
INSTITUTO POLITÉCNICO NACIONAL 

ESCUELA SUPERIOR DE INGENIERÍA MECÁNICA Y ELÉCTRICA 

UNIDAD CULHUACÁN 

 

“ESPINTRÓNICA EN NANOALAMBRES, UN NUEVO 

PARADIGMA EN LAS COMUNICACIONES Y LA 

ELECTRÓNICA” 

 

T E S I S 

QUE PARA OBTENER EL TÍTULO DE 

INGENIERO EN COMUNICACIONES Y ELECTRÓNICA 

PRESENTA: 

FRANCISCO DE SANTIAGO VARELA 

 

ASESORES: 

DR. ÁLVARO MIRANDA DURÁN 

DR. ELIEL CARVAJAL QUIROZ 

  

MÉXICO, D. F. 2015 



 

ii

 

 

 

  



 

iii

 

 

 
 

  



 

iv

 

 

Índice 

Índice ....................................................................................................................... iv 

Agradecimientos .................................................................................................... vi 

Resumen ............................................................................................................... viii 

Abstract ................................................................................................................... x 

Motivación ............................................................................................................. xii 

Objetivos............................................................................................................... xiv 

Introducción ......................................................................................................... xvi 

CAPÍTULO 1  

NANOALAMBRES .................................................................................................. 1 

1.1 Síntesis ................................................................................................. 3 

1.1.1 Métodos asistidos por nanopartículas metálicas ............... 4 

1.1.2 Métodos de depósito directo.............................................. 8 

1.1.3 Métodos dirigidos con plantilla. ......................................... 9 

1.2 Propiedades ........................................................................................ 11 

1.2.1 Propiedades electrónicas ................................................ 11 

1.2.2 Propiedades magnéticas ................................................. 17 

1.3 Aplicaciones ........................................................................................ 19 

CAPÍTULO 2  

APLICACIONES EN ESPINTRÓNICA .................................................................. 27 

2.1 Válvulas de espín y dispositivos de memoria ..................................... 29 

2.2 Circuitos lógicos .................................................................................. 33 

2.3 Transistores de espín ......................................................................... 35 

CAPÍTULO 3  

MEDIO-METALES ................................................................................................. 37 

3.1 Modelos de conducción en metales ................................................... 39 

3.2 Estructura de bandas.......................................................................... 41 

3.3 Nivel de Fermi ..................................................................................... 43 

3.4 Densidad de estados .......................................................................... 44 

3.4 Conductores, aislantes, semiconductores y medio-metales. ............. 45 

CAPÍTULO 4  

METODOLOGÍA COMPUTACIONAL ................................................................... 49 

4.1 Teoría de la funcional de la densidad................................................. 51 

4.1.1 Modelo de Hartree-Fock .................................................. 53 

4.1.1 Teoremas de Hohenberg-Kohn ....................................... 55 

4.1.2 Método de Kohn-Sham .................................................... 56 



 

v

 

 

4.2 Funcionales de intercambio y correlación ........................................... 58 

4.3 Pseudopotenciales .............................................................................. 60 

CAPÍTULO 5  

RESULTADOS ....................................................................................................... 63 

5.1 Modelado ............................................................................................. 65 

5.2 Parámetros para el cálculo .................................................................. 68 

5.3 Propiedades electrónicas .................................................................... 69 

5.3.1 Optimización geométrica .................................................. 69 

5.3.2 Estructura de bandas y densidad de estados sin spin ..... 71 

5.3.3 Estructura de bandas y densidad de estados con espín . 75 

Conclusiones ........................................................................................................ 81 

Bibliografía ............................................................................................................ 83 

 
  



 

vi

 

 

Agradecimientos 

 

Al Instituto Politécnico Nacional por el apoyo otorgado, durante el desarrollo 

de este trabajo de tesis, a través de los Proyectos Multidisciplinarios SIP-2014-1640 

y SIP-2014-1641; además del Programa de Estímulo Institucional de Formación de 

Investigadores. Asimismo, al Consejo Nacional de Ciencia y Tecnología, por el 

apoyo recibido mediante el proyecto 252749. 

 

 

 

 

 

 

  



 

vii

 

 

  



 

viii

 

 

 

Resumen 

 

En este trabajo se hace una revisión de la literatura, donde se reportan 

propiedades físicas de diversos nanoalambres y sus posibilidades de uso en el 

desarrollo y construcción de dispositivos espintrónicos; estos últimos para ser 

utilizados dentro del ámbito de las comunicaciones y la electrónica. Los dispositivos 

espintrónicos combinan los efectos eléctricos convencionales con el espín de los 

electrones para crear corrientes polarizadas: los portadores en ellas tienen una 

carga y orientación de espín bien definidos. En el panorama general de las 

aplicaciones de nanoalambres espintrónicos (de materiales que 

macroscópicamente son semiconductores), se profundiza específicamente en un 

tipo particular: aquellos que son medio-metálicos. La utilidad de los materiales 

medio-metálicos, en los dispositivos espintrónicos, radica en el hecho de que 

inhiben el paso de los portadores con una dirección de espín pero permiten la 

circulación de la corriente constituida por los portadores con la orientación de espín 

opuesta. Finalmente, se presenta un ejemplo de modelado y simulación de un 

nanoalambre semiconductor, y el efecto del espín sobre sus propiedades 

electrónicas, encontrando un comportamiento medio-metálico. 
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Abstract 

 

The literature about the physical properties of nanowires, and their use 

possibilities on the development and manufacture of spintronic devices, is reviewed 

in this work. Those devices must be used within the scope of Electronics and 

Telecommunications. In spintronic devices, the conventional electronic effects and 

electron spin combine to generate spin polarized currents: conformed by carriers 

which have well defined charge and spin direction. After reviewing the state-of-the-

art of spintronic nanowires (considering those made from macroscopic 

semiconductor materials), a particular property of nanowires is analyzed: half-

metallicity. The usefulness of half-metals in the development of devices lies on the 

fact that they inhibit the flow of carriers with a spin direction while allow the flow of 

carriers with the opposite spin. Finally, an example of the modelling and simulation 

of a nanowire is presented, for whose electronic properties are calculated and is 

found a half-metallic behavior. 
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Motivación 

Hasta ahora, el desarrollo e investigación en el campo de la electrónica han 

seguido la tendencia planteada en la ley de Moorea sobre el incremento en el 

desempeño y miniaturización de los dispositivos, y la industria se enfrenta a nuevos 

retos para seguir sosteniendo esa tendencia, simultáneamente reduciendo el 

consumo energético de los dispositivos desarrollados [1-3]. 

En la espintrónica convergen diversas tecnologías, que permiten generar 

dispositivos como válvulas de espín, transistores de espín, memorias magnéticas 

no volátiles, y circuitos lógicos híbridos, en los que se controla la orientación de los 

espines de los electrones. Desde su aparición en la década de 1990, estas 

tecnologías han mostrado ser una alternativa interesante para enfrentar los nuevos 

retos en la electrónica; y además, generan nuevos efectos y funciones que antes 

se consideraban imposibles.  

Por otro lado, el uso de nanoalambres semiconductores en la construcción 

de transistores y otros dispositivos ha abierto las puertas hacia el incremento en la 

densidad de integración; además, estos materiales nanoestructurados han probado 

tener cualidades superiores a sus contrapartes macroscópicas. 

                                                      
a La ley de Moore es como se conoce a una observación empírica hecha por Gordon E. 
Moore en 1965, corregida en 1974, acerca de cómo la densidad de integración de los 
circuitos integrados se duplicaba cada dos años. Con el tiempo, esta observación se convirtió 
en la directriz del desarrollo de tecnologías más eficientes en el ámbito de la electrónica. 
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La espintrónica y la tecnología de nanoalambres tienen un punto de 

encuentro en un tipo de material, denominado medio-metal. Con este material se 

pueden producir corrientes con espín totalmente polarizado, lo cual es esencial 

para los dispositivos espintrónicos. Y este comportamiento se puede provocar en 

nanoalambres semiconductores, a través de diversos tipos de modificaciones. 

Dados los beneficios que ambas tecnologías prometen en los campos de 

las comunicaciones y la electrónica, se vuelve importante el estudio teórico de las 

propiedades electrónicas de los nanoalambres medio-metálicos, con el propósito 

de entender el origen del comportamiento medio-metálico y proponer las mejores 

formas de aprovecharlo. 
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Objetivos 

 

 Presentar una revisión de los métodos de síntesis, así como las 

propiedades, electrónicas y magnéticas, de los nanoalambres 

semiconductores. Asimismo, presentar sus posibles aplicaciones en 

la espintrónica y en otros dispositivos electrónicos. 

 Emplear la Teoría de la Funcional de la Densidad para estudiar la 

estructura de bandas y la densidad de estados de nanoalambres de 

silicio, crecidos en la dirección [100], con diferentes esquemas de 

pasivación: pasivados con hidrogeno, con un enlace libre y  sin 

pasivar. 

 Estudiar y analizar el efecto de la orientación del espín de los 

electrones en las propiedades electrónicas de un nanoalambre de 

silicio con un enlace suelto. 
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Introducción 

En este trabajo se presenta una revisión de los últimos avances en la 

aplicación de nanoalambres y espintrónica en el desarrollo de dispositivos 

electrónicos, subrayando su importancia como alternativas de desarrollo en el 

campo de la electrónica. Posteriormente, se presenta el efecto que tiene la 

orientación del espín sobre la estructura de bandas y la densidad de estados 

electrónicos de un nanoalambre de silicio con un enlace suelto, en el que se espera 

encontrar un comportamiento medio-metálico. 

En el Capítulo 1 se presenta un resumen de los métodos de síntesis y de 

las propiedades electrónicas y magnéticas, así como el panorama de las 

aplicaciones más recientes de los nanoalambres semiconductores. 

En el Capítulo 2 se revisan las aplicaciones y propuestas de dispositivos 

más recientes en el área de la espintrónica, enfocándose en las que parecen ser 

de mayor alcance en el campo de la electrónica. 

En el Capítulo 3 se describen las características físicas más importantes 

de los medio-metales, así como los modelos usados para describirlas. 

En el Capítulo 4 se describe el método teórico utilizado para la optimización 

geométrica y el cálculo de las propiedades electrónicas del nanoalambre de silicio. 
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Finalmente, en el Capítulo 5, se presentan los resultados obtenidos. Se 

muestra la estructura de bandas y la densidad de estados electrónicos de un 

nanoalambre de silicio, comprobando su comportamiento medio-metálico. 
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Entre las diferentes clases de nanoestructuras unidimensionales que 

existen, los nanoalambres (NWs, del inglés nanowires) semiconductores han sido 

estudiados ampliamente desde hace más de dos décadas; los motivos para ese 

interés están asociados a sus propiedades electrónicas, fotónicas, térmicas, 

electroquímicas y mecánicas, las cuales resultan ser únicas y muy interesantes. La 

posibilidad de integrarlos a dispositivos electrónicos, su capacidad de interactuar 

con otros sistemas microscópicos y nanoscópicos en la naturaleza, su alta 

tolerancia a las deformaciones mecánicas, el desacoplamiento entre direcciones 

(radial y axial) en fenómenos físicos dependientes de la longitud y su alta relación 

superficie-volumen, han conducido a una explosión en el número de aplicaciones 

de estas estructuras. Dichas aplicaciones han sido posibles gracias al progreso que 

recientemente se ha conseguido en la obtención de materiales monocristalinos de 

alta calidad, controlando sus dimensiones, la composición y la fase [4]. 

En este capítulo se discuten los principales métodos de síntesis de NWs 

semiconductores, sus propiedades electrónicas y el desarrollo de las aplicaciones 

más recientes dentro del campo de las comunicaciones y la electrónica. 

 

1.1 Síntesis 

Durante la última década se ha hecho un gran esfuerzo para investigar el 

proceso de síntesis de los nanoalambres, y las maneras en que se pueden controlar 
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con precisión sus dimensiones, la estructura cristalina, la composición y el patrón 

de crecimiento [4]. 

1.1.1 Métodos asistidos por nanopartículas metálicas 

Estos métodos involucran la absorción del material de interés desde una 

fase gaseosa por una nanopartícula líquida (en algunos casos sólida) de un metal 

catalizador. En el proceso se forma una aleación en la nanopartícula, que luego se 

sobresatura y, en un proceso de nucleación, genera un precipitado sólido del 

material de interés. Esta semilla sirve como un sitio energéticamente favorable para 

el depósito subsecuente del material en la interface de la nanopartícula, alargando 

la semilla hasta formar un alambre [5]. 

