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Objetivos
Dar a conocer sistemas confinados de pozo de potencial.
Dar a conocer el formalismo de para el cálculo de las
susceptibilidades lineal y no lineal en la representación de
interacción.
Dar a conocer los pasos a seguir para el calculo de las
susceptibilidades lineal y no lineal para un pozo de
potencial.
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Semiconductores

Un material semiconductor es un cristal que puede comportarse
bajo ciertas condiciones como conductor o aislante,
dependiendo de la intensidad de los campos eléctricos o
magnéticos externos o de la temperatura.

Elementos semiconductores: Si, Ge, B, As, Sb, Te, etc.

Compuestos binarios semiconductores: GaAs, InSb, AlP, etc.

Compuestos ternarios semiconductores: AlGaAs, InGaAs, etc.
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Las masas atómicas relativas se expresada con
cinco cifras significativas. El elemento no
tiene núcleos estables. El valor encerrado en
paréntesis, por ejemplo [209], indica el
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(Th, Pa y U) tienen un composición isotópica
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un�peso�atómico.
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Estructura de bandas de GaAs

Constante de red: a
0

=5.65 Å
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Brecha de energı́a Vs constante de red

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Pozo de potencial

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Transiciones

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Pozo de potencial finito

Potencial de un pozo finito

V =

⇢
�V

0

�L < x < L
0 x < �L; x > L.

(1)

Funciones de onda

 II(z) = A
1

ek
1

z , (2)

 II(z) = A
2

cos(k
1

z) + B
2

sin(k
2

z), (3)

 II(z) = B
3

e�k
1

z
(4)

Soluciones simétrica y antisimétrica, respectivamente:

(k
2

L)2 + (k
1

L)2 = r2 k
1

L = k
2

L tan(k
2

L), (5)

(k
2

L)2 + (k
1

L)2 = r2 k
1

L = �k
2

L cot(k
2

L), (6)

con r2 = 2mV
0

L2

~2

.
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Pozo de potencial finito
Al0,33Ga0,67As

V
0

= 255 meV;
2L =54 Å;
mbarrera

eff =0.09 me;
mpozo

eff =0.63 me;
Ne = 1 ⇥ 10

19 cm�3

E
1

=79 meV;
E

2

=249 meV;

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Doble pozo de potencial

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Pozos dobles

Aplicaciones

Dispositivos de emisión y absorción (IR,THz).
Dispositivos láseres, láseres de cascada cuántica (THz).
Detectores.
Transistores.
Sensores.
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Láser de cascada cuántica

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Láser de cascada cuántica

Referencia: J.V. González Fernández, Espectroscopias ópticas y su
aplicación para el estudio de nanoestructuras, Tesis de Doctorado,
2015.
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Polarización

La polarización es el sistema CGS esta dado por

P̃(t) = ↵(1)Ẽ(t) + �(2)Ẽ(t)Ẽ(t) + �(2)Ẽ(t)rẼ(t) + �(3)Ẽ(t)Ẽ(t)Ẽ(t) + ...

= P̃(1)(t) + P̃(2)(t) + P̃(3)(t) + ... (7)

La polarizacion en el sistema MKS, se obtiene multiplicando la
ecuación (7) por ✏

0

.

P̃i(t) = ↵(1)
ij Ẽj(t)+�(2)

ijk Ẽj(t)Ẽk (t)+�(2)
ijkl Ẽj(t)rk Ẽl(t)+�(3)

ijkl Ẽj(t)Ẽk (t)Ẽl(t)+...
(8)

↵(1) Susceptibilidad lineal (emisión y absorción)
�(2), �(2) Generación de segundo armónico

suma y resta de frecuencias,...
�(3) Tercer armónico.
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Estimaciones

↵(1) ⇠ 1

�(2) ⇠ 1/Eat ⇡ 1,94⇥ 10

�12 m/V ⇡ 6⇥ 10

�8 cm/ statvolt

�(2) ⇠ a
0

/Eat ⇡ 10

�22 m2/V ⇡ 3⇥ 10

�18 cm2/statvolt

�(3) ⇠ ↵(1)/E2

at ⇡ 3,78⇥ 10

�24 m2/V

Eat = 5,14⇥ 10

11 V/m

a
0

= 0.529 Å
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CGS - MKS

CGS

[P̃] = [Ẽ ] =statvolt/cm
�(1) es adimensional
[�(2)] = [1/Ẽ ] = cm/statvolt
[�(2)] = [a

