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Capitulo 1
Introduccion

El estudio de transporte de calor y carga en semiconductores tiene sus origenes
alrededor de la primera mitad del siglo XIX, con los trabajos pioneros de Fourier,
Ohm y Fick sobre la conduccion de calor, la conduccion de electricidad y los fenéme-
nos de difusién respectivamente, sin embargo, aun hoy en dia praticamente 200 anos
después, cobran cada vez mas relevancia los estudios de transporte debido al desarro-
llo de la tecnologia y consecuentemente el surgimiento de nuevos sistemas de estudio
como lo son las peliculas delgadas de apenas unos pocos nanémetros de espesor,
sistemas nanoestructurados o multicapa en la nanoescala, los cuales han permitido
descubrir el importante papel de distintos fenémenos (trampas de calor, rectifica-
cién térmica, captura de luz, etc.) en las escalas mencionadas, no solo en un sentido
téorico o experimental, sino también en un sentido industrial y comercial. Conocer
los mecanismos involucrados en el transporte de calor y carga en semiconductores
u otros materiales puede ayudar a desarrollar nuevos y mejores dispositivos termo-
eléctricos o de conversién de energia, asi como mejorar el desempeno y la eficiencia
de los existentes. Para lograr estos propésitos, diferentes modelos de transporte han
sido derivados a partir de la termodindmica irreversible lineal o de la termodindmica
estadistica u otros marcos téoricos, tales modelos han sido una herramienta de gran
valor que se van acercando a una descripcion mas completa, detallada y precisa de

los fenémenos de transporte.

Desde mediados del siglo pasado se han hecho importantes contribuciones al es-

tudio de los fenémenos de transporte, por ejemplo el estudio téorico de uniones p-n

9



10 Capitulo 1. Introduccion

en semiconductores y transistores [1], o el de la estadistica de la recombinacién de
electrones y huecos [2], o las condiciones fisicas que simplifican las ecuaciones de
transporte como la condiciéon de cuasineutralidad y el modelo de transporte am-
bipolar [3]. También se ha presentado una amplia y excelente formulacién de las
ecuaciones de transporte desde el marco de la termodindamica estadistica usando
como punto de partida la ecuacién cuasi-clasica de Boltzamann [5]. Los alcances,
limitaciones y una excelente interpretacién fisica de las ecuaciones de transporte se
presenta en [6], por otro lado, una buena y amplia discusién sobre la ecuacién de ca-
lor y los términos fuente y sumidero presentes en ella es ofrecida en [7]. Los procesos
de recombinacién en semiconductores han sido ampliamente analizados en [8], asi
como una extensiéon del modelo de transporte ambipolar en [9], y se han calculado
para estados de no equilibrio pequenas senales de desviacién respecto a la condicion
de cuasineutralidad [10]. Un andlisis que toma en cuenta tanto al marco téorico de la
termodindmica irreversible lineal, como a la termodindmica estadistica (con especial
atencién a la ecuacién de calor y a la disipacién de calor) se ha dado en [11]. Los
efectos de apantallamiento de Coulomb por movimiento de carga con diversas aplica-
ciones puede revisarse en [12]. Diferentes definiciones de pardmetros presentes en los
coeficientes de transporte se han presentado en [13]. Més recientemente expresiones
para la recombinacién bajo condiciones estacionarias y temperaturas arbitrarias se
discute en [15] y condiciones de frontera para las ecuaciones de transporte puede
consultarse en [14] y [16]. La importancia sobre la comprensién de la dindmica de
generacion y recombinacion de electrones y huecos, en materiales novedosos como lo
son las perovskitas para el desarrollo de celdas solares, se ha expuesto recientemente
en [17] - [21]. Un excelente trabajo desde un enfoque quimico y fisico que aborda los
principios fisicos de la flexién de bandas en semiconductores, la mediciéon de dicha

flexién y sus efectos en la fotoquimica puede consultarse en [22].

Este trabajo se desarrolla de la siguiente manera. En la siguiente seccién se ex-
ponen los objetivos de este trabajo, en el Capitulo 3 se presentan brevemente los
principios de la termodindmica irreversible lineal (TIL), en el Capitulo 4 se ofrece
una discusién desde el marco de la TIL sobre las ecuaciones constitutivas, se ob-
tiene la ecuacién de balance para la densidad de entropia y la ecuacién de balance

de energia. En el Capitulo 5 se presentan las ecuaciones de transporte no lineales y
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lineales, asi como el modelo de transporte ambipolar el cual es extendido para casos
no isotérmicos, también se ofrece una discusion sobre la adimensionalizacion de las
ecuaciones constitutivas. En el Capitulo 6 exploramos una aplicacion para materiales
semiconductores dopados no uniformemente y se presentan algunos resultados que
sugieren la existencia de un fenémeno andlogo a la rectificacion térmica ahora para el
flujo eléctrico. En el Capitulo 7, con las ecuaciones de transporte linealizadas se mues-
tra que para ciertas condiciones particulares, pueden obtenerse soluciones analiticas
de dichas ecuaciones, ademas, tomamos en cuenta las expresiones conocidas para los
coeficientes de transporte dependientes de la escala para estudiar peliculas delgadas
semiconductoras tipo n de silicio, germanio y arseniuro de galio, tomando en cuen-
ta la presencia de luz sobre un lado de estas peliculas, se discuten las condiciones
de frontera empleadas, y se muestran no solo los perfiles estacionarios de la tem-
peratura, el potencial y de las distribuciones de carga, sino también que logramos
reproducir el importante y conocido incremento del coeficiente de Seebeck a medida
que disminuye la escala. Finalmente, en el Capitulo 8 presentamos las conclusiones

de este trabajo.



12

Capitulo 1. Introduccion




Capitulo 2

Objetivos

Se establece un objetivo general y cuatro objetivos particulares. El objetivo ge-

neral es:

= Establecer desde el marco de la termodinamica irreversible lineal un modelo de
transporte de carga y energia consistente, que tome en cuenta los mecanismos
de generacién y recombinacion de electrones y huecos, el papel que desempena
la presencia de iluminaciéon en el transporte y la produccién de entropia, y

extender el alcance descriptivo de las ecuaciones de transporte.

Los objetivos particulares son

= Obtener ecuaciones constitutivas y de transporte no lineales y lineales, aplicar-
las al estudio de silicio, germanio y arseniuro de galio, haciendo un analisis de
orden en los coeficientes para simplificar dichas ecuaciones y obtener soluciones

analiticas para casos particulares.

= Mediante la consideracién de la condicién de cuasineutralidad, extender el mo-
delo de transporte ambipolar a condiciones no isotérmicas, presentando su co-
rrespondiente ecuacion de balance de energia y la ecuacién para el campo
eléctrico las cuales son necesarias para tener un sistema de ecuaciones cerra-
do. Mostrar que la ecuacion ambipolar obtenida puede reducirse a la forma
en la que comunmente se encuentra dicha ecuacion en la literatura para casos

isotérmicos.

13
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= Usar una forma reducida de la ecuacion ambipolar para estudiar el transporte
de carga ambipolar en semiconductores dopados de forma no homogénea y
analizar el comportamientgo del flujo de carga ante inversién de condiciones

de frontera.

= Usar la ecuaciéon de tranporte de electrones, huecos, energia y la ecuacién de
Poisson para estudiar el transporte en peliculas delgadas semiconductoras tipo
n (con dopamiento homogéneo) en presencia de iluminacién en una frontera y
usando las recientemente conocidas expresiones para los coeficientes de trans-
porte dependientes de la escala. Estudiar los perfiles estacionarios obtenidos,
particularmente los del potencial buscando reproducir el conocido incremento

del coeficiente de Seebeck conforme se reduce la escala.



Capitulo 3
Termodinamica irreversible lineal

En condiciones de no equilibrio aparecen flujos disipativos como consecuencia
de la falta de homogeneidad del sistema. Las ecuaciones constitutivas para ellos
son necesarias para describir dindmicamente el sistema, asi como el conocimiento
de diferentes leyes fenomenoldgicas. En esta seccion se mencionaran brevemente los
postulados de la termodinamica irreversible lineal. Puede consultarse [4] para ma-
yores detalles, en particular sobre la no unicidad sobre la definicion de los flujos
termodindmicos puede revisarse [31] para mas detalles. Aspectos importantes en la
formulacién de las ecuaciones para el estudio de los procesos de transporte en semi-
conductores desde el marco de la termodindmica irreversible lineal, como por ejemplo
los procesos de recombinacion, las ecuaciones constitutivas, el flujo de calor, el efecto
de la iluminacién en semiconductores, etcétera, pueden revisarse en [5], [7], [8], [9],
[11]. En este capitulo solo se presentan de forma breve los postulados de la termo-
dindmica irreversible lineal, una discusion mas amplia con mayores detalles se va a

desarrollar en los préximos capitulos.

3.1. Postulados de la termodinamica irreversible

lineal

De acuerdo con la hipétesis del equilibrio local, el sistema, como un todo, puede
presentar procesos de no equilibrio, pero se supone que cada elemento de pequeno

volumen esté en equilibrio termodinamico. Por lo tanto, los valores de las variables de

15



16 Capitulo 3. Termodindamica irreversible lineal

estado promediadas (las propiedades de equilibrio) como la temperatura, la presion,

la energia interna, la entropia, etc., se pueden asignar a cada punto del espacio.

Cuando el sistema evoluciona a través de estados de no equilibrio, la tasa de
generacion de entropia, que es un campo escalar, describe la irreversibilidad del
sistema. Se calcula como la suma de los productos de cada flujo y su respectiva

fuerza termodinamica. Esto significa que
To, =Y JiXi, (3.1)

donde T es la temperatura local, o, es la tasa de generacién de entropia por unidad
de volumen, J; representa el flujo i-ésimo y X; su respectiva fuerza generalizada. La

entropia obedece una ecuacién de balance

0s
i . - 2
5 +V-J, =0, (3.2)

donde s es la entropia por unidad de volumen y J, es el flujo de entropia. La tasa

de produccion de entropia debe cumplir la condicion
os >0, (3.3)

la cual constituye la segunda ley de la termodinamica fuera del equilibrio.

La condicién anterior se cumple cuando cada flujo disipativo se relaciona lineal-
mente con todas las fuerzas termodinamicas. Entonces el sistema se describe cerca
del estado de equilibrio. En este postulado estan contenidos los llamados fenémenos

cruzados como el efecto Peltier o el efecto Seebeck. El postulado establece que
Ji=> LyX;, (3.4)
J

donde L;; son los llamados coeficientes fenomenoldgicos.

Finalmente, el tltimo postulado es conocido como las relaciones reciprocas de
Onsager, el cual establece que la matriz de coeficientes que aparece en la ecuacion

(3.4) es simétrica. Es decir
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Este principio muestra el acoplamiento entre diferentes flujos a través de los ele-
mentos no diagonales de la matriz de coeficientes L, El teorema de Curie, también
llamado principio de simetria de Curie [4], establece que “flujos y fuerzas de diferente

caracter tensorial no estan acoplados para un sistema isotrépico”.
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Capitulo 4

Aspectos fundamentales del

transporte de carga y energia

Desde mediados del siglo pasado se han hecho importantes contribuciones al estu-
dio del transporte de carga y energia [1] - [12], con el continuo desarrollo y mejoras de
dispositivos semiconductores, es claro que ain queda mucho trabajo por hacer, ain
es necesario refinar y extender los modelos matemaéticos con el propdsito de acercarse
a una descripcién cada vez més real y precisa de todos los fenémenos involucrados
en los procesos de transporte. En este capitulo se exploran varios aspectos funda-
mentales sobre el transporte de carga y energia en materiales semiconductores desde
el marco de la termodinamica irreversible lineal, presentando las ecuaciones basicas
para consolidar un modelo general y robusto para el estudio de los fenémenos de
transporte mencionados. Se ofrece una discusiéon completa sobre las consecuencias
de la aplicacion de la segunda ley a los problemas de transporte de carga y calor
en semiconductores. Se considera un material semiconductor constituido por tres
componentes, a saber, electrones, huecos y la matriz material (red). El transporte
de particulas y calor en este sistema se puede describir completamente mediante un
conjunto de cuatro ecuaciones fundamentales que describen la evolucion temporal de
las propiedades locales. Las dos primeras ecuaciones son ecuaciones de continuidad
para las densidades de electrones y huecos. En segundo lugar, la ecuacion de balance
de energia interna, y finalmente, la ecuaciéon de Poisson para el potencial eléctrico.

Requieren complementarse con cuatro ecuaciones constitutivas y una ecuacion de

19



20 Capitulo 4. Aspectos fundamentales del transporte de carga y energia

estado para convertirse en un conjunto cerrado de ecuaciones.

4.1. Ecuacion de transporte de electrones y hue-

COSs

La ecuacion de continuidad de electrones y huecos estan dadas respectivamente

por
on
a5 =V Ju=—aR, (4.1)
)
q£+vu5:—mﬂ (4.2)

donde g es el valor positivo de la carga elemental (¢ > 0), n y p son las concentraciones
de no equilibrio de electrones y huecos respectivamente, J,, y J,, son las densidades de
corriente de carga eléctrica de electrones y huecos respectivamente, y R describe la
tasa neta de generacion y recombinacion de pares electron-hueco. La forma en que se
han escrito las ecuaciones de continuidad permite dar un significado fisico preciso a R
[6]. Un valor de R positivo significa que la tasa de recombinacion supera la generacién
de pares electron-hueco, mientras que un valor de R negativo significa lo contrario.
En la siguiente subseccion, se daran y discutiran detalles sobre los mecanismos de
generacion de recombinacion.

En acuerdo con [7], suponemos que la densidad de energia electromagnética puede
ser dividida en una parte externa y una interna de la siguiente manera: se introduce

un vector potencial A(r,t) de modo que el campo eléctrico total se escribe

OA(r,t)

B=-Ve-—%

(4.3)

donde V¢ = E,,, + Eiy, siendo E,p, el campo eléctrico externo aplicado y Eiy
el campo eléctrico interno generado por una inhomogeneidad espacial de las cargas
eléctricas en el sistema. El potencial eléctrico v;,; puede obtenerse a través de la

ecuacion de Poisson

V'(ng)ZQ[n_p_(ND_NA)]' (4'4)
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Aqui hemos dejado de lado el subindice int, ya que es redundante, la ecuacién de
Poisson solo describe el campo eléctrico interno, el campo eléctrico externo es toma-
do en cuenta en el sistema a través de las condiciones de frontera. En ausencia de
un campo eléctrico externo, las condiciones de frontera para la ecuacion de Poisson,
podrian tomarse de resultados experimentales para sistemas particulares, o bien, se
pueden obtener o proponer a partir de ecuaciones que constituyen el modelo ma-
temédtico utilizado. En (4.4), N, y N, son las concentraciones de impurezas dona-
doras y aceptoras ionizadas respectivamente, ¢ (en ocasiones escrita como &) es la
constante dieléctrica estatica, definida como € = gye,, donde g; es la permitividad
eléctrica del vacio y ¢, es la permitividad eléctrica relativa del material. A partir de
las ecuaciones (4.3) y (4.4) implican que se tiene la norma de Coulumb, es decir,
V-A(r,t) = 0. Por lo tanto, el campo de radiacién electromagnética es representado
solamente por la contribucién E.,q = —0A /0t la cual puede variar rédpidamente en
el tiempo y en el espacio. Esto implica que si se toma un promedio temporal du-
rante muchos periodos de oscilacién, el movimiento de los portadores libres no se ve
afectado significativamente por E,,q4. El movimiento de los portadores libres se vera
afectado principalmente por otras fuerzas motrices. Ahora debe quedar claro que la
contribucion de E,.4 a la energia de los portadores y por lo tanto a la energia interna
de todo el sistema es insignificante. Solo —V debe ser incluida, y esta contribucién
es tomada en cuenta a través de la definicién de los potenciales electroquimicos o

energias de Fermi.

Un aspecto importante en la ecuacién de Poisson (4.4), es que aqui, por sim-
plicidad, no se toma en cuenta la existencia de una concentraciéon de carga en los
estados que aparecen debido a la presencia de impurezas. Esto se tiene en cuenta en
[8]. La ecuacién de Poisson, tal como se presenta aqui, es correcta bajo el supuesto

de ionizacién completa.
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4.2. Ecuaciones de balance para la densidad de

entropia y la energia

Las ecuaciones de balance de energia para cada componente del sistema, electro-

nes (n), huecos (p) y la red (L), son

N NT LT — 4.
5 VIt =L+ P,, (4.5)
ou "

—atp VY=L, + Py, (4.6)
ou, w

LAV =L, P (4.7)

siendo u,, u, y u, la densidad de energfa interna de electrones, huecos y la red res-
pectivamente, y Ji, J7 y J sus correspondientes flujos de energia. Por otro lado,
L,, L,y L, son términos que representan el intercambio de energia entre los compo-
nentes del sistema. Se considera que esta energia se conserva en equilibrio térmico,
es decir £,, + £, + £, = 0. Ademas, debido a que el sistema puede estar acoplado a
un campo de radiacién externa, la energia interna no se conserva. Los términos P,,,
P, y P, representan la no conservaciéon de energia debido a la radiacién incidente.

En ausencia de iluminacién se tiene que P, = P, =P, = 0.