 

Figura 1.1. Diagrama esquemático del proceso de crecimiento de NWs de silicio por el 

método VLS [5]. El proceso evoluciona en el tiempo en el sentido de izquierda a derecha. 

 

Sin duda, el método de síntesis vapor-líquido-sólido (VLS, por sus siglas 

en inglés, vapor-liquid-solid) es el más usado para producir NWs semiconductores, 

particularmente por su gran flexibilidad ante el cambio de materiales (Figura 1.1). 
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Sin embargo, el proceso en el que se da el crecimiento del nanoalambre aún no es 

entendido del todo. 

Durante la última década, varias técnicas in situ (particularmente la 

microscopía electrónica) han sido utilizadas para analizar cuantitativamente los 

procesos fundamentales involucrados en el crecimiento de NWs con el método 

VLS. Se sabe que el proceso de crecimiento se da en tres pasos específicos: 

aleación, nucleación y crecimiento; sin embargo, los eventos durante cada paso del 

crecimiento en condiciones convencionales son muy rápidos, lo cual dificulta su 

monitoreo [4, 6]. El control de la dirección de crecimiento en el método VLS puede 

conseguirse de diversas formas. Basándose en argumentos termodinámicos, los 

nanoalambres deberían crecer en la dirección que minimice la energía total del 

sistema, hecho que en el método VLS depende del diámetro y de las propiedades 

superficiales del nanoalambre; por ejemplo, nanoalambres de diámetro menor a 

~10nm crecen exclusivamente en la dirección [110] [7-9]. Otra posibilidad es utilizar 

un sustrato cristalino, cuya simetría y constantes de red sean iguales a las del 

nanoalambre que busca crecerse en la dirección deseada [10]. Para la fabricación 

de dispositivos es muy importante tener un control muy preciso sobre la posición y 

orientación del nanoalambre respecto al sustrato [4]. Aunque es posible obtener un 

crecimiento vertical en sustratos con la superficie de menor energía libre, también 

son posibles orientaciones horizontales (Figura 1.2a) con otras superficies [11, 12]. 
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Como alternativa a las técnicas de crecimiento epitaxial b , es posible utilizar 

nanocanales con nanopartículas catalizadoras dentro, que servirán como guía para 

el crecimiento de los NWs [13]. El método VLS demuestra su flexibilidad al 

posibilitar la síntesis de nanoalambres con estructuras complejas (Figura 1.2); por 

ejemplo, nano-árboles [14, 15] o NWs semiconductores con composición modulada 

[16], que encuentran diferentes aplicaciones en nanodispositivos electrónicos. Los 

resultados de diversos estudios experimentales [17-19] han mostrado que la 

síntesis se puede hacer también con una nanopartícula sólida, lo cual da lugar al 

método vapor-sólido-sólido (VSS, por sus siglas en inglés, vapor-solid-solid). Entre 

las ventajas importantes de ese método se encuentra el hecho de que se efectúa a 

una temperatura mucho menor que la requerida en el método VLS [20]; además, 

permite la creación de heterounionesc abruptas a lo largo del nanoalambre [21], las 

cuales son útiles como contactos entre el nanoalambre y otros materiales 

conductores. 

El método solución-líquido-sólido (SLS, por sus siglas en inglés, solution-

liquid-solid) es análogo a VLS y es usado ampliamente para el crecimiento de 

nanoalambres en suspensiones coloidalesd. Algunas ventajas que ofrece, respecto 

al método de crecimiento VLS, incluyen el control sistemático de los diámetros 

                                                      
bTécnica en la que una película cristalina se deposita sobre un sustrato cristalino, de modo 
que la película adquiere una orientación cristalográfica relacionada con la estructura 
cristalina del sustrato. 
cUnión de dos capas o regiones de materiales semiconductores con bandas de energía 
prohibida diferentes. 
dSustancia en la cual partículas microscópicas insolubles se encuentran suspendidas en una 
fase líquida. 
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medios de los NWs hasta el régimen de confinamiento cuántico, el control sobre la 

pasivación superficial y la posibilidad de producción a gran escala [4]. 

 

Figura 1.2. Diferentes tipos de nanoalambres obtenidos con el método VLS. (a) Con 

orientación horizontal [11], (b) nano-árbol [14], (c) nanoalambre con heterouniones [21], (d) 
nanoalambre con composición modulada [16]. 

 

Al igual que con el método VLS, con el SLS se han conseguido NWs 

ramificados [22] y NWs con heterouniones [23, 24]. Sin embargo, el método SLS 

aún no ha alcanzado el grado de control sobre la estructura cristalina y la 

orientación de crecimiento que presenta el método VLS. Una variante es la de fluido 

supercríticoe-líquido-sólido (SFLS, por sus siglas en inglés, supercritical fluid-liquid-

solid), realizada con solventes orgánicos y bajo condiciones supercríticas, que se 

consigue a temperaturas mucho menores que el método VLS [25, 26]. 

                                                      
e Un fluido supercrítico es una substancia a una temperatura y presión por arriba de su punto 
crítico, de modo que no hay fases líquida y gaseosa distinguibles. Puede difundirse entre 
sólidos como un gas y disolver materiales como un líquido. 
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1.1.2 Métodos de depósito directo. 

Un problema intrínseco a los métodos en que se utilizan nanopartículas es 

la contaminación del NW con metales externos, p. ej. oro, el más común de los 

catalizadores; esta contaminación altera significativamente las propiedades del NW 

de una forma incontrolada, si no se cuida el tipo de semilla empleado para la 

nucleación. Debido a esto, los métodos que no involucran nanopartículas en el 

proceso de crecimiento han despertado gran interés [4]. 

Gracias a los avances recientes en técnicas de litografíaf, el viejo concepto 

de epitaxia de área selectiva ha sido adoptado para crecer epitaxialmente matrices 

de nanoalambres verticales, con diámetro de alambre bien definido [27]. En este 

método, un sustrato epitaxial monocristalino es recubierto con una máscara 

dieléctrica, en la cual se han creado agujeros nanoscópicos litográficamente. Bajo 

condiciones en las que el crecimiento vertical se vea favorecido frente al lateral, los 

nanoalambres crecerán en el sustrato expuesto, capa por capa. 

También se ha probado el uso de semillas policristalinas sobre un sustrato, 

teniendo aquellas la misma composición que los nanoalambres que se busca 

crecer. Los nanoalambres crecerán a partir de las partículas policristalinas, en 

direcciones inicialmente aleatorias; los alambres con la orientación del sustrato 

                                                      
fEntre las técnicas de litografía más comunes se encuentra la litografía por haz de electrones, 
en la que se dibuja un patrón particular con un haz de electrones sobre una película sensible, 
usualmente de polímero. El haz de electrones cambia la solubilidad de la película, de modo 
que algunas partes pueden ser removidas por medio de solventes. 
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continuarán creciendo, mientras que el resto verá restringido su crecimiento por los 

alambres que le rodean [28]. 

1.1.3 Métodos dirigidos con plantilla. 

Este es un método conceptualmente simple e intuitivo para fabricar 

nanoestructuras. Los moldes utilizados contienen poros o huecos nanoscópicos 

que son llenados con el material deseado, adoptando éste último la morfología de 

los huecos. Posteriormente, el material del molde es removido, obteniendo las 

nanoestructuras deseadas [5]. 

Dado que muchos entes biológicos (por ejemplo, los virus) tienen tamaños 

comparables a los de los nanoalambres, los bio-moldes son una elección natural. 

Este método consiste de dos pasos: la nucleación y crecimiento de las 

nanopartículas en la superficie de la plantilla y, posteriormente, la remoción de la 

plantilla a altas temperaturas. Sin embargo, raramente son obtenidos NWs 

monocristalinos con este método, debido a la falta de orientación de las 

nanopartículas [29]. 

Los métodos de crecimiento a través de reacciones en estado sólido, por 

medio de intercambio de átomos en una red cristalina, usualmente son muy lentos 

en condiciones ambientales, debido a las altas energías de activación necesarias 

para la difusión de iones o átomos en la red. Por ello, son necesarias temperaturas 

muy altas para propiciar transformaciones químicas efectivas. Sin embargo, se han 

probado [30] reacciones de intercambio de cationes en nanocristales iónicos a 



 

10 

 

 

temperatura ambiente, con tasas de reacción bastante rápidas, que han conducido 

a reacciones con nanoalambres iónicos [31]. Este método incluso ha sido capaz de 

producir nanoalambres con heterouniones, bajo ciertas condiciones [32, 33]. 

La técnica de electrohilado (en inglés electrospinning), en combinación con 

el método sol-gelg, se comenzó a usar para fabricar alambres de polímeros en la 

década de 1990, y en la década pasada se comenzó a usar para fabricar 

nanoalambres híbridos inorgánico/polímero; al remover la parte de polímero se 

obtiene un nanoalambre inorgánico usualmente policristalino. Esta técnica consiste 

en usar una fuerza eléctrica para romper la tensión superficial de una gota de 

polímero cargada. Como resultado, un chorro de polímero salta de un electrodo a 

otro, solidificándose y produciendo alambres que pueden tener longitudes 

arbitrarias [34-36]. Es importante mencionar que en esta técnica todavía no se tiene 

control preciso sobre la longitud del nanoalambre obtenido. 

Es muy común el uso de moldes porosos con canales unidimensionales 

para producir nanoalambres, por ejemplo, óxido de aluminio anodizado. Este 

método permite la fabricación controlada de nanoalambres con estructuras de 

ramificación de varios niveles a través de depósito electroquímico [37]. 

 

                                                      
g Los métodos sol-gel involucran, en general, el uso de soluciones coloidales que se 
transforman en geles. Diversos procesos para remover la fase líquida del gel conducen a 
diferentes materiales. Aplicando ciertas condiciones se puede obtener un gel cuya fase 
sólida tenga una estructura cristalina, lo cual se puede utilizar para la síntesis de 
nanoestructuras. 
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1.2 Propiedades 

Experimentalmente, es posible sintetizar nanoalambres con un amplio 

rango de diámetros. Por ejemplo, es posible obtener nanoalambres de 

semiconductores III-V con diámetros entre 24 y 110 nm a través del método VLS 

[4]. En nanoalambres de silicio los diámetros son semejantes, aunque se ha logrado 

sintetizar nanoalambres con diámetros de hasta 1.3 nm [38]. En nanoalambres por 

debajo de los 10 nm de diámetro, los efectos cuánticos se vuelven importantes, y 

las propiedades difieren significativamente de las del material en bulto, siendo esto 

válido para una gran cantidad de materiales [39]. Esto sugiere una relación muy 

estrecha entre la estructura, la geometría y las propiedades de los NWs, que se 

vuelve importante en el desarrollo de las aplicaciones, pues se busca que esta 

relación sea reproducible [5]. 

1.2.1 Propiedades electrónicas 

Estas propiedades son de suma importancia para la aplicabilidad de los 

NWs en dispositivos electrónicos [39]. Como se ha mostrado en varios trabajos 

teóricos [40, 41], mientras más delgado sea el nanoalambre, más sensibles serán 

sus propiedades a los detalles estructurales; de forma opuesta, en el límite de 

diámetros muy grandes, sus propiedades convergerán a las del material en bulto 

que lo compone [39]. 
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Nanoalambres prístinos 

En los nanoalambres semiconductores sin pasivar (también llamados 

prístinos) mientras más delgado es el nanoalambre, más pequeña es la brecha 

prohibida efectiva respecto al material en bulto [42-44]. Esto es debido a la mayor 

relación superficie-volumen en los NWs de diámetros pequeños y a que los átomos 

de la superficie del NW contribuyen con estados electrónicos que se ubicarán, 

principalmente, dentro de la brecha prohibida [39]. 

En diversos estudios teóricos se ha encontrado que algunos nanoalambres 

no pasivados pueden perder el carácter semiconductor y volverse metálicos [44-

47]. Este tipo de nanoalambres no son útiles para las aplicaciones en dispositivos 

electrónicos; al menos de la misma manera en que se utilizaría el material 

semiconductor en bulto correspondiente [39]. 

Nanoalambres pasivados 

La pasivación de la superficie de los nanoalambres, que sucede 

naturalmente durante o al terminar su proceso de síntesis, permite obtener 

propiedades eléctricas predecibles y controlables, principalmente el control de la 

brecha de energía prohibida, además Salvo unos pocos casos [48], los NWs de 

materiales que son semiconductores en bulto serán semiconductores cuando estén 

pasivados [39, 49]. 

