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Resumen: Se desarrolla un modelo de dos bandas con el que describir los estados electrónicos en
nanohilos de semiconductores de intervalo prohibido estrecho, como el PbTe o el SnTe. Aśı, se determina
la estructura de subbandas, y se encuentran estados de superficie localizados, precisamente, en la parte
más externa del nanohilo. Además, se desarrolla un método con el que estudiar un nanohilo rugoso,
observando como sus estados de superficie se localizan en las partes más anchas, con el consiguiente
aplanamiento de las subbandas. Y, finalmente, se determinan las propiedades termoeléctricas de
los nanohilos, observando como la reducción del radio de los mismos puede originar una mejora de
las propiedades termoeléctricas, debido a la mayor difusión de los fonones en nanoestrucuturas. No
obstante, el efecto de los estados de superficie es, en ocasiones, contrario a la mejora de la figura de
mérito ZT. Y es por eso que, además del nanoestructurado, la modulación del radio de los nanohilos,
que suprimiŕıa parcialmente la conducción de los estados de superficie, se postula como una estrategia
con la que mejorar las propiedades termoeléctricas.

Palabras clave: Nanohilo, semiconductor de intervalo prohibido estrecho, estado de superficie, modelo
de dos bandas, termoelectricidad.

I. Introducción

Los efectos Seebeck y Peltier constituyen las principales
manifestaciones de la termoelectricidad1–3. El efecto
Seebeck, que consiste en la generación de un potencial
eléctrico como respuesta a una diferencia de temperatura,
permite el aprovechamiento del calor residual; en tanto
que el efecto Peltier, que convierte un potencial eléctrico
en una diferencia de temperatura, se utiliza en equipos
de refrigeración. Los dispositivos termoeléctricos, con
aplicaciones desde lo cotidiano hasta la tecnoloǵıa
espacial3, tienen una eficiencia que se cuantifica por la
figura de mérito4

ZT = T · S2 · σ

λe + λph
, (1)

siendo T la temperatura, S el coeficiente Seebeck, σ la
conductividad eléctrica, y λe y λph las conductividades
térmicas asociadas a electrones y fonones. Entre los
materiales usados en termoelectricidad destacan4–6 el
PbTe, SnTe, PbSe, Bi2Te3, Sb2Te3, Bi2Se3 o Sb2Se3,
algunos de los cuales son aislantes topológicos7,8. Para las
temperaturas y niveles de dopado adecuados se obtiene
ZT ∼ 1, insuficiente para muchas aplicaciones4, que
requeriŕıan ZT&3. Aśı, una de las estrategias a seguir para
incrementar ZT, válida en sistemas de tamaño reducido,
es aprovechar la reducción de λph en nanoestructuras9,10,
ya sean nanopart́ıculas, multicapas o, como se verá aqúı,
nanohilos1,5, 11. Pero, cuando se reducen las dimensiones
de los nanohilos, los estados de superficie12, sobre los que
existe un escaso conocimiento13, pasarán a ser relevantes.

Y es aśı como surge la motivación de este trabajo, en
el que, primero, se estudiará la estructura de subbandas
y la distribución espacial de los estados de unos nanohilos
como los representados en la figura 1. Se prestará atención
a los cambios que tienen lugar cuando se pasa de un
nanohilo liso, con un radio R, a uno rugoso, cuyo radio está
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R

(a) Nanohilo liso.

y

x

z

R− δR
R+ δR

D

(b) Nanohilo rugoso.

Figura 1: Nanohilos considerados, infinitos según el eje z.

modulado R(z) = R + δR cos (2πz/D), con una amplitud
δR y un periodo D. Aśı, aunque existen evidencias
experimentales13 de una rugosidad periódica, no se han
llevado a cabo estudios en estos sistemas. Tras ello,
se determinarán las propiedades termoeléctricas de los
nanohilos y, en especial, los cambios que tienen lugar
al reducir R. Aśı, considerando el coste prohibitivo de
las simulaciones de primeros principios en nanohilos con
los tamaños de este trabajo, se aboga por la descripción
cualitativa que proporciona un modelo de dos bandas.
Más aún, al haber trabajado en unidades reducidas, los
resultados se pueden aplicar a distintos materiales, como
el PbTe, habitualmente usado en termoelectricidad, o el
SnTe, alternativa al anterior que está libre de plomo.

