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Resumo

“Estudo da absorgao dtica intra-sitio em doadores situados em
pogos quanticos compensados”

Neste trabalho sdo calculados os sub-niveis ls, 2s, 2ps, 3s, 3ps e
3dy2 de elétrons ligados a impurezas doadoras em um pocgo quintico de
GaAs/GaAlAs submetido a um campo magnético uniforme, via método va-
riacional. Sdo calculadas, entdo, as densidades de estados supondo-se uma
distribuigdo uniforme de doadores, obtendo-se resultados que se assemetham
aos do estado fundamental, com um pico principal e outro secundério. De
posse do espectro desses sub-niveis rasos sdo calculados os coeficientes de
absorgao, na regido do infra-vermelho distante, para as transicées permitidas
fazendo-se o uso da Regra de Ouro de Fermi. As densidades de doadores estao
dentro dos limites do modelo de banda de impureza semi-cldssica, portanto
baixas densidades. Inicialmente € considerada uma compensacéo nula e uma
distribui¢do uniforme de impurezas. Neste caso os célculos sio realizados
analiticamente. Finalmente é considerada a compensacio , sendo utilizada,
a simulagdo Monte Carlo. Neste segundo processo calcula-se o coeficiente
de absorgdo, primeiramente considerando-se apenas o termo constante da
expansao do potencial eletrostatico das impurezas ionizadas. Em segunda
etapa leva-se em conta os outros termos da expansio e faz-se um tratamento
perturbativo. A forma da curva de absor¢do em infra-vermelho distante
levando-se em conta este efeito da compensagéo ¢ obtido pela primeira vez.
Sao verificados alargamentos ndo homogéneos nas curvas de absorcio e é es-
tudado o efeito da variagao da compensagio e do campo magnético sobre o
coeficiente de absorgéo. Este estudo constitui um elemento importante para
o diagnéstico destas hetero-estruturas semicondutoras.



Abstract

“Study of intra-site optical absorption in donors located at com-
pensated quantum wells”

In this work we obtain the sub-levels 1s, 2s, 2p., 3s, 3ps, and 3dy, of
donor bound electrons in a GaAs/GaAlAs quantum well by a variational
calculation. The densities of states are calculated assuming an uniform dis-
tribution of donors, obtaining results similar to that of the ground state, with
two peaks, a fundamental and a secundary. We calculate, then, the absorp-
tion coefficient, in the far infrared region, by means the Fermi’s Golden Rule.
The densities of donors are within the limits of the Semiclassical Impurity
Band, i. e., low densities. The calculations are made analiticaly. Finally we
consider a non-zero compensation and utilize the Monte Carlo simulation. In
this second process the absorption coefficient is calculated firstly considering
only the constant term of the expansion of the electrostatic potential due to
ionized impurities. Then a perturbative treatement is made with the other
terms in the expansion. The shape of the absorption coefficient in the far
infrared, with the effect of compensation, was obtained by the first time.
Inhomogeneous broadenings appear in the absorptions curves and the effect
of variation of compensation and magnetic field is studied. This study is an
important element for hetero-structures diagnosis.
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Capitulo 1

Introducao.

Os semicondutores constituemn uma classe de materiais muito importante,
tanto do ponto de vista tecnoldgico quanto do cientifico. A tecnologia dos
semicondutores comegou durante a Segunda Guerra Mundial quando foram
feitos grandes esforgos para desenvolver detectores de micro-ondas. Posteri-
ormente, com a invengao do transistor, a eletrénica deu um grande passo. De
fato, com um volume e peso muito menores que os das vélvulas eletrénicas,
os transistores necessitam de uma poténcia de alimentacio baixa e tensdes
inferiores a uma dezena de volts. Com excecio dos modelos destinados &
amplificagio de poténcia, os transistores praticamente nao dissipam calor e
podem ser utilizados em circuitos bastante compactos. Sua vida 1til ultra-
passa 100.000 horas enquanto a eficicia de uma vélvula diminui apés 2.000
horas de uso. Em compensagio, seu rendimento diminui com o aumento da
temperatura.

Em meados dos anos 60 Cho [Ch 71] e Arthur [Ar 68] desenvolveram nos
Laboratérios Bell a técnica de crescimento de cristais por Feixe Molecular
Epitaxial (MBE - Molecular Beam Epitaxy). Um esquema desta técnica é
mostrado na figura (1.1). MBE ¢é uma técnica de ultra-alto vicuo, na qual
feixes atomicos ou moleculares atingem um substrato, mantido a uma tem-
peratura elevada sobre uma base aquecida. Os materiais a serem depositados
no substrato sdo colocados em células, cujas temperaturas sio bem contro-
ladas fazendo com que o fluxo de particulas possa ser ajustado. Em cada
célula b4 um obturador que controla a saida do fluxo, podendo-se portanto
fabricar camadas finas, da ordem de angstrons, com uma composicio este-
quiométrica desejada. Acoplam-se a0 MBE equipamentos de diagndstico tais
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Figura 1.1: Esquema de um crescedor de cristais do tipo MBE.

como espectrémetro de massa, analisador Auger e Difratémetro de Elétrons
de alta Energia (HEED - High Energy Electron Diffraction). A técnica de
MBE ¢é portanto conveniente para se construir hetero-estruturas, que sio
cristais que apresentam descontinuidades abruptas em sua composicio, por
exemplo MOS (Metal — Oxido — Semicondutor), MIS (Metal — Isolante
— Semicondutor), super-redes, pogos quanticos, etc. Como exemplos de im-
pacto tecnolgico em materiais estruturados artificialmente temos {Mi 86]
transistores do tipo “ Modulated-Doped High-Speed Field Effect Transis- .
tors”, “Ultra-High-Gain” e “High-Speed Bipolar Transistors”, lasers de pocos
quéanticos, diodos de emissio de luz etc.

Em termos cientificos, muitos fenémenos ligados a semicondutores foram
objeto de estudo, tais como a diminui¢io da resistividade com o aumento
da temperatura em contraste com o comportamento metalico, o papel das
impurezas na condugio elétrica dos semicondutores, as jungdes p-n, etc. Em



particular, as jungoes (metal-semicondutor, isolante-semicondutor, semicon-

_dutor com dopagens p e n adjacentes) apresentam uma regido estreita ao
redor da jungao em que ocorrem camadas de deplecdo, acumulacio ou in-
versdo de portadores (elétrons ou buracos) [As 76,An 82]. Estes sisternas
fisicos sao denominados sistemas quase bi-dimensionais. No caso de camadas
de inversao e de acumulagio teremos quantizagio da energia dos portadores
de carga, relativamente ao movimento das particulas perpendicularmente
& jungdo. Na figura (1.2) mostramos os esquemas de bandas de energia
de um MOS formado com semicondutor do tipo n. A tensio de “gate”
(V,) é aplicada entre o semicondutor e o metal. Variando-se Ve obtemos
os diversos tipos de camadas. Tais sistemas sio geralmente estudados por
meio da Aproximagio da Massa Efetiva (AME) desenvolvida por Luttinger
e Kohn [Lu 55} e utilizando condigdes de contorno dadas por Ben-Daniel e
Ducke [Be 66].

Uma super-rede ocorre quando uma modulagdo periddica é imposta  a
um cristal diminuindo-the a dimensionalidade efetiva. Keldish [Ke 62] utili-
zou o ultrasom para produzir modulagdes periddicas em um cristal. Esaki
e Tsu [Es 70] obtiveram em 1970 uma super-rede composicional. Déler,
em 1972, construiu uma super-rede fazendo uma dopagem modulada em
um semicondutor. Em termos gerais classificamos as super-redes composi-
cionais em dois tipos, segundo a distribuicio espacial de pogos e barreiras
para elétrons e buracos. No tipo I temos os pocos e barreiras da banda de
condugdo coincidindo com os da banda de valéncia. Um exemplo deste tipo de
super-rede é o formado pela superposigao dos materiais Ga;_,Al,As-GaAs.
Ja no tipo II temos uma coincidéncia dos pogos (barreiras) da banda de
condugdo com as barreiras (pogos) da banda de valéncia. Um exemplo deste
tipo de super-rede é o formado pelos materiais In;..Ga,As-GaSh,_,As,. A
figura (1.3) nos mostra um esquema dos dois tipos de super-redes composi-
cionais. As vezes as super-redes podem apresentar dopagens em determi-
nadas regides, chamando-se super-redes dopadas modularmente (Modula-
tion Doped Superlattices). Em outras, temos um material semicondutor
que apresenta dopagens do tipo n e p separadas por camadas intrinsecas,
as super-redes “nipi”. A figura (1.4) representa um esquema da super-rede
de Ga;_,Al,As-GaAs dopada modularmente com doadores e uma super-rede
“nipi”. Uma boa referéncia para sobre este assunto é o artigo de revisio de
Ploog e Déhler [P1 83]

Uma super-rede do tipo I, cujas barreiras sejam muito largas, pode ser
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intervalos das bandas proibidas dos dois materiais.
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classificada como um pogo quintico miltiplo. Nesse caso a superposicio
quantica das fungoes de onda dos elétrons ou buracos tende a zero e passamos
do esquema de sub-bandas com vetores de onda na direcdo de crescimento
para o de nivels quanticos N vezes degenerados, com N sendo o ndimero de
pogos quanticos do sistema.

Nesta tese vamos focalizar a atengéio em propriedades de pogos quanticos
dopados. A importancia deste estudo € que as impurezas exercem grande in-
fluéncia nas propriedades eletrénicas e éticas destas estruturas. Como sabe-
mos as impurezas geram portadores de carga para a condugdo, agem como
centros espalhadores e providenciam novos caminhos para a recombinagao
de elétrons e buracos. Em termos de dispositivos eletrénicos, a presenca de
impurezas torna-se em alguns casos um ingrediente necessario para o seu
funcionamento, enquanto que em outros ela limita seu desempenho.

O estudo de impurezas em pogos quénticos foi feito por um grande nimero
de autores. Bastard [Ba 81] e Bastard et al [Ba 83] calcularam o espectro de
energias, a densidade de estados, bem como o coeficiente de absorcio para
a transi¢ao entre os niveis de energia 1s e 2py de um doador hidrogendide
em um pogo quantico . Em seu célculo foi usado um pogo quintico com
barreiras infinitas e fungéo de onda do tipo de Slater(exponencial). Greene e
Bajaj [Gr 83,Gr 85,Gr 88] calcularam o espectro de doadores para um pogo
quantico de barreira finita, com um campo magnético ora paralelo, ora per-
pendicular & direcio de crescimento do pogo . Nestes casos eles usaram
uma base gaussiana de funcées. B interessante observar os auto-estados do
sistema para um campo magnético perpendicular & diregio de crescimento.
Outro trabalho importante foi desenvolvido por Mailhiot et al [Ma 82]. Nele
os autores usaram o modelo de um pogo finito, sem campo magnético e adi-
cionaramm ao hamiltoniano a interagdo do elétron com as cargas imagens,
devido as diferencas das constantes dielétricas do poco e da barreira. A base
de fungdes usada é a gaussiana. Oliveira e Pérez-Alvarez [O] 89] calcularam
os niveis fundamentais para doadores e aceitadores em pogos quénticos com
barreiras finitas e infinitas. A seguir obtiveram as probabilidades de transicio
por unidade de tempo entre os estados doador (aceitador) e a primeira sub-
banda de valéncia (condugio), comparando seus resultados com os de Bas-
tard [Ba 81]. Chang et al [Ch 84,Ch 86,Ch 90] calcularam os niveis aceita-
dores através de expansbes da fungio de onda em um conjunto de fungdes
adequadamente escolhidas.