En los NWs pasivados, las propiedades de la brecha prohibida son 

altamente anisotrópicas; es decir, dependen de la dirección de crecimiento, de la 
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forma de la sección transversal y del diámetro. Por ejemplo, en nanoalambres de 

silicio (SiNWs) con diámetros similares, las magnitudes de las brechas prohibidas 

siguen el orden 

𝐸𝑔
〈100〉 > 𝐸𝑔

〈111〉~𝐸𝑔
〈112〉 > 𝐸𝑔

〈110〉
; 

este efecto de orientación es considerable en SiNWs de hasta 3 nm de diámetro. 

Esta anisotropía puede deberse a los diferentes valores de la masa efectivah en el 

plano de confinamiento [50], o incluso a la estructura geométrica a lo largo del 

nanoalambre [51]. 

A pesar de que los cálculos basados en la teoría de la funcional de la 

densidad (DFT, por sus siglas en inglés, Density Functional Theory) son usados 

ampliamente en la investigación de las propiedades electrónicas, es conocido el 

hecho de que subestiman los valores de la brecha de energía prohibida de 

materiales semiconductores. Cálculos realizados con la llamada aproximación GW 

[52] reproducen mejor los resultados experimentales, aunque demandan mayor 

capacidad de cómputo [39]. Tales resultados pueden ser ajustados a la expresión: 

𝐸𝑔𝑎𝑝 = 𝐸𝑔𝑎𝑝
𝑏𝑢𝑙𝑘 + 𝐶(1 𝑑⁄ )𝛼 , 

(1.1) 

donde 𝐸𝑔𝑎𝑝
𝑏𝑢𝑙𝑘 es la brecha prohibida del material en bulto, C y α son parámetros de 

ajuste y d el diámetro del NW [39, 53-56]. En la gráfica que se muestra en la Figura 

                                                      
h La masa efectiva es la masa que aparenta tener una partícula en un cristal cuando está 
sujeta a un potencial. No necesariamente es igual a la masa en reposo del electrón [180].  
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1.3 se comparan los valores para la brecha prohibida ajustados a la ecuación (1.1), 

con valores experimentales para SiNWs. 

 

Figura 1.3. Valor teórico de la brecha de energía, en función del diámetro, para SiNWs con 

distintas orientaciones ( , , ) comparado con resultados experimentales ( , ). Los 
datos teóricos se ajustan a la ecuación 1.2, encontrando un valor de α [57]. 

 

Controlar el diámetro de los nanoalambres, en el intervalo de 1 a 3 nm, no 

es una tarea sencilla [39], por lo que se han investigado rutas alternativas para 

controlar las propiedades electrónicas de los NWs. Una ruta simple para modificar 

el tamaño la brecha de energía prohibida consiste en controlar la composición 

química y el porcentaje de pasivación de la superficie del NW. El uso de halógenos 

[58, 59], −OH [58, 60], −NH2 [61, 62] u otros agentes pasivantes puede reducir la 

brecha energética respecto al NW pasivado sólo con H, conservando la naturaleza 

semiconductora del nanoalambre. Cabe señalar que las especies pasivantes no 

contribuyen significativamente a los estados electrónicos cercanos a los bordes de 
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las bandas, por lo que la reducción de la brecha no es causado por la introducción 

de bandas adicionales, sino por la hibridación de los estados de la banda de 

valencia con los orbitales de frontera de los diferentes grupos pasivantes [61]. 

Otro método alternativo para controlar la brecha de energía prohibida 

consiste en aplicar un esfuerzo axial sobre el NW, modificando la masa efectiva de 

los portadores. El esfuerzo puede ser aplicado desde el exterior (ya sea de tensión 

o compresión) [56, 59, 63, 64] o inducido envolviendo al NW en una capa de otro 

material, configuración conocida como core/shell [65, 66]. 

Nanoalambres dopados 

Los semiconductores son materiales privilegiados para las aplicaciones en 

electrónica, porque sus resistividades pueden variarse por diseño, logrando un gran 

control. En el mismo nivel de importancia se encuentra el hecho de que pueden ser 

diseñados para conducir uno de los dos tipos de portadores: electrones o huecos. 

Estas dos características son el núcleo del diseño de un dispositivo (al menos en 

el ámbito de la tecnología del silicio), que se basa en la interacción de 

semiconductores adyacentes con diferentes densidades de electrones y huecos. 

La forma más eficiente para controlar la densidad de los portadores es dopando al 

semiconductor, esto es, la incorporación de impurezas substitucionales (dopantes) 

en la red cristalina. 

Hay al menos dos razones que hacen que la física de las impurezas en los 

nanoalambres difiera respecto a la correspondiente en los sistemas en bulto: (i) los 
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sitios de la red ya no son equivalentes en la dirección de confinamiento y, (ii) en el 

régimen del confinamiento cuántico, todos los estados propios, incluyendo los 

asociados a los defectos, experimentan un cambio en la energía, con 

consecuencias importantes en la activacióndel dopante.  

Retomando la ecuación (1.1), se puede observar que la brecha prohibida 

se hará más grande si se reduce el diámetro del nanoalambre. Esto significa que 

las bandas de valencia y de conducción estarán más apartadas entre sí. En 

particular, en un nanoalambre dopado, en el que la conducción eléctrica a 

temperatura ambiente es debida principalmente a los portadores pertenecientes a 

las impurezas, el incremento en la magnitud de la banda prohibida podría alejar 

entre sí a las bandas generadas por los dopantes, de modo que deje de ser fácil 

que los portadores salten a la banda de conducción [39, 55]. Otro fenómeno que 

podría modificar el comportamiento de los dopantes en un NW es el confinamiento 

dieléctrico, un tipo de confinamiento que aparece cuando la constante dieléctrica 

del NW es mayor a la constante del material que lo rodea. Este fenómeno conlleva 

efectos parecidos al confinamiento cuántico: la reducción en el diámetro del NW 

llevaría a una conducción menor que la que se espera al agregar impurezas [67, 

68]. 

Como se mencionó antes, el confinamiento cuántico implica que los sitios 

de red del nanoalambre son equivalentes únicamente a lo largo de su dirección de 

crecimiento. Por esto, impurezas substitucionales que se ubiquen en los sitios no 

equivalentes tendrán, en general, diferentes energías. Por ejemplo, se ha probado 
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que, al dopar nanoalambres de silicio con boro y fósforo, las impurezas tienden a 

segregarse hacia la superficie; además, las impurezas de fósforo se ubican en la 

superficie del nanoalambre con mayor facilidad que las impurezas de boro, lo que 

significa que su energía de segregacióni es mayor [68, 69]. El hecho de que los 

dopantes sean segregados hacia la superficie puede afectar la conductividad del 

nanoalambre, ya que pueden ser atrapados y neutralizados por defectos 

superficiales propios del nanoalambre, como enlaces sueltos (DB, por sus siglas 

en inglés dangling bonds). En contraposición a este efecto, incrementar el diámetro 

del alambre, p. ej. d>4nm, reducirá el número de DBs y su habilidad para atrapar 

impurezas [41, 68, 70-73]. 

1.2.2 Propiedades magnéticas 

La introducción de impurezas, principalmente metales de transición, es la 

vía principal para obtener propiedades magnéticas en nanoalambres 

semiconductores. Cuando las impurezas ocupan lugares en la red cristalina del 

semiconductor (usualmente en una proporción de 1 a 10%), se obtiene un 

semiconductor magnético diluido (DMS, por sus siglas en inglés, Diluted Magnetic 

Semiconductor) [74-77]; también es posible obtener propiedades magnéticas con 

impurezas adsorbidas, en distintas cantidades, sobre la superficie del NW [78, 79]. 

                                                      
i La energía de segregación se puede definir como la diferencia entre la energía total de un 
sistema con una impureza en su interior y la energía total de un sistema con una impureza 
en su superficie. 
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Algunos NWs incluso exhiben magnetismo sin impurezas, pero es necesario que 

tengan enlaces sueltos o defectos superficiales [80-82]. 

Además de responder a diferentes especies atómicas introducidas en el 

NW [83], el tipo de magnetismo y el momento magnético son sensibles a efectos 

de superficie [84, 85], a la cantidad de impurezas por celda unitaria [78, 85-87], y a 

la aplicación de esfuerzos [76]. Cubrir un NW magnético con otro material también 

tiene impacto en sus propiedades magnéticas, además de evitar que el NW 

reaccione con el medio ambiente [88]. El tratamiento térmico posterior a la síntesis 

del NW, p. ej. recocido j, es experimentalmente significativo porque puede tener 

efectos en la superficie del NW, a la vez que modifica el tipo y valor de la 

magnetización [89]. 

Una característica notable en los NWs es el hecho de que la temperatura 

a la que conservan el ordenamiento magnético, llamada temperatura de Curie TC, 

es tan alta como la temperatura ambiente [77, 86, 90, 91]. Esta característica es 

crítica para la viabilidad de los dispositivos magnéticos y espintrónicos. La 

reducción de las dimensiones, desde el material en bulto hacia las nanoestructuras 

bidimensionales y los NWs eleva la TC  [74, 85], en tanto que el dopaje con 

diferentes metales produce valores diferentes para la TC  [92, 93]. 

                                                      
jEl recocido consiste en calentar un material (generalmente metales, en el caso de materiales 
macroscópicos) hasta una determinada temperatura para después dejar que se enfríe 
lentamente. Esto puede hacer al material más dúctil, más suave, puede relajar tensiones 
internas, homogeneizar su estructura y mejorar sus propiedades para el tratamiento en frío. 
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En ciertos casos, agregar impurezas o modificar la estructura cristalina de 

los NWs de materiales semiconductores puede darles propiedades magnéticas, 

pero despojarlos de su carácter semiconductor, haciéndolos semimetales, medio-

metales o metales [79-81]. En particular, la medio-metalicidad será revisada más a 

fondo en el Capítulo 3. 

 

1.3 Aplicaciones 

Los nanoalambres pueden ser utilizados en la modificación del transistor 

de efecto de campo (FET, por sus siglas en inglés, Field Effect Transistor), el 

componente fundamental en dispositivos electrónicos integrados (Figura 1.4a, b). 

El uso de componentes nanoestructurados ha probado ser una respuesta en la 

búsqueda de sistemas electrónicos más poderosos. Controlar químicamente la 

colocación de contactos para los NWs permite acortar el canal activo, lo cual 

conlleva una mayor densidad en dispositivos integrados. A pesar de su tamaño, los 

NWs pueden ser incorporados en procesos de manufactura top-down, como la 

fotolitografía, haciendo posible su conexión con conductores macroscópicos, a 

través de las interfaces adecuadas [4].  

Debido a su larga historia de uso en la industria de la microelectrónica, 

ningún material ha sido investigado tanto como el silicio. Esto hace a los 

nanoalambres de silicio (SiNWs) ideales tanto para la investigación básica como 

para su eventual incorporación en los procesos actuales basados en el silicio [4]. 
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Como componentes de los FETs, es importante que los SiNWs estén pasivados o 

recubiertos, pues esto reduce las imperfecciones en su superficie, que disminuyen 

la movilidad de los portadores [94, 95]. La obtención de contactos óhmicos entre el 

NW semiconductor y las vías conductoras del circuito es de suma importancia. Por 

su baja resistencia en el contacto y baja temperatura de formación, estructuras Si-

siliciuro (Figura 1.4c) son usadas tanto en la electrónica macroscópica como en la 

nanoelectrónica [96]. 

 

Figura 1.4. (a) Diagrama esquemático de un FET, cuyo canal activo es un SiNW con 

contactos de PtSi. (b) Imagen de microscopía electrónica de barrido (SEM, por sus siglas en 

inglés, Scanning Electron Microscope) de un FET como el mostrado en (a). (c) Imagen de SEM 

de una heteroestructura PtSi/Si/PtSi durante la síntesis de la parte de siliciuro entre dos 
placas de Pt. Las flechas indican las interfaces Si/PtSi [97]. 