II. Modelo teórico

El estudio de la estructura electrónica del nanohilo se
realizará a través de un modelo de dos bandas14–17. En
él, las funciones de onda se escriben como

∑
p u

(p) · ψ(p),

siendo u(p) una función de Bloch periódica que contiene
los detalles de la estructura electrónica, y ψ(p) una función
envolvente. Suponiendo que cada ψ(p) vaŕıa en unas
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escalas de longitud mayores que el tamaño de la celda
unidad, se puede conformar un modelo continuo, olvidando
los detalles de la estructura electrónica en virtud de
las funciones ψ(p). Aqúı, se considerarán las funciones
envolventes asociadas a las bandas de conducción c y
valencia v, y a los espines arriba ↑ y abajo ↓, describiendo
los estados como

ψ(x, y, z) =
(
ψc↑ ψc↓ ψv↑ ψv↓

)T
. (2)

Su densidad de probabilidad, promediando sobre los
detalles de la estructura microscópica, será

P = |ψc↑|2 + |ψc↓|2 + |ψv↑|2 + |ψv↓|2. (3)

Aśı, los autoestados cumplirán Hψ = Eψ, siendo E su
enerǵıa y H el hamiltoniano efectivo

H = β Eg(x, y, z)/2− i~c̄ [αx∂x + αy∂y + αz∂z] . (4)

El primer término refleja la enerǵıa de las propias
bandas, con β = σz ⊗ I2, con σz la correspondiente
matriz de Pauli, I2 la matriz identidad, y Eg el intervalo
prohibido, que toma el valor Eg = 2∆ en el semiconductor.
Fuera de este, el vaćıo se modelizará como un aislante
cuyo intervalo prohibido sea infinitamente grande, y con
inversión de bandas, es decir, Eg → −∞, con lo que se
supone, impĺıcitamente, la condición de unión abrupta. El
segundo término refleja el acoplamiento entre las bandas de
conducción y valencia, que se caracteriza por una velocidad
c̄ análoga a la velocidad de la luz en un hamiltoniano de
Dirac. En el se utiliza la notación de las matrices de
Dirac αΞ = σx ⊗ σΞ, con σΞ las matrices de Pauli, i la
unidad imaginaria y ~ la constante de Plank reducida.
Este tratamiento es válido para los estados próximos
al intervalo prohibido de un semiconductor de intervalo
prohibido estrecho, donde este término es mucho mayor
que el de enerǵıa cinética o el acoplamiento con otras
bandas. En estos sistemas, la masa efectiva m∗ de
las bandas de conducción y valencia es prácticamente la
misma, lo que hace posible calcular c̄ = [∆/m∗]1/2. Se
ha considerado, además, un medio isótropo, en el que
c̄xx = c̄yy = c̄zz = c̄. Asimismo, aunque es habitual
usar este modelo para describir semiconductores III-V, con
un intervalo prohibido directo en el punto Γ, también se
puede aplicar a semiconductores donde esté en X o en L.
En este caso, se pasa de una descripción completa, con
Nv valles anisótropos, con masas efectivas m⊥ y m‖, a
otra con un valle isótropo, cuya masa efectiva es 3/m∗ =
2/m⊥ + 1/m‖, e incluyendo un factor Nv en el cálculo de
las conductividades.

Por otro lado, considerando la simetŕıa del problema,
se trabajará en coordenadas ciĺındricas, con x = r cos θ
e y = r sin θ. Se introduce un número semientero
j = ±1/2,±3/2 . . . que caracteriza los modos azimutales
en torno al peŕımetro del nanohilo, y un número de ondas
kz que caracteriza la propagación en z. Se factoriza como

ψ = eikzz · eijθ ·


e−iθ/2

eiθ/2

ie−iθ/2

ieiθ/2

φ, (5)

donde se tienen unas funciones φ(p), con la periodicidad
del nanohilo según el eje z,

φ(r, z) =
(
φc↑ φc↓ φv↑ φv↓

)T
. (6)