Las relaciones de Gibbs reflejan el conjunto de propiedades que definen el estado

termodinamico del sistema electrén-hueco-red

T,ds, = du,, — Er,dn, (4.8)
T,ds, = du, + Ep,dp, (4.9)
T, ds, =du,. (4.10)

En estas ecuaciones, T, s,, Er,, T,, s,, Er, son la temperatura, la densidad de
entropia y el potencial electroquimico (o energias de Fermi) para electrones y huecos

respectivamente. En la ecuacion (4.10) T, y s, son la temperatura y la densidad de
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entropia de la red. Las energfas de Fermi, de acuerdo con [6] se definen como

q no
Ery=Ei—q {@/}—i—kB—Tln (ﬂﬂ, (4.12)
q Po

donde Ej; es la energia intrinseca de Fermi (cuyo valor es constante, es decir VE; = 0),
kg es la constante de Boltzmann, ny y py son las concentraciones de equilibrio de

electrones y huecos definidas como

Po :ni+NA7 (414>

en las expresiones anteriores n; es la concentracion intrinseca de portadores de carga.
Las concentraciones de equilibrio ng y po son constantes para un semiconductor
dopado homogéneamente. Actualmente es posible dopar materiales semiconductores
de forma controlada, de modo que en un caso general, las concentraciones N, y N,
pueden depender de la posicién. Las concentraciones de equilibrio estan relacionadas

a través de la conocida ley de accién de masas, la cual se escribe como
2
nopo = N (4.15)

La ecuacién (4.15) establece que el producto ngpy es constante a una temperatura
dada. Esta es una de las relaciones mas importantes para los materiales semicon-
ductores en equilibrio térmico. Cuando en un semiconductor tipo-n se introduce la
concentracion de impurezas N, generalmente se considera que ng ~ N, y de acuer-
do a la ecuacién (4.15), la concentracién de huecos pg disminuye, esto se debe a que
aumenta la probabilidad de los procesos de recombinacion, es decir, una fraccion de
los electrones procedentes de los atomos donadores contribuyen a saturar una parte
importante de los niveles o estados vacante, disminuyendo por tanto la concentracion

de huecos.

Mediante el uso de las ecuaciones (4.5) - (4.7) y (4.8) - (4.10) (los detalles pueden

consultarse en el Apéndice A), bajo el supuesto de equilibrio térmico entre los com-
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ponentes del sistema, es decir T,, =T, =T, =T, se obtiene la ecuacién de balance

de entropia.

0s L P

il J.o==4 = 4.1

6t+v J, T~|—T+<rs (4.16)
donde s = s, + s, + s, es la densidad total de entropia, J, es el flujo de entropia

dado por Js = J, /T, siendo J, el flujo de calor definido como
Jo=J3"+J, + §EF”J" + J, + 5EFpJp, (4.17)

mientras que £L = L, + L, + Ly, P = P, +P,+Pr y 05 es la produccién de entropia

definida como

1 V Ep, VEp, Er, — Er,
s= Jg- ™ Jn - J,- R|—— ). 4.18
o ¢V (T) + T + J, T + ( T (4.18)

Cada término en la expresién para la produccién de entropia en (4.18), se compo-
ne de un flujo termodindmico y su respectiva fuerza termodinamica. Como se ha
mencionado, la ecuacién de balance para la densidad de entropia se ha escrito para
condiciones de equilibrio térmico, bajo estas condiciones se ha dicho que £ = 0, sin
embargo se ha preferido mantener este término en la ecuacién mencionada, al igual
que P/T, ya que tipicamente en la literatura son ignorados y poco se habla sobre
el papel de estos términos en esa ecuacién. Aqui se profundizara un poco mas sobre

ellos en la ultima seccién de este capitulo.

Otra ecuacién muy importante en semiconductores, es la ecuacién de balance de

energia que se obtiene sumando las ecuaciones (4.8) - (4.10)
or 1
peuyy +V Iy = V- [Brudat Bryly] 4+ P+ L, (4.19)

para la ecuacién anterior se ha usado que w,, + u, +u;, = u = pc,T', donde u es la
densidad de energia total, p y ¢, son la densidad de masa y la capacidad calorifica a
volumen constante del material respectivamente. En general, se va a suponer ausencia
de iluminaciéon, de modo que P = 0 y en caso contrario serd claramente senialado.
También se va a considerar equilibrio térmico entre las especies que componen al

sistema, de tal forma que £ = 0.
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Finalizamos este apartado senalando que la definicién del flujo de calor presentada
en este trabajo, difiere de la que se presenta en [27], donde se define J, = w— Ep,J,, —
EygpJ, donde w es la densidad del flujo de enrgfa (aqui definido como Jy; +J% + JV).
Aqui la definiciéon del flujo de calor, surge al identificar el flujo de entropia en la

ecuacion de balance para la densidad de entropia (4.16) y considerar que J; = J, /7.

4.3. Coeficientes fenomenolégicos y ecuaciones cons-

titutivas

Para obtener las ecuaciones constitutivas se debe considerar lo siguiente. Primero,
de acuerdo con la ec. (4.18), la produccién de entropia estda dada por la suma de los
productos de cada flujo disipativo y su respectiva fuerza termodinamica. Despiies,
se define la segunda ley que exige que la produccién de entropia sea positiva. Final-
mente, el teorema de Curie establece que solo se pueden acoplar flujos y fuerzas del
mismo orden tensorial. Ahora usamos la combinacién lineal para escribir los flujos,
que es la forma més simple de satisfacer la segunda ley. Por tanto, las ecuaciones
constitutivas obtenidas para un semiconductor en equilibrio térmico en ausencia de

iluminacion son

Y Ep, VEr, 1
J il s AY (T) (4.20)
VEgr, VER 1
Jq = anq—T + Lqpq—Tp + quV (T) , (422)
by, — E
R—1, (T) | (4.23)

Los coeficientes L;; son los coeficientes de Onsager. Note que R es un tensor de
orden cero y por tal motivo no estd acoplado a los otros flujos. De acuerdo con [11],
la energia de Fermi de huecos, no tiene una influencia sobre el flujo de electrones,
y de forma similar, la energia de Fermi de electrones no tiene una influencia sobre
el flujo de electrones, de modo que L,, = L., = 0. Las ecuaciones (4.20) - (4.23),

pueden escribirse de forma matricial
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J, Ly, 0 L, O 7V Era

ol _ | 0 Ly Ly O 7V Ery
Jq an Lqp L qq 0 V (%)

R 0 0 0 Lyl | 2(Er—Er)

Para identificar el resto de los coeficientes fenomenoldgicos, de acuerdo con las ecua-

ciones (4.11) y (4.12), el gradiente de las energias de Fermi de electrones y huecos

es
kgT kg
VEr,=q |-V + B2 Vn + —1In vT (4.24)
qan q no
kgT kg
VEp, = —q [VQ/J + —V + — ln <p > VT} (4.25)
0

Con estas expresiones, las ecuaciones (4.20) - (4.22) se reescriben como

_L kBT kB n an
J, =—m = [ Vi + p Vn + p In (no) VT] = VT, (4.26)
L kT kg L
J :ﬂ{ Vi) — —Vp——1In ( )VT} - YT, 4.27
T v qp q Do T2 (4.27)
Lgn koT k
J, = [ v¢+B—v +—Bln( >VT}+
T q no
Ly k‘BT kg < ) } Ly
Vi) — —=—Vp——1n VT| — 224y, 4.28
T { v qp q Po 12 (4.28)

Los coeficientes fenomenoldgicos en las ecuaciones (4.31) - (4.33), pueden definirse a
partir de fenémenos fisicos bien conocidos. El primer término entre corchetes en el
flujo de electrones y huecos, es la ley de Ohm, el segundo término es la ley de Fick, el
tercer y cuarto término con factor comiun VT esta relacionado con el ampliamente
conocido efecto cruzado Seebeck. Por otro lado, en el flujo de calor J,, el término
con el gradiente del potencial eléctrico representa el bien conocido efecto Peltier, el
gradiente de la concentracion mueve particulas y éstas transportan energia, es decir,

calor. El ultimo término en el flujo de calor es la ley de Fourier. Ahora podemos
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escribir las definiciones para cada coeficiente fenomenolégico

Lon = 0, T, Ly, = 0,T, Ly = KT?, (4.29)
CTot 2
Lug = Su0uT?, Ly, = Sy0,T%, L. = k—” (4.30)
B

donde o, = qu,n y 0, = qu,p son las conductividades eléctricas de electrones y
huecos respectivamente, aqui p, es la movilidad de electrones y p, es la movilidad de
hueco. Por otro lado, x es la conductividad térmica, .S,, y .S, son los coeficientes de
Seebeck de electrones y huecos respectivamente. El resto de los coeficientes se definen

de acuerdo a las relaciones reciprocas de Onsager, es decir L, = Lgn, ¥ Lpg = Ly,

Tot
C

. es el coeficiente de captura total de electrones y huecos,

En el coeficiente L,

este sera discutido con més detalle en la seccién 4.6.

4.4. Ecuaciones constitutivas no lineales

Usando (4.29) y (4.30), el flujo de electrones, huecos y calor se reescriben de la

siguiente manera

kgT
J. = — qu.nV1 + qBT,unVn + {unk‘gnln (g) — qunnsn} VT, (4.31)
0

kgT P
Jp =—quppVy — qBTupr - [uppkB In (p—o) - quppsp} VT, (4.32)

knT k
J, =SnqunnT [—w +2Vn+ 2n <ﬁ) VT} +
qan q No

kBT k‘B (£

SpquppT [—V@D ——Vp——In ) VT] — kVT. (4.33)
ap q Po
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Es facil notar que en condiciones isotérmicas 7' — T, las ecuaciones (4.31) y (4.32)

se reducen a

J, = —qu.,nV¢ +qD,Vn, (4.34)
Jp = —quppVe — qD,Vp, (4.35)

donde o T
D, = Bq Olun Yy Dp = Bq Olupa (436)

son los coeficientes de difusién de Einstein para electrones y huecos, y Ty es una
temperatura de referencia constante. Estas ecuaciones son ampliamente conocidas
como ecuaciones de arrastre-difusién.

Un comentario més sobre las ecuaciones constitutivas no lineales (4.31) - (4.33)
(aunque a simple vista sea evidente) es que, el gradiente de cada variable presente
en cada flujo, se ve afectado por al menos otra variable, esta influencia claramente
desaparece (o se ve reducida) en un caso linealizado, situacién que se explora en el

siguiente apartado.

4.5. Ecuaciones constitutivas lineales

El uso de ecuaciones de tranporte de carga y energia en su forma linealizada, es
lo méas comtun que se encuentra en la literatura, debido a la aparente simplicidad de
dichas ecuaciones y su relativa facilidad para hallar soluciones analiticas para casos
particulares. En nuestro caso, para linealizar las ecuaciones constitutivas presentadas

en el apartado anterior, consideremos

n=ng+ on, (4.37)
p=po+p, (4.38)
T ="1Ty+ 4T, (4.39)
Y = o + 01, (4.40)

donde las expresiones dx son variaciones de la variable correspondiente, dichas varia-

ciones se van a considerar mas pequenas que sus respectivas cantidades de referencia
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xo. Resulta apropiado resaltar un detalle en las ecuaciones anteriores, a primera vista
no parece que exista una relacién entre los valores de las variaciones, sin embargo,
las concentraciones de electrones y huecos, resultan sensibles ante variaciones signi-
ficativas en la temperatura y ante cambios importantes en las variaciones del campo
eléctrico, es decir, si aumenta de forma importante 67" o d1», también habra un au-
mento importante en dn y dp. No resulta sencillo establecer una relacién general entre
estas expresiones ya que no solo puede depender del material y su composicion, sino

también de su forma y tamano.

Ahora, usando las ecuaciones (4.37) - (4.40) en (4.31) - (4.33), se obtiene

J, =—qu.,noVoy + qD,Vén — qu,ngS,VoT, (4.41)

Jy, =—qupoVoy — qD,NVp — qu,poS,VoT, (4.42)

J, =570 [—qunnoV oy + ¢D,NVon] + S, Ty [—qu,poVoy — qD,Vp| — kVIT.
(4.43)

Note que
Ong = qUnTo y Opo = qlpPo, (4.44)

son las conductividades eléctricas de electrones y huecos respectivamente. Estas con-
ductividades eléctricas pueden aumentar de forma importante para semiconductores
dopados, segin sea el dopamiento, una aumentara y la otra disminuird de acuerdo
con la relacién entre py = n?/ng. En el siguiente apartado se explora un poco el peso

de cada coeficiente en cada flujo.

4.5.1. Peso de los coeficientes en los flujos para silicio y ger-
manio
Ahora que se conocen las expresiones de todos los coeficientes fenomenoldgicos y

la expresién explicita para cada flujo, resulta muy ilustrativo hacer un breve analisis

del peso que tiene cada coeficiente en cada flujo. Para esto, se usara el sistema in-
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ternacional de unidades (mks) y se van a considerar dos materiales semiconductores,
silicio y germanio, ambos con un dopamiento tipo-n, N, = 10?2 m~3, de esta forma,
ng ~ N,, y de acuerdo con la ecuacién (4.15), pg = n?/ng ~ n?/N,. Se consideran
los parametros usualmente dados para una temperatura de referencia Ty = 300 K,
con ¢ = 1.602 x 1071 C, kg = 1.3806 x 107 J/K y g9 = 8.8541 x 10712 C?/Jm. El

resto de parametros para silicio y germanio se muestran en la tabla 4.1.

Pardmetro Silicio Germanio Unidades
fn 1450 x107* 3800 x10™*  m?/Vs
Ly 450  x107* 1800 x10™*  m?/Vs
n; 1.02x 1016 2.4x10" m3
no 10?2 10%? m3
Do 1.04x 10 5.7461016 m3
D, 3.619x103 9.823x1073 mz/s
D, 1.163x 1072 4.653x1073 m?/s
S, —120 x 1076 —130 x1070  V/K
S, 190  x10°¢ 160  x10°S V/K
K 148 59.9 W/mK

€ 1.035%x 1010 1.398x 1010 CQ/Jm

Tabla 4.1: Valores tipicos en mks de parametros a 300 K para silicio y germanio
tipo-n, ambos con un dopamiento Np = 10%? m—3.

Se debe recordar que la permitividad eléctrica de un material se define como
£ = €,£0, donde ¢, es la permitividad eléctrica relativa del material (cantidad adi-
mensional), la cual tiene una valor de 11.7 para el silicio y de 15.8 para el germanio.

Ahora se esta en condiciones de analizar el valor de cada coeficiente en la ecuacion
de cada flujo, para esto se utilizaran las ecuaciones lineales de los flujos (4.41) - (4.43),
asi como las definiciones dadas por las ecuaciones (4.36) y (4.44). La tabla 4.2 resume
los valores de los coeficientes de interés, para silicio y germanio

A partir de la tabla 4.2, puede verse que los coeficientes para el flujo de electro-
nes, tanto para silicio como para germanio, son casi del mismo orden, sin embargo,
para el flujo de huecos, solo el segundo coeficiente es del mismo orden, el primer y
tercer coeficiente para el germanio, es siete 6rdenes mayor que los del silicio a pesar

de considerar un dopamiento de la misma magnitud para ambos materiales, esto es
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Flujo Coeficiente Silicio Germanio Unidades
o 224.305 610.288 S/m
Jn qD, 5.798x10~%2 1.573x10721  Cm?/s
TnoSn, —0.0269 —0.0793 A/mK
Tpo 2.33x1071° 0.0034 S/m
J qD, 1.863x 10722 7.45x10722 Cm?/s
TpoSp 4.43%x10714 5.597x 1077 A/mK
TnoSnTo —8.074 —23.801 A/m
qD,S, T —2.087x1072 6.138x10"%  Jm?/s
J,  0,STh 1.33x10~11 1.67x 10 A/m
qD,S, Ty 1.062x 10723 3.578x107%  Jm?/s
K 148 59.9 W/mK

Tabla 4.2: Valor de los coeficientes para el flujo de electrones, huecos y calor de las

ecuaciones (4.41) - (4.43), para silicio y germanio tipo-n, ambos con un dopamiento
Np = 10?2 m—3.

debido a que la concentracién intrinseca n; del germanio es tres érdenes mayor que
la del silicio. Una situacion parecida se tiene en la diferencia de 6rdenes del tercer
coeficiente del flujo de calor. Un error que no debe cometerse, es dejarse llevar por
una primer impresion en el valor de los coeficientes, recuerde que estos acompanan a
Vn, Vp, VT 6 Vi, antes de despreciar algin término por el valor de su coeficiente,
es importante tener una idea de la naturaleza del gradiente al que acompana, es
decir, la magnitud del gradiente en si, ya que la magnitud (el orden) del gradien-
te multiplicado por el coeficiente que lo acompana, es lo que al final determina la
magnitud del término en cuestion. Otro aspecto con lo que se debe tener cuidado,
es distinguir el comportamiento de la funcién n(z), p(z), T(x) y ¥(x), y su corres-
pondiente gradiente, puede que los valores de alguna de estas variables oscile entre
pequenos valores comparada con las otras, pero lo que importa no son los valores de
la variable sino el de su gradiente, es decir, la forma sutil o brusca en la que se dan
esos cambios. Una reflexion similar se tiene para variables que sean mucho mayor

que las otras, lo importante es el gradiente de ella.
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4.6. Generacién y recombinacién de pares electrén-

hueco

Existen diferentes mecanismos de generaciéon y recombinacion de pares electrén-
hueco, tales como el 6ptico, el de Auger o el de Shockley-Read-Hall (SRH). El éptico
es un proceso que se da a través de la obsorcion o emision de fotones, el de Auger
se da mediante la interacién de tres particulas (una con mucha més energia que las
otras dos), y el mecanismo de SRH se da en semiconductores dopados, en los cuales
a consecuencia del dopamiento aparecen niveles de energia en la banda prohibida
lo que facilita, a traves de la absorcién o emision de fonones, la generacién y re-
combinacion de electrones y huecos. En el mecanismo de SRH no necesariamente se
da la generacion y recombinacion de pares electron-hueco, ya que una determinada
concentracion de carga puede existir en los niveles trampa y por tanto, la concentra-
cion total de carga debe contener la concentracion de electrones, la de huecos y la
existente en los niveles trampa. El supuesto de ionizaciéon completa o total, consiste
en considerar que las trampas estan completamente ionizadas, es decir, que no existe
una concentracion de carga en ellas, solo bajo esta suposiciéon, se puede considerar
que hay una generacion y recombinacion de pares electrén-hueco. De aqui en adelante

se trabajara bajo el supuesto de ionizacién total.