 

Existen diversas formas o geometrías en que se puede ensamblar un FET 

basado en nanoalambres (NWFET). La más común es conocida como back-gated, 

pues el NW está crecido horizontalmente sobre las capas de materiales que 

funcionan como puerta y dieléctrico (Figura 1.5a). Esta geometría requiere cierto 

esfuerzo para su fabricación, pero su modelo teórico requiere varias 
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aproximaciones que resultan en una subestimación de la capacitancia [98, 99]. La 

geometría top-gated, que típicamente requiere un proceso de fabricación más 

complicado, consiste en una capa de material dieléctrico sintetizada alrededor del 

NW, que después es cubierto con la capa metálica de la puerta (Figura 1.5b, c) 

[100, 101]. Estas dos geometrías descritas necesitan que el NW esté depositado 

horizontalmente sobre el sustrato; sin embargo, las técnicas de crecimiento más 

usadas involucran NWs verticales. Para aprovechar esto, se han desarrollado 

geometrías verticales, donde la puerta se coloca al final del NW, sobre el drenador 

(Figura 1.5d) [102], o donde el metal de la puerta y el dieléctrico envuelven al NW 

(Figura 1.5e) [103, 104]. 

 

Figura 1.5. Diagramas de diversas geometrías para FET. (a) Back-gated [98]; (b) Top-gated 
[100]; (c) Imagen transversal por SEM de un FET top-gated [100]; (d) vertical, con la puerta 

sobre el drenador [102]; (e) vertical, con la puerta alrededor del NW [103]. 



 

22 

 

 

Los efectos de la superficie en los NW pueden aprovecharse para diseñar 

dispositivos sensores. La detección de especies químicas, moléculas y agentes 

biológicos en concentraciones extremadamente bajas (hasta valores 

femtomolares) es posible midiendo el cambio en una señal eléctrica, que resulta de 

la presencia de especies en la superficie del NW. Aunque los mecanismos aun no 

son completamente comprendidos, se considera que idealmente hay un cambio en 

el campo eléctrico que rodea al NW, producto de la presencia de una especie con 

cierta carga, que ocasionará un cambio correspondiente en la conducción por el 

NW [4]. Así, es posible obtener sensores en tiempo real (hasta t<100 s [105]), con 

alta sensibilidad y alta selectividad. Las superficies de óxidos metálicos sirven como 

excelentes sensores para gases, como O2 y CO [106-109], y también se ha 

demostrado que pueden utilizarse como sensores de humedad [110] y de algunos 

compuestos orgánicos [111]. En NWs de ZnO, se ha encontrado que el voltaje 

necesario para limpiar al NW de las especies adsorbidas es diferente para especies 

distintas, lo cual permite detectar diversas sustancias con el mismo dispositivo 

[112]. NWs de otros materiales, como Si, requieren una modificación química de la 

superficie para incrementar la interacción con las especies o moléculas que se 

desean detectar. De este modo, es posible la detección de moléculas orgánicas 

[113, 114], ADN [115, 116], virus [117], biomarcadores de cáncer [118] y explosivos 

[119]. 

Se han implementado nanodispositivos emisores de luz (nanoLEDs, por 

sus siglas en inglés, Light-Emitting Diode) en las regiones UV, visible y cercana al 
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infrarrojo, haciendo uso de NWs de diversos materiales como ZnO [120], InGaN 

[121], GaN [122], CdS [123], GaAs [124],entre otros. Los LEDs fabricados con 

arreglos cruzados de NWs de silicio y materiales III-V y II-VI han sido integrados en 

dispositivos con transistores nanométricos [125]. Nanoalambres de InxGa1-xN 

poseen luminiscencia ajustable, del azul al naranja dependiendo delos porcentajes 

de In de 6% a 43% [121]. 

Una aplicación de los NWs semiconductores, teóricamente posible, puede 

hacerse en los sistemas termoeléctricos. Los materiales en esos dispositivos 

pueden convertir energía térmica en eléctrica y viceversa; las aplicaciones posibles 

incluyen enfriadores de estado sólido o módulos que utilicen calor residual para 

producir energía eléctrica. El desempeño de estos materiales es proporcional a su 

coeficiente Seebeck (S=dV/dT) y la conductividad eléctrica, e inversamente 

proporcional a la conductividad térmica [4]. Se ha predicho teóricamente que estos 

parámetros pueden variarse en los NWs, para obtener desempeños mayores que 

los de los materiales en bulto, en especial para NW de Bi2Te3 [126] y 

semiconductores II-VI [127] y III-V [128]. Experimentalmente se ha encontrado que 

el desempeño termoeléctrico en los NWs semiconductores de teluros [129-132] y 

silicio [133] puede mejorarse, pero depende del método de crecimiento. 

Por otro lado, los NWs son buenos candidatos para la fabricación de celdas 

solares eficientes y de bajo costo, gracias a su tamaño y propiedades geométricas 

ajustables, su mayor relación superficie-volumen respecto a otras nanoestructuras, 

y su capacidad para ser integrados en dispositivos flexibles [134-136]. Las uniones 
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PN radiales permiten que los portadores fotogenerados sean recolectados antes 

de que se recombinen, pues solo deben viajar la distancia radial del NW. Materiales 

prometedores incluyen sulfuros [137], óxidos [138], silicio de baja pureza [139] y 

altamente dopado [140]. Se predice que arreglos de NWs cuidadosamente 

configurados exceden las capacidades de captura de luz de celdas de películas 

delgadas texturizadas hechas del mismo material [135, 141], aunque hasta ahora 

solo existe evidencia experimental de absorción comparable con celdas de 

películas planas [136, 142]. Además, los modos electromagnéticos de un NW guían 

la luz a lo largo de su eje, propiciando una mayor absorción [143, 144], aunque este 

efecto se aprovecha mejor en celdas con luz concentrada sobre un arreglo disperso 

de NW [145]. 

Se tiene otro campo de aplicación en los electrodos de las baterías de iones 

de litio. En estas baterías se busca una mayor densidad de energía por volumen y 

peso, y un mayor número de ciclos de carga/descarga. Los NWs tienen 

propiedades que les permiten almacenar una gran cantidad de litio y eso se traduce 

en una mayor capacidad. Al mismo tiempo, los electrodos basados en NWs toleran 

una mayor expansión volumétrica (ocasionada por la absorción de los iones de litio) 

que los electrodos de materiales en bulto; y por ello, experimentan menor fatiga 

mecánica. Además la unidimensionalidad de los NW provee una vía de conducción 

directa hacia el colector de electrones de la batería. Materiales con capacidades 

comparables o mayores que la del grafito (el material estándar para ánodos) y con 

pérdida de capacidad reducida, frente a materiales en bulto u otras nanoestructuras, 
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incluyen al TiO2 [146], el SnO2 [147, 148], el germanio [149] y, notablemente, el 

silicio, con una capacidad que resulta más de diez veces mayor a la del grafito, ya 

sea prístino [150, 151] o en heteroestructuras [152-154]. Los electrodos con 

estructuras core/shell (como Cu-Fe3O4) se basan en las reacciones químicas, en 

lugar de la intercalación de iones y también exhiben excelente capacidad y 

densidad de energía [155]. Aunque la investigación se ha centrado principalmente 

en los ánodos, también se han buscado materiales que mejoren las características 

del cátodo; estos materiales incluyen LiFePO4 [156], NWs de FePO4 amorfo unidos 

a nanotubos de C con ayuda de virus [157] y LiMn2O4 [158]. Entre las desventajas 

de los NW, frente a los materiales en bulto empleados como electrodos, se 

encuentra la menor densidad de empaquetamiento, lo que se traduce en menor 

densidad volumétrica, la necesidad de arreglos de alta densidad y las reacciones 

no deseadas en la interface electrodo-electrolito [4]. 

Gracias a los avances en las técnicas de caracterización e instrumentación 

que se han tenido durante la última década, así como a la generación de modelos 

más complejos y el incremento de la capacidad computacional, se entienden de 

mejor manera los procesos de síntesis y la operación de los dispositivos basados 

en NWs. En la actualidad, la investigación en nanotecnología va tendiendo a un 

enfoque más integral en el estudio y desarrollo de dispositivos, y cada vez se está 

poniendo mayor atención en el estudio de las interacciones e interfaces dentro de 

un sistema. Naturalmente, la comercialización de la tecnología que emerja de este 

tipo de investigaciones conlleva grandes retos, principalmente: el desarrollo de 
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procesos de manufactura a gran escala y de bajo costo, mantener la capacidad de 

control sobre las propiedades de los materiales a escala nanométrica y que, 

además, todo se realice con un enfoque ecológico, evitando que los procesos 

impliquen un consumo de energía elevado, minimizando la emisión de desechos y 

procurando el uso de materiales abundantes en el planeta. 
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CAPÍTULO 2 

APLICACIONES EN ESPINTRÓNICA 

 

 

 

 

 

2.1 Válvulas de espín y dispositivos de memoria 

2.2 Circuitos lógicos 

2.3 Transistores de espín 
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La espintrónica es un área de investigación y desarrollo cuyo objetivo es la 

explotación del grado de libertad que proporciona el espín de los electrones, 

adicionalmente a su carga eléctrica, en el diseño y operación de dispositivos de 

estado sólido. Aunque el término se acuñó en 1996, los fenómenos de transporte 

dependientes del espín son conocidos desde la década de 1970. En los últimos 

años se ha revelado que la tecnología que enmarca la generación de los 

transistores basados en metal-óxido-semiconductor (MOSFET por sus siglas en 

inglés, Metal-oxide-semiconductor Field-effect transistor), que son la base de la 

electrónica actual, podría enfrentar demasiados problemas si se busca seguir 

disminuyendo la escala de los dispositivos [1, 159]. Partiendo de esa premisa, 

asociada a lo que se conoce como la ley de Moore, resulta que los dispositivos 

basados en el espín son una alternativa que ofrece un consumo de energía 

reducido, además de permitir el desarrollo de memorias no volátiles, mayor 

velocidad de procesamiento y mayor densidad de integración [160]. 

 

2.1 Válvulas de espín y dispositivos de memoria 

Uno de los fenómenos que inician el desarrollo de lo que ahora conocemos 

como el campo de la espintrónica es la magnetorresistencia gigante (GMR por sus 

siglas en inglés, Giant magnetoresistance); descubierto en 1988. El fenómeno físico 

y el trabajo entorno al mismo ocasionó que A. Fert y P. Grünberg recibieran el 

Premio Nobel en 2007 [161, 162]. Este descubrimiento fue utilizado para generar 
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el sensor conocido como válvula de espín, que fue incorporado por IBM en sus 

discos duros en 1997, aumentando su densidad de información (Gbit/in2) en tres 

órdenes de magnitud. 

El fenómeno de la GMR sucede en nanoestructuras organizadas por 

capas: dos materiales ferromagnéticos emparedan a un conductor no magnético 

(Figura 2.1). Una de las capas ferromagnéticas tiene magnetización fija mientras la 

otra puede reorientarse. Si la orientación de la magnetización de las dos capas 

ferromagnéticas es paralela, la resistencia a través de las tres capas es baja. Si la 

magnetización es antiparalela, la resistencia es mucho mayor. Esto sucede porque 

las capas ferromagnéticas sólo permiten el paso de electrones con espín 

antiparalelo a su magnetización. Si la magnetización de las capas ferromagnéticas 

es antiparalela, muchos de los electrones que crucen la primera capa serán 

reflejados por la segunda, pues esta tiene muy pocos estados disponibles para 

electrones con espín paralelo a su momento magnético. Esta dispersión se traduce 

en aumento de resistencia [163]. A temperatura ambiente, la diferencia en 

resistencia es entre 10% y 50%, alcanzando la mayor diferencia en estructuras de 

varias capas [164]. 

Reemplazar la capa de material metálico no magnético con una capa de 

material aislante dio origen a la válvula magnética de efecto túnel (MTJ por sus 

siglas en inglés, Magnetic Tunnel Junction). En esta configuración, una mayor 

diferencia de resistencia puede ser obtenida a temperatura ambiente. Cabezas 

lectoras basadas en MTJ fueron introducidas al mercado por Seagate, en 2004, y 
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duplicaron la densidad de información respecto a la de las válvulas basadas en la 

GMR. Hoy en día, esas válvulas de espín son los dispositivos de la tecnología 

espintrónica más usados a nivel comercial [165, 166]. La tecnología asociada a las 

MTJ, en conjunto con la correspondiente a los dispositivos MOS, han permitido el 

desarrollo de memorias RAM magnéticas novolátiles y flip-flops (dispositivos de dos 

estados) magnéticos de alta velocidad y bajo consumo [159]. 

 

Figura 2.1. Funcionamiento de una válvula de espín [167]. Las flechas blancas en las capas 

FM indican la dirección de espín de los portadores mayoritarios, que es antiparalela a la 
dirección de la magnetización de la capa. 

