties the form of the force constant matrix as well as the corresponding equa-
tions of motion are obtained along the main high-symmetry directions of the crystal. In these
directions, the model produces uncoupled longitudinal and transversal phonon modes. Within
the model, the equations of motion are equivalent to the ones of a linear chain equations. A
connection is established between the force constants of the linear chain and the corresponding
ones of the three-dimensional problem. We obtain the force constants by fitting the analytical
expressions for the frequencies at the center and at the border of the first Brillouin zone with
experimental results. Dispersion relations for the oscillation modes along the high symmetry
directions and numerical values to the force constants are reported. Besides the case of the
phonon oscillations in bulk crystals, the thesis also includes the study of polar optical modes in
nanostructures, particularly in core/shell nanowires of circular cross section in a host material.
For this purpose, a phenomenological continuous model is applied, and the coupling between
the different modes is determined. The dependence of mode frequencies on the wave vector and
the geometrical parameters as the core radius and shell thickness is reported. The strain effects

over the vibrational modes are also determined.
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Lista de Simbolos

én Vector de posicion de la celda elemental en la red directa
a; Vector base de la red directa

7(n, k) Vector de posicion de los dtomos en la red directa

T(k) Vector de posicién de los atomos en la celda elemental

n Denota la celda elemental

k Denota los atomos en la celda elemental

q: Vector base de la red reciproca
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w Frecuencia de las oscilaciones

Kij Constantes de fuerza de la cadena lineal
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Pm Densidad de masa reducida

U Desplazamiento relativo de los iones

% Potencial electrostatico

Br.L Parabolicidades de las ramas 6pticas transversal y longitudinal

Jn, Npy I, y K, Funciones de Bessel, Neumann, Infeld y MacDonald de orden n

k., Vector de onda en el modelo fenomenolégico completo
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Introduccion

0.1. Problema cientifico

En la revoluciéon tecnolégica desarrollada durante la segunda mitad del siglo XX y los inicios
del siglo XXI, han jugado un papel muy importante la tecnologia y ciencia de los materiales.
El desarrollo de novedosos métodos de sintesis de nuevos materiales y heteroestructuras, ha
redundado en la constante aparicién de nuevas aplicaciones. Esto hace que mantenga su vigencia
la caracterizacién de materiales sélidos. La dinamica de la red cristalina influye en un gran
numero de propiedades de estos. Por esta razon, a pesar de que desde el punto de vista tedrico
las ecuaciones de movimiento de las oscilaciones de la red son bien conocidas desde hace mucho
tiempo [I], es importante su estudio ain en la actualidad. En este sentido han despertado un
especial interés en los tltimos tiempos los nitruros del grupo I1I (BN, AIN, GaN e InN), debido
sobre todo, a su aplicacién en dispositivos electrénicos. Estos nitruros existen con estructura
zinc blenda y wurtzita, por tanto es importante el estudio de la dinamica de la red de ambas
estructuras. Las técnicas experimentales que se utilizan para estudiar los modos fonénicos en
solidos, son fundamentalmente la dispersion inelastica de neutrones y la dispersién Raman.
La dificultad en la preparacién de cristales de nitruros del grupo III hace que la dispersién
inelastica de neutrones no haya sido aplicada todavia con éxito a estos materiales. Utilizando
dispersiéon Raman de primer orden se han hecho varios reportes de modos fonénicos en el centro
y borde de la zona de Brillouin en estructuras zinc blenda y wurtzita de GaN y AIN [2]-[6].
Por su parte utilizando dispersion Raman de segundo orden se pueden determinar los modos a
través de toda la zona de Brillouin pero no se han reportado muchos trabajos utilizando esta
técnica [7]. Desde el punto de vista tedrico se han utilizado una gran variedad de métodos para
estudiar estos materiales, como el modelo de Keating [8], el modelo de la carga ligada [9] y
célculos ab initio [10]-[I3]. Debido a la escasez de reportes y la dificultad que reviste obtener
espectros fondnicos de toda la zona de Brillouin, unido a que los calculos ab initio tienen un
costo computacional muy alto, no es desacertado emplear métodos mas simples para estudiar

los modos de vibracion de estos materiales. El modelo de la cadena lineal ha sido muy estudiado,
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no solo académicamente, sino también en el estudio de heteroestructuras [14]-[I8]. A finales de
los anos 60 se estudiaron las propiedades de materiales con estructura zinc blenda utilizando las
ecuaciones clasicas de movimiento [I], en aproximacién de interaccién hasta segundos vecinos
[19]-[21]. En estos trabajos se hace un andlisis simplificado del problema, dado sobre todo por

la escasez de datos experimentales para realizar el ajuste de las relaciones de dispersion.

El auge que han adquirido, en la ultima década, los nitruros del grupo I1I, unido a que ya existen
reportes de las frecuencias de oscilaciéon de estos materiales en los puntos de alta simetria, hace
atractivo usar este método para el estudio de estos nitruros, tanto con estructura zinc blenda,

como con estructura wurtzita.

Unido al estudio de las propiedades dindmicas del sélido, es muy importante el estudio de
las heteroestructuras construidas a partir de estos. En los tltimos anos ha despertado interés
el estudio de los nanohilos semiconductores. Con el avance de los métodos de crecimiento de
estas estructuras, se ha abierto un amplio rango de aplicaciones en el desarrollo de compuertas
légicas [22], foto sensores [23], diodos emisores de luz [24] y sensores bioldgicos [25], entre
otras. Un caso especial son los nanohilos revestidos en otro material (“core/shell”) E] Estos
nanohilos “core/shell”’han sido estudiados experimentalmente en varias parejas de materiales:
GaAs-GaAsP [26], InAs-GaAs [27], GaN-GaP, GaP-GaN [28], GaAs-GaP [29], AIN-GaN [30].
Lo anterior hace que tenga gran importancia la caracterizacion de estas heteroestructuras y en

este sentido uno de los aspectos a considerar es la determinacién de los modos fonénicos.

Para el estudio de los modos de oscilacion épticos en los nanohilos revestidos, utilizaremos el
modelo fenomenologico completo propuesto originalmente por Trallero, Garcia-Moliner, Velasco
y Cardona [31]. Unos pocos anos después, y luego de haber sido probado en varios nanosistemas,
este modelo fue presentado y analizado en detalle en el libro Long Wave Polar Modes in Semi-

conductor Heterostructures [32].

La primera aplicacion del modelo fenomendlogico completo fue al pozo cuantico estandar AlAs-
GaAs-AlAs [33]. Més tarde se aplicé a pozos de materiales II-VI [34] y superredes de GaAs-AlAs
[35]. En hilos cudnticos se podrian mencionar muchos, pero resaltaremos aqui el articulo de Co-
mas, Trallero y Cantarero [36]. En nanotubos de carbono se debe mencionar el trabajo de Chico
y Pérez-Alvarez [37]. En lo que respecta a puntos cudnticos el trabajo de Roca, Trallero y Car-
dona es pionero [3§]. Estos éxitos han estado en buena medida propiciados por el tratamiento
exacto de las ecuaciones del movimiento y el hallazgo de sendas bases de soluciones linealmente
independientes en el caso cuasibidimensional [39], cuasicerodimensional [38], y cuasiunidimen-

sional en varias circunstancias [36, [37].

IEn este trabajo nos referiremos al nanohilo central del sistema que estudiamos como “core”y al recubrimiento

del mismo como “shell”.
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0.2. Objetivos de la tesis

= Determinar la relaciéon entre las constantes de fuerza del problema tridimensional de
las oscilaciones de la red y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente, en
las principales direcciones de alta simetria, en las estructuras diamante, zinc blenda y

wurtzita.

= Obtener la forma analitica de las matrices dinamicas correspondientes a las estructuras

estudiadas.

= Determinar las constantes de fuerza y obtener las expresiones analiticas de las matrices

dindmicas correspondientes a las ecuaciones de movimiento de estas estructuras.

= Determinar las constantes de fuerza y las relaciones de dispersion de materiales con estas
estructuras, especialmente los nitruros del grupo-III que cristalizan con estructura zinc

blenda y wurtzita.

= Aplicar el modelo fenomenolégico completo al estudio de las oscilaciones en nanohilos
revestidos y determinar los diferentes modos vibracionales de este sistema tanto en el

“core” como en el “shell”.

= Obtener como dependen las frecuencias de vibracién de los pardmetros geometricos de

este sistema como son el radio del “core”y el espesor del “shell”.

= Obtener las relaciones de dispersion y determinar la influencia de los esfuerzos sobre los

modos vibracionales.

0.3. Descripciéon de la tesis

La estructura de la tesis es la siguiente. En el capitulo 1, se describen las principales propiedades
en cuanto a estructura y simetria de las estructuras cristalinas que se estudiaran. Ademas se
exponen los fundamentos tedricos del método que se usara para estudiar las oscilaciones de la
red. En el capitulo 2, se estudia la dindamica de la red de materiales con estructuras diamante y
zinc blenda. De materiales con estructura diamante se presentan resultados para el carbono (C),
silicio (Si), germanio (Ge) y estano (a-Sn) y de materiales con estructura zinc blenda para los
nitruros de Boro (BN), Aluminio (AIN), Galio (GaN) e Indio (InN). En el capitulo 3, se hace el
mismo estudio que en el capitulo 2 pero para materiales con estructura wurtzita, presentandose
resultados para los nitruros de Boro, Aluminio, Galio e Indio. El capitulo 4, se dedica al estudio

de los modos vibracionales en heteroestructuras utilizando el modelo fenomenolégico completo.
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Particularmente se estudian nanohilos revestidos en otro material. Por ultimo se hacen las

conclusiones de la tesis.



Capitulo 1

Fundamentos tedricos generales

1.1. Estructuras cristalinas

Los sdlidos cristalinos se estudian considerandolos como un arreglo periédico de puntos (nodos)
en el espacio a los cuales estan asociados un cierto nimero de atomos, que oscilan alrededor de
sus posiciones de equilibrio. Se define una base (a1, ds, d3) que genera el conjunto de nodos que

determinan la red cristalina.

—

R, = nidy + nady + nsas, (11)

donde ny,ns y m3 son nimeros enteros. A su vez las posiciones de los atomos asociados a los
nodos se caracterizan por un vector 7(k), donde k numera los atomos. De modo que la posicién

de un atomo dado tiene la forma

F(n, k) = R, + 7(k). (1.2)

Al espacio definido por la base (@, dy, d3) se le denomina, espacio directo. La base de la red
cristalina en conjunto con la base atémica asociada a los nodos determinan el tipo de estructura
cristalina. Ademés es definido un espacio llamado inverso generado por la base (1, ¢, ¢3), dada

por las relaciones
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g = 2mr——— (1.3)

donde i, j y k rotan ciclicamente y V = @, - ds X as.

1.1.1. Estructura diamante

La red cristalina del diamante es cibica centrada en las caras [40]. Esta estructura tiene dos
atomos de la misma especie asociados a los nodos de la red, cuyas posiciones estan dadas por
7(k) = (0,0,0) y 7(k") = (—ao/4,a0/4,a0/4) respectivamente, donde x y k' denotan a los
atomos y ag es la constante de la red. La base de la red cibica centrada en las caras esta dada
por los vectores d; = (ag/2,0,0), do = (0,a0/2,0) y @5 = (0,0,a0/2). La figura muestra
un esquema de la estructura diamante. Se puede apreciar el enlace tetragonal caracteristico de
esta estructura, donde cada atomo tiene 4 primeros vecinos, 12 segundos vecinos y 12 terceros

vecinos.

1.1.2. Estructura zinc blenda

La zinc blenda es una estructura cuibica centrada en las caras al igual que la estructura diamante
pero en este caso la base estd constituida por d&tomos de diferente especie. La figura [I.2) muestra

un esquema de esta estructura.

1.1.3. Estructura wurtzita

La estructura wurtzita esta constituida por dos estructuras hexagonales compactas [40] des-

lazadas ucy en la direccién axial (v = 2 es un pardmetro que caracteriza la distancia inter-
8

atémica en la red y ¢q es el pardmetro de la red). La base de la red estda dada por los vectores
d; = (ap,0,0), dy = (%ao, ‘/7?;@0,0) y a3 = (0,0, ¢p). Las posiciones de los dtomos asociados
a los nodos estdn dadas por 7(k) = (0,0,0), 7(s") = (0,0,ucy), T(k") = (%ao,%gao,%co) y

(k") = (3a0, \/Tgao, (u— 3)co). La figura |1.3) muestra un esquema de la estructura wurtzita.

\]
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do

Figura 1.1: Esquema de la estructura diamante.
1.2. Grupos de simetria

La transformacién lineal de simetria mas general que se puede realizar en el espacio directo se

puede representar por la relacién

i = {R/t} ¥ = Ri +t, (1.4)

donde R representa una rotacién y ¢ una traslacién, en el espacio tridimensional (caso que nos
ocupa).

Los grupos espaciales son un caso especial del grupo de las transformaciones lineales de coor-
denadas del tipo ((1.4]), donde se conserva la longitud. Ellos se caracterizan por el hecho de que

poseen un subgrupo invariante de traslaciones de una forma particular. Todas las traslaciones

puras del grupo espacial, comunmente llamadas traslaciones primitivas, son de la forma

{E/t}, (1.5)
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do

Figura 1.2: Esquema de la estructura zinc blenda.

donde F es la matriz unidad y £ = t,dy +tods +tsas un vector de la red, donde los ¢; pertenecen
a los enteros. Como consecuencia de esto, las partes rotacionales de los operadores del tipo
que se pueden llevar a cabo estan limitadas. Se encuentra que solamente son posibles
rotaciones en un angulo multiplo de 60° 6 90° alrededor de un eje bien definido. Asf las partes
rotacionales en un grupo espacial forman un grupo, el cual puede consistir sélo de rotaciones
en un angulo multiplo de 60° 6 90° alrededor de un eje bien definido o bien estas rotaciones
combinadas con una inversiéon. En cuanto al nimero de grupos de este tipo que se pueden
formar se determina que en tres dimensiones son 32, los cuales se denominan grupos puntuales
[40], los grupos espaciales que tienen una parte rotacional perteneciente a un grupo puntual
determinado, se dice que forman una clase. Una vez conocida la clase a la cual pertenece
un grupo espacial dado, se puede obtener informacién acerca del posible subgrupo invariante
de traslaciones que este posee. Tenemos que si ¢, es una traslaciéon primitiva, entonces Rt,
también lo es siempre que {R/t} sea miembro del grupo espacial en cuestién. De este modo
la red generada por una traslacién primitiva de un grupo espacial debe ser invariante bajo las

operaciones del grupo puntual. Investigando en este sentido se demuestra que son 14 los tipos
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Co

Figura 1.3: Esquema de la estructura wurtzita.

de redes significativas, las cuales se denominan redes de Bravais. Para denotar las operaciones
de simetria se usard la notacién estdandar:E — identidad, C, — rotacién en un angulo de
27 /n (como vimos anteriormente éstas estdn limitadas a dngulos multiplos de 60° 6 90°), I —
inversion a través del origen, /C5 — es una reflexién. Las reflexiones se pueden denotar por
o, o, denota una reflexion a través de un plano perpendicular al eje principal de simetria
y o0, denota una reflexion a través de un plano que contenga el eje principal de simetria y
Sn —(n =2,3,4 y 6) denota una rotacién en un angulo de 27 /n seguida de una reflexién en un
plano perpendicular al eje de rotaciéon. Una clasificaciéon completa de los grupos puntuales y las
redes de Bravais se puede encontrar en [40]. En este trabajo, para cada estructura estudiada,
se determinan las representaciones de los grupos puntuales de las principales direcciones de
simetria; tomando como base de la representacion los desplazamientos atomicos relativos. A su
vez estas representaciones se representan como suma directa de las representaciones irreducibles
del grupo. Esto permite determinar el desacoplamiento y degeneracién de los modos fonénicos

en la direccién dada.
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q;

Figura 1.4: Principales direcciones, puntos y planos de simetria de la primera zona de Billouin

en la estructura cubica centrada en el cuerpo.

