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Departamento de Sistemas F́ısicos, Qúımicos y Naturales
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En esta presentación mostramos el trabajo realizado en
simulación por marcha aleatoria para calcular coeficien-
tes de difusión electrónica y otros parámetros de trans-
porte en materiales nanoestructurados de aplicación a la
fabricación de dispositivos optoelectrónicos y células so-
lares de nueva generación. Las simulaciones se realizan
en redes tridimensionales de trampas con enerǵıas distri-
buidas conforme a una distribución exponencial o a una
función pasa centrada en el nivel de Fermi. Se observa
por ejemplo que una vez se alcanza el estado estaciona-
rio la ocupación de las trampas sigue una distribución de
Fermi-Dirac con un nivel de Fermi bien definido. Tam-
bién se analiza cómo el sistema se acerca al estado es-
tacionario y cómo se pasa de un régimen de transpor-
te anómalo a otro de transporte limitado por efectos de
trapping. Los resultados de simulación reproducen pre-

dicciones anaĺıticas de los modelos de multiple trapping y
de hopping. También se presentan resultados de simula-
ción que sirven para modelizar experimentos de fotovol-
tajes transitorios en peĺıculas de materiales mesoporosos
y nanocristalinos. Finalmente se presentan cálculos eje-
cutados sobre redes desordenadas de trampas construidas
sobre empaquetamientos aleatorios de esferas que repro-
ducen la morfoloǵıa básica de peĺıculas de materiales me-
soporosos y nanocristalinos.1,2.
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