Los autoestados deberán satisfacer[
Eg(r, z)/2 + ~c̄ αx∂r + ~c̄ (αx/2 + iαy j) r

−1

+~c̄ αz (∂z + ikz)− βE]φ = 0. (7)

Se demuestra que resolver el problema en todo el espacio,
para luego tomar Eg → −∞ en el vaćıo, es equivalente
a resolver el problema solo dentro del semiconductor,
imponiendo las condiciones de contorno sobre su frontera

φc↑ (R(z), z) + φv↓ (R(z), z) = 0,

φc↓ (R(z), z) + φv↑ (R(z), z) = 0. (8)

Aśı, una vez se haya resuelto la estructura electrónica,
será posible usar un modelo de transporte difusivo18 para
dar la conductividad eléctrica

σ = e2 · K(0); (9)

el término electrónico de la conductividad térmica

λe =
1

T
·

[
K(2) −

(
K(1)

)2
K(0)

]
; (10)

y el coeficiente Seebeck

S = − 1

eT
· K

(1)

K(0)
. (11)

Se definen las integrales

K(l) =
∑
b

2Nvτ

π3~2R2

∫ ∞
−∞

(E−µ)
l
(

dE
dkz

)2 (
− df

dE

)
dkz, (12)

con e la carga fundamental, E ≡ Eb(kz) la enerǵıa de los
estados de la subbanda b en función de kz, y f ≡ f(E,µ, T )
la distribución de Fermi-Dirac para un potencial qúımico µ
y una temperatura T . Se supone un tiempo de relajación
τ constante, aunque en realidad pudiera depender del tipo
de estado (superficie o volumen) o de su enerǵıa.

Por su parte, la reducción de la conductividad térmica en
nanohilos9,19 se trata a través del modelo de la referencia10,
que considera la difusión de los fonones por la superficie,
para dar λph en función de la conductividad λph,∞ de un
material masivo y lph,∞/R, con lph,∞ el recorrido libre
medio de los fonones.

Todo este modelo se puede usar para describir el PbTe
y el SnTe, dos semiconductores de intervalo prohibido
estrecho, para los que se usaŕıan los parámetros6,8, 19:

Parámetro Unidades PbTe SnTe

∆ eV 0.16 0.09
c̄ 103 m/s 750 400
Nv - 4 4
τ s ∼ 5 · 10−15 ∼ 5 · 10−15

λph,∞ W/mK 2.2 3.2
lph nm 4 6

Tabla 1: Los parámetros usados para describir el PbTe y el
SnTe (en el texto se explica el significado de cada parámetro).
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III. Estructura electrónica

En esta sección se utiliza el modelo de dos bandas para
estudiar la estructura electrónica de los nanohilos liso y
rugoso representados en la figura 1.

Nanohilo liso. El problema del nanohilo liso se puede
resolver, mayoritariamente, de forma anaĺıtica. Se
comienza por desacoplar las cuatro ecuaciones de (7), para
luego observar como las subbandas vienen dadas por:

E = ±
√
E2

0 + ~2c̄2k2
z (13)

donde E0 > 0 es un origen diferente para cada subbanda,
y donde los signos + y − corresponden, respectivamente,
a los estados más próximos a las bandas de conducción y
de valencia. Las subbandas no son parabólicas, y tendrán
una masa efectiva m∗ = E3/c̄2E2

0 . Además, pese a que
esta expresión es común a todos los estados, en lo sucesivo
se deberá distinguir entre estados de superficie y de
volumen. En los estados de superficieI, φ(p) son funciones
de Bessel modificadas de primera especie I. Imponiendo
las condiciones de contorno (8), se obtendrán los oŕıgenes
de las subbandas E0 < ∆, resolviendo numéricamente la
ecuación trascendente

κ
Ij−1/2(κR)

Ij+1/2(κR)
+ κ

Ij+1/2(κR)

Ij−1/2(κR)
=

2∆

~c̄
, (14)

y haciendo E0 = [∆2 − ~2c̄2κ2]1/2. Solo existe solución
cuando |j| + 1/2 < R∆/~c̄, por lo que el número de
subbandas de superficie es int(R∆/~c̄), con int la parte
entera. No obstante, el número de subbandas de volumen
crece más acentuadamente con R, por lo que los estados
de superficie serán relevantes a R pequeños, tal y como se
hab́ıa adelantado. Además, se observa que