Fez parte de meu trabalho de tese o célculo de energia de elétrons ligados
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a doadores em pogos quinticos. Seguem alguns trabalhos publicados sobre
o assunto. Primeiramente, com Andrada e Silva ¢ da Cunha Lima [Em 89),
calculamos a densidade de estados de um pogo guantico dopado e compen-
sado, utilizando o modelo de dipolo. Neste trabalho é ajustada a curva E(z;),
do estado fundamental de um elétron ligado a um doador, por um polinémio
do quarto grau. Depois, juntamente com Colchesqui, de Andrada e Silva e
da Cunha Lima [Co 89] calculamos a energia do estado fundamental de um
doador em um pogo quéntico compensado. Neste artigo é obtida a densidade
adjunta para a transi¢io deste estado até a primeira sub-banda de conducéo.
A seguir, com Leite ¢ da Cunha Lima [Em 91} ¢ com da Cunha Lima [Li 91]
foram obtidos os niveis de energia, com nimero quantico principal n < 3 .
Nestes dois udltimos trabalhos foram calculados coeficientes de absorcéo intra-
impurezas na regidgo do infravermelho distante (far infrared) para um poco
quéantico dopado com doadores sem e com compensacao respectivamente.

Como observagao vale notar que em todos os célculos de impureza em um
pogo quantico citados sdo do tipo variacional, uma vez que os hamiltonianos
destes sistemas ndo sdo separdvels em suas varidveis independentes.

Um fenémeno interessante que ocorre nos semicondutores é o alargamento
nao homogéneo das linhas espectrais de doadores em impurezas neutras, em
um campo magnético [La 73,Ko 81]. Este alargamento provém de campos e
gradientes de campos elétricos produzidos por impurezas ionizadas em semi-
condutores compensados de alta pureza. Nesta tese nos propomos a ver-
ificar este alargamento para doadores em pocos quénticos. A distribuicdo
aleatoria de impurezas é gerada através da simulagio Monte Carlo, por
um método elaborado por Efros e Shklovskii [Ba 79,5h 79,Sh 80}. As re-
feréncias [Ba 88,Ko 80] mostram célculos de campos e gradientes de campos
elétricos para uma distribuigdo de impurezas em um semicondutor.

Resultados experimentais sio encontrados nos trabalhos de Jarosik et al
[Ja 85] e Shanabrook [Sh 87).

A seguir fazemos uma apresentagio dos capitulos da tese.

No capitulo 2 sdo calculados os niveis de impurezas doadoras Tasas em
pogos quanticos, em funcdo do campo magnético aplicado. Sao discuti-
das duas formas de fung¢bes de onda e seus resultados comparados. Final-
mente calcula-se a densidade de estados para uma distribuicgo uniforme de
doadores.

No capitulo 3 é calculado o coeficiente de absorcio para uma impureza
doadora isolada em um pogo quintico e, a seguir, é generalizado este resul-



tado para outras distribuicoes de HNPUrezas.

No capitulo 4 é apresentado o método de simulagio Monte Carlo para se
gerar distribuigdes aleatérias de impurezas. Calcula-se entao o coeficiente de
absorgio para um pogo quantico dopado e compensado. E levado em consid-
eragao o efeito perturbativo do potencial eletrostatico gerado pelas impurezas
ionizadas (alargamento nao homogéneo do coeficiente de absorgao).

O capitulo 5 ¢ dedicado a comentarios e conclusdes.

No apéndice A apresentamos o sistema efetivo de unidades, usados neste
trabalho.

No apéndice B fazemos a expansiao multipolar do potencial de uma carga
puntiforme. Usamos o termo constante {ordem zero) desta expansio no
calculo do estado fundamental do pogo dopado e compensado. J4 os out-
ros termos sao usados no calculo perturbativo dos niveis doadores.

No apéndice C apresentamos a solu¢édo do problema do atémo de hidrogé-
nio confinado em duas dimensdes. Este estudo é importante na determinacio
das func¢bes de onda variacionais usadas no capitulo 2.

No apéndice D discorremos sobre o método variacional. E discutido o
cdlculo dos estados excitados e apresentado os resultados de um problema
calculado algebricamente e variacionalmente. Finalmente mostramos o algo-
ritmo usado para determinar os extremos de uma funcio.

No apéndice E séo calculadas a polarizagio e a superposicio de duas
fungdes de onda do estado fundamental de um 4tomo hidrogendide. Estes
calculos justificamn as aproximagoes tomadas no capitulo 4.

No apéndice I apresentamos o cilculo analitico das integrais usadas no
célculo variacional para o caso de campo magnético nulo.

Finalmente no apéndice G anexamos c6pias dos artigos publicados du-
rante a realizagdo desta tese.



Capitulo 2

Estados de impurezas doadoras
rasas em pocos quanticos

Estudaremos neste capitulo o clculo dos niveis de energia de um elétron
ligado a uma impureza doadora rasa situada em um poco quantico do tipo
do formado pelos materiais GaAs e Ga;.., Al As. Veremos também o efeito do
campo magnético sobre a energia do elétron ligado e calcularemos a densidade
de estados de pogos quénticos dopados uniformemente com doadores rasos.
Num semicondutor dopado, a baixas concentracées de impurezas doado-
ras rasas, o elétron adicional, que nfo participa das ligacbes covalentes da
impureza com os 4tomos do cristal, é fracamente ligado & impureza . Por-
tanto o nivel situa-se logo abaixo do fundo da banda de condugio e a fungio
de onda do elétron apresenta um raio médio muito maior que 0 parametro
de rede do material hospedeiro. Isto significa que a estrutura atémica da
impureza tem pouca influéncia no estado do elétron ligado. Podemos tratar .
entdo a impureza como uma carga puntiforme imersa em um meio de con-
stante dielétrica K. Dessa forma a interacdo entre o elétron e a impureza

fica dada por:

82

S Kr
A energia potencial {2.1) € a de um dtomo hidrogendide e esperamos entio
obter um espectro de energias similar ao do 4tomo de hidrogénio.
O método matemético para se tratar tal problema é o da AME, péagina (3),

U(r) = (2.1)

10



[Lu 55,15 79,Ba 74,Ko 57). Nele o hamiltoniano do sistema:

n= 2 V(r) + U(r) (2.2)

2mg
onde myp € a massa de repouso do elétron V(r) é a energia potencial cristalina
e U/(r) ¢ a energia potencial da impureza(2.1), é substituido pelo hamilto-
niano da massa efetiva (H,;). Para o caso de materiais com minimo da
banda de condugio isotrépico, como ¢ o caso dos materiais Ga,_, AlLAs com
concentragoes x < 0,4 ,vide figura (2.1}, temos
P
Heyy=——+U(r), (2.3)

2m*

onde m” ¢ a massa efetiva do elétron definida por

h®
T (zE)
dk? J k=g

onde & € o médulo do vetor da rede reciproca e a energia apresenta um
minimo isotrépico na origem da primeira zona de Brillouin.
A solugdo da equacdo de Schrédinger efetiva:

(2.4)

Heyx(r) = Ex(r) (2.5)

nos fornece a fungio envelope x(r), de modo que a funcio de onda do sisterna
fica dada por ‘

9(r) = w(e)x(r), (2.6)
onde u(r) é a funcgido de Bloch para o minimo da banda de condugio.

A fun¢do de onda (2.6) pode ser pensada como uma funcio de Bloch
modulada suavemente pela fungéo envelope x(r}, como vemos na figura (2.2).
Nota-se que localmente a fun¢io de onda ¢ a prépria funcio de Bloch.

Uma vez que os estados excitados apresentam um raio médio maior que o
do estado fundamental, a AME contribui com melhores resultados para estes
estados. A tabela (2.1 ) nos mostra as energias de ligacio para elétrons nos
niveis 1s, 2s e 2p, calculadas através da AME e obtidas experimentalmente.
Podemos notar que o desvio quimico (chemical shift) * é muito pequeno para
os varios dopantes apresentados, justificando a AME. Vernos também que a

11



Figura 2.1: Estrutura eletrénica de bandas para o GaAs
Anexo os pontos de simetria representados na primeira zona de Brillouin para
um cristal de rede cibica.

Tabela 2.1: Energias de ligacdo pard os niveis 1s, 2s e 2p, de doadores rasos
em GaAs.
Dados obtidos da referéncia [Ba 74). Energias em meV.

Nivel AME Ge: Se: Sn: Si: S:
1s 5,67 6,08 5,89 5,87 5,81 6,1
2s, 2p 1,42 1,44




“p

-ﬂ.l i i.ﬂlfif\ AT

Figura 2.2: HRepresentacdo esquemdtica da funcdo de onda de um elétron
ligado a uma impureza doadora rasa.

concordancia entre a teoria e a experiéncia é melhor para os estados excitados.

A AME fica mais complexa para materiais cujos minimos da banda de
condugao sdo anisotrépicos. No Si (Ge) ha 6(4) minimos equivalentes, situa-
dos em eixos de simetria da primeira zona de Brillouin. Uma outra situacio
complexa ocorre para niveis aceitadores rasos, uma vez que a banda de
valéncia, para todos os semicondutores de rede ciibica, apresenta degeneres-
céncia. As referéncias [Ba 74,Ko 57,Ra 81] detalham estes cdlculos.

Para um pogo quantico do tipo AlGaAs-GaAS-AlGaAs, dopado com
doadores rasos, a situagio é mais complexa pois ocorrem mudancas estru-
turais abruptas entre os materiais que formam o pogo {GaAs) e as barreiras
(AlGaAs), uma vez que estes materiais apresentam massas efetivas, con-
stantes dielétricas e energias de bandas proibidas diferentes.

