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Al Ga,_ As bajo efectos de presion
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Resumen

Partiendo de una estructura compuesta de dos pozos cudnticos cénicos (CQDs) verticalmente
acoplados de GaAs rodeados de Al Ga, As en una concentracion de 0,3, se estudia en primer
lugar como las dimensiones del sistema causan un cambio en el confinamiento, para esto se
varia la altura del pozo cudntico superior y se encuentra la éptima para trabajar, con esto
definido, se evaltian los efectos de la presion hidrostatica (entre 0 GPay 3 GPa) y la temperatura
(entre 0 K y 300 K) en la masa efectiva, el ancho de banda prohibida (Gap), la constante
dieléctrica y su impacto sobre las autoenergias y autofunciones del sistema. Ademas, se
evaltan los efectos al incluir la presencia de una impureza en la estructura ubicada en el pozo
cuantico inferior. Haciendo uso del método de elementos finitos, se evidencian variaciones
en las energias y funciones de onda del sistema, las cuales se deben a la alteracion de la masa
efectivay de la nueva energia potencial. Analizando el comportamiento de la energia de enlace
se nota un cambio en la constante dieléctrica cuando el sistema se encuentra sometido a una
temperatura alrededor de 200 K debido a que sobre este valor el Gap pasa de ser directo a ser
indirecto. Finalmente, la presencia de la impureza en el sistema genera un potencial adicional,
en consecuencia, las energias en la estructura disminuyen bajo los efectos evaluados, haciendo
cambios mas contundentes en las funciones de onda y energias debido a este potencial.

Palabras clave: Puntos cuanticos conicos verticalmente acoplados, presiéon hidrostatica,
temperatura, impureza, energia de enlace, constante dieléctrica, masa efectiva, ancho de
banda prohibida.
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Vertically coupled double conical
quantum dot of GaAs/Al Ga, As
under hydrostatic pressure and
temperature effects

Abstract

Starting from a structure composed of two conical quantum dots (CQDs) vertically coupled of
GaAs surrounded by Al Ga, As ata concentration of 0.3, it is first studied how the dimensions
of the system cause a change in the confinement, for this the height of the upper quantum well
and the optimal one is found to work with, with this defined, the effects of hydrostatic pressure
(between 0 GPa and 3 GPa) and temperature (between 0 K and 300 K) on the effective mass,
the width band gap (Gap), the dielectric constant and its impact on the self-energies and self-
functions of the system. In addition, the effects of including the presence of an impurity in the
structure located in the lower quantum well will be evaluated. Making use of the finite element
method, variations in the energies and wave functions of the system are evidenced, which are
due to changes of the effective mass and the new potential energy. Analyzing the behavior of
the binding energy, a change in the dielectric constant is noted when the system is subjected to
atemperature around 200 K, since above this value the Gap changes from being direct to being
indirect. Finally, the presence of the impurity in the system generates an additional potential,
consequently, the energies in the structure decrease under the evaluated effects, making more

forceful changes in the wave functions and energies due to this potential.

Keywords: Conical quantum dots vertically coupled, coupled, hydrostatic pressure,
temperature, impurity, bond energy, dielectric constant, effective mass, bandgap.

