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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Exploracién de algoritmos de célculo para el estudio teérico de la emisién de luz por
distribuciones de puntos cudnticos

Descripcion general (resumen y metodologia):

En este Trabajo Fin de Grado se desarrollard un simulador computacional sencillo para estudiar el
transporte electrénico y la emisién de luz en puntos cudnticos semiconductores tipo core-shell. El
trabajo se basard en la resolucién de los estados electrénicos confinados en las bandas de
conduccién y valencia mediante modelos de pozo esférico finito.

A partir de estos estados se calculardn los canales de transmisién utilizando el formalismo del
Hamiltoniano de Transferencia y se estimara la corriente eléctrica mediante el formalismo de
Landauer bajo una diferencia de potencial aplicada. Asimismo, se implementard un modelo
simplificado de recombinacién electrén-hueco para analizar la emisién radiativa.

La programacién se realizard principalmente en Python y se explorardn de forma introductoria
posibles aplicaciones de computacién cudntica a problemas de simulacién en nanoestructuras
semiconductoras.

Este trabajo se propone dentro de las actividades de la Catedra Valeo-UGR.

Metodologia

Se modelaran los puntos cuanticos mediante pozos esféricos finitos y se resolverd numéricamente
la ecuacién de Schrodinger para obtener autovalores y autofunciones en las bandas de conduccién
y valencia.

Posteriormente, se implementardn modelos de transporte electrénico usando el Hamiltoniano de
Transferencia y el formalismo de Landauer para calcular corrientes bajo polarizacién externa.
También se incluird un modelo sencillo de recombinacién electrén-hueco para estimar emisién
radiativa.

La programacién se realizard en Python utilizando bibliotecas cientificas como NumPy, SciPy y
Matplotlib. Ademads, se explorardn herramientas basicas de computacién cuéntica aplicadas a
simulacién cuantica.

Tipologia: Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado.

Objetivos planteados:

e Resolver numéricamente los estados electrénicos y de huecos en puntos cuanticos core-shell.

e Implementar modelos de transporte basados en el Hamiltoniano de Transferencia y el
formalismo de Landauer.

o Estudiar procesos de recombinacién radiativa en puntos cuanticos.

e Desarrollar un simulador basico en Python para el anélisis de transporte y emision de luz.

o Explorar posibles aplicaciones de computacién cuantica en simulacién de nanoestructuras.

Bibliografia basica:

- E. S. Skibinsky-Gitlin, S. Rodriguez-Bolivar, M. Califano, F. M. Gémez-Campos, "Optical properties
of nanocrystal films: blue shifted transitions as signature of strong coupling", Nanoscale Advances,
2, 384-393 (2020)

Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:
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Nombre y apellidos: FRANCISCO MANUEL GOMEZ CAMPOS
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4. COTUTOR/A EXTERNO/A (en su caso):
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