Para concentragdes (z) de Al em Al,Ga;_,As tais que a banda proibida

'Alteracio na energia de um nivel hidrogendide devido ao caro¢o da impureza .
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se mantém direta? [Ca 78],

x < 0,45, (2.7)
temos
m” = (0,067 + 0,083x)my (2.8)
K = 13,1-3,0z (2.9)
Vo = 1,247pz, (2.10)

sendo mg a massa efetiva de repouso do elétron , K a constante dielétrica e
Vo o “offsel” da banda de condugdo. O f{ator p significa a fracéo da diferenca
entre as energias das bandas proibidas dos materiais que se encontra na banda
de condugdo. Essa porcentagem varia de 0,60 a 0,85 [O1 89,Gr 83,Ma 82). Ha
também a aproximagdo de Bastard [Ba 81] de pogo quantico infinito,

Vo - oo, (2.11)

da qual faremos uso neste trabalho.

O uso da AME para cdlculo em heterojungdes requer condicdes de con-
torno nas interfaces que dependem dos tipos de materiais empregados. Na
referéncia [Ba 90] podemos ter uma idéia da complexidade destas condigoes
de contorno, porém, para o caso de heterojuncées do tipo GaAs-AlGaAs
(semicondutores de banda proibida larga) podemos usar o modelo de Ben-
Daniel&Duke [Be 66]. Nele as condigdes para a funcio envelope na interface
(z = 2z) sdo:

Xl(Zo—) = X2(30+) (2-12)
1 Xm(ZO—) 1 dXZ(ZO-)
—_— et = e 2.1
my  dz m;  dz (2.13)

Esta altima condi¢do reflete a continuidade da densidade de corrente
através da heterojun¢ao. Em nosso trabalho, uma vez considerado um poco
infinito, teremos a fungéo envelope se anulando nos limites do poco , ou seja,

x(£Z)=0. (2.14)

?Méximo da banda de valéncia e minimo da banda de condugdo ocorrendo no mesmo
ponto da rede reciproca.
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Ao fazermos esta aproximagdo estamos desprezando a penetragio da
fungao de onda nas barreiras. A consequéncia desta aproximagio é a ele-
vagdo dos niveis energéticos do pogo quantico . Esta elevagio é maior para
as sub-bandas de conducao do que para os niveis ligados de impurezas doado-
ras rasas, uma vez que nestas ultimas o elétron ja esta confinado pela energia
potencial atrativa da impureza .

Para estimarmos o aumento da energia da primeira sub-banda de condu-
¢ao em um pogo quantico , quando fazemos a aproximagao de pogo quadrado
infinito, vamos supor que a massa efetiva do elétron seja constante, igual & do
elétron situado no material tipo pogo {(GaAs). Esta aproximagao é feita por
Greene e Bajaj [Gr 83]. Supondo-se uma concentragio de 40% de Al, temos
gue a altura do pogo é de 50 Ry*. O cdlculo da energia do primeiro nivel
de um pogo de potencial se encontra em varios livros de Mecanica Quantica.
Segundo Landau e Lifshitz [La 66} temos que o primeiro nivel de um poco
simétrico de largura L e altura V} é dado por

E= ’YZVr)fz (2.15)
com 2
hr 2
== |— 2.16
7 L (ng) ( )
e € obtido da resolugio da equagdo transcendental
cosé = ¢ (2.17)
com x
0<¢L R (2.18)

Tomando-se o pogo infinito, a solugdo se reduz a :

h27r2
. 2mlL?

(2.19)

Na figura (2.3) vemos as energias da primeira sub-banda para os pogos
finito e infinito em fungao da largura do pogo . J4& na figura (2.4) vemos
a diferenga entre as energias dos dois tipos de pogos. A medida que a
largura do pogo aumenta, a diferenga entre elas torna-se desprezivel. Em
consequéncia, o modelo de pogo infinito torna-se mais realistico, quanto maior
for a largura do pocgo .
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I0

Energia(Ry’)

Figura 2.3: Energia da primeira sub-banda para pogos guanticos finito e in-

finite, em funcgdo da largura do pogo .

Linha tracejada — pog¢o quantico infinito
Linha continua — pog¢o quantico finito (V5 = 50 Ry*).
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Figura 2.4: Diferenca das energias da primeira sub-banda dos pocos infinito
e finito (Vo = 50 Ry*) .
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Vamos definir um pogo quintico infinito de largura L, crescido ao longo do
€ixo z € com a origem das coordenadas jgualmente distanciada das paredes do
pogo . Dessa forma o pogo quantico fica caracterizado pela energia potencial:

0, selzj< L/2

Viz) = {oo, se | 2 | > Lj2° (2.20)

O estudo de um elétron ligado a uma impureza doadora em um pogo
quantico pode levar em conta, além da energia de interagio eletrostatica
entre o elétron e o centro doador, a energia eletrostdtica gerada por cargas
de polarizagdo, devido a alteragio da contante dielétrica, quando passamos
de umm material a outro np pogo quintico .

Podemos calcular esta tltima energia através do método das cargas ima-
gens, cujas posi¢des sao dadas por

si=sse{(o- [55]) (bn) o [15] (b)) .

sendo [r] a parte inteira de z. Dessa forma a energia potencial devido as
cargas imagens fica sendo:

Vi(r) = Vi"(x) + V[ (), (2.22)
COIN 2
—e* = n -1/2
VEr) = —= 2" (PP + -5 m)l) (2.23)
n=1
K- K,
P2 K+ K, (2.24)
e

p=yat+y?, (2.25)

onde Kj € a constante dielétrica do material que forma a barreira. Mailhiot
et al [Ma 82] incluiram o efeito desta energia potencial no célculo dos niveis
de energia de um elétron ligado a um doador em em poco quéintico . Para
concentragdes de Al até 0,4 , p é no maximo da ordem de 0,05 . Poucos
termos sao importantes nas séries (2.23) e, além disso, dido contribuigdes
muito menores que a gerada pela carga real (centro doador). Por isso a
contribui¢do destes termos nido é muito significativa. Em nossos calculos
desprezamos também estes termos.

18



Uma vez feitas estas consideragdes passemos ao calculo dos niveis de
doadores rasos em um pogo quintico , primeiramente na ausénecia de um
campo magnético. Devemos procurar solugbes para o seguinte hamiltoniano:

H(z) = — e £ Viz), (2.26)
2m* Ku -
onde
w= (2% 4y + (2 — 2)%)V? (2.27)
a distancia do elétron & impureza doadora, localizada em
R, ={0,0,z). (2.28)

O espectro energético deste sistema deve depender da largura do pogo e
da posigao da impureza dentro do pogo . Analisando o hamiltoniano (2.26),
verificamos que as varidveis z e p nao se separam, de modo que a solugdo
procurada deve ser obtida a partir do cdlculo variacional.

A procura das fungdes de onda é um passo importantissimo. Neste tra-
balho, seguimos o caminho trilhado por Bastard [Ba 81] e escrevemos as
fungdes de onda como produtos da funcio de onda do minimo da sub-
banda de condugdio por uma fungio hidrogendide. Qutros pesquisadores
{Gr 83,Ma 82] utilizam fungdes gaussianas em vez das hidrogendides.

No transcorrer deste doutoramento propusemos dois tipos destas funcoes.
Em ambos estabelecemos o produto de polindmios por exponenciais. Inicial-
mente ajustamos os coeficientes destes polindmios de mode a obter os limites
do dtomo de hidrogénio em trés dimensdes e confinado a duas dimensdes
para pogos muito largos e muito estreitos, respectivamente. A ltima coluna
da tabela (C.1) nos da os polinémios para vérios estados, para o caso do
confinamento em duas dimensées. Temos também tabelados os valores do
coeficiente de p (vy) que aparece nas exponenciais. Valores correspondentes
aos do dtomo de hidrogénio ndo confinado sio encontrados em vérios livros
de Mecanica Quantica. Na tabela (2.2) listamos as partes radiais das funcdes
de onda hidrogendides discutidas acima. Como temos uma situacio inter-
medidria entre estes dois estados escrevemos nossas fungdes hidrogendides
COImO:

R(u) = P,(su)e™"" (2.29)

onde
Po(v) =1+ a,(L)v+ ag(L)v2 + o+ a (L), (2.30)

19



Tabela 2.2: Parte radial das fungdes de onda do dtomo de hidrogénio confi-
nado em duas dimensées e ndo confinado.

A unidade de comprimento usada é o raio de Bohr efetivo (a*).

Estado F. O. confinada F. 0. ndo confinada
s exp[—2r] exp(—7]
2s (1-22r) exp [-27] (1-21r) exp [-1r]
W rexp [—r] rexp [—ir]
3s | (-4 +2dn?)exp[=2r] | (1-20r + 2(3r)2) exp [-1o]
3ps r(1-2%) exp [~2r] r{1—12r) exp [~ 1]
3d.s r?exp [-r] rtexp |—1r]
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Tabela 2.3: Cocficientes a;(L) para os imites L — 0 ¢ L - co.

L ate ay’ @ a‘?pi
o 1 2 2/3 1/2
0 2 4 2 2/3

sendo a;(L) cocficientes ajustdvels de modo a se obter as fun¢des de onda
da tabela (2.2), para os limites de L tendendo a 0 ¢ a oc. & é o parametro
variacional. Por exemplo, para o estado 2s teriamos k = 2/3 € a4(0) = —2
para L = 0, enquanto que para L — o0, x = 1/2 e a;(0c0) = ~1 .

Uma funcdo que interpola os valores a,(0) e a,(oc), pode ser tomada,
arbitrariamente, como sendo :

a;(L) = (““("O);“”(O)) tanh(L — Las) + (a”(m);“”(o)) . (231

sendo Lj; um valor de L intermediario. Na pratica, tomamos L = ba*. A
tabela (2.3) nos da os valores de ¢,(0) e a,(o0) usados para funcdes hidro-
gendides de estados com n < 3 (nimero quéantico principal).

As funcoes de onda procuradas s&o entdo da forma:

bns(k, 1) = @gp{z)Po_y(ku)e™ ™, (2.32)
Paps(:1) = Dsp(z)pe™ Py p(ru)e™™ (2.33)
bndaoy (K, ¥) = Psp(2)p e P, g(ru)e™™* (2.34)
onde
@s5(2) = cos(f) (2.35)

¢ a fungéo de onda do minimo da primeira sub-banda de condugdo. Q grau
do polindmio indica o nimero de superficies nodais das fung¢des. Os estados
npi € ndi, apresentam também uma linha nodal em p = 0. As exponenciais
imaginarias refletem o fato das fungdes (2.32,2.33,2.34) serem auto-fungdes da
componente z do momento angular. Este fato nos garante a ortogonalidade
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entre as fungoes de m,’s diferentes. Resta-nos entio ortogonalizar as fungoes
de mesmo m,, através do método de Schmidt, Rescrevemos entio as funcoes
comao:

Ui(r) = Andula,r) (2.36)
Uso(r) = A [fauls, r) — x¥1,(r)] (2.37)
Uspu(r) = Az, (7,7) (2.38)
Uao(r) = Ass[sa(n,1) — AWy (1) = (Wg, (1)) (2.39)
Uapa(r) = Asy [dsu(,7) — €Uy (r)] O (240)
Wagno(t) = Asgaghaz, (v,1) . (2.41)

Os coeficientes Aq;, Az, ...s80 constantes de normalizagdo. Os coefi-
cientes ¥, A, { e € sdo os coeficientes de ortogonalizagio. Os parametros
variacionais, um para cada fun¢ao de onda , sdo dados por a, &, v, n, u e v.