1. Introduccion

En las ultimas tres décadas las nanoestructuras han tenido gran impacto
en investigaciones de semiconductores debido a sus propiedades y
aplicaciones. Una de estas estructuras son los puntos cuanticos (QDs)
los cuales han sido fundamentales en el avance de diversas areas del
conocimiento tanto tedrica como experimentalmente. En cuanto a los
estudios experimentales, Gil et al. (2018), Pulgar-Velasquez et al. (2021)
y Heyn et al (2021) afirman que se han utilizado técnicas de crecimiento
de heteroestructuras semiconductoras las cuales se han mostrado
atractivas para el desarrollo de nuevas tecnologias. Tedricamente se han
estudiado los QDs bajo efectos de campos magnéticos, campos eléctricos,
presidon hidrostatica, temperatura y laser; ademas, sus propiedades
Opticas, estados electronicos, momento de dipolo y absorcién electronica
(Heyn etal, 2021; Aouami et al., 2020; Mommadi et al., 2020; Sali et al,,
2019; Khachatyan et al.,, 2021; Osorio et al., 2020; Chnafi et al.,, 2021). En
primer lugar; se mencionan trabajos sobre excitones en puntos cuanticos.
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Heyn etal (2018) estudiaron excitones en puntos cuanticos conicos bajo
la accion de campos magnéticos y eléctricos, los principales resultados
muestran que el campo magnético incrementa el tiempo de vida del
exciton y produce un corrimiento al rojo de la energia; por otro lado, el
campo eléctrico produce que la estructura cambie de un punto cuantico
a un anillo cuantico. Mommadi et al. (2020) estudiaron excitones en
puntos cuanticos cilindricos bajo la acciéon de un campo eléctrico, ellos
encontraron que la contribucién de los fonones incrementa la energia
de enlace y decrece el cambio de la energia por efecto Stark. En segundo
lugar, se describen trabajos relacionados con propiedades Opticas.
Aouami et al. (2020) investigaron las propiedades dpticas no lineales de
puntos cuanticos conicos de GaN, con una tapa, los autores encontraron
que el coeficiente de absorcion y el indice de refraccién disminuye la
energia del electron a medida que el radio aumenta; también, que los
coeficientes de segundo y tercer armonico disminuyen en energia y luego
aumentan al incrementar el radio. Parzivi (2015) estudi6 transiciones
Opticas interbanda en puntos cuanticos conicos, de GaAs rodeados de
InGaAs , encontrando que la fotoluminiscencia disminuia en energia al
aumentar el espesor de la capa de soporte del punto (wetting layer),
lo cual concuerda con resultados experimentales. Zeiri et al. (2019)
investigaron la susceptibilidad no lineal en puntos cuanticos esféricos
de CdTe-CdS-ZnS, coraza-capa-capa, encontrando que la susceptibilidad
se desplaza hacia el rojo al aumentar el ancho de las capas y su magnitud
aumenta al aumentar la energia del foton incidente.

Por ultimo, se presentan trabajos que incluyen diferentes efectos.
Sali et al. (2019) realizaron un estudio sistemdatico de un punto
cuantico conico de InAs/GaAs considerando efectos de la capa de
soporte, de un laser intenso, de la no parabolicidad de la banda de
conduccion, de la energia de enlace de una impureza donadora; el
principal resultado es que la energia de enlace depende fuertemente
de el radio, la altura, el espesor de la capa de soporte, y el laser intenso.
Khachatryan et al. (2021) resolvieron el problema de puntos cuanticos
conicos, prolate y oblate, de InAs en un campo eléctrico externo, el
resultado mas importante es que la frecuencia de la transicion entre
la banda de huecos pesados y la banda de conduccién pertenece al
infrarrojo, y que la transicion entre la banda de huecos livianos y la
banda de conduccién se presenta en el visible. Osorio et al. (2020)
resuelven el problema de un punto cuantico piramidal, coraza-capa
de GaAs/AlGaAs, inspirado en un estudio experimental. Los autores
estudiaron el sistema bajo efectos de campos eléctricos y magnéticos,
y cambios en la geometria, encontrando que algunas transiciones que
son prohibidas son activadas por los campos externos. Chnafi et al.
(2021) investigaron un punto cudntico cénico de GaAs, con una tapa
esférica, con una impureza donadora fuera del eje de la estructura
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y considerando confinamiento finito (rodeado con AlGaAs) e infinito;
ademas, incluyeron efectos de presion y temperatura, los resultados
mas relevantes indican que la energia de enlace aumenta con la presion
y disminuye con la temperatura, y la distancia promedia electron-
impureza depende fuertemente de la presion, la temperatura, y la
posicion de la impureza.