1.2.1. Estructura zinc blenda

La estructura zinc blenda estd compuesta por dos estructuras cubicas centradas en las caras
de elementos diferentes, desplazadas ‘/Tgao (ap es la constante de la red), en el sentido de la
diagonal del cubo.Este tipo de estructura es cibica centrada en el cuerpo en el espacio inverso.
La figura[I.4 muestra las direcciones, puntos y planos de simetria de la zona de Brillouin de esta
estructura. Nosotros nos limitaremos en esta seccién a describir las direcciones que usaremos

en el trabajo.

En una direccién dada de la zona de Brillouin los desplazamientos atéomicos transforman entre
si segiin una representacion del grupo puntual de simetria. Al escribir esta representacién como
suma de representaciones irreducibles es posible determinar a priori la degeneracion de los esta-
dos fondnicos, a continuacién se describen las principales direcciones de simetria. En lo adelante
las representaciones del grupo puntual de simetria se denotan por DY, donde u representa que

se estdn tomando los desplazamientos atémicos relativos (u,) como base de la representacion
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y j representa la direccién de simetria en cuestién

A. Punto general en la direccién del eje g,. El grupo puntual de simetria es Cs, y la repre-

sentacion esta dada por

D% = 2A, @ 2A; D 2A,.

Y. Punto general contenido en el plano ¢, = ¢,. El grupo puntual de simetria es C;.

A. Punto general en el eje que se extiende desde el centro de la zona de Brillouin hasta el centro

de la cara hexagonal. El grupo puntual de simetria es Cj,, y la representacion estd dada por

DY =27, @ 2As.

1.2.2. Estructura diamante

Al igual que la zinc blenda las estructuras tipo diamante estan constituidas por dos estructuras

cubicas centradas en las caras desplazadas \/Tgao en el sentido de la diagonal del cubo, con la

diferencia de que las dos estructuras estan constituidas por el mismo elemento. Como en el
caso anterior la zona de Brillouin es la mostrada en la figura[I.4] Las principales direcciones de

simetria se describen a continuacion

A. Punto general en la direccién del eje g,. El grupo puntual de simetria es Cy, y la repre-

sentacion esta dada por

2. Punto general contenido en el plano ¢, = ¢,. El grupo puntual de simetria es Cs,.

DY =25, P . P 25; P S

A. Punto general en el eje que se extiende desde el centro de la zona de Brillouin hasta el centro

de la cara hexagonal. El grupo puntual de simetria es (s, y la representacion esta dada por

DY =27\, @ 2As.
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Figura 1.5: Principales direcciones, puntos y planos de simetria de la primera zona de Billouin

en la estructura hexagonal.
1.2.3. Estructura wurtzita

La estructura tipo wurtzita esta compuesta por dos estructuras hexagonales compactas de ele-
mentos diferentes desplazadas ucy en la direccién axial(cy es el parametro de le red en esta
direccion y u = % en la estructura ideal). La figura muestra la zona de Brillouin en los prin-
cipales puntos, direcciones y planos de simetria de esta estructura. Seguidamente se describen

las principales direcciones de simetria.

A. Punto general en la direccién del eje ¢,. El grupo puntual de simetria es Cg, y la repre-

sentaciéon esta dada por

Z = 2A1 @ 282 @ 2E1 @ 2E2

>.. Punto general en la direccion del eje desde el origen a la cara rectangular de la zona de

Brillouin. El grupo puntual de simetria es Cs,, y la representacién esta dada por
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T. Punto general en la direccién del eje desde el origen a un punto medio de un eje vertical. El

grupo puntual de simetria es Cs, v la representacion esta dada por

DY = 4A, @24, D 4B, B 2Bs.

1.3. Oscilaciones de la red

1.3.1. Aproximacién adiabatica

Resolver las ecuaciones del movimiento de los dtomos de un cristal es un problema considera-
blemente dificil, especialmente por el gran nimero de particulas que lo componen (electrones
e iones). De esta forma las interacciones en un cristal no pueden considerarse como la suma de
interacciones por pares de iones. La manera de simplificar este problema es haciendo la llamada
aproximacién adiabatica. Esta se basa en el hecho de que la velocidad tipica de los electrones
en el cristal es mucho mayor que la velocidad tipica de los iones. Se sabe que la velocidad de los
electrones es aproximadamente 108 cm/s y la de los iones es del orden de 105 cm/s, por tanto
se asume que los iones se mueven muy lentamente en la escala de velocidades de los electrones.
En todo momento estos ultimos estaran en su estado bdsico para cada configuracién idnica

instantédnea. De esta forma se pueden estudiar los dos movimientos por separado [41].

1.3.2. Potenciales armonicos

La otra gran dificultad para resolver este problema es que, una vez que se va a estudiar el
movimiento de los iones en un cristal, obtener las ecuaciones del movimiento, considerando
la expresion exacta de la energia potencial, es una tarea verdaderamente dificil. Esto se re-
suelve apoyandose en la consideracién de que los atomos no se desvian sustancialmente de sus
posiciones de equilibrio, entonces se puede desarrollar en serie de Taylor la energia potencial en
funcién de estos pequenos desplazamientos. En esta aproximacion, conocida como aproximacion

armonica, se obtiene el Hamiltoniano siguiente

2
pa(nﬁ) 1 ! ! ! !
H = —— 4 — D, , a , 1.
2. o, +3 nmgn%/ﬂ g(nr, 'K ug(nk)us(n's’) (1.6)

donde n,n’ = 1,2, ..., N numeran las celdas elementales, x, <" = 1,2, ..., N4 numeran los 4tomos

en una celda, a, f = z,y, z son los ejes coordenados, m, es la masa del x -ésimo &tomo, p,(nk)
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es el momento lineal del nk -ésimo dtomo en la direccién «, u,(nk) es el desplazamiento de la
posicién de equilibrio del nk -ésimo dtomo en la direccién « y ®,5(nk,n'x’") son las constantes

de fuerza.

Estas ultimas son simétricas respecto a los indices n, a y &,

Pop(nk,n'K) = @go ('K, nk). (1.7)

De la invariancia de la energia potencial ante la traslacion infinitesimal del sélido como un todo

se deduce la siguiente relacién entre ellas

> Dap(nr,n'k) =Y Baa(n's nk) = 0. (1.8)

n'k!

Y de la invariancia del sélido rigido ante una traslacién en un vector de la red, obtenemos que

Dop(nk,n'k) = @up(n — n'k, 0K, (1.9)

es decir las constantes de fuerza solo dependen de la posicién relativa de las celdas elementales

nyn' [41].

1.3.3. Ecuaciones dinamicas para los fonones

Una vez que se ha hecho la aproximacién arménica el problema de las oscilaciones de los iones
en torno a sus posiciones de equilibrio es matematicamente equivalente a considerar la red
cristalina como si los atomos de la red estuvieran conectados por resortes y su interaccién fuera
a través de estos, de esta manera se obtienen 3N4 ecuaciones del movimiento (una por cada

componente de los N, iones de la celda elemental) del tipo [41]

Wi (k) = ZDag(mm',jjuB(m'), (1.10)
'B
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donde D,p(kK', ¢) es la matriz dindmica, que tiene la siguiente expresion

Dos(kK', Q) = N Z . p(nk,n'k") exp(—iq - [ﬁ(n) — R(n)), (1.11)

n/

donde é(n) denota el vector de posicién de la celda elemental. Esta matriz es hermitica

Dop(kK',§) = DoK'k, §) (1.12)

y cumple la propiedad

Des(kk!, —q) = D}g(kK', Q). (1.13)

Si la matriz de las constantes de fuerza ® es invariante ante determinada transformacién de

simetria S, siendo S unitaria, es valida la relacién

SPST = . (1.14)

Utilizando esta ultima ecuacién se pueden establecer ciertas dependencias entre los diferentes

elementos matriciales de la matriz de constantes de fuerza.

1.3.4. Cadena lineal diatomica.

En el modelo de cadena lineal se considera un arreglo periédico unidimensional de celdas ele-
mentales, cuyo periodo denotaremos por a, donde los atomos estan conectados por resortes. En
este caso consideraremos una celda con dos atomos, en general de masas diferentes m; y mso. En

la figura se muestra un esquema de esta cadena lineal, donde se representan las constantes
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0
K K11 R K ‘ g

1o 1o

Figura 1.6: Cadena lineal diatémica. En la figura, las /{fj denotan las constantes de fuerza
entre los diferentes vecinos, donde los indices i, j = 1,2 representan los tipos de atomos y el

supraindice k representa la diferencia de celda elemental entre los atomos interactuantes.

de interaccién entre los atomos. Escribiremos las ecuaciones de movimiento considerando la
interacciéon hasta las dos celdas elementales mas cercanas. Las soluciones de las ecuaciones de
movimiento correspondientes a una cadena lineal de este tipo se pueden proponer como ondas

planas (uj(n) = ujoe’™@+Y j = 1,2). De esta forma se tiene que las ecuaciones de movimiento

adoptan la forma ([1.15)
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d*uq(n a
ml—dig ) = (K + 4rq, sen2[q2 | 4 4x3%, sen?[qa))u; (n) (1.15)
+ (/{12_'_'%126“1“4_/4; e zqa+/€3 €2an+li o€ 2@qa)u2(n)7
d2
e Z?fgn) = (K + kg€ "1 + K€" + kg P + K1pe" " Yuy (n)
a
+ (K + 4/4;22 sen [q2 ] + 4/4:32 sen’ [qa])ua(n),

donde K = kY, + K1y + K25 + K35 + K1y Las ecuaciones (1.15)) conducen al siguiente problema

de autovalores

( w* = Du(q)  Dilg) ) —0 (1.16)
: (q) |

donde
D = (Kt sen? [99) 1 4k, sen? 1.17
1(q) = - + 4K7, sen 5 + 4k7, sen”[qal ) , (1.17)
Di(q) = —= (K + kL, sen? [12] + 442, sen?
20(q) = e + 4Ky, sen 5 + 4k359 sen[qal | ,
1 ) —21qa
DlQ(Q) = \/m <K‘(1)2 + /{12 an +/{12 e +K€)2 622(]@ +K/£112 € 2iq ) .

Las soluciones de ([1.16) que son denominadas rama acustica y rama 6ptica, y se denotan por

Wac(q) ¥ wop(q) estdn dadas por

D11(q) + Da(q)
Wac(Q) - \ 2 -

(DH(Q) ; D22(Q)> + | D1a(q)[2,(1.18)

+ | D12(q)]? .

Di1(q) + Das(q) \/(DH(Q) — D22(Q)>2

wop(q) = \ 5 + 5
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Primera Zona de Brillouin

| rama optica
e
o
=
@
=
u - -
@ | rama acustica |
'S i —
“
T g
“a Vector de onda a

Figura 1.7: Esquema representativo de las ramas acustica y optica de una cadena lineal di-

atémica.

En la figura se muestra una representacion de estas ramas acustica y dptica de una cade-
na lineal diatéomica. En el préoximo capitulo obtendremos las ecuaciones de movimiento de las
estructuras cristalinas diamante y zinc blenda considerando la interaccion hasta terceros veci-
nos. En esta aproximacion se determina en las direcciones de alta simetria el desacoplamiento

de las ramas de dispersion y se obtiene la equivalencia con las ramas de la cadena lineal del

tipo (L.18).



Capitulo 2

Relaciones de dispersion en el modelo
de constantes de fuerza para materiales

con estructuras diamante y zinc blenda

2.1. Oscilaciones de la red en materiales con estructuras

diamante y zinc blenda

Como habfamos visto en la seccién [L1] tanto el diamante como la zinc blenda son estructuras
cubicas centradas en las caras. En estas estructuras utilizando la aproximacién de interaccién
hasta terceros vecinos escribimos las ecuaciones dinamicas de la red de manera general para
una direccion arbitraria y las particularizamos para las direcciones principales de alta simetria.
La Tabla muestra las posiciones de los primeros, segundos y terceros vecinos, los cuales se

denotan por P, S; y T; respectivamente.

El atomo de referencia y los segundos vecinos son del tipo k, por su parte los primeros y terceros
vecinos son del tipo £’ (ver seccién[L.1]y tabla[2.1)). Esto hace que a la matriz dindmica D(kx', §)
contribuyan solamente los primeros y terceros vecinos. Los primeros vecinos son invariantes ante
el grupo puntual Cjs,, [40], que es el grupo del tridngulo equildtero; o sea, la rotaciéon Cj y los
planos de inversién que pasan por las bisectrices de los angulos del tridngulo, perpendiculares
al mismo, y se interceptan en el eje de orden 3. Por ejemplo, para los operadores de rotacién de
tercer orden e inversién del dtomo situado en P + 7(K") se obtienen facilmente las siguientes

representaciones

21
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Vecinos R, |7(n, k)|
Primeros Py = (0,0,0) Py = (ap/2, —ag/2,0) Ba,
Py, =(0,—ay/2,—ag/2) P3=(ap/2,0,—ap/2)

Segundos Sy = (ag/2,a0/2,0) S1=(—ap/2,a0/2,0)
So = (—ap/2,—ap/2,0) S3=(ap/2,—ap/2,0)
Sy = (0,a0/2, a/2) Ss = (0, —ao/2, ag/2) L,
Se = (0,—ao/2,—ap/2) S7=1(0,a0/2,—ap/2)
Ss = (ap/2,0,a0/2) S = (—ap/2,0,a0/2)
S10 = (—ap/2,0,—ap/2) 511 = (ap/2,0,—ap/2)
Terceros Ty = (0,a0/2, —ap/2) = (ap/2,0,a0/2)
Ty = (ap/2,a9/2,0) = (0, —ap/2,a0/2)
Ty = (—ao/2,0, —ao/2) = (—ao/2, —ap/2,0)  ¥YMg,
Ts = (ap, —aop/2, —ap/2) = (aop/2, —agp, —ap/2)
Ty = (ao/2, —ap/2, —ao) = (ay, 0, O)
Tio = (0, —ap, 0) T11 = (0,0, —a)

Tabla 2.1: Posicion de los tres primeros vecinos y su distancia al origen, para un sistema cubico

centrado en las caras con dos atomos en la celda elemental.
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0 0 —1 0 -1 0
=] -100 |, o.=]-10 0]. (2.1)
0 1 0 0 0 1

La matriz de constantes de fuerza del atomo P, se puede escribir de manera general en la forma

11 12 (3
Pp, = | g axp axg |- (2.2)

31 (32 (33

El hecho de que la matriz de constantes de fuerza ®p, sea invariante ante la composicion de las

transformaciones ([2.1)) se expresa mediante la condicién (|1.14)

O'ch(I)POC%O'i = (I)Po- (23)

De esta forma vemos cuantos elementos de la matriz son independientes y la relacion del resto

de los elementos con ellos.