 

También existe un tipo de dispositivo de memoria, conocido como memoria 

de pista (en inglés racetrack memory) [168], en la que la información se lee y se 

escribe a lo largo de un NW en forma de U, ubicado perpendicularmente al sustrato 
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del circuito, con ayuda de una cabeza lectora MTJ (Figura 2.2). El NW se mueve 

sobre la cabeza lectora gracias al fenómeno de movimiento de paredes de dominio 

magnético (en inglés domain wall motion), que consiste en el movimiento a lo largo 

del NW de las fronteras que hay entre segmentos con magnetizaciones opuestas, 

con ayuda de pulsos de corriente. Estas memorias prometen buena compatibilidad 

con los circuitos MOS, además de un acceso rápido a la información; sin embargo, 

necesitan emplearse NWs completamente libres de defectos, pues estos últimos 

causan que el NW no pueda correr sobre la cabeza lectora. 

 

Figura 2.2. Diagrama de una memoria de pista (a), su dispositivo de lectura (b) y escritura 

(c) [168]. 
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La investigación que se realiza actualmente, para el desarrollo de 

memorias basadas en las MTJ, se centra en la generación de estrategias más 

eficientes para el control de la magnetización de la capa libre, además de buscar 

nuevas arquitecturas para las MRAM, que permitan una mayor densidad de 

almacenamiento [159]. 

 

2.2 Circuitos lógicos 

Debido a su alta velocidad y tamaño reducido, los MOSFET y circuitos 

basados en MOS y MOS complementario (CMOS, por sus siglas en inglés, 

Complementary Metal-oxide-semiconductor) son las tecnologías fundamentales en la 

fabricación actual de circuitos integrados. Sin embargo, se espera que los 

dispositivos espintrónicos no volátiles reemplacen a los circuitos CMOS, ya que los 

primeros no consumen energía para mantener la información almacenada en ellos 

y ésta última puede ser leída instantáneamente. En la práctica, el enfoque más 

popular consiste en la combinación de memoras MRAM, no volátiles, con circuitos 

lógicos CMOS, aunque se han generado varios prototipos de circuitos lógicos que 

están basados completamente en el espín [159]. 

Los circuitos híbridos MTJ/CMOS, como el mostrado en la Figura 2.3, no 

consumen energía cuando se encuentran en estado inactivo y son completamente 

compatibles con las arquitecturas y los procesos de manufactura de los MOS, 

aunque aún presentan limitaciones debidas al desajuste entre la sección de 
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detección y las MTJ [159]. En los últimos años, se han probado circuitos flip-flop, 

sumadores y tablas de consulta (lookup tablesk) usando circuitos híbridos [169]. 

El movimiento de las paredes de dominios magnéticos, antes mencionado, 

puede aprovecharse para crear circuitos lógicos libres de transistores. En estos 

circuitos, las vías de conducción son NWs magnéticos por donde circulan los 

dominios magnéticos. Las compuertas lógicas AND y NOT se forman con NWs 

unidos en ciertas configuraciones [170]. Se han probado otros circuitos, que 

comparten la arquitectura de los circuitos MTJ/CMOS mencionados, pero las 

entradas y salidas son almacenadas en memorias de pista [171]. 

 

Figura 2.3. a) Arquitectura de un circuito lógico híbrido MTJ/CMOS. b) Ejemplo de una 

compuerta XOR [165]. 

                                                      
k Una lookup table, o tabla de consulta, es una estructura de datos, o elemento de memoria, 

que contiene resultados de un cálculo específico, de modo que en lugar de realizarse la 
rutina de cómputo correspondiente, se busque el resultado en la tabla de consulta. 
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Los circuitos lógicos que evitan totalmente el uso de dispositivos MOS son, 

hasta ahora, propuestas teóricamente realizables [172]. La información se 

almacenaría recurriendo a la magnetización de los nano-magnetos; esta 

magnetización puede generar una corriente de espín, que comunique el bit de 

información por el circuito, a través de materiales que conserven la polarización del 

espín. Las decisiones se toman de acuerdo a una evaluación del espín mayoritario. 

Esta propuesta ofrece compactibilidad y bajo consumo, pero aún está por 

encontrarse un modo de asegurar la conservación de la información a través del 

circuito, y el material conductor es un factor crítico para lograrlo [159]. 

 

2.3 Transistores de espín 

El concepto de transistores de espín se propuso en la década de 1990 y, 

hasta la fecha, varios de ellos se han propuesto y probado. En un FET de espín 

[173, 174] la fuente y el drenador tienen la misma dirección de espín, en tanto que 

la operación de conmutación se efectúa aplicando un voltaje, para cambiar la 

precesión de los portadores con espín polarizado, a través del canal (Figura 2.4). 

En otra propuesta, el MOSFET de espín [175], no se aplica un voltaje en la 

compuerta para cambiar los espines de los portadores, sino que se cambia la 

magnetización de la fuente para realizar la conmutación. En ambos casos sólo 

pasarán a través del drenador los portadores cuyo espín esté alineado con el espín 

mayoritario de dicho medio. 
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Figura 2.4. Diagramas de un FET de espín (a) y un MOSFET de espín (b). c) Funcionamiento 

de un FET de espín [176]. 
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Como se mencionó en el capítulo anterior, el avance en el desarrollo de los 

dispositivos espintrónicos depende, en gran medida, de que los materiales tengan 

la capacidad de producir y conducir corrientes con espín polarizado. Los medio-

metales son materiales que se comportan como conductores, para electrones con 

una dirección de espín, y como semiconductores para los electrones cuya dirección 

de espín sea la opuesta; hecho que los convierte en los materiales ideales para las 

aplicaciones en espintrónica. El carácter conductor, semiconductor o aislante de un 

material está determinado por su estructura de bandas electrónicas y, en particular, 

por la presencia de una brecha de energía alrededor del nivel de Fermi. En este 

capítulo se hará un breve resumen de los conceptos fundamentales de la teoría de 

bandas, de modo que, a partir de esta, sea posible identificar la medio-metalicidad 

en el material estudiado. 

 

3.1 Modelos de conducción en metales 

La primera teoría que buscaba explicar la conductividad eléctrica, y otras 

características distintivas de los metales, fue formulada por Paul Drude en 1900. 

De acuerdo a ésta, los electrones de las capas más externas de los átomos que 

constituyen al metal están completamente separados y transitan libremente por 

todo el material, mientras que los núcleos atómicos y los electrones más cercanos 

a estos permanecen inmóviles y no interactúan con los electrones móviles, salvo 

por colisiones instantáneas [177]. En equilibrio termodinámico, el conjunto de los 

electrones de conducción se comportaría como un gas ideal, y obedecerían la 
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estadística clásica de Maxwell-Boltzmann. Este modelo predecía 

satisfactoriamente la ley de Ohm, la relación entre conductividad eléctrica y térmica, 

la alta ductilidad y otras características de los metales; pero no lograba explicar la 

capacidad calorífica ni la susceptibilidad magnética observadas experimentalmente 

[178-180]. 

Las interrogantes dejadas por el modelo de Drude se resuelven al sustituir 

la estadística de Maxwell-Boltzmann por la de Fermi-Dirac, la cual toma en cuenta 

el hecho de que los electrones ocupan niveles de energía de acuerdo al principio 

de exclusión de Pauli [177]. Este modelo se conoce como modelo de electrones 

libres o gas de electrones libres, y fue propuesto por Arnold Sommerfeld en 1927 

[181]. Sin embargo, aún es necesario hacer otra corrección para obtener un modelo 

que explique porqué algunos materiales son aislantes o semiconductores. El campo 

eléctrico producido por los iones positivos (núcleos y electrones cercanos), que en 

el modelo de electrones libres solamente servía para neutralizar la carga negativa 

de los electrones móviles e impedir que salieran fuera de las fronteras del material, 

debe ser considerado a detalle. Un modelo en el que los electrones se muevan a 

lo largo de un potencial estático, que surge de un arreglo periódico o cristal de iones 

como lo sugieren los patrones regulares de difracción de rayos X, dará lugar a la 

aparición de intervalos de energías prohibidas para los electrones en el material; 

estas “brechas” de energía son las responsables de la existencia de materiales 

aislantes, conductores y semiconductores [177, 180]. 
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3.2 Estructura de bandas 

Para visualizar las brechas de energía e identificar el comportamiento 

conductor de un material, es necesario conocer su estructura de bandas. Esta 

estructura, representada usualmente en forma de una gráfica de energía E contra 

los vectores de onda k, describe los valores de la energía que los electrones 

pueden tener asociada en un material. 

Cuando una partícula se mueve en un potencial periódico, su función de 

onda cumple con el teorema de Bloch [182]: 

Ψ𝒌(𝒓) = 𝑒𝑖𝒌∙𝒓𝑢𝒌(𝒓), (3.1) 

donde Ψk es la función de onda, llamada función de Bloch, y uk es una función 

arbitraria con la misma periodicidad del potencial, esto es [177] 

𝑢𝒌(𝒓) = 𝑢𝒌(𝒓 + 𝑹), 
(3.2) 

donde R es un vector de traslación para evaluar a la función a un punto equivalente 

a r. El vector R puede ser representado como R=na, donde n es cualquier entero y 

a es el vector entre dos iones contiguos del cristal. La red regular de puntos en la 

que los iones se ubican se conoce como la red directa, y los componentes de a son 

los vectores primitivos [182]. 

Los estados propios de la ecuación de Schrödinger para un solo electrón 

pueden ser expresados como una suma de funciones de Bloch [182]: 
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Ψ𝑛(𝒓) = ∑𝐴𝒌

𝒌

Ψ𝒌(𝒓) =∑𝐴𝒌𝑒
𝑖𝒌∙𝒓𝑢𝒌(𝒓)

𝒌

, 
(3.3) 

donde Ak son constantes, y el índice k es el vector de onda de la parte exponencial 

de la función de Bloch. La energía de cada electrón En, en un sistema de varios 

átomos, en función de k, es lo que se conoce como la estructura de bandas. 

Gracias a la periodicidad del cristal, no es necesario graficar la energía en 

función de todos los valores de k. Toda la estructura de bandas está contenida en 

un intervalo de valores de k conocido como la zona de Brillouin. Si se combinan las 

ecuaciones (3.1) y (3.2) se obtiene otra forma del teorema de Bloch: 

Ψ𝒌(𝒓 + 𝑹) = 𝑒𝑖𝒌∙𝑹Ψ𝒌(𝒓). (3.4) 

Si se aplica ahora una traslación en el espacio formado por los vectores k, se 

obtiene 

Ψ𝒌+𝒈(𝒓 + 𝑹) = 𝑒𝑖(𝒌+𝒈)∙𝑹Ψ𝒌+𝒈(𝒓) = 𝑒𝑖𝒌∙𝑹Ψ𝒌+𝒈(𝒓), (3.5) 

donde g es un vector del espacio k tal que 𝑒𝑖𝒈∙𝑹 = 1. Así, g es el vector recíproco 

de R y, como tal, describe a una red regular de puntos que son reflejo de la red 

directa; esta red se conoce como la red recíproca. Tanto en la red directa como en 

la red recíproca, las funciones de onda tienen una naturaleza periódica. Si, para 

cierto arreglo cristalino, la estructura de bandas se repite a partir de k+g, todos los 

vectores k<g constituyen la zona de Brillouin. 
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La brecha de energía prohibida es un intervalo de valores de energía que 

ninguno de los electrones del material puede tener y se ve como un espacio vacío 

entre las bandas. En el límite de la zona de Brillouin, la función de onda de un 

electrón es reflejada, y las ondas reflejadas forman combinaciones lineales. Estas 

combinaciones lineales son ondas estacionarias, y representan, al igual que la 

función de onda original, los estados posibles del electrón. Si las diferentes ondas 

estacionarias formadas tienen diferentes energías, la diferencia entre estas 

energías da origen a la banda de energía prohibida [179, 183].   

En la realidad, los potenciales periódicos son muy complejos, pues 

dependen de la estructura cristalina y las especies atómicas presentes en un 

material. Por esto, las estructuras de bandas son también complejas, y dependen 

fuertemente de la dirección del cristal sobre la cual se analicen. 

 

3.3 Nivel de Fermi 

Una vez que se sabe cuáles son los estados permitidos en el material, los 

N electrones que posee deben ocupar dichos estados, desde el de menor energía, 

de acuerdo al principio de exclusión de Pauli, el cual establece que cada estado 

admite sólo dos electrones con espines opuestos (suponiendo el sistema en un 

estado libre de excitaciones o estado base, en donde la temperatura es T=0) [177]. 