Dependiendo de la geometria trabajada para los QDs se estudiaron
en anteriores trabajos los efectos de la presién hidrostatica y la
temperatura,los cuales pueden producirde maneracombinadacambios
en las propiedades de los QDs. En un punto cuantico en forma de lente,
se encuentra que la susceptibilidad de rectificacion 6pticay las energias
de subbanda son sensibles a la presién hidrostatica y la temperatura
(Bouzaiene et al.,, 2013); para un punto cuantico esférico de GaAs, los
efectos combinados de temperatura y presion hidrostatica afectan las
energias de correlaciéon para tamafios especificos del punto cuantico
(Sivakamietal., 2010); en el caso de un punto cudntico en forma de disco
con una impureza hidrogenoide, la presién y temperatura cambian los
indices de refraccion y los coeficientes de absorcion 6ptica (Liang et
al, 2011); en puntos cuanticos esféricos multicapa, de GaAs/AlGaAs,
con impureza hidrogenoide, la temperatura y la presion hidrostatica
tienen una gran influencia sobre los cambios en los coeficientes de
absorcién optica y los indices de refraccién (Karimi et al., 2014).
Este articulo estudia los efectos de la temperatura y la presion
hidrostatica de un punto cénico, formado por dos capas cénicas
verticalmente acopladas, de GaAs rodeado de Al Ga, As, x = 0,3.
Resolviendo la ecuacién de Schrédinger con el método de elementos
finitos se analiza el comportamiento del sistema con una impureza
y sin ella, para asi estudiar la energia de enlace, los autovalores de
la energia, y las funciones de onda, bajo los efectos de la presién
hidrostatica y la temperatura.

2. Materiales y métodos

En esta investigacion se modela un punto cuantico conico doble de
GaAs rodeado de AlXGal_xAs tal como se muestra en la Figura 1, donde
vemos un corte bidimensional del sistema el cual muestra la simetria
azimutal. Al girar la figura con respecto al eje z se presentan dos pozos
conicos de GaAs dentro de un cilindro de AlXGal_XAs, x = 0,3, de altura
65 nm y radio 60 nm. Se estudié el comportamiento de la energia
en el sistema en funcion del parametro b, el cual es una dimension
controlable, y se obtuvieron valores de b donde el sistema presenta
comportamientos notables; de manera analoga, se analizo el sistema
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en presencia de la temperatura, la cual se suministr6 entre 0 Ky 300
K, y la presidn hidrostatica que fue variada entre 0 GPa y 3 GPa con
dimensiones fijas para ambos pozos. Para solucionar la ecuacion de
Schrodinger se impusieron condiciones de frontera de Dirichlet, las
cuales garantizan que la funcién de onda se anula en los limites de la
nanoestructura.

Asimismo, se analizaron los cambios en las energias en presencia
de una impureza localizada en R =0y Z = 4 nm, ver la Figura 1, regién
que pertenece al dominio del pozo cuantico inferior, mas los efectos
generados al implementar presion y temperatura al sistema.

Figura 1. Punto cudntico conico doble de GaAs rodeado de Al ,Ga, As de la izquierda con
dimensiones: a = 6,5 nm, b variable de 4 nma 10 nm, c = 3,45 nm, d =20 nm, e =30 nm, R1 =

49,4 nm, R2 = 56,5 nm y con limites frontera de 65 nm de ancho por 60 nm de alto. El punto
rojo representa la posicion de la impureza en z = 4 nm. Al lado derecho se representa la figura
rotada de altura 60 nm y radio 65 nm.

,
5
R2 .
Rj
! ~E
b
! —
C ¢ |
at Al Ga|_ As
) r

Haciendo uso del software COMSOL Multiphysics 5.6 se resolvio
la ecuacion de Schrodinger para este sistema utilizando el método de
elementos finitos.