Considerado ausencia de iluminacién y de campos eléctricos intensos, solo el
mecanismo de SRH resulta relevante, en particular este serd el tinico mecanismo
considerado en este trabajo. La expresion que describe el balance de la generacion y

recombinacion de pares electrén-hueco para el mecanismo de SRH es [2]

SRH np — nf

R - )
Tp(n+n1) + 7(p+p1)

(4.45)

donde ny y p; son la concentracién de electrones y huecos cuando el nivel de Fermi
coincide con la energia de activacion de la impureza (el nivel trampa), 7,, y 7, tipi-
camente son conocidos como los tiempos de vida de electrones y huecos (aunque un
nombre més apropiado podria ser tiempos de recombinacién). La expresién anterior

puede reducirse ya que ny + p; = 2n; cosh(x) ~ 2n; y suponiendo que 7, = 7, = T,
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de modo que
SRH np — n?

R = :
T(n+p+ 2n;)

(4.46)

Las concentraciones de no equilibrio de electrones y huecos, en términos de ex-

ponenciales se escriben como [14]

Epn—E;

n=mne BT | (4.47)
E;—Fp,

p=mne BT | (4.48)

respectivamente. Usando las ecuaciones (4.47) y (4.48) y haciendo una expansién en
series de Taylor a primer orden en la diferencia de los potenciales electroquimicos (o

energias de Fermi), se obtiene

2 Ex, — F
R™ = & fn Tt 4.49
T(n+ p+2n;)kp T ’ (4.49)

comparando la ecuacién anterior, con la ecuacién constitutiva para R (4.23), se sigue

que

n2

L. . = L ) 4.
RR T(n + p + an)kB ( 50)

De acuerdo con las ecuaciones (4.11) y (4.12)

Ern — Epp = kpT {m (nﬁo) +1n (p%” . (4.51)

Usando la ecuacién anterior, la ecuacién (4.49) se reescribe como

R = T(n+f+ 2n,) [ln (nﬁo) i (p%)] | 452)

Algo fundamental a senialar es lo siguiente, no debe pasar desapercibida la impor-

tancia de la ecuacién (4.49), en donde se muestra de forma clara la dependencia del
balance de generacién y recombinacion de pares electrén-hueco, con la diferencia de
las energias de Fermi, podria compararse esta ecuacién con la ecuacién (4.23), la cual
justamente establece la necesidad de la dependencia en la diferencia de las energias

de Fermi para R, esto para garantizar que la produccién de entropia, ecuacién (4.18),



3/ Capitulo 4. Aspectos fundamentales del transporte de carga y energia

es positiva.
Finalizamos este capitulo senalando lo siguiente, en el segundo miembro de la
ecuacion (4.52), la expresion que no estd entre corchetes, resulta ttil (por simplici-

dad), reducirla de la siguiente forma para semiconductores dopados

nz2 ~ nf — Po ti
- T(n¥p+2n;) ~ Tne T T 1po-n,
o _ (4.53)
2 2
i ~ M _ no 1DO-
T(n+p+2n;) ~ Tpo T tlpO p-

To SRH . ,
Debe notarse que C, " — ¢, pues solo el mecanismo de SRH se estd tomando en

cuenta en este trabajo.

4.7. Introduccién y producciéon de entropia

Para cerrar este capitulo, es importante discutir la forma de la ecuacién (4.16),
que se vuelve a escribir a continuacion
0s L P

a, 'Js:_ - s-
8t+v T—i-T—I—a

Debe observarse que en esta ecuacion en el segundo miembro en donde generalmente
se escriben los términos fuente o sumidero, para este caso existen tres términos, el
primero, £/T, estd asociado con los intercambios de energia debido a las interacciones
entre las especies que componen el sistema, el segundo, P /T, estd asociado con
la incidencia de luz en el material semiconductor, y el tercero es la produccién de
entropia 0. Se han dejado fuera de la produccién de entropia los términos £/T y P/T
no de forma intencional, sino como consecuencia de no ofrecer una expresion clara
y explicita para tales términos, expresiones cuya forma necesariamente cumpla la
forma de los términos dentro de la produccion de entropia, esto es, como el producto
de un flujo termodinamico por una fuerza termodinamica, la razén de ello es que en
realidad no pueden escribirse de tal forma, sin embargo, esto no significa que no se
produce entropia debido a la interaccion entre las especies o debido a la iluminacion
que pueda estar presente sobre el sistema de estudio, si hay produccién de entropia

asociada a estas dos situaciones, pero es tomada en cuenta a través de los términos
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Opt SRH Au . . 4 . , , ,
R, R y R, los cuales reflejan la dinamica entre fotén-electron-hueco, fonon-

electrén-hueco y electrén-electrén-hueco (o electrén-hueco-hueco) respectivamente.

El término L, tipicamente es escrito en la forma antisimétrica
L= AT~ Ty), (4.54)
J

donde i = n,p, Ly J =n,p, L, con ¢ # J. Estos términos estan contrabalanceados
de forma tal £ = £, + £, + £, no entran como un término fuente a la energia
interna total en la ecuacién de balance de energia (4.19). Por otro lado, P describe
la absorcién de luz por el material, y una descripciéon fenomenolégica para ello se da

a través de la ampliamente conocida ley de Lamber-Beer
I\(z) = Iy exp(—ayx), (4.55)

donde ay es el coeficiente de absorcién espectral. La ecuacién (4.55), ademdas de
establecer P = I,(z), implica que la absorcién de luz se considera una fuente de
energia externa suministrada localmente, como muestra la ecuacién (4.19). Luego
se introduce entropia en el sistema que se describe mediante el término P /T en la
ecuacion (4.16). El hecho de que la intensidad de la luz se ajuste externamente implica
que dicho término tiene un valor arbitrario. En este sentido, no es una propiedad
determinada dindamicamente, aunque si influye en la dinamica, ya que la absorcién de
luz esta involucrada en el mecanismo 6ptico de generacién de pares electron-hueco.
Esos fotones de la luz incidente con energia hv > E,, donde E,; es la energia del
gap, contribuyen a la generaciéon del par electron-hueco que esta determinada por los
respectivos coeficientes de captura. Su energia se disipa por colisiones con los dtomos
de la red produciendo el calentamiento del material. En este sentido, los términos P;

se consideran suministros disipativos de energia.

La expresiones antes mencionada para el balance de la generacion y recombinacion

de pares electrén-hueco asociada al mecanismo éptico y de Auger, son respectiva-
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mente [6]

R™ = C™ (np — n?), (4.56)
R™ = (C)'n+ C,"p)(np — n), (4.57)

donde C°"" es el coeficiente de la tasa de captura de fotones, similarmente C’su
y C:u son tasas de captura de electrones y huecos en el mecanismo de Auger. Al
tomar en cuenta estos mecanismos, R se compone de tres contribuciones, a saber
R =R™ + R™ + R"™, de esta forma, a partir de la ecuacién (4.18), queda claro
que tanto la iluminacién sobre un semiconductor, asi como la interaccion entre las
especies que componen el sistema, si producen entropia.

En este capitulo se han establecido y analizado todos los elementos de las ecua-
ciones fundamentales para el estudio de transporte de carga y energia en materiales
semiconductores. En el siguiente capitulo se abordan precisamente las ecuaciones de
transporte, se analizan y se extienden a casos mas generales de los que habitualmente

son presentados en la literatura.



Capitulo 5

Transporte de carga y energia en

materiales semiconductores

En la literatura, generalmente el estudio del transporte de carga y energia se hace
de forma independiente, ya que puede ser que en la aplicacién en si que se busca, solo
un fenémeno de transporte sea de interés y el otro simplemente puede despreciarse,
o bien, que las ecuaciones para estudiar ambos fenémenos de manera simultanea
sean sumamente complicadas de resolver y por tanto, se evita tratar de hacerlo. Las
ecuaciones para estudiar simultaneamente el transporte de carga y energia de manera
general y robusta, son altamente no lineales y muy dificiles de resolver, es por ello
que se siguen diferentes estrategias para poder simplificarlas y asi obtener soluciones
analiticas o numéricas de ellas. Algunas formas de simplificar las ecuaciones es a
través de un analisis de érden sobre los coeficientes de transporte, o considerando
situaciones fisicas tales que permitan eliminar algunos términos, o bien, mediante
una linealizacién de las ecuaciones. En este capitulo se presentan las ecuaciones de
transporte que se obtienen con el uso de las ecuaciones constitutivas presentadas en
el capitulo anterior, tanto en su forma no lineal como en su forma lineal. También
se discute la condicién de cuasineutralidad que consecuentemente conduce al modelo
de transporte ambipolar [3], se discute la ecuacién ambipolar y se remarcan sus
diferencias con la ecuaciéon de continuidad, ademas, se extiende la ecuacién ambipolar
para casos no isotérmicos y se presenta la correspondiente ecuacion de balance de

energia, asi como la ecuacion del campo eléctrico que permite dar una descripcién

37
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completa de sistemas bajo estas consideraciones. Finalmente, se discute un aspecto
que suele ser ignorado en la literatura o que generalmente se le da una importancia

menor de la que quizas merece, nos referimos al proceso de adimensionalizacion.

5.1. Ecuaciones de transporte no-lineales

Utilizando las ecuaciones (4.31) - (4.33) en (4.1), (4.2) y (4.19) se obtiene el

siguiente conjunto de ecuaciones

0 k
qa—? == g (V- VO +0V) + ¢ (VT - Vi TV )+

[kBun <1n (nﬁ) v 1> - qunSn} Vi VT +
0

(kBunnln (£> — q,unnSn> v — ™ {ln <£) + In <£)} . (5.1)
L) no Po

0 k,
qa—f =qup, (Vp -V 4+ pV>) + q?up(VT -Vp+TV?p)+

{kBup (m (p£> + 1) + qupsp] Vp- VT+
0

(kB,upp In (ﬁ) + q,uppSp) vir — ™ {ln (£> +In (2)} . (5.2)
Po o Do
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o _
pcy(‘)t =

AqT [(pnSnn + p,Spp)Vip— T ( Vn — —22Vp
Th Th

D D,
v nSn S )
D,S, n D,S, P ))] } )
nln| — | — In + kT +
( Ty (no) Ty I, 7 (po
C
k

o) ()] -
° no Po SR Y
n\ on p\ 9p ks n
{1“ (n_> ot (p—) a] N {—W Ty (m (n—) VT+
%Vn)} X fhn l—qnvw +k,TVn + (nk In (n > — ann) VT} +
0

{—V@/J — ]%B ( (p ) VT+ TVp)} X pp [—qpVp — k TV p—
0

(pkB In (p%) + qup) VT} . (5.3)

Estas son las ecuaciones no lineales de transporte de electrones, huecos y energia

respectivamente. Claramente son ecuaciones muy complicadas para resolver tanto

analitica como numéricamente, simplificarlas es algo sumamente indispensable.

5.2. Ecuaciones de transporte lineales

Para obtener las ecuaciones linealizadas de transporte de carga y energia deben
sustituirse las ecuaciones (4.41)-(4.43) en (4.1), (4.2) y (4.19) para obtener

o) ky
49— 7 — quano V200 + =2 ToV26n — quinne S, V20T — qC™" (5n + @) ’
ot q P
(5.4)
) k., om 6
0 =GPV 200 + g2 1, Ty V20p + quppoS, V20T — O™ [ = + Y (5.5)
ot q 0 | Po
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T kT
pscv% = — SnquTo [—n0V251/) + BTOV%} —

kT, 0
Sy To {—pov%w - BT"v?ap] +RVET 4 (B, — ) (o — op)
(5.6)

La ecuacién de Poisson, tanto para el caso no lineal como para el caso lineal,
usando (4.37), (4.38), (4.13) y (4.14), toma la siguiente forma

V25y) = g(&z —op). (5.7)

De esta manera se tiene un conjunto cerrado de ecuaciones para la descripciéon

del transporte de electrones, huecos y energia en semiconductores.

5.3. Condicion de cuasineutralidad y modelo de

transporte ambipolar

En la teoria de transporte en semiconductores, la condicion de cuasinuetralidad, y
consecuentemente el modelo de ecuacién ambipolar [3], es un modelo frecuentemen-
te utilizado para el estudio de transporte en semiconductores ligeramente dopados
cerca del equilibrio. La condicién de cuasineutralidad supone que la densidad de
carga eléctrica espacial puede ser despreciada dentro de un semiconductor dopado

homegéneamente lejos de las uniones o las fronteras.

La condicion de cuasineutralidad en ocasiones es malinterpretada suponiendo que
significa que n = p, esto solo es cierto para un semicondutor intrinseco, no es cierto
para un semiconductor dopado.

Tipicamente, a partir de la condicién de cuasineutralidad, es comunmente acep-
tado que V2 = 0, debe notarse que aceptar que el laplaciano del potencial sea
igual a cero, no significa que el campo eléctrico también es igual a cero. Note que la

condicién de cuasineutralidad, a partir de la ecuacién (4.4) o (5.7), significa que

n(z) = dp(z), (5.8)
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y consecuentemente

Vén = Vop. (5.9)

A partir de la ecuacién (5.8) es claro que la condicién de cuasineutralidad supone una
misma distribucién del exceso de los de portadores de carga (electrones y huecos)
a través de todo el material. En [10] se define el pardmetro 6 = (dp — on)/dp,
el cual puede considerarse como una medida de la desviacién de la condicién de
cuasineutralidad, de modo que la condicién |§| < 1, es una forma equivalente de

establecer la cuasineutralidad.

Hay un aspecto importante a resaltar en la ecuacién (5.8), que de tomarse en
cuenta, también se reflejaria en la ecuacion de Poisson, esto es que no se esta consi-
derando la existencia de una concentracién en los niveles trampa que surgen debido
al dopamiento. Para més detalles puede consultarse [15] y [23], en estos trabajos
se toma en cuenta una concentracion de carga en los niveles trampa, por lo que la

condicién de cuasineutralidad es escrita de forma ligeramente distinta a (5.8).

La condicién de cuasineutralidad fue orginalmente propuesta por Roosbroeck [3],
y la ecuacion empleada para describir el comportamiento del exceso de portadores de
carga, es la llamada ecuacion ambipolar. Resulta ilustrativo contrastar la ecuacién
de conservacién de carga, con una ecuaciéon ambipolar. La ecuacién de conservacién

de carga se obtiene al restar la ecuacion (4.2) a la ecuacién (4.1)

0

_CIa(P_n) = V- (Jn+Jp) =0, (5.10)

en cambio, si ahora se multiplica por p,n a la ecuacién (4.2), por p,p a la ecuacién

(4.1) y se suman, se obtiene la ecuacién ambipolar

on 0
q <,uppa + /Lnna_f) + <_:uppv “Jn A+ ppnV o Jp) = —q(upp + Mnn)R (511)

En la ecuacion (5.10) el término g(p—n) es conocido como densidad de carga espacial
y la suma J,, + J, es el flujo eléctrico total. Por otro lado, explicar o darle un
significado a cada término en la ecuacién ambipolar (5.11), resulta un poco més

complicado y en la literatura esta reflexién o discusion esta ausente. Primero hay
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que aplicar la condicién de cuasineutralidad a la ecuacién (5.11), esto conduce a

dop 1
q +
Ot b + pn

(—pppV - I + 1,V - J,) = —¢R, (5.12)

si ademdas de la condicién de cuasineutralidad, se tiene presente que tipicamente
[y < [y ¥ que para un semiconductor tipo-n, n = n; + Ny, +dn ~ N, y p < n,
entonces, a partir de la ecuacién ambipolar en su forma (5.12), que dicha ecuacién le
da un peso o atencion particularmente importante a los portadores minoritarios, ya
que el coeficiente para V - J, serd mucho més grande que el coeficiente para V - J,,,

mas adelante se verd esto de forma un poco mas clara.

En la ecuacién de conservacion de carga (5.10), claramente no existen términos
fuente, mientras que en la ecuacién ambipolar (5.12) si, asociado al balance de la
generacion y recombinaciéon de pares electron-hueco. En la ecuaciéon de conservacion
de carga estd presente la distribucién de carga espacial ¢(p — n), que es la carga
total en el sistema, y también esta presente el flujo total de carga, sin embargo
en la ecuacién ambipolar la parte temporal contiene ¢dp, que refleja la distribucién
espacial de carga, pero no es la carga eléctrica total, y el segundo sumando no es
la divergencia de un flujo, es decir, no existe un flujo ambipolar (por llamarlo de
alguna manera) en la ecuacién ambipolar, y aunque se ha dicho previamente que
la divergencia del flujo con mayor peso es el que corresponda al de los portadores
minoritarios, considerar solo éste y despreciar la divergencia del otro flujo, no es
correcto. De esta forma debe ser claro que la ecuacién de conservacién y la ecuacion

ambipolar, “observan” al sistema desde una perspectiva muy diferente.
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Usando las ecuaciones (4.31) y (4.32) en (5.10), se obtiene

B
qa(p —n) =q(ppVp + 1, V) - Vip+

kB
q [(ﬂpp + (1) V2 + ?(ﬂpr — V) - VT ] +
kT k
P (1p V2D — 11aV?1) +q { {fup <ln (3) + 1) + upsp} Vp -

Do

[%Bun (m (n%) + 1) - unsn] Vn} VT
q K%Bln (p%) + Sp> oD — (%Bln (%) + Sn) unn] V2T, (5.13)

Esta es la ecuacion no lineal de conservacion de carga mas general en el marco de

q

este trabajo, toma en cuenta gradientes de particulas, de potencial y de temperatura,

y a su vez su difusion.