Mediante (2.3)) se obtienen dos constantes de fuerza independientes. Para obtener las matrices de
constantes de fuerza de los tres primeros vecinos (F;) restantes, se aplican las transformaciones

de simetria C7, oYC7 y 02YC] a ®p, v asi se obtienen ®p,, &p, y ®p, respectivamente.
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( Q11 —0O12 —0412\
Qp, = —a12 a1 a2 | (2.4)
\—0412 Q12 a1 )
( Q11 T2 Qg2 \
Qp = —Q12 Q11 —O12 )
\ Q2 —Qj2 Qg )
(0411 Q12 12
(I)Pz - Qi g1 Qg2 )
\0412 a2 Qg1
( ai; 2 —Qai2
Qp, = Q12 o —Og2

\—0412 —Q19 011

Los terceros vecinos tienen iguales posiciones en la celda elemental que los primeros vecinos, o
sea, las posiciones de estos se obtienen a partir de las posiciones de los primeros vecinos, por
medio de traslaciones en un vector de la red. Como las matrices de constantes de fuerza son
invariantes ante las traslaciones en un vector de la red ﬁn, las matrices de constantes de fuerza
de los terceros vecinos tienen la misma forma que las matrices de constantes de fuerza de los

primeros vecinos. Las relaciones entre unas y otras se muestra en ((2.5)).

Oy = 7, = Pp, = Pp,, (2.5)
Qp, = @, = P, = Pp,
br, =P, = &1y = Pp,,
Or, = by, = Op = Pp.

Haciendo uso de las relaciones (22.5)) y denotando las constantes de fuerza de los terceros vecinos

por ;5 se tiene que las matrices de constantes de fuerza de los terceros vecinos estdn dadas por
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Y T2 —712

O, = Oy =P, = | =2 Y1 2 ; (2.6)

—Y12 Y12 711
(711 —712 712

(I)T2 - (I)T5:(1)Ts: —Y12 Y11 —712 )

\712 —Ti2 T
(711 Y12 712

O, = P, =P, =1 72 M1 M2 |

\712 Y12 Y11
( Y11 M2 712

O, = O, =Pp, = Y2 Y11 —V12

\—712 —i2 T

Teniendo en cuenta las posiciones de las celdas elementales de los dtomos, ver tabla [2.1] se tiene

que la matriz dindmica D,z(kk’, ) que determina la interaccién con los primeros y terceros

vecinos esta dada por

Dos(kK', Q)

+ q)To(ez U O i(gy=4:)% + ei@qx—qy*qz)?())

+ p(

+ (bTQ (ez QZ+Qy 2 + e_i(QI_qu)a?O —+ ei(Qw_Qy_Qq,z)%))
(e

[@p, + Op e W)F 4 §p e WHE)T | §p (0707

1
/MMy

e

Q

0

el Qm+QZ _|_ e (qz+QZ) _|_ 6 (qm 2qy qz)?) (27)

+ ®Tg quaO + e Zano + e ZQZQO)

Como se ha considerado sélo la interaccién hasta terceros vecinos para calcular D (kk, ¢) sélo

se tiene en cuenta los segundos vecinos. Estos atomos son invariantes ante el grupo puntual

Csy, que es el que deja invariante un rectangulo; o sea, las rotaciones Cy y las reflexiones en
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dos planos mutuamente perpendiculares que se interceptan en el eje de rotacién [40]. Para Sy

las operaciones de simetria se representaran por las matrices

01 0 10 0
Co=| 10 0 : ob=101 0 . (2.8)
00 —1 00 —1

La matriz de constantes de fuerza del dtomo Sy se escribe de manera general en la forma

B Bz b3
(I)S(): Bo1 Baa [o3 . (2-9)
P31 P32 P33

Mediante el mismo procedimiento que en el caso anterior se obtienen los pardametros indepen-
dientes de la matriz de constantes de fuerza y la forma que tienen éstas para los restantes
segundos vecinos. A continuacion se listan las matrices de constantes de fuerza de los segundos
vecinos restantes. Estas se obtienen aplicando a ®g, las transformaciones de simetria corres-

pondientes en cada caso.

P Bz 0 fiu =Bz 0

P5, = Cs, = | Sz B 0O , Bg, =P, = | —fr2 Bu 0 [2.10)
0 0 PBs 0 0 B33
Bz 0 0 B33 0 0

P, =Ps, =1 0 Bu P2 | » P, =Ps,=| 0 pu P |,

0 B2 Bu 0 —fBi2 Bu

B 0 pBio Buu 0 —Pio
(I)Ss - (I)Slo - 0 633 0 ) (I)Sg = (I)Sn - 0 633 0

Pz 0 Bu —B12 0 Bn
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Aprovechando la propiedad de simetria ((1.8) se obtiene la matriz de constantes de fuerza
5 (nk,nk) .

Q.5 (nk,nk) = —4 (11 + 3711 + 2611 + Bs3) f, (2.11)

donde I es la matriz unidad de orden tres.

La matriz dindmica de interaccién con los segundos vecinos estd dada por la expresion

1 ) .
Daﬁ(/iffg @D — —(®aﬁ(n/{/7 n/ﬁ)) + 2@5’0 COS [%] —|_ 2@51 COS [(q—qu)aO]
my
+ 2dg, cos M + 2®g. cos M] (2.12)
+ 2(1)58 CcoS W 4 2(1)59 COS (Q:c _QQZ)G()] )

Teniendo en cuenta que los &tomos £’ y k poseen las mismas propiedades de simetria (la posicién
de k' se obtiene haciendo una traslacién 7 (k') de k, en la celda elemental) la matriz dindmica
de interaccién entre dtomos s’ tiene la misma forma que la matriz dindmica de interaccién
entre atomos k. En el caso de la estructura diamante que tiene dos atomos iguales en la celda
elemental D.g(K'K’, §) = Dag(kk, 7). En la estructura zinc blenda que tiene dtomos diferentes
en la celda elemental, la matriz D,g(x's’, ¢) tiene la misma forma que la matriz D,g(kk, ¢) pero
las constantes de fuerza son diferentes, las cuales denotaremos por d;;. En las secciones siguentes
se obtiene la relacién entre el problema 3D de las oscilaciones de la red de estas estructuras, en

direcciones de alta simetria y las cadenas lineales equivalentes en cada caso.

2.1.1. Constantes de fuerza y relaciones de dispersion en materiales

con estructura diamante

Conociendo la matriz dindmica (1.11]) dada por (2.7) y (2.12), se pueden escribir las ecuaciones

de movimiento del problema tridimensional de las oscilaciones de la red en cualquier direccién
de la zona de Brillouin. En las direcciones I'X — [100], 'L — [111] y TKX — [110] las

oscilaciones longitudinales se desacoplan de las transversales y en cada caso se pueden describir
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Cadena Lineal Problema 3D Longitudinal Problema 3D Transversal

K — (2011 + 4711) —(2aq1 + 4711 — 20402 — 4712)
Ky — (2011 + 4y11) —(2a11 + 4y11 + 2012 + 4712)
K —27m — (2711 + 2712)
K —2711 —(2711 — 2712)
K 0 0

K1 = Ko —4p1y = —461 —(2B11 + 2B33)=— (2611 + 2033)

KT = Kby 0 0

Tabla 2.2: Relacién entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direccién I'X en el

diamante y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.

mediante un modelo de cadena lineal. En las tablas 2.3y [2.4] se muestra la relacién entre las
constantes de fuerza del problema 3D y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente
en cada caso. Las constantes de fuerza del problema 3D y las constantes de fuerza de las cadenas
lineales equivalentes a los diferentes modos, dadas en las tablas 2.2 y se obtienen
ajustando las relaciones de dispersién en el centro y borde de la zona de Brillouin a datos
experimentales. De esta forma al determinar todos los pardmetros independientes del problema
se obtienen las relaciones de dispersion en cualquier direccién de la zona de Brillouin. La
representacion de las ecuaciones de movimiento de las oscilaciones de la red en direcciones de
alta simetria a partir de las ecuaciones del modelo de cadena lineal, ademéds de simplificar las
ecuaciones de trabajo, permite conocer la contribucién de las diferentes esferas de coordinacion
(grupos de vecinos) a las relaciones de dispersién. En las tablas y se muestran las
constantes de fuerza del problema 3D y de las constantes de fuerza de las cadenas lineales
equivalentes obtenidas por este método para C, Si, Ge y a-Sn, los datos para el ajuste fueron
tomados de [42], [43], [44] y [45] respectivamente. En las figuras [2.1] y [2.4] se muestran
las relaciones de dispersion obtenidas para estos materiales. Estas relaciones de dispersion no
muestran muy buena concordancia con los datos experimentales que se comparan, aunque
describen cualitativamente el comportamiento de las ramas. En trabajos anteriores [46] se
mostré que para obtener una buena concordancia de las relaciones de dispersion con datos
experimentales se necesita considerar la interaccién hasta quintos vecinos. Sin embargo para
hacer el ajuste considerando la interaccion hasta terceros vecinos, solamente se necesita conocer

las frecuecias en el centro y borde de la primera zona de Brillouin.
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Cadena Lineal

Problema 3D Longitudinal

Problema 3D Transversal

0
K1a

1
Kio

2
Kio

3
Kio

4
K12

—(all + 6711 + 20{12 - 4712)
—(3aa1 + 3711 — 2012 — 2712)
— (3711 + 6712)

— (2811 + 20512 + fs3)
= — (2011 + 2012 + I33)

0
0

0

— (o1 + 6711 — 12 + 2712)
—(3aq1 + 3711 + 12 + 712)
—(3711 - 3712)

0
0

—(2B11 — Bi2 + B3)
= —(2611 — 612 + 033)

0
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Tabla 2.3: Relacién entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direccién I'L en el

diamante y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.

Cadena Lineal

Problema 3D Transversal

0
Kio

1
Kio

2
Kio

3
K1a

4
Kio

1

K1 = Rao

—(20&11 + 2’)/11 + 20&12 + 2’)/12)

2 _ .2
K11 = Ry

—(011 4 3y11 — a1z + 712)
—(a11 + 3711 — @12 + 712)
—(2711 — 2712)
—(2711 — 2712)

—(2B11 + 20s3) = — (2011 + 2033)
—(511 - ﬁlz) = _(511 - 512)

Tabla 2.4: Relacién entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direccion 'K X en el

diamante y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.
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Tabla 2.5: Frecuencias en los puntos de alta simetria I', X y L de C,

estructura tipo diamante. Todos los datos estan dados en THz. Ref. [45].

Si, Ge y a-Sn con

w(THz) Troro Xra Xpajro Xro Lra Lia Lio Lro
C
39.7 24.0 36.8 32.8 16.8 324 382 36.9
39.9 23.6 36.7 33.1 16,5 324 379 37.1
38.6 23.4 35.7 31.6 164 31.1 37.3 35.7
38.9 23.2 35.8 32.1 16.2 31.5 37.2 36.1
39.0 23.4 35.9 321 164 32.5 374 36.1
40.4 24.0 36.8 329 16.7 32.1 384 37.3
41.0 24.1 37.3 33.6 16.8 32.7 38.7 37.9
40.3 24.2 36.1 32.6 164 31.0 372 36.3
Si
15.5 4.4 12.4 140 3.3 11.3 12.6 14.8
15.2 4.2 12.1 13.6 3.2 11.1 121 144
15.3 4.0 12.2 13.7 3.1 11.1 123 14.6
154 4.2 12.3 13.8 3.2 11.2 124 14.6
15.9 4.7 12.6 141 3.5 11.6 12.7 15.1
15.8 4.7 12.6 14.0 3.5 1.6 125 15.0
15.5 4.5 12.3 13.9 34 114 126 14.7
Ge
9.17 2.40 7.28 824 186 6.72 7.34 8.72
8.71 2.33 6.97 7.85 190 6.50 6.97 8.31
8.78 2.20 7.02 797 181 648 7.09 8.40
8.91 2.14 7.12 814 1.79 6.51 7.27 8.55
9.16 2.40 7.29 826 185 6.74 7.37 8.74
9.01 2.43 7.16 807 185 6.68 7.17 &8.57
9.11 2.40 7.22 827 189 6.66 7.34 8.69
a-Sn
5.9 1.2 4.7 5.5 1.1 42 49 5.7
5.83 1.05 4.83 5.86 1.01 4.16 5.19 5.99
5.45 1.23 4.56 5.45 1.10 4.01 4.78 5.62
5.51 1.08 4.60 5.55 1.02 4.01 4.88 5.70
5.70 0.94 4.68 5.68 0.95 4.04 5.03 5.82
6.10 1.10 4.75 5.73 0.86 4.19 5.06 5.92
5.86 1.21 4.56 542 0.92 4.11 4.77 5.65
6.0 1.3 4.7 5.5 1.0 42 49 5.7
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Constantes de Fuerza aq; a1s P11=011 Pr2=012 P3z=d33 Y11 Y12
C -4.11 -0.99  -0.58 -0.60 0.55  -0.05 -0.04
Si -1.55 -0.84  -0.09 -0.08 0.17  -0.05 -0.06
Ge -1.36  -0.77  -0.08 -0.08 0.14  -0.04 -0.05
a-Sn -1.02 -0.56  -0.05 -0.06 0.10 0.04 0.05

Tabla 2.6: Constantes de fuerza del problema 3D para cristales de Carbono, Silicio, Germanio

y Estanio con estructura tipo diamante. Las unidades estdn dadas en 10° dyn/cm.

Constantes de Fuerza %  wl, k3 K3, Kly Kl =Ky K} =K

L[100] 8.03 &803 -0.09 -0.09 0 2.32 0
T[100] 10.17 589 -0.17 -0.01 0 0.05 0
C L[111] 1044 565 0  -0.22 0 1.80 0
T[111] 13.05 292 0  -0.10 0 0.01 0

T[110] 10.18 2.86 2.86 -0.01 -0.01 0.06 -0.02
L[100] 290 290 -0.10 -0.10 0 0.36 0
T[100] 481 1.00 -021 001 0  -0.15 0
Si L[111] 316 271 0 -027 0 0.18 0
T[111] 518 052 0 -010 0 -0.07 0

T[110] 480 0.39 0.39 0.01 0.01 -0.16 0.01
L[100] 254 254 -008 -008 0 0.31 0
T[100] 428 080 -0.19 001 0  -0.13 0
Ge L[111] 272 242 0 023 0 0.17 0
T[111] 455 043 0 -008 0  -0.07 0

T[110] 426 031 0.31 0.02 0.02 -0.13 0.00
L[100] 1.86 1.86 -0.084 -0.084 0 0.20 0
T[100] 3.18 0.55 -0.18 0.01 0 -0.10 0
a-Sn L[111] 210 1.69 0 -0.22 0 0.13 0
T[111] 3.34  0.30 0 -0.08 0 -0.06 0

T[110] 3.17 0.18 0.18 0.01 0.01 -0.10 -0.01

Tabla 2.7: Constantes de fuerza de las cadenas lineales equivalentes a los diferentes modos
del problema 3D para cristales de Carbono, Silicio, Germanio y Estafio con estructura tipo

diamante. Las unidades estdn dadas en 10° dyn/cm.
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Figura 2.1: Relaciones de dispersién fonénicas del C con estructura. Los puntos (diamantes

negros) fueron tomados de experimentos de espectroscopia Raman [42].
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Figura 2.2: Relaciones de dispersién fonoénicas del Si con estructura diamante. Los puntos
(diamantes negros) fueron tomados de un experimento de dispersion inelastica de neutrones
[43].
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Figura 2.3: Relaciones de dispersién fononicas del Ge con estructura diamante. Los puntos

(diamantes negros) fueron tomados de [47].
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Figura 2.4: Relaciones de dispersion fondnicas del a-Sn con estructura diamante. Los puntos

(diamantes negros) fueron tomados de [4§].
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2.1.2. Constantes de fuerza y relaciones de dispersiéon en materiales

con estructura zinc blenda

En la estructura zinc blenda los dos atomos de la celda elemental son de diferente especie y
el enlace es parcialmente i6nico. Esto hace que sea necesario considerar en las ecuaciones de
movimiento la interaccién de largo alcanse para describir el rompimiento de la degeneraciéon
entre el modo longitudinal 6ptico y los modos transversales opticos, en el centro de la zona
de Brillouin. Una forma de considerar la interacciéon de largo alcanse es anadiendo a la matriz
dindmica la expresién (2.13), Ref. [49]. Esta tltima se obtiene considerando el efecto de
la polarizacién de la red cristalina; describe correctamente el desdoblamiento entre la frecuencia
LO y TO en el centro de la zona de Brillouin y no contribuye en la frontera de la primera zona

de Brillouin.