E0 ≈ |j| ~ c̄R−1 si R∆~−1c̄−1 � 1 + 2 |j|, (15)

en lo que constituye el espectro de enerǵıas de un
oscilador armónico, cuya frecuencia ν = c̄/2πR es el
cociente de la velocidad c̄ del hamiltoniano (4) y el
peŕımetro del nanohilo 2πR. Este resultado se puede
entender fácilmente, para el nivel fundamental |j| =
1/2, si, basándose en (5), se piensa en los estados de
superficie como una onda que se propaga por el peŕımetro
del nanohilo, y que interfiere constructivamente consigo
misma tras recorrer una longitud 2πR. Por otro lado, en
los estados de volumen, φ(p) son funciones de Bessel de
primera especie J. Los oŕıgenes E0 > ∆ se encuentran
resolviendo

κ̂
Jj−1/2(κ̂R)

Jj+1/2(κ̂R)
− κ̂

Jj+1/2(κ̂R)

Jj−1/2(κ̂R)
=

2∆

~c̄
, (16)

y haciendo E0 = [∆2 + ~2c̄2κ2]1/2, con la salvedad de
que, ahora, existen infinitas soluciones para cualquier
j. A fin de ilustrar estos conceptos, en la figura 2 se
representa la estructura de subbandas, cada una de ellas
2Nv degenerada, para los números ±j y para los diferentes
valles. Se corrobora que los estados de superficie, al
contrario que los de volumen, aparecen dentro del intervalo

ISe omiten las expresiones por falta de espacio.

prohibido del material masivo, tal y como es de esperar
al tratarse de soluciones extra de la ecuación (7), que
aparecen cuando se rompe la simetŕıa traslacional del
material masivo y se pasa a un nanohilo. Además, el
aumento de R hace que disminuya el intervalo prohibido
entre los estados de superficie, con las subbandas tendiendo
hacia un cono de Dirac. Esto es razonable, considerando
que el aumento de R aplana la superficie del nanohilo,
que tendrá caracteŕısticas más propias de un material
bidimensional. Además, la estructura de bandas es
simétrica respecto a E = 0.

−1 0 1 
−2

−1

0 

1 

2 

kz/∆ h̄−1 c̄−1

E
/
∆

 

 

−1 0 1 

kz/∆ h̄−1 c̄−1

 

 

|j| =1/2
|j| =3/2
|j| =5/2
|j| =7/2
|j| ≥9/2

(a) (b)

Figura 2: La subbandas de enerǵıa de dos nanohilos con radio
(a) R = 2.5 ~c̄∆−1 y (b) R = 5.5 ~c̄∆−1. Se muestra la enerǵıa
de los estados E en función del número de onda kz, y para los
j de la leyenda. Las subbandas de volumen, al contrario que las
de superficie, son las que aparecen en la zona sombreada, que
se corresponde con la región permitida del material masivo.

La densidad de probabilidad Pr, tal que 2πrPr dr es la
probabilidad de encontrar la part́ıcula entre r y r + dr, se
representa, para los estados de superficie, en la figura 3. Se
comprueba como Pr no depende del signo ± de la enerǵıa
(por motivos de simetŕıa) ni de kz, y apenas lo hace de j:

 0 2.5
0

1

r/h̄c̄∆−1

P
r
/
u
.
a
r
b
.

r∗

 0 5.5
0

1

r/h̄c̄∆−1

P
r
/
u
.
a
r
b
.

r∗

(b)

(a)

r

Figura 3: La densidad de probabilidad Pr en función de
la coordenada radial r, de un estado con |j| = 1/2, para dos
nanohilos con radio (a) R = 2.5 ~c̄∆−1 y (b) R = 5.5 ~c̄∆−1.