Calcula-se variacionalmente os niveis de energia de uma familia de estados
com mesmo m,, comegando pelo estado de n mais baixo e vai-se sucessiva-
mente obtendo os niveis para valores progressivos de n. Para um determinado
nivel, fixando-se o parametro variacional, obtém-se as constantes de normal-
1zagao e ortogonalizagdo. Varia-se entdo o parametro variacional até obter-se
um extremo para o funcional da energia:

En(K) = (] Hlt) - (2.42)

Como observagio podemos salientar que as constantes de normalizacio e
de ortogonalizagio dos niveis p e d sao independentes do sinal de m,. Assim
temos

A2p+ = Agp_ - Agp y (243)

etc.

Com este tipo de funcdo escrevemos os artigos [Em 91,Li 91]. Posterior-
mente, no intuito de simplificar os cédlculos e extrapola-los para sistemas com
campo magnético aplicado, consideramos as seguintes fungoes:

d)ns(r) = lAn.sq)SB(z)Pn—l(u)e_Kmu7 (244)
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Figura 2.5: Energias do nivel 2s sequndo dois tipos de fungoes variacionais
Curva superior — funcdo (2.37)
Curva inferior — funcéo (2.44)

aps (1) = Anp@sp(z)pe™™ Po_g(u)e™ " (2.45)
Yring () = Ang®sp(z)p?e™ ¥ P_g(uje e (2.46)

Neste conjunto de funcoes, os polinémios
Pou)=1+au+au®+ - +au” (2.47)

sdo compostos de coeficientes a;, que sao determinados através de condigdes
de ortogonalidade. Com o novo conjunto de fungoes obtemos energias que sao
ligeiramente menores que as anteriores, como podemos observar nas figuras
{2.5),(2.6) e (2.7). Convem notar que os niveis 15, 2p; e 3dy, sfo calculados
da mesma forma nos dois casos.
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Figura 2.6: Energias do nivel 3s sequndo dois tipos de fungées variacionais.
Curva superior — funcdo (2.39}
Curva inferior — fungéo (2.44)
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Figura 2.7: Energias do nivel 3p segundo dois tipos de fungoes variacionais.
Curva superior — fungéo (2.40)
Curva inferior — fungio (2.44)
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Todas as integrais usadas neste cdlculo variacional sio exatas, como ¢
mostrado no apéndice (F). Nas figuras (2.8) ¢ (2.9) vemos os niveis de en-
ergia para dois comprimentos de de pocos diferentes, L = la* e [ = 4a*,
respectivamente. Chamamos a atengio para a mudanga das escalas de en-
ergia, ambas em unidades efetivas (Ry*). Podemos notar que a energia do
estado ls, para uma impureza central, se aproxima do valor —1, 0fy*, que é
a energia deste estado para um dtomo hidrogendide nio confinado, & medida
que a largura do pogo aumenta. Em termos das energias de ligacio temos,
para uma impureza central, valores situados na regido intermedidria entre
os limites totalmente confinado (2D} e livre (3D). As figuras (2.10),(2.11) e
(2.12) mostram as encrgias de ligagao de diversos niveis de uma impureza
doadora rasa central, ao se variar a largura do pogo quantico .

Calculemos agora o efeito de um campo magnético uniforme, estatico,
perpendicular as paredes do pogo sobre os niveis de energia de um elétron
ligado a uma impureza em um pogo quintico . O interesse em se aplicar um
campo magnético é o de quebrar a degenerescéncia dos niveis p e d, alterar
as fung¢des de onda, aumentando o confinamento dos elétrons.

Tal campo pode ser obtido através do potencial vetor

B

Alr) = hz_('”yawvo) ) (2.48)

onde B é o médulo do campo magnético. Podemos notar que
V- -A(r)=0, (2.49)

caracterizando o calibre de Coulomb.

Introduz-se a interacéo do elétron com o campo magnético através de duas
mudang¢as no hamiltoniano do sistema, primeiramente fazendo-se a substi-
tuicdo

p — p— (“:)A (2.50)

e adicionando-se o termo de interagio do momento magnético do elétron com
0 campo magnetico

Hsp = e_S'B (2.51)
m-c
€

= . SzBs (252)
mc
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Figura 2.8: Energias dos estados ligados para uma impureza em um poco
guantico de larqura 1a*

Linhas tracejadas — niveis np,.

Linhas continuas — niveis ns.

Linha pontilhada — nivel 3d,,
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Figura 2.9: Energias dos estados ligados para uma impureza em um pogo

quantico de largura 4a*

Linhas tracejadas — niveis npy.
Linhas continuas — niveis ns.
Linha pontilhada — nivel 3d4,
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Figura 2.10: Energias de ligagdo para estados com n = 1 de uma impureza
central em um pogo qudntico em fungdo da largura do pogo .
A linha pontilhada indica o limite de nio confinamento (3D).
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Figura 2.11: Energias de ligagdo para estados com n = 2 de uma impureza
central em um poco qudntico em fungdo da largura do pogo .

As linhas pontilhadas indicam os limites de ndo confinamento {3D) e de
confinamento total em duas dimensdes (2D).
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Figura 2.12: Energias de liga¢do para estados com n = 3 de wma impureza ,
central em um pogo guantico em fun¢do da largura do pogo .

As linhas pontilhadas indicam os limites de nio confinamento {3D) e de
confinamento total em duas dimensdes (2D).
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temos

Hz) = ( +EA>2_i+1/(~)+i~S B (2.53)
(=) = 9mr \P T ¢ Ku AT R o
Observamos que S, comuta com o hamiltoniano (2.53), portanto podemos
substitui-lo pelo seu autovalor im, no ultimo termo do hamiltomano.
Desenvolvendo-se o termo quadratico do hamiltoniano (2.53) e levando-se
em conta a propriedade (2.49) temos

: 1 . € L e e? , el
Hz) (p +c?A I/ +QCA 1 + 1 (z)—}—mshm*c. (2.54)

2m*

Substituindo-se p e A na expressio (2.54) obtemos

- k2 e B? eH e?
= v? 2 L, —
2m~ + Sm"c"’p + 2mre Ku

B
H(z) +V(2) + moho . (2.55)
mTcC

Utilizando-se o sistema efetivo de unidades, vide apéndice (A), temos, em
termos da frequéncia de ciclotron efetiva,

el

mre

, (2.56)

wy =

o seguinte hamiltoniano

hw*

= w2
H(z) =7 — % 4 ;152“; = :Tlé (%«) V) g (25
ou, definindo-se o parametro 4 como sendo
v = Z;C ‘ (2.58)
temos finalmente:
H(z) =~* - g+ 1(3L3+52)+ L’)(Q/J?%«V(z), (2.59)
u  h'2 16

Uma vez que esperamos um confinamento eletrénico numa diregido per-
pendicular ao campo magnético aplicado e levando-se em conta a forma
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harménica da energia potencial (1/16v2p%), escrevemos as fungoes de onda
variacionais como wm produto das fungoces para campo magnético nulo (2.44},
(2.45) e (2.46) com gaussianas. Temos entéio o scguinte conjunto de funcdes
com dois parametros variacionais:

d)rls(r) = Ansq)SB(z)Pn—l(u)e—(ﬁmu+?h”p2) ) (260)
Pnps (T) = App®sp(2)pe™® Pu_g(u)e=Frrutmmee’) | (2.61)
d"ud?i (1") = And(I)SB(z)f’zei?iwpn—a(U)C’{K"du-}'n"dﬂz} R (262)

O cdlculo variacional se procede como no caso anterior, com a diferenca
de que agora, em virtude das gaussianas, devemos realizar uma integragio
numérica.  Os cdlculos computacionais foram feitos nos computadores
VAX 680 e VAX 7330 do IFUSP, sendo usada a biblioteca de subrotinas do
IMSL. Apresentamos na figura (2.13) os niveis de energia de nosso sistema
para um pogo de largura [ = la* e campo magnético dado por v = 3,0.
Para o GaAs

B = 3,3 tesla . (2.63)

Nesta figura mostramos apenas os niveis com m, = —1/2, pois esperamos
que, a baixas temperaturas, os elétrons estardo todos no estado |ls, ~1/2 >
e, quando excitados por absor¢do de {étons, manterdo o niimero quéntico de
spin, de modo que nado estaremos interessados nos niveis |1s,1/2 >. Para
obtermos estes outros niveis basta somarmos ¥ a todos eles, como podemos
verificar a partir do hamiltoniano do sistema.

Convem observar que os estados, cujas energias foram calculadas, sdo
aqueles que se mantém em um confinamento bidimensional. Dessa forma
foram excluidos os estados do tipo npg, ndy e ndy.. A medida que 0 Pogo
val alargando-se, estes estados vdo tornando-se cada vez mals importantes.
Se considerarmos uma impureza central, teremos novos estados ortogonais
aos j& existentes, o que nio é verdade para uma impureza localizada fora do
centro. Teriamos entao qite estabelecer novas condi¢bes de ortogonalidade e,
consequentemente, modificar as fungdes de onda ora usadas. Portanto nao
devemos, com o formalismo até aqui desenvolvido, estudar pogos largos.

Vamos analisar agora a forma das funcdes de onda . As superficies nodais
geradas por P, (u) e determinadas pela equacio

Po(u) =0 (2.64)
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Figura 2.13: Energias de um pogo qudntico de largura L = la* ey = 3,0.
Considera-se estados com numero quintico de spin = —1/2,

. Linhas continuas — estados 1s, 2s e 3s.

Linhas tracejadas — tragos pequenos - estados 2p_ e 2p,.
Linhas tracejadas — tragos grandes - estados 3p_ e 3ps-
Linhas pontilhadas — estados 3d_; e 3d,.,.
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Tabela 2,40 Raios das superficices nodais do cstado 3s, para wma impurcza
central em um pogo quantico de la*, variando-se o campo magnético.
Raios nodais em unidades efetivas.

5 0,0 1,0 2,0 3,0
Nodo 1 1,11 0,88 0,74 0,66
Nodo 2 5,42 2,92 2.26 1,93

representam superficies esféricas centradas na impureza . Em virtude dos
limites do pogo quantico teremos partes destas superficies por circulos local-
izados nas paredes do pogo . Assim, para pogos largos ou campos magnéticos
intensos, poderemos ter supetficies nodais completamente esféricas, caracter-
izando um néo confinamento pelo pogo quantico . Diminuindo-se o campo
magnético ou afinando-se o poco as superficies tenderéo a tornar-se setores
de esferas, aproximando-se do que se espera de um 4tomo hidrogendide con-
finado em duas dimensdes. A figura (2.14) nos mostra as superficies nodais
para uma impureza central em situagdes diferentes. A tabela (2.4) nos mostra
os raios das superficies nodais do nivel 3s para varios valores de campo
magnetico aplicado.

