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Resumen

El trabajo de investigacion aborda el andlisis de la absorcién de radiacion electromagnética en
pozos cudnticos basados en heteroestructuras In,Ga;_,N Se parte de la brecha de energia ajustable
y del potencial tedrico de las celdas, modeladas como pozos. El objetivo es identificar
configuraciones del pozo que favorezcan un mejor desempefio dptico del dispositivo, a partir del
ajuste simultaneo de la concentracion de indio (0,05 < x < 0,6) y de la longitud del pozo
(4 < L < 16nm). La metodologia no resuelve directamente la ecuacion de Schrédinger, sino las
ecuaciones trascendentales derivadas de ella al aplicar las condiciones de frontera con masas
efectivas distintas en pozo y barrera. Se realiza una simulacion Optica de la absorcion espectral y
se contraste con datos experimentales recientes. Dada la dependencia del desempefio Optico del
dispositivo respecto al ancho del pozo y composiciéon del pozo, se espera identificar
configuraciones que maximicen la absorcion espectral.

Palabras clave: InGaN/GaN, pozos cuénticos, celdas solares, simulaciones, fotovoltaica.



Abstract

This research work examines the absorption of electromagnetic radiation in quantum wells based
on In,Ga;_,N heterostructures. The study begins with the adjustable band gap of the material
system and the theoretical potential of the wells, modeled as finite quantum wells. The objective is
to identify well configurations that enhance the optical performance of the device through the
simultaneous adjustment of the indium concentration (0.05 < x < 0.6) and the well width (4 <
L < 16 nm). The methodology does not directly solve Schrodinger’s equation; instead, it relies on
the transcendental equations derived from it by applying boundary conditions with different
effective masses in the well and barrier regions. An optical simulation of the absorption spectrum
is carried out and compared with recent experimental data. Given the dependence of the device’s
optical response on the well width and composition, this study aims to identify configurations that
maximize the spectral absorption. The results provide a framework for understanding how
compositional and structural variations in In, Ga;_, N quantum wells influence the optical behavior
of the system.

Keywords: InGaN/GaN, quantum wells, solar cells, simulations, photovoltaics.
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Introduccion

En el contexto del desarrollo tecnoldgico contemporaneo, la investigacion en materiales
semiconductores ha cobrado especial relevancia debido a sus multiples aplicaciones en dispositivos
de alta eficiencia. Particularmente, los nitruros del grupo III, como el nitruro de galio (GaN) y el
nitruro de indio (InN), se han consolidado como materiales estratégicos en la industria
optoelectronica gracias a sus propiedades electronicas y Opticas.

Dado que la combinacidn de estos compuestos permite la formacion de aleaciones como el
InGaN, cuyo rango de banda prohibida puede ajustarse mediante la variacion de la concentracion
de indio y nitruro de galio, se abren posibilidades de disefio para dispositivos emisores de luz,
laseres y celdas solares de amplio espectro. Teniendo en cuenta estos avances, el presente trabajo
de investigacion se propone analizar las propiedades fisicas del GaN y del InN, modelar la
estructura de pozos cudanticos en heteroestructuras InGaN/GaN, y evaluar su eficiencia en la
absorcion de radiacion electromagnética mediante simulaciones numéricas.

A continuacion, se plantea como problema de investigacion el andlisis del efecto que tienen
las propiedades electronicas y Opticas del InGaN en el rendimiento de dispositivos
optoelectronicos. Asimismo, se identifican las posibles mejoras en la fabricacion de estos
materiales, que podrian optimizar su eficiencia y durabilidad. Por consiguiente, el objetivo general
de esta investigacion es caracterizar y modelar estas propiedades, contrastando los resultados
tedricos con datos experimentales recientes. La metodologia se fundamenta en el uso de
simulaciones computacionales bajo calculos computacionales a partir de ecuaciones trascendentes
que surgen de la aplicacion de la ecuacion de Schrodinger, con aproximacion de masa efectiva y
considerando la estimacion de la brecha de energia.

Asi pues, este documento presenta una revision profunda del estado del arte, una
formulacion precisa del problema, la hipdtesis de trabajo, los objetivos especificos y la descripcion
detallada de la metodologia empleada, con el fin de contribuir al disefio y optimizacion de

dispositivos de proxima generacion basados en semiconductores del tipo InGaN/GaN.
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1 Planteamiento del problema

El incremento en la demanda energética ha generado la necesidad de desarrollar tecnologias
fotovoltaicas con mayores niveles de eficiencia y estabilidad. Una de las alternativas emergentes,
en particular los semiconductores del grupo III-1V, especificamente el nitruro de galio (GaN) y
nitruro de indio (InN), han mostrado caracteristicas favorables gracias a su amplio rango de banda
prohibida ya que se puede ajustar. La aleacion generada entre los materiales mencionados, InGaN,
permite sintonizar la absorcion de luz en un amplio espectro electromagnético, desde el ultravioleta
hasta el infrarrojo cercano.

No obstante, pese a la viabilidad que ofrecen estas heteroestructuras, existen desafios
significativos relacionados con la eficiencia cudntica interna, la recombinacion no radiativa y el
manejo adecuado del confinamiento electronico en los pozos cuanticos formados por la diferencia
energética entre las capas de InGaN y GaN. Particularmente, las propiedades electronicas y opticas
en los pozos cuanticos de InGaN no han sido afinadas para aplicaciones fotovoltaicas, generando
entonces los interrogantes: ;De qué forma la variacion del porcentaje de indio en la composicion
y espesor de los pozos cuanticos afecta la absorcion Optica y la generacion eficiente de portadores
en celdas solares basadas en InGaN/GaN? ;Qué mejoras especificas pueden implementarse para
optimizar el desempefio energético y la durabilidad de estos dispositivos fotovoltaicos?

En ese contexto, los nitruros del grupo III-IV en particular la aleacion In,Ga,_, N ofrecen
un rango de banda prohibida ajustable desde 0,7 eV (InN) a 3,4 eV (GaN), cubriendo la totalidad
del espectro solar. Aun asi, la aplicacion fotovoltaica de las heteroestructuras InGaN/GaN contintia
limitada por los interrogantes mencionados.

Este proyecto pretende abordar estos interrogantes mediante un analisis riguroso de las
propiedades fisicas y el modelado computacional detallado de heteroestructuras de pozos cuanticos

de InGaN/GaN, proporcionando bases s6lidas para futuras mejoras tecnoldgicas en paneles solares.
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1.1 Antecedentes

Los nitruros del grupo III han sido ampliamente estudiados debido a su rango de banda
prohibida, que abarca desde aproximadamente 0,7 — 6,2 eV, lo que los hace ideales para
aplicaciones optoelectronicas, incluyendo celdas solares multijuncion y dispositivos de banda
ancha. En particular, el InGaN se destaca por permitir un ajuste continuo de la banda prohibida,
mediante la modificacion de su composicion. Uno de los avances estructurales mas relevantes fue
reportado por (Nakamura et al., 1994), quienes demostraron que el uso de un sustrato de GaN —
en lugar de zafiro— mejoraba notablemente la calidad cristalina de las peliculas delgadas de
InGaN. Esta mejora, obtenida mediante depositacion quimica de doble flujo a presion atmosférica
y control térmico preciso (calentamiento a 1050 °C seguido de enfriamiento a 510 °C), permitio
reducir defectos de dislocacion y facilitar una mejor integracion del InGaN con la capa de GaN
subyacente. Aunque en ese momento el objetivo principal era la emisién luminosa en el desarrollo
de LEDs azules, los mismos principios de calidad estructural, tension controlada y composicion
optimizada son criticos para el disefio de heteroestructuras eficientes en celdas solares. Una menor
densidad de defectos y una interfaz coherente entre capas son claves para mejorar la recoleccion
de portadores, reducir la recombinacion no radiativa y aumentar la eficiencia cudntica interna en
dispositivos fotovoltaicos basados en InGaN/GaN.

En el trabajo de (Naranjo Vega Fernando, 2003) se analizaron las condiciones de
crecimiento de capas de InGaN sobre distintos sustratos, especificamente zafiro y GaN, y su
influencia en las propiedades Opticas del material. Las muestras fueron depositadas a temperaturas
entre 505 °C y 540 °C, alcanzando emisiones Opticas cercanas a 2,0 eV. Sin embargo, al aumentar
la temperatura de crecimiento hasta un limite de 595 °C, las energias de emision se desplazaron
hasta aproximadamente 2,6 eV. Este comportamiento se atribuye a la disminucién del contenido de
indio en la aleacion, ya que a temperaturas mas altas el indio tiende a evaporarse, reduciendo su
incorporacion efectiva en la red cristalina.

Aunque el estudio original se orientd a la optimizacion de emision en dispositivos emisores
de luz, estos resultados tienen una implicacion directa para celdas solares: controlar con precision
la temperatura de crecimiento es esencial para mantener el contenido deseado de indio, lo cual
determina la banda prohibida y, por ende, el rango espectral de absorcion del dispositivo. En

aplicaciones fotovoltaicas, este tipo de desplazamiento espectral se traduce en una variacion de la
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eficiencia cudntica externa EQE por sus iniciales en inglés, External Quantum Effiency, y
condiciona la seleccién Optima de pardmetros estructurales para captar la mayor cantidad de
fotones dentro del espectro solar.

Por otro lado, (Suzuki et al., 2009) verifican que el InGaN es un material semiconductor
con una banda prohibida ajustable en el rango de 0,7 a 3,5¢eV, lo que lo hace atractivo para
aplicaciones optoelectronicas de amplio espectro, incluyendo celdas solares multibanda. Sin
embargo, también evidencian que la modificacidon de su composicion —especificamente la fraccion
de indio— puede inducir fluctuaciones locales en la energia de banda, afectando la uniformidad
electronica del material. Estas fluctuaciones, junto con el efecto Stark cuantico confinado QCSE
por sus siglas en inglés, Quantum Confinen Stark Effect, originado por campos piezoeléctricos
internos, pueden reducir la eficiencia cuantica interna al disminuir el solapamiento entre las
funciones de onda de electrones y huecos.

Diversos estudios han explorado el potencial del InGaN para aplicaciones fotovoltaicas.
(Vilbois et al., 2012) realizaron simulaciones numéricas demostrando que el InGaN es eficiente
para absorber luz, especialmente cuando se consideran estructuras multicapa que optimizan la
absorcion en diferentes rangos del espectro solar. (Abboudi et al., 2021) mostraron cémo los pozos
cuanticos intermedios en estructuras fotovoltaicas basadas en InGaN/GaN pueden mejorar
significativamente la eficiencia fotovoltaica debido al aprovechamiento adicional de fotones.

La tecnologia desarrollada con base en los nitruros del grupo III muestran buenos resultados
respecto al crecimiento de estructuras cristalinas, lo que por ende se plantea como un material de
alta eficiencia fotovoltaica. Usaron una concentracion de Ing39Gag e N cuya banda prohibida es
de 2.0eV. Este estudio resulta relevante ya que usan substratos diferentes a los mencionados hasta
el momento y optan por estructuras de homounién p — i —n con la capa n considerada como
substrato.

De modo similar, (Daudin et al., 2012) estudiaron nanoestructuras GaN/InGaN y
evidenciaron que la reduccién en la formacién de cimulos de indio mejora notablemente las
propiedades Opticas y eléctricas, esenciales para la eficiencia fotovoltaica. De otro lado, las
propiedades eléctricas que encontraron es que con altos contenidos de indio se genera una
relajacion plastica, mientras que con bajos contenidos se asocia a la formacién espontanea de una

las capas de InGaN, es decir a una relajacion elastica. Dicha relajacion juega un papel importante,
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ya que disminuye el campo eléctrico interno y por ende mejora la emision para dispositivos
optoeléctronicos.

En la misma linea estudios como el de (Yang et al., 2016) confirman que la morfologia
especifica de heteroestructuras puede mitigar efectos como la recombinacion superficial,
mejorando la eficiencia global. Dichas configuraciones fueron posibles gracias a usar capas de Si
y de Si0,, el propdsito de esta organizacion era alivianar el efecto de canalizacion ya que los iones
de Si implantados tienden a acumularse en la superficie, por ello la capa de SiO, actio como una
capa de detencion, de este modo estas capas generaron una estructura LED que se fabricé mediante
los procesos de fotolitografiado y grabado en seco, obtuvieron que la luz producida al subir de 5 —
100mA cambio de rojo a casi blanco.

En (En-nadir et al., 2023) se plantea que las estructuras Opticas y electronicas del
InGaN/GaN son modificables, ya que se pueden ajustar mediante la variacion de pardmetros como
el confinamiento potencial y la intensidad del campo laser. Dicha “perturbacion” permite alterar
los coeficientes de absorcion Optica lineales y no lineales, motivo por el cual se desplazan los picos
de resonancia y se ajusta la amplitud, en este caso, dichos cambios son significativos cuando se
pretende optimizar la eficiencia y emision de luz. Por ello, la interaccion entre los potenciales de
confinamiento y los campos laser hacen que haya un desplazamiento hacia energia mas altas
(corrimiento al azul) en estructuras como el InGaNGaN.

El estudio realizado por (Moneta et al., 2024) muestra que las propiedades Opticas y
eléctricas del InGaN se ven altamente influenciadas por el contenido de indio y como la
manipulacion del contenido permite optimizar las propiedades de la emision de luz y su eficiencia
en dispositivos LEDs y otros dispositivos optoelectronicos. Encuentran también, que algunas
dislocaciones producidas por el desajuste en la interfaz del InGaN/GaN afectan la relajacion de la
tension y por ende la distribucion de las tensiones en las heteroestructuras que influye de manera
directa en la polarizacion interna y en sus propiedades eléctricas. De igual manera, observaron una
reduccion en el efecto Stark cuantico confinado ya que en altos contenidos de indio se mejoraron
las caracteristicas de emision Optica porque se observo una disminucion en la tendencia a formar
cimulos del mismo material. Se observaron fuertes emisiones en el rango de 2 — 2,4 eV.

Al analizar los LEDs de InGaN basados en V-pits (Li et al., 2024) encontraron estructuras
que ayudaban a mitigar los problemas que suelen afectar a los semiconductores como por ejemplo

la interrupcién de la red cristalina que conlleva enlaces colgantes en la superficie. También que
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presentan una densidad de corriente baja y una alta eficiencia cuéantica interna, lo que indic6 que la
recombinacion superficial fue minima. Dicha tecnologia permite que los LEDs tengan un buen
rendimiento aun reduciendo a tamafios muy pequeflos, que resulta muy conveniente para
aplicaciones en pantallas y dispositivos de iluminacion de alta eficiencia.