Como su nombre indica, los estados de superficie
se localizan en la superficie del nanohilo, para luego
decaer (aproximadamente de forma exponencial) hacia el
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interior11, de una forma que, prácticamente, no depende
de R. La localización se caracteriza mediante el radio de
decaimiento

r∗ ≡ P(R)

|dP/dr|r=R
=

~c̄ ·R
2∆ ·R− ~c̄

∼ ~c̄
2∆

, (17)

que solo depende del material si R � ∆~−1c̄−1, tomando
el valor de una superficie plana. Además, r∗ ∼ 1.5 nm
para el PbTe y el SnTe, que es considerablemente mayor
que sus parámetros de red a ∼ 0.6 nm, lo que justifica
la aproximación de la función envolvente. Por otro lado,
los estados de volumen, aunque con distribuciones más
complicadas, se localizan en el interior del nanohilo.

Nanohilo rugoso. El problema del nanohilo rugoso solo
puede abordarse numéricamente. Se ha desarrollado un
método propio en el que, basándose en la geometŕıa del
nanohilo, las funciones φ(p) se expresan como

φ(p)(r, z) =

N−1∑
n=0

M∑
m=−M

a(p)
n,me

2πimz/D
(
r~c̄∆−1

)n
, (18)

con a
(p)
n,m son los coeficientes del desarrollo en serie. Para

valores de N y M suficientemente grandes, véase N ∼ 25
y M ∼ 4, los resultados convergerán hacia las soluciones
que se estén buscando. Sustituyendo (18) en la ecuación
diferencial (7) y en las condiciones de contorno (8) se
obtiene un sistema homogéneo de 4N (2M + 1) ecuaciones

linealesII entre los coeficientes a
(p)
n,m. Las enerǵıas E de los

autoestados se buscan imponiendo que el sistema tenga
una solución no trivial, y, una vez se tienen, se resuelven

los coeficientes a
(p)
n,m para dar las densidades de estados. No

obstante, este no es un problema de autovalores, por lo que
se ha tenido que crear un programa espećıfico para poder
estudiar el nanohilo rugoso. Aśı, se encuentran estados de
superficie con la estructura de subbandas de la figura 4:

−1 0 1 
−1

0 

1 

kz/∆ h̄−1 c̄−1

E
/
∆

 

 

−1 0 1 

kz/∆ h̄−1 c̄−1

 

 

|j| =1/2
|j| =3/2
|j| =5/2
|j| =7/2
|j| =9/2

(a) (b)

Figura 4: Las subbandas -ĺınea continua- de dos nanohilos
rugosos, con radios (a) R = 2.5 ~c̄∆−1 y (b) R = 5.5 ~c̄∆−1,
pero con los mismos δR = ~c̄∆−1 y D = 5 ~c̄∆−1. Se muestra la
enerǵıa E de los estados de superficie en función del número kz,
y para diferentes j. A fines comparativos, se muestran también
(ĺınea discontinua) las subbandas de sendos nanohilos lisos con
los mismos radios.

IISe omite la formulación, de nuevo por falta de espacio.

Se ha comprobado cómo los cambios en las subbandas
de los estados de volumen, no representados en la figura
4, son prácticamente despreciables. Sin embargo, no
ocurre lo mismo con los estados de superficie, donde
la modulación R(z) tiene tres consecuencias. Primero,
origina un salto de las enerǵıas en kz = ±π/D, asociado
a la nueva periodicidad del nanohilo, y análogo a lo
ocurrido en los ĺımites de la 1a zona de Brillouin de un
cristal. Segundo, aplana las subbandas, disminuyendo el
factor dE/dkz de la ecuación (12), en lo que constituye
el cambio más importante, pues reduce la contribución de
los estados de superficie a las propiedades termoeléctricas.
Y, tercero, incrementa el intervalo prohibido entre estados
de superficie, a través de un aumento de la enerǵıa de
los estados más próximos a la banda de conducción y la
reducción de aquella de los estados más próximos a la de
valencia. El cambio de enerǵıa δE al pasar de un nanohilo
liso a uno rugoso se muestra en la figura 5, observando
cómo δE vaŕıa como el cuadrado de la rugosidad δR, y,
de forma aproximada, con el inverso del periodo D. La
dependencia con δR es razonable, y se puede entender con
distintos razonamientos simplistas -que se omiten aqúı-:

0 1
0  

0.1

δR/h̄c̄∆−1

δ
E
/
∆

 

 
D= 5h̄c̄∆−1

D= 10h̄c̄∆−1

0 1

×10

×10

δR/h̄c̄∆−1

(a)

(b)

Figura 5: El cambio de enerǵıa δE debido a la rugosidad
frente a δR, para un estado más próximo a la banda de
conducción, con |j| = 1/2 y kz = 0. Se representan las curvas
para distintos nanohilos, con radios (a) R = 2.5 ~c̄∆−1 y (b)
R = 5.5 ~c̄∆−1, y con las periodicidades de la leyenda. Algunas
curvas se han multiplicado por un factor 10 para mejorar la
visualización.