El último estado que sea ocupado tendrá una energía EF conocida como energía de 

Fermi [179]. 
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Ubicar la energía de Fermi en una gráfica de estructura de bandas es útil, 

pues las bandas con menor energía que EF serán las bandas ocupadas o de 

valencia, y las bandas con mayor energía serán las bandas desocupadas o de 

conducción. En la práctica, estas gráficas se normalizan respecto al nivel de Fermi, 

que tiene un significado un poco diferente a la energía de Fermi, pero tiene la misma 

utilidad. 

El nivel de Fermi μ aparece en la distribución de Fermi-Dirac, que expresa 

la probabilidad de encontrar un electrón en un estado con energía E [178, 179]: 

𝑓(𝐸) =
1

𝑒(𝐸−𝜇) 𝑘𝑇⁄ + 1
, 

(3.6) 

donde k es la constante de Boltzmann. A cierta energía E=μ, la probabilidad de 

encontrar partículas es exactamente 50% y, en el límite T→0, esta energía es igual 

a la energía de Fermi. El nivel de Fermi es también conocido como el potencial 

químico, el cual se puede definir como el cambio en energía libre por partícula 

agregada a un sistema, a temperatura constante [184]. Esta definición permite que 

el nivel de Fermi esté bien definido en materiales en los que la energía con 50% de 

probabilidad de ser ocupada yace dentro de una brecha prohibida [177]. 

 

3.4 Densidad de estados 

La densidad de estados (DOS, por sus siglas en inglés, density of states) en 

un material también contiene información con la que se puede identificar un 

conductor, semiconductor o aislante, pues expresa cuántos estados existen para 
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un intervalo de energía dE. El producto de la densidad de estados por la distribución 

de Fermi-Dirac debe dar el número de partículas en un intervalo infinitesimal de 

energía [178] 

𝑁(𝐸)𝑑𝐸 = 𝐷(𝐸)𝑓(𝐸)𝑑𝐸 =
𝐷(𝐸)𝑑𝐸

𝑒(𝐸−𝜇) 𝑘𝑇⁄ + 1
; 

(3.7) 

y la integral de este producto, tomada a lo largo de todos los valores de energía, 

debe dar el número de electrones del sistema: N. 

La DOS, en un sistema finito como una nanoestructura, tiene la forma de 

una suma de funciones delta, una por cada eigenestado con energía Ei, tomada a 

lo largo de todos los eigenestados 

𝐷(𝐸) =∑𝛿(𝐸 − 𝐸𝑖)

𝑖

. 
(3.8) 

Si la nanoestructura no está confinada en tres dimensiones, la densidad de 

estados será una función más suave [179]. Al igual que en la estructura de bandas, 

la gráfica de la densidad de estados usualmente está normalizada al nivel de Fermi. 

 

3.4 Conductores, aislantes, semiconductores y medio-
metales. 

La estructura de bandas, la densidad de estados y el nivel de Fermi 

proporcionan criterios con los que es posible conocer el comportamiento conductor 

de un material. Estos criterios, elaborados dentro de la aproximación de los 
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electrones independientes, o que no interactúan entre sí, son válidos mientras el 

material analizado tenga una estructura atómica regular y periódica [177, 180]. 

Si en un material existe una brecha prohibida que separa la última banda 

ocupada y la primera banda desocupada, es necesario excitar a los electrones con 

una energía mayor al ancho de la banda prohibida para que estos puedan pasar a 

los niveles vacíos y moverse, y así tengan la posibilidad de constituir una corriente. 

En este caso, el material es un semiconductor. Si la brecha es demasiado grande 

(mayor a 2 eV en la mayoría de los casos [177]), el material será un aislante. Si no 

hay brecha separando los estados ocupados y desocupados, los electrones podrán 

moverse a otros estados con facilidad, y el material será un conductor [180]. 

En las gráficas de estructura de bandas y la densidad de estados, el nivel 

de Fermi señala el límite entre las bandas de valencia y de conducción. Si el nivel 

de Fermi yace en un espacio vacío entre las bandas, o en un intervalo de energía 

en el que la densidad de estados sea cero, el material será un aislante o 

semiconductor, dependiendo del ancho de la brecha. Si hay bandas En(k) cruzando 

el nivel de Fermi, o la densidad de estados es diferente de cero, el material será un 

conductor. 

La característica principal de los medio-metales es que presentan 

comportamiento conductor para portadores cuyos espines tienen una orientación, 

mientras que para la orientación opuesta son semiconductores o aislantes. Se 

espera, entonces, que las estructuras de bandas para ambos tipos de portadores 

sea diferente, una de ellas debe mostrar una brecha prohibida alrededor del nivel 



 

47 

 

 

de Fermi, mientras la otra no. Cuantitativamente, se puede evaluar la polarización 

de espín en el nivel de Fermi con la fórmula: 

𝑃 =
𝐷 ↑ (𝐸𝑓) − 𝐷 ↓ (𝐸𝑓)

𝐷 ↑ (𝐸𝑓) + 𝐷 ↓ (𝐸𝑓)
, 

(3.9) 

donde, 𝐷 ↑ (𝐸𝑓) y 𝐷 ↓ (𝐸𝑓) son las densidades de estados en el nivel de Fermi 

para electrones con espines hacia arriba y hacia abajo. Si P=0, el material es 

paramagnético; si P está en el intervalo de 0 a 1, el material es ferromagnético; sin 

embargo, para ser identificado como un medio-metal, se debe cumplir que P=1  

[185, 186].  
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CAPÍTULO 4 

METODOLOGÍA COMPUTACIONAL 

 

 

 

 

 

4.1 Teoría de la funcional de la densidad 

4.2 Funcionales de intercambio y correlación 

4.3 Pseudopotenciales 

   



 

50 

 

 

  



 

51 

 

 

La ecuación de Schrödinger para un sistema de varios cuerpos es 

demasiado complicada para resolverse analíticamente. De hecho, el único sistema 

con una solución analítica es formado por un solo átomo de hidrógeno. Para 

describir átomos, moléculas o materiales con mayor número de partículas, y 

conocer la energía y el estado base, se han desarrollado diversos métodos de 

cálculo. Los más usados en la actualidad se respaldan en la teoría de la funcional 

de la densidad (DFT, por las siglas en inglés, Density-Functional Theory), que usa 

aproximaciones puramente teóricas para resolver la ecuación de Schrödinger para 

varios cuerpos. Los programas usados para los cálculos de esta tesis se basan en 

esa teoría, por lo que se hará una breve reseña de sus aspectos fundamentales. 

 

4.1 Teoría de la funcional de la densidad 

Para un sistema de M núcleos y N electrones, libre del efecto de campos 

magnéticos y eléctricos externos, la ecuación de Schrödinger tiene la forma [187, 

188] 

�̂�Ψ𝑖(�⃗�1, �⃗�2, … , �⃗�𝑁 , �⃗⃗�1, �⃗⃗�2, … , �⃗⃗�𝑀) = 𝐸𝑖Ψ𝑖(�⃗�1, �⃗�2, … , �⃗�𝑁 , �⃗⃗�1, �⃗⃗�2, … , �⃗⃗�𝑀), (4.1) 

cuyo hamiltoniano Ĥ es 

�̂� = −
1

2
∑∇𝑖

2 −

𝑁

𝑖=1

1

2
∑

1

𝑀𝐴

∇𝐴
2 −

𝑀

𝐴=1

∑∑
𝑍𝐴
𝑟𝑖𝐴

𝑀

𝐴=1

𝑁

𝑖=1

+∑∑
1

𝑟𝑖𝑗

𝑁

𝑗>𝑖

𝑁

𝑖=1

+∑∑
𝑍𝐴𝑍𝐵
𝑅𝐴𝐵

.

𝑀

𝐵>𝐴

𝑀

𝐴=1

 
(4.2) 
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Los subíndices A y B corresponden a cada uno de los M núcleos del sistema, 

mientras que i corresponde a cada electrón de los N electrones totales. MA es la 

masa de los núcleos, ZA y ZB son el número atómico, y r y R representan distancias 

entre un par de partículas, de acuerdo a los subíndices que posean. Los dos 

primeros términos describen la energía cinética de los electrones y núcleos, 

respectivamente. Los tres términos restantes, que forman la parte potencial del 

hamiltoniano, corresponden a la interacción electrostática atractiva entre electrones 

y núcleos, las interacciones electrostáticas repulsivas entre pares de electrones y 

pares de núcleos, respectivamente [188]. Las soluciones dependen de tres 

coordenadas espaciales, del espín para cada electrón (�⃗�𝑖) y delas coordenadas 

espaciales para cada núcleo (�⃗⃗�𝐴), por lo que la ecuación se vuelve imposible de 

resolver por métodos analíticos [187]. 

El primer paso para simplificar el problema implica enfocarse en el hecho 

de que las funciones de onda de los electrones son las que proporcionan la 

información más útil sobre el sistema (como la naturaleza de los enlaces químicos); 

por otro lado, hay que considerar que los núcleos son muy masivos, comparados 

con los electrones, y se encuentran casi estáticos respecto a su posición de 

equilibrio. Esta aproximación de núcleos fijos se conoce como la aproximación de 

Born-Oppenheimer, o aproximación adiabática, y simplifica al hamiltoniano: 

�̂�elec = −
1

2
∑∇𝑖

2 −

𝑁

𝑖=1

∑∑
𝑍𝐴
𝑟𝑖𝐴

𝑀

𝐴=1

𝑁

𝑖=1

+∑∑
1

𝑟𝑖𝑗

𝑁

𝑗>𝑖

𝑁

𝑖=1

= �̂� + �̂�𝑁𝑒 + �̂�𝑒𝑒 . (4.3) 
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4.1.1 Modelo de Hartree-Fock 

Históricamente, uno de los primeros métodos aproximados para llegar a la 

solución de la ecuación de Schrödinger para muchos cuerpos fue el método de 

Hartree-Fock, y muchos métodos para encontrar las funciones de onda de los 

electrones se basan en él. En este modelo, se aproxima la solución al problema de 

N electrones con un producto antisimétrico de las funciones de onda χ de cada 

electrón, llamado determinante de Slater, que tiene la forma:  

Ψ0 ≈ Φ𝑆𝐷 =
1

√𝑁!
|

𝜒1(�⃗�1) 𝜒2(�⃗�1) … 𝜒𝑁(�⃗�1)

𝜒1(�⃗�2) 𝜒2(�⃗�2) … 𝜒𝑁(�⃗�2)
⋮ ⋮ ⋱ ⋮

𝜒1(�⃗�𝑁) 𝜒2(�⃗�𝑁) … 𝜒𝑁(�⃗�𝑁)

|, 
(4.4) 

donde las funciones 𝜒(�⃗�), denominadas de espín-órbita, están compuestas de una 

función espacial y una función de espín: 

𝜒(�⃗�) = 𝜙(𝑟)𝜎(𝑠), 𝜎 = 𝛼, 𝛽. 
(4.5) 

Las funciones de espín tienen la característica de ser ortonormales, por lo 

que se restringe la elección de las funciones espín-órbita a funciones ortonormales. 

Con el método de Hartree-Fock se buscan las funciones de onda que 

resulten asociadas al estado de mínima energía, para un cierto sistema, al resolver 

la ecuación de Schrödinger. Esta energía será una aproximación a la verdadera 

energía del estado base del sistema, y se le conoce como energía de Hartree-Fock: 



 

54 

 

 

𝐸𝐻𝐹 = min
Φ𝑆𝐷→𝑁

𝐸[Φ𝑆𝐷]. 
(4.6) 

La energía de Hartree-Fock depende de las funciones espín-órbita, por lo 

que se dice que es una funcional de estas, la cual se expresa como: 𝐸𝐻𝐹 = 𝐸[𝜒𝑖]. 