Por otro lado, al trabajar con bajas temperaturas en el substrato de Zafiro (Song et al., 2024)
mostraron que el recubrimiento a bajas temperaturas tiene un impacto significativo en las
caracteristicas de luminiscencia de los pozos cuanticos multiples de InGaN/GaN. De igual manera,
encuentran que al variar el grosor de la capa intensifica el efecto de polarizacion resultando en un
desplazamiento hacia el azul (blue shift) mas pronunciado en los picos de la electroluminiscencia
con la inyeccion de corriente.

A proposito del manejo adecuado de las temperaturas producidas por superficies basadas
en GaN, (Zhang et al., 2024) encontraron que una solucion novedosa e inteligente para la gestion
térmica y a su vez la reduccion en el tamafo de dispositivos fue la integracion de refrigeracion
usando fluidos energéticos recargables basados en vanadio como agente térmico, con el método
usado logran extraer alto flujos de calor que a su vez potencian la recuperacion de calor residual.
Es de resaltar, que al implementar dicha refrigeracion en dispositivos basados en nitruro de galio
encontraron una eficiencia de 20,8% en el rendimiento que puede ser Util tanto para dispositivos
moviles como en informatica de alto rendimiento.

En una aplicacion del nitruro de galio en los transistores de efectos de campo de metal-
oxido semiconductores (MOSFET) se encontr6 que en el proceso de depositar GaN de 2«m sobre
el sustrato de zafiro (0001) y con resistencias de 1091 las obleas de AlGaN con capas de Al de
20% y 34% bajo las condiciones de deposicion de vapor quimico metalorganico (MOCVD)
procesos como el crecimiento de la capa de p-GaN se eliminarian, por tanto, se agiliza el proceso
de fabricacion (Heon Shin et al., 2024).

El estudio de los nitruros del grupo III particularmente del InGaN ha mostrado un progreso
significativo debido a sus propiedades Unicas, por ejemplo, un rango de banda prohibida que va
desde los 0,7 — 6,2 eV. Esta aleacion, resulta ser crucial en el desarrollo de dispositivos
electronicos especialmente por la emision de luz azul. Estas investigaciones resaltan la necesidad
y oportunidad de estudios adicionales enfocados especificamente en aplicaciones fotovoltaicas
para optimizar aun mas las heteroestructuras InGaN/GaN, aprovechando al méximo su potencial

tecnologico.
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El andlisis bibliométrico permite identificar patrones consistentes en la produccion
cientifica sobre heteroestructuras basadas en InGaN/GaN. En primer lugar, la Figura 1 muestra que
un pequefio grupo de autores concentra una parte significativa de las publicaciones, lo cual
evidencia la existencia de comunidades especializadas que han sostenido el desarrollo tedrico y
experimental del campo durante las dos ultimas décadas. La presencia de estos nucleos de
investigacion también sugiere que el avance del conocimiento en materiales III-N depende, en gran
medida, de colaboraciones estables y de agendas de trabajo consolidadas.

En relacion con los usos reportados en la literatura, la Figura 2 revela que las aplicaciones
mas citadas se distribuyen principalmente en fisica y astronomia (29,6%), ingenieria (27,8%), y
ciencias computacionales (23,3%). Esta distribucion permite reconocer que el estudio del InGaN
no se limita al interés estrictamente fundamental, sino que se proyecta hacia desarrollos
tecnoldgicos —particularmente optoelectronicos— donde la manipulacion de pozos cuénticos es

esencial para definir el comportamiento espectral de dispositivos emisores y detectores.
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La dindmica temporal de las publicaciones, representada en la Figura 3, evidencia un
crecimiento sostenido desde inicios de los afios 2000 en revistas especializadas como Journal of
Crystal Growth, Journal of Applied Physics y Applied Physics Letters. Estas revistas, que lideran
el nimero de articulos publicados, funcionan como espacios donde convergen tanto los estudios de
sintesis y caracterizacion como los modelos tedricos que orientan el disefio de pozos cuanticos y
heteroestructuras. El aumento en la produccidén también refleja que siguen existiendo preguntas
abiertas, particularmente en el control de defectos, el modelado espectral y la ingenieria de banda.

Finalmente, la Figura 4 muestra que Estados Unidos, China, Alemania y Japon concentran
la mayor produccion cientifica en el area. Este comportamiento geografico es coherente con la
infraestructura tecnologica requerida para el crecimiento epitaxial y la simulacion computacional,
y explica por qué buena parte de los avances en optimizacion de pozos cudnticos provienen de
estos paises. Sin embargo, también pone de manifiesto la oportunidad de fortalecer redes de
colaboracion que permitan ampliar la participacion latinoamericana en esta linea de trabajo.

En conjunto, las Figuras 14 permiten concluir que el estudio del InGaN se sostiene sobre
una comunidad sélida, con aplicaciones diversificadas y un crecimiento sostenido en revistas de
alto impacto. La distribucion tematica y geografica evidencia que, aunque se han logrado avances
significativos, alin subsisten areas de investigacion abiertas que pueden derivar en innovaciones
relevantes para la optimizacion de semiconductores, especialmente en contextos donde el control

de la estructura de bandas resulta crucial.
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2 Justificacion
La creciente demanda de dispositivos optoelectronicos eficientes ha impulsado la
investigacion de materiales semiconductores con propiedades ajustables. En este contexto, las
aleaciones del tipo InGaN/GaN representan una alternativa prometedora debido a su capacidad de
modificar la brecha de energia mediante la variacion de la composicion de indio. Esta caracteristica
permite disefiar dispositivos con respuesta espectral adaptable, lo que resulta especialmente util en

aplicaciones como emisores de luz, laseres y celdas solares multiespectrales.

Estudiar las propiedades fisicas de materiales como el GaN y el InN, asi como la interaccion
cudntica en pozos finitos, es relevante no solo por sus aplicaciones tecnologicas inmediatas, sino
también por el valor cientifico que aporta a la comprension de fenomenos fundamentales en la
fisica del estado so6lido. La presente investigacion, al integrar simulaciones numéricas y modelado
teodrico riguroso, contribuye al conocimiento de los mecanismos que determinan la eficiencia y

durabilidad de estos materiales.

Ademas, la justificacion de este estudio radica en la necesidad de optimizar los procesos de
fabricacion y disefio de dispositivos basados en InGaN, proponiendo configuraciones que reduzcan
la formacion de defectos cristalinos y favorezcan un mejor desempefio optico. Este aporte resulta
pertinente tanto para la comunidad académica como para la industria tecnolédgica, al favorecer el

desarrollo de tecnologias mds sostenibles y de alto rendimiento.
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3 Objetivos

3.1 Objetivo general

Analizar las propiedades electronicas y Opticas de pozos cudnticos de InGaN/GaN con
pozos cuanticos mediante simulaciones computacionales, con el fin de identificar configuraciones
estructurales que favorezcan el rendimiento fotovoltaico en celdas solares.
3.2 Objetivos especificos

Modelar con técnicas analiticas y computacionales un pozo cuantico finito general a partir
de la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo y con masa efectiva.

Calcular y analizar las transiciones Opticas resultantes entre los niveles confinados (e; =
h;), evaluando como la fraccion de indio y el espesor del pozo modifican las energias de transicion
y la distribucion espectral asociada.

Construir espectros de absorcion simulados mediante la suma de contribuciones gaussianas
para cada transicion permitida, con el fin de estudiar el desplazamiento del espectro y su amplitud

efectiva en funcion de los pardmetros estructurales del pozo cuantico.
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4 Hipotesis

El disefo estructural de pozos cuanticos en heteroestructuras InGaN/GaN mediante ajuste
de la concentracion de indio 0,05 < x < 0,6 y el espesor del pozo en el intervalo 4 < L < 16 nm
mejora significativamente la eficiencia fotovoltaica, incrementando la absorcion de luz en el visible
ajustando su ancho de banda mediante el control del ancho del pozo y el porcentaje de aleacion de
indio.
4.1 Hipaotesis de trabajo

El desempefio Optico de una heteroestructura InGaN/GaN puede optimizarse mediante la
variacion simultanea del espesor del pozo cuéntico y la concentracion de indio en la aleacion. Esta
optimizacion se refleja en un mayor rango de absorcion espectral y en una mejora en la distribucion
de los estados energéticos confinados, incrementando la tasa de absorcion en el espectro visible.
4.1.1 Hipdétesis nula

No existe una relacion estadisticamente significativa entre los valores del espesor del pozo
cudntico y la concentracion de indio con la eficiencia de absorcion espectral en heteroestructuras
InGaN/GaN.

4.1.1.1 Hipdtesis alterna. Existe una relacion directa y significativa entre la variacion del
espesor del pozo y el contenido de indio con el nimero de estados electronicos permitidos y la
eficiencia de absorcion optica, lo cual permite ajustar el ancho de banda y mejorar el desempefio

optico de la heteroestructura.

4.1.1.1.1 Variables. Variable independiente: espesor del pozo cudntico y concentracion de
indio en la aleacion InGaN.

Variable dependiente: absorcion espectral simulada y caracteristicas de los estados
electronicos permitidos (cantidad, distribucion y energia de transicion).

Variables de control: longitud de onda del laser incidente, condiciones de simulacion,

temperatura, tipo de software utilizado, condiciones de frontera en el modelo teorico.
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5 Marco tedrico
5.1 Fundamentos de la fisica cuantica en semiconductores
Para describir la forma en que se comporta un electréon confinado en un semiconductor, se

usa la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo (Razeghi, 2019).

hZ dZ 1
—m%(zx) +V(x)ep(x) = Ep(x) .

Se tiene en cuenta la aproximacion de masa efectiva m”*, la cual es valida cerca del minimo
de la banda de energia. Ademas, para las fracciones de indio consideradas en este trabajo, el
material ternario se comporta como un semiconductor de brecha directa, lo que permite modelar
de manera adecuada la interaccion del electron con el potencial de pozo cuantico. Por esta razon,
al modelar un pozo cuantico, la region central (pozo) y las barreras laterales pueden diferenciarse
mediante los valores de masa efectiva del electron en cada material, designados como m,, para el
pozo y my, para las barreras. Esta configuracion se debe a la discontinuidad entre los fondos de las
bandas de conduccion y las cimas de las bandas de valencia de los materiales involucrados. Como
resultado, la energia del electron es menor en la region del pozo que en las barreras, lo que da lugar
a la formacion de niveles de energia discretos debido al confinamiento cuantico.

5.2 Pozo cuantico finito

Al considerar un pozo en la region 0 < x < L, donde V (x) se toma como cero, y fuera de
dicho intervalo (x <06 x > L) el potencial equivale a Uy, se establece un modelo de pozo
cudntico finito. Para resolver la ecuacion de Schrodinger en este tipo de potencial, se plantean
soluciones sinusoidales dentro del pozo y exponenciales fuera de este (Tapia-Rodriguez et al.,
2023). Al aplicar las condiciones de frontera (continuidad de la funcién de onda y su derivada
ajustada por el cociente de las masas efectivas) x =0 y x = L, se obtienen las ecuaciones

trascendentes tipicas para los modos par e impar (Pérez, 2024).

xctan(¥L/,) = %a [2] Solucién par
b
mw s .
cot("L/z) _ _(m_b)a [3] Solucion impar

donde
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[4]

a= [

Cada interseccion de las funciones en términos de la energia E' define un estado ligado. El

numero de soluciones depende de la altura U, y ancho L.
5.3 Propiedades generales del InGaN
Al analizar una estructura tipo InGaN, se debe calcular la profundidad efectiva del pozo U,
y las masas efectivas de cada material. En el caso de las aleaciones de InGaN/GaN, la brecha de
energia Eg se calcula a partir de los valores de energia de banda prohibida de los materiales puros
InN y GaN, segun la siguiente expresion (Abboudi et al., 2021)
Epngan(x) = (1 — X)Egay + XEpy — bx(1 — x) [6]

Donde b es el parametro de bowing (en torno a 1.43 eV (Abboudi et al., 2021)). Para
establecer la profundidad efectiva del pozo, también es necesario considerar la discontinuidad en
la banda de conduccién: se asume que el 70 % de la diferencia de bandas corresponde a la banda
de conduccion y el 30 % a la banda de valencia. Con ello, se fija la altura efectiva U, para confinar
a los electrones dentro del pozo y se consider6 la distribucion tipica de la discontinuidad de banda
entre la banda de conduccion y la de valencia dada por

Up=0,7(Eggan — Egmean) [7] Para electrones

Uy = 0,3(Eggan — Egingan) [8] Para huecos

Esta diferenciacion es esencial para reflejar la asimetria real en el confinamiento de
portadores. Se tiene en cuenta que E;,y = 3,42 eV y que E;,y = 0,77 eV (Cardona-Bedoya et
al., 2021)
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5.3.1 Masas efectivas de electrones y huecos en InGaN/GaN

En el tratamiento de pozos cuanticos basados en InGaN/GaN, uno de los parametros
fundamentales para la resolucion de la ecuacion de Schrédinger con potencial de pozo finito es la
masa efectiva de los portadores (electrones y huecos). Esta magnitud refleja como la periodicidad
del cristal y la interaccion con la red alteran la dindmica de los portadores, de modo que estos se
comportan como particulas libres con una masa modificada.

El célculo de las masas efectivas suele realizarse mediante una interpolacion lineal entre
los valores tabulados de los materiales extremos (GaN e InN), considerando la fraccion molar de
indio x. Asi, para el caso de electrones (Abboudi et al., 2021):

m.(x) = (1 —x)m.GaN + xm,InN [9]

mp(x) = (1 — x)mpGaN + xmuInN [10]

En ausencia de pardmetros de curvatura adicionales, este modelo de interpolacion es
ampliamente aceptado para describir sistemas binarios III-V como InGaN (Abboudi et al., 2021).
Con los datos (en kg - 10731):
e Electrones: m,GaN = 1,758; m.InN = 0,492
e Huecos: myGaN = 7,461; myInN = 7,61

De este modo, la masa efectiva en el pozo cuéntico se obtiene ajustando linealmente con la
fraccion de indio x, mientras que en la barrera de GaN se mantiene constante el valor de GaN puro.
Estas masas efectivas se incorporan en las expresiones de las funciones trascendentes. En
consecuencia, la masa efectiva no solo determina la densidad de estados en cada banda, sino
también la profundidad relativa del confinamiento y el espaciamiento entre niveles de energia
permitidos, influyendo de manera directa en la posicion de los méximos de absorcion y en la
simetria espectral observada en las simulaciones.