Tras ello, a través de la figura 6 (página siguiente),
se estudia la distribución de probabilidad de los estados
de superficie. En ella se representan las distribuciones
correspondientes a dos nanohilos con δR diferentes,
observando como, además de la localización de los estados
en la superficie, se produce un confinamiento en las zonas
más anchas del nanohilo. La distribución Pr, previamente
definida, se desplaza hacia las zonas más anchas del
nanohilo, algo perfectamente razonable, más aún cuando se
conocen los resultados del nanohilo liso. La representación
de una distribución Pz, tal que Pz dz sea la probabilidad de
encontrar a la part́ıcula entre z y z+dz, permite cuantificar
el confinamiento, determinando la distancia D∗ en torno a
z = 0 en la que existe un 50% de opciones de encontrar a la
part́ıcula. Este D∗ crece mucho más acentuadamente con
δR de lo que lo hace δE, con un confinamiento importante
incluso para δR ∼ 0.3~c̄∆−1. Por último, el confinamiento
sirve para entender el aplanamiento de las bandas, si
se piensa en un modelo de enlace fuerte en el que los
estados localizados en cada periodo actúan como orbitales
atómicos, cuyo solapamiento, y por ende el ancho de las
subbandas, disminuye con δR.

4
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Figura 6: La densidad de probabilidad (en unidades arbitrarias) en función de las coordenadas radial r y axial z, según un plano
paralelo al eje del nanohilo, y con una escala de colores en la que el blanco es P = 0 y el rojo el máximo. En la distribución de Pr,
la ĺınea discontinua representa el valor correspondiente a un hilo liso, anteriormente representado en la figura 3. En la distribución
de Pz, se sombrea la región en torno al punto más ancho del nanohilo que tiene el 50% de probabilidad, y que se usa para dar D∗.
Se representa para dos rugosidades diferentes, (a) para δR = 0.1 ~c̄∆−1, en un hilo prácticamente liso, para el que D = 2.3 ~c̄∆−1,
y (b) para δR = ~c̄∆−1, en un hilo mucho más rugoso, para el que D = 0.9 ~c̄∆−1.

IV. Propiedades termoeléctricas

En esta parte se utiliza la estructura de bandas
de un nanohilo liso para determinar sus propiedades
termoeléctricas, a través de las ecuaciones (1), (9), (10)
y (11), y del modelo para la conductividad fonónica en
nanohilos. La figura 7 ilustra los resultados que se obtienen
para el PbTe (los resultados son similares en SnTe), tanto
en forma masiva como de nanohilo, con distintos radios R.