} % exp{—2rig - [7(r) — F(s)]} x O COS(Z"W |§BZ|>(2.13)

Ame? { 4 Z"(r)]alqd - Z" ()]
Vs IE

donde: e es la carga elemental, Z* el tensor de carga efectiva, ¢ es el vector de onda centrado de
un vector de la red reciproca g, V' es el volumen de la celda elemental, (m,, m.) y (7(k), ("))
la masa y posicion de los atomos, y el vector de onda ¢z paralelo a ¢, tiene una magnitud
igual a la distancia del centro a la frontera de la zona de Brillouin en esa direccion. En las
tablas [2.8] y se muestra la relacion entre las constantes de fuerza del problema 3D y

las constantes de fuerza del modelo de cadena lineal en la estructura zinc blenda, el término

. 47e? 2 : 2 2
Q= Vo \/WZ resume la contribucién de (2.13]).

De igual forma que se hizo en la seccion anterior para la estructura tipo diamante, las constantes

de fuerza del problema 3D y las constantes de fuerza de la cadena lineal se obtienen ajustando
las relaciones de dispersién en las direcciones de alta simetria en el centro y borde de la zona de
Brillouin. La Tabla muestra frecuencias experimentales y resultados de calculos ab initio
en los principales puntos de alta simetria para Nitruro de Boro (BN), Nitruro de Aluminio
(AIN), Nitruro de Galio (GaN) y Nitruro de Indio (InN) con estructura zinc blenda. En las
tablas y se muestran respectivamente los resultados de las constantes de fuerza del

problema tridimensional y de las constantes de fuerza de las cadenas lineales equivalentes.

Las figuras 2.6] y [2.8) muestran las relaciones de dispersién en las direcciones I'’X, T'L
y 'K X de los nitruros de Boro, Aluminio , Galio e Indio con estructura zinc blenda. Las fre-
cuencias necesarias como datos de entrada, se tomaron de célculos de primeros principios[50)
en todos los casos. En las figuras las relaciones de dispersién de este trabajo se comparan con

calculos ab initio, los cuales se representan por diamantes negros. Se observa que en general
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Cadena Lineal Problema 3D Longitudinal Problema 3D Transversal

KO, — (2041 + 4711 + §) —(2a11 + 4711 — 2019 — 4712)
Kl — (2041 + 4y11 + ©) — (2011 + 41 + 2002 + 412)
Ko — (2711 + ) — (2711 + 2712)

K —2711 —(2711 — 2712)

Ko 0 0

K1y —(4B11 — 2) — (2611 + 2833)

Kby — (4611 — %) — (2011 + 2633)

K2, 0 0

K3, 0 0

Tabla 2.8: Relacién entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direccion I'X en la

zinc blenda y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.

Cadena Lineal Problema 3D Longitudinal Problema 3D Transversal
kY, —(0o11 + 6711 + 20012 — 412 + %) — (a1 + 6711 — a2 + 2712)
Klo —(3a11 + 3711 — 2012 — 2712 + %) —(3a11 + 3711 + a1z + 12)
Ko —(3y11 + 6712 + %) —(3v11 — 3712)
K3y 0 0
Ko 0 0
K11 —(2B11 +2B12 + B33 — 2) — (2811 — Brz2 + P3)
K = —(2011 + 2612 + 033 — ) = —(2011 — 612 + d33)
K2, 0 0
K3, 0 0

Tabla 2.9: Relacion entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direccion I'L en la

zinc blenda y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.
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Cadena Lineal Problema 3D Transversal

KOy —(2aq1 + 2711 + 2092 + 2712)
Kl —(a11 + 3711 — a12 — 3712)
Ky — (011 + 3v11 — a1z — 3712)
K —(2711 — 2712)

K —(2711 — 2712)

K1y —(2B11 + 20s3)

Ko —(2011 + 2033)

KT —(B11 — Br2)

K3 — (011 — 012)

Tabla 2.10: Relacion entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direcciéon 'K X en

la zinc blenda y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.

las ramas calculadas muestran buena concordancia con los calculos ab initio mencionados. Este
resultado es significativo teniendo en cuenta que a pesar de que se considerd sélo interaccién
hasta segundos vecinos, las ramas de dispersiéon muestran mejor concordancia que las ramas
determinadas en la secciéon anterior para materiales con estructura tipo diamante. Esto puede
estar dado por el hecho de que el modelo de constantes de fuerza funciona mejor cuando el
enlace es parcialmente iénico que cuando es covalente. Se puede observar que esta concordancia
es especialmente buena para los modos desacoplados, tanto en las direcciones I'X y I'L, como
'K X. En nuestra consideracién esto esta dado por el hecho de que en la aproximacion de inter-
accion hasta segundos vecinos considerada, se logra describir con més éxito el comportamiento
de estas ramas mas simples que dependen de menos constantes de fuerza. Otro factor a tener

en cuenta es la discrepancia que ain existe en los reportes de las frecuencias que se usan como
datos de entrada, ver tabla [2.11]
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Tabla 2.11: Frecuencias en los puntos de alta simetria I', X y L de BN, AIN, GaN y InN en la

estructura zinc blenda. Todos los datos estan dados en cm™! .

wlem™) Tro Tro Xra Xpa Xio Xro Lra Lpa Lo Lro
BN
a 1280 1061 706 1018 1154 939 487 982 1149 1009
b 1308 1066 713 1031 1167 929 503 991 1150 1008
c 1308 1052 682 1028 1110 913 441 981 1197 981
Aw 28 14 31 13 47 26 62 10 48 28

AIN
a 890 665 341 588 716 668 226 585 735 655
903 656 308 608 742 646 219 577 769 639
¢ 907 662 340 590 734 674 230 582 750 656

Aw 17 6 33 20 26 28 11 8 34 17

GaN
a 746 567 197 351 695 623 138 349 708 587
e 737 552 189 346 704 621 134 340 717 591
c 750 560 195 353 709 628 139 345 720 585

Aw 13 15 8 7 14 7 5 9 12 6

InN
a 596 467 116 231 567 518 T8 227 573 488
585 468 116 195 556 495 82 197 579 478
Aw 6 1 0 36 11 23 4 30 6 10

a) Ref.[50]: Primeros principios b) Ref.[51], d) Ref.[12], e) Ref.[13]: ab initio, c¢) Ref.[9]: Modelo
adiabdtico de la carga ligada, f) Ref.[53]: Dispersién Raman.



38 Relaciones de dispersion en el modelo de constantes de fuerza...

Constantes de Fuerza oy 19 b1 B2 B33 011 019 033 Q
BN -2.57 -0.85 -0.71 -1.28 0.06 -0.70 -0.26 0.70 -4.68
AIN -1.52 -1.20 -0.29 -0.42 029 -049 -0.46 -0.11 -4.82
GaN -1.40 -1.76 -0.28 -0.35 0.19 -0.45 -0.40 -0.48 -4.10
InN -1.01 -1.55 -0.17 -0.19 0.11 -0.31 -0.37 -0.60 -2.56

Tabla 2.12: Constantes de fuerza del problema 3D para cristales de BN, AIN, GaN y InN con

estructura tipo zinc blenda. Las unidades estdn dadas en 10° dyn/cm.

Constantes de Fuerza k0, ki, K2, K Kl kI K  KY K
L[100] 747 6.30 1.17 0 0 1.69 1.64 0 0
T[100] 6.84 3.43 0 0 0 1.31 0.02 0 0
BN L[111] 834 544 117 0 0 276 0.06 0 0
T[11] 85 172 0 0 0 009 045 0 0
T[110] 6.84 1.72 1.72 0 0 1.31 0.02 -0.57 0.44
L[100] 546 425 121 0 0 -004 075 0 0
T[100] 5.44 0.65 0 0 0 0.00 1.20 0 0
AIN L11] 459 512 121 0 0 -0.07 080 0 0
T[111] 5.77 0.33 0 0 0 -0.13 0.64 0 0
T[110] 544 033 033 0 0 000 120 -0.13 0.03
L[100] 485 383 1.02 0 0 010 0.78 0 0
T[100] 6.33 -0.72 0 0 0 018 1.87 0 0
GaN L[111] 273 595 1.02 0 0 004 1.17 0 0
T[111] 5.97 -0.36 0 0 0 0.02 0.99 0 0
T[110] 6.33 -0.36 -0.36 O 0 017 1.87 -0.07 -0.05
L[100] 3.32 268 064 O 0 003 0.63 0 0
T[100] 5.14 -1.06 0 0 0 011 1.83 0 0
InN L[111] 123 476 064 O 0 -0.04 1.34 0 0
T[111] 4.60 -0.53 0 0 0 0.03 0.86 0 0
T[110] 513 -053 -053 0 0 011 1.83 -0.02 -0.05

Tabla 2.13: Constantes de fuerza de las cadenas lineales equivalentes a los diferentes modos
del problema 3D para cristales de BN, AIN, GaN y InN con estructura tipo zinc blenda. Las

unidades estdn dadas en 10° dyn/cm.
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Figura 2.5: Relaciones de dispersién fonénicas para el BN con estructura zinc blenda. Los puntos

(diamantes negros) fueron tomados de calculos ab initio [51].
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Figura 2.6: Relaciones de dispersion fonénicas para el AIN con estructura zinc blenda. Los

puntos (diamantes negros) fueron tomados de célculos ab initio [12] y [13].
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Figura 2.7: Relaciones de dispersion fondnicas para el GaN con estructura zinc blenda. Los

puntos (diamantes negros) fueron tomados de cdlculos ab initio [12] y [13].
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Figura 2.8: Relaciones de dispersion fondnicas para el InN con estructura zinc blenda. Los

puntos (diamantes negros) fueron tomados de célculos ab initio [50].



Capitulo 3

Relaciones de dispersion en el modelo
de constantes de fuerza para materiales

con estructura wurtzita

3.1. Oscilaciones de la red en materiales con estructura

wurtzita

En este capitulo se estudian las oscilaciones de la red en materiales con estructura wurtzita. En
esta estructura cristalizan los nitruros del grupo-III en los cuales centraremos nuestro analisis.
La estructura wurtzita tiene cuatro atomos en la celda elemental, dos por cada elemento del
compuesto en cuestién. En lo adelante a los atomos de (B, Al, Ga e In) los denotaremos
por X y a los datomos de Nitrogeno por N. Por su parte las coordenadas de los dtomos de

la base las denotaremos por kx = (0,0,0), Ky = (0,0,ucy), Ky = (%ao,‘%gao,%co) y Ky =

(3ao, ‘/Tgao, (u — $)co). Para obtener las ecuaciones de movimiento basta analizar los vecinos
de un atomo de cada elemento y las ecuaciones de movimiento de los dos atomos restantes se
obtienen usando las propiedades de simetria de la matriz dindmica . En este caso para
escribir las ecuaciones del movimiento se analizara el atomo del tipo X ubicado en la posicién
(0,0,0) y el &tomo de N ubicado en la posicién (0,0, ucy). Las Tablas y muestran la
posicién de la celda elemental de los primeros, segundos y terceros vecinos de los atomos de X
y N antes mencionados. Los primeros, segundos y terceros vecinos se denotan por Pij , Sf y Tij
respectivamente, donde j = X, N representa si nos estamos refiriendo a un atomo de tipo X o

un atomo de tipo N.

Siguiendo el mismo procedimiento utilizado para las estructuras diamante y zinc blenda, se

41
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Vecinos R, |7(n, k)|
Primeros  P;X = (0,0,0) PX =(0,0,0) e
P = ag(—1,0,0) P = ag(—1/2,—/3/2,0)
Segundos S = ay(1,0,0) S = ag(1/2,4/3/2,0)
S =ag(—1/2,v/3/2,0) S = ag(—1,0,0)
SX = ag(—1/2,—/3/2,0) S =ag(1/2,—v/3/2,0) 26,
S =(0,0,0) SX = ag(—1,0,0)
SE = ag(—1/2,—/3/2,0) S = (0,0, —co)
S = ag(—1,0,—co/ap) SX = ag(—1/2, —v/3/2, —co/ag)
Terceros  T5* = (0,0, —co) 2¢o

Tabla 3.1: Posicion de la celda elemental de los tres primeros vecinos y su distancia al atomo
del tipo X ubicado en la posicién (0,0,0), para una estructura wurtzita con cuatro atomos en

la celda elemental.

Vecinos R, |7(n, k)|
Primeros P = (0,0,0) PN =(0,0,0) e
P2N = ao(—1,0,0) PN = ag(—1/2,—/3/2,0)
Segundos  SY = ap(1,0,0) SN = ay(1/2,4/3/2,0)
SN = ag(—1/2,1/3/2,0) SN = ag(—1,0,0)
SN = ay(—=1/2,—/3/2,0) SN = ag(1/2,—+/3/2,0) 26,
Sy = ap(0,0,co/ap) SN = ag(—1,0,co/ap)
Sé" = ao(—1/2,—v3/2,c0/a0) Sy = (0,0,0)
S1h = ao(—1,0,0) St = ao(—1/2,—v/3/2,0)
Terceros TV = (0,0, o) 2¢o

Tabla 3.2: Posicion de la celda elemental de los tres primeros vecinos y su distancia al atomo
del tipo N ubicado en la posicion (0,0, ucy), para una estructura wurtzita con cuatro atomos

en la celda elemental.
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escriben las matrices de constantes de fuerza de interaccion entre los diferentes vecinos en su
forma mas general y se determina el nimero de constantes de fuerza independientes, aplicando

la invariancia de simetria correspondiente en cada caso.