Hy(r,2) = EY(r,2), 1]
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donde H es el Hamiltoniano del sistema el cual para la simetria de
esta estructura se representa en coordenadas cilindricas como: :

= n? | 8?2 a 92 9?2
A=- |ttt St | +V(,2) -

2m* lor?2  rar  r? de?

e 12

4e|rr

el segundo término representa el potencial de confinamiento y
el tercer término es el potencial de interaccién entre el electrén y la
impureza. En este caso, la funcién de ondatiene la forma y(1,z,$)=f(R,Z)
e'*, Teniendo en cuenta la simetria azimutal y la aproximacion de la
masa efectiva del problema nos queda que el Hamiltoniano del sistema
lo podemos representar como:

h? | 0% 10 (iD?

ke
— =+ -+
2m* Lor? r or r2

A=-—

+ 2]+ v - [3]

ameg|r—ry |2’

donde [ es el nimero cuantico principal tomado como | = 0 para
este estudio. La masa efectiva en términos de la temperatura (T) y la
presion hidrostatica (P) corresponde a la expresion (Aspnes, 1976):

m (P = mo[14 B, (s )|

En esta ecuacion, m, corresponde a la masa del electrén libre, EP
=7,51¢eV, A,=0,341eVyEres la banda de energia prohibida (Welber
etal, 1975; Duque et al,, 2007), la cual es diferente para cada material
del sistema y se define como:

Er(T,P) = E;(T,P) + +]/P + P2, [5]

donde a = -5,405x10* eV/K B = 204, y = 107x103 eV/kbar,
= -3,77x10-3 eV /kbar? y Ej(T,P) = 1,519 eV para el GaAs y Ej(T,P) =
1,8988 eV para el Al Ga, As cuanto T=0 Ky P=0 GPa.

Para estudiar los efectos de la temperatura, la ecuaciéon
correspondiente a la constante dieléctrica estudiada también por
Chafi et al (2021) y Samara (1982) es:

€o(T, P) = pyexp(u,Plexp(us(T — ). [6]
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en este caso, p, = 12,74, u, = -1,67x107%, p, = 9,4x10°y u, =756
para T < 200K, por otro lado, cuando T > 200K u, =13,18, u, =-1,7x10-
2,u,=20,4x10-5y p, =300.

Por otro lado, la energia de enlace para el estado fundamental, con
1 =0, se define como:

E, =Ep_o — Ex=1, [7']

donde k representa la ausencia (k = 0) y presencia de la impureza
(k=1).

3. Resultados y discusion

Inicialmente se definieron las dimensiones de cada uno de los pozos
de potencial. Para el pozo cudntico inferior las dimensiones se
mantuvieron fijas a diferencia del pozo cudntico superior para el cual
se vari6 el parametro b definido en la Figura 1, esto para identificar el
comportamiento de las energias las cuales en las escalas trabajadas de
orden de magnitud nanométrica se comportan como discretas. Para
este caso se analizaron las energias para el estado fundamental y dos
estados excitados, con | = 0, ver la Figura 2(a), con el fin de estudiar
su evolucidn con el pardmetro b. En general, la energia decrece con el
incremento del parametro b, pero se pueden apreciar decrecimientos
debidos a diferentes aspectos fisicos. En primer lugar, se observo que
la distribucién de energias, en todos los casos, disminuye al aumentar
el parametro b, debido al aumento en el volumen del sistema, lo
que implica un confinamiento menor del electréon. En segundo
lugar, cuando se incluy6 la impureza, Figura 2(b), se encontré un
comportamiento similar de las energias, pero con un decrecimiento
adicional conrespecto ala Figura 2(a) debido al potencial Coulombiano
que genera la presencia de la impureza. Ademas, alrededor de b = 8
nm, Figura 2(b), se presenta un decrecimiento abrupto de la energia
del estado fundamental debido a que el electron migraba del pozo
inferior al superior a medida que este aumentaba de volumen. Como
consecuencia de esta migracion, la energia de enlace de la Figura 2(c)
decreci6 abruptamente ya que el electréon se alejaba de la posicion de
la impureza. Este hecho se puede deducir del recuadro de la figura
2(c), el cual muestra la funcién de onda del estado fundamental para b
=4 nm, el electrdén en el pozo inferior, y parab = 10 nm, el electrén en
el pozo superior.
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Figura 2. Estado fundamental y los dos estados excitados en funcion del ancho b del
pozo superior cuando (a) no hay impureza y (b) hay impureza. (c) Energia de enlace