Se observa el aumento de la conductividad eléctrica
σ a R menores, debido al papel más acentuado de los
estados de superficie, especialmente cuando el potencial
qúımico µ se encuentra dentro del intervalo prohibido
|µ| < ∆, y a temperaturas T reducidas. Por el contrario,
la conductividad térmica λ, dominada por la contribución
fonónica λph, disminuye a R menores. Como se espera, es
para R = 5 nm cuando hay un cambio significativo, justo
cuando el tamaño de las nanoestructuras es comparable
al recorrido libre de los fonones10 en un material masivo
lph,∞ ∼ 4 nm en PbTe. Tras ello, la interpretación
del coeficiente Seebeck S es más compleja, quedando
patente que esta magnitud no tiene un comportamiento
monótono con R. Todo dependerá del semiconductor,
el potencial qúımico µ (relacionado con el dopado) y la
temperatura T , pudiendo darse el caso de que, conforme
se reduce el tamaño, S disminuya para luego aumentar. La
figura de mérito ZT tampoco presenta un comportamiento
monótono con R. De estos resultados destaca, sobre todo,
cómo, para T = 300 K y determinados |µ| ∼ 0.5 ∆,
son los nanohilos con el menor radio R = 5 nm los que
tienen mejor figura de mérito. A ello contribuye tanto la
reducción de λph como el aumento de la conductividad
eléctrica σ y el coeficiente Seebeck S cuando el transporte
está dominado por los estados de superficie, pudiendo
decirse que, en este rango, los estados de superficie tienen
mejores propiedades termoeléctricas.
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Figura 7: Las conductividades eléctrica σ, térmica
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ZT, para dos nanohilos de diferente radio, y para un material
masivo, con R → ∞. Se dan las curvas en función del
potencial qúımico µ, relacionado con el dopado, y para las dos
temperaturas T indicadas en el t́ıtulo.
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No obstante, mientras que la reducción de λph en
nanohilos de menor radio siempre contribuirá a mejorar
ZT, no ocurre lo mismo con las contribuciones electrónicas
de los estados de superficie. Aśı, aunque en los rangos de
T y µ anteriormente considerados los estados de superficie
tienen mejores propiedades termoeléctricas, habrá otros en
los que no sea aśı, en especial cuando el potencial qúımico
esté fuera del intervalo prohibido |µ| > ∆. Teniendo
en cuenta que en un nanohilo rugoso el aplanamiento
de las subbandas de los estados de superficie suprime,
parcialmente, la contribución de estos a las propiedades
termoeléctricas, la modulación del radio de los nanohilos
es una estrategia a seguir en estos casos. Otra estrategia
es la incorporación de dopantes o la creación de defectos
en una región de tamaño r∗, dado en la ecuación (17), que
difunda preferentemente los estados de superficie.

En cualquier caso, nótese que no es posible comparar
los resultados que se obtienen aqúı con los de otros
experimentos, pues los potenciales qúımicos de PbTe y
SnTe, con vacantes que actúan como centros aceptores,
están generalmente lejos del intervalo prohibido, es decir,
µ � −∆, donde no se puede aplicar el modelo de dos
bandas, que está diseñado para tratar, principalmente,
los estados de superficie. Śı seŕıa posible acercar µ al
intervalo prohibido, por ejemplo, mediante compensación
electrónica6 con dopantes de tipo n.

V. Conclusiones

Destaca, a modo de conclusión, como se han alcanzado
los objetivos de este trabajo, llevando a cabo un estudio
fundamental en el que se han determinado las estructuras
electrónicas y las propiedades termoeléctricas de nanohilos.
El modelo de dos bandas que se ha usado permite
relacionar, de forma sencilla, los resultados obtenidos con
los parámetros que caracterizan el sistema, ofreciendo
resultados cualitativamente correctos. No obstante, como
futura ĺınea, seŕıa interesante realizar simulaciones de
primeros principios en un sistema más sencillo, como
una superficie plana, y comparar con este modelo,
a fin de determinar si sus predicciones son también
cuantitativamente ciertas.

Desde un punto de vista general, el desarrollo de nuevos
métodos con los que resolver el hamiltoniano de dos bandas
ha permitido obtener multitud de resultados novedosos,
que contribuyen a mejorar el conocimiento que se tiene de
estos nanohilos. Pero no solo eso, sino que, además, este
trabajo es de gran interés práctico, ya que, conectando
con la motivación, se han ideado dos estrategias a seguir
para mejorar la figura de mérito en nanohilos, como
son la modulación de su radio y la creación de defectos
en la superficie. Por todo ello, este es un campo de
interés en el que se han abierto ĺıneas de investigación
prometedoras, por ejemplo, con la fabricación y medida
de las propiedades de nanohilos, apoyándose en este
modelo para interpretar los resultados y predecir nuevas
propiedades; o con el desarrollo de otros modelos aplicables
a materiales como el Bi2Te3, fuertemente anisótropo9,13.
Y, por último, aunque este trabajo se haya centrado en la
termoelectricidad, podŕıan explotarse las propiedades de
los estados de superficie en otras aplicaciones, por ejemplo,
nanodispositivos electrónicos.

VI. Métodos computacionales

Los cálculos de este trabajo se han realizado con matlab,
excepto para la resolución del sistema del nanohilo rugoso,
que, para una mayor eficiencia, se ha implementado en C.
Los programas usados se pueden encontrar en20.
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