Usando las ecuaciones (4.31) y (4.32) en la ecuacién ambipolar (5.12), se obtiene

65]9_ DaT 2
e ta(=V) - Vép + T Vop +

1 D,D, n p
——— |pln{ — | +nln{ — )| +
To Dnn + Dpp un Po

D, Lot }
2— + ————(nS, — pSy,) ¢ Vop - VT +
To  pnn + upp( P )

L _DuDpnp L\ (P
To Dyn+ D,p no Po

KD gn)} vir — o™ {m (3) +1In (ﬂﬂ , (5.14)

Hon T+ fpp no Po
donde
— D,D
o = Mot =P) -y DpDantp) (5.15)
pinTt + pD Dnn+ Dyp

En la ecuacion (5.14) el parametro p, es el coeficiente de mobilidad ambipolar, D,
es llamado el coeficiente de difusién ambipolar, y O™ es el coeficiente definido por

la ecuacién (4.53), segin se tenga un semiconductor tipo-n o uno tipo-p.
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La ecuacion (5.14) es la ecuacién ambipolar no lineal para condiciones no isotérmi-
cas, la cual, al conocimiento de los responsables de este trabajo, no ha sido presen-
tada anteriormente en la literatura. Debe notarse que en condiciones isotérmicas, la

ecuacion ambipolar no lineal se reduce a

25 _

5 = pta(=V1p) - Vép + D, V*5p — R. (5.16)

Esta es la forma en la que comunmente se encuentra en la literatura la ecuacion
ambipolar [9], [10], [14]. La expresién para R tipicamente en la literatura se reduce

a 0p/7, lo cual no es necesariamente correcto [23].

La condicién de baja inyeccién significa que las concentraciones del exceso de los
portadores de carga dn y dp, son mucho menores que la concentracién de portadores
mayoritarios en equilibrio térmico (ny para un semiconductor tipo-n y py para uno
tipo-p). Es facil obervar que para un semiconductor tipo-n en condicién de baja
inyeccién, el coeficiente de movilidad ambipolar 1, — —p, y €l coeficiente de difusion
ambipolar D, — D,. Similarmente, para en el caso de un semiconductor tipo-p
fa = Wy Dy — D,,. Esto muestra que para un semiconductor dopado, el coeficiente
de difusion y el de movilidad se reducen a un parametro constante que corresponde

al de los portadores minoritarios para cada caso respectivamente.

La ecuacién ambipolar (5.14), para el caso de un semiconductor tipo-n tiene la

forma
dop B D, P D,
5 qp(—V) - Viop +q {To In <p0) +2 T + 1Sy | Vop - VI'+
Dpp (p ) } 2 qT 2 SRH (p )
—In{— )+ S, —5,) ¢ VT +—D,NVp—C In|— ],
q{ To Do ,upp( P ) To P P Po
(5.17)

una ecuacién similar podria escribirse para un semiconductor tipo-p. En la ecuacién
ambipolar anterior, puede verse que el término difusivo de la temperatura (V*7')
se ve influenciado principalmente por los portadores minoritarios, sin embargo tam-
bién estd presente el coeficiente de Seebeck de electrones, de modo que permanece
informacion de los portadores mayoritarios, situacién que no estaria presente si en

la ecuacién ambipolar (5.12) se desprecia la divergencia del flujo con el coeficien-
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te mas pequeno, tal y como se mencionaba anteriormente, hacerlo es una decision

equivocada.

Observe que la ecuacién no lineal de conservaciéon de carga para condiciones no
isotérmicas (5.13) se escribe en términos de las variables n, p, T y 1, mientras que
la ecuacion no lineal ambipolar se escribe en términos del exceso de portadores de
carga 0p, del campo eléctrico —Vv y la temperatura 7. El campo eléctrico para
la ecuacién ambipolar se puede obtener usando las ecuaciones (4.31) y (4.32), en

condiciones de cuasineutralidad se escribe como
J/q T D, —-D,
pnnt+ ppp To prn + ppp

D (3) + Do (2) s, s s
T HnT + fipD Dyn + Dyp

-V = Viop

} VT, (5.18)

donde J = J,, + J, es el flujo de carga eléctrica total. Similarmente, la ecuacién
para la temperatura se obtiene a partir de la ecuacién (5.3) que en condiciones de

cuasineutralidad se reescribe como

oT DuSu  D,S,
=V - {qT _T _
Py V AT [(tnSun + 1, S,p) Vi ( T, T, )W

D, S n D, S
"opn [ — ) — In VT| b + kV2T+
( Ty (n0> Ty I, P <P0>) ]}
2
™k, T |In i (2)] 4 Bl () 4 9p
no Do q no po ot

k T
{_w - ;B (m (nﬁ) VT + Evapﬂ S [=qn VY + kL, TVOp+
0

(nkB In (nﬂo) — qnS,) VT] + {—w - %B ( (po) VT+ Vp)]

pp [—qpV Y — k TV ép— (pk In (p > + qpS, ) VT} . (5.19)
0

En el caso no isotérmico el término difusivo del exceso de portadores de carga V2dp, se
ve influenciado por la temperatura debido al coeficiente T'/T} tal y como fisicamente
se espera, en el caso isotérmico el coeficiente se hace igual a 1 y el efecto de la

temperatura sobre la difusién del exceso de portadores desaparece. Puede verse que
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la ecuacién para la temperatura (5.19) es una ecuacién diferencial altamente no lineal,
obtener soluciones analiticas o incluso numéricas para ella es una tarea sumamente
dificil, quizés esta es una de las razones por lo que no se toma en cuenta y tampoco

se ha presentado previamente en la literatura.

La ecuacién ambipolar no lineal para condiciones no isotérmicas, es importan-
te en situaciones donde hay campos eléctricos muy intensos, en la cual se vuelve
relevante la descripcion de la dindmica de los llamados hot electrons (cargas con
alta energfa cinética), lo cual a su vez conduce a variaciones importantes en la tem-
peratura. También es importante en situaciones en las que conocer y entender el
comportamiento del flujo de calor, de una manera integral (considerando fonones y
particulas cargadas), se vuelve fundamental para el buen funcionamiento de algin
dispositivo semiconductor. Algo importante a tener en cuenta en las condiciones fisi-
cas mencionadas, es que el mecanismo de Auger se vuelve relevante debido a que es
un proceso que se da gracias a la existencia de particulas con alta energia, por lo

cual, es apropiado tomarlo en cuenta.

5.4. Adimensionalizacion las ecuaciones constitu-

tivas

Una estrategia usada en muchos trabajos para darle generalidad a los resultados
que puedan obtenerse de determinadas ecuaciones, es la adimensionalizacion de las
mismas, sin embargo, a diferencia de dindmica de fluidos donde hay numerosos co-
eficientes adimensionales bien definidos y estudiados, en el estudio de transporte de
carga y energia en semiconductores, solo hay unos pocos, asi que la adimensionali-
zacion se reduce a dar expresiones que adimensionalizan las variables y dificilmente

se encuentra alguna discusién mas profunda.

En este apartado se discute la estrategia de adimensionalizacion de las ecuaciones
de los flujos, asi como algunos aspectos que consideramos importantes y que general-
mente en la literatura no son discutidos. La intencion es presentar una discusion de
los efectos que pueden encontrarse debido a la adimensionalizacién de las ecuaciones.

Para ello, por simplicidad, vamos a partir de las ecuaciones lineales de los flujos, que
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volvemos a presentar a continuacion

J, = — qu.noVoy + qD,NVon — qu,ngS, VT, (5.20)

Jp = — quppoVoy — gDV p — quyppoS, VT, (5.21)

J, =570 [—qunnoV oY + ¢D,NVon] + S, Ty [—qu,poVoy — qD,Vp| — kVIT.
(5.22)

Siguiendo el procedimiento de rutina en la adimensionalizacién, se definen las varia-

bles adimensionales

V* =1LV, = —, n*=—, = T = —, 5.23
4 o o b Do Ty ( )

aqui, las variables X* representan cantidades adimensionales. Debe observarse que
las expresiones anteriores adimensionalizan el segundo miembro de las ecuaciones de
los flujos (5.20) - (5.22), pero no los flujos en si, por tanto, también es necesario

definir flujos adimensionales de la siguiente forma

Jn
=11 T=

Iy Jq
Ing " b

*
J, = T (5.24)
Las variables n*, p* y T™, no parecen tener gran problema considerando que ng y po
son cantidades bien conocidas y definidas, y Tj suele tomarse como la temperatura
ambiente. Sin embargo no sucede lo mismo con L para V* ni con J,, para los flujos J7,
ya que no es tan claro la forma de definir L ni J,,. En algunos casos L suele tomarse
como una longitud de referencia pudiendo ser el tamano del sistema, en otros casos se
define en términos de algunoss parametros del sistema de modo que convenientemente
ayuden a simplificar las ecuaciones. Una historia similar se sigue para las cantidades
(escalares) J,,. Se podria pensar que como se adimensionaliza el segundo miembro
en las ecuaciones de los flujos, no hace falta adimensionalizar los flujos J; ya que
al dividir por algin coeficiente que acompane a cualquier gradiente, la ecuacion

queda adimensionalizada, sin embargo adimensionalizr los flujos como se propone
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en (5.24), puede conducir a ecuaciones més sencillas al elegir convenientemente la

expresion para Jy,.

Para continuar con la discusién sobre la adimensionalizacion, consideremos la
siguiente situacion particular, campo eléctrico despreciable y condiciones isotérmicas,

de modo que los flujos de interés, en variables adimensionales son

D,
A g Lnov*an*, (5.25)
D
A - %V*(Sp*, (5.26)

para estas ecuaciones se han usado las ecuaciones (5.23), (5.24), (5.35) y (5.36).

Convenientemente podria definirse

_ anno

Jny = (5.27)

Ipy = @, (5.28)
de modo que las ecuaciones (5.25) y (5.26) se reducen a

It =V'en*, (5.29)

3t =V op. (5.30)

La simplicidad de las dos ecuaciones anteriores es notable, sin embargo, esto esta
escrito para un caso muy particular. Ahora bien, si el campo eléctrico no es despre-
ciable y se elimina la restriccién de condiciones isotérmicas, definiendo Jyo = T/ L,
entonces las ecuaciones adimensionales para los flujos (5.20) - (5.22) se reescriben de
la siguiente manera

qS.

T, == V'ou" 4 Vion' — RV (5.31)
B

S,
Ty == V'out — Viop' - TEVITY (5.32)
B
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D
[—V* 6" + V*on*] + % [—V*5* — V*6p] — V*T*. (5.33)

D, nyS,,
J; :q No
K

Para obtener la simplicidad de las ecuaciones adimensionales anteriores, se define

kuT
Vo = Bq 0 (5.34)

en la literatura esta expresion tipicamente es llamada voltaje térmico, y a Ty = 300 K
se tiene que ¥y = 0.0258 V. Es ilustrativo presentar una tabla similar a la tabla 4.2,
para mostrar el valor de los coeficientes que acompanan a cada gradiente presente

en cada flujo adimensional: J7,, J7 vy J7. La tabla 5.1 resume esta informacion.

Flujo  Coeficiente de Silicio Germanio
v 1 1
Jn V*on* 1 1
VT 1.3925 1.5085
~V*oy* 1 1
Jp V*op* -1 -1
VT —2.2048 —1.8567
B VA [T var Yo —4.7016x10~¢ —3.424% 1075
J,  —Vo-vrop 2.4894x 1023 1.1443% 10710
V*oT* -1 -1

Tabla 5.1: Valor del coeficiente para cada gradiente presente en el flujo adimensional

de electrones, huecos y calor, ecuaciones (5.31) - (5.33), para silicio y germanio tipo-n,
3

ambos con un dopamiento Np = 10?2 m~3,

Debe notarse que en la tabla 5.1 en lugar de elegir V*dy*, se escogié —V*d*,
solo porque esto ultimo representa directamente el campo eléctrico. El valor de los
parametros presentes en las ecuaciones (5.31) - (5.33) se puede consultar en la seccién
4.5.1. Se debe tener cuidado con las conclusiones a obtener a partir de la tabla 5.1,
decir por ejemplo, “cada gradiente en el flujo adimensional de electrones y huecos
tiene esencialmente el mismo peso” (entendiendo por peso el valor de su coeficiente),
no es precisamente correcto, lo adecuado es decir, “bajo la adimensionalizacién aqui
propuesta para las variables del sistema, se tiene que cada gradiente en el flujo

adimensional de electrones y huecos tiene esencialmente el mismo peso”. Es muy
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interesante esta observacion para los flujos adimensionales de electrones y huecos,
debido a que para el caso original, es decir, el caso dimensional, la diferencia de
ordenes entre los coeficientes es de hasta 24 para el flujo de electrones y el de calor,
y de 12 para el flujo de huecos. Por otro lado, en el caso adimensional, la diferencia
de ordenes es cero para el flujo de electrones y el de huecos, y solo para el flujo de
calor la diferencia de 6rdenes es de 23, para el caso de silicio, mientras que para el
germanio esta diferencia se reduce a 10.

A partir del valor de cada coeficiente de los flujos adimensionales, se podria
concluir para el flujo de electrones y huecos, que todos los gradientes son igual de
importantes para dar lugar a dichos flujos, mientras que para el flujo de calor adimen-
sional, se podria creer que el inico elemento relevante para dar lugar precisamente a
este flujo, es el gradiente de temperatura, ya que el coeficiente de los otros gradien-
tes es muy pequeno (tanto para silicio como para germanio), sin embargo, ante esto
resaltamos nuevamente dos cosas importantes, primero, el valor de los coeficientes
adimensionales claramente depende de la adimensionalizacién propuesta, y segun-
do, no se debe olvidar que por un lado se tienen los coeficientes y por otro el valor
en si de los gradientes, perfectamente podria un gradiente muy grande compensar
un coeficiente muy pequeno que lo acompane, entonces, la aportacién real de un
término en particular, depende del coeficiente y de la naturaleza (comportamiento)
del gradiente correspondiente al que acompana.

Dado que previamente se ha visto que los excesos de portadores de carga tam-
bién tienen un papel importante en las ecuaciones, es conveniente mostrar la forma
adimensional de estas expresiones aunque parezca obvio, y discutir algunos aspectos
que seran relevantes mas adelante. Dado que dn = n — ng, entonces

_on_ m—mng

on* = . (5.35)

no Ny

El valor de n = ng+ dn puede crecer tanto segtin el dopamiento introducido llegando

3 aunque podria ser mayor en semiconductores fuerte-

a valores tipicos de 10%2 m~
mente dopados. Un semiconductor fuertemente dopado se considera que tiene 10'®
cm ™2 dtomos de del elemento con el que se ha dopado, considerar un dopamiento
mucho mayor a esto resulta complicado considerando que el silicio tiene 10%? 4tomos

por cm 3. Pensando en un semiconductor tipo-n, los valores de dn en condicién de
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baja inyeccién (en donde dn < ng &~ N,), pueden alcanzar valores de 102 m=3 (10
cm™?) para todavia cumplir con la condicién mencionada. Por otro lado, teniendo
presente valores numéricos mencionados, esto significa que on* deberia tener un valor
mAaximo entorno a 1072, es decir, que puede tener valores en el intervalo [0, 1072]. No-
tar que ya no hay unidades pues se trata de una variable adimensional. La condicion
de baja inyeccién es una consideracion comun en el estudio de materiales semicon-
ductores, sin embargo, este supuesto no puede tomarse en cuenta en presencia de
campos eléctricos inténsos o fuertes gradientes de temperatura, ya que en estos casos
el exceso de portadores de carga puede ser mucho mayor que la concentracion de
equilibrio respectiva. Se debe tener cuidado con pensar que se sigue un caso analogo
para los valores numeéricos para el exceso de portadores de carga dp, ya que no es
necesariamente asi. Es cierto que

sp = L PP (5.36)

Do Po

sin embargo, considerando que py = n?/N,, se tiene que p, queda condicionada
por el dopamiento. Teniendo en cuenta que por ejemplo para silicio n; = 106 m=3,
entonces py = 10° m~2, ahora bien, p = py + dp, puede que py ya tenga un valor
claro y definido, sin embargo, el exceso de portadores de huecos dp no, no esta
condicionada a nada més que la condicién de baja inyeccién, es decir dp < nyg, asi,
nuevamente es razonable tener valores de hasta 10?° m=3 para ép, de esta forma
dp* puede llegar a tener un valor ép* = 10%°/10'° = 10, ahora sin unidades ya
que es una variable adimensional. Estos valores para dp* no se tienen de forma
general para cualquier problema, sino para el caso aqui discutido. Pueden existir
otras condiciones sobre los valores permitidos para el exceso de portadores de huecos
0p, y consecuentemente, esto afectaria a dp*, por ejemplo, en el capitulo 6 se trabaja
con un semiconductor tipo-n y la condiciéon de cuasineutralidad, por un lado se
impone que on = dp <K ng, en particular para este caso el exceso de portadores
de carga adimensional tiene la libertad de alcanzar valores de hasta 10, y para
otra situacién se impone que on* = Jp* <K py, aqui ahora el exceso de portadores de
carga adimensional podria alcanzar valores méximos de hasta 10~2. Por otro lado, en
medio del proceso de linealizacién de las ecuaciones de transporte (presentadas en el

capitulo 7), una restriccion sobre el exceso de portadores de carga es o0n < ng ~ Np y
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dp < po = n?/Np, pero no se impone la condicién de cuasineutralidad, de modo que
on # Op, sin embargo, dado que se van a usar variables adimensionales, los valores
maximos para ambos excesos de portadores de carga debe estar entorno a valores de
1072

Por otro lado, la variacién adimensional de la temperatura d7™ es

0T T-T

o = — =
To 1o

. (5.37)

Establecer valores para 07T sigue dos rutas, primero, si se considera que la variacion
dimensional de la temperatura 07 es mucho mas pequena que la temperatura de
referencia T (generalmente tomada a 300 K), entonces los valores maximos para 67
deben estar entorno a 1072, y segundo, si 17" puede alcanzar valores mucho mayores

que Tp, entonces 61 > Ty y consecuentemente 67 es mucho mayor que 1.