De esta manera, se obtiene un problema de minimización, en el que se buscan las 

funciones espín-órbita que minimizan la energía, con la ortonormalidad como 

condición. Haciendo uso de multiplicadores de Lagrange (ϵi) se obtienen N 

ecuaciones acopladas, que se conocen como ecuaciones de Hartree-Fock: 

f̂𝜒𝑖 = 𝜖𝑖𝜒𝑖 , 𝑖 = 1, 2… ,𝑁. 
(4.7) 

Estas ecuaciones pueden verse como un problema de autovalores, donde 

los multiplicadores de Lagrange son autovalores del operador de Fock (f̂), cuya 

forma explícita es [189]: 

f̂ = −
1

2
∇𝑖
2 −∑

𝑍𝐴
𝑟𝑖𝐴

+∑[�̂�𝑗(�⃗�) − �̂�(�⃗�)],

𝑖

𝑗

𝑀

𝐴

 
(4.8) 

en donde el primer término es la energía cinética, el segundo es el potencial 

atractivo electrón-núcleo y el tercero, llamado potencial de Hartree-Fock (VHF(i)), es 

el promedio del potencial repulsivo experimentado por el i-ésimo electrón debido a 

los N1 electrones restantes. Además se compone de dos operadores: el operador 

�̂�, conocido como operador de Coulomb, que expresa el potencial experimentado 

por un electrón en cierta posición debido a una distribución de carga a cierta 

distancia [188]; y el operador �̂�, conocido como operador de intercambio, que no 
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corresponde a ninguna energía definida clásicamente [189] y es consecuencia de 

la definición del determinante de Slater como un producto antisimétrico y del 

principio de exclusión de Pauli [188]. 

La forma explícita de los operadores �̂� y �̂� en el operador de Fock incluye 

a las funciones espín-órbita, que en las ecuaciones de Hartree-Fock son las 

mismas funciones que se desea calcular. Por esto, se propone un determinante de 

Slater inicial, se introduce en las ecuaciones de Hartree-Fock y estas producen un 

nuevo conjunto de funciones espín-órbita. Las funciones espín-órbita 

correspondientes al estado base del sistema serán encontradas cuando las 

funciones de salida sean iguales a las de entrada. Por esta razón, este método se 

describe como de campo autoconsistente (SCF, por sus siglas en inglés, Self-

Consistent Field). 

Aunque en el modelo de Hartree-Fock no se calcula la densidad 

electrónica, y por ello no forma parte de la DFT, los conceptos del SCF y el potencial 

de intercambio son heredados por esta teoría. 

4.1.1 Teoremas de Hohenberg-Kohn 

En 1964, P. Hohenberg y W. Kohn [190] presentaron dos teoremas que 

permiten reducir el problema del hamiltoniano de N dimensiones a un problema 

tridimensional. El primer teorema establece que existe una relación uno a uno entre 

una función de onda, un potencial y una densidad electrónica para un sistema. En 

otras palabras, la función de onda, y por lo tanto todas las propiedades de un 

sistema de muchos electrones, están determinadas inequívocamente por la 
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densidad electrónica. Esta última debe ser una función de la posición, cuya integral 

en todo el espacio debe ser igual al número de electrones del sistema (N), debe 

tender a cero cuando la distancia desde un núcleo tienda a infinito y tener su 

máximo en las inmediaciones de un núcleo. 

El segundo teorema establece que la funcional de la densidad que da la 

energía de un sistema alcanza su valor mínimo únicamente con la densidad 

electrónica correspondiente al estado base del sistema. 

Estos teoremas presentan la utilidad de considerar a la densidad 

electrónica como la variable principal en la solución del problema de varios cuerpos, 

pero no dan una forma explícita para la funcional que darán la energía. 

4.1.2 Método de Kohn-Sham 

La aproximación de Kohn-Sham consiste en suponer un sistema con 

electrones que no interactúan, cuya densidad electrónica debe ser igual al sistema 

con interacción, de modo que se puedan utilizar funciones orbitales de un solo 

electrón como en el determinante de Slater. La densidad tiene la forma 

𝜌(𝑟) = 2∑𝜙𝑖(𝑟)𝜙𝑖
∗(𝑟)

∞

𝑖=1

, 
(4.9) 

y la ecuación de Schrödinger queda como [191] 

{−
1

2
∇2 + 𝑉eff(𝑟)} 𝜙𝑖(𝑟) = 휀𝑖𝜙𝑖(𝑟), (4.10) 

donde Veff es un potencial efectivo: 
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𝑉eff(𝑟) = 𝑣ext(𝑟) + ∫𝑑3𝑟
𝜌(𝑟)

|𝑟 − 𝑟′|
+ 𝑣𝑥𝑐(𝜌, 𝑟). (4.11) 

El segundo término es el potencial electrostático de repulsión coulombiana, 

o potencial de Hartree, y el tercer término se define como el potencial de 

intercambio y correlación, que engloba todas las contribuciones faltantes en la 

energía. La energía asociada con este potencial es una funcional de la densidad y 

se relaciona con el potencial a través de una derivada [188, 191]: 

𝑣ext(𝜌, 𝑟) =
𝛿𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]

𝛿𝜌(𝑟)
. 

(4.12) 

La formulación de Kohn-Sham es formalmente exacta, ya que la densidad, 

obtenida a partir de funciones de un solo electrón, es igual a la densidad exacta del 

sistema con interacción. La ecuación con el hamiltoniano según Kohn-Sham es 

mucho más sencilla de resolver, por corresponder a una sola partícula; sin 

embargo, no se propone una forma para la funcional de intercambio y correlación 

[188, 191]. 

Si se observan las ecuaciones (4.9) a (4.11), puede verse que se tiene un 

problema como el planteado por Hartree y Fock, en el que es necesario el uso del 

método SCF. En general, todos los programas basados en DFT siguen un algoritmo 

SCF para encontrar la densidad electrónica y las funciones de onda, como el 

representado en la Figura 4.1. 
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Figura 4.1. Algoritmo general del método de campo autoconsistente usado en programas 

DFT [192]. 

 

4.2 Funcionales de intercambio y correlación 

Existen varias aproximaciones para encontrar la funcional vxc que aparece 

en la ecuación (4.11), algunas de ellas semi-empíricas. Esas propuestas se apoyan 

en dos tipos de aproximaciones básicas: la aproximación de densidad local y la 

aproximación de gradiente generalizado. 
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En la aproximación de densidad local, (LDA, por sus siglas en inglés, Local 

Density Approximation) se asume que la densidad en cada punto del sistema es la 

misma que en un gas homogéneo de electrones: 

𝐸𝑥𝑐
LDA[𝜌(𝑟)] = ∫𝜌(𝑟)휀𝑥𝑐

LDA[𝜌(𝑟)]𝑑𝑟, 
(4.13) 

휀𝑥𝑐
LDA se compone a su vez de dos términos: un término de intercambio, que tiene 

un valor exacto para el gas homogéneo, y un término de correlación que se calcula 

por medio de simulaciones. Esta funcional es sencilla, pues sólo depende de la 

coordenada donde se encuentra el sistema que se evalúa, pero pierde precisión en 

sistemas donde la densidad electrónica varía rápidamente en el espacio, como 

algunas moléculas o superficies no regulares. Además, se sabe que sobreestima 

la energía de enlace entre los átomos de moléculas [193]. 

Una corrección a estos defectos lleva a la aproximación de gradiente 

generalizado (GGA, por sus siglas en inglés, Generalized Gradient Approximation). 

La forma de la funcional es semejante a LDA, pero la función que se integra 

depende de la densidad en un punto y del gradiente de la densidad en ese punto. 

De este modo se agrega información a la funcional acerca de la variación de la 

densidad en todo el espacio. Las funcionales GGA ofrecen una mejor descripción 

del sistema que las funcionales LDA, aunque se sabe que pueden llegar a 

sobreestimar las longitudes de enlaces entre átomos. 

Dos de las funcionales más usadas en cálculos que involucran sólidos son 

la funcional propuesto por Perdew-Wang (PW91) y otra propuesto por Perdew-
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Burke-Ernzerhof. En esta tesis se utiliza una modificación de este último 

denominada Revised Perdew-Burke-Ernzerhof (RPBE). 

 

4.3 Pseudopotenciales 

Los pseudopotenciales son aproximaciones al potencial coulombiano 

experimentado por los electrones de valencia debido al núcleo y a los electrones 

más cercanos a este. Los electrones de valencia son los más importantes, pues 

son responsables de los enlaces químicos; sin embargo, sus funciones de onda 

pueden tener singularidades cerca del núcleo [194]. Para salvar esa dificultad se 

usa un potencial efectivo, conocido como pseudopotencial, que puede ser de dos 

tipos: conservador de la norma o ultrasuave. 

Los pseudopotenciales conservadores de la norma (en inglés norm-

conserving) se construyen de modo que reproduzcan las propiedades de valencia 

de un cálculo considerando todos los electrones. Para lograr esto, las funciones de 

onda correspondientes a los electrones de valencia encontradas a partir del 

potencial original y del pseudopotencial deben ser iguales a partir de una distancia 

RC desde el núcleo; sus autovalores deben ser iguales y sus densidades 

electrónicas (la integral del cuadrado de la magnitud de las funciones) deben 

coincidir dentro de RC [195]. Estos potenciales tienen el inconveniente de requerir 

un buen número de ondas planas para representar una función de onda y esto 

incrementa el costo computacional. 
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En contraste, los pseudopotenciales ultrasuaves (en inglés ultrasoft 

pseudopotentials) buscan suavizar las funciones de onda para reducir el número de 

ondas planas necesarias, a costa de violar la condición de que la integral del 

cuadrado de las funciones debe ser el mismo para el potencial original y el 

pseudopotencial [194]. 
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Para mostrar las propiedades electrónicas que identifican a un 

nanoalambre medio-metálico se modelará un nanoalambre de silicio en la dirección 

de crecimiento [100] de un solo diámetro (~1nm). Se calcularán las propiedades 

electrónicas del nanoalambre sin pasivar, a continuación con todos los enlaces 

saturados con átomos de hidrógeno y posteriormente con un enlace suelto en la 

superficie. Finalmente se estudiará el efecto del espín en las propiedades 

electrónicas. Para realizar estos cálculos se utilizará el software Materials Studio, 

que permite modelar nanoestructuras periódicas y calcular sus propiedades 

electrónicas con diversos métodos. 

 

5.1 Modelado 

Para estudiar estructuras periódicas se hace uso de una celda unidad y 

cierto número de operaciones de simetría. La celda unidad contiene toda la 

información de la estructura periódica, por lo que se realizan cálculos sobre ella, 

reduciendo el tiempo de cómputo al aprovechar la simetría que posee. El programa 

utilizado para este estudio es Materials Studio (MS), y en específico se utilizará el 

módulo CASTEP. 

Para modelar un NW es necesario diseñar una celda unidad que se repetirá 

únicamente a lo largo de un eje espacial (la dirección de crecimiento), dando como 

resultado una estructura cristalina unidimensional. Para este trabajo, a partir del 

material en bulto, se define la celda unidad en la dirección del crecimiento [100], 
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conservando la estructura cristalina original. El procedimiento para obtener esta 

celda se describe en los siguientes párrafos. 

A partir de una celda cristalina de ocho átomos de silicio se construye una 

superficie empleando la herramienta Cleave Surface de MS, con la cual se especifica 

en qué plano se cortará la superficie y cuál será la profundidad del corte, obteniendo 

un fragmento del cristal (Fig. 5.1). 

 

Figura 5.1. Corte realizado sobre el cristal de Si con la herramienta Cleave Surface. A la 

izquierda se muestra el cristal, visto en la dirección [100]. A la derecha aparece el plano 
generado, con las especificaciones que aparecen en el menú central. 

 

El fragmento de cristal obtenido se convertirá en una celda unitaria, con la 

herramienta Build Vacuum Slab, que permite generar un espacio vacío sobre la 

superficie. Aunque lo anterior hace posible simular efectos superficiales, en el caso 

de los NWs es necesario que la estructura sea periódica en la dirección normal a 

la superficie, por lo que este espacio vacío debe tener un grosor nulo (Fig. 5.2). 
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Figura 5.2. Creación de una celda unidad (derecha) a partir de una superficie (izquierda), 

empleando la herramienta Build Vacuum Slab en MS. 

 

La celda unidad obtenida aún reproduce una estructura periódica 

tridimensional. Para obtener una estructura unidimensional (el NW) es necesario 

romper la continuidad en dos dimensiones. Para lograr esto se repite la celda 

unidad en las direcciones perpendiculares a la dirección de crecimiento, creando 

una supercelda (herramienta Supercell de MS) de tamaño N×N, donde N es el 

número de celdas unidad. A partir de la supercelda, se escoge el diámetro y la 

forma de la sección transversal que tendrá el NW (Figura 5.3), eliminando el resto 

de los átomos de la supercelda. Para evitar interacciones entre NWs contiguos se 

deja espacio vacío en la supercelda, que permita separaciones de al menos 10 Å 

ente NWs contiguos. 