Para finalizar este capitulo vamos estudar a densidade de estados para um
pogo quantico dopado uniformemente com impurezas doadoras. A densidade
de estados por impureza é obtida através da contribuicio de cada impureza
doadora, ou seja:

D(E)} = % Zé(E — ), . (2.65)

sendo N o ndmero total de doadores e ¢; a energia fundamental da i-ésima
impureza . Sendo ¢; funcio da posigio z; da impureza , temos:

D(E) = %7 ST(E — (=) - (2.66)

Como as impurezas sdo substitucionais, teremos z; como sendo as posicdes
das camadas atdmicas do material hospedeiro. Para pocos quinticos nio
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Figura 2.14: Superficies nodais de uma impureza central.
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muito estreitos podemos tomar o limite de z; continuo. Neste caso, aplicando-
se a seguinte propriedade da fungio delta de Dirac:

E

§(fl=)=fo) =215 (2.67)
A VIENEYS
onde fo é o valor de f(z) no ponto z;, obtemos
Lj2 2 — (.
D(E) = /L PSS Mdz , (2.68)
-Lf2 i |4 (4,)=E
onde P(z} ¢ o perfil de dopagem normalizado,ou seja:
L P(z)d 1 2.69
]—L/z (z)dz=1. (2.69)

Tomando-se uma distribui¢do uniforme de impurezas doadoras, temos

1
P(z) =7 (2.70)
Dessa forma a densidade de estados fica sendo
2 1
D(E) = AT (2.71)
4z ¢(2)=E

Na figura (2.15) mostramos as densidades de estados para um pocgo de
largura igual a la, para v = 0,0 e ¥ = 3,0. Podemos notar que a forma
da densidade néo se altera, sendo igual & calculada por Bastard {Ba 81].
Elas apresentam dois picos correspondentes a energias de impurezas cen-
trais e periféricas. Com a aplicagio do campo magnético o efeito malor é
o alargamento de banda. Outro efeito importante é a atenuagio do pico
correspondente a impurezas localizadas nas paredes dos pogos.
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Figura 2.15: Densidades de estados para um poge qudntico dopado levemente
com doadores, com e sem campo magnético aplicado.
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Capitulo 3

Absorcao de fétons por
doadores em pocos quanticos

Neste capitulo estudaremos a absor¢io de {6tons por um pogo quantico leve-
mente dopado com doadores rasos. Sendo baixa a concentracio de dopantes,
os doadores estarao muito separados uns dos outros e portanto a super-
posigdo das fungbes de onda dos elétrons ligados a doadores serd desprezivel
(vide apéndice E). Por tal motivo as transi¢des sersio do tipo intra-sitio,
isto é, ocorrerdo entre dois niveis pertencentes & mesma impureza doadora.
Devido as caracteristicas do sistema, tais como massa efetiva pequena em
relagdo a massa do elétron livre (m* = 0,067my, para o GaAs), e constante
dieletrica grande em relagio ao vdcuo (k# = 13,1 para o GaAs), teremos
energias de transicdo que se situam na faixa do infravermelho longfnquo.
Shanabrook et al [Ja 85,5h 87] nos apresentam medidas de absorcio nesta
faixa de frequéncia.

O estudo tedrico da absorgao € feito através da parte real da condutividade
otica ( o3{w) ),

o(w) = oy{w) — 1oy (w) . (3.1)

o{w) relaciona os vetores densidade de corrente e campo elétrico, estab-
elecendo, além da razdo dos médulos, a defasagem entre ambos.

Sendo _
E=Epe ™ + coc. (3.2)

temos ‘
J = o(w)Epe™™ 4 coc. . (3.3)
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A poténcia de dissipagao de energia eletromagndtica ¢ dada pela média
temporal '

P

li

(€-3) (3.4)
= o (w){E?. (3.5)

A obtencao de oy(w) é feita estudando-se a interagio entre a radiagdo
eletromagnética ¢ um doador neutro situado em um pogo quantico .
Aplicando-se a Regra de Ouro de Fermi a este sistema obtem-se a taxa de
transicao por unidade de tempo (W) entre os niveis envolvidos no processo
de absorgao . Igualando-se a poténcia dissipada pelo {6ton (3.5) & poténcia
absorvida pelo doador (W x hw) obtemos o1(w):

hoW
(£%)

Suponhamos que um doador, localizado em z;, va absorver um féton de
frequéncia w, polarizacio u e vetor de onda k, perpendicular s paredes do
pogo quantico , conforme ilustra a figura (3.1). O hamiltoniano de um doador
neutro na presencga de um campo magnético externo, € dado pela expressao
(2.53). Nele temos um potencial vetor que gera o campo magnético estatico.
Vamos representar este potencial por A.u(r) e definir:

o{w) =

(3.6)

A
P:p+i%#Q, (3.7)
de modo que tenhamos:
P? e? eB
H(z,-) = % - _j\;_t: -+ V(Z) -+ ms;t?n"c . (38)

A interagdo deste sistema com a radiagido eletromagnética é obtida
fazendo-se a substituicio

P—>P+M, (3_9)
¢

onde A,.4(r,t) é o potencial vetor da radiagio infravermelha, sendo dado por

_ Agu

Arad(ra t) - _\/—'_2

exp {i(k-r—wit)} + c.c., (3.10)
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Figura 3.1: Absor¢io de um féton por um doador em um pogo quantico .

mais o termo de interagio do momento magnético de spin do elétron com o
campo magnético da radiagdo incidente:

sendo B(r,t) dado por:

B(r,t) =

com

€

O campo elétrico da radiagdo fica sendo

£

V2

41
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m*cs (r,t), (3.11)
V x Apqalr,t) (3.12)
iéxup—oex {i(k-r—wt)} +cc (3.13)
7 p , Co :
18Arad
—- 3.15
c Ot (3.15)
+£ou exp {i(k T —wt)} +c.c (3.16)



COml

A polarizagao u pode ser lincar
u=2=ZcosA+gysinl, (3.18)

com A sendo o dngulo que ela faz com o eixo x, segundo o sentido anti-horario,

ou circular o
Tty

V2

(3.19)

a esquerda (+) ou a direita (-).

O fator \/§W} foi introduzido nas expressdes de A e £ por conveniéncia.
Dessa forma as médias témporais dos quadrados do potencial vetor e campo
elétrico ficam sendo:

1 T
2 _ b 2
(A% = T~/0 Acdt
= Al (3.20)
1 T
L 2
(€79) = T/O E4dit

= EZ, (3.21)

onde T' é o periodo da onda.
O novo hamilteniano pode entéo ser escrito como

H(z) = H(z;) + H,, (3.22)
com
H,, = (P A+ A -P)—i—-—(i—S-B(rt)—f—~iA2 (3.23)
T 2mrc rad rad m*c ' Omre? Ted )
Uma vez que
V. Ang(r,t) =0, (3.24)
temos
Ho= Ay Pt -8 B(rt)+ —A? (3.25)
T e m*c " Imrc2 e ‘
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Observando os termos da expresséo (3.25) vemos que os dois primeiros sio
lineares em Ap, enquanto que o terceiro é quadratico. Como as fontes usuais
de radiagao tém intensidade suficientemente baixa, desprezamos o efeito do
altimo termo em compara¢ao com os lineares. Dos dois termos restanies,
o efeito do segundo ¢ muito menor que o do primeiro. Isto pode ser visto,
calculando-se os valores esperados de ambos para o estado fundamental do
sistemna e, a seguir obtendo a razao entre ambos.

{(e/m=c)S - B) hk

{(e/m*c)A .- P) ~ I (3.26)
~ 5;— (3.27)

Mas i
T, (3.28)

pois o comprimento de onda da radiaciao do infravermelho distante é da or-
dem de 10°A, enquanto o raio de Bohr (a*) do sistema € aproximadamente
100A4. Portanto a perturbagio no sistema, causada pela radiagio infraver-
melha incidente pode ser aproximada por

Ho=——Auq- P, (3.29)
m*c
Aplicando-se. a Regra de Quro de Fermi a este sistema obtemos:
27 € 2
Wiz, w) = 5 (n|g:—c—Amd-P|m)| HAE, . (z) — hw) (3.30)

onde W{z;,w) é a taxa de transigao por unidade de tempo e
AEnm(zi) = En(zi) - Em(zi) (331)

¢ a diferenca de energia entre os niveis m e n, inicial e final respectivamente.
Para calcularmos o elemento de matriz da expressio (3.30) faremos uso
da aproximacdo de comprimento de onda longo, ou seja:

exp{itk-r} ~ 1. (3.32)

Isto se justifica uma vez que o comprimento de onda da radiacio infraver-
melha distante é muito malor que o raio de Bohr do sistema.
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Substituindo-se A, da cxpressao {3.10) no clemento de matriz
ad s

(n]A eq - Plm} e fazendo-se a aproximagao de comprimento de onda longo

temos

Aocwiwt

V2

Como o hamiltonano do sistema é do tipo

(n|Ayeg - Plm) = u - {n|Plm) . (3.33)

PQ

H= o +V(r), (3.34)
temos que 4
i
. — P )
(o H) = =P (3.35)
Portanto
(n|Pjm) = ’;’; (n|rH — Hr|m) (3.36)
= ”;: (En — Ey){n|rjm) . (3.37)

Substituindo-se as expressdes (3.17),(3.31), (3.33) e (3.37) em (3.30),
obtemos:

rel EX

W(z,w) = : |(nju - rm)PS{A Enn (2) — hw) (3.38)

Nesta ultima expressdo fol usada a propriedade das funcdes delta

AE,m(2)8(AEnm (2i) — hw) = hwb(AE,.(2) — hw) . (3.39)
Finalmente, substituindo (3.21) e (3.38) em (3.6) obtemos:

01(z;,w) = mefwlu - (n|r|m) P AEm(2) — hw) , (3.40)

que € o coeficiente de absorgao para uma \nica impureza em em pogo quantico

Para se obter 04(w), que é o coeficiente de absorcio para uma distribuicao
de impurezas, precisamos somar as contribuigdes de todas as impurezas do
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pogo quantico . Dado um perfil de distribuicio de impurezas P(z) obtemos
Lj2

oy (w) = / P(z:)or(z,w)dz; . (3.41)
~Lf2

Novamente usando-se a propriedade (2.67) das funcdes delta na
expressao (3.40), obtemos

P(z)u.{nirjm)|?

o1{w) = nc’w 3.42
1) \/; dA By (2;) (342)
dz; AEnmiz)=hw
Chamando-se
T & B (1)) = me2lu - (n]rfm) (3.43)

e uma vez que AE, (2} é uma funcio par de z; e monoténica, nos intervalos
[—L/2,0] e [0, L/2], podemos fatorar oy(w), assim obtendo

01(w) = Dy (hw) T (Aw) (3.44)

onde Dy (fiw) é a densidade adjunta de estados para os ramos. n e m, ou
seja:

B P(z)
Do (i) = 32 BEmlz)

dz,'

(3.45)

AEnm{z)=hw

A expressdo (3.44) nos mostra que o;(w) é obtida ponderando-se a den-
sidade adjunta de estados pela forca de osciladores da transigdo (oscillator
sirength) .