5.4 Estructura de banda

La principal caracteristica de los semiconductores, en particular de los nitruros del grupo

111, es su estructura electronica. Un ejemplo de ello es la frecuencia de emision de luz. El espectro

de emision del hidrogeno ha sido ampliamente estudiado; Rydberg plante6 la primera expresion
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matematica que describia el comportamiento de las frecuencias de dicho atomo, a partir de la cual
se categorizaron en series como las de Paschen, Balmer y Lyman (Razeghi, 2019).

Cuando las heteroestructuras como InGaN/GaN son sometidas a campos eléctricos, se
generan algunas regiones de energia en las que aparecen “huecos”; estos permiten los cambios de
energia de los electrones (Kittel, 2005). La ruptura en la degeneracion de la banda de valencia, o
la interaccion que se puede presentar entre los huecos y el campo cristalino, resulta un aspecto
clave para el comportamiento de los semiconductores del grupo III-IV (Gil, 1998).

5.5 Semiconductores de banda ancha: GaN, InN, InGaN

Los semiconductores pueden formarse a partir de la combinacion de elementos de
diferentes grupos, por ejemplo, III-V o II-VI. Para efectos particulares de esta investigacion, se
estudiard la combinacion de elementos del grupo III-IV, que son de gran importancia para
aplicaciones tecnoldgicas. La Figura 5 muestra algunos de los principales elementos utilizados para

la fabricacion de semiconductores (Razeghi, 2019)

IVA

Figura 5 principales semiconductores (Razeghi, 2019)

El GaN es un material semiconductor cuya banda prohibida es aproximadamente 3.4 eV a
temperatura ambiente, lo que lo hace ideal para aplicaciones de alta potencia y frecuencia. Esta
banda prohibida amplia permite que los dispositivos basados en esta aleacion funcionen de manera
eficiente incluso a altas temperaturas y voltajes, lo que representa una ventaja considerable frente
a semiconductores tradicionales como el silicio o el germanio.

El nitruro de indio (InN) también es un material semiconductor, pero con una banda
prohibida mucho mas estrecha, aproximadamente de 0.7 eV, lo que lo hace adecuado para

dispositivos que operan en el infrarrojo cercano. Cuando se forma la aleacion entre InN y GaN, se
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obtiene el compuesto InGaN, cuya banda prohibida puede ajustarse para emitir luz desde el
ultravioleta hasta el infrarrojo, las propiedades de esta aleacion dependen directamente de su
composicion, en particular de la fraccion de indio (x) en la mezcla, motivo por el cual se considera
una aleacion crucial para el desarrollo de LEDs y laseres.

Las heteroestructuras InGaN/GaN pueden formar un pozo cudntico, en el que los electrones
y huecos quedan confinados dentro de la regién InGaN debido a la diferencia en los niveles de
energia respecto al GaN. Las barreras formadas por el GaN presentan una mayor brecha energética,
lo que actiia como una “pared” que impide que los portadores de carga escapen del pozo. Tanto la
banda de valencia como la de conduccion de la heteroestructura se conforman por las
contribuciones del InGaN y el GaN. Como el InGaN tiene una banda prohibida més pequeia, se
favorece la transicion de electrones y huecos en su interior, lo que posibilita la emision de luz en
un amplio rango del espectro electromagnético.

5.6 Relacion de la teoria de pozos cuanticos InGaN/GaN con la tecnologia de celdas solares

Las celdas solares basadas en pozos cuanticos (Quantum Well Solar Cells, QWSC) se
fundamentan en la inclusién de capas semiconductoras muy delgadas con una brecha energética
menor respecto a las barreras circundantes, lo cual permite la absorcion adicional de fotones en un
rango mas amplio del espectro solar. Esta estructura aumenta la eficiencia mediante la generacion
adicional de pares electron-hueco dentro de estos pozos, que son posteriormente extraidos debido
al disefio cuidadoso de la estructura.

Especificamente, las heteroestructuras InGaN/GaN poseen la capacidad unica de ajustar su
brecha energética al variar la concentracion de indio (Suzuki et al., 2009), permitiendo adaptar
eficientemente la absorcion a la distribucion espectral de la radiacion solar. Sin embargo, los
efectos de polarizacion espontdnea y piezoeléctrica caracteristicos de estos materiales pueden
inducir campos eléctricos internos que afectan la separacion de portadores, incrementando la
recombinacion no radiativa y reduciendo la eficiencia global de conversion.

La simulacion numérica avanzada de estos sistemas, considerando efectos de polarizacion,
campos eléctricos internos y distribucion electronica en pozos cuanticos, se ha convertido en una
herramienta esencial para predecir y optimizar el desempefio de los dispositivos fotovoltaicos
basados en InGaN/GaN. Estudios previos (Li et al., 2024) (En-nadir et al., 2023) han indicado que
la optimizacion estructural puede mitigar significativamente estos efectos adversos y aprovechar

el potencial completo de estas heteroestructuras para aplicaciones solares.
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La versatilidad de la heteroestructura ha sido ampliamente estudiada en el contexto de
emisores de luz, (Abboudi et al., 2021), (Han et al., 2014), (Cardona-Bedoya et al., n.d.), (Roy et
al., 2022), (Tao et al., 2024), (Li et al., 2024) y laseres semiconductores, por lo que la tecnologia
fotovoltaica también se ha convertido en un campo de interés. Dichos estudios, sefialan que gracias
a la posibilidad de ajustar la brecha de energia Eg(InGaN), mediante la variacion de indio, se
pueden disenar celdas solares multiestrato o multicapa con lo que se puede aprovechar regiones
mas amplias del espectro solar (McCluskey et al., 2003).

El calculo de Ejgan(x) = (1 —x)Egqn + XEpy — bx(1 — x), tiene implicaciones
directas en el rendimiento de las celdas solares (Vilbois et al., 2012). Al variar x, puede ajustarse
la energia de absorcion para captar fotones en una banda especifica. Si bien la ecuacion se
Schrodinger y las ecuaciones trascendentes (modos par e impar) se asocian con el estudio de
estados ligados y niveles discretos, en la tecnologia fotovoltaica estos conceptos ayudan a
comprender la distribucion de densidad electrénica.

El conjunto de ecuaciones descrito (ecuacion de Schrodinger con potencial finito,
aproximacion de masa efectiva) constituyen el nticleo de diversos programas de simulacion para el
disefio de paneles solares (Yang et al., 2016); (Vilbois et al., 2012)). Las ecuaciones de continuidad
de electrones y huecos describen la generacion, recombinacién y transporte de portadores
fotogenerados. Asi, las soluciones de los niveles de energia determinan en qué regiones y de qué
forma se produciran transiciones electronicas de absorcidn, influyendo directamente en el
desempefio Optico interno de la heteroestructura.

5.7 Modelado cuantico de absorcion optica

Para analizar el comportamiento dptico de heteroestructuras como InGaN/GaN, se emplean
modelos tedricos que integran la ecuacion de Schrodinger con potencial finito, la aproximacion de
masa efectiva y las leyes que describen la variacion de la brecha de energia con la composicion.
En este punto es importante distinguir entre la ley de Vegard, que describe una dependencia lineal
del parametro de red con la fraccién molar, y el efecto bowing, que introduce una desviacion no
lineal en la brecha prohibida debido a las interacciones electronicas y estructurales del material.
Esta correccion mediante el pardmetro de bowing permite obtener un valor mas realista del band
gap para el compuesto InyGa,_xN, especialmente a altos contenidos de indio.

En las heteroestructuras tipo InGaN/GaN, el contraste de brecha de energia entre los

materiales genera un potencial de pozo cudntico capaz de confinar electrones en la banda de
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conduccion y huecos en la banda de valencia. Este confinamiento produce niveles de energia
discretos (E, y Ej), cuya separacion depende tanto de la fraccion molar de indio como del espesor
del pozo cuantico. Las transiciones Opticas que ocurren entre estos niveles corresponden a la
absorcion de fotones cuya energia se expresa como Er,isn = Eg(InGaN) + E, + Ej. De esta
manera, el modelo fisico permite relacionar la composicion del material y la geometria de la
heteroestructura con las propiedades de absorcion Optica observadas. Este marco conceptual
constituye la base para el calculo de los estados permitidos y la simulacion de los espectros de
absorcion en los diferentes escenarios considerados.

La eficiencia de absorcion dptica se entiende aqui como la capacidad del pozo cuantico para
promover transiciones electronicas entre niveles confinados dentro del rango espectral estudiado.
Aunque en la literatura se distinguen la eficiencia cuéntica interna (IQE) y externa (EQE)—Ias
cuales dependen de procesos de recombinacion radiativa, no radiativa y mecanismos de extraccion
Optica—estos pardmetros no se calculan directamente en este estudio. En su lugar, el modelo
desarrollado permite estimar indicadores estructurales asociados al desempefio 6ptico, como la
variacion en los niveles de energia, el solapamiento entre funciones de onda y la absorcion espectral
simulada, los cuales ofrecen una aproximacion inicial para evaluar el comportamiento dptico de la
heteroestructura en funcion del espesor del pozo y la concentracion de indio.

5.8 Espectros de absorcion y analisis espectral

El espectro de absorcion de un material representa la cantidad de radiacion electromagnética
absorbida en funcion de la longitud de onda o la energia de los fotones incidentes. En las
heteroestructuras tipo InGaN/GaN, el espectro estd fuertemente influenciado por el confinamiento
cuantico y las fluctuaciones en la composicion de indio (Vilbois et al., 2012).

Mediante simulaciones computacionales es posible obtener perfiles espectrales que
permiten estimar con alta precision la region activa de absorcion dptica y su correspondencia con
el espectro solar terrestre (Suzuki et al., 2009). Estos perfiles no solo reflejan la respuesta Optica
del material, sino que también permiten predecir la eficiencia relativa de absorcion bajo distintas
configuraciones estructurales, como se discute en los andlisis posteriores de variacion de la fraccion
de In y del espesor del pozo cuantico.

En estudios como (McCluskey et al., 2003); (Pérez, 2024); (Pérez T. Jaime A., 2011);
(Yusof et al., 2024); (Cardona-Bedoya et al., 2021) se suelen emplear ajustes gaussianos o

Lorentzianos para simular la densidad de estados dpticos y modelar con mayor precision los picos
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de absorcion. Este analisis espectral es clave para definir la eficiencia espectral de conversion y
establecer la idoneidad de una determinada estructura para aplicaciones solares especificas, como
celdas de banda ancha o celdas multiunion.

Ademas, el andlisis espectral constituye el punto de partida para evaluar el impacto de
parametros como el contenido de indio (x) o el espesor del pozo (L), tal como se desarrolla en el
capitulo de resultados. Dichos parametros afectan directamente el corrimiento del espectro y la
forma del perfil de absorcion, permitiendo afinar el diseno de celdas solares y dispositivos emisores
mediante simulaciones controladas que replican condiciones experimentales realistas.

5.9 Superredes y estructuras tipo bloque para absorcion extendida

Las superredes constituyen una estrategia estructural clave para ampliar la region de
absorcion espectral en dispositivos optoelectronicos y mejorar su eficiencia de conversion. Estas
estructuras se conforman mediante la repeticion periddica de capas delgadas con distintas
propiedades electronicas y dpticas —como la banda prohibida y la masa efectiva—, lo cual permite
generar minibandas y modificar la densidad de estados disponibles para la absorcion (Singh Jasprit,
2003).

El concepto de superred surge como una estrategia efectiva para ampliar la region activa de
absorcion y mejorar la eficiencia espectral en dispositivos fotovoltaicos. Estas estructuras se
conforman mediante la disposicion periddica de capas delgadas con diferentes propiedades de
banda prohibida y masa efectiva, lo que permite generar minibandas cuédnticas y modificar la
densidad de estados Opticos, incrementando asi la capacidad de interaccion con diferentes zonas
del espectro solar (Tsai, 2016a).

En las estructuras tipo InGaN/GaN, el control simultdneo de la fraccion molar de indio, el
espesor del pozo y el grosor de la barrera ofrece una via para sintonizar la respuesta espectral del
dispositivo. Diversos estudios han demostrado que una arquitectura basada en pozos mas anchos y
barreras mas delgadas puede mejorar de manera significativa el desempefio dptico interno, debido
a una mejor inyeccion de huecos y a una reduccion en la fuga de electrones (Dong et al., 2020).
Esta mejora se atribuye a un incremento en la altura de barrera para los electrones y a una
disminucion de esta para los huecos, lo que genera una distribuciéon mas uniforme de portadores en
la zona activa.

Ademas, se ha evidenciado experimentalmente que los efectos de desbalance de portadores

y recombinaciones no radiativas pueden minimizarse mediante el uso de superredes dopadas tipo
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p adyacentes a la region activa, que actian tanto como canales de inyeccion de huecos como
trampas de electrones desbordados (Yan et al., 2017).

La implementacion de estructuras tipo bloque con capas de InGaN modulado también ha
sido explorada para crear regiones de confinamiento con propiedades Opticas especificas. Estos
bloques pueden acoplarse a las superredes tradicionales para extender la absorcion en el espectro
visible, optimizar la localizacion espacial de la generacion de portadores y facilitar la ingenieria de
campos eléctricos internos mediante efectos de apantallamiento de carga (Alam et al., 2017).

En sintesis, la literatura sugiere que las superredes tipo InGaN/GaN con parametros
cuidadosamente ajustados (como Ly z0, Lparreracontenido de In y nimero de periodos) no solo
permiten extender la region de absorcidn, sino también optimizar la eficiencia de recombinacion
radiativa, la distribucion de portadores y la estabilidad estructural del dispositivo ((Tsai, 2016b),
(Dong et al., 2020)). Estos principios orientan el planteamiento del presente trabajo, donde se
estudian mediante simulacion las configuraciones mas prometedoras para maximizar la captacion

en la region visible del espectro solar y mitigar las pérdidas asociadas al transporte de carga.
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6 Metodologia

En el contexto del estudio sobre las propiedades optoelectronicas como GaN e InN, se
requiere un enfoque hibrido que combine el andlisis de resultados de otras investigaciones y de
simulaciones computacionales. Las dificultades que conlleva realizar el proceso para la obtencion
de resultados han permitido el desarrollo de herramientas computacionales en diversas plataformas
como Matlab, Scilab o Python (Cuadro et al., 2012). Este enfoque dual, permite no sélo validar
hallazgos, sino también la optimizacion para el disefio de dispositivos pues uno de los objetivos de
usar simulaciones es la obtencion de mas informacion respecto al sistema (Duarte & Fernandez
Morales, 2005) .

6.1 Revision Bibliografica

La base de esta investigacion se establece mediante la recopilacion y el andlisis de literatura
cientifica. Diversos estudios han demostrado que las aleaciones de InGaN presentan propiedades
electronicas y Opticas ajustables mediante la variaciéon de su composicion, lo cual las hace
potencialmente adecuadas para dispositivos fotovoltaicos, en particular celdas solares de banda
ancha.