con respecto al estado fundamental junto con la funcion de onda, con impureza,
en el momento inicial (b =4 nm) y final (b = 10 nm). Se desprecian los efectos de la
temperatura y la presion.

100 . 100 . T 24 T
(@) (b) (©)
k=0 k=1

2 80 4 80+ .
£
)
°n
o
D
=
=

60 4 60 -

40 : 40 : .

4 6 8 0 4 6 8 10
b (nm)

Otra manera en la cual la mecanica cuantica nos permiti6 analizar
el sistema y los diferentes efectos a causa del cambio en el tamafio
del pozo ha sido a partir de las funciones de onda, estas se analizaron
tomando diferentes valores convenientes para b extraidos a partir de
los resultados obtenidos en la Figura 2.

Figura 3. Representacién de las funciones de onda normalizadas, en el estado fundamental,
en la estructura, con presencia de la impureza, variando la longitud del pozo cudntico
superior (a) b=805nm, (b) b=825nmy (c) b =845 nm. La escala de colores situada
a la derecha muestra la magnitud de la funcién de onda, nétense los valores positivos y
negativos. La magnitud de la funcién de onda estd en unidades arbitrarias.
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La Figura 3(a) muestra la funcién de onda del electrén en el pozo
inferior, para b = 8,05 nm, este punto coincide con el inicio de la
disminucién abrupta de la energia en la Figura 2(b). La Figura 3(a)
muestra la funcion de onda para b = 8,05 nm; se nota que, esta se
extiende por todo el punto cuantico acoplado, y su maximo, la region
roja (ver la barra de magnitudes ala derecha), se encuentra en la zona
inferior y, por lo tanto, el electron se encuentra cerca de la impureza,
z = 4 nm. La Figura 3(b) muestra la funcién de onda para b = 8,25
nm, se observan dos maximos de la funcion de onda tanto en la zona
inferior como en la zona superior (regiones naranjas en la figura).
Esto significa que el electrén empezé a migrar del pozo inferior al
pozo superior. En la Figura 3(c) se presenta la funcién de onda del
electrdn, la cual presenta una magnitud mayor en el pozo superior,
b = 8,45 nm, una regién mas oscura, de mayor magnitud, donde se
puede afirmar que el electron migré a la parte superior. Esta situacion
coincide con el resultado de la Figura 2(c), energia de enlace, la
cual tiende a un minimo porque el electron se aleja de la impureza.
Cuando el ancho tiene un valor igual o superior a 8,25 nm Figura 3(b)
y 3(c) la carga se trasladé del pozo inferior al superior a causa del
aumento en su volumen, lo que generd un menor confinamiento. Con
base en estos resultados se fij6 como ancho 6ptimo para el analisis
b = 8,25 nm, con estas dimensiones para la estructura se realizaron
todos los analisis posteriores.

Figura 4. Ancho de banda prohibida (linea sdlida) y masa efectiva (linea punteada)
para GaAsy Al .Ga, As (a) con temperatura de 0 K a 300 K despreciando los efectos de
la presién hidrostatica y (b) con presién hidrostatica de 0 GPa a 3 GPa, despreciando