Por 1ltimo, la variacién adimensional del potencial es

)
oY* = % = T. (5.38)
Aqui para establecer un rango de valores de d1* se debe tener mucho cuidado, ya
que a diferencia de las expresiones adimensionales anteriores las cuales todas son
positivas, aqui los valores pueden ser tanto positivos como negativos, asi que sim-
plemente considerar que d1) sea mucho menor que g = k;Tp/q = 0.025852 para
Ty = 300 K, puede no ser suficiente ya que 6y = —50000 < 1y y esto quizas no es
lo que generalmente se entenderia como una cantidad pequena. En este sentido, es
necesario indicar que el valor absoluto de d¢ es lo que debe ser mucho menor que el
valor absoluto de 1, en este caso puede parecer que no es necesario el valor absoluto
para el potencial de referencia ya que es una cantidad positiva, sin embargo perfecta-
mente 1)y podria definirse como una cantidad menor que cero. Ahora, en coincidencia
con los casos anteriores, los valores maximos para d1* deben estar entorno a 1072,
y para que esto suceda los valores de d7) deben estar entorno a 10™* ya que vy es
menor que 1, estd en el orden de 1072, Por otro lado, para campos eléctricos intensos
el valor absoluto de la variacién dimensional del potencial eléctrico d1), puede ser

mucho mayor que el valor absoluto de 1y, por lo tanto d¢* > 1. Viendo el tercer

miembro en la ecuacién (5.38), es claro que 1 puede crecer significativamente tanto
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positiva como negativamente, y consecuentemente 4y* también.

En general, en un proceso de adimensionalizacion de ecuaciones, es necesario
que las variaciones dx sean mucho méas pequenas que sus respectivas cantidades de
referencia x, sin embargo, el tener un conjunto de ecuaciones linealizadas, no significa
que los excesos sean obligatoriamente pequenos en la realidad, particularmente en las
fronteras donde los sistemas de estudio podrian ser sometidos a grandes diferencia
de potencial y/o se podria poner en contacto con una fuente de calor de manera
que tenga lugar una diferencia de temperatura muy grande, asi, en estos casos las
variaciones inevitablemente en la realidad, van a ser mayores que sus cantidades de
referencia, entonces ;jqué sucede al emplear un sistema linealizado en estos casos?,
podrian darse dos situaciones, primero, que el conjunto de ecuaciones linealizadas,
atin no satisfaciendo que las variaciones sean mucho menores que sus cantidades de
referencia en la frontera, sea suficiente para describir el comportamiento del sistema
de interés, o segundo, que la descripcién dada, es decir, los resultados obtenidos no
describan de forma completa lo que sucede en el sistema. Aqui, pueden darse dos
casos en realidad, que la descripcién no sea completa ni correcta, o que la descripcién
no sea completa pero si esté cerca de ser correcta, este segundo caso suele ser comin
en la literatura particularmente al explicar resultados, en los que las justificaciones
de no tener resultados que coincidan perfectamente con otros trabajos, apuntan en
la direccién de no haber tomado en cuenta ciertas interacciones o comportamientos
presentes en el sistema, esto bajo la valida justificacion de reducir la descripcién
de un sistema a una forma bastante sencilla con la cual solo se busca dar una idea
general o cualitativa sobre lo que sucede. Una descripcién completa y deseablemente
correcta, generalmente se da a través de ecuaciones no lineales, este tipo de ecuaciones
son particularmente importantes en el estudio de semiconductores cuando tienen
lugar campos eléctricos muy intenso o grandes gradientes de temperatura, como por

ejemplo los que aparecen cuando se usan laseres de alta energia.

La discusion en este apartado sobre los valores numéricos para las variables adi-
mensionales, cobra particular importancia cuando se busca dar aplicaciones a las
ecuaciones de transporte, particularmente en dos cosas, para establecer condiciones
de frontera apropiadas y para analizar que los resultados (en especial graficos) obte-

nidos, sean consistentes y correctos. Un detalle de suma importancia que debe tenerse
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presente, es que estas variables estan intimamente relacionadas, cada una influye de
alguna forma en el valor de las demés. En el capitulo 7 nuevamente se hace un anali-
sis de coeficientes adimensionales, ahora para las ecuaciones de transporte de carga,
energia y la ecuacion de Poisson, para silicio, germanio y arseniuro de galio con un
dopamiento ny = 10?2 m~3 y una longitud del sistema L = 1 pum, en particular con
el proposito de mostrar que haciendo este analisis se pueden obtener ecuaciones que
cuentan con soluciones analiticas.

Para finalizar este capitulo, se remarca la importancia de dedicar un apartado a
discutir algunos aspectos de la adimensionalizacién de las ecuaciones, asi como los
valores de sus coeficientes, esto cobra particular relevancia cuando se busca resolver
las ecuaciones de transporte para diversas aplicaciones. Aspectos como los menciona-
dos generalmente reciben muy poca importancia en la literatura, no darle la atencion
apropiada y descuidar estos detalles basicos puede hacer que los resultados que se

obtengan no sean correctos o consistentes.



Capitulo 6

Ecuacion ambipolar y rectificacion

del flujo de carga

En capitulos anteriores ya han sido establecidas las ecuaciones constitutivas y las
ecuaciones de transporte de carga y energia en materiales semiconductores, se han
discutido y analizado varios aspectos importantes en ellas, y obtenido expresiones ge-
nerales y particulares de las ecuaciones mencionadas. En este (y el proximo) capitulo
se da el siguiente paso, el cual es explorar algunas aplicaciones de las ecuaciones ob-
tenidas anteriormente. Aqui particularmente se exploran algunas diferencias en el
transporte de carga entre un semiconductor tipo-n dopado uniformemente, y otro
dopado de manera no uniforme, es decir con un dopamiento dependiente de la posi-
ciéon. Ademaés del dopamiento no uniforme, para este caso también se toma en cuenta
el efecto de tal dopamiento sobre el tiempo de recombinaciéon de los portadores de
carga. El enfoque de estudio se hace para condiciones estacionarias, isotérmicas y
campos eléctricos despreciables, ademas bajo la condicién de cuasineutralidad, es
decir, suponiendo mismas distribuciones de carga de electrones y huecos (dn = 0p),
esto conduce al modelo de transporte de carga ambipolar [3], el cual es decrito por
la llamada ecuacion ambipolar. Se va a mostrar que esta ecuacion, desde este marco
de trabajo, toma dos formas distintas segiin los valores permitidos para el exceso de
portadores de carga, una de estas formas conduce a una solucion analitica, mientras
que la otra cuenta con una solucién numérica. Esto quiere decir que la dinamica

del exceso de portadores de carga obedece a ecuaciones distintas segin los valores

55
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permitidos para éstos. Finalmente, una situacién mas que resulta de interés, es inves-
tigar el comportamiento del flujo de carga ante inversién de condiciones de frontera,

particularmente para el caso de un dopamiento dependiente de la posicion.

6.1. Ecuacién ambipolar

Bajo la condicién de cuasineutralidad (dn = dp), la forma de la ecuacién am-
bipolar para un semiconductor tipo-n (5.17) (ng &~ N, vy po < ng), en condiciones
estacionarias e isotérmica (17" — Tj), de baja inyeccién (0n < ng) y considerando un
campo eléctrico despreciable (—Vdy = 0), se reduce a

0p

D,V?5p = % In (1 + p—0> : (6.1)

y si 0p < pyp, se podria aproximar el logaritmo para obtener

V2p = %. (6.2)
P
donde L, = /D,7, se conoce como longitud de difusién de los portadores minori-
tarios. La ecuacion (6.2) es comun encontrarla en la literatura, sin embargo, se da
libertad total a los valores que puede tomar dp, aqui, se muestra que esta ecuacién
solo permite valores tal que dp < pg, mientras que la ecuacién (6.1) permite valores
mayores a pp para op, siempre que 0p <K ng. Es decir, la dindmica del exceso de
portadores de carga obedece a ecuaciones distintas segin el valor numérico de dp.
Tanto la ecuacién (6.1) como (6.2), cumplen con la condicién de baja inyeccién
(0n < ng), para distinguirlas en la discusiéon de aqui en adelante, por simplicidad,
se denotarda por HV (High Values) la condicién pg < dp, ecuacién (6.1), y como LV
(Low Values) la condicién dp < py, ecuacién (6.2).
Usando Mathematica 10 se obtiene una solucién numérica de la ecuacién (6.1)

con las condiciones de frontera
9dp(0)

ox
dp(1) = cno, (6.4)

qD, = Jpos (6.3)
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donde J,, es un valor fijo para el flujo de huecos que aparece por la no homogeneidad
en la concentracion del exceso de portadores de carga en x = 0, y la constante ¢ se
elije de forma que se cumpla la condicién de baja inyeccién dp(1) < ng. La condicién
de frontera (6.3) es en esencia la ecuacién constitutiva (5.21), despreciando el campo
eléctrico y el gradiente de temperatura, el cual en condiciones isotérmicas no existe.

Por otro lado, la ecuacién (6.2) tiene la solucién analitica
op(z) = Ae~%/tr 4 Be®/Lr, (6.5)

donde A y B son constantes a determinar a partir de las condiciones de frontera, las

cuales se proponen de la siguiente forma

dop ,
¢Dp—=>(0) = Jp, (6.6)
dp(1) = cpo, (6.7)

siendo J;, un valor fijo para el flujo de huecos que aparece por la no homogeneidad
en la concentracion del exceso de portadores de carga en x = 0, y la constante ¢’ se

elije de forma que se cumpla que dp(1) < po.

6.2. Adimensionalizacion de la ecuacién ambipo-

lar

La ecuacién ambipolar adimensional tanto en su forma (6.1), caso HV (py < dp),

como en su forma (6.2), caso LV (dp < py), se obtienen a través del escalamiento

=t ey =L g 6.8

aqui L la longitud del sistema y J,, es el flujo de huecos en la direccién z. Si los co-
eficientes en el caso HV, es decir, en la ecuacién (6.1) son constantes como serfa en el

caso de un semiconductor dopado homogéneamente, entonces su forma adimensional

d?sp* L\® »

se escribe como
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En el caso de dopamiento no homogéneo, se tiene que nyg = no(z) (y consecuente-
mente py = po(z)), esto tiene un efecto sobre el tiempo de recombinacién 7, ya que
esta directamente relacionado con los niveles trampa que aparecen debido al dopa-
miento, por tanto, ante un dopamiento no uniforme, resulta razonable considerar
que el tiempo de recombinacion también deberia depender de la posicién, es decir

T = 7(x), con esto presente, la ecuacién (6.1) se reescribe como

(b Von( ) e

donde pj(x) = p(z)/po y Li(x) = Dp7(x). Las ecuaciones (6.9) y (6.10) claramente

son distintas, la primera considera un dopamiento homogéneo y la segunda uno no
homogéneo, algo comun en ellas es que la adimensionalizacién usada es la misma, en
particular se resalta el hecho de que para la adimensionalizacién, py en op* = dp/po,

es una constante y no una funcién dependiente de la posicion.

Por otro lado, en el caso LV, la ecuacién (6.2) en variables adimensionales con

coeficientes constantes (dopamiento homogéneo) se escribe como

d*op* ( L )2
=|—) op", (6.11)
daz? L,
y su solucién analitica es
op*(x) = Age”E/E0)T o Boell/In)e (6.12)

donde Ay y By son constantes. Para el caso no homogéneo LV, la ecuacién (6.2) se

dopr _ (LL ))25;9*. (6.13)

da? »(T

Para continuar, escribimos las condiciones de frontera adimensionales para las ecua-

escribe como

ciones (6.9) y (6.10), caso HV, como sigue

dop* L (gp) f
0) = r7el Jx 6.14
0 gy = ik, (6.14)
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n
Sp*(1) = =2, (6.15)

Do
donde (dp/dz)es es la pendiente de la distribucién espacial efectiva del exceso de
huecos. Similarmente se escriben condiciones de frontera para las ecuaciones (6.11)

y (6.13), caso LV, como

dop* L (gp) ff 7%
= roe X 1
o ) = gy (6.10
op*(1) = (. (6.17)

De esta forma queda completo el esquema para analizar el comportamiento del
excesos de portadores de carga en condicion de cuasineutralidad, tanto para el ca-
so HV como para el caso LV, también para el caso de un semiconductor dopado
homogéneamente, como para uno dopado de manera no uniforme.

En la siguiente seccion son utilizadas las ecuaciones presentadas en este apartado.
Es importante senalar que en general se van a omitir los asteriscos de las variables
adimensionales, se hara uso de ellos solo en caso necesario para evitar confusion y

dar claridad a la discusion.

6.3. Rectificacién del flujo de carga

Para emplear las ecuaciones (6.9) y (6.10) del caso HV, asi como las ecuaciones
(6.11) y (6.13) del caso LV, de la seccién anterior, es necesario dar la forma en que
tanto el dopamiento como el tiempo de recombinacion dependen de la posicién. Se
propone la dependencia espacial para la concentracién en el intervalo [0,1] de la
siguiente forma

ND(.%‘) = NDO (01 + Ia) s (618)

donde N_, = 102 m™ y a es una constante positiva. Por otro lado, la dependencia

espacial que se propone para T es
T(z) =1 (1.1 —2"), (6.19)

aqui b es una constante positiva y 7y es un tiempo de recombinacién caracteristico.

Es conveniente analizar un poco las expresiones dadas en las ecuaciones (6.18) y
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(6.19), para la primer ecuacién mencionada, hay que notar que Np(0) = 10*! m=3,
mientras que Np(1) = 102 m—3, es decir, hay un aumento en el dopamiento de 0 a
1. Es razonable pensar que entre mayor dopamiento, mas trampas estan disponibles
para los portadores de carga, lo cual facilita el incremento en la frecuencia de su paso
por éstas, es decir, el tiempo de vida o tiempo de recombinacion, es mas pequeno
conforme el dopamiento aumenta. Tomando 79 = 107° s, entonces 7(0) = 1.1 x 107°
s, y 7(1) = 107%. Esto le da un sentido fisico y consistente a la propuesta de Np(z)
y ().

Resulta importante senalar que pg en la ecuacién (6.1), al pasar al caso de dopa-
miento no homogéneo HV, depende de la posicién, es decir py = po(x), de acuerdo a

la relacién )

pO(I) = m—l——](fD(l’)‘ (620)

Para resolver las ecuaciones de transporte (6.9), (6.10), (6.11) y (6.13) se usan
los siguientes valores para los pardmetros: kg = 1.38 x 10723 JK™!, T, = 300 K,
fy = 4.5 x 1072 m?V~'s7!, Npy = 1022 m~3. Los pardmetros caracteristicos son
L =103 m,

(d—p> =7.5x10% m™, (6.21)
dx of f

70 =10""sy Jy = 1.3x 107> Am 2. Note que el valor caracteristico del flujo también
es Jo = 1.3 x 1072 mAcm 2.

Como se ha visto, las condiciones de frontera empleadas son Neumann-Dirichlet,
lo cual serd denotado simplemente como N-D, si se invierten las condiciones seran
D-N.

La distribucién espacial estacionaria adimensional de la concentracién del exceso
de carga para diferentes tiempos de recombinacion, que obedecen a la ecuacién (6.9)
con condiciones de frontera D-N dadas por (6.14) y (6.15) se muestra en la figura
6.1. En esta figura puede observarse que a medida que disminuye el tiempo de re-
combinacion 7, la distribucién del exceso de carga tiene una mayor caida, esto es
completamente esperado tal y como se habia comentado antes, ya que fisicamente
si el tiempo de recombinacion 7 se hace mas pequeno, el proceso de recombinacion
se incrementa y consecuentemente la concentracion del exceso de carga disminuye.

En el eje y se observa que la concentraciéon adimensional parte de un valor 2 x 103
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veces mayor que la concentracién py de acuerdo a la defincién para dp* en (6.8), esto
en consistencia con la condicion HV (py < dp). Podria incrementarse varios 6rdenes
mas el valor para dp* para hacer mas notable la diferencia con pg, sin embargo el
comportamiento de las curvas en la gréfica 6.1 es esencialmente el mismo. Por otro
lado, el eje x (adimensional) va de 0 a 1, al multiplicar por la distancia caracteristica
L =107 m (L = 107! cm), lo que se observa es el comportamiento del exceso de

carga en un semiconductor con un grosor de 1 mm.

Silicon
op(x)
2000 k.
1900}

[ o —— — 1=40
1980}

E I=3U
1970} r=20
1060} =10
1950}

B R‘"‘"\-\.._x
1940 ~—

o N 1 N N N 1 N N N 1 N N N -\-\T__ — 1 ¥

0.2 0.4 0.6 0.8 10

Figura 6.1: Distribucién espacial estacionaria en condiciones isotérmicas de la concen-
tracion del exceso de huecos para una pelicula de silicio con dopamiento homogéneo,
obtenida de la ecuacién (6.9) (HV), con condiciones de frontera D-N dadas por las
ecuaciones (6.14) y (6.15), para diferentes tiempos de recombinacion.

Usando las condiciones de frontera (6.14) y (6.15) para la ecuacién (6.11), cuyo
régimen es LV (dp < py), se obtienen los resultados que se muestran en la figura 6.2.
En este caso se tiene la solucién analitica en la forma (6.12). Se observa de forma
inmediata el decaimiento exponencial de la concentracion del exceso de portadores de
carga para diferentes tiempos de recombinacién, debe notarse que si el decaimiento
no es tan fuerte como lo seria con una exponencial que decae, es por la forma de
las condiciones de frontera que asi lo imponen. Los comentarios sobre los ejes son
andlogos a los presentados para la figura 6.1.