Sin embargo, existen discrepancias entre los resultados experimentales reportados en
distintos trabajos. Por ejemplo, mientras que (Nakamura et al., 1994) identificaron condiciones
consideradas “Optimas” para el crecimiento y la composicion de estructuras InGaN en aplicaciones
optoelectronicas, estudios mas recientes como el de (Song et al., 2024) proponen configuraciones
con mayores rangos de absorcion espectral sin considerar algunos parametros estructurales criticos
establecidos previamente, como los efectos de polarizacion interna o la estabilidad de la red
cristalina.

Estas diferencias evidencian la necesidad de estudios sistematicos que combinen
simulaciones predictivas con datos experimentales, con el fin de clarificar como la composicion y
geometria de las heteroestructuras InGaN/GaN afectan el confinamiento electrénico, la absorcion
optica y, en ultima instancia, el rendimiento de las celdas solares.

6.2 Simulaciones Computacionales
Para cumplir con los objetivos propuestos, se implementara un enfoque numérico que

permite resolver la ecuacion de Schrodinger dependiente del potencial del pozo cuantico,
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considerando una masa efectiva dependiente del material en este caso InGaN para el pozo y GaN
para las barreras.

Concretamente, se resuelve numéricamente la forma analitica de la ecuacion de
Schrédinger para un pozo asimétrico, mediante la evaluacion de funciones trascendentes derivadas
de las condiciones de frontera. Este procedimiento no resuelve directamente la ecuacion diferencial
por métodos numéricos como diferencias finitas, sino que busca las raices de las ecuaciones
trascendentes que resultan de la solucion analitica del sistema, para ello se utiliza:

e Muestreo: se empleard un barrido de energia para evaluar las funciones que corresponden

a los modos par e impar.

Kt kL I t<kL)
an( > ) co >

e Posterior a ello, se usara el método de biseccion, el cudl es un algoritmo de biisqueda de
raices ampliamente utilizado en analisis numérico, con ello, se pretende encontrar con
precision los valores de energia permitidos para los electrones confinados en el pozo
cuantico.

Las simulaciones se desarrollaran en Python, ya que permite programar modelos
personalizados, lo que posibilita modificar los pardmetros como la fraccion de indio (In), las masas
efectivas, el ancho del pozo o el potencial de confinamiento con lo que se pueden estudiar sus
propiedades electronicas. Estos enfoques se encuentran alineados con el uso de herramientas
numéricas reportadas en la literatura (Suzuki et al., 2009) y de igual manera (Vilbois et al., 2012),
encontraron que dichas herramientas permiten predecir y comparar resultados experimentales con
modelos ajustables.

Las simulaciones resultan Uutiles al momento de comparar e interpretar resultados
contradictorios, por ejemplo, mientras algunos estudios muestran que un alto contenido de indio
mejora la emision luminica, otras permiten identificar limites practicos donde la formacion de
defectos cristalinos contrarresta dichos beneficios.

6.2.1 Modelo fisico para el cdlculo de espectros

El modelo adoptado en este estudio se basa en la resolucion de la ecuacion de Schrodinger

con potencial finito bajo la aproximacion de masa efectiva, para describir la cuantizacion de niveles

de energia en pozos cuanticos InGaN/GaN. Para el célculo de la altura de barrera de confinamiento,
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se considerd la distribucion tipica de la discontinuidad de banda entre la banda de conduccion y la
de valencia.
6.2.2 Cdlculo de niveles permitidos

El nucleo del modelo consiste en obtener los niveles de energia discretos resolviendo la
ecuacion de Schrodinger para un pozo de potencial, considerando masa efectiva dependiente de la
composicion de indio. Los niveles E,, para electrones y huecos se calculan de forma independiente,
permitiendo evaluar como varian con el espesor L y la fraccion molar x(Pérez, 2024).
6.2.3 Transiciones opticas

Se asume que todas las transiciones entre niveles de electrones y huecos son dpticamente

permitidas, y que la energia del foton absorbido se determina como plantea (Yusof et al.,2024)
Efotén = Eh+Ee+Eg(InxGa1_xN) [11]

6.3 Construccion del espectro

Para representar el ensanchamiento natural de las transiciones dpticas —producto de efectos
térmicos, imperfecciones cristalinas y fluctuaciones composicionales— se modela cada transicion
permitida mediante una distribucion Gaussiana centrada en la energia correspondiente a la
diferencia entre los niveles electronicos y de huecos. Este tratamiento sigue el enfoque
ampliamente utilizado para semiconductores con fluctuaciones locales en la composicion de
InGaN, las cuales generan variaciones espaciales en el potencial y, por tanto, un ensanchamiento
inhomogéneo de las lineas de absorcion (McCluskey et al., 2003).

El procedimiento consiste en asignar a cada transicion E;; una funcion Gaussiana de la

forma (Saleh & Teich, 1991)

(E—Ey)?

12
) [12]

G;;(E) = Ajjexp [
donde A;; es la amplitud asociada a la intensidad relativa de la transicion y arepresenta el
pardmetro de ensanchamiento, el cual recoge tanto efectos térmicos como variaciones locales en la
composicion del material. En un tratamiento mas completo, las amplitudes pueden obtenerse a
partir del elemento dipolar | (; | p | ¥;) I?, responsable de la probabilidad optica real de cada
transicion. Sin embargo, dado que el modelo implementado en este trabajo se centra en la

determinacion de los niveles de energia y en la forma cualitativa del espectro, y no en la intensidad
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absoluta de las transiciones, en el codigo se asigna A;; = 1para todas las contribuciones. Esta
normalizacidn evita introducir pardmetros no calculados explicitamente y permite que el perfil final
del espectro dependa unicamente de las energias E;;y del ensanchamiento o, manteniendo el
enfoque analitico en los efectos del confinamiento cudntico y de la composicion del material.

La suma de todas las contribuciones gaussianas produce el espectro final de

absorcion(Saleh & Teich, 1991):
a(E) = ) Gy (E) 3]
iLj

el cual refleja de manera directa la estructura electronica del pozo cudntico. La forma,
amplitud y anchura del espectro resultante dependen de los parametros estructurales del pozo
(espesor, concentracion de indio, discontinuidades de banda) y de los valores de ensanchamiento
elegidos. De esta manera, el espectro sintetizado permite comparar distintos disefios de pozos
cudnticos y evaluar como los cambios geométricos y composicionales modifican la absorcion
Optica y la intensidad de cada transicion.

Finalmente, este método facilita estudiar casos individuales de manera mas detallada. Por
ejemplo, al seleccionar una configuracion particular de indio y ancho del pozo, es posible
representar todas las transiciones electron—hueco que contribuyen al espectro, mostrar la
superposicion de las funciones gaussianas y analizar como el espectro resultante cambia con
variaciones en ¢ o en las energias de los niveles calculados. Esto permite ilustrar de forma clara el
vinculo entre los pardmetros estructurales del pozo y la respuesta Optica modelada, esto se puede
evidenciar en el script 3.

6.4 Implementacion computacional

La implementacion del modelo se desarrollo integramente en Python, organizando el flujo
de trabajo en cuatro fases principales, cada una ejecutada mediante scripts o notebooks especificos.
Este disefio modular permite modificar pardmetros sin alterar el nucleo del cédigo y asegura la
reproducibilidad de los resultados.

6.4.1 Calculo de niveles permitidos

Script 1 (Anexos 1y 2)

e Resuelve la ecuacion de Schrodinger unidimensional para un pozo cudntico de

ancho L y fraccion de indio x.
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e Calcula energias discretas para electrones y huecos con alturas de barrera
diferenciadas (70 % para la banda de conduccion, 30 % para la banda de valencia).
e Determina modos pares e impares y exporta los niveles obtenidos para su uso
posterior.
6.4.2 Obtencion de espectros individuales y desviacion estandar
Script 3 (Anexo 3)
e A partir de los niveles obtenidos en los scripts anteriores, calcula las transiciones
electron—hueco y convierte las energias en longitudes de onda.
e Genera un espectro preliminar aplicando un ensanchamiento gaussiano.
e Evalta el conjunto de longitudes de onda para obtener la desviacion estandar o
realista, que define el ancho de las gaussianas en el espectro final.
6.4.4 Construccion de espectros comparativos para diferentes longitudes del pozo
Script 4 (Anexo 4)
e Integra los niveles y las desviaciones estandar de cada fraccion optimizados para
graficar espectros finales.
e (Qrafica en una sola figura los espectros de absorcion correspondientes a diferentes
espesores de pozo cuédntico (L = 4 — 16 nm) para cada fraccion de indio x.
e Este paso permite comparar directamente la variacion del perfil espectral con la

geometria del pozo y analizar las tendencias generales del sistema.

Para ilustrar el proceso realizado, se plantea el siguiente ejemplo: Para la condicion
particular de una fraccion molar de indio x = 0.1 y un espesor de pozo cuantico L = 10 nm, se
calcularon los niveles de energia permitidos tanto para la banda de conduccién (electrones) como
para la banda de valencia (huecos) utilizando el script 1 y 2. Las Figuras 6 y 7 muestran las
soluciones par e impar obtenidas para la banda de conduccion, donde las intersecciones entre las
curvas trascendentes representan los estados cuantizados resultantes del modelo de pozo finito. De
manera analoga, las Figuras 8 y 9 presentan las soluciones correspondientes para la banda de
valencia, considerando las masas efectivas y profundidades de potencial apropiadas para este tipo
de portador. Este procedimiento resolvid las ecuaciones trascendentes asociadas a las soluciones

pares e impares del modelo de pozo finito, considerando las barreras de potencial correspondientes
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a cada tipo de portador. En la banda de conduccion, se identificaron cuatro estados permitidos
(0,015eV; 0,059eV; 0,132eV; 0,24eV), y seis en la banda de valencia
(0.003eV,0.014eV,0.032eV,0.056eV,0.086eV,0.117eV), con energias cuantizadas especificas

que servirdn como referencia para la caracterizacion optica.

le10 Solucién par: k tan(kL/2) = (m_w/m_b)*alpha Loo leto _ Solucién impar: k cot(kL/2) = -(m_w/m_b)-alpha
1.00 X
—— ktan(kL/2) = kcot(kL/2)
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Figura 6; Solucién par banda de conduccién — Figura 7; Solucion impar banda de conduccion
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Figura 8; Solucién par banda de valencia Figura 9; Solucion impar banda de valencia

Posteriormente, estos niveles se incorporaron al script 3, en el que se transformaron las energias en
longitudes de onda asociadas a las transiciones electron-hueco permitidas. Para mejorar la

representacion espectral, se aplicd un ajuste gaussiano, cuya anchura fue determinada mediante la

Espectro de absorcién simulado
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desviacion estandar calculada en el script 2 acorde a las longitudes de onda resultantes del script 2.
Este proceso garantiza que el espectro simulado refleje de manera realista el ensanchamiento
inherente a los estados discretos debido a factores como fluctuaciones composicionales y efectos
térmicos.

Figura 10; Espectro de absorcion para x=0,1 y L=10nm

Finalmente, tras repetir este procedimiento para los diferentes espesores de pozo (L =
4, 6, 8, 10, 12, 14, 16 nm), se utilizd el script 3 para graficar los espectros de absorcion
resultantes en una sola figura comparativa, lo que permite evaluar de manera directa la influencia
simultdnea del espesor y de la fraccion molar de indio sobre el comportamiento Optico de las
heteroestructuras.

6.3 Analisis de Resultados

La etapa clave de la metodologia consiste en contrastar los resultados obtenidos mediante
las simulaciones computacionales con los datos experimentales reportados en la literatura
cientifica, que incluyen tanto estudios tedricos como experimentales. Asi, se permite validar el
modelo numérico empleado — basado en la solucion de las ecuaciones trascendentes- y verificar si
las predicciones se alinean con las tendencias observadas en otros trabajos. Esto permite validar
los modelos tedricos y confirmar si los datos simulados siguen las tendencias obtenidas en los
experimentos, como, por ejemplo, el ajuste en el ancho de banda para la emision de luz a diferentes
longitudes de onda.

Al identificar discrepancias, se podrian ajustar las condiciones del crecimiento de la red
cristalina o del mismo disefio de dispositivos. La comparacién sistemdtica entre resultados
experimentales y simulaciones computacionales no solo valida la hipétesis de investigacion, sino
que también identifica oportunidades para innovar en el disefio de dispositivos optoelectronicos.
Esta metodologia integrada permite abordar los desafios actuales en el desarrollo de materiales
semiconductores y optimizar su desempefio en aplicaciones practicas. La investigacion sobre el
GaN e InN continta siendo un campo prometedor con amplias posibilidades para mejorar la

eficiencia y sostenibilidad de tecnologias avanzadas.
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7 Resultados

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos a partir de la modelacion del pozo cuéntico
InGaN/GaN, incluyendo el calculo de los niveles de energia permitidos y la construccién de los
espectros de absorcion asociados a distintas configuraciones estructurales. Los analisis realizados
permiten evaluar como la composicion de indio, el espesor del pozo y las discontinuidades de banda
influyen en el confinamiento cuantico del electron y en la respuesta Optica del sistema. A partir de
estos resultados es posible identificar tendencias relevantes que contribuyen a comprender y
optimizar el comportamiento fotoelectronico de la heteroestructura.
7.1 Espectros de absorcion

Con el fin de evaluar el comportamiento Optico de la heteroestructura InGaN/GaN, se
realizaron simulaciones del espectro de absorcion variando el espesor del pozo cudntico en el
intervalo 4 < L < 16nm, para diferentes concentraciones de indio en la aleacion x =
0,05;0,1;0,15; 0,2. Las graficas obtenidas permiten analizar la relacion entre el confinamiento
cudntico, el contenido de indio y la eficiencia espectral del sistema.

Caso 1; fraccion de indio x = 0,05

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.6
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Figura 11; Espectros de absorcion para x = 0,05
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En la fraccion de indio x = 0.05 el espectro de absorcion conserva un comportamiento muy
caracteristico de materiales con un contenido reducido de indio: los picos son mas estrechos y estan
concentrados en una region limitada del espectro. Todos los espesores muestran un maximo de
absorcion alrededor de 370-382 nm, sin desplazamientos significativos, lo que indica que en este
rango la geometria del pozo tiene menos impacto sobre la posicion del pico y domina el bandgap
amplio propio de composiciones ricas en GaN.