los efectos de la temperatura. La constante dieléctrica bajo los efectos de presién
hidrostatica despreciando la temperatura (linea roja) y bajo los efectos de la temperatura
despreciando la presién hidrostatica (linea negra) se muestra en (c).
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Se analiz6, como se muestra en la Figura 4, el comportamiento de
la banda prohibida (Gap) y la masa efectiva para todo el dominio del
sistema, es decir, dentro de los pozos compuestos por GaAs y fuera
de estos donde tenemos Al ,Ga  As con respecto a los efectos de la
presion hidrostatica y la temperatura, los cuales fueron relevantes
para el desarrollo del estudio. Comparando las Figuras 4(a) y
4(b), se notd que en el rango de presion utilizado y la temperatura
suministrada a la estructura se hicieron mas evidentes los cambios
debidos a la presion. En cuanto a la Figura 4(c), bajo los efectos de
la temperatura, se noté que el valor de la constante dieléctrica en
general aumenta y en 200 K cambi6 abruptamente debido a que el
ancho de banda prohibida pas6 de ser directo a indirecto mientras
que la constante dieléctrica debido a la suministracién de presion
disminuy6 con un comportamiento lineal.

Tabla 1. Andlisis de los valores de el Gap y la masa efectiva bajo los efectos de la

temperatura y presion hidrostatica de las Figuras 4(a) y 4(b).

Efecto
Material =
Temperatura Presion
Masa Masa
2 Gap (eV) | efectiva Gap (eV) | efectiva
2 (m) (m)
Ug_ T=0K 1,519 0,0670 | P=0GPa | 1,519 0,0670
= T =K300 1,4225 0,0632 |P=3GPa| 1,8061 0,0780
" T=0K 1,8988 0,0815 | P=0GPa | 1,8988 0,0815
I _
S B _1(300 1,8022 0,0779 |P=3GPa| 2,1859 0,0922
s 3 T=0K 0,3798 0,0145 | P=0GPa | 0,3798 0,0145
Eps
EEE
Qo= | T=300 _
= g K 0,3798 0,0146 |P=3GPa| 0,3798 0,0141

De esta manera se observd en la Tabla 1 que hay un aumento en
la masa efectiva y la banda de energia prohibida (Gap) a medida que
se incrementaba la magnitud de la presiéon suministrada al sistema. Se
pudo notar que el desplazamiento de banda tiene un valor de 0,3798
eV. Se encontré que la altura de la barrera no cambiaba ni con la
temperatura ni con la presion hidrostatica.
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Figura 5. Energia del sistema en funcion del cambio de la presion con b = 8,25 nm cuando
(a) no hay impureza, (b) hay impureza y (c) la energia de enlace con respecto al estado

fundamental junto con la funcion de onda en el momento inicial y final. Se desprecian los
efectos de la temperatura.
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El decrecimiento de la energia en la Figura 5(a) y 5(b) se debe al
aumento delamasaefectivavisualizadoenlaFigura4(b),locual provocé
menor confinamiento en el sistema a medida que hay incremento en la
presion hidrostatica, ademas, se evidencié que la altura de la barrera
no cambia con la presidn segln los resultados de la Tabla 1. En la
Figura 5(b), se not6 una disminucién general en la energia del sistema
respecto a la Figura 5(a), esto se debe al potencial adicional que genera
la presencia de la impureza en el sistema, efecto que es congruente
con la Figura 2. Teniendo en cuenta los estados fundamentales de (a)
y (b) de la Figura 5, se evidenci6 que la pendiente de la curva de (b) es
mayor que la de (a) y a medida que la presién aumenta la diferencia
entre las energias de (a) y (b) es mayor, esto se evidencid directamente
en el comportamiento de la Figura 5(c), ya que provocé que la energia
de enlace se incrementara a medida que aumentaba la magnitud de la
presion hidrostatica suministrada al sistema y ademas indica que la
carga se encuentra con la impureza, es decir, el electron se mantiene
en el pozo inferior, ver el recuadro de la figura 5(c), el cual muestra
que cuando P = 3 GPa la funcién de onda esta concentrada en el pozo
inferior; diferente al recuadro con P = 0 GPa, el cual muestra que la
funcién de onda esta distribuida en ambos pozos.
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Figura 6. Energia del sistema en funcién del cambio de la temperatura con b = 8,25 nm
cuando (a) no hay impureza, (b) hay impureza y (c) la energia de enlace con respecto