El NW modelado en este trabajo crece en la dirección [100] del cristal de 

Si y se diseñó de forma que tuviera 25 átomos de Si por celda unidad. El espacio 

vacío transversal a la dirección del NW permite una separación de alrededor de 26 
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Å entre ellos. Realizado el proceso previamente descrito, a la celda unidad de 25 

átomos se le modificaron ciertos enlaces, para simular el fenómeno de 

reconstrucción de superficie. 

 

Figura 5.3. Construcción de la celda unitaria de un NW, a partir de una celda en la dirección 

[100]. (a) Vista superior de la celda obtenida con Build Vacuum Slab. (b) La celda mostrada 

en (a) se repite en las direcciones perpendiculares a la de crecimiento del NW. (c) Se define 
y crea la supercelda, para especificar la forma (d) de la sección transversal del NW y se 
eliminan los átomos alrededor. (e) Los enlaces se modificaron para simular la reconstrucción 
de superficies. (f) Vista en perspectiva del NW. 

 

5.2 Parámetros para el cálculo 

El estudio teórico se llevó a cabo en el marco de la teoría de la funcional 

de la densidad (DFT), la cual respalda la obtención de la densidad electrónica de 
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la estructura cuando se encuentra en el estado base, para así conocer la energía y 

la función de onda correspondientes. Para los cálculos DFT en esta tesis se utilizó 

el programa CASTEP [196], que utiliza una base de ondas planas para la 

construcción de las funciones de onda, con una energía de corte de 260 eV. Una 

malla de simulación de 5×1×1 k de la red recíproca fue creada a partir del esquema 

de Monkhorst-Pack [197]. Tanto para la malla de simulación, como para la energía 

de corte, fueron realizadas pruebas de convergencia previamente. El 

pseudopotencial usado fue ultrasuave [198], el cual proporciona resultados 

aceptables en un tiempo de cálculo reducido. Se usó la aproximación de gradiente 

generalizado con la revisión de la funcional de intercambio y correlación de Perdew-

Burke-Ernzerhof (RPBE) [199], el cual ha mostrado, en estudios previos, un 

porcentaje de error reducido en el valor de la brecha prohibida del silicio en bulto, 

respecto al valor experimental de 1.1 eV. 

5.3 Propiedades electrónicas 

5.3.1 Optimización geométrica 

Una vez construido el NW, el primer paso para obtener las propiedades 

electrónicas es encontrar la estructura más estable, asociada al estado con la 

menor energía. En este proceso iterativo se modifican las separaciones entre 

átomos, además del tamaño de la celda del NW, y se calcula la energía total del 

sistema, en cada iteración, hasta encontrar un valor mínimo. Cuando se ha 
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encontrado la configuración óptima se dice que la estructura se ha relajado 

totalmente. 

Para el NW modelado en este trabajo se ha realizado un proceso de 

optimización en varias etapas: primero se optimizó el nanoalambre sin pasivar 

(Figura 5.4a); posteriormente los enlaces sueltos de este alambre se pasivaron con 

átomos de hidrógeno, y se volvió a optimizar (Figura 5.4b); finalmente, al 

nanoalambre pasivado con hidrógeno (totalmente relajado) se le elimina un átomo 

de hidrógeno, creando un enlace suelto (Figura 5.4c), y se repitió el proceso de 

optimización total. La tolerancia máxima en fuerza entre pares de átomos fue de 

0.01 eV/Å. Los parámetros de celda y la energía a la que convergió finalmente la 

celda se muestran en la Tabla 5.1. Se observa que el parámetro de celda a se 

redujo en un 3.1% respecto al valor correspondiente al silicio en bulto. 

Tabla 5.1 Parámetros de celda y energía final para el NW con un DB. 

Energía final -2851.66 eV 

Parámetro de red (a) 
Inicial Final 

5.4307Å 5.26Å 
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Figura 5.4. Celdas relajadas del nanoalambre prístino (a), el nanoalambre pasivado (b) y el 

nanoalambre con un enlace suelto, en vista superior (c) y a lo largo de la dirección de 
crecimiento [100] (d). Se muestra el parámetro de celda mencionado en la Tabla 5.1. 

  

5.3.2 Estructura de bandas y densidad de estados sin espín 

Todos los cálculos de estructura de bandas se realizan a lo largo de una 

línea recta, en el espacio recíproco, paralela a la dirección de crecimiento del 

alambre, partiendo del centro de la zona de Brillouin (Γ). El punto donde esta línea 

recta intersecta el límite de la zona de Brillouin es llamado Z. 

Como una primera aproximación, y un punto de comparación, se hizo el 

cálculo de la estructura de bandas y la densidad de estados electrónicos del 

nanoalambre de silicio de 25 átomos sin saturar, con los enlaces totalmente 
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saturados con átomos de hidrógeno y con un enlace suelto, sin tomar en cuenta el 

efecto del spin (Figura 5.5 y Figura 5.6). 

 

Figura 5.5. Estructura de bandas electrónicas del nanoalambre prístino (sin saturar) (a), el 

nanoalambre pasivado con átomos de hidrógeno (b) y el nanoalambre con un enlace suelto 
(c). El nivel de Fermi está normalizado a 0 eV. 

 

La saturación con átomos de H conlleva un comportamiento semiconductor 

(Figura 5.5b y Figura 5.6b), como es esperado [57]. La aparición de una brecha 

prohibida alrededor del nivel de Fermi es un efecto puro del confinamiento. La 

intención de modelar el nanoalambre saturado con H es tener un modelo sencillo y 

eficaz de todos los casos experimentales en los que se impide la formación de 

estados de superficie; por ejemplo, la oxidación o la cobertura con capas amorfas. 
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Esta aproximación ya ha demostrado ser muy exitosa en la descripción del 

confinamiento cuántico en nanoalambres semiconductores [200, 201]. 

El H modifica la reactividad química y la conductividad eléctrica de las 

superficies sobre las que se absorbe. Esto significa que las superficies saturadas 

con hidrógeno son menos reactivas, comparadas con las superficies sin pasivar. 

Por lo tanto, las superficies de los nanoalambres hidrogenados podrán ser menos 

propensas a interactuar con sustancias a su alrededor; sin embargo, cualquier 

cambio en la química de la superficie del nanoalambre saturado, p. ej. diferentes 

especies pasivantes o enlaces individuales libres, puede tener un efecto más 

pronunciado sobre la capacidad de detección de sensores basados en 

nanoalambres. 

En el caso del alambre sin saturar (Figura 5.5a y Figura 5.6a), aparecen 

estados dentro de la brecha de energía de la estructura de bandas y de la densidad 

de estados electrónicos. La existencia de esos estados se debe a los enlaces 

sueltos que existen en la superficie del nanoalambre, teniendo consecuentemente 

un alambre metálico; sin embargo, experimentalmente, es complicado obtener 

alambres sin saturadores en la superficie, lo usual es que aparezcan saturadores 

debido a los diferentes métodos de síntesis que usan ácidos, como HCl. 
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Figura 5.6. Densidad de estados electrónicos del nanoalambre prístino (sin saturar) (a), el 

nanoalambre pasivado con átomos de hidrógeno (b) y el nanoalambre con un enlace suelto 
(c). El nivel de Fermi está normalizado a 0 eV. 

 

Por último, se muestra el efecto de un enlace suelto sobre la superficie del 

NW sobre la estructura de bandas (Figura 5.5c) y la densidad de estados 

electrónicos (Figura 5.6c). El estado electrónico asociado con el defecto del enlace 

suelto tiene una energía que se ubica dentro de la brecha de energía del NW 

saturado y ocasiona su reducción. Además, el enlace suelto puede actuar como 

centro de atracción para varios receptores. 
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5.3.3 Estructura de bandas y densidad de estados con espín 

Una vez estudiado el alambre con todos los enlaces sueltos, saturado y 

con un enlace suelto, se analizó el efecto de la orientación del espín sobre el enlace 

suelto. 

En la Figura 5.7 se muestra el efecto del espín sobre la estructura de 

bandas electrónicas: se nota que el espín provoca una separación de los estados 

o desdoblamiento de las bandas, ocasionando que no haya degeneración en los 

estados energéticos, es decir, que varios estados no tengan la misma energía. En 

particular, el estado asociado al enlace suelto no tiene degeneración energética, 

dando como resultado dos estados con diferente energía que permanecen dentro 

de la brecha energética del nanoalambre saturado. También se observa que la 

banda de conducción se acerca al nivel de Fermi, a la vez que la banda de valencia 

se aleja del nivel de Fermi; es decir, hay un corrimiento de las bandas, en general, 

hacia valores negativos de la energía. 
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Figura 5.7. Estructura de bandas electrónicas de un nanoalambre de silicio con un enlace 

suelto, sin espín (a) y con espín (b). El nivel de Fermi está normalizado a 0 eV. 

 

Ahora se analizarán las propiedades electrónicas tomando en cuenta la 

polarización del espín. La estructura de bandas y la densidad de estados 

electrónicos se muestran en las Figura 5.8 y Figura 5.9, respectivamente. Como se 

mencionó, aparecen dos estados: uno cercano al nivel de Fermi y otro que cruza el 

nivel del Fermi, prácticamente a la mitad de la brecha de energía del NW saturado. 

Puede observarse que, para el canal de espín con sentido hacia arriba, la 

aportación de estados es mayor cerca del nivel de Fermi, dando un comportamiento 

semiconductor (Figura 5.8a); para el canal de espín con sentido hacia abajo, hay 

una contribución de estados dentro de la brecha de energía de NW saturado (Figura 
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5.8b). Estos comportamientos diferentes para cada sentido de espín constituyen un 

estado medio-metálico. Así, tanto en la estructura de bandas como en la densidad 

de estados, es posible diferenciar las contribuciones de ambos canales de espín. 

 

Figura 5.8. Estructura de bandas electrónicas del NW modelado con un enlace suelto, 

mostrando las bandas electrónicas con el sentido del espín arriba (a), abajo (b) y total (c). El 
nivel de Fermi está normalizado a 0 eV. 

 

A partir de la densidad de estados es posible ver que el comportamiento 

metálico o semiconductor del nanoalambre estudiado depende de la dirección de 

espín en que se analice. Por lo tanto, con esta primera aproximación, podemos 
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comprobar que un nanoalambre de silicio con un enlace suelto puede tener 

aplicaciones potenciales en la espintrónica. 

 

Figura 5.9. Densidad de estados electrónicos con espín polarizado con sentido arriba (a), 

abajo (b) y total (c) del NW modelado. El nivel de Fermi está normalizado a 0 eV. 

 

En esta tesis se han reproducido y corroborado los resultados obtenidos 

por Durgun et al. y Xu et al. [78, 80], con la finalidad de realizar un estudio más 

extenso, que involucraría cálculos para sistemas con más de un enlace suelto, 

utilizando diferentes saturadores en la superficie (p. ej. flúor, cloro, etc.), con la 

sustitución de átomos de silicio con otros átomos (fósforo o galio) que le 
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proporcionen estados dopantes tipo –n o –p, así como átomos (metales de 

transición) que le proporcionen efectos magnéticos. Todos esos cálculos permitirán 

proporcionar propuestas mejor sustentadas y encontrar el verdadero potencial de 

los nanoalambres en dentro de la espintrónica, con el impacto consecuente en las 

comunicaciones. 
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Conclusiones 

En este trabajo se ha presentado el estado actual de la investigación 

asociada a los nanoalambres semiconductores y su participación en el desarrollo 

de la espintrónica, planteando el rol que jugarán en el campo de las comunicaciones 

y la electrónica. Además, se analizó un nanoalambre de silicio, modelado con el eje 

de crecimiento a lo largo de la dirección cristalográfica [100]: sin ningún enlace 

pasivado, saturando todos los enlaces con átomos de hidrógeno e introduciendo 

un enlace suelto dependiente del espín. 

La estructura de bandas y la densidad de estados electrónicos, calculadas 

a primeros principios, muestran que, para un canal de espín, un estado se 

encuentra mayoritariamente sobre el nivel de Fermi, mientras que en el otro canal 

de espín, un estado cruza el nivel de Fermi, alrededor de 0.75 eV. La polarización 

del espín en el nivel de Fermi es 1. 

El nanoalambre de silicio simulado muestra un comportamiento medio-

metálico: dependiendo de la orientación del espín puede comportarse como 

semiconductor o como metal; los resultados están en concordancia con estudios 

realizados previamente [78, 80]. 

Por lo tanto, el nanoalambre simulado es candidato para ser usado como 

elemento constitutivo de dispositivos espintrónicos, como transistores. Sin 

embargo, son necesarios mayores estudios para confirmar la robustez de su medio-

metalicidad, así como su viabilidad práctica. 
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