Aunque el espesor del pozo modifica la forma de las curvas, las variaciones se mantienen
moderadas. Los pozos delgados (L = 4-6 nm) presentan perfiles més marcados y un ascenso mas
abrupto, propio de un confinamiento cudntico fuerte. A medida que aumenta el espesor, las curvas
tienden a ensancharse ligeramente, pero sin llegar a cubrir regiones amplias del espectro, lo que
confirma que la capacidad de modulacion Optica es limitada cuando el contenido de In es tan bajo.

Este comportamiento refuerza que, para fracciones pequeias como x = 0.05, el pozo
cudntico ofrece una respuesta altamente selectiva y localizada, Util en aplicaciones donde se
requiere precision espectral —por ejemplo, filtros o emisores con longitudes de onda bien
definidas— pero menos adecuado para dispositivos que necesitan captar regiones amplias del
espectro visible.

Caso 2; fraccion de indiox =0, 1

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.1
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Figura 12; Espectros de absorcion para x = 0,1
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En la fraccion de indio x = 0,10, los espectros muestran un comportamiento mas amplio y
desplazado hacia longitudes de onda ligeramente mayores en comparacion con el caso de menor
indio. Esto significa que el material absorbe mejor la luz en una regioén un poco mas “roja” del
espectro, lo cual coincide con el objetivo general de entender como los cambios en la composicion
del pozo modifican sus propiedades Opticas. Ademads, se observa que los pozos mas delgados
concentran la absorcion en un intervalo mas estrecho, lo que esta directamente relacionado con el
estudio del confinamiento cuantico planteado en los objetivos especificos.

Cuando el espesor del pozo aumenta, las curvas se vuelven mds amplias y abarcan una
mayor cantidad de longitudes de onda. Este ensanchamiento indica que el pozo permite mas niveles
energéticos posibles, lo cual se traduce en una absorcion mas distribuida. Este resultado es
importante para el objetivo de evaluar como la geometria del pozo —especialmente su ancho—
influye en la eficiencia con que capta la luz. Las variaciones observadas en las curvas evidencian
que no solo la composicion, sino también el tamafio fisico del pozo, tienen un papel determinante
en el comportamiento dptico.

En conjunto, la fracciéon x = 0,10 ofrece un equilibrio atractivo: mantiene un pico de
absorcion relativamente estable, pero permite modificar la amplitud y forma del espectro ajustando
el espesor. Esto apoya la idea, presente en los objetivos del trabajo, de identificar configuraciones
que puedan beneficiar el rendimiento de un dispositivo fotovoltaico. Las combinaciones
intermedias como esta muestran que pequefios cambios en la estructura permiten adaptar la
respuesta Optica, lo cual resulta muy util para disefiar celdas solares que deban captar luz de
distintas regiones del espectro.

Caso 3; fraccion de indio x = 0,15
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Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.15
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Figura 13; Espectros de absorcion para x=0,15

Para la fraccion de indio x = 0,15, los espectros de absorcidon muestran una respuesta mas
equilibrada entre intensidad y amplitud, en comparacion con composiciones mas bajas. Los
maximos se concentran alrededor de 400425 nm, reforzando la tendencia observada en valores
crecientes de indio: a mayor contenido de In, el material absorbe luz en regiones ligeramente mas
largas del espectro. Este comportamiento esta en linea con el objetivo general del trabajo, ya que
demuestra como la composicion quimica del pozo modifica directamente sus propiedades Opticas.

Al observar el efecto del espesor, se nota que los pozos més delgados presentan curvas mas
estrechas y pronunciadas, lo que indica una mayor selectividad en la absorcion. A medida que el
espesor aumenta, el espectro se ensancha y cubre un intervalo mayor de longitudes de onda. Este
resultado es relevante para los objetivos especificos, pues evidencia que el ancho del pozo cuéntico
permite ajustar la distribucion de luz absorbida sin alterar de manera dréstica el valor del maximo.
En particular, los espesores medianos y altos (10—-14 nm) producen curvas amplias y estables, lo
que representa un buen equilibrio para aplicaciones donde se busca una mayor cobertura espectral.

En conjunto, los resultados para x = 0,15 muestran un punto de balance interesante entre
la geometria (L) y la composicion (x). Esta fraccion de indio permite obtener espectros
suficientemente amplios como para captar luz de distintas zonas del visible, pero manteniendo un

pico de absorcion bien definido. Esto responde directamente al proposito del estudio: identificar
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configuraciones que mejoren el rendimiento fotovoltaico mediante un disefio estructural adecuado.
En este caso particular, x = 0,15 se perfila como una de las configuraciones mas versatiles y
prometedoras para optimizar la captacion de luz en dispositivos solares basados en InGaN/GaN.

Caso 4; fraccion de indiox = 0, 2

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.2
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Figura 14, Espectros de absorcion para x = 0,2

Para la fraccién de indio x = 0,20, los espectros de absorcion muestran un desplazamiento
hacia longitudes de onda ligeramente mayores en comparacion con los casosde x = 0,10y x =
0,15. Los maximos se ubican alrededor de los 420—430 nm, lo que confirma que un incremento
en el contenido de indio reduce el bandgap y, por tanto, desplaza la absorcion hacia la zona roja
del espectro visible. Este resultado contribuye directamente al objetivo general del estudio, ya que

evidencia como la composicion del pozo cuédntico controla la sensibilidad optica del material.
En cuanto al espesor del pozo, se observa un comportamiento mas uniforme: las curvas para
L > 8 nm son muy similares entre si, tanto en amplitud como en posicion del méximo. Esto indica
que, a partir de ciertos espesores, el sistema adquiere una respuesta mas estable y menos sensible
a variaciones geométricas. Por el contrario, el caso L = 4 nm presenta una absorcion mas estrecha
y menor intensidad, signo de un confinamiento cuantico mas fuerte que reduce el rango de
longitudes de onda captado. Estas observaciones se relacionan con el segundo objetivo especifico,

pues evidencian cémo la geometria del pozo modula la amplitud y forma del espectro.
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En conjunto, la fraccion x = 0,20 representa un punto donde la absorcion se vuelve amplia
y robusta, manteniendo un maximo bien definido pero con una cobertura mayor del espectro
visible. Este comportamiento sugiere que configuraciones en torno a este contenido de indio
pueden resultar especialmente utiles para dispositivos fotovoltaicos que requieren captar mas luz
sin perder estabilidad en el pico principal. Ademads, el comportamiento cuasi-uniforme para
espesores medianos y altos aporta informacion importante para el tercer objetivo especifico,
relacionado con cémo el confinamiento y la penetracion de los estados influyen en el disefio del
dispositivo: para x = 0,20, estos efectos se equilibran de forma favorable para aplicaciones reales.

Caso 5; fraccion de indio x = 0,25

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.25
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Figura 15; Espectros de absorcion para x = 0,25

Para la fraccion de indio x = 0.25, los espectros de absorcion muestran un desplazamiento
evidente hacia longitudes de onda mayores. En todos los espesores analizados, el maximo de
absorcion se sita aproximadamente entre 430 — 450 nm, y la anchura del perfil aumenta
ligeramente a medida que el pozo se hace mas grueso. Aunque la absorcion contintia siendo
dominante alrededor de dicho maximo, las curvas presentan una extension mas suave hacia la
region de 470 — 500 nm, sin que ello implique la aparicion de nuevos picos, sino inicamente una
cola espectral mas amplia atribuida a la reduccion de la brecha de energia y al ensanchamiento de

las transiciones permitidas.Este resultado se relaciona directamente con el objetivo general, pues
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demuestra como la composicion del pozo afecta la capacidad del material para captar luz relevante
para aplicaciones fotovoltaicas.

En relacion con el espesor del pozo cuéntico, el comportamiento para L > 10 nm se vuelve
mas homogéneo: las curvas presentan formas muy similares, con un ensanchamiento que permite
cubrir una region més amplia del espectro sin perder intensidad en el maximo. Por el contrario, los
pozos delgados, especialmente L = 4 nm, muestran una respuesta mucho mas estrecha y una
caida mas rdpida en ambos lados del pico, sefial de un confinamiento cuantico mas fuerte que
reduce la flexibilidad espectral. Este punto es clave para el segundo objetivo especifico, pues
evidencia como la variacién geométrica del pozo modula la amplitud y extension del espectro.

En conjunto, el caso x = 0,25 representa una transicion hacia configuraciones donde la
absorcion no solo es intensa, sino también amplia y estable, lo que resulta especialmente valioso
para dispositivos solares que necesitan captar mayor cantidad de luz a través de un rango mas
amplio de longitudes de onda. Ademas, los resultados sugieren que espesores medianos y altos (L
> 10 nm) producen respuestas mas robustas y apropiadas para arquitecturas fotovoltaicas basadas
en superredes, en concordancia con el tercer objetivo especifico, que busca identificar como el
confinamiento y la profundidad de los niveles contribuyen al disefio final del dispositivo.

Caso 6; fraccion de indiox = 0,3

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.3
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Figura 16, Espectros de absorcion para x=0,3
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En la fracciéon de indio x = 0,30, los espectros de absorcion muestran un desplazamiento
notable hacia longitudes de onda maés amplias, alcanzando méximos alrededor de los 455 —
475nm. Este comportamiento indica una disminucion progresiva de la brecha de energia, lo cual
facilita que el material absorba luz de regiones mas profundas del espectro visible. Los pozos mas
delgados, como los de 4 y 6 nm, conservan una respuesta mas estrecha y definida, con una caida
pronunciada fuera del pico central. Esto refleja la influencia del confinamiento cuantico, que
restringe la distribucion de energias y concentra la absorcion en un rango mas limitado.

A medida que el espesor del pozo aumenta, especialmente a partir de /0 nm, las curvas se
vuelven mas anchas y con formas similares entre si. Se observa una mayor cobertura espectral,
especialmente hacia longitudes de onda superiores a 500 nm, lo que sugiere una distribucion mas
amplia de estados disponibles para la absorcion. Este ensanchamiento, mas suave y continuo,
también proporciona una mejor estabilidad del perfil espectral, un aspecto relevante cuando se
busca captar una mayor cantidad de luz incidente en distintas condiciones.

En conjunto, la composicion x = 0,30 muestra un equilibrio interesante entre
desplazamiento espectral, amplitud y estabilidad del maximo. Las configuraciones mas gruesas
permiten una respuesta mas extendida y homogénea, mientras que las més delgadas preservan la
selectividad y un mayor contraste cercano al pico de absorcion. Esta combinacion de
comportamientos sugiere que esta fraccion de indio puede adaptarse tanto a aplicaciones que
requieren captacion amplia como a aquellas que buscan un control mas preciso sobre la region
espectral de operacion.

Caso 7; fraccion de indio x = 0, 35
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Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.35
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Figura 17; Espectros de absorcion para x=0,35

En la fraccion de indio x = 0,35, los espectros de absorcion muestran un desplazamiento
ain mas marcado hacia longitudes de onda largas, con méaximos ubicados cerca de los 470 —
490 nm. Esta tendencia indica una reduccién mas pronunciada de la brecha de energia, lo que
habilita al material para absorber luz de regiones més profundas del espectro visible. Los pozos
delgados, especialmente el de 4 nm, mantienen un perfil mas agudo y estrecho, evidenciando un
confinamiento cuantico fuerte que concentra la absorcion dentro de una franja limitada. Esto se
refleja en la curva mas alta y puntiaguda alrededor del maximo, seguida de una caida brusca.

Al aumentar el espesor del pozo por encima de 10 nm, los espectros adoptan una forma mas
amplia y homogénea, extendiéndose con suavidad hacia longitudes de onda superiores a los
500 nm. Esta expansion del rango de absorcion es particularmente notable en las configuraciones
de 12,14 y 16 nm, que muestran curvas casi superpuestas y con diferencias minimas entre si. Este
comportamiento indica que, en esta fraccion de indio, el aumento de espesor reduce la influencia
del confinamiento fuerte y favorece la formacion de perfiles espectrales mas estables, lo cual es
util cuando se busca captar luz en un rango mas distribuido.

En conjunto, x = 0,35 se presenta como una region de transicion hacia composiciones

mas altas, donde el control del espesor adquiere un papel relevante para definir la forma final del
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espectro. Mientras los pozos delgados priorizan la selectividad y mantienen una absorcion mas
localizada, los pozos gruesos permiten una respuesta mas amplia y continua, lo que ofrece
flexibilidad para ajustar el comportamiento Optico segun las necesidades del dispositivo.

Fracciones elevadas de indio

Como parte complementaria del estudio se analizaron configuraciones de heteroestructuras
InGaN/GaN con fracciones molares de indio superiores al 40 % (x = 0,40; 0,45; 0,50 y 0,60),
buscando explorar su impacto en el comportamiento Optico y la posible optimizacion para
aplicaciones especificas. Este rango de composiciones es de particular interés, ya que se asocia a
una reduccion significativa de la brecha de energia efectiva, lo que genera un desplazamiento del
espectro de absorcion hacia longitudes de onda mayores y amplia el acoplamiento con el espectro
solar en la region visible.

En este contexto, se evaluo la respuesta espectral para distintos espesores del pozo cuantico
(L), con el fin de identificar las condiciones que maximizan la absorcion y equilibran la amplitud
espectral con la intensidad méaxima. El analisis de estos casos permite establecer tendencias claras
sobre como interactian el contenido de indio y la geometria de la estructura para optimizar el
desempefio en celdas solares de alta eficiencia o en emisores Opticos de amplio espectro.

Caso 8; fraccion de indio x = 0,4

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.4
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Figura 18; Espectros de absorcion para x = 0,4

En la fraccién de indio x = 0,40, los espectros de absorcion muestran un desplazamiento
evidente hacia longitudes de onda aiin mayores, con maximos que se ubican alrededor de los 500
nm. Este cambio indica una reduccion mas significativa de la brecha de energia respecto a los casos
anteriores, permitiendo que la estructura absorba luz en regiones mas extendidas del espectro
visible. En los pozos delgados, especialmente el de 4 nm, la absorcidon conserva un perfil mas
estrecho y definido, concentrandose en una zona relativamente puntual y mostrando una caida
rapida después del maximo.

A medida que los pozos aumentan su espesor, las curvas se vuelven mas anchas y suaves,
alcanzando longitudes de onda superiores a los 600 nm. En particular, los espesores de
12,14 y 16 nm siguen patrones muy similares entre si, formando un conjunto de curvas casi
superpuestas que evidencian una absorcion amplia y estable. Este ensanchamiento progresivo
indica que, en esta composicion, el confinamiento deja de dominar y se favorece una distribucion
mas extendida de los estados energéticos, lo cual mejora la capacidad del material para captar luz
en una zona espectral mas amplia.