La distribucién espacial de la concentracién del exceso de huecos para la figura

6.3, obedece a la ecuacién (6.10) con condiciones de frontera (6.16) y (6.17), mientras
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op(x)

0.020f
0.015} 1240

L =20
0.010f r=10

- H-\-‘_"\-\_

L -H_hh‘““—u___
0.005} —

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 }:’
0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Figura 6.2: Distribucién espacial estacionaria en condiciones isotérmicas de la concen-
tracion del exceso de huecos para una pelicula de silicio con dopamiento homogéneo,
obtenida de la ecuacién (6.11) (LV), con condiciones de frontera N-D dadas por las
ecuaciones (6.16) y (6.17), para diferentes tiempos de recombinacion.

que la figura 6.4 obedece a la ecuacién (6.10) con condiciones de frontera (6.14) y
(6.15). Para cada caso, se explora qué sucede si las condiciones de frontera N-D se

invierten de modo que ahora sean D-N.

6.3.1. Efecto analogo a la rectificacion térmica

Dado un material con determinadas caracteristicas (dopamiento no uniforme,
composicién de dos o mas materiales, geometria no uniforme, etc.) y bajo ciertas
condiciones de frontera para la temperatura, el fenémeno de rectificacion térmica
consiste en el paso del flujo de calor en una direccién, pero la imposibilidad o reduc-
cién del paso del flujo de calor en la direccién opuesta ante el intercambio de lugar
de las condiciones de frontera.

Definimos el factor de rectificacién r como

B Abs[JNP(1) — JPN(0)]
~ Max[JN-D(1), JO-N(0)]

(6.22)

En JNP el superindice N-D (D-N), indica el tipo de condiciones de frontera empleada
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para calcular el correspondiente flujo. Debe notarse que el valor del flujo es calculado
en la frontera con la condicién tipo Dirichlet, ya que hacerlo en la frontera con
condicién tipo Neumann, haria que la diferencia en el numerador en la ecuacién
(6.22) sea igual a cero, esto debido a que el flujo (de carga o energia) es proporcional
a la derivada de las variables del sistema (n, p, T' y/o ), es decir, la condicién de
frontera tipo Neumann establece un valor fijo para el flujo.

Usando (6.22), se obtienen dos valores diferentes de r, uno para el caso LV (de-
notado por r,,,) y otro para el caso HV (r,, ), para la situaciéon de dopamiento no

homogéneo, a saber

ry = 0.35, (6.23)
Ty = 0.003. (6.24)

Los valores anteriores se obtienen considerando a = b = 3, 79 = 4 x 107* s, y
Jo=13x10"1 Am~2.

Nuestras conclusiones pueden resumirse de la siguiente manera: a) el flujo de
carga en semiconductores dopados no homogéneamente resulta asimétrico ante el
cambio de lugar de las condiciones de frontera empleadas (D-N y luego N-D), b) la
rectificacién del flujo es del 0.35 % para el caso LV como se muestra en la figura 6.3,
mientras que para el régimen HV es de un practicamente despreciable 0.003 %, ver
figura 6.4.

Finalmente, nuestra conclusion general sobre el fenémeno de rectificacion del flujo
de carga bajo la condiciéon de cuasineutralidad y a través del modelo de transporte
de carga ambipolar. Los resultados obtenidos en el estudio de transporte de carga,
siendo de forma preliminar, sugieren la existencia del analogo eléctrico del fenomeno
de rectificacion térmica, esto no ha sido previamente presentado en la literatura.
Aunque aparentmente el fenémeno estd mas remarcado para la condicién LV, no
debe desestimarse el caso HV, ya que los resultados aqui obtenidos son sélo para
un caso de dopamiento no uniforme, quizas variando el dopamiento o incluso las
condiciones de frontera, la rectificacion tanto para el caso LV como para el HV, sea

completamente diferente.
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Figura 6.3: Distribucién espacial estacionaria en condiciones isotérmicas de la concen-
tracién del exceso de huecos para una pelicula de silicio con tiempo de recombinacién
y dopamiento espacial no homogéneo. Solucién obtenida numéricamente de la ecua-
cién (6.13), condicién LV (dp < pp), sujeta a condiciones de frontera N-D (linea
azul) y D-N (linea naranja). La constante J; de la ecuacién (6.16) tiene el valor 1073
y  en (6.17) 1072. Se toma el tiempo de recombinacién 75 = 4 x 107 s.



6.3. Rectificacion del flujo de carga 65

Silicon
op(x)
unuzu:
DDD15: LD
D-N

0.0010}

0.0005]

0.2 04 068 08 10

Figura 6.4: Distribucién espacial estacionaria en condiciones isotérmicas de la concen-
tracion del exceso de huecos para una pelicula de silicio con tiempo de recombinacién
y dopamiento espacial no homogéneo. Solucién obtenida numéricamente de la ecua-
cién (6.10), condicién HV (py < dp), sujeta a condiciones de frontera N-D (linea
azul) y D-N (linea naranja). La constante .J de la ecuacién (6.14) tiene el valor 1072
y c en (6.15) 1072, Se toma el tiempo de recombinacién 7o = 4 x 1074 s.
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Capitulo 7

Efectos de escala e i1luminacion en

peliculas delgadas

En la actualidad, los materiales nano y microestructurados, también llamados
sistemas pequenos, han cobrado gran importancia en la tecnologia, ya que en ellos
los procesos térmicos son significativamente diferentes respecto a los macro sistemas.
En los sistemas pequenos se muestran propiedades mejoradas y mejores desempenos
en conversién de energfa, enfriamiento, rectificacion térmica y otras aplicaciones [34],
[38]. Se sabe que las propiedades generales de transporte de las peliculas delgadas
dependen del espesor, microestructura, energia del gap, etc., asi como de los proce-
dimientos especificos seguidos por los procesos de preparaciéon [40]. Este apartado se
centra en una parte del problema general de la relacién espesor-rendimiento termo-
eléctrico, con el objetivo de contribuir a la comprension de los efectos en dispositivos
de dimensiones mas pequenas sobre el transporte de calor y carga en materiales se-
miconductores. Asi, estudiamos una pelicula delgada semiconductora tipo-n donde
tienen lugar los fendmenos de Peltier y Seebeck. Se investigan los efectos del tamano
de la muestra a escala nanoscépica sobre el estado estacionario del sistema. Aqui,
el nimero de Knudsen Kn = [,,/L < 1, donde Iy, es la trayectoria libre media
fononica y L es la longitud del sistema, esto quiere decir que se esta trabajando en
el régimen donde el transporte tanto de calor como de particulas en el sistema es de
tipo difusivo, lo que se asegura manteniendo el espesor de la pelicula por encima del

valor de la trayectoria libre media fondénica [46] en cada uno de los materiales consi-
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derados. Por tanto, las ecuaciones de evolucién temporal del sistema son de primer
orden en el tiempo, de tal forma que no intervienen efectos ondulatorios ni balisticos.
Entonces, nos quedamos en el campo de la termodindmica irreversible lineal [4], [5],
[7].

Para el estudio del transporte de carga y energia en peliculas delgadas semicon-
ductoras, se emplearan ecuaciones de transporte adimensionales. En este capitulo se
presentan las ecuaciones de transporte adimensionalizadas, se hace un analisis de los
coeficientes adimensionales (ofreciendo una discusién similar a la que se di6 en el
capitulo 4 y 5) y se presenta una solucién analitica para una situacién particular.
También se abordan brevemente los efectos de escala a través de coeficientes justa-
mente dependientes del tamano del sistema, asi como el papel en las ecuaciones de la
presencia de una fuente de luz sobre el sistema, para finalmente presentar resultados
de todas estas consideraciones en peliculas delgadas de silicio, germanio y arseniuro

de galio.

7.1. Adimensionalizacion de las ecuaciones de trans-

porte linealizadas

La adimensionalizacion de las ecuaciones de transporte linealizadas para el estu-
dio de micro y nanosistemas en esta seccidn, se obtienen a partir de las expresiones
adimensionales de los flujos presentadas en el apartado 5.4. La forma adimensional
de la ecuacién de transporte de electrones, huecos y energia, asi como la ecuacion
de Poisson, en una dimensién toman respectivamente la forma (omitiendo el uso del

simbolo x)

&5 o 26T

 da? dz?  Mggr T O (on +0p) =0, (7.1)
260 d25p A26T

TR g Mg + g (0n + 0p) =0, (7.2)

25 don d26p  d26T
- (Bn + ﬁp) W + BnW - BpW - dz? — 07 (73)

2
0 g, (5n - @5;9) ~0. (7.4)

dx? no
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donde los coeficientes adimensionales en las ecuaciones anteriores se definen como

qS, TS, qL2CSRH L\? Do

Apl = 7 = s Qpo = ———FF—F=~ = | 7 ) (75>
kp Vo tnnoksTh L,) mno
S, TpS L2 L\?

ot B, WO (LY -
kg Vo tppoksTo L,

_ VoonSh ~ Voo,S, L’y Loy,
ﬁn - K 9 Bp - K 9 Qn - EkBTO — SDn . (77)

Algunos de los coeficientes adimensionales anteriores, dependen de la longitud del
sistema L, en la tabla 7.1 se muestra el valor de estos coeficientes para silicio, ger-
manio y arseniuro de galio, considerando L = lum. Para la segunda igualdad en
los términos ays y aye se ha usado que Dy, = (ksTo/q)tinp, ™™ = py/7 (para un

semiconductor tipo n) y que Li,p =D, ,T.

Coeficiente Si Ge GaAs
Q1 -1.392 —1.508 -2.030
Qo 2.8746 x 10717 5.8352x10~1  2.9162 x 1072
p1 2.204 1.856 2.320
o 8.5959 x 10~° 2.1489%x107°  1.9340 x 107°
By, -4.701 x 1076 —3.424x107° -1.184x1074
B, 2.489 x 10718 1.144x1071%  2.041x10~2°
Q, 598.262 444.079 533.104

Tabla 7.1: Valor de los coeficientes adimensionales de las ecuaciones (7.1) - (7.4) para
silicio, germanio y arseniuro de galio tipo-n con Np = 102 m™3 y L = 1 pm.

Es pertinente senalar algunos aspectos importantes en la tabla 7.1. En las ecua-
ciones (7.1) y (7.2), el término entre paréntesis dn + Jp proviene de los mecanismos
de balance de la generacién y recombinacion de pares, en particular para un semi-
conductor tipo n, el coeficiente a,,5 hace que tal término pueda ser practicamente
despreciable por ser tan pequeno comparado con el resto de coeficientes de la ecua-
cion. Dificilmente el coeficiente a5 puede volverse significativo en un semiconductor
tipo n, las tinica forma de aumentar un poco su valor es trabajando en escalas mu-
cho mayores a micrémetros, por ejemplo en una escala del orden de milimetros (esto

aumentaria en 6 ordenes tal término debido a L?), otra forma de aumentar tal coefi-
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ciente es disminuyendo el dopamiento, por ejemplo, si en lugar de tomar ng ~ 10?2
m~? se considera un dopamiento ng ~ 10?° m=3, la concentracién de portadores
minoritarios pasa de py ~ 101 m™3, a py ~ 102 m~3, de tal forma que el cociente
po/no pasa de 10712 a 1078, es decir, el cociente mencionado aumenta 4 ordenes.
Tomando en cuenta las dos situaciones en las que a,,» puede aumentar su valor, se
podria tener un incremento en este parametro de hasta 10 ordenes, esto puede no
ser tan importante para silicio y arseniuro de galio, pero si lo es para el germanio
tal y como puede verse en la tabla 7.1, la razén de esto es que el germanio tiene
una concentracion intinseca mayor que el silicio y el arseniuro de galio, por lo que la
concentracion de portadores minoritarios en el germanio no se ve tan drasticamente
reducida (po = n?/ng). Como puede verse en la ecuacién (7.6), a2 solo depende del
cuadrado del cociente L/L, (mientras que a,s ademés de esto también se ve afec-
tado por el cociente py/ng), de modo que para aumentar este coeficiente y hacerlo
comparable con los demas, solo hace falta aumentar la escala del sistema y llevarla al
orden de la longiutd de difusién de los portadores minoritarios L, que es de alrededor
de 100 pm. Por lo tanto, es claro que el balance de la generacién y recombinaciéon
de pares electrén-hueco (que se ven afectados por ams y ), pierde relevancia a
medida que disminuye la escala respecto a la longitud de difusion de los portadores
de carga L, y L,, situacién fisica completamente razonable, ya que si dicho balance
sucede en cierta escala, pero el sistema de estudio esta por debajo de esa escala,

4

entonces dificilmente esos procesos se pueden alcanzar a “ver” y a la vez, tener un
peso importante en la dinamica. Por otro lado, en la ecuacion de balance de energia
(7.3) y la de Poisson (7.4), se tienen los coeficientes f3,, y f5,, y {1, respectivamente,
como puede verse en la tabla 7.1, 8, es practicamente despreciable por ser extrema-
damente pequeno, esto eliminaria el término asociado a los portadores minoritarios
en la ecuacion de balance de energia, es decir, la contribucion energética de los por-
tadores minoritarios es despreciable, dificilmente esto podria cambiar, sin embargo,
para semiconductores fuertemente dopados (ny ~ 10** m™3) el coeficiente 3,, puede
volverse significativo, en particular para el germanio y el arseniuro de galio, en esta
situacién el coeficiente €2,, aumentaria dos ordenes volviéndose un coeficiente més
dominante de lo que ya es (a,2 disminuiria dos ordenes y a,» no se verfa afectada en

esta situacién), y el segundo término dentro del paréntesis en la ecuacién de Poisson
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podria despreciarse, dejando el laplaciano del potencial directamente proporcional
a la concentraciéon de exceso de los portadores mayoritarios (0n). Debe notarse que
en la ecuacion de balance de energia no hay ningin coeficiente que dependa de la
longitud, esto es porque no hay términos fuente, de haber uno, el coeficiente que lo
acompane es el que se veria afectado por la escala. El coeficiente €2, se ve afectado
por la escala, pero incluso con L = 1 um, este es el coeficiente més grande para los
tres materiales de interés en este trabajo. Finalmente, sobre los coeficientes a,,; v
oy, es claro que no se ven afectados ni por la escala ni por el nivel de dopamiento,

siendo casi una constante (/= 2).

En resumen de la discusion de este apartado, para silicio, germanio y arseniuro
de galio tipo n con ng ~ 10?2 m™ y un tamano del sistema L = 1 um, el término
asociado con el balance de la generacién y recombinacion de pares electrén-hueco,
resulta despreciable en el transporte del exceso de portadores de carga mayoritarios
(ec. de electrones), pero no (particularmente para el arseniuro de galio) en la ecuacién
del transporte de carga de portadores minoritarios (ec. de huecos). El balance de
energia (en ausencia de términos fuente), no depende del exceso de portadores de
carga minoritarios, solo depende de la propia temperatura, y muy débilmente del
exceso de portadores de carga mayoritarios y del potencial eléctrico (a través de
sus segundas derivadas). El potencial eléctrico podria considerarse practicamente
proporcional a la concentracion del exceso de portadores de carga mayoritarios on.

Bajo estas consideraciones, las ecuaciones (7.1) - (7.4), podrian reducirse a

d*6p  d*on d?6T

 da? dr2 Mg T 0 (78)
d*6p  d*op d?6T

T gz T g + apa (0n + 0p) = 0, (7.9)

d?6 d?6n  d*0T

_ — = 1
d?6

— s+ Qudn=0. (7.11)

Si de la ecuacion de Poisson se despeja la segunda derivada del potencial y se re-
emplaza en la ecuacion (7.8), (7.9) y (7.10), y de esta ultima ecuacién se despeja la

segunda derivada de la temperatura para reemplazarse en las ecuaciones de trans-
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porte de electrones y huecos (7.8) y (7.9) respectivamente, se obtiene

25 026

—Q,0n + _dx;l — p1fn (—Qnén + axg) =0, (7.12)
25 026

— Qu0n — dxf — 1By (—ansn + Wf) + oo (On + 6p) = 0. (7.13)

Claramente la ecuacion (7.12) puede reescribirse como

9%*6n
5T = B2on, (7.14)

donde 0,1 5.)
2 n + Ap1Pn
= . 7.1
ﬁl 11— O‘nlﬁn ( 5)

notando que 18, = (S20,10)/xk = Z,Ty, donde Z,T, es la conocida figura de

mérito de materiales termoeléctricos, se tiene que

1+ 2,1

2
=Q——,
ﬁl 1-2,1j

(7.16)
note que se especifica una figura de mérito electrénica (Z,T'), y algo andlogo podria
hacerse para un semiconductor tipo p, identificar una figura de mérito de huecos
(Z,T) y estudiarlas por separado como se hace en [39]. La solucién de la ecuacién
(7.14) es de la forma

on(z) = A1eM* + Bie M, (7.17)

donde A; y Bj son constantes a determinar a partir de las condiciones de frontera.
Es comin decir que dado que se busca una solucién fisica, entonces la solucién (7.17)

se reduce simplemente a

on(z) = Bre . (7.18)
Para hallar la solucién para dp(x), reescribimos la ecuacién (7.12) de la siguiente
forma
d*op
dx? + pedp = [Qn(1 4+ ap1 Bn) — apz + ap1 5,3,]0m, (7.19)

para la ecuacién anterior se ha usado la ecuacién (7.14) para reemplazar la segunda

derivada de dn por [yon. Si en la ecuacion anterior, se reemplaza la solucion para on
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dada por la ecuacién (7.17) y notando que a5, = (5,/50)Zn 10, se obtiene

2§
— da:f + apdp = B,(A1eP1® + Bre h17), (7.20)
donde 7. TyS 2,18
B, = [Qn (1+ ”SO ”) — gy + ”SO Ls . (7.21)

La ecuacién para el exceso de portadores de carga minoritarios (7.20), tiene como
solucion, la suma de la soluciéon de la ecuacion homogénea mas una solucion particular
que puede tomarse como el segundo miembro de dicha ecuacion. La solucién de la
ecuaciéon homogénea es

Ip(x) = Age™ + Boe 7, (7.22)

2

definiendo a o = a9, solo por tener una expresion més simple. Entonces, la solucion

completa para dp es
6p(r) = Ape® + Boe ™ + B,(A1eM" 4 Bie A7), (7.23)

Ahora, utilizando la ecuacién de Poisson y las soluciones para dn y dp en la ecuacién
de balance de energia, se tiene que
o*T

_BnQn(Aleﬁlw + Ble_ﬁlx) + Bnf3, (Aleﬂlx + Ble_ﬂlx) o2 =0. (7.24)

En este punto, es conveniente senalar lo siguiente, mas alla del trabajo algebraico
desarrollado en este apartado que puede ser 1til e importante para ciertas aplicacio-
nes de materiales especificos, en nuestro caso que el interés esta en silicio, germanio
y arseniuro de galio, teniendo en cuenta los valores de los parametros adimensionales
dados por la tabla 7.1, se tiene que 3, =~ Q, vy 3, = ), asi que la ecuacién (7.24) se

reduce a

s
ox?