Los primeros vecinos tienen simetria C3,. Tomando P;* como punto de simetria tenemos que

Q11 (2 g3
(I)POXZ Qa1 Q2 23 | - (3.1)

31 (32 (33

Utilizando la invariancia de & px ante las transformaciones de simetria de Cj, se determina

cuales de sus elementos son independientes y distintos de cero, obteniéndose que

11 0 0
Ppx=1 0 an 0 |- (3.2)
0 0 Q33

Las matrices de constantes de fuerza correspondientes a los restantes primeros vecinos estan

dadas por
l0411 + %Oé:ss Z‘f(Oén — a33) ‘/76(0411 — a33)
Ppx = —M(Oén — a33) 50411 + 50433 72(0411 —ag) |, (3.3)
\/76(0611 — as33) \/g(an — as33) 80411 + %@33
l0411 + %Oégg %g(an — as3) @(0411 — as3)
Ppx = 2\[(0411 — a33) 50411 + %@33 @( Q11 — a33) ;
—\/76(0411 — a33) \/75(0411 — a33) % o1+ 0433
a11 0 0
d,x = 0 1 8 _2v2 _
P gQu1 + Q33 o= (a1 — asz)

2 8 1
0 - f(Oén —as3)  Gai1 + 5033
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Estas tltimas se obtienen aplicando a ®px las transformaciones C'Cs, C'C% y C' respectiva-

mente, donde

1 0 0
r_ 1 2v/2
C'=10 -4 -22 | (3.4)
2v/2 1
0 5% —3

Por su parte los segundos vecinos tienen simetria o,. Siguiendo el mismo procedimiento que
para los primeros vecinos, tomando a Sy cémo centro de simetria se tiene que las matrices de

constantes de fuerza de estos vecinos estdan dadas por las expresiones

Buu 0 0
Pgr = Pgx =1 0 B 0 [, (3.5)
0 0 PBs

1811 + 2B \/73(511 — B22) 0
Pgx = Pgx = \/75(511 — B) Pu+ipn 0 |,
0 0 B33

1811 + 362 —\/75(511 — B22) 0

Psx = Pgx = —\/75(511 — Ba) 3B+ 1B 0 1,
0 0 B33
(=381 + Bo2 + 6f33) ‘/73(511 + Bog — 2/333) i(ﬂu — [333)
Psx = —‘/73(511 + Ba2 — 2633)  1(—Pu1 + 3622 + 2033) i(ﬁu — fB33) |
—\/76(511 — (33) —g(ﬁn — f33) 20811 — B33

2(=3B11 + P + 68s3) 43 (B11 + B2 — 2033) _\/76(511 — B33)
Pgx = \/Tg(ﬁn + Ba2 — 20s3)  1(—B11 + 3Pz + 2033) ?(511 —B) |
(Bt — Bas) —F (B — Bzs) 200 = Pas
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(22 0
bsx = 0  —Bu+28 V2811 — Bs)
0 —V2(Bi—Bs3)  2Bu — Bss
i

I%

(=3B + Loz + 68s3) —Y2(B11 + Boz — 28s3) —%2(Bu1 — Bs3)

Psx = —\/73(511 + Paz — 2033)  1(—Pu1 + 3oz + 20s3) —7(511 —B33) | >
\/76(511 — (B33) \/75(511 — (33) 20811 — B33
1(=3B11 + Baz + 60s3) 4 V3(B11 + Bz — 2033) \/76(»311 — [333)
Pgx = \/Tg(ﬁn + B2 — 2B33)  1(—B11 + 3Bz + 20s3) —g(ﬁn — Bs3) | >
—%6(511 — fs3) 72(511 — [333) 20811 — P33
B2 0 0
Pgx = 0  —Bu+283 —V2(Bu— Bs3)

0 V2(Bii—Bs3) 2B — Bss

Estas tltimas se obtienen a partir de ® X aplicando las transformaciones Cg, Cs, Cy, C3, Cg,
C"Cs, C"C2, C", C"Cs, C""C2 y C" respectivamente, donde

0O 1 0 0O 1 0

C” _ _T?’ 0 _76 ,C”/ _ _\/?g 0 \/Té (3.6)
6 3 V6 V3
3 0 -3 0%

El tercer vecino Ty¥ estd ubicado en el eje z, por tanto la matriz de constantes de fuerza CI>TOX

es invariante ante una rotacién en ese eje, adoptando la forma

o1 0 0
(I)TOX — 0 511 0 . (37)
0 0 o33
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Aprovechando la propiedad de simetria (1.8)) se obtiene la matriz de constantes de fuerza

S5 (NEx,NKx).

®yq (nkx,nKkx) 0 0
Qo5 (nkx, nkx) = 0 ®1q (nkx, nKx) 0 (3.8)
0 0 O35 (nkx, NKY)
donde
P11 (nkx,nkx) = —(§a11 + goézas + 6811 + 6033 + d11), (3.9)
D33 (nkx,nrx) = —(20411 + 30433 + 12322 + 033).

Haciendo iguales consideraciones se obtienen las matrices de constantes de fuerza con el a&tomo
de tipo N. De esta forma se tiene que las matrices de constantes de fuerza de los primeros

vecinos estan dadas por

11 0 0
Opy = 0 a; O , (3.10)
0 0 Q33
l0411 + %0433 —%g(oén — a33) —%6(0411 — ai33)
Ppy = —2\—f(0411 — a33) 50411 + 50633 —\/75(0411 —az) |-
—\/76(0411 — 33) —\/75(0411 — a33) %Oén + %@33
l0411 + %@33 2‘[(0411 — as33) \/76(0611 — as33)
Ppy = 2\f(@11 — a33) 50411 + 50433 —\/75(0411 —az3) |-
‘/76(0411 — as3) —‘/75(0411 — as3) %Oéll + %&33
aqq 0 0
Ppy = 0  gonr+ Sass 22 (an — ass)
0 2\f(Oén —g3)  saqr + soss
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De igual modo para los segundos vecinos del atomo de tipo N se tienen las matrices de cons-

tantes de fuerza

m1 00
Psy = Pov=1 0 72 0 |, (3.11)
0 0 s
1911 + 399 \/73(711 —722) 0
Pgy = Pgv = \/75(711 —Y22) 34112 0 |,
0 0 V33
911+ 372 —“Tg(m —722) O
Py = Pgy = _\/Tg(’yll —722) Syt 0|,
0 0 733
(=311 + 722 + 6733) —@(m + Y22 — 2733) \/76(’711 — 733)
gy = —%g(%l + 722 — 2733)  3(—=711 + 3722 + 2733) \/75(711 —733) | >
—\/76(711 — 733) —@(vn — 733) 2911 — 33
2(=3v11 4 v2 4 6733) L2 (711 + Y2 — 2733) —\/76(711 — 733)
gy = \/73(711 + 722 — 2933) (=711 + 3722 + 2933) \/75(711 —73) |
\/76(711 — 733) —4(%1 — 733) 2911 — 733
V22 0 0
Pgy = 0 —vu+2ys V20— |-
0 —V2(yii—33) 2711 — Y33
(=311 + Y92 + 6733) —‘/73(711 + 22 — 2733) —§(711 — 733)
Ggy = | —L(y11+7922 — 2933) H(—y11+ 32 + 2733) —L(y1 — ) |
\/76(711 — 733) \/75(711 — 733) 2911 — 33
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711(—3711 + 22 + 6733) %g(’m + Y22 — 2733) \/76(’711 — 733)

Doy = ‘/75(711 + o2 — 27y33)  1(—11 + 3722 + 2733) —‘/75(711 —33) | >
_\/76(711 — 733) \/75(711 — 733) 2911 — 33
Y22 0 0
Poy = 0 —yu+2v —V2(v1 — 733)

0 v2(y1 — v33) 2711 — 33

Por su parte para el tercer vecino y ®,4 (nky,nky), se tienen

o7 0 O
(I)Té\/ — 0 (511 0 (312)
0 0 J33
y
®11 (nEN, NKN) 0 0
(I)aﬁ (n/fN, nffN) = 0 Dy (Wﬂm n"‘fN) 0 (3-13)
0 0 P33 (nkn, NEN)
donde
8 4
Q1 (nkn,nky) = —(50411 + 3033 + 6711 + 633 + d11), (3.14)
8 4
O33 (nky,nky) = —(zaq1 + —asg + 12799 + d33).

3 3
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Tabla 3.3: Frecuencias en los puntos de alta simetria I' y A de BN, AIN, GaN y InN en la

estructura wurtzita. Todos los datos estan dados en cm™".

1

wlem™)  El Bl A(TO) E\(TO) E2 Bl A (LO) E(LO) Apa Ao Ara Aro
BN
a 448 917 982 1019 944 1179 1257 1287 608 1244 316 985
g 474 963 1006 1053 948 1125 1258 1281 632 1222 339 998
h 475 982 1043 1075 979 1134 1280 1293 669 1222 365 1017
Aw 27 65 56 34 35 54 23 12 61 22 49 32
AIN
a 225 553 648 657 674 776 893 936 354 851 172 665
b 249 542 610 669 656 742 891 912 336 835 163 664
c 233 547 614 666 655 719 875 898 346 817 167 659
Aw 24 11 38 12 19 57 18 38 18 34 9 6
GaN
d 138 331 534 551 563 701 728 738 232 715 107 559
a 137 339 546 555 592 717 732 741 235 726 108 572
c 138 334 550 572 574 690 733 737 234 711 104 572
Aw 1 8 16 21 29 17 5 4 3 15 3 13
InN
c 83 225 443 467 483 576 586 595 156 585 62 472
e 87 216 447 476 488 562 586 593 148 580 61 481
f 93 202 443 470 492 568 589 605 135 581 57 480
Aw 10 23 4 9 9 14 3 12 21 5 5 9

a) Ref.[9]: Modelo adiabético de la carga ligada, b) Ref.[7], e) Ref.[56], f) Ref.[53]: Dispersion
Raman, ¢) Ref.[54], g) Ref.[12], h) Ref.[52]: ab initio, d) Ref.[55]: Dispersién Ineldstica de Rayos

X.
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Figura 3.1: Relaciones de dispersién fononicas para el BN con estructura wurtzita.
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Figura 3.2: Relaciones de dispersion fonénicas para el AIN con estructura wurtzita. Los cuadros

negros representan puntos experimentales determinados por espectroscopia Raman [57].
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Figura 3.3: Relaciones de dispersion fonénicas para el GaN con estructura wurtzita. Los cuadros

negros representan puntos experimentales determinados por dispersion inelastica de rayos X

55).
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Figura 3.4: Relaciones de dispersién fononicas para el InN con estructura wurtzita.
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Cadena Lineal Problema 3D Longitudinal Problema 3D Transversal

Kl —(§an + 3033 — Q(Zz)) —(3a11 + 30i33)

K1 —Q33 + @ —aq

Ky —033 + % —011

K1y — (12811 — 6033) — 2(Z2) —(=3p11 + 3322 + 6333)
KT — (12911 — 6y33) — Q2(Z7) — (=371 + 3722 + 6733)

Tabla 3.4: Relacién entre las constantes de fuerza del problema 3D en la direccién I'A en la

wurtzita y las constantes de fuerza de la cadena lineal equivalente.

Haciendo uso de las matrices de constantes de fuerza se escriben las ecuaciones de movimiento en
la direccién I'A — [0001]. Al igual que los materiales con estructura zinc blenda, los materiales
con estructura wurtzita son polares y es necesario anadir a la matriz dinamica la interaccion
coulombiana de largo alcance, la cual esta dada por . En esta direccién las oscilaciones se
desacoplan en cuatro ramas trasversales doblemente degeneradas y cuatro ramas longitudinales.
Con estas ramas desacopladas también se puede establecer una equivalencia con la cadena
lineal diatéomica. En este caso como son dos parejas de atomos de la misma especie distribuidos
periédicamente dentro de la celda elemental, es necesario desdoblar las ramas actstica y optica
tradicionales de la cadena lineal, en el centro de la zona de Brillouin. En la tabla [3.4] se muestra
la relacién entre las constantes de fuerza de la cadena lineal y las constantes de fuerza del
problema 3D en la estructura wurtzita, considerando la interacciéon hasta terceros vecinos.
Ajustando las frecuencias tedricas en los puntos I' y A se obtienen las constantes de fuerza de

interaccién a primeros, segundos y terceros vecinos.

Al igual que en la estructura zinc blenda en la estructura wurtzita el enlace entre los atomos es
parcialmente i6nico. Esto hace que para describir el desdoblamiento de las frecuencias 6pticas
en el centro de la zona de Brillouin, sea necesario anadir a la matriz dinamica, como en el
caso de la zinc blenda, un término de la forma (2.13). Sin embargo la estructura wurtzita es

anisotropa y el tensor de carga efectiva tiene la forma

Zx 0 0
Z=| 0 zx 0 |. (3.15)
0 0 Z

Las expresiones (3.16)) muestran la dependencia de las frecuencias Gpticas de las constantes de
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fuerza. Se ve que el desdoblamiento de las frecuencias transversales épticas wg, (roy ¥ wa, (ro)
esta determinado por las constantes de fuerza del tercer vecino d11 y d33, que es el que determina
la anisotropia de la estructura wurtzita. Por su parte el desdoblamiento entre las ramas wg, (10)

Y wa,(ro)y estd determinado por las constantes de fuerza del tercer vecino y la contribucién de

la interaccién de largo alcanse Q(Zx) = Wg—fimNZ?( vy QUZz) = Wi’;—;;m]v 2.
9 (mx +my) (8 4
= — = - o 3.16
WE, (T0) p— (30411 + 3033 +011 |, (3.16)
9 (mX + mN) 8 4
= — = - 0
wAl(TO) My (Ball + 30{33 + 33 >
9 (mX + mN) 8 4
= — = - o Q7
W, (LO) p— (30‘11 +gass+on+Q2Zx) ),
9 (mX + mN) 8 4
= — = = 0 Q7 .
“4i(L0) mxmy (3@11 T 30433 033+ 2(Z7)

En las tablas y se reportan las constantes de fuerza del problema 3D y de las cadenas
lineales equivalentes en cada caso. Las frecuencias para el ajuste fueron tomadas de [52], [7],[55]
y [53], para los nitruros de Boro, Aluminio, Galio e Indio respectivamente. En las figuras ,
3.2 y se representan las relaciones de dispersién determinadas para estos materiales en
la direccién I'A. En el caso del AIN y el GaN las ramas muestran muy buena concordancia con

datos experimentales de espectroscopia Raman y dispersion de rayos X respectivamente.

En los capitulos 3 y 4 se determinaron las relaciones de dispersion y las constantes de fuerza
en materiales con estructuras tipo diamante (materiales del grupo IV: C, Si, Ge y «a-Sn),
zinc blenda y wurtzita (nitruros del grupo III: BN, AIN, GaN e InN) en una aproximacién
de interaccién hasta terceros vecinos. Las relaciones de dispersién determinadas en materiales
con estructura zinc blenda muestran mejor concordancia con los datos de calculos ab initio
y experimentales que las relaciones de dispersién determinadas en materiales con estructura
diamante. Esta diferencia en parte esta determinada por el hecho de que el modelo de constantes
de fuerza describe mejor el enlace parcialmente ionico de la estructura zinc blenda que el enlace
covalente de la estructura diamante. Un aspecto destacable es que en las estructuras zinc
blenda y wurtzita se obtiene una buena concordancia con los resultados de calculos ab initio y
experimentales con que se comparan a pesar de la relativa simplicidad del modelo y el bajo costo
computacional de los cédlculos. Esto es aun mas significativo si se tiene en cuenta que resultados
de calculos ab initio en estos materiales tienen discordancias (Aw) entre si y con resultados
experimentales de hasta 50 cm™! y 60 cm ™!, ver tablas y . En los ultimos dos capitulos
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Constantes de Fuerza BN AIN GaN InN

an -1.9163 -0.9274 -0.0311 -0.6982
g3 -3.6804 -3.1535 -4.4021 -1.9829
26811 — B3 -0.0885 0.5076 0.6575 0.3821
—B11 + Pog + 2053 -0.0717 1.5479  0.9792  0.8423
2v11 — Y33 -0.0563 -0.0358 -0.0311 -0.0182
—y11 + Yoo + 2733 0.0646 -0.0230 -0.0082 -0.0027
511 -0.5247 0.0079  0.0085 -0.0074

833 0.0936 -0.0190 -0.0166 -0.0000
Q(Zx) -2.3546 -2.6482 -2.1020 -1.3546
Q(Zy) 225112 -2.9074 -2.1350 -1.4063

Tabla 3.5: Constantes de fuerza del problema 3D para cristales de BN, AIN, GaN y InN con

estructura wurtzita. Las unidades estdn dadas en 10° dyn/cm.