En conjunto, el comportamiento para x = 0,40 sugiere que esta fraccion de indio se
encuentra en una zona especialmente favorable para disefios que buscan ampliar la cobertura
espectral sin perder estabilidad en el méximo de absorcion. Los pozos delgados contintian siendo
utiles cuando se requiere precision y selectividad, mientras que los pozos gruesos ofrecen una
respuesta Optica mas completa y uniforme, adecuada para dispositivos que necesitan captar luz de
manera mas distribuida en el espectro visible.

Caso 9; fraccion de indio x = 0,45
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Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.45
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Figura 19; Espectros de absorcion para x = 0,45

En la fraccién de indio x = 0,45, los espectros de absorcidn muestran una marcada
tendencia hacia longitudes de onda mas largas, con maximos que se situan alrededor de los 500 —
520 nm. Este comportamiento confirma que, a medida que aumenta la cantidad de indio en el pozo
cudntico, la absorcion se desplaza de forma constante hacia la zona verde del espectro visible. En
los pozos mas delgados, especialmente el de 4 nm, la absorcion conserva un perfil relativamente
estrecho, con un maximo bien definido seguido de una caida rapida, lo que refleja un confinamiento
mas intenso y una mayor sensibilidad a la variacion de los niveles energéticos.

Al incrementar el espesor del pozo, las curvas adquieren perfiles mas amplios y suaves,
extendiéndose hasta valores cercanos a los 650 —670nm. Los espesores mayores
(12,14 y 16 nm) presentan comportamientos muy similares entre si, formando un grupo de curvas
casi paralelas que cubren una region espectral notablemente amplia. Este ensanchamiento sugiere
que, en esta composicion, la estructura comienza a favorecer una distribucion mas extendida de la
absorcion, permitiendo captar energia luminosa en un rango considerablemente mayor que en

composiciones mas bajas de indio.
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En conjunto, el comportamiento para x = 0,45 muestra que esta fraccion representa un
punto intermedio atractivo, capaz de combinar una absorcion amplia con una forma del espectro
relativamente estable. Los pozos delgados contintian siendo utiles cuando se busca una respuesta
mas concentrada, mientras que los pozos gruesos ofrecen una absorcidon mucho mas extendida,
adecuada para disefios que buscan cubrir varias regiones del espectro visible. Esta combinacion de
estabilidad y cobertura convierte a esta composicion en una candidata especialmente favorable para
aplicaciones que requieren un equilibrio entre eficiencia espectral y versatilidad en la captacion de
luz.

Caso 10; fraccion de indio x = 0,5

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.5
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Figura 20; Espectros de absorcion para x = 0,5

En la fraccion de indio x = 0,50, los espectros muestran un desplazamiento aun mas
pronunciado hacia longitudes de onda largas, con maximos que se ubican alrededor de los 530 —
550 nm. Este corrimiento indica que el material absorbe ahora en una zona mas cercana al verde—
amarillo del espectro visible. En los pozos mas delgados, especialmente el de 4 nm, la absorcion
presenta un perfil mas estrecho y una caida rapida hacia la region del rojo, lo que evidencia una

mayor sensibilidad del confinamiento cuantico cuando el contenido de indio es elevado. La forma
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de la curva muestra que pequefias variaciones en el espesor pueden tener efectos notables en la
distribucion de la absorcion.

En los pozos de espesor medio, como los de 8 y 10 nm, los espectros comienzan a formar
perfiles mas equilibrados. La absorcion se ensancha y mantiene valores altos en un rango amplio,
extendiéndose mas alla de los 650 nm. Esta transicion hacia curvas mas estables sugiere que, en
esta composicion, los espesores intermedios logran un punto de equilibrio entre intensidad y
cobertura, sin la variabilidad marcada observada en los pozos mas finos.

Al llegar a los espesores mayores, como 12,14 y 16 nm, las curvas se agrupan de manera
uniforme y estable, ofreciendo una absorcion extensa que se prolonga hasta cerca de los 700 —
720 nm. Este ensanchamiento notable permite cubrir regiones amplias del espectro visible y parte
del infrarrojo cercano, algo especialmente util cuando se busca captar la mayor cantidad posible de
energia luminosa. Sin embargo, al mismo tiempo, esta amplitud puede ir acompafiada de una ligera
reduccion en la intensidad maxima, reflejo de una distribucion mas extendida de los niveles
energéticos.

En conjunto, la fraccion x = 0,50 muestra que las estructuras con contenido alto de indio
pueden ofrecer una absorcion muy amplia y versatil, especialmente cuando se emplean pozos
gruesos. Los pozos delgados siguen siendo utiles cuando se necesita una respuesta mas puntual,
pero los espesores mayores permiten aprovechar mejor la luz disponible en un rango significativo
del espectro, lo que convierte esta composicion en una opcion interesante para configuraciones

donde la amplitud espectral es prioritaria.

Caso 11; fraccion de indio x = 0,55
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Espectro de absorcidn simulado variando L con Indio=0.55
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Figura 21; Espectros de absorcion para x = 0,55

En la fraccion de indio x = 0,55, los espectros de absorcion se desplazan de manera
evidente hacia longitudes de onda mas altas, con maximos que se ubican entre los 540 y 570 nm.
Este corrimiento hacia la region amarillo-verdosa del espectro visible muestra como un aumento
considerable de indio provoca que el material absorba luz en zonas cada vez mas profundas del
visible. En los pozos delgados, como el de 4 0 6 nm, la respuesta espectral conserva un perfil mas
estrecho y con mayor pendiente, lo que indica que el confinamiento cuantico sigue afectando
fuertemente la distribucion de la absorcion. Estas configuraciones concentran la intensidad en una
franja mas delimitada, aunque sacrifican parte de la amplitud espectral.

A medida que el espesor del pozo aumenta, especialmente desde 10 nm en adelante, los
espectros muestran una forma mas amplia y uniforme. Las curvas mantienen valores altos de
intensidad en un rango notablemente extendido, que se prolonga hasta aproximadamente los 720 —
750 nm, dependiendo del espesor. Esto sugiere que, con altos contenidos de indio, los pozos mas
gruesos permiten captar luz en una porcion mayor del espectro visible y parte del infrarrojo
cercano, lo cual puede resultar util para aplicaciones que buscan aprovechar mejor la energia

disponible en un amplio intervalo de longitudes de onda.
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En los espesores mas grandes —12, 14 y 16 nm— las curvas tienden a agruparse y mostrar
un comportamiento mas estable entre si. La absorcion se mantiene elevada en un tramo amplio del
espectro, con una caida mas lenta hacia la zona del rojo profundo. Aunque la intensidad méxima
no aumenta, la amplitud general mejora, lo que indica que estas configuraciones logran una
combinacion favorable entre cobertura espectral y estabilidad. Los datos sugieren que, con un
contenido de indio tan alto, las estructuras mas gruesas son las que mejor aprovechan el
ensanchamiento natural del espectro para ampliar la captacion de luz, mientras que los pozos mas
delgados conservan una respuesta mas selectiva.

En conjunto, la fraccion x = 0,55 evidencia una clara tendencia hacia espectros cada vez
mas amplios y desplazados hacia longitudes de onda largas, con un papel especialmente relevante
del espesor del pozo en la forma final del perfil de absorcion. Esto convierte esta composicion en
una opcidn interesante cuando se busca maximizar la cobertura espectral sin perder estabilidad en

la respuesta Optica.

Caso 12; fraccion de indio x = 0,6

Espectro de absorcién simulado variando L con Indio=0.60
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Figura 22; Espectros de absorcion para x = 0,6
En la fraccion de indio x = 0,60, el espectro de absorcion muestra un desplazamiento atin

mas pronunciado hacia longitudes de onda largas, con maximos que se sitilan alrededor de los



33

560 a 600 nm. Esta tendencia evidencia como, a medida que aumenta la concentracion de indio,
el material tiende a absorber luz en zonas mas profundas del visible, alcanzando incluso regiones
cercanas al rojo e infrarrojo cercano. En los pozos mas delgados, como L = 4 0L = 6nm, se
observa una forma espectral mas estrecha y con pendientes mas marcadas en las zonas laterales.
Esto indica que el confinamiento cuéntico sigue siendo un factor relevante, concentrando la
absorcion en una franja relativamente limitada, aunque con una caida mas rapida en los extremos
del espectro.

A diferencia de los casos con indio moderado, aqui el ensanchamiento es evidente incluso
en espesores intermedios. Pozos como L = 8 o L = 10 nm muestran perfiles amplios y una
intensidad estable en una region extendida, que abarca desde aproximadamente 500nm hasta mas
alla de 750 nm. Esta caracteristica resulta especialmente llamativa, pues sugiere que la estructura
responde de forma mas equilibrada ante luz de distinta energia, sin concentrar la absorcion
unicamente en zonas cercanas al maximo. Sin embargo, también se aprecia cierta sensibilidad:
pequeiias variaciones en el espesor desplazan notablemente el inicio y la caida del espectro, lo cual
indica que esta composicion requiere mayor precision estructural en aplicaciones reales.

Para los espesores mas grandes -L = 12,14 y 16 nm- las curvas tienden a agruparse y
mostrar un comportamiento muy estable entre si. Se mantiene una gran amplitud espectral, que se
extiende de forma continua hacia los 800 nm, lo que implica una excelente cobertura dptica en
casi toda la region visible y parte del infrarrojo cercano. Aunque la intensidad méxima no aumenta
significativamente, la extension del espectro es la mayor entre todas las composiciones analizadas.
Esto sugiere que, en configuraciones con tanto indio, los pozos mas gruesos permiten aprovechar
mejor la estructura del material para captar luz en un rango extremadamente amplio, aunque con
el costo potencial de una mayor sensibilidad a defectos o tensiones internas del cristal.

En conjunto, el comportamiento observado para x = 0,60 confirma que los altos
contenidos de indio generan espectros muy amplios y desplazados hacia longitudes de onda largas.
El espesor del pozo sigue jugando un papel importante para ajustar la forma del espectro: los pozos
delgados mantienen la selectividad, mientras que los gruesos favorecen la cobertura global. Esta
composicion representa el limite donde la ampliacion del rango espectral es mas notable, aunque
también es la que probablemente requiere un mayor control estructural para mantener estabilidad

en dispositivos reales.
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Los resultados obtenidos mediante las simulaciones Opticas permitieron identificar con
claridad cémo la fraccion de indio y el espesor del pozo cuantico determinan la forma, anchura y
posicion de los espectros de absorcidon en heteroestructuras InGaN/GaN. En conjunto, estos
hallazgos confirman que la modulacién simultanea de ambos pardmetros constituye una via eficaz
para ajustar la respuesta espectral del dispositivo y orientar su disefio hacia aplicaciones
fotovoltaicas o fotonicas especificas.

Para valores muy bajos de indio (x = 0.05), el comportamiento Optico se caracteriza por
una alta selectividad espectral. Las curvas presentan picos estrechos alrededor de ~380 nm y un
ensanchamiento minimo incluso cuando el espesor del pozo aumenta, lo que evidencia que el
bandgap dominante del GaN y el débil acoplamiento cudntico limitan la extension del espectro.
Estas configuraciones, aunque poco favorables para captacion multiespectral, pueden resultar ttiles
en dispositivos emisores o filtros dpticos donde se requiere una longitud de onda precisa y estable.

A medida que la fraccion de indio aumenta hacia valores intermedios (x = 0.10 — 0.15),
se observa un equilibrio més favorable entre intensidad, simetria y cobertura espectral. En este
intervalo, los cambios en el espesor del pozo tienen un efecto mas significativo en el
ensanchamiento de las curvas, permitiendo cubrir un rango mayor dentro del visible sin perder
estabilidad del maximo de absorcion. Esto sugiere que estas configuraciones representan un punto
Optimo para aplicaciones fotovoltaicas que requieren sensibilidad multibanda y robustez
estructural.

Cuando el contenido de indio alcanza valores moderados a altos (x = 0.20 — 0.45), los
espectros presentan un desplazamiento progresivo hacia longitudes de onda mayores junto con un
ensanchamiento simétrico, principalmente para L > 10 nm. Este comportamiento indica que la
ingenieria del espesor del pozo se vuelve un elemento clave para maximizar la absorcion y ajustar
la region espectral de operacion, manteniendo un compromiso aceptable entre cobertura y
estabilidad.

Finalmente, para fracciones mas elevadas (x = 0.50 — 0.60), aunque la absorcion cubre
regiones aun mas amplias del espectro y los picos se desplazan hacia el rojo, también aumenta la
sensibilidad frente a variaciones en el espesor y a posibles defectos inducidos por tensiones de red
y segregacion de indio. En este rango, la optimizacion requiere mayor control epitaxial y un disefio
cuidadoso de la estructura, especialmente para pozos delgados, en los que se aprecia un corrimiento

hacia longitudes de onda més cortas debido al confinamiento cuantico.
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En sintesis, los resultados corroboran la hipdtesis planteada: la eficiencia cudntica y la
cobertura espectral pueden optimizarse mediante el ajuste simultdneo de la composicion de indio
y del espesor del pozo cudntico. Los analisis evidencian que los rangos intermedios de (x =
0.10 — 0.15) y los valores medios-altos (x = 0.40 — 0.45) representan configuraciones
especialmente prometedoras para celdas solares basadas en superredes activas, al combinar
estabilidad estructural con una respuesta espectral amplia y controlable. Asimismo, se establece
que composiciones muy bajas (x = 0.05) deben considerarse para aplicaciones mas especificas,
mientras que composiciones muy altas (x = 0.50) requieren estrategias de crecimiento mas
avanzadas.

Estas conclusiones consolidan el potencial de las heteroestructuras InGaN/GaN como
plataformas ajustables y de alto rendimiento para dispositivos fotovoltaicos de nueva generacion,
ofreciendo una base solida para futuras investigaciones que integren transporte de portadores,
efectos térmicos y validacion experimental. Con el fin de sintetizar las tendencias observadas en
los espectros simulados, la Tabla 1 resume los principales comportamientos 6pticos en funcion de
la fraccion de indio y del espesor del pozo, destacando cémo estas variables modifican tanto el

confinamiento cudntico como el desempefio espectral global.