Este ultimo resultado nos permite dar una nueva conclusiéon a este apartado. Para

= 0. (7.25)

silicio, germanio y arseniuro de galio tipo n con ny ~ 10?2 m~ y un tamaiio del sis-
tema L = 1 pum, la influencia de los portadores de carga en el transporte de energia

resulta despreciable, el potencial eléctrico esencialmente solo depende de los portado-
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res mayoritarios y se ve influenciado por la escala del sistema. El comportamiento del
exceso de portadores de carga también se ve influenciado por la escala y fuertemente
por el potencial eléctrico (a través del coeficiente €,,) tal y como es de esperarse. La
dindmica (solucién) del exceso de portadores minoritarios se ve influenciada por la

dindmica (solucién) del exceso de portadores mayoritarios.

7.2. Efectos de escala en peliculas delgadas semi-

conductoras

Un aspecto aqui de suma importancia para el estudio de sistemas micro y na-
noestructurados, es que se toma en cuenta resultados bien conocidos sobre el com-
portamiento en estas escalas de los coeficientes de transporte [33] - [38] tales como:
Conductividad eléctrica, térmica y los coeficientes de Seebeck. Las expresiones de-

pendientes de longitud de estos parametros son

02 L? I, 2
i) = 2 \/HW () 1], (720
n(p)
KPL? Lon )
I) = 14472 22 —1 7.27
k(L) 2D, \/*”(L) : (7.27)
S (L) o Sb 47T2(ln(p)/L>2 27rln(p)/L 1 B (7 28)
np)\H) = Pn(p) 3 arctan(2ml, /L) . .

Aqui, el superindice b, indica bulto para el valor del parametro correspondiente, [,
y [, son la trayectoria libre media de electrones y huecos, mientras que [, es el
camino libre medio de los fonones. Las expresiones (7.26) - (7.28), comienzan a verse
influenciadas por la escala para tamaifios inferiorer a 107% m.

Retomando el planteamiento presentado a principio de capitulo respecto al alcan-
ce descriptivo del marco de la termodinamica irreversible lineal, el cual requiere que

el tamano del sistema sea mayor que la trayectoria libre media fondnica, se destaca
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lo siguiente, el valor de este parametro en general no es tan preciso como lo son los
parametros de bulto de los materiales semiconductore, para silicio y germanio, el
valor de la trayectoria libre media fonénica es de algunas decenas de nandémetros,
sin embargo, para el arseniuro de galio, su valor puede ir de algunas centenas hasta
varios miles de nanémetros [41], esto es un gran problema si se quiere estudiar pelicu-
las delgadas cuyo grosor sea de algunos nandémetros o incluso cerca de una micra,
ya que como se menciond previamente, los coeficientes de transporte dependientes
de la escala comienzan a verse influenciados para sistemas cuyo grosor es inferior a
una micra, pero por otro lado, para una descripcion apropiada con las ecuaciones
de transporte de la termodinamica irreversible lineal, es necesario que el tamano del
sistema sea mayor que la trayectoria libre media fonodnica.

Los resultados que se muestran en este capitulo se han limitado a complir la
condiciéon Kn < 1, esto quiere decir que el tamano (grosor) de las peliculas delgadas
(L) siempre serd mayor que el valor de la trayectoria libre media fondnica (I,,) para
cada material. Para silicio y germanio se toma [, = 30 nm [42] y para el arseniuro de
galio [, = 150 nm, de esta forma es posible estudiar sistemas cuyos tamanos vayan
de los 100 nm a casi 1 pum para silicio y germanio, mientras que para el arseniuro
de galio los tamafios pueden ir de los 400 nm a casi 1 gm. Se puede observar que se
procura que el tamano més pequenio de las peliculas sea L ~ 3l,,, mientras que el
tamano mas grande, sea inferior a 1 um, esto con el propdsito de que los coeficientes

de transporte se vean influenciados por la escala.

7.3. Semiconductores bajo iluminacién y condi-

ciones de frontera

En este apartado se explora el efecto de la iluminacion sobre una pelicula delgada
semiconductora, esto quiere decir que se induce un flujo de energia (calor) en el
sistema, por lo cual, se va a considerar un término fuente en la ecuacién de balance
de energia (7.3). Este término fuente que genera una tasa de calentamiento S(x),
de acuerdo con [14] y [41], puede modelarse con la ampliamente conocida ley de
Lambert-Beer dada por

S(z) = (1 =R —T)lpae (7.29)
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donde, R es la reflectancia del material, T es la transmitancia, I, es la intensidad
de la iluminacién empleada con unidades W/m? y « es el coeficiente de absorcién
con unidades m~'. Dado que la ecuacién de balance de energfa (7.3) ha sido adi-
mensionalizada, la forma que toma el término fuente (7.29) dentro de la ecuacién

mencionada, serd S(z*) = Sy exp(—aLzx*), donde

(1—-R—T)[L?

S, =
0 I{TO

(7.30)

Resulta importante hacer algunos breves comentarios sobre los valores numéricos del
coeficiente Sp. Ya se ha dicho que L = 1076 m, T, = 300 K, y en promedio, podria
considerarse que x ~ 10> W/mK para los materiales de interés en este trabajo,
de modo que L/(kTp) =~ 107 m?/W, asi que para conocer el valor de Sy falta
conocer (1 —R — T)Iya, sin embargo, aqui no vamos a estar interesados en explorar
las caracteristicas de la reflectancia y la transmitancia del material semiconductor,
ni tampoco de la intensidad de la luz laser empleada o las caracteristicas del mismo,
tampoco se tiene interés en emplear de forma precisa un valor para el coeficiente de
absorcién «a, aqui para los tres materiales de interés se va a considerar a = 5 x 10*
cm ™. Es claro que el factor 107! sugiere que el factor (1—R—T)Iya debe compensar
tal niimero con el propoésito de volver significativo al coeficiente Sy, en particular el
valor de la intensidad de la luz laser podria volver relevante a todo el factor, ya que
existen l4seres con una intensidad de hasta 10%* W/cm? [25], solo que hay que tener
cuidado en considerar un laser de esta caracteristica, ya que se deben tener presente
los efectos que trae consigo su uso, como por ejemplo el marco tedrico, es decir, el tipo
de ecuaciones empleadas para describir la dindmica del sistema (las cuales tomen en
cuenta fenémenos de la éptica no lineal), asi como las condiciones de frontera y el
sistema mismo a estudiar, entre otras cosas. Aqui, como se remarcara mas adelante,
el principal interés sobre Sy serd que dicho término de lugar (indirectamente) a un
valor especifico (a saber 305 K) para la temperatura en la frontera iluminada, para
distintas escalas del sistema que estardn entre 107" m y 1076 m.

El término que surge debido a la consideracion de la iluminacién sobre una pelicu-
la delgada semiconductora, debe agregarse en el segundo miembro de la ecuacion
(7.10) como término fuente, de manera que las ecuaciones (7.8) - (7.11), seran las

que se seguiran utilizando para el analisis consecuente, ahora solo falta hablar sobre
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las condiciones de frontera.

Para las peliculas delgadas que se van a estudiar, se va a suponer la condiciéon
de circuito abierto, es decir, los flujos de carga en las fronteras seran iguales a cero.
Térmicamente la frontera en x = 0 estard a una temperatura de referencia 7Ty, esto
significa que la variacién de la temperatura es cero, ver ecuacién (4.39), mientras
que el otro lado (z = 1) serd iluminado, de manera que una condicién de frontera
apropiada es considerar un flujo de calor igual a cero [41]. La iluminacién no introduce
un flujo de calor en el sistema, su efecto es elevar la temperatura de la frontera de
modo que esto crea un gradiente de temperatura y consecuentemente un flujo de
calor. Dado que las ecuaciones (7.1) - (7.4) estdn escritas para las variaciones dx,
entonces, de acuerdo a lo que se ha mencionado, matematicamente las condiciones

de frontera para tales ecuaciones se escriben como

3,(0) =0, J.(1) =0, (7.31)
J,(0) =0, J,(1) =0, (7.32)
5T(0) =0, J,(1) =0, (7.33)
5p(0) =0, 5/ (1) =0, (7.34)

Usar un flujo como condicion de frontera, esencialmente es imponer condicion de
frontera tipo Neumann, ya que los flujos son proporcionales a la derivada de las
variables presentes en él. A pesar de que los flujos de carga son cero en la frontera,
esto no significa que el potencial también debe ser cero en las fronteras, como puede
verse en (7.34), la variaciéon del potencial se fija a cero en z = 0, sin embargo, en
x = 1 se usa una condicién tipo Neumann, esto da la posibilidad de que el potencial
no sea necesariamente cero en esa frontera, lo cual es de esperarse ya que en ese lado
habrd un incremento de la temperatura debido a la iluminacién, consecuentemente
esto crea un gradiente de potencial al interior del semiconductor. Experimentalmente

esta suele ser una forma de medir el coeficiente de Seebeck [47].
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7.4. Resultados para silicio, germanio y arseniuro

de galio tipo n

En apartados anteriores ya se han mencionado los tamanos de las peliculas delga-
das de silicio, germanio y arseniuro de galio que pueden estudiarse con las ecuaciones
aqui presentadas, sin embargo, por propositos comparativos y resumidos, las gréaficas
que se muestran a continuacion son los resultados para las peliculas cuyos tamanos
(L) son de 800 nm, 600 nm y 400 nm.

La grafica 7.1a muestra el perfil de la temperatura para silicio, germanio y ar-
seniuro de galio para las escalas antes mencionadas, asi como la grafica de la recta
T(z) = 5.0192 + 300 en el intervalo [0, 1], mientras que la grafica 7.1b muestra lo
mismo para el intervalo [0.8,1]. El primer aspecto a mencionar es el hecho de pre-
sentar una sola grafica para cada escala a pesar de ser para tres materiales distintos,
esto es debido a que el perfil de temperatura de los tres materiales para todas las
escalas estudiadas es exactamente el mismo, la explicacion de esto la asociamos a
tres cosas, primero al hecho de que el valor para el coeficiente de absorcion de los tres
materiales que se usé fue el mismo (a = 5x 10° m™'), lo segundo es que para los tres
materiales la condicién de frontera para la temperatura fue la misma (directamente
en r = 0 e indirectamente a través de Sy en x = 1), 300 K en 2 = 0 y 305.019 K
en x = 1, y tercero, en la ecuacién de balance de energia (7.3), aparentemente para
las escalas estudiadas, la contribucion al flujo de energia para los tres materiales
asociada a electrones y huecos, tienen el mismo peso a pesar de que los coeficientes
no son iguales tal y como puede verse en la tabla 7.1. En otras palabras, el término
asociado a la iluminacién tiene un papel dominante para el perfil de temperatura,
por lo que el haber usado el mismo valor para el coeficiente de absorciéon « en los
tres materiales y teniendo en cuenta que los valores de Sy para cada material son
casi iguales, el resultado que se observa en la gréfica 7.1 para el comportamiento
de la temperatura en los tres materiales es algo esperado. Otro detalle importante
que puede observarse en la grafica de la temperatura y motivo (comparativo) por
el que se introdujo la recta T'(z) = 5.019x + 300, es un comportamiento no lineal
que comienza a remarcarse a medida que disminuye la escala, esto principalmente es

debido a la iluminacién, pero la dependencia de los coeficientes de transporte con la
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Si - Ge - GaAs Si - Ge - GaAs
TIK TKI
305 305.0 —
304 L =800nm 3048 / — L=800nm
L = 600 nm L = 600 nm
303
L = 400 nm 3046 L = 400 nm
302 — T(x) = 5.019x + 300 304.4 — T(x) = 5.019x + 300
301 304.2
x* X
0.2 04 0.6 0.8 1.0 0.85 0.90 0.95 1.00
(a) Temperatura de Si, Ge y GaAs a (b) Temperatura de Si, Ge y GaAs a
diferentes escalas de 0 a 1. diferentes escalas de 0.8 a 1.

Figura 7.1: Temperatura para silicio, germanio y arseniuro de galio a diferentes es-
calas.

escala también pueden estar teniendo alguna pequena influencia.

La graficas 7.2a, 7.2b, y 7.2¢, corresponden al potencial para silicio, germanio y
arseniuro de galio respectivamente, mostrando el comportamiento que se tiene para
las escalas 800 nm, 600 nm y 400 nm. La grafica 7.2d muestra el comportamiento del
potencial para los tres materiales mencionados para la pelicula delgada cuyo grosor
es de 400 nm, esto por propdsitos comparativos. Se pueden hacer tres comentarios
generales sobre las graficas 7.2a, 7.2b y 7.2¢, primero, los perfiles para los tres mate-
riales son muy parecidos, no iguales como sucede con los perfiles de la temperatura,
segundo, las curvas siempre van creciendo a medida que disminuye la escala, dicho
de otro modo, la diferencia de potencial se va haciendo mayor conforme disminu-
ye la escala, y tercero, el valor de potencial se mantiene como algo relativamente
pequeno, esta situacion es de esperarse, debido a que no se esta aplicando ningin
campo eléctrico ya que como se dijo previamente, se tiene la condiciéon de circui-
to abierto, la diferencia de potencial que se genera (efecto Seebeck) es debido a la
iluminacion que hay en el sistema del lado derecho lo que a su vez crea una diferen-
cia de temperatura de 5.019 K. Por otro lado, la grafica comparativa 7.2d para 400
nm, muestra que el potencial en el silicio esta por debajo del de germanio, y el de
germanio por debajo del de arseniuro de galio, este comportamiento se mantiene en
todas las escalas estudiadas, tal y como se muestra en la grafica 7.3. Este resultado
que muestra un incremento en la diferencia de potencial (y consecuentemente en el

coeficiente de Seebeck S = AV/AT) a medida que reduce la escala, es sumamente
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(d) Potencial en Si, Ge y GaAs con L = 400 nm.

Figura 7.2: Potencial para silicio, germanio y arseniuro de galio en peliculas delgadas

de diferentes tamanos.
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Figura 7.3: Diferencia de potencial para silicio, germanio y arseniuro de galio en

peliculas delgadas de diferentes tamanos.

importante debido a que este comportamiento se ha reportado en la literatura para

una gran variedad de sistemas conductores y semiconductores. En pocas palabras,

nuestras ecuaciones y resultados reproducen el conocido incremento del coeficiente

de Seebeck para sistemas en la nanoescala.
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L =800 nm L =400 nm
E [mV/m] E [mVim]

— 8i
Ge
GaAs

(a) Campo eléctrico para la pelicula de 800 nm. (b) Campo eléctrico para la pelicula de 400nm.

Figura 7.4: Campo eléctrico para silicio, germanio y arseniuro de galio para la pelicula
delgada de 800 nm y 400 nm.

En la figura 7.4a y 7.4b se muestra el campo eléctrico para silicio, germanio y
arseniuro de galio para 800 nm y 400 nm respectivamente. Puede observarse que el
campo eléctrico es negativo, como se sabe, los huecos se mueven en la direccién del
campo eléctrico, mientras que el movimiento de los electrones es en sentido opuesto.
Sin embargo, no debe olvidarse que en nuestro caso no solamente tiene lugar un
campo eléctrico, también hay un gradiente de temperatura que mueve las cargas
por efecto Seebeck, y al mismo tiempo se toma en cuenta la inhomogeneidad de las
cargas las cuales a su vez crean un gradiente de los portadores y en consecuencia un

movimiento de ellos.

Finalmente, se presentan dos conjuntos de cuatro gréaficas cada uno de las dis-
tribuciones de carga para peliculas delgadas nanométricas de silicio, germanio y
arseniuro de galio. Para la interpretacién de las graficas que serdn presentadas, se
deben tener presentes varios aspectos o condiciones fisicas importantes sobre el sis-
tema de interés, por ejemplo, en las peliculas delgadas no solamente tiene lugar una
diferencia de potencial eléctrico (consecuentemente un campo eléctrico), sino tam-
bién un gradiente de temperatura y un gradiente en las concentraciones de carga,
todo esto es responsable del movimiento y generacion o déficit de electrones y hue-
cos, ademas, la iluminacion empleada en el lado derecho, no persigue el propédsito de
generar pares electrén-hueco (esto requeriria una luz cuyos fotones tengan al menos
la energia del gap), el propdsito es calentar el lado derecho apenas 5 K (5° C) apro-

ximadamente por encima de la temperatura ambiente. Un ultimo detalle que debe
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recordarse, es que los perfiles son estacionarios, es decir, no corresponden justo al
momento en que incide la luz, sino a un tiempo después justo cuando se alcanza un

estado estacionario.