Constantes de Fuerza Y, Ko K2, Kl Ko
BN L[0001] 8.8481 2.4248 -1.3491 3.0424  2.8489
T[0001] 8.1010 1.9163 0.5247 0.2151 -0.1938
AIN L[0001] 6.4317 1.6998 -3.0016 3.1222  3.0456
T[0001] 5.7504  0.9274 -0.5076 -0.0236 0.0571
GaN L[0001] 3.6854 3.3346 -2.0467 2.3216 2.1844
T[0001] 5.9213 0.0311 -0.6575 -0.0256 0.0498
InN L[0001] 3.9292 1.2798 -1.5455 1.5153  1.4223
T[0001] 3.8076 0.6982 -0.3821 0.0221  0.0001

Tabla 3.6: Constantes de fuerza de las cadenas lineales equivalentes a los modos longitudinal
y transversal desacoplados en la direccién I'A, en nitruro de Boro, Aluminio, Galio e Indio con

estructura wurtzita. Las unidades estdn dadas en 10° dyn/cm.
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se han estudiado las oscilaciones de la red en materiales con estructura diamante, zinc blenda

y wurtzita. En el proximo capitulo estudiaremos las oscilaciones en sus heteroestructuras.
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Capitulo 4

Modos polares 6pticos en nanohilos

revestidos

4.1. Introduccion

En este capitulo estudiaremos las oscilaciones en heteroestructuras. Particularmente nanohilos
de un material semiconductor, revestidos en otro material semiconductor. Como se sabe, el
conocimiento de los modos de oscilacion 6pticos es esencial para entender las propiedades 6pti-
cas y de transporte de tales sistemas. Entre los enfoques mas productivos para investigar las
caracteristicas de estas excitaciones se encuentran los modelos fenomenolégicos continuos. En
el libro clasico de Born y Huang probablemente se trate el primer antecedente en este sentido
[1]. No obstante, hay que mencionar que distintos autores han propuesto diversas opciones y
variantes de como tratar las ecuaciones que rigen estas oscilaciones para las heteroestructuras;
ver, por ejemplo las Refs. [58,[59]. Nosotros nos adscribimos al modelo fenomendlogico completo
propuesto originalmente por Trallero y colaboradores [31]. En este modelo las oscilaciones se
describen mediante un campo vectorial i, que representa el desplazamiento relativo entre los
dos iones de la celda elemental, y un potencial eléctrico ¢. En este modelo haciendo uso de una
formulacion Lagrangiana, se tiene en cuenta el acoplamiento entre el desplazamiento mecanico

u y el potencial ¢ antes mencionados, obteniéndose las ecuaciones de movimiento
Pl = —pmwioil —aVe — V- g, (4.1)
0 = V- (exVy —4rmai),

donde

57
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0i; = pm(B7 = 2B7)(V - @)di; + pmB7(Viuj + Vjus). (4.2)

Este tensor tiene las mismas propiedades de simetria que un tensor de esfuerzos, pero no debe
confundirse con el tensor de esfuerzos de la teoria de la elasticidad ya que esté definido a partir
del desplazamiento relativo 4 de los iones. Si se considera dependencia arménica (7, t) =
(7)) exp(—iwt),p(T,t) = p(r) exp(—iwt) y se escribe la divergencia de & en forma explicita, las
ecuaciones toman la forma

pm(W? = wio)d = ppBiV(V 1) = pufrV x V x @+ aVe, (4.3)
4o
Vi = —V -1,
€0

donde wro es la frecuencia transversal 6ptica en el volumen, p,, es la densidad de masa reducida,
Br v Br las parabolicidades de los modos longitudinales y transversales y « estd dada por la

relaciéon

2 (€0 — Eoo)me%o
= ) 4.4
ym (4.4)

Las ecuaciones (4.3]) son una generalizacién de las ecuaciones de Born y Huang [I].

4.2. Modelo fenomenolégico continuo en simetria cilindri-

Ca

Las ecuaciones (4.3) constituyen un sistema de cuatro ecuaciones diferenciales acopladas. La
solucion de este sistema de ecuaciones puede ser encontrada con ayuda de las funciones auxiliares

A (escalar) y T’ (vectorial), tales que

A = V@, (4.5)

V X 4.

il
I

Sustituyendo las expresiones (4.5)) en las ecuaciones (4.3) y haciendo algunas transformaciones

algebraicas se tiene que
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VT + QAT =0,
VA + QA =0, (4.6)

4o
0 =g — —=FA\,
€@7

donde ypy es la solucién de la ecuacién de Laplace VZpy = 0y Qr, Q1 estédn dadas por

W2 — (A)Q
QF = Lo5—, 47
w?,y — w?
Q2 — LO )
L B%

De igual modo sustituyendo (4.5) v (4.7]) en la ecuacién (4.3)) se tiene que

i = —V|———som +

A1 }
meO%QT Q—%] +gVxl (4.8)

Para un caso dado es necesario obtener las soluciones generales de las ecuaciones de Helmholtz
para Ay r y la ecuacion de Laplace para ¢g. Las funciones A y ¢y se obtienen como soluciones
de las ecuaciones correspondientes por los métodos tradicionales. Por su parte la funcion r
se obtiene como una combinacién lineal de las funciones vectoriales M y N , dadas por las

expresiones

M = V x (0k), (4.9)
N = LZV x V x (vsk),
Q7

donde v;, (i = 1,2) son dos soluciones linealmente independientes de la ecuacién 1} y k es

un vector constante; ver Ref. [60].
V3, + Q5v; = 0. (4.10)
Una vez obtenidas las funciones A, I' y ¢g se tiene la solucién general del problema. En el

caso particular de sistemas con simetria cilindrica los modos pueden ser caracterizados por el

vector de onda a lo largo de la direccion z, k., y un entero no negativo n que da la dependencia
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angular de los modos, ademés es conveniente tomar k = €, [60]. Por comodidad la solucién
general se escribe como un campo de cuatro componentes F', cuyas componentes son las tres
componentes del desplazamiento mecanico u y el potencial electrostatico ¢. De esta forma para

el espacio de soluciones se tiene el siguiente conjunto de funciones base

ik, £1
q_Tfn(qu)
— nk, 1
Fp, = (uTl): ~ar arpdnlarp) pi(nf+h2)
o11 folarp)
0
Fry = ﬁTQ — _f;I(qu) ei('nﬂ—i-kzz)
o12 0
0
frlawp)
Fo— ( ur, ) _ %fn(qw) pi(nb+k:2) (4.11)
wr 2= falarp)
4dra 1
e fularp)
gn(k=p)
Fy — Um _ %gn(kzp) ei(n9+kzz)‘
Pn gn(k=p)
_ pmBraT 1

o k. Gn(k=p)

De estas funciones base se obtiene directamente que V -tipr; = V-t =0y V X1, = 6, lo cual
determina el caracter transversal y longitudinal de los elementos 71,72 y L respectivamente.
Esta base ya fue usada por Comas et al. [30] en estudio de los modos en nanohilos, en un caso
mas simple, con k, = 0. Las funciones f, estan dadas por el signo del argumento Q%,T y por la

region del espacio que estemos considerando, o sea

A sign[q%’T]-i-lJ . sign[q%YT}—ll ) . p<a
sign(gf p]+1 sign[q3 T]il 5"'9”2[‘1% rl+1 signlgi r] -1
fn = A( 5 Jn — 57— In) +B 2 N”_T’K’J; a<p<iil2)
sign[q27 J+1 sign[qQ, -1 .
p (Mt sl Y p>b

donde stgn representa la funcién signo y las expresiones J,, N, I,, vy K, las funciones de Bessel,
Neumann, Infeld y MacDonald respectivamente [61]. Para las funciones g, sélo es necesario tener

en cuenta la regién del espacio que estemos estudiando, ver (4.13])
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Al,; p<a
gn=1 Al,+BK,; a<p<b (4.13)
BK,; p>b

De esta forma se tiene que, al aplicar el modelo fenomenoldgico continuo a un sistema con
simetria cilindrica, la soluciéon se expresa como una combinacién lineal de las funciones base
. En las sub-secciones siguientes estudiaremos un “nanohilo revestido”, en coordenadas
cilindricas (p, 0, z). Este sistema seria modelado como sigue: en las regiones p < aya < p <b
tendrfamos dos materiales semiconductores, los cuales etiquetaremos “c” (“core”) y “s”(“shell”)
respectivamente, y en la region p > b un medio dieléctrico infinito, el cual no toma parte en las
oscilaciones y se describe a través de su constante dieléctrica D) (lo etiquetaremos D). En los
sistemas que estudiaremos se tienen dos interfaces cilindricas p = a y p = b. Para obtener la
solucién particular de un problema concreto es necesario imponer condiciones de empalme en
las interfaces, imponiéndose la continuidad del potencial eléctrico ¢ y la componente normal
del vector de induccién eléctrica D. Por su parte para el desplazamiento mecanico adoptaremos
la condicién de confinamiento mecénico, o sea, i|s = 0. Esta condicién es vélida cuando las
frecuencias propias de oscilacion de los materiales que forman la interface no se solapan. Ademas
las magnitudes fisicas @ y ¢ deben ser acotadas en todo el espacio. Las condiciones de empalme

antes mencionadas se resumen en las ecuaciones

ils = 0,
e ls = ¢'ls, (4.14)
_O¢” L 09"
= € _—
< dp < dp

En las ecuaciones (4.14)) los simbolos - (+) representan la evaluacién de las cantidades involu-
cradas, en el interior y el exterior de la interface circular respectivamente. En la figura se

muestra un esquema de las interfaces cilindricas del nanohilo revestido.
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em

Figura 4.1: Esquema de la seccién transversal del nanohilo revestido. En la figura €., €, y €,

representan las constantes dieléctricas del “core”, el “shell”y el medio exterior, respectivamente

Teniendo en cuenta y tenemos que de forma general las oscilaciones en el “core”de-
penden de cuatro constantes arbitrarias (A(T?, A(TC%, A(LC) y Ag)). En el “shell”dependen de ocho
constantes (Agf%, Béfl) : Agf%, B%) : A(Ls), Bj(:s), Ag) y Bg))7 y en el dieléctrico de una constante BET{D).
De este modo aplicando las condiciones de frontera se obtienen dos problemas seculares
independientes y para el “core”y el “shell’respectivamente. En ambos casos B}ID)
se ha escrito en términos de las demas constantes arbitrarias. Es importante hacer notar que
cuando se estudian los modos en el “core”’se considera @ = 0 para (a < p < b), igualmente
cuando se estudian los modos en el “shell”se considera @ = 0 para (p < a). Teniendo en cuenta
las consideraciones anteriores se tiene que los modos en el “core”se obtienen de la ecuaciéon

secular
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mip Mz Maz Mig 0 0 Ag 0
M1 Moy Moz Moy 0 0 A% 0
ms1 0 m33 M3y 0 0 A%c) _ 0 (4 15)
0 0 my3 My Mys Myg Aﬁ? 0 ’
0 ms3 msa Mmss Mse A(Ifr) 0
0 0 0 Mes Mgg BS) 0
donde t. = gra, l. = qra, k, = k,a, v =0b/a
ka / n / / nka !/
mi = ?Jn(tc)7m12 = t_l]n(tc)aml?) = Jo(le); mis = I}, (ka), ma1 = t_QJn(tc);mQQ = Jp(te),
n n ka ka
Moz = Z_Jn(lc)7m24 = k_[n(ka>7m31 = _Jn(tc)>m33 = Z_Jn<lc)7m34 = In(ka)7m43 = Z_Jn(lt:)?
w2 — w? e
mys = — 2 © (©) In(ka)7m45 = Egg)ln(ka)7m46 - egg)Kn(ka)7 Mmps3 = J;L<lc)7 (416)
Wro €y — €
who —w? €l ,
Mse = — 2 © (0 I (k) mss = egi)ffl(ka),m% = Ec(;)Kn<kll)7
Wro € — €x
mes = €D L(vka) K7 (Vha) — €91 (Yha) K (vha), mes = (€52 — €Y K, (Yka) Kn(vha)-
Para los modos en el “shell”’la ecuacion secular adopta la forma
M1 Mz M1z Mig M5 Mig Mg Mg Agfi 0
Ma1 Mg Moz Tgg Mas Tgg Moy 128 B;Sl) 0
m31 Mg32 0 0 m3s m3s m3r M3 A% 0
a1 Mag M4z Mag Mas Mae  Ma7 171048 Brfrsz) 10 (4.17)
M51 Msz M5z Mss Mss Mz Msy Mg AS) 0|’
mer ms3 0 0  mes mes Mer Mes BS) 0
0 0 0 0 Mrs  Mirg Mgy TN AS) 0
0 0 0 0 mgs TNgeg 11gy 1188 Bl(;) 0

donde ts = qra, ls = qra, k, = k,a, vy =b/ay
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ka ka n n
mu = t—J;,,(ts%mu = t_NT/L(tS>7m13 = t_Jn<ts)7ml4 - t_Nn(ts)vmw = Jals); (4.18)
nk, nk,
mig = N;(ls),mn = [é(k’a),mls = K;q(ka)?mﬂ = t_QJn(ts)>m22 = t_2Nn(ts)a
, , ke, kg n
Moz = Jn(ts)a Moy = Nn(ts)a Moy = Z_Jn(ls)u Moe = l_Nn(ls>7 Mo7 = k_In<ka)7
n ka ka
Mmog = k_Kn(ka)ami’:l = _Jn(ts)>m32 = _Nn(ts)7m35 = Z_Jn(ls);m36 == Z_Nn(ls)7
ko ko ., n
mar = In(ky),mgs = Kp(kq), ma = t—Jn(Vts),mu = t—Nn(“Yts),mm = t—Jn(Vts),
n
Mmyy = t—Nn(Vts), mas = J,,(Yls), mas = N, (V) maz = I, (Vka), mag = K, (7ka),
nk, nk, kg
ms1 = 2 —In (vts), ms2 = WNn<7ts)7m53 = J, (vts), msa = N, (Vts), mss = Z—Jn(vls),
mss = SN (Y1), sy = — L (k) s = — Ko (k) ey = —Ja(t:)
56 — ls n{Vls), 57_7kan7aa 58_7]{5@ n\YFRa), 61 — n\Vls),
kq kq
Me2 = _Nn(’yts)u Mes = Z_Jn(’yls)a Mee — Z—Nn(ﬂs), Me7 = In(Vka)ymﬁs = Kn(Vka,)u
e(c) k E(C) k
M5 = In(ka)J;L(ZS) - %l_alvlz(ka)Jn(ls)a M7 = In(ka)NrIL(ZS) - :)) l_aI;z(ka)Nn(ZS)a
€x0 Us €oo
(c) (s) 2 2
€ — €33) (Wrhny —w
mqe7 = ( (s) (s )( T02 )]n(ka)]yll(ka)u
(g —€x)  wro
w2, — w?
mrs = IO ) (O () K () — (ko) KD (Ka)),
(€p — € )W%o
eé?) k,
mgs = KN('Vka)J;L(’YZS) - wZ_K;L('Yka)JRﬁ/ZSL
€0 s
, & ka .,
Mge = Kn(Vka)Nn(VZS) _Z_K (7/{7 )Nn(’VZS)J
6c>o
_ (W%O wz) I K/ [/ K
mgr = ) ) ( (Vka) K, (VRa) — n(Vka) K (vka)),
(6" — 6oo) wWro
(D) (S) 2
€0 Wi — W
mgg = ( ( ) (s) ) ( To )K;("}/ka)Kn(’}/ka)
(e — €s3) Wio

En las secciones siguientes estudiaremos los diferentes casos que se presentan segin sean los
valores de n y kz. En la tabla se muestra el desacoplamiento de los modos en funcién de

los valores de n y k,.
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Tabla 4.1: Acoplamiento de los modos en funcién de los valores de n y k..