Antes de analizarmos os coeficientes de absorcido devidos a varias dis-
tribuicdes P(z;), vamos analisar as regras de selegio do operador (3.29).
Sejam £,, e £, os nimeros quanticos azimutais relativos aos estados m e n.
Se a radiacdo infravermelha tiver polarizagio plana teremos:

u-(nlrjm} = (nlpcos(e — A)pm) (3.46)
= S{alple ) 4 V) (3.47)
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In . . . .
= Of {c’([rn—fn'l’”'@c—i/\_}_ C‘(fm"‘fn_])‘?c"\} dkp (3.48)
0

= 270 [Btptysr €™ o B pymre] (3.49)

Logo a condi¢ao para que haja a transicio é

Jgm - En = 1 (350)

Para a polarizacao circular temos

I

u- {nlrjm) = —ﬁ(n|pci"“’|m) (3.51)
2r
= 27 B, b1 (3.53)

O duplo sinal na equagdo acima refere-se as polarizagies & esquerda e &
direita respectivamente.

Com relagdo ao estado de spin da impureza doadora, como o hamilto-
niano de interagdo (3.29) ndo contem termos de spin podemos dizer que ha
conservagdo do nimero quantico de spin (m,).

Para um processo de absorgio, partindo-se do estado fundamental (1s),
poderemos ter uma mistura de estados finais, por exemplo 2py, quando a
polarizagao for linear, ou apenas um destes estados, caso a polarizacio seja
circular. Com um campo magnético nulo, os estados finais serdo degenerados.
Observando as expressdes (3.52) e (3.48), temos que:

llg:‘; =92, (3.54)

de modo que,se somarmos as contribuigdes das duas transicdes possiveis para
a polarizagao linear obteremos o resultado devido apenas a uma das polar-
izagoes circulares. Por isso, neste caso, € indiferente a escolha da polarizacio
da radiacdo incidente.

Para o caso de um campo magnético ndo nulo, as energias de transicio
serdo diferentes, podendo ser improvavel um dos tipos de transicio efetuadas
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através de radiagao de polarizacao plana. Neste caso a absorcio de radiacio
plana é diferente da de polarizagdo circular. Por este motivo estaremos us-
ando neste trabatho a polarizacio circular e automaticamente estaremos ex-
plicitando o estado final da impureza doadora.

Vamos analisar neste trabalho as transi¢des 1s — 2py e 1s — 3pi. Os
exemplos a seguir sdo tomados com campo magnético nulo. A aplicacio de
um campo magnético distorceria um pouco as fung¢des de onda e alteraria
as energias de transi¢do, deixando as formas dos coeficientes de absorgao
praticamente com o mesmo formato. Primeiramente tomemos a distribuicdo
uniforme

1

Pylz) =7 . (3.55)

Vemos na figura (3.2) que os coeficientes de absor¢ao para os dois tipos
de transigao apresentam dois picos. O mais acentuado, da direita, corre-
sponde a transi¢bes que ocorrem em impurezas situadas no centro do poco.
Ele é uma consequéncia da singularidade que ha na densidade adjunta de
estados para as energias envolvidas nas transigdes acima citadas. O pico
secundario provém de impurezas situadas nas bordas do pogo quantico .
Convém notar a diferenga em escala entre as duas transicdes. A absorcio se
dé de modo mais eficaz nas transicdes 1s — 2p,.

Outros tipos de dopagem, que iremos estudar, sio a gaussiana Ps(z) e a
do tipo delta Fs(z;). tomando-se distribuicbes centradas em z,, e com largura
d, obtemos

FPolz) = \/22_7“1 exp (—M) , (3.56)

1/d, sez, —d/2 < z; < 2, +d/[2;
Pilz) =14 . (3.57)

0, outros casos

Analisando o efeito destas duas dopagens para a transico ls — 2p,
verificamos na figura (3.3) que o1(w), para a dopagem tipo delta, apresenta a
forma de um pedago de o;(w) devido & distribuicdo uniforme. J4 a dopagem
gaussiana apresenta um coeficiente de absorgido com estrutura gaussiana.
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Figura 3.2: Coeficientes de absor¢do para as transigoes 1s — 2py,3px, na
auséncia de campo magnético aplicado ¢ com dopagem uniforme de doadores.
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Figura 3.3: Coeficiente de absor¢io para a transi¢io 1s — 2py com campo
magnético nulo e distribuicdes gaussiana e do tipo delta.

Distribuigio gaussiana — linha continua

Distribuigdo tipo delta — linha tracejada

Ambas as distribuicbes com d = 0,02a* e z,, = 0, 25a*.
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Figura 3.4: Coeficiente de absorgdo para a transigdo 1s — 2py com campo
magnético nulo e duas distribuicdes gaussianas de larguras diferentes.
Linha continua — d = 0, la* e z,,, = 0, 25a".

Linha tracejada — d = 0,01¢* e 2,, = 0,25a".

Na figura (3.4) sdo mostrados os coeficientes de absor¢io para duas dopa-
gens gaussianas de larguras diferentes, mas centradas no mesmo ponto. Pode-
mos verificar o aparecimento de um pico & medida que a dopagem fica mais
fina. O mesmo se sucede com a dopagem tipo delta.
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Capitulo 4

O pogo quantico dopado e
compensado. Simulacao Monte
Carlo |

Neste capitulo vamos calcular a configuragiio e a energia do estado funda-
mental de um pogo quéntico dopado e compensado com impurezas rasas.
Vamos considerar Np a densidade de doadores (neste trabalho consideradas
as Impurezas majoritarias) e Ny a densidade de aceitadores. A razio entre
Np e N4 € chamada de compensagao
Ny
ke Ny (4.1)
vemos portanto que
0<k<1. (4.2)

Como segunda hipétese, trabalharemos com baixas temperaturas. Neste
caso podemos desprezar a ativagio térmica de elétrons para os estados excita-
~-dos e consequentemente para a primeira sub-banda de conducéo e a formacéo
de centros doadores negativamente carregados (centros D). Teremos entio
todos os aceitadores ionizados negativamente (centros A~), um igual nimero
de doadores ionizados positivamente {(centros D¥) e o restante dos doadores
neutros (centros D°).

Os centros acima mencionados estdo localizados aleatoriamente. A en-
ergia do sistema é calculada como a soma das energias de interacdo eletros-
tatica entre eles, mais a energia dos elétrons ligados a doadores, formando
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centros [2°. Nosso problema, entao € calcular a influcncia das impurezas ion-
iadas sobre as energias dos estados fundamentais {1s) dos elétrons ligados
a doadores.

Como ultima hipdtese, vamos considerar uma concentracio de doadores
muito baixa, da ordem de 10*"%em™2. Isto significa que a distidncia média
entre impurezas ¢ muito maior que o raio médio (a) de um elétron ligado a

uma impureza , ou seja:

]\."2)/3 > a (4.3)
ou
Npe® < 1 (4.4)
Neste caso a energia de polarizagdo do estado 1s que € da ordem de
2438
¢fp & (4.5)
K
¢ desprezivel {ace a interacdo de ordem zero, vide (B.14), que é da ordem de
€2N1/3
s 2 (4.6)
K

A superposigao das fungdes de onda de impurezas vizinhas é da ordem de
exp[—(Ny*a)™], (4.7)

que, em virtude da restricao (4.4), pode ser negligenciada. Estas célculos
sdo vistos no apéndice (E}. Podemos desprezar também a interacio spin-
spin para elétrons localizados em doadores adjacentes se a condigdo (4.4) for
valida.

Como estamos a baixas temperaturas, deveremos ter cada impureza neu-
tra no estado fundamental. Isto significa que o elétron ligado & impureza
estard no estado 1s. Se o campo magnético for nulo poderemos ter qualquer
estado de spin. Porém, na presenca de um campo magnético teremos os mo-
mentos magnéticos de spin orientados paralelamente ao campo ou, em outras
palavras, os elétrons deverdo ter spins antiparalelos ao campo. Como temos
o campo orientado segundo o eixo z, vide capitulo (2}, teremos os elétrons
com my; = —1/2.

Seja n; o numero de ocupacdo da i-ésima impureza doadora. Temos por-
tanto n; = 0, representando um centro D, e n; = 1, para os centros D°.
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Considercmos inicialmente a energia de interacio entre doadores jonizados

(,ED+D+ )Z ) ) )
le (1 —n)(1 —n;
I’; _— T e— : ! N
AR i ’ (4.8)
i#;

onde

ri; = v — (4.9)

¢ a distancia entre o 1-ésimo ¢ o j-ésimo doadores. O fator 1/2 aparece para
entao contarmos em dobro as interagbes eletrostaticas. O produto {(1—n;)(1—
n;) caracteriza o estado de jonizagdo de ambos doadores.
A energia de interagio entre aceitadores (todos ionizados) (E4-4-) é dada
por:
1¢? 1
Egop-=57 ), — (4.10)
2R 75 1oy
v
onde os indices gregos representam aceitadores.

A seguir a interagio entre doadores e aceitadores ionizados {Ep+ 4-):

62 lmn{)
Epta- = =77, (1-n) — (4.11)

A interagao eletrostatica que esta faltando é a de doadores neutros com
o restante das impurezas ionizadas. Da hipdtese de baixa densidade de
doadores, aproximamos o potencial das impurezas ionizadas com um po-
tencial constante, igual ao existente sobre o carogo de cada impureza neutra,
conforme eq. (B.14). Dessa forma o elétron e o carogo da impureza sen-
tem o mesmo potencial e portanto a contribuicio energética desta interacio
sera nula. Resta-nos finalmente a energia devido & ligagdo dos elétrons as
impurezas(Ep+.- ), tornando-as neutras.

ED+e" = 2711'6,' (4.12)

onde ¢; é a energia do elétron ligado a 1-ésima impureza. Essa energia depende
da localizagao da impureza dentro do poco.
A energia total é dada portanto por

Es = Epip+ + Egq-s-+ Epra-+ Ep+.~ (4.13)
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[~ n)(l

—n,) I 1 (1~ ny)
+ 2 yzﬁ: Ty~ ;‘; T
iy v '

+ Z?l,’é‘,‘ . (414)

Neste modelo temos interacoes eletrostaticas entre cargas puntiformes,
célculos estes efetuados classicamente, e confinamento de elétrons ligados a
impurezas, em wn pogo quantico cujos resultados sao obtidos quanticamente.
Por esta razao chamamos este modelo de Modelo Semiclassico de Banda de
Impureza (MSBI), desenvolvido por Andrada e Silva & Cunha Lima [Si 89)].