Tabla 1. Resumen de tendencias espectrales en heteroestructuras InGaN/GaN simuladas

Fraccion de indio x Longitud L. (nm) Hallazgo principal Desempeiio

espectral

0.05 4-10 Espectros estrechos Baja cobertura; util
y selectivos; picos en aplicaciones no
en UV—violeta solares

0.05 12-16 Ensanchamiento Cobertura limitada
moderado y pico pero controlable
estable

0.10 4-6 Fuerte Cobertura reducida

confinamiento y

picos definidos

pero estable
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0.10 8-10 Ensanchamiento Adecuado para

progresivo captacion  visible
media

0.10 12-16 Cobertura amplia y Buen desempefio
simétrica multibanda

0.15 4-6 Lineas  definidas, Selectividad ttil
confinamiento
marcado

0.15 8-10 Pico estable; buen Muy eficiente para
balance espectral celdas solares

0.15 12-16 Ensanchamiento Alta amplitud vy
uniforme estabilidad

0.20 4-6 Confinamiento Cobertura limitada
fuerte reduce
intensidad

0.20 8-10 Espectros amplios y Desempefio
definidos equilibrado

0.20 12-16 Ensanchamiento Cobertura  visible
simétrico amplia

0.25-0.35 4-6 Confinamiento Poca utilidad en
reduce intensidad fotovoltaica

0.25-0.35 8-10 Mayor amplitud y Balance favorable
estabilidad

0.25-0.35 12-16 Alta cobertura Alta eficiencia
visible integrada

0.40-0.45 4-6 Picos sensibles a Control dificil
variaciones

0.40-0.45 8-10 Balance Configuracion
sobresaliente altamente

prometedora
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0.40-0.45 12-16 Cobertura amplia y Ideal para
estable superredes

0.50-0.60 4-6 Picos estrechos; Alta sensibilidad a
desplazamiento al defectos
azul

0.50-0.60 8-10 Amplios con menor Buen  desempefio
intensidad teodrico

0.50-0.60 12-16 Maxima cobertura ~ Riesgo estructural

por segregacion

En conjunto, los patrones sintetizados en la Tabla 1 ofrecen una base sdlida para la seleccion
de parametros estructurales en el disefio de superredes activas o celdas solares con pozos multiples,
especialmente dentro de la region visible del espectro electromagnético. La clasificacién de cada
intervalo de x y L permite identificar configuraciones con mejor confinamiento, mayor estabilidad
espectral o una cobertura mas amplia segin la aplicacién deseada. Asimismo, estas tendencias
sirven como punto de partida para futuras optimizaciones que integren efectos de transporte de
portadores, recombinacion no radiativa e influencia térmica, consolidando este enfoque como una
herramienta predictiva eficaz para el disefio fotonico de dispositivos InGaN/GaN de nueva

generacion.

7.2 Perspectiva hacia el disefio de superredes de InGaN/GaN

Los resultados obtenidos a partir de pozos cuanticos individuales permiten comprender
coémo la fraccion molar de indio (x) y el espesor del pozo (L) influyen de manera directa en la
posicion y la forma de los espectros de absorcion. Aunque estos pozos se analizaron de manera
aislada, en dispositivos reales se emplean como unidades repetidas dentro de superredes
(superlattices), donde los efectos se amplifican gracias al acoplamiento entre pozos consecutivos.

Una superred se construye mediante la repeticion periddica de pozos y barreras con
espesores nanométricos bien definidos. Esta periodicidad genera el acoplamiento entre los estados

discretos de cada pozo, dando lugar a minibandas electronicas y de huecos. En consecuencia, los
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espectros dejan de estar limitados a picos tnicos y pasan a transformarse en perfiles mas continuos,

con mayor cobertura dentro del rango visible.

Los espectros obtenidos en este estudio muestran que el ensanchamiento natural producido

al aumentar L, junto con la progresiva variacion de la absorcion conforme se incrementa x, genera

configuraciones especialmente utiles como bloques basicos de superredes. De acuerdo con los

resultados actualizados:

Para fracciones bajas (x = 0,05), los espectros permanecen bien definidos, con maximos
estrechos alrededor de ~380 nm. Estos pozos podrian aportar estabilidad y selectividad
cuando se integran en superredes donde se requiera control fino del confinamiento cudntico.
En las fracciones intermedias (x = 0,10 — 0,20), se observa un equilibrio notable entre
estabilidad espectral, amplitud y suavidad del perfil. El maximo se desplaza lentamente
hacia longitudes de onda mayores (390-430 nm), y la influencia del espesor del pozo
produce un ensanchamiento moderado sin comprometer la intensidad méaxima. Estos
comportamientos los convierten en candidatos especialmente sélidos para superredes
destinadas a cubrir de manera uniforme el visible cercano.

En fracciones medias-altas (x = 0,25 — 0,45), los espectros se vuelven mas anchos y suaves,
con maximos que pueden superar los 450-500 nm, dependiendo de L. La combinacién
periodica de pozos con estas caracteristicas produciria minibandas de absorcién amplias y
progresivas, utiles para dispositivos multiespectrales.

En fracciones muy altas (x = 0,50 — 0,60), la sensibilidad al espesor disminuye respecto a
otras regiones, y los maximos se encuentran entre 500 y 580 nm. Aunque estas
composiciones podrian aportar gran cobertura espectral en superredes, requieren mayor
control epitaxial debido a la tendencia natural del In a generar tensiones o irregularidades
estructurales.

En conjunto, estos resultados actualizados indican que el disefio de superredes basadas en

configuraciones como las simuladas en este trabajo ofrece varias ventajas:

Mayor cobertura espectral, al transformar picos aislados en minibandas continuas.
Flexibilidad estructural, ya que la periodicidad y la relacién pozo/barrera permiten refinar

el perfil final de absorcion.
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e Adecuacion para aplicaciones fotovoltaicas avanzadas, donde la eficiencia cudntica externa
se beneficia de dispositivos capaces de captar simultdneamente distintas zonas del espectro

solar.
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8 Discusion

La presente investigacion se propuso analizar como influyen la fraccion de indio (x) y el
espesor del pozo cuantico (L) en el comportamiento espectral de absorcion de heteroestructuras
InGaN/GaN orientadas a aplicaciones fotovoltaicas multiespectrales. A partir de las simulaciones
realizadas, se identificaron tendencias claras que permiten comprender el efecto combinado de
ambos parametros sobre la posicion, amplitud y simetria del espectro de absorcion.

En primer lugar, los resultados confirman que el incremento en la fraccion de indio produce
un desplazamiento progresivo del maximo de absorcion hacia longitudes de onda mayores. Este
comportamiento se explica por la reduccion del bandgap efectivo Eg en aleaciones con mayor
contenido de In, lo que facilita la absorcion de fotones menos energéticos. En todas las
simulaciones —desde x = 0,05 hastax = 0,60— se observoé una tendencia consistente al
corrimiento hacia el rojo, en concordancia con lo reportado en estudios experimentales y teoricos
recientes. Esto evidencia que la composicion del pozo puede utilizarse como una herramienta eficaz
para ajustar la sensibilidad Optica del dispositivo hacia regiones especificas del espectro solar.

En segundo lugar, el espesor del pozo cuantico mostr6 un papel determinante sobre la forma
del espectro. En composiciones bajas (x = 0,05 — 0,10), los pozos delgados (L < 6 nm)
generaron picos estrechos y bien definidos, caracteristicos de sistemas altamente confinados. En
contraste, al incrementar L, los espectros se ensancharon de manera progresiva, cubriendo rangos
mayores del espectro visible. Esto revela una transicion clara entre estados altamente confinados y
estados mas densos propios de pozos anchos, fenémeno coherente con la teoria cuantica de pozos
finitos.

Sin embargo, este efecto cambid en composiciones mas altas. Para x = 0,20, el
ensanchamiento se vuelve mas uniforme y menos sensible al aumento de L, debido a que los niveles
electronicos y de huecos se encuentran mas cercanos energéticamente. En estos casos, el control
del espesor del pozo resulta menos determinante que el contenido de indio, lo que sugiere que el
disefio debe priorizar la estabilidad estructural antes que la selectividad espectral.

Un caso particularmente interesante se dio en las composiciones intermedias (x = 0,10 —
0,15), donde las simulaciones muestran un balance notable entre corrimiento hacia el rojo,
amplitud del espectro y estabilidad del pico maximo. Estas configuraciones produjeron espectros

amplios, pero sin perder simetria ni intensidad relativa, lo que las convierte en opciones
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especialmente favorables para dispositivos fotovoltaicos que requieren buena cobertura y minima
sensibilidad a imperfecciones estructurales.

Al comparar configuraciones con fraccion moderada y alta de indio (x = 0,40 — 0,60),
se observo que x = 0,40 y x = 0,45 ofrecen un balance adecuado entre amplitud del espectro e
intensidad méxima, especialmente cuando L > 12 nm. Por el contrario, composiciones mas
elevadas (x = 0,50 — 0,60) desarrollan espectros amplios, pero pierden estabilidad estructural y
presentan mayor sensibilidad a la variacion del espesor. Esto coincide con estudios que sefalan la
dificultad de mantener uniformidad cristalina en aleaciones InGaN con alto contenido de indio,
debido a tensiones de red y riesgo de segregacion.

Finalmente, al contrastar los resultados con la literatura cientifica, se encontré buena
coherencia con modelos analiticos y simulaciones previas basadas en pozos finitos y masa efectiva.
Asimismo, los desplazamientos espectrales y los cambios en anchura espectral coinciden con lo
predicho por modelos dependientes del contenido de In, reforzando la consistencia del enfoque
empleado. Estos resultados permiten proyectar la viabilidad de disefiar dispositivos de superredes
y estructuras que optimicen la cobertura espectral mediante la combinacion racional de grosor y
composicion, integrando gradientes de In o modulaciones de L segun lo requieran aplicaciones
multibanda.

En conjunto, los hallazgos obtenidos muestran que el ajuste simultaneo de x y L constituye
una estrategia eficaz para modular el comportamiento Optico del sistema. Mientras que las
composiciones bajas ofrecen espectros selectivos ttiles para emisores o filtros, las composiciones
medias e intermedias permiten obtener espectros equilibrados ideales para captacion solar, y las
composiciones altas brindan amplia cobertura, pero requieren control epitaxial riguroso. Con esta
base, futuros trabajos podran incorporar efectos térmicos, polarizacion piezoeléctrica o transporte
de portadores para extender la comprension del desempefio real de estas heteroestructuras bajo

condiciones operativas.
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9 Conclusiones

La presente investigacion permitié analizar de manera detallada cémo la fraccion de indio
(x) y el espesor del pozo cuantico (L) modifican el comportamiento espectral de absorcion en
heteroestructuras InGaN/GaN, con el fin de evaluar su potencial para aplicaciones fotovoltaicas y
optoelectronicas. A partir de las simulaciones realizadas, se identificaron patrones consistentes y
se establecieron tendencias que concuerdan con estudios experimentales y tedricos previos,
reforzando la validez del modelo implementado.

En primer lugar, los resultados confirman que el aumento del contenido de indio produce
un desplazamiento progresivo del espectro hacia longitudes de onda mas largas. Este corrimiento
al rojo se explica por la disminucion de la brecha de energia efectiva a medida que crece la fraccion
molar de indio, lo cual permite ampliar la sensibilidad del dispositivo hacia regiones mas profundas
del espectro visible. Este comportamiento, presente en todas las configuraciones simuladas, valida
el uso del contenido de indio como herramienta de ingenieria para ajustar la posicion del maximo
de absorcion.

En segundo lugar, se observo que el espesor del pozo cuéntico influye notablemente en la
amplitud y la forma del espectro. Los pozos més delgados (4—6 nm) presentan perfiles estrechos y
mayor selectividad espectral, propios de un confinamiento cuantico fuerte. Conforme L aumenta
(>10-12 nm), los espectros se ensanchan y cubren un rango mayor de longitudes de onda, lo que
favorece la captacion multibanda sin afectar de manera critica la intensidad relativa en la mayoria
de los casos simulados. No obstante, para composiciones altas de indio (x > 0,50), el
ensanchamiento viene acompafiado de mayor sensibilidad estructural, lo cual puede limitar su
implementacion practica si no se emplean técnicas de crecimiento epitaxial avanzadas.

Las configuraciones intermedias (x = 0,10 y x = 0,15) mostraron un comportamiento
particularmente equilibrado, combinando amplitud espectral, estabilidad del pico de absorcion e
intensidad adecuada. Esta zona intermedia representa un compromiso atractivo para dispositivos
que requieren eficiencia balanceada y buena respuesta multispectral. Por su parte, las
configuraciones con baja fraccion de indio (x = 0,05) mantienen espectros estrechos y bien
definidos, lo que las hace utiles para aplicaciones que demandan alta selectividad ptica.

En cuanto a las fracciones moderadas-altas (0,40 < x < 0,45), los espectros mantienen un
maximo estable alrededor de 500-520 nm, con un ensanchamiento simétrico y homogéneo que

permite una amplia captacion sin comprometer significativamente la intensidad relativa. Este rango
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se destaca por combinar cobertura espectral, estabilidad del pico y menor riesgo de degradacion
estructural comparado con fracciones ain mayores. En cambio, con x > 0,55, los espectros
presentan mayor sensibilidad al espesor y una tendencia mas marcada al corrimiento hacia el azul
en pozos delgados, evidenciando la relevancia del confinamiento cuantico aun en composiciones
elevadas.

En sintesis, los resultados obtenidos permiten concluir que el comportamiento dptico de las
heteroestructuras InGaN/GaN puede optimizarse mediante el ajuste simultdneo de la fraccion
molar de indio y del espesor del pozo cudntico. Se identifican como configuraciones especialmente
prometedoras aquellas con indio moderado (x = 0,10-0,15) y aquellas en la region media-alta (x =
0,40-0,45) con espesores de L > 12 nm, ya que dichas combinaciones ofrecen un equilibrio
adecuado entre intensidad, estabilidad estructural y cobertura espectral. Estos hallazgos respaldan
la hipétesis planteada y constituyen una base solida para el disefio de superredes activas y
dispositivos fotovoltaicos de nueva generacion, asi como para futuras simulaciones que integren

efectos térmicos, de transporte de portadores y de recombinacion.
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10. Recomendaciones

Los resultados obtenidos permiten sefalar lineas claras para continuar el desarrollo de
heteroestructuras InGaN/GaN con un enfoque orientado al aprovechamiento 6ptico. Dado que la
respuesta espectral depende de manera marcada tanto de la fraccion de indio como del espesor del
pozo, se recomienda que futuros trabajos amplien los modelos hacia simulaciones que incorporen
mecanismos de transporte y pérdida de portadores, con el fin de comprender mejor como estas
estructuras podrian comportarse bajo condiciones reales de operacion. Este tipo de analisis
complementaria la caracterizacion espectral realizada y permitiria proyectar el rendimiento de
manera mas precisa.