Modos n=0k, =0 n#0;k,=0 n=0k.#0 n#0;k, #0
Desacoplados L, T1, T2 T1 T2 ninguno
Acoplados ninguno L, T2 L, T1 L, T1, T2

4.3. Esfuerzos

En las nanoestructuras se produce un cambio en el parametro de red segin sea el tamano de
estas debido a los micro-esfuerzos que se producen en ellas. Esto produce un corrimiento en el
valor de las frecuencias de los fonones LO y TO. Una estimacién de la influencia del esfuerzo
en los modos fonodnicos, se puede hacer mediante la férmula [62, 63]

AV
Aw; = —Yiw; —, 4.19
w Vi (4.19)
donde 1 = LO,TO, ~; es el parametro de Gruneisen, w; la frecuencia del fonén , V' es el volumen

de la celda unitaria y AV es el cambio de volumen de la celda unitaria debido a la variacién

del pardametro de red, producto de los esfuerzos. Una evaluacion del término A—VV se puede hacer
a través de la relacion
AV
— =1tr(e), 4.20
= tr(e) (1.20)

donde tr(e) representa la traza del tensor de deformaciones €. En el caso de un nanohilo
core/shell tr(e) puede estimarse a partir de las expresiones (4.21)) y (4.22) para el “core”y

el “shell”respectivamente [64].

1 core -2 core 2 — 1 core 2 — 1
tr(‘gcore) - _2€misfit ( v )( Y )(’Y ) z (’Y ) (421)
(1 - O‘)(l - 2VCOT6) - (1 — 2Weore + 04)72 (72 - 1) +a
-1 )
+ Emisfi 5 1N . 1>
fth—n+a

(L4 Vanea) (L~ 20 T )Gum

t she = 2 maisfi
7 (Esherr) Emisfit <(1 — a)(1 = 2vghen) — (1 = 20spen + )7 i (-1 +a

(6%
Emisfit7 5 N
-1 +a
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donde Veore (Vshen) representa la razén de Poisson del “core” (“shell”), €misfit = (Ashei—core) / Geore
siendo Geore(@shetr) E|1a constante de la red del core(shell), & = E,pe/ Espen siendo Eeppe(Espen) €l
moddulo de Young del “core” (“shell”) y v = b/a la razén entre los radios del “shell”y del “core”.
Los parametros de volumen, de los materiales constituyentes del compuesto core/shell que estu-
diamos, que aparecen en las expresiones y (4.22)), asi como en el modelo fenomenolégico
completo, se reportan en la tabla 1.2l Es importante hacer notar que el corrimiento en las fre-
cuencias producido por los esfuerzos ademés de los parametros fisicos de los materiales
constituyentes del nanohilo core/shell, sélo depende de la razén v = b/a, o sea, para un sistema
dado Aw; solo es funcion de . La consideracién del efecto de los esfuerzos sobre los modos

fonénicos la haremos haciendo en las ecuaciones del modelo las sustituciones

wro(y) = wro + Awro(7), (4.23)
wro(y) = wro + Awro (7).

En la figura se muestra el corrimiento de las frecuencias LO y TO en el “core”y en el

“shell”en funcién de la razén b/a en un nanohilo core/shell GaAs-GaP.

15 T T T T T T T

Dw (cm™)

/ GaP

S0k / _

-15
1,0 1,5 20 25 30 35 40 45 50
b/a

Figura 4.2: Corrimiento de las frecuencias LO y TO en funcién de v = b/a en un nanohilo
core/shell GaAs-GaP. La determinacién se hizo a partir de la expresién (4.19)). Las lineas

continuas representan los corrimientos de las frecuencias transversales y las lineas discontinuas

los corrimientos de las frecuencias longitudinales.

'El subindice mis fit significa desajuste.
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Tabla 4.2: Parametros fisicos de volumen de los compuestos GaAs y GaP en fase zinc blenda.

Material GaAs GaP
€0 12.80° 11.11¢
€ 10.89(11.26)* 9.11(9.15)"

wro (em™1) 267 365.3¢
wro (em™1) 2857 402.3%
Br(x1079) 1.70° 0.72¢
Br(x1079) 1.76° 1.60°
YTo 1.11¢ 1.09¢

Yo 0.97¢ 0.95¢

E (10" dyn/cm?) 0.853¢ 1.03¢
v 0.3124 0.306<

ap (nm) 0.565¢ 0.5457

a) Ref. [65]; b) Ref. [32]; ¢) Ref. [66]; d) Ref. [67]. * En los cdlculos los valores de €., se
corrigieron hasta los valores mostrados entre paréntesis, para que se cumplieran las relaciones

de Lyddane-Sachs-Teller.

4.4. Modos polares 6pticos en un nanohilo core/shell

GaAs-GaP.

En las secciones siguientes se estudian los modos vibracionales en un nanohilo core/shell. Es-
pecialmente se analiza el acoplamiento de los modos, la dependencia de la frecuencia con las

dimensiones del sistema (radio del “core”’y razén b/a) y las relaciones de dispersién (dependen-
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cia de la frecuencia con el vector de onda k).

4.4.1. Modosconn=0y k, =0

En este caso la matriz secular (4.1574.17)) se simplifica considerablemente y tanto en el “core” como

en el “shell”’el modo longitudinal y los dos modos transversales estan desacoplados

Modos en el core

rtir ) ienen r m n I uacion utofrecuenci
A partir de (4.15)) se obtienen para los modos en el “core”’las ecuaciones y autofrecuencias

siguientes

eModo longitudinal L

Ji(p™) =0, (4.24)

w2 B
Wi = wio — (") (4.25)

donde m numera los modos, MY") son las soluciones de 1) y a es el radio del core.

eModo transversal T1

Jo(n§™) =0, (4.26)
2 _ 2 (m) 25_%0 4 27
wry = wro — (o ) 2 (4.27)

donde m numera los modos y u(()m) son las soluciones de (4.26)).

eModo transversal T2

Ji(p™) =0, (4.28)
2 _ .2 _  (m) 25_%0 4.29
wry = wro — (11 ) 2 (4.29)

donde m numera los modos y u&m) son las soluciones de (4.28)).

Como se puede observar en las expresiones (4.25)), (4.27) v (4.29) la frecuencia de estos modos

no depende del radio del “shell’como consecuencia del confinamiento. El corrimiento de las

frecuencias con relacién a las del volumen depende del radio del “core”, de la parabolicidad S
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y la raiz de la ecuacién secular p correspondiente en cada caso. Por su parte el efecto de los
esfuerzos introduce una dependencia del radio del “shell” (4.23). En la figura se muestra la

dependencia de los modos con el radio del “core”.

296 |- a) GaAs- Modos n=0 7 296 |-

b) GaAs- Modos n=0

292 : : 292
288 : : 288
284 284
280 280-
276 276

272 o2k

Frecuencia (cm™)

268 268

264 264

260 | 260 |-

Figura 4.3: Modos con n = 0y k, = 0 en el “core”de un nanohilo core/shell GaAs-GaP
en funcién del radio del “core”a. Panel a) sin considerar el efecto de los esfuerzos, panel b)
considerando el efecto de los esfuerzos. En los célculos representados en el panel b) se fijé b—a =
3 nm. Las frecuencias longitudinal y transversal 6pticas del volumen se representan por lineas

discontinuas.

En la figura [4.3| se observa que el efecto de los esfuerzos en el “core”del nanohilo redunda en
un aumento de la frecuencia de los modos. Esto se debe a que la constante de la red del GaAs
es mayor que la constante de la red del GaP. Como se puede observar en el panel b), cuando se
aumenta el radio del “core”manteniendo fijo el espesor del “shell”, las frecuencias de los modos
tienden a las frecuencias TO y LO del volumen, ya que se pierden los efectos del confinamiento

y de los esfuerzos.



70 Modos polares épticos en nanohilos revestidos

Modos en el shell

Las ecuaciones y las autofrecuencias para los modos en el shell se obtienen a partir de (4.17)) y

estan dadas por las expresiones

eModo longitudinal L

I )N (™ (1) = J(yl™ ()N (1™ () = 0, (4.30)
o = who - (" ()L (431

donde m numera los modos, ,ugm) () son las soluciones de (4.30)) para un vy dado, a es el radio
del core y v = b/a es la razén entre el radio del shell b y el radio del core.

eModo transversal T1

Jo(ud™ (1)) No(yd™ (7)) = Jo(vs™ (1)) No (5™ (7)) = 0, (4.32)

m /625
Wiy = who — (g (1) 5. (4.33)
donde m numera los modos y u(gm) () son las soluciones de 1} para un v dado.
eModo transversal T2
L™ )M t™ () = B (™ () M (™ (7)) = 0, (4.34)
2 2 (m) 2%
wry =wro — (1 (V)" =5 (4.35)

donde m numera los modos y ugm) () son las soluciones de |D

En los modos en el “shell’como se puede observar a partir de las expresiones (4.31)), (4.33) y
(4.35]) la frecuencia de los modos a diferencia del “core”si depende de la razén entre el radio
del “shell”y el radio del “core”(y = b/a); esta dependencia estd implicita en las raices ,uém) ()

y ,ugm) () de las ecuaciones seculares d4.30|), (I4.32b y (|4.34|). Respecto al radio del “core”y la

parabolicidad f3, las frecuencias en el “shell”tienen la misma dependencia que en el “core”. En

la figura se muestra la dependencia de la frecuencia de estos modos de la razén b/a.
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408 N T v T v T v T v T i 408 N T v T v T v T v T i
a) GaP- Modos n=0 1 ] b) GaP- Modos n=0 :
404 404 -WLO-
400 400
— 396 396
-
5 392 392
‘(E 3 3
g 388: 388:
)
=] I L
d 364 364 |
L L/ L
360 [ 360 |
356 356 |
352 352 |
348 f . N N N 348 ol i N " "
1,2 1,6 2,0 2,4 2,8 1,2 1,6 2,0 2,4 2,8
b/a b/a

Figura 4.4: Modos con n = 0 y k, = 0 en el “shell”’de un nanohilo core/shell GaAs-GaP en
funcién de la razén b/a. Panel a) sin considerar el efecto de los esfuerzos, panel b) considerando
el efecto de los esfuerzos. En los cédlculos representados en el panel b) se fijé a = 3 nm. Las

frecuencias longitudinal y transversal 6pticas del volumen se representan por lineas discontinuas.

En la figura se observa que el efecto de los esfuerzos en el “shell”del nanohilo redunda en
una disminucién de la frecuencia de los modos. Esto se debe a que la constante de la red del
GaAs es mayor que la constante de la red del GaP, por tanto se produce el efecto contrario al
“core”. Como se puede observar en el panel b), cuando se aumenta la razén v manteniendo fijo
el radio del “core”, las frecuencias de los modos tienden a las frecuencias TO y LO del volumen,

como era de esperarse, ya que se pierden los efectos del confinamiento y de los esfuerzos.
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4.4.2. Modosconn#0y k, =0

En este caso las expresiones involucradas se simplifican considerablemente y las funciones bases

adoptan la forma

0
0

fn (QTP)
0

inf

JR— / .
FT2 — fnéqrrp) e@n@

0

frlacp)

F_;L _ ﬂfn(qu) ein9 (436)

0
a1
€oo q_Lfn(QLp)

FH — ein@

meQ q2
_ aT T pn
Es facil ver que en esta base, al imponer las condiciones de empalme (|4.14), los modos T1 se
desacoplan de los modos L y T2, obteniéndose tanto en el “core”como en el “shell”’un modo

desacoplado T1 y unos modos acoplados L-T2.

Modos en el core

eModo Transversal desacoplado T1: La ecuacién para determinar estos modos y las autofre-
cuencias estan dadas por y respectivamente. Obsérvese que tiene la misma forma
que para los modos T1 con n = 0 pero en este caso n puede tomar cualquier valor entero
positivo. En la figura se muestra la dependencia de la frecuencia con el radio del “core” para

estos modos, en los casos n =1y n = 2.

J(u™) = 0, (4.37)
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(m)y2Le. (4.38)

En la figura [4.5] se muestran los modos con n # 0y k, = 0 desacoplados. Como se puede

observar estos modos tienen un espectro similar a los modos transversales con n =0y k, = 0.

280 T T T T T T T T 280 T T T T T T T T
a) GaAs- Modos desacoplados b) GaAs- Modos desacoplados
n=1, n=2 n=1, n=2
276 | - 276
__ on2t 41 2nzf
-

IS

A"

© 268 268

(&)

c

[¢}] o E

> % !

© 264 264 l [/ .

LL J /‘f
-“ M .

‘ ”'/’\
260 260 7-/‘ ! ]
i
L
256 256 ,‘1 -
L 1 1 1 1
1 2 3 4 5 6
a(nm)

Figura 4.5: Modos desacoplados conn = 1,n =2y k, = 0 en el “core”de un nanohilo core/shell
GaAs-GaP en funcién del radio del “core”. Los modos con n = 1 estan representados por lineas
continuas y los modos con n = 2 por lineas discontinuas. Panel a) sin considerar el efecto de
los esfuerzos, panel b) considerando el efecto de los esfuerzos. En los célculos representados en

el panel b) se fij6 b — a = 3 nm. Las frecuencias longitudinal y transversal épticas del volumen

se representan por lineas discontinuas.

eModo Longitudinal-Transversal acoplado L-T2: Por su parte los modos acoplados L-T2 se

determinan a partir de la ecuacion (4.39))

it = o] [0 = | - @ 1= S| [ - S ] - )

c c wWro



74 Modos polares épticos en nanohilos revestidos

donde
e [(e5” — ) + 7?66 + )]
= e R EEONE (4.40)
€0 [(€s0” — €30 ) — V(€0 + €oc )]
s c D s n/ (¢ s D s
c, — [(ef)o) — €<()o))(€(()o) — E(go)) + 7?2 (Ego) + E((x;))(ego) + Ego))]
o c c D s D s :
(e = eR)l(ere” = ) = 72n(e + )]
296 _ a) GaAs- Modos acoplados _ 206 _ b) GaAs- Modos acoplados _
| n=1, b-a=3 nm i - - --__n=1,b-a=3nm
202} {4 202
288 |- 1 sl /
284 - 284
S
% 280 280
o
S 276 276
>
(8]
© 272 272
L
268 268fp Vo .
264 264 | J
260 - 260 [ .
1 2 3 4 5 6

Figura 4.6: Modos acoplados con n =1y k, = 0 en el “core”de un nanohilo core/shell GaAs-
GaP en funcién del radio del “core”. Panel a) sin considerar el efecto de los esfuerzos, panel b)
considerando el efecto de los esfuerzos. En los célculos se fijaron b —a =3 nm y e P'=2.56. Las
frecuencias longitudinal y transversal opticas del volumen se representan por lineas discontinuas.
El fonén de intercara con n = 1 determinado a partir del modelo dieléctrico es representado

por una linea discontinua.

La figura[4.6)muestra los modos acoplados en el “core”conn = 1y k, = 0, como funcién del radio

del “core”, manteniendo el espesor del “shell’fijo, b—a = 3 nm. En la figura[4.6h no se considera
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el efecto de los esfuerzos y en la figura |4.6b se considera el efecto de los esfuerzos. La frecuencia
del fonon de intercara, determinado a partir de la aplicacion del modelo dieléctrico, se representa
por una linea discontinua. El modo de intercara se manifiesta a partir del cambio brusco en la
monotonia de las curvas, ver figura [4.6h, en esta regién predomina el cardcter eléctrico de los
modos. Como ya se ha visto para los modos desacoplados el efecto de los esfuerzos hace que
aumente el valor de la frecuencia de los modos. Como el efecto de los esfuerzos es mayor que el
del confinamiento, los modos de intercara no se hacen perceptibles en el espectro, figura [4.6p.
Con el aumento del radio del “core”la frecuencia de los modos tiende a las del volumen. Estas

curvas se determinan a partir de la ecuacién (4.39).