Para o caso de um pogo quantico muito largo, o sistema se aproxima de
semicondutor dopado e compensado e as energias ¢; tornam-se independentes
da posi¢ao. Entdo o termo Ep+.- torna-se

Epi—e-— = EZTI,,' (4.15)

onde € € a energia de um elétron ligado a uma impureza doadora. Sendo
constante, este termo pode ser eliminado, redefinindo-se o zero de energia e
Es passa a conter apenas contribuigGes eletrostaticas de cargas puntiformes.
Neste caso temos o Modelo Cldssico de Banda de Impureza (MCBI).

Voltando ao MSBI temos que a energia de uma elétron ligado a i-ésima
impureza €; € dado por:

e = Eg(ny,ng,---,ni=1,---}— Es(ny,ng,-+-,n; =0,--) (4.16)

8yl 0z
= &+ (Zyjr > — ) (4.17)

v S ij
O estado fundamental do sistemna é obtido minimizando-se Eg (4.14) em
relagdo ao conjunto de niimeros de ocupacéo {n;}, sujeito a condigio

Zn =N (4.18)

onde N é o namero total de elétrons do sistema, obtido da condigdo de
neutralidade do sistema (numero de doadores ionizados igual ao nimero de
aceitadores ionizados) e do volume total do sistema (V)

N=(1-kNpV (4.19)
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Uma forma alternativa de se achar a encrgia do estado fundamental é se
minimizar

Es=FEg—y > ony ' (4.20)

para um valor fixo do potencial quimico g, que é obtido usualmente da
condigdo de neutralidade.

Sendo Es um minimo, significa que Eg aumenta para uma variagdo de
um n; qualquer. Para que isto ocorra temos que ter:

1 g < p
n; = . (4.21)
0 € > N

Para baixas temperaturas, como é o nosso caso temos que g é a energia
de Fermi do sistema, separando portanto os niveis ocupados dos vazios.
A aplicabilidade dos modelos MSBI e MCBI se d4 para, vide {Ef 85],

Npa® < 0.002 . (4.22)

Para se minimizar a equagéo (4.14) utilizamos o método de simulagio Monte
Carlo, através de um algoritmo desenvolvido por Baranovskii et al [Ba 79],
que descrevemos a seguir.

Inicialmente geram-se coordenadas aleatérias das impurezas doadoras e
aceitadoras. A simulagdo é feita de modo a distribuir A" doadores € kN
aceitadores em um paralelepipedo de base quadrada e de altura L (largura
do pogo quéintico). A largura £ da base é obtida a partir da densidade de
doadores, ou seja,

N
]VD = m y (423)
portanto
N
{ = N (4.24)
o % , (4.25)

ond np ¢ a densidade superficial de doadores. A equagdo (4.25) permanece
vélida para uma dopagem delta. Como exemplo, para uma concentracio de

39



doadores Np = 10"™em ™%, em um pogo quéintico de largura L = 1004 =
107%em, com N = 800 posicées simuladas, obtemos

np = 10°%m™? (4.26)

£~ 2,82 x 10°4 = 282 x 10~ %m (4.27)

Num segundo estdgio geram-se os nimero s de ocupacao dos elétrons.
Podemos entéo calcular os valores de Es (4.14) e ¢; (4.17). De posse dos
niveis de energia do sistema, verificamos se ¢, o nivel ocupado mais clevado,
€ ¢, 0 nivel vazio mais baixo, satisfazem a desigualdade

&y < € - (4.28)

Caso a desigualdade (4.28) ndo se verifique, trocamos as ocupacdes destes
dois niveis, recalculamos Es e {¢;} e refazemos a comparacio. Repetimos este
processo até que a comparagao {4.28) seja satisfeita. Entéo o nivel de Fermi
pode ser calculado como sendo:

u= %(eq +¢,) . {4.29)

Temos entdo a seguinte configuragio representada na figura (4.1).

A seguir fazemos o teste de mudanga de um elétron de um nivel ocupado
para um vazio. Sejam os niveis ¢ € j ocupado e vazio respectivamente, con-
forme indica a figura (4.2). Efetuando-se a mudanga a diferenca na energia
do sistema serd dada por

e2

Kr

(4.30)

Aﬁj,‘ = EJ' — €; —
]

A vafiagdo da energia do sistema dada pela equagdo (4.30) é melhor en-
tendida se dividirmos o processo de deslocamento do elétron em duas partes.
Primeiramente levamos o elétron da posigio da i-ésima impureza até o in-
finito, consequentemente fazendo variar a energia do sistema de

AEOO,' = —€£;. (431)
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Figura 4.1: Esquema de niveis ocupados e vazios para doadores em um pogo
quéntico dopado € compensado.

? A& >0 7

Figura 4.2: Teste da mudancga de nivel
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Depois trazemos o elétron do infinito até a posicao da j-ésima impureza .
Neste segundo deslocamento a energia do sistema varia de

62

Af—joo =€ ™ T

e

4.32)
K riy (
pois estamos criando um estado ocupado, na presenga de mais uma impureza
doadora ionizada (a i-ésima). Somando-se as duas variagdes de energia obte-
mos o resultado da equagdo (4.30).

Se o teste acima indicar

Ac; <0 (4.33)

para um par qualquer de impurezas neutra (7) e ionizada (7), isto significa
que nao atingimos o minimo da energia de {4.14) e portanto devemnos fazer a
troca 1 «— j ¢ repetir o processo a partir do novo conjunio de nimero s de
ocupagao até que, finalmente obtenhamos para quaisquer niveis ¢ (ocupado)
e j (vazio)

Aej > 0 (4.34)

O estado do sistema nestas condigdes é o que chamamos de pseudo-
fundamental. Efros e Shklovskil {Ef 79] mostraram que alterando-se a dis-
tribuigéo inicial de nimero s de ocupagdo e mantendo-se a mesma distribuigio
de impurezas, pode-se chegar a diferentes estados pseudo-fundamentais, com
namero s de ocupagio e niveis de energia diferentes, porém a dispersdo em
energia destes estados € muito pequena.

Neste trabalho calculamos {n;} e {¢;} para varias distribuigoes iniciais de
namero s de ocupagao. Fazemos os célculos de uma determinada grandeza
para cada minimizacdo e, a seguir, calculamos a média sobre todas as min-
imizagOes. Chamamos esta média de media configuracional Sejam N min-
imizagdes ! e D) E) a densidade de estados obtida pela a-ésima mini-
mizagao. Temos portanto:

D(E) = < D(E) >congig. (4.35)
_ 13 DN E 4.36
= ﬁ; (E). (4.36)

'Em nosso trabalho consideramos N = 30 minimizacdes
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Com este método, bascado na simulagio Monte Carlo, podemos veri-
ficar o efeito da compensacao no coeficiente de absorgao devido a doadores
em pogos quanticos, Suponhamos que efetuenios uma dopagern uniforme.
Conforme comentamos no inicio deste capitulo, todos os aceitadores estarao
jonizados, enquanto que apenas parie dos doadores o estardo. Pergunta-se
entao quais os doadores que irdo ceder elétrons? A energia do estado 1s das
impurezas cresce monotonicamente ao se mudar a posigio da impureza do
centro para as paredes do pogo , portanto devemos esperar que as impurezas
proximas a regiao central permanegam neutras. Numa primeira aproximacio,
desprezando-se totalmente a interagio eletrostatica das impurezas jonizadas
com os elétrons, podemos calcular a largura da distribuigio de doadores neu-
tros.

Dadas as densidades de carga:

p_(z) = _kei\’p (4.37)
pil) = SX2g e - 1) (438)

respectivamente geradas pelos aceitadores e doadores, podemos calcular ¢
impondo a condi¢do de neutralidade e obtendo
L
= 5(1 —k). (4.39)
Podemos calcular 01(w), usando o método do capitulo anterior, con-
siderando o intervalo de energia

AE{f) < AE < AE(0) O (440)

ao invés de

AE(L[2) < AE < AB(0) (4.41)

Isto nos conduz a coeficientes de absorcio iguais aos anteriormente cal-
culados, sem a parte de menor energia, que foi literalmente cortada.

Com & simulagdo Monte Carlo, introduzimos a interacio eletrostitica de
ordem zero (B.14) e o resultado é o de se produzir uma cauda na regido
de baixas energias, correspondentes a absor¢io por impurezas préximas das
fronteiras do pogo quantico . As figuras (4.3) e (4.4) nos mostram este efeito,
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para as transigocs ls — 2Zpy e ls = 3pg na ausénela de campo magnélico.
Nota-sc que, para baixas compensagoes as duas curvas calculadas de modos
diferentes coincidem, sendo mais vantajoso em termos de tempo de célculo,
usar o primeiro método. Como observagao poderiamos dizer que a aplicagao
de um campo magnético alleraria a escala de energia, porém mantendo quase
inalierado o formato das curvas.

Outro efeito importante a ser analisado através da simulagio Monte Carlo
¢ o alargamento ndo homogéneo do coeficiente de absor¢io causado por flu-
tuagoes no campo eléirico e em seu gradiente, gerados por distribuicdes de
impurezas ionizadas. Até aqui consideramos apenas o efeito de ordem zero
(B.14) na intera¢do entre impurezas ionizadas e elétrons. Embora esta in-
teracdo seja dominante sobre as demais, vide expressdes (B.15) a (B.20),
devemos levar em conta o efeito das outras, principalmente sobre estados ex-
citados. Isto se justifica na medida em que estes estados apresentam fungdes
de onda menos localizadas e portanto precisamos de informacdes sobre o
potencial eletrostatico. Estas informagdes sio dadas através as derivadas
primeiras (campo elétrico) e segundas (gradiente do campo elétrico) do po-
tencial.

Uma vez geradas as posi¢des e niimeros de ocupagio do sisterna, pode-
mos calcular o campo elétrico e seu gradiente na posigio de cada doador,
utilizando o principio da superposigdo. Findo este cdlculo e, uma vez conhe-
cidas as fungdes de onda de varios niveis de cada impureza , calculamos a
perturbagdo para cada impureza individualmente. Esta perturbacio é feita
em primeira e segunda ordem. Vamos analisar abaixo o efeito de cada termo
da expansdo do potencial eletrostatico.