Las configuraciones con valores intermedios de indio (0.15 < x < 0.35) y espesores
relativamente altos (L > 12 nm) mostraron un comportamiento especialmente estable y amplio en
el rango visible. Estos resultados sugieren que estructuras construidas a partir de estos parametros
tendrian un buen potencial para aplicaciones donde se busca capturar una porcion extensa del
espectro sin perder uniformidad en la respuesta optica. Por su parte, las fracciones bajas (0.05 < x
< 0.10) mantienen espectros mas definidos y estrechos, lo que las hace adecuadas para usos que
requieren selectividad en la longitud de onda. En contraste, composiciones mas altas (x > 0.50)
presentan una sensibilidad mayor a pequefias variaciones en L, por lo que seria conveniente evaluar
experimentalmente su viabilidad estructural y la estabilidad de sus propiedades opticas durante el
crecimiento.

También se recomienda profundizar en estudios sobre el impacto de la temperatura y del
propio proceso de crecimiento sobre los estados confinados y el perfil espectral. La literatura
evidencia que, cuando se trabaja con altos contenidos de indio, pueden aparecer variaciones que
afecten la uniformidad y, por tanto, la calidad Optica del material. Considerar estos factores en
simulaciones y ensayos experimentales contribuiria a validar o ajustar las configuraciones que,
segun los resultados actuales, se presentan como mas prometedoras.

Finalmente, resulta pertinente explorar disefios alternativos que mejoren la interaccion de
la luz con el material sin necesidad de aumentar el espesor activo. Superficies texturizadas,
geometrias tridimensionales o arreglos que favorezcan la dispersion controlada podrian
incrementar la captacion luminica de estas estructuras, extendiendo el aprovechamiento optico en

un rango mas amplio y estable. Estas aproximaciones complementan el estudio del pozo cuantico
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realizado y abren nuevas rutas para el desarrollo de dispositivos basados en InGaN que respondan

de manera eficiente a diversas condiciones de iluminacion.



66

11. Referencias

Abboudi, H., El Ghazi, H., Jorio, A., & Zorkani, I. (2021). Impurity-related photovoltaic efficiency
of (In,Ga)N/GaN quantum well-single intermediate band solar cell considering heavy hole
impact. Superlattices and Microstructures, 150. https://doi.org/10.1016/j.spmi.2020.106756

Alam, S., Sundaram, S., Li, X., El Gmili, Y., Elouneg-Jamroz, M., Robin, 1. C., Patriarche, G.,
Salvestrini, J. P., Voss, P. L., & Ougazzaden, A. (2017). Emission wavelength red-shift by
using “semi-bulk” InGaN buffer layer in InGaN/InGaN multiple-quantum-well. Superlattices
and Microstructures, 112, 279-286. https://doi.org/10.1016/J.SPMI1.2017.09.032

Benslim, A., Meftah, A., Labed, M., Meftah, A., & Sengouga, N. (2021). Study and optimization
of InGaN  Schottky  solar cell  performance. Optik, 247, 167984.
https://doi.org/10.1016/J.1JLEO.2021.167984

Cardona-Bedoya, J. A., Celemin Sanchez, H., Pulzara-Mora, A., Cardona-Bedoya, J. A. ;, Celemin
Sanchez, H. ;, Cardona-Bedoya, J. A., & Armando, J. (2021). Estudio de la influencia de la
segregacion de indio y del campo eléctrico interno en las propiedades Opticas de
heteroestructuras de  pozos cuanticos II-V. Revista EIA, 18(36), 1-14.
https://doi.org/10.24050/reia

Cuadro, R. J., Teddy, A., & Buelvas, C. (2012). SIM ULACION CON MATLAB Y SCILAB DE UN
REACTOR TIPO TANQUE AGITADO. Autores.

Daudin, B., Bougerol, C., Camacho, D., Cros, A., Gayral, B., Hestroffer, K., Leclere, C., Mata, R.,
Niquet, Y. M., Renevier, H., Sam-Giao, D., & Tourbot, G. (2012). Growth, structural and
optical properties of GaN/AIN and GaN/GalnN nanowire heterostructures. Physics Procedia,
28, 5-16. https://doi.org/10.1016/J.PHPRO.2012.03.662

Dong, H., Jia, T., Liang, J., Zhang, A., Jia, Z., Jia, W., Liu, X,, Li, G., Wu, Y., & Xu, B. (2020).
Improved carrier transport and photoelectric properties of InGaN/GaN multiple quantum
wells with wider well and narrower barrier. Optics & Laser Technology, 129, 1063009.
https://doi.org/10.1016/J.OPTLASTEC.2020.106309

Duarte, J. E., & Fernandez Morales, F. H. (2005). La simulacion por computador en investigacion
v desarrollo.

El Ghazi, H., Eker, Y. R., En-nadir, R., Zaki, S. E., & Mohamed, M. A. (2024). Enhancing

performance of polar InGaN-based thin film solar cells through intrinsic layer impact



67

optimization: ~ Numerical —modeling. Results in  Engineering, 21, 101909.
https://doi.org/10.1016/J.RINENG.2024.101909

En-nadir, R., Kabatas, M. A. B. M., Tihtih, M., & El Ghazi, H. (2023). Linear and nonlinear optical
absorption coefficients in InGaN/GaN quantum wells: Interplay between intense laser field
and higher-order anharmonic potentials. Heliyon, 9(12), €22867.
https://doi.org/10.1016/J.HELIYON.2023.E22867

Gil, B. (1998). Group Il Nitride Semiconductor Compounds. Group III Nitride Semiconductor
Compounds.

Gujrati, R., Karrakchou, S., Oliverio, L., Sundaram, S., Voss, P. L., Monroy, E., Salvestrini, J. P.,
& Ougazzaden, A. (2023). Design and fabrication process flow for high-efficiency and
flexible InGaN solar cells. Micro and  Nanostructures, 176, 207538.
https://doi.org/10.1016/J. MICRNA.2023.207538

Han, L., Kash, K., & Zhao, H. (2014). High-efficiency green light-emitting diodes based on InGaN-
ZnGeN 2 type-lI quantum wells . Light-Emitting Diodes: Materials, Devices, and
Applications for Solid State Lighting XV, 9003, 90030W.
https://doi.org/10.1117/12.2038756

Heon Shin, S., Kim, D. K., Bae, S. bum, Lee, H. S., Lee, J. H., & Kim, D. S. (2024). Improvement
of electrical performance in Normally-Off GaN MOSFET with regrown AlGaN layer on the
Source/Drain region. Solid-State Electronics, 220, 108987.
https://doi.org/10.1016/J.SSE.2024.108987

Kittel, C. (2005). Introduction to Solid State Physics (Eighth edition).

Li, Z., Roycroft, B., Kim, B., Hazarika, A., Genc, M., Min Lee, S., Hanser, D., & Corbett, B.
(2024). Studies on suppressed surface recombination of InGaN-based red light-emitting
diodes with V-pits. Applied Surface Science, 672, 160819.
https://doi.org/10.1016/J.APSUSC.2024.160819

McCluskey, M. D., Van de Walle, C. G., Romano, L. T., Krusor, B. S., & Johnson, N. M. (2003).
Effect of composition on the band gap of strained InxGal-xN alloys. Journal of Applied
Physics, 93(7), 4340—4342. https://doi.org/10.1063/1.1560563

Moneta, J., Krysko, M., Domagala, J. Z., Grzanka, E., Muziol, G., Siekacz, M., Leszczynski, M.,
& Smalc-Koziorowska, J. (2024). Influence of GaN substrate miscut on the XRD



68

quantification ~ of  plastic  relaxation in InGaN. Acta  Materialia, 276.
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2024.120082

Nakamura, S., Mukai, T., & Senoh, M. (1994). Candela-class high-brightness InGaN/AlGaN
double-heterostructure blue-light-emitting diodes. Applied Physics Letters, 64(13), 1687—
1689. https://doi.org/10.1063/1.111832

Naranjo Vega Fernando. (2003). Crecimiento, fabricacion y caracterizacion de diodos
electroluminiscentes basados en pozos cuadnticos de InGaN.

Nicoletto, M., Caria, A., De Santi, C., Buffolo, M., Huang, X., Fu, H., Chen, H., Zhao, Y.,
Meneghesso, G., Zanoni, E., & Meneghini, M. (2022). Role of p-GaN layer thickness in the
degradation of InGaN-GaN MQW solar cells under 405 nm laser excitation. Microelectronics
Reliability, 138, 114727. https://doi.org/10.1016/J.MICROREL.2022.114727

Pérez, F. R. & A.-G. S. M. (2024). Light and matter, from pottery to quantum information. IEEE.

Pérez T. Jaime A. (2011). Propiedades estructurales y Opticas de compuestos (AIN, GaN, InN).
RevistaTumbaga, 201-214.

Razeghi, M. (2019). Fundamentals of Solid State Engineering.
https://doi.org/https://doi.org/10.1007/978-3-319-75708-7

Roy, S., Tasmeeh Ahsan, S. M., Mondol, N., Mahmudul Hasan, M., Kundu, D., Mahmud Boby,
S., Hassan, M., Sanwar Hossain, M., Rasidul Islam, M., Biplob Hossain, M., Dhar, S., &
Amzad Hossain, M. (2022). Comparative investigation into key optoelectronic characteristics
of semipolar InGaN blue laser diodes: A strategy to mitigate quantum-confine stark effect.
Results in Physics, 34, 105246. https://doi.org/10.1016/J.RINP.2022.105246

Saleh, B. E. A. ., & Teich, M. Carl. (1991). Fundamentals of photonics. Wiley.

Singh Jasprit. (2003). Electronic and Optoelectronic properties of semiconductor structures.
Cambridge University Press.

Soley, S. S., Verma, S., & Khatri, N. (2025). Investigation of light trapping from P-N Interleaved
Structure-based absorber layer for the efficiency enhancement of In0.4Ga0.6N homo junction
solar cell. Micro and Nanostructures, 206. https://doi.org/10.1016/j.micrna.2025.208250

Song, Y., Sun, H., Pan, P., Zhang, X., Zhao, D., & Zhou, M. (2024). Influence of low-temperature
cap layer thickness on the structure and luminescence of InGaN/GaN multiple quantum wells.

Micro and Nanostructures, 194, 207943. https://doi.org/10.1016/J.MICRNA.2024.207943



69

Suzuki, N., Kouyama, K., Insose, Y., Kunugita, H., Ema, K., Sekiguchi, H., Kikuchi, A., & Kisino,
K. (2009). Optical properties of InGaN/GaN SQD nanocolumn and InGaN nanocolumn.
Physics Procedia, 2(2), 327-333. https://doi.org/10.1016/J.PHPRO.2009.07.015

Tao, H., Xu, S., Zhang, Y., Su, H., Gao, Y., Liu, X., Ding, R., Xie, L., Wang, H., Zhang, J., & Hao,
Y. (2024). Enhanced hole transport of nonpolar InGaN-based light-emitting diodes with
lateral p-type superlattice doping structure. Fundamental Research.
https://doi.org/10.1016/J.FMRE.2024.03.028

Tapia-Rodriguez, L. E., Guevara-Macias, L. E., Lastras-Martinez, A., & Lastras-Martinez, L. F.
(2023). Fabricacion y caracterizacion de pozos cuanticos para el estudio de la interaccion luz-
materia. CienciaUAT, 06-23. https://doi.org/10.29059/cienciauat.v17i2.1737

Tsai, C. L. (2016a). Effects of underlying InGaN/GaN superlattice structures on the structural and
optical properties of InGaN LEDs. Journal of Luminescence, 174, 36-41.
https://doi.org/10.1016/J.JLUMIN.2016.01.033

Tsai, C. L. (2016b). Effects of underlying InGaN/GaN superlattice structures on the structural and
optical properties of InGaN LEDs. Journal of Luminescence, 174, 36-41.
https://doi.org/10.1016/J.JLUMIN.2016.01.033

Vilbois, L. A., Cheknane, A., Bensaoula, A., Boney, C., & Benouaz, T. (2012). Simulation of a
solar cell based on InGaN. Energy Procedia, 18, 795-806.
https://doi.org/10.1016/J. EGYPRO.2012.05.095

Wei, Z., Al-Nuaimi, N., & Gemming, S. (2025). Optimization of InGaN-based solar cells by
numerical simulation: Enhanced efficiency and performance analysis. Next Materials, 6,
100325. https://doi.org/10.1016/JNXMATE.2024.100325

Yan, T., Li, J., Zhang, J., Li, M., & Hu, X. (2017). Experimentally study electron overflow from
quantum wells into p-side GaN and its effect on the efficiency droop in InGaN/GaN blue-
light-emitting-diodes. Superlattices and  Microstructures, 109, 117-122.
https://doi.org/10.1016/J.SPMI.2017.01.049

Yang, G. F., Zhang, Q., Wang, J., Lu, Y. N., Chen, P., Wu, Z. L., Gao, S. M., & Chen, G. Q. (2016).
InGaN/GaN multiple quantum wells on selectively grown GaN microfacets and the
applications for phosphor-free white light-emitting diodes. Reviews in Physics, 1, 101-119.
https://doi.org/10.1016/J.REVIP.2016.06.001



70

Yusof, A. S., Ould Saad Hamady, S., Hassan, Z., Ahmad, M. A., Ng, S. S., & Lim, W. F. (2024).
IGaN based Schottky barrier solar cell: Study of the temperature dependence of electrical
characteristics. Materials Science in Semiconductor  Processing, 172.
https://doi.org/10.1016/j.mssp.2023.108082

Zhang, M., Zhu, J., Li, J., Feng, H., Hu, D., Chen, X., & Li, Q. (2024). Chill and charge: A
synergistic integration for future compact electronics. Device, 2(7), 100367.
https://doi.org/10.1016/J.DEVICE.2024.100367
Zhao, Y., Xu, M., Huang, X., Lebeau, J., Li, T., Wang, D., Fu, H., Fu, K., Wang, X., Lin, J.,

& Jiang, H. (2023). Toward high efficiency at high temperatures: Recent progress and
prospects on InGaN-Based solar cells. In Materials Today Energy (Vol. 31). Elsevier
Ltd. https://doi.org/10.1016/j.mtener.2022.101229



71

12. Anexos
1 Calculo de niveles permitidos
Script 1 (Anexos 1y 2)

Banda de conduccidn:
https://colab.research.google.com/drive/1e VY w4P5bXrOAXnndUWY4iXb4JnmK-

1kI?usp=sharing

Banda de valencia:

https://colab.research.google.com/drive/18HI16z5qqiFs3zXsmMkKEbOCH2949esBB2?usp

=sharing

2 Obtencion de espectros individuales y desviacion estandar

Script 3
https://colab.research.google.com/drive/1ct6h2JZ2RG3B_gK2mSnCJu7d6xftZN6b?usp=s

haring

3 Construccion de espectros comparativos para diferentes longitudes del pozo

Script 4
https://colab.research.google.com/drive/13nGU20E0GLtVzgD6iMsJ1colN7E4dtmc?usp

=sharing