300 | a) GaAs- Modos acoplados T 300 - b) GaAs- Modos acoplados
296 | n=1,a=3 nm i 296 n=1,a=3 nm
292 - 292
288 | {1 288}
p o
284 4 284
E 280 280
o !
'S 276 276
% L
S 272 4 272
o [ w
T 268 - To_ 4 268
264 F e 264
260 - 260
256 - 256 |- E
252 i 1 " 1 " 1 " 1 " 1 ] 252 I 1 " 1 " 1 " 1 " 1 ]
1.2 1.6 2.0 2.4 2.8 1.2 1.6 2.0 24 2.8
b/a b/a

Figura 4.7: Modos acoplados con n = 1y k, = 0 en el “core”de un nanohilo core/shell GaAs-
GaP en funcién de la razén b/a. Panel a) sin considerar el efecto de los esfuerzos, panel b)
considerando el efecto de los esfuerzos. En los calculos se fijaron a = 3 nm y eD)=2.56. Las
frecuencias longitudinal y transversal 6pticas del volumen se representan por lineas discontinuas.
El fonén de intercara con n = 1 determinado a partir del modelo dieléctrico es representado

por una linea discontinua.
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La figura muestra los modos acoplados en el “core”con n =1y k, = 0, como funcién de la
razén b/a, manteniendo el radio del “core”fijo, a = 3 nm. Se observa una dependencia muy débil
con 7 cuando no se considera el efecto de los esfuerzos, figura [I.7h. El tercer modo presenta
una curvatura pronunciada cuando v —1. Esto se debe a la fuerte interaccién del potencial
electrostatico con el fonon de superficie en esta regién. Cuando se incluye el efecto del esfuerzo,
figura [4.7p, la dependencia de las frecuencias con v es practicamente la misma que se obtiene
para el corrimiento de las frecuencias del volumen, ver figura[f.2] Estas aumentan con la razén,

tendiendo a wro(y — 00)=279.54 ecm™ y wro(y — 00)=296.70 cm ™.

Modos en el shell

eModo Transversal desacoplado T1: La ecuacién para determinar los modos transversales de-
sacoplados T1 en el shell y las autofrecuencias estan dadas por (4.41) y (4.42)). Al igual que en
el “core”estas ecuaciones tienen la misma forma que para los modos T1 con n = 0, con la tinica

particularidad de que en este caso n puede tomar cualquier valor entero positivo.

T (ts) Ny (yts) — Jn(vts)Ni(ts) = 0, (4.41)
() = b — ()L (1.42)

donde m numera los modos y uq(@m) (7) son las soluciones de (4.41)).

En la figura se muestra la dependencia de la frecuencia con la razén b/a para estos modos,
en los casos n = 1 y n = 2. Estos modos tienen un espectro similar a los modos transversales

conn=0yk, =0.
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Figura 4.8: Modos desacoplados conn = 1,n =2y k, = 0 en el “shell”’de un nanohilo core/shell
GaAs-GaP en funcién de la razén b/a. Los modos con n = 1 estdn representados por lineas
continuas y los modos con n = 2 por lineas discontinuas. Panel a) sin considerar el efecto de
los esfuerzos, panel b) considerando el efecto de los esfuerzos. En los célculos representados en
el panel b) se fij6 @ = 3 nm. Las frecuencias longitudinal y transversal opticas del volumen se

representan por lineas discontinuas.
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eModo Longitudinal-Transversal acoplado L-T2: A partir de (4.17)) se tiene que los modos
acoplados L-T2 en el “shell”se obtienen de la ecuacion secular (4.43))

1.43)

Tt ENJt) i) Ny) 1 -1 AQ) 0
L) N RLO) ENJL) 1 Bf) 0
FLGE) BN LOL) NoL) e g | o
Jn(ts) Ny (vts) ;Z In(Vls) %Nn (W) ! (D) BES) 0
0 0 Sss (1) Ssa(ly)  Sss(ts)  Sselts) A 0
0 0 Ses (1) Ses(ls)  Ses(ts)  Seslts) BY 0
donde
eIn eIn
Ssa(ls) = J;l(ls) (s) Jn(l ),S54(l5):N:l(ls) (s) o Na(ls),
€50 Ls €0 Ls
() (D)
SG?)US) = J;L(VZS)_’_ ) J(7l8)a564(l):quz('ﬂS)_’_(s)—Nn(?/ZS)a
€o0 Yl s €0 Yl s
Suats) = (R - ) @R — ) Saalt) = (R ) @R —w?)
(e — ey wio (e(() )y wio
Sent) (e + ) (Who =) i g (t):_<eé?—e£?>><w%o—w2> )
65\ls (s) (s) w g y L66\Us ()_ (s) U)2 Y .
(e —€x3) TO (e — €x) TO

La figura muestra los

v, manteniendo el radio

modos acoplados en el “shell’con n = 1y k, = 0 como funcién de

del “core’fijo a = 3 nm. Estos modos se determinan a partir de la

ecuacion (4.43)). En la ﬁgura se muestran los modos sin considerar el efecto de los esfuerzos

y en la figura consi

derandolos. En ambos casos se observan claramente los dos modos

fononicos de intercara. Los fonones de intercara determinados a partir del modelo dieléctrico se

representan con lineas discontinuas, obsérvese que se superponen a los predichos por el modelo

fenomenolégico continuo que hemos usado. En esta region el acoplamiento entre los modos LO

y TO es fuerte. El efecto

de los esfuerzos provoca una disminucion en el valor de la frecuencia

de los modos, ver figura [£.9b. Con el incremento de v la frecuencia de los modos tiende a la

frecuencia del volumen.



Dario G. Santiago Pérez

410

405

400

395

390

m'l)
w
&

w
(o]
o

Frecuencia (c
w
@
(&)

w
(o2}
a1

360
355

350

410

T T T T T T
a) GaP- Modos acoplados
- W n=1,a=3 nm T

405

400

395 [
390 [
385 [
380 [
375 [
370 [
365 .
360 [
355 .

350

v T v T v T v
b) GaP- Modos acoplados
n=1, a=3 nm .

79

Figura 4.9: Modos acoplados con n =1y k, = 0 en el “shell’de un nanohilo core/shell GaAs-

GaP en funcién de la razén b/a. Panel a) sin considerar el efecto de los esfuerzos, panel b)

considerando el efecto de los esfuerzos. En los cédlculos se fijaron @ = 3 nm y ex

(D)

= 2,56. Las

frecuencias longitudinal y transversal 6pticas del volumen se representan por lineas discontinuas.

Los fonones de intercara con n = 1 determinados a partir del modelo dieléctrico se representan

por lineas discontinuas.
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Figura 4.10: Modos acoplados con n = 1y k, = 0 en el “shell’de un nanohilo core/shell GaAs-
GaP en funcién del radio del “core”. Panel a) sin considerar el efecto de los esfuerzos, panel b)
considerando el efecto de los esfuerzos. En los célculos se fijaron b—a = 3 nm y e = 2,56. Las
frecuencias longitudinal y transversal 6pticas del volumen se representan por lineas discontinuas.
Los fonones de intercara con n = 1 determinados a partir del modelo dieléctrico se representan

por lineas discontinuas.

La figura muestra los modos acoplados en el “shell’con n =1y k, = 0 como funcién del
radio del “core”, manteniendo el espesor del “shell’fijo b —a = 3 nm. Como muestra la figura,
en general la dependencia de estos modos con el radio del “core”es muy débil. El segundo y
tercer modo y el séptimo y octavo modo si varian con el radio del “core”. Esto se debe a que en
esta region predomina el caracter eléctrico de los modos. Obsérvese que estos modos coinciden
con los fonones de intercara calculados por el modelo dieléctrico, los cuales se representan por
lineas discontinuas. El efecto de los esfuerzos se manifiesta en una disminucién en el valor de
la frecuencia de los modos, ver figura [4.10p, la cual aumenta con el radio del “core”. En el
limite 7 — 1 la frecuencia de los modos transversales tiende a wro(y — 1)=349.54 cm™! y la

frecuencia de los modos longitudinales tiende a wro(y — 1)=387.37 cm™!.
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4.4.3. Modosconn=0y k, #0

En el caso de los modos con n = 0 las funciones base, toman la forma

2= folarp)

FTI = e

folawp)

0 .
F, = ‘ etk=> (4.44)
f—szo(QLP)

A

1
oo q—Lfo(QLP)

9o(k=p)

0 .
FH = €Zkzz.
go(k=p)

_ pmBraT 1

L -go(k=p)

En este caso el modo T2 se desacopla de los modos L-T1.

Modos en el core

eModo Transversal T2

Los modos con n = 0 desacoplados en el “core”se obtienen a partir de la ecuacién (4.45)), de

donde se determina que la frecuencia de estos modos estd dada por la expresion (4.46))

Ji(ps™) =0, (4.45)

2
o == (7 (22) - sk, (4.46)

donde ugm) representa las soluciones de la ecuacién (4.45)) numeradas por m.
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Esta relacion de dispersion es la misma que la relacion de dispersion del volumen, salvo un

corrimiento dado por el término (p{™)2 (%)2

eModo Longitudinal-Transversal L-T1

ke Ji(t) J(0) 1 (ky) 0 0 A 0
_J0<tc) IZC_SJO(ZC) ]O(ka) 0 0 A(LC) O
2 —w2 C C
0 hedole) =290k K To(ka) € Ko(k) A9 | = o | (a47)
0 ) M) Ik Kk || AF 0
0 0 0 Csa Chs BY 0
donde
Csi = D Io(vha) Kj(vka) — ) I (vka) Ko(vka), (4.48)
Cs5 = (EgoD) - Egi))KO(’Vka)K(I)(’Yka)'

En la figura se muestran las relaciones de dispersion de los modos en el “core”con n = 0
acoplados, el grafico muestra la depedencia de la frecuencia contra k.a/m, se tomaron valores
de k. en el rango del primer 20 % de la primera zona de Brillouin del volumen. Estas relaciones
de dispersion se obtienen a partir de la ecuacién . Ademas en la ﬁgura se muestran
las relaciones de dispersién de los modos con n = 1. Estas tltimas se obtienen directamente de

la ecuacién general de los modos en el “core” (4.15)).
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Figura 4.11: Modos en el “core”de un nanohilo core/shell GaAs-GaP en funcién del vector de
onda k,. Panel a) modos acoplados con n = 0, panel b) modos con n = 1. Las frecuencias LO
y TO del volumen y la frecuencia del fonén de intercara con n = 1 se representan por lineas

discontinuas. En los célculos se fijaron ¢ = 3 nm y b/a = 2.

Modos en el shell

eModo Transversal T2

T (YN (yl™) = Ty (™ N (™) = 0, (4.49)

2
26Ts

a2

W) = wdo — (u™ (7))22L2 — B2K2, (4.50)

donde ugm) representa las soluciones de la ecuaciéon 1' para un 7 dado.

eModo Longitudinal-Transversal L-T1
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Figura 4.12: Modos en el “shell”’de un nanohilo core/shell GaAs-GaP en funcién del vector de
onda k,. Panel a) modos acoplados con n = 0, panel b) modos con n = 1. Las frecuencias LO
y TO del volumen y las frecuencias de los fonones de intercara con n = 1 se representan por

lineas discontinuas. En los cédlculos se fijaron ¢ =3 nm y b/a = 2.
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Conclusiones

Se han estudiado los modos vibracionales en materiales con estructura diamante, zinc blenda y
wurtzita, en el volumen y en nanohilos cilindricos revestidos. Para estudiar las oscilaciones de
la red en el volumen, se usé un modelo de constantes de fuerza considerando la aproximacién

de interaccion hasta terceros vecinos. Por medio de este modelo:

eSe obtuvieron las ecuaciones de movimiento en las direcciones de alta simetria de estas estruc-
turas, las cuales conducen a modos longitudinales y transversales desacoplados, estableciéndose
relaciones de equivalencia entre las constantes de fuerza del problema tridimensional de las

oscilaciones de la red y las constantes de fuerza de las cadenas lineales equivalentes.

eSe obtuvieron expresiones analiticas para las relaciones de dispersiéon en cualquier direccién de
la red reciproca y se reportaron los valores de las constantes de fuerza que estan involucradas
en ellas, para materiales del grupo IV (C, Si, Ge y Sn) con estructura diamante y los nitruros
del grupo III (BN, AIN, GaN e InN) con estructuras zinc blenda y wurtzita. A partir de estas
expresiones obtenidas se pueden obtener de forma directa otras magnitudes fisicas, como son;

las velocidades del sonido, la parabolicidad de las ramas épticas y las constantes de elasticidad.

eSe reportan las relaciones de dispersion en las principales direcciones de alta simetria, utilizan-
do en el ajuste, ademas de las masas de los atomos, solamente las frecuencias en el centro y borde
de la primera zona de Brillouin. Las relaciones de dispersion determinadas en los materiales con
estructura zinc blenda y wurtzita muestran mejor concordancia con los datos experimentales y
ab initio que las relaciones de dispersion determinadas en materiales con estructura diamante.
Esto ultimo esta determinado en parte en el hecho de que el modelo de constantes de fuerza
funciona mejor en estructuras con enlace parcialmente iénico como la zinc blenda y la wurtzita
que en estructuras con enlace covalente como es el caso de la diamante. Otro aspecto que es
importante resaltar con relacion al ajuste de las relaciones de dispersion en las estructuras zinc
blenda y wurtzita es que a pesar de ser un modelo relativamente simple con un costo computa-
cional muy bajo, la concordancia estd en el orden de la discrepancia que tienen los calculos ab

initio y experimentales reportados en la literatura.
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Por su parte para el estudio de las oscilaciones en los nanohilos cilindricos revestidos se utilizé un

modelo fenomenolégico continuo de onda larga. Por medio de este modelo:

eSe determiné tanto en el “core”como en el “shell”el acoplamiento de los modos, mostrandose
que; los modos con n # 0y k, # estan completamente acoplados, los modos conn # 0y k, =0
asi como los modos con n = 0y k, # 0 estdn compuestos por un modo transversal desacoplado
y un modo transversal acoplado con un modo longitudinal. Por su parte los modos con simetria

cilindrica (n = 0) y k, = 0 estan totalmente desacoplados.

eSe determiné la dependencia de la frecuencia de los modos con el vector de onda k, y paramet-
ros geométricos del sistema, como son, el radio del “core”y el espesor del “shell”. Se muestra
que los modos desacoplados del “core”, no dependen del espesor del “shell”’y los modos de-
sacoplados en el “shell”, no dependen del radio del “core”. En el caso de los modos acoplados
se mantiene esta dependencia, a excepcion de los modos en la region de los modos de intercara.
Se observa claramente el acoplamiento entre los modos confinados y los modos de intercara.
Estos tltimos muestran muy buena concordancia con los modos de intercara determinados a
partir del modelo dieléctrico. Esta relacion entre la frecuencia de los modos y la geometria y
dimensiones del sistema es muy importante, ya que permite determinar parametros geométricos

de dimensién y forma a partir del espectro de frecuencias.

oOtro aspecto que se considero fue el efecto de los esfuerzos, que surgen en estas nanoestructuras
producto de la forma del sistema y de la diferencia de constantes de la red entre los materiales
constituyentes del “core”y el “shell”, sobre los modos vibracionales. En la pareja de materiales
considerada (GaAs-GaP), dada la relacién de las constantes de la red de los mismos, se observa
un incremento de la frecuencia de los modos en el “core”’y un decrecimiento de la frecuencia de
los modos en el “shell”. Cuando aumenta el radio del “core”las frecuencias de los modos tienden
a las frecuencias del volumen y se pierde el desdoblamiento entre los modos transversales, como
era de esperar. Otro tanto ocurre en el “shell”’cuando aumenta su espesor. Por su parte los
efectos del confinamiento son perceptibles cuando el radio del “core”o el espesor del “shell”son

del orden de los 3 — 4 nm, en uno y otro caso.
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