al estado fundamental junto con la funcién de onda en el momento inicial y final. Se
despreciaron los efectos de la temperatura. El recuadro en (c) muestra las funciones de
onda en los valores extremos de la temperatura.
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En la Figura 6(a) se evidencia que la energia es mayor que en el
caso de (b), esto se debe a que la presencia de la impureza genera
un potencial adicional. En la Figura 4(a) se muestra la disminucién
de la masa efectiva a medida que aumenta la temperatura, lo que
provoco el crecimiento de la energia en la Figura 6(a) y 6(b) porque
genera un mayor confinamiento en el sistema a medida que aumenta
la temperatura, ademas, la altura de la barrera no cambia bajo este
efecto Por otro lado, la Figura 6(c) muestra en 200 K un cambio subito
en la energia de enlace y ademdas un comportamiento decreciente y
el electrén se aleja de la impureza, este comportamiento se relaciona
directamente con los resultados de la Figura 4(c) y del mismo modo,
con la ecuacion de Schrodinger.

4. Conclusiones

Con base en los resultados tedricos obtenidos para las dos capas
coOnicas verticalmente acopladas de GaAs rodeado de Al ,Ga ,As,
implementado el método de elementos finitos y la aproximacion de la
masa efectiva, se evidencia que debido ala escala en la que se construyd
el sistema, los estados de energia de un electrén en un punto cuantico
son discretos. Al variar el ancho del pozo superior se nota que la carga
tiende a ubicarse en el espacio de menor confinamiento, es decir,
el tamafo de los pozos define la ubicacién de la carga. En un ancho
de 8,25 nm para b se evidencia una migracién del electrén del pozo
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cuantico inferior al superior, debido a que para esta dimensién en cada
una de las regiones se encuentra un maximo de la funcién de onda.

Encuantoalaenergiadeenlace, puede apreciarse que esta es menor
a medida que la altura del pozo cuantico superior aumenta ya que la
impureza esta mas alejada del electron, generando el decrecimiento
de la energia. Es posible evidenciar que cuando se encuentra una
impureza en el sistema el comportamiento de la energia es igual a
cuando no se encuentra la impureza, pero los valores que toma son
distintos, es decir, se presentan energias menores, esto se debe a que
la impureza genera un potencial adicional.

A medida que se va incrementando la temperatura y la presion
hidrostatica, se evidencia que a pesar que el Gap va cambiando
para cada uno de los materiales trabajados, la diferencia entre ellos
permanece igual (0,3798 eV). Esto permite notar que los cambios
en el sistema corresponden significativamente a la masa efectiva
y la constante dieléctrica. Considerando los efectos de la presion
hidrostatica, notamos que a medida que la presién va aumentando
también lo hace la masa efectiva, provocando un menor confinamiento
y por ende, una disminucién en la energia. Por otro lado, bajo los efectos
de la temperatura, la masa efectiva disminuye cuando la temperatura
va incrementando, generando mayor confinamiento y un aumento en
la energia. Ademas, es posible notar que el sistema es mas sensible a
uno de los dos efectos aplicados a la estructura. En las Figuras 4, 5y
6, es notorio que bajo la presion hidrostatica, las magnitudes de las
energias son mayores que bajo el efecto de la temperatura.

Teniendo en cuenta los cambios de temperatura, cuando esta
toma el valor de 200 K se evidencia un cambio de propiedades
electronicas en el sistema. Esto es analogo al comportamiento de
la constante dieléctrica bajo los efectos de la temperatura y de la
ecuacion de Schrodinger, ya que el cambio alrededor de la temperatura
anteriormente mencionada y el decrecimiento de la energia de enlace
se debe a estos dos factores respectivamente.
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