El primer conjunto 7.5 presenta las distribuciones adimensionales del exceso de
electrones (0n) y huecos (dp), con el propésito de visualizar el comportamiento en
conjunto de estos portadores de carga. En particular la grafica 7.5d muestra el exce-
so de portadores de carga para la pelicula delgada de 600 nm de los tres materiales
mencionados, para visualizar de una mejor manera el comportamiento de las distri-
buciones de carga en los distintos materiales. Por el momento, con la intencién de
ser breves en la discusion de las graficas mencionadas, de forma general se puede
decir que lo que se observa es que hay una mayor cantidad del exceso de electrones
del lado derecho que del izquierdo, mientras que para el exceso de huecos sucede lo
opuesto, también, puede verse en 7.5a, 7.5b y 7.5¢ que el comportamiento de las dis-
tribuciones en cada material para distintos grosores de las peliculas delgadas tiene un
comportamiento bastante parecido, incluso de acuerdo a la grafica 7.5d que compara
las distribuciones para la pelicula delgada de 600 nm de los tres materiales, muestra

que tales distribuciones también tienen un comportamiento bastante parecido.

El segundo conjunto de gréaficas 7.6, presenta la concentracion total de electro-
nes n y huecos p, para peliculas delgadas de distintas escalas (grosores) de los tres
materiales de interés. Inmediatamente puede observarse que aqui las distribucio-
nes son dimensionales y para visualizarlas apropiadamente se separan electrones y
huecos debido a sus valores numéricos, como se puede recordar n = ng + dn (con
no ~ N, = 10" cm™3) y que p = py + p (con py = n?/N,), de modo que se entien-
den los valores del eje y en cada gréafica ya que la concentracién intrinseca es de 10'°
em ™3, 103 em™3 y 10° em ™3 para silicio, germanio y arseniuro de galio respectiva-
mente, y el dopamiento (N,) considerado para los tres materiales fue el mismo, por
ello la concentracion de electrones n de los tres materiales es del mismo orden tal y
como puede verse en la grafica 7.6d. En las graficas 7.6a, 7.6b y 7.6¢ se introduce
la recta py que representa la concentracion de huecos de referencia correspondiente
a cada material, y en 7.6d ng representa la concentracion de referencia de electro-
nes, esto para visualizar mejor lo que sucede con cada concentracién de portadores

de carga. Se podria decir que las variaciones de las concentraciones respecto a sus
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valores de equilibrio son tan pequenas que quizas no requieren ninguna explicacion
extensa o profunda, por lo que los comentarios sobre estas graficas seran breves. Por
tanto, resulta apropiado comenzar posiblemente con el comentario mas importante,
las graficas de las concentraciones n y p muestran un comportamiento razonable en-
tre tales distribuciones, aunque intuitivamente lo que generalmente se espera es que
ante un incremento en la poblacion de electrones, también haya un incremento en la
poblacién de huecos, esto generalmente no pasa asi, y en particular en este trabajo el
mecanismo de balance de generacion y recombinacién de electrones y huecos que se
ha tomado en cuenta es el de Shockley-Read-Hall, el cual introduce niveles trampa
en el gap del semiconductor, que pueden ser ocupados tanto por electrones como por
huecos, aqui la generacion y recombinacion de electrones y huecos no se da a pares,
puede haber electrones que estén en la banda de valencia y sean excitados apenas
para pasar a un nivel trampa y no hasta la banda de conduccion, de modo que este
proceso incrementa la poblacién de huecos pero no la de electrones, también puede
suceder (incluso simultdneamente) que algunos electrones en la banda de conduccién
pierdan energia y pasen solamente a un nivel trampa y no hasta la banda de valencia,
de modo que en este caso disminuye la poblacion de electrones pero no aumenta la
poblacién de huecos. Si las dos situaciones mencionadas suceden simultdneamente,
se tendria un aumento en la poblacion de huecos y una disminucién en la poblacion
de electrones. Con estos pocos comentarios ahora debe ser claro el comportamiento
de las gréaficas 7.6a - 7.6d, las cuales no muestran nada atipico. En general la con-
centracién de huecos p para los tres materiales muestra un comportamiento bastante
parecido, lo que se observa es que a medida que disminuye la escala, el incremen-
to que tiene p respecto a py del lado izquierdo, es cada vez menor, por lo que se
podria considerar simplemente que la distribucién de huecos p presenta una pequena
fluctuacion respecto a su valor de equilibrio a medida que disminuye la escala. Por
ultimo, algo similar podria concluirse sobre la distribucién de electrones en el silicio
(nsi) tal y como puede verse en 7.6d, ese comportamiento observado se mantiene
para la pelicula delgada de 400 nm, pero para las peliculas delgadas de 300 y 200 nm
(no mostradas aqui) el comportamiento que tiene es esencialmente el mismo que el
que presenta la concentracién de electrones en germanio (nge) y arseniuro de galio

(nGaAs), y ese comportamiento es el que en general se mantiene para el tamaro
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(c) Distribucién del exceso de electrones (d) Distribucién del exceso de electrones
(6n) y huecos (dp) en GaAs. (6n) y huecos (dp) en Si, Ge y GaAs, en

una pelicula delgada de 600 nm.

Figura 7.5: Distribucién (adimensional) estacionaria en condiciones no isotérmicas
de la concentracion del exceso de electrones (dn) y huecos (dp) en peliculas delgadas
de distintos grosores L de silicio, germanio y arseniuro de galio con dopamiento
homogéneo.

de todas las peliculas aqui estudiadas (es por esto que se prefirio no agregar més

graficas).

En resumen de este capitulo, la adimensionalizacién de las ecuaciones de trans-
porte linealizadas ha permitido hacer un analisis de orden lo cual a su vez a ayudado
a reducir tales ecuaciones facilitando la obtencion de soluciones analiticas. Se ha
tenido cuidado con las escalas consideradas para el sistema debido a que las ecua-
ciones de este trabajo describen un transporte de tipo difusivo (no pueden describir
comportamientos balisticos ni ondulatorios). Se presentaron y usaron coeficientes
de transporte dependientes de la escala (es decir, del grosor de las peliculas), ob-

servando que su efecto sobre los perfiles tanto en el potencial, la temperatura y las
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(c) Distribucién de huecos en GaAs. (d) Distribucién de electrones para una

pelicula delgada de 500 nm de Si, Ge y GaAs.

Figura 7.6: Distribucion estacionaria en condiciones no isotérmicas de electrones (n)
y huecos (p) en peliculas delgadas de distintos grosores L de silicio, germanio y
arseniuro de galio con dopamiento homogéneo.

distribuciones de carga, provoca una leve variacion de ellos, situacion completamente
razonable considerando que los coeficientes de transporte dependientes de la esca-
la a pesar de presentar cambios desde la nanoescala (107 m) hasta la microescala
(1075 m), los cambios realmente mds significativos de estos coeficientes suceden de
107 m a 1077 m. Un aspecto importante en el estudio de las peliculas delgadas
es que se considera la presencia de luz en un lado de las peliculas con el propdsito
de elevar la temperatura y crear una diferencia de temperatura en las fronteras de
aproximadamente 5 K, y un resultado muy importante que logra reproducirse con
nuestros resultados, es el conocido incremento del coeficiente de Seebeck a medida
que disminuye la escala. Se finaliza este resumen resaltando un resultado también de
suma importancia de este capitulo, esto es que no solo se logra estudiar en conjunto
el transporte de carga y energia en peliculas delgadas semiconductoras de distintas

escalas (presentando incluso soluciones analiticas), sino que ademds también se ob-
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tienen perfiles estacionarios de la temperatura, el potencial y las distribuciones de
carga, a conocimiento de los responsables de este trabajo, esto es algo que no ha
sido previamente reportado en conjunto en la literatura. En particular los perfiles
de las distribuciones de carga es algo que suele ignorarse y se prefiere el estudio del
comportamiento del flujo de carga total, sin embargo, esto imposibilita conocer la
dindmica de generacién y recombinacion de electrones y huecos con mejor precision,
y estos mecanismos son precisamente uno de los elementos de mayor importancia en
la investigacion cientifica y desarrollo tecnolégico en algunos materiales como lo son
las perovskitas [17] - [21].



Capitulo 8
Conclusiones

Este trabajo termina con este apartado, en el cual se pretende de forma bre-
ve y concisa, establecer las conclusiones que se pueden derivar a partir de todo lo

presentado en los capitulos anteriores.

Desde el marco de la termodinamica irreversible lineal, se ha establecido un mo-
delo para el estudio del transporte de carga y energia en semiconductores, teniendo
en cuenta en las ecuaciones fundamentales fenémenos como la generacion y recombi-
nacién de pares electron-hueco, la incidencia de luz en el material y los intercambios
de energia entre los componentes del sistema debido a sus interacciones. También
se establecieron las ecuaciones constitutivas para los flujos y se mostrd que estas se
reducen sin problemas a las ampliamente conocidas ecuaciones de arrastre-difusion
para condiciones isotérmicas.

Se presenté un anélisis sobre el peso de los coeficientes en los términos de las
ecuaciones constitutivas para el flujo de electrones, huecos y calor, asi como algunas
observaciones importantes que se deben considerar al sacar conclusiones sobre los
términos presentes en dichas ecuaciones. Se mostrd la consistencia del balance de la
generacion y recombinacion de pares con la segunda ley de la termodinamica, es decir,
que la produccién de entropia asociada a estos mecanismos sea positiva, ademas, se
discutio el papel que juega la luz en la ecuacion de balance para la densidad de
entropia.

Se obtuvieron las ecuaciones no-lineales de transporte de carga y energia, asi

como las ecuaciones linealizadas a las que conducen. Se analiz6 las diferencias en-

87
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tre la ecuacion de continuidad y la ecuacion ambipolar, ademas, aqui el modelo de
transporte de carga ambipolar no lineal fue extendido a condiciones no isotérmica,
senalando el efecto que tales condiciones tienen sobre el término difusivo de carga,
los cuales desaparecen en condiciones isotérmicas, condiciones en las que la ecuacion
ambipolar no lineal se reduce a la forma en que tipicamente es presentada en la li-
teratura [3], [10], [14]. También fue obtenida la expresién para el campo eléctrico en
el caso no lineal y condiciones no isotérmicas para el modelo ambipolar, asi como la
correspondiente ecuacion de balance de energia para este modelo, recalcando el con-
texto en el que estas ecuaciones se vuelven particularmente importantes. Todo esto

es de especial relevancia ya que no ha sido presentado previamente en la literatura.

También se presentd un andlisis sobre el efecto de adimensionalizar ecuaciones, en
particular, las ecuaciones constitutivas linealizadas, resaltando algunos aspectos im-
portantes con los que se debe tener cuidado al obtener conclusiones de las ecuaciones
obtenidas, siendo el mas importante lo relacionado a valores numéricos a emplear en
las condiciones de frontera y lo esperado a obtener en los resultados. Este aspecto ge-
neralmente tiene poca relevancia en la literatura, lo cual es un error porque también
tipicamente conduce a confusiones y errores tanto en la descripcién de ecuaciones y

resultados, como en las conclusiones.

Se empled la ecuacion ambipolar para condiciones isotérmicas, campo eléctrico
pequeno, dopamiento no uniforme y tiempo de recombinaciéon dependiente de la po-
sicién en consistencia con el dopamiento no uniforme mencionado. En esta aplicacion
se mostro que la forma que adopta la ecuacion ambipolar es distinta segin las consi-
deraciones fisicas sobre el valor numérico permitido para la concentracién del exceso
de portadores de carga. En los resultados obtenidos se observé la posibilidad de la
existencia de un fenémeno andlogo a la rectificacién térmica pero para el caso de
transporte de carga, es decir, los resultados parecen sugerir que dadas determinadas
condiciones de frontera que dan lugar a determinado flujo de carga, la sola inversion
de las condiciones de frontera, no dan lugar al mismo flujo de carga antes obtenido.
Este resultado ademas de ser algo novedoso para la literatura, también podria ser de

gran interés sobre todo para el desarrollo de nuevas tecnologias electronicas.

Se estudio el transporte de carga y energia en peliculas delgadas semiconductoras

tipo n (dopadas homogéneamente) de distintas escalas de silicio, germanio y arse-
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niuro de galio. En las ecuaciones mencionadas se usaron coeficientes de transporte
dependientes de la escala y se considerd la presencia de luz en un lado de las peliculas
con el propdsito de elevar la temperatura de esa frontera respecto a la otra. Aqui se
obtuvieron dos resultados importantes, por un lado logran obtenerse perfiles estacio-
narios de la temperatura, el potencial y las distribuciones de carga, y por otro lado,
logra reproducirse el importante y conocido fenémeno del incremento en el valor del
coeficiente de Seebeck a medida que disminuye la escala del sistema, tal incremento
de este parametro cobra especial relevancia al recordar que forma parte de la defini-
cién de la figura de mérito ZT = (65°T)/k, expresion que da informacién sobre la
eficiencia de un dispositivo termoeléctrico. El estudio en conjunto del transporte de
carga y energia para peliculas delgadas y la obtencién de los perfiles mencionados,
resulta importante ya que esto es algo que no ha sido reportado previamente en
conjunto en la literatura.

En resumen, se establecen las ecuaciones no lineales y lineales de transporte de
carga y energia, extendiendo los modelos no lineales de transporte y transporte am-
bipolar a descripciones no isotérmicas, mostrando que pueden reducirse a la forma en
la que tipicamente tales ecuaciones son presentadas en la literatura. Se exploran apli-
caciones de ellas incluso presentando soluciones analiticas y se obtienen resultados
que no se encuentran actualmente en la literatura como el de un posible fenémeno
de rectificacién del flujo de carga (andlogo al conocido fenémeno de rectificacién del
flujo de calor), y la forma de los perfiles de temperatura, potencial y distribuciones
de carga en peliculas delgadas semiconductoras de distintas escalas, en presencia de
iluminacion y considerando coeficientes de transporte también dependientes de la es-

cala, respetando el alcance descriptivo (difusivo) de las ecuaciones aqui presentadas.
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Capitulo 8. Conclusiones




Apéndice A

Apéndice

En este apéndice se muestra el procedimiento mediante el cual se obtiene la

ecuacion de balance para la densidad de entropia.

Primero se define la densidad total de entropia como s = s,, + s, + s, entonces

ds  Osy Os) 0s,
%o T T (A1)

Usando las relaciones de Gibbs dadas por las ecuaciones (4.8) - (4.10), se obtiene

o ST o T.oor (42)
0s, 1 Ou, Eg, Op
IS _ - OUp | Drp OD A.
at T, ot T, of (A43)
Os,, 1 Ou,
= — : A4
ot T, Ot (A.4)
Usando las ecuaciones (4.1), (4.2) y (4.5) - (4.7), , las ecuaciones anteriores conducen
a
aSn 1 EFn 1
= (VI L, ) — —-R+-V-J, A5
T Tn( VI + L, +Py) T ( +qV ) (A.5)
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Osp 1 Fp 1
— =—(-V- - J¢ — | - -V-J A6
5t Tp( VI, + L, +Pp) + T, ( R qv p> (A.6)
0 1
;; = (V- I+ L +P). (A7)
Recordando que
JY 1 1
I (e R, (28 — i v AR A8
\Y% (T) J; V(T>+TV i (A.8)
Er;J 1 J Ex;
. — FEnJ- — i S J, A.
\Y% <T> Er;J V<T>+T VEF+TV (A.9)

las ecuaciones (A.5) - (A.7) pueden reescribirse como

s, I 1y 1 Ep,
TV <F) b v(Tn) + (Lt P+ SR

1 EpnJ, EpnJ, 1 Jn
() () e

83p Jg w 1 1 EFp

v () () g
1 Er,J Er,J 1 J
1y > ”-v(—)+—p~VE | Al
q ( T, q T, qTy ' ( )
0s
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ot T T, n
E Fn
T, T, T, T,

Sustituyendo (A.10) - (A.12) en (A.1), al reagrupar términos se obtiene

J“ 1 E 1 E

%Ly { (J“ F”J) (J“+ b )}
T T
Jv-v ! + J, —|—
L TL

Jn J
— . VEp, + 7” -V Epp. (A.13)

Suponiendo condiciones de equilibrio térmico, es decir, T,, =T, =1, =T,y
recordando que bajo esta condicién se dijo (en el contenido de la tesis) que £, +

L,+ L, =L =0, laecuacién (A.13), puede simplificarse a la siguiente expresién

Js 1 Er Ey Po+Pp+ P,

— = I+ T "y, +Jv 4+ =27 _—

oY [T(LJr n T )} Tt
EFn_EFp EFn Epp 1
—_ JU+ 0+ —J, + I+ —=J, | - —

R( T ) + ( ot e . ntd,+ Pl \Y T +

ﬁ VE +ﬁ VE (A.14)

Definiendo P = P, + P, + P, la ecuacién (A.14) puede escribirse como

0s L P
S TV di= o (A.15)
donde
Epn — Ep, 1\ J, J,

Sy e a— — )+ 2 .VEp + -2 .VE Al
o, R( - )+qu(T)+qT VEea+ o VEy, (A.16)
Jq

_ e Al
Ji= 3 (A.17)
Ery E
Ty =T 4T 4 ;Jn+Jg+%Jp. (A.18)

La ecuacién (A.15) era el objetivo de este apéndice, esta es la ecuacién para la

densidad de entropia total que se deriva para las consideraciones tomadas en cuenta
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en el modelo aqui presentado. A pesar de que £ = 0 en condiciones de equilibrio
térmico, se ha preferido dejar su expresion en la ecuacion de balance para la densidad
de entropia total, debido a que particularmente esta ecuacion es retomada en el

capitulo 4 para dedicarle una seccion completa a su discusion.
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