0

/Ẽ ] = cm2/statvolt
[�(3)] = [1/Ẽ2] = cm2/statvolt2

MKS

[P̃] = C/m2

[Ẽ ] = V/m
�(1) es adimensional
[�(2)] = [1/Ẽ ] = m/V
[�(2)] = [a

0

/Ẽ ] = m2/V
[�(3)] = [1/Ẽ2] = m2/V2

Conversión

Ẽ (MKS) = 3 ⇥ 104 Ẽ (CGS)
�(1) (MKS) = 4⇡ �(1) (CGS)
�(2) (MKS) = 4.189 ⇥ 10�4 �(2) (CGS)
�(2) (MKS) = 4.189 ⇥ 10�6 �(2) (CGS)
�(3) (MKS) = 1.40 ⇥ 10�8 �(3) (CGS)
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Problema mecánico cuántico

El hamiltoniano total de un sistema mecánico cuántico puede
escribirse como

Ĥ = Ĥ
0

+ Ĥ 0, (9)

donde el hamiltoniano no perturbado, Ĥ
0

, satisface la ecuación
de Schrödinger

i~d (t)
dt

= Ĥ
0

 (t). (10)

Ĥ 0 es el hamiltoniano de perturbación.
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Representación de interacción

Las correcciones a primer orden y segundo en el valor de
expectación de una cantidad fı́sica Ô debido a la perturbación
Ĥ 0 son respectivamente:

�Ô(1)(t) =
1

i~ tr
⇢

⇢
0

Z t

�1
dt

1

[Ô(t), Ĥ 0(t
1

)]

�
(11)

�Ô(2)(t) =
1

(i~)2

tr
⇢

⇢
0

Z t

�1
dt

1

Z t
1

�1
dt

2

[[Ô(t), Ĥ 0(�t
1

)], Ĥ 0(�t
2

)]

�
,(12)

(13)

donde ⇢
0

es la matriz de densidad no perturbada.



SISTEMAS CONFINADOS SUSCEPTIBILIDADES LINEAL Y NO LINEAL

Para el momento dipolar eléctrico tenemos

p̂i = ex̂i , (14)

y el momento cuadrupolar eléctrico

Q̂ij = ex̂i x̂j , (15)

donde, el operador de posición dependiente del tiempo se
escribe

x̂(t) = e(iĤ
0

t)xe(�iĤ
0

t). (16)

Las perturbaciones a primer y segundo orden son
respectivamente:

Ĥ 0 = ex̂jEj (17)

Ĥ 0 = ex̂jEj +
1

2

ex̂j x̂krjEk (18)

(19)

donde se asume la convección de suma de Einstein sobre
ı́ndices repetidos.
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Las correcciones a primer orden a la susceptibilidad se obtiene
sustiyendo las ecuaciones (17) en (11)

↵ij =
Ne2

(i~)
tr

(
⇢

0

Z
0

�1
dt [x̂i(t), x̂j ]ei!t

)
(20)

Desarrollando el conmutador de la ecuación (20),
encorchetandolo entre los estados < n| y |m > y teniendo en
cuenta las relaciones

< n|e(iĤ
0

t/~) = ei Ênt/~, (21)

e(iĤ
0

t/~)|n > = e�i Ênt/~, (22)

|p >< p| = 1. (23)
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Obtenemos

↵ij =
�Ne2

i~ tr

(
⇢

0

X

np

"
< x̂i >np< x̂j >pn

Z
0

�1
ei(!+!np)t dt

� < x̂j >np< x̂i >pn

Z
0

�1
ei(!+!pn)t dt

#)
(24)
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↵ij(!) = ↵
0

↵̃ij(!̃), (25)

donde

↵̃ij(!̃) =
X

np

✓
< x̂i >np< x̂j >pn

!̃np + !̃
+

< x̂j >np< x̂i >pn

!̃np � !̃

◆
(26)

con
↵0 =

Ne2L2

~!0
. (27)

N es la densidad de estados, e es la carga del electrón, L es una
longitud de normalización del orden de la longitud de onda de
De Broglie.
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Los valores de expectación de la posición se calculan a través
de la expresión.

< x̂i >nm=

Z 1

�1
 (r)⇤x̂i (r)dr. (28)

y

!̃ = !/!,

!np = !̃np/!0,

!np = !p � !n,

!0 = !
2

� !
1

.

(29)
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Susceptibilidad cuadrática

Polarizabilidad a segundo orden para sistemas no
centrosimétricos:

�̃(2)
ijk (!̃) = �

0

X

npq

✓
< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qn

(!̃pn � 2!̃)(!̃qn � !̃)

+
< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qn

(!̃pn + !̃)(!̃qn � !̃)

+
< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qn

(!̃pn + !̃)(!̃pn + 2!̃)

◆
(30)

�
0

=
Ne3L3

2~2!02
, (31)
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Susceptibilidad cuadrática
Polarizabilidad a segundo orden para sistemas centrosimétricos

�ij(!) = �
0

�̃ij(!̃), (32)

donde

�̃ijkl(!̃) = �
X

npqr

„
< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qr < x̂l >rn

2!̃ � !̃pn

»
1

!̃ � !̃qn
+

1

!̃ � !̃rn

–

�< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qr < x̂l >rn

2!̃ � !̃qp

»
1

!̃ � !̃qn
+

1

!̃ � !̃np

–

�< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qr < x̂l >rn

2!̃ � !̃rq

»
1

!̃ � !̃nq
+

1

!̃ � !̃rn

–

+
< x̂i >np< x̂j >pq< x̂k >qr < x̂l >rn

2!̃ � !̃nr

»
1

!̃ � !̃nq
+

1

!̃ � !̃np

–«

. (33)

�
0

=
Ne3L4

2~2!02
, (34)
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Pozo de potencial unidimensional

Potencial de un pozo infinito

V =

⇢
0 0 < x < L
1 x = 0; x = L.

(35)

Funciones de onda

 n =

r
2

L
sin(

n⇡

L
x). (36)

Energı́as permitidas

En = ~!n =
⇡2~2

2mL2

n2. (37)
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Valor de expectación de la posición

< x̂ >nm =
2

L

Z L

0

sin(
n⇡

L
x)x sin(

n⇡

L
x)dr

=
�mn

(m2 � n2)2

+
(�1)m+nmn
(m2 � n2)2

(38)

Frecuencias de transición

!np = !p � !n

=
⇡2~

2mL2

(p2 � n2). (39)
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¿ Qué se requiere para el cálculo de las susceptibilidades?
Funciones de onda del sistema:  n(r).
Estados energéticos del sistema: En.
Evaluar los elementos de matriz de la posición: < n|x̂ |m >

Evaluar los términos involucrados en las expresiones
respectivas de las susceptibilidades sobre todos los
estados del sistema.
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Susceptibilidad lineal

Susceptibilidad lineal de un pozo infinito.
L =30 Å; Ne=10

20 cm3.
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Susceptibilidad no lineal

Susceptibilidad lineal de un pozo infinito.
L =30 Å; Ne=10

20 cm3.
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Infraestructura

“Cluster” de cómputo
14 nodos quad-core

duales (112 núcleos)
Intel Xeon de 64 bits y
con 12 Gb de memoria
RAM.
36 nodos six-core

duales (432 núcleos)
Intel Xeon de 64 bits y
con 48 Gb de memoria
RAM.
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Conclusiones
Sistemas de pozo de potencial cuánticos se pueden fabricar
con capas de compuestos semiconductores.
Es posible calcular las susceptibilidad lineal y no lineal de
sistemas confinados.
Para un pozo de potencial infinito y anchura de 30 Å, se
encuentra que su respuesta lineal presenta un pico de
absorción correspondiente a transiciones alrededor 125
meV. Mientras que la parte imaginaria de la susceptibilidad
no lineal, presenta picos correspondientes a las
transiciones ! y 2! alrededor de 62 y 125 meV.
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Gracias por su atención
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Espectro EM
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