Seja o elemento de matriz V("™ definido como

_, Vi = vy (x)lg) - (4.42)

Os estados p e ¢ apresentam a componente z do momento angular orbital

dadas respectivamente por ¢, e £,. Assim temos

Yu(r) = ¢y(p, 2)e ¥ (4.43)
e .
Da(r) = 64(p, 2)e™e? (4.44)
de modo que
Viem = f pdpdzdy(p, 2)¢(p, 2) f V™ (r)e e t)e g | (4.45)
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Das expressoes (B.14} a (B.17), podemos notar que
VI({l'm)(r) = A (p, 2) cos me + B p, 2) sinmep (4.46)

portanto

V;(.g'm) = /pdpdzég(p,z)%(p,z) {A("'m}(P,Z)fcos77zgoei(eq"f")“°dgo+
B{n'm)(f),z)/sin nupc—:"“"”"’)“"dg‘o} (4.47)

= 27 [ odpdzd}(p,2)4(p.2) X

A(n,m) _ iB{n,'m) A(n,m) + iB(n,m)
{ 9 5fq—tp—n1 + 9 5€q”"’tp+m (448)

Uma vez que ¢,, ¢, A™™ e B(") s8o  fungdes reais de p e z, podemos
escrever

viem) = gy e + A PR (4.49)

Podemos entdo afirmar que o potencial Vy"™(r) conecta estados p e g,
tais que
|6, — £, =m . (4.50)

A fim de calcularmos os elementos de matriz u](,fg:m) devemos levar em
conta que a impureza na qual o elétron estd ligado, situa-se em um ponto de
coordenada z, z;. Por esta razo substituimos z por (2 — z) nas equagdes
(B.14) a (B.20).

Neste trabalho estamos analisando as transi¢des compativeis com as re-
gras de selegio dadas pelo hamiltoniano de interagio elétron-radiagio (3.29),
ou seja, vide pagina 46,

o — £l =1 (4.51)

Estando os elétrons ligados no nivel ls, teremos as transigdes 1s — 2pa
e 1s — 3py. Calcularemos portanto as perturbagdes nos nivels relacionados
com as transicoes acima.

Os potenciais com m = 0 (B.14,B.15,B.17) apresentam elementos de ma-
triz ndo nulos entre niveis de mesma componente z do momento angular.
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Por tal motivo estes termos sio responsaveis pela perturbagao em primeira
ordem. O termo VI({}‘O) Ja foi levado em conta no modelo MSBI, pagina 54,
para a energia do estado fundamental de cada impurcza neutra. Por ser um
potencial constante ele desloca igualmente todos os niveis ligados de uma
impureza , nao exercendo efeito algum na energia de transicao.

Temos portanto que a perturbagao em primcira ordem do nivel ¢ do con-
junto {1s,2py,3p+} é dada por:

EM = (—e)(Iv(x) + \'&‘f‘”’(r)m . (4.52)

A perturbacido em segunda ordem ¢ obtida selecionando-se os elementos
de matriz ndo nulos, tomados entre os estado a ser perturbado e os outros
existenies no espectro da impureza neutra.

Temos entao '

E = ¢4 Y

V
{2335}

[}.S| (10 ) (20)(1‘)} I
Els 0}

1

|18 [V () + ()] 4)
Ef) - B

'2

+ (4.53)

2

7
{2p4 3P4}

(15 |2 w)] 1)

2 © _ p©) ’

£ - E
(3dg2) 1s k

2, |VI{§’O)(I‘) + V(Z'O)(r)l 3p.) 2

E(z) = ¢ '

2py
g Ez(gl E3pu
2
|25 [V () + V()| 5)]
> 5 G +  (4.54)
£ _ g0
(1025 35 3du7) P
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Na oxpressiao (4.54) os simbolos 1 ¢ v referem-se aos sinais + ¢ -. A
perturbagao em segunda ordemn dos niveis 3py. ¢ obtida fazendo-se a troca de
2p por 3p na expressao (4.54).

Estamos supondo que os niveis npy sejam ndo degenerados, portanto
devemos ter um campo magnético aplicado, ainda que fraco.

Os termos com n = 1 sdo combinagdes lineares das componentes do campo
elétrico na origem da impureza neutra. Este tipo de potencial é o gerado por
um campo elétrico uniforme e portanto da origem ao efeito Stark. Para uma
impureza central, ou colocada emn um semicondutor extenso, temos apenas o
efeito Stark de segunda ordem, uma vez que, para estes casos, a paridade é
um bom nidmero quantico e o elemento de matriz da perturbagio em primeira
ordem se anula. Para o nosso sistema a contribuico serd tanto maior quanto
mals proximo das paredes do pogo estiver a impureza neutra.

Ja os termos com n = 2 sio combinagdes lineares das componentes do
tensor simétrico de segunda ordem , “gradiente do campo elétrico” na posigio
da impureza o a6
¢ J
5= 50 =520 (455)

A soma destes termos corresponde & interagao do momento de quadrupolo
de uma distribui¢do de carga perto da origem com o gradiente do campo
elétrico.

O célculo do coeficiente de absorgio nos revela um alargamento de linha,
fato este jd observado em materiais semicondutores usuals por Larsen [La 73).
Para facilitar a analise vamos trabalhar com dopagens tipo delta, com largura
tendendo a zero. Nas figuras (4.5) € (4.6) vemos que estes alargamentos nio
s&o homogéneos. Ora s&o dirigidos preferencialmente para a direita, ora para
a esquerda, ora sem defini¢do.

Um fendémeno interessante de se estudar é como varia a largura do co-
eficiente de absor¢io ao se alterar a compensagio ou o campo magnético
aplicado.

No primeiro caso, aumentando-se a compensagéo, mas mantendo-se cons-
tante o campo magnético, aumenta-se a largura da curva de absorgio, como
vemos na figura (4.7). Isto é uma consequéncia do aumento da desordem
causada pelas impurezas ionizadas. '

J& com o aumento do campo magnético, mantendo-se a compensacio
fixa, o efeito, bem menos paupdvel, é contrario, isto é, h4 um afinamento da

(VE(©D))
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Figura 4.5: Coeficiente de absor¢do para as transi¢ées ls — 2py eom dopa-
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largura da curva. Aqui a perturbacio causada pelas impurezas jonizadas é
diminuida com o aumento do campo magnético, cin virtude do maior confina-
mento da fungdo de onda eletrénica e consequente redugio na perturbagio de-
vida ao potencial eletrostdtico. Observa-se também uma mudanca na posigio
do pico. A figura (4.8)nos mostra este efeito.

Outro efeito importante é a variacao da largura das linhas, alterando-se
a densidade de doadores. A medida que a densidade aumenta, diminui-se a
distincia média entre as impurezas e a perturbagio nos niveis torna-se maior,
aumentando-sc a largura de linha. A figura (4.9) nos mostra este efeito.
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Figura 4.8: Coeficiente de absor¢do para a transicdo 1s — 2p_ com dopagem
tipo delta para vdrios campos magnélicos aplicados.
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Capitulo 5

Comentarios finais e
conclusoes

No decorrer desta tese fomos apresentando os resultados, dificuldades encon-
tradas e tecendo comentarios sobre cada passo dado. Neste capitulo final
queremos enfatizar os pontos mais importantes.

Comegamos pelo cdlculo variacional. Este calculo foi desenvolvido bus-
cando-se integrar analiticamente os elementos de matriz do hamiltonianc. A
escolha das fungbes hidrogendides, em vez de gaussianas, deu-se pelo fato
do teorema da massa efetiva aplicado ao problema de uma impureza rasa
ser morfologicamente semelhante a do dtomo de hidrogénio. Em segundo
lugar, pelo fato dessas fungdes serem integraveis exatamente. Mais tarde,
ao aplicarmos um campo magnético sobre o sistema, nio nos foi possivel
continuar nesta linha de célculo e nossas fun¢des de onda passaram a conter
um fator gaussiano. Foi necessdrio entido integrar numericamente nossos
elementos de matriz e tivemos a grata surpresa de obter resultados com a
precisao dos anteriores e com tempos de computador até menores.

Ao tratarmos do problema com campo magnético aplicado, repensamos
nossas fungdes de onda e o resultado foi uma simplificagdo naquelas que ja
usdvamos para o caso de campo magnético nulo, com resultado ligeiramente
melhor, vide figuras (2.5), (2.6) e (2.7).

Com relagdo ao modelo de pogo quantico seguimos a linha de Bastard
[Ba 81j, escolhendo um pogo de barreiras infinitas. Esta escolha teve um
prego que foi o aumento das energias dos estados ligados e do minimo da
primeira sub-banda de condugdo, Principalmente esta ultima foi razoavel-
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mente aumentada. Como consequéncia tivemos energias de ligacio malores
que as obtidas experimentalmente. Em nosso caso, estamos interessados em
energias de transigdo entre estados ligados e portanto o efeito da altura in-
finita da barreira nio ¢ tao grande.

Um fato que vem colaborar com os resultados € a aplicagéo de um campo
magnético sobre o sistema. Seu efeito ¢ o de confinar mais eficazmente o
elétron nas proximidades do doador, diminuindo a importancia da altura da
barreira.

O estudo da absorgao foi feito mediante o célculo da parte real da con-
dutividade dtica, aplicando-se a Regra de Ouro de Fermi ao hamiltoniano
de interagéo entre a radjagao eletromagnética e o elétron ligado & impureza .
Um resultado importante é a diferenca de intensidades, fora do pico principal
de absorgio, para as transi¢des 1s — 2py e 1s — 3py, para uma distribuicio
uniforme de doadores, como vemos na figura (3.2). H4 portanto uma maior
probabilidade de absorcédo para a transi¢do 1s — 2py numa regiio em que
ambas ocorram, excetuando a regiao do pico da transicio 1s — 3py.

Como a distribuigédo de impurezas em um material é aleatéria, utilizamos
o processo de simulagio Monte Carlo. Um dos efeitos importantes calcula-
dos foi a atenuagdo do minimo secundério (proveniente de impurezas local-
1zadas nas proximidades das paredes do pogo ), para um perfil de dopagem
uniforme. Este efeito é visto nas figuras (4.3) e (4.4). Neste ponto cabe
ressaltar um aspecto importante do calculo do coeficiente de absorcao, que
diferencia as distribuigdes uniforme e aleatéria de impurezas. No primeiro
modelo, a ionizaggo dos doadores ocorre monotonicamente, das paredes do
pogo em diregio ao centro do mesmo. Com isto temos uma curva de absor¢io
que ¢ zerada abruptamente, numa energia que depende da compensacio do
pogo quantico . Ja no modelo de distribuigio aleatéria, a ionizacio ocorre
preferencialmente na periferia do pogo , mas nao totalmente. Neste caso sdo
ionizados doadores também da regido central do pogo , desde que sua energia,
vide equagdo (4.17) seja superior & de um doador na borda do pogo.

Finalmente analisamos a -perturbagio do potencial das impurezas io-
nizadas sobre o coeficiente de absorgéo . Para visualizarmos melhor este pro-
blema, trabalhamos com dopagem tipo delta de largura nula. As transicoes
observadas apresentam alargamentos nio homogéneos, isto é, preferencial-
mente & direita ou & esquerda da energia de transigio nio perturbada, vide
figuras (4.5) e (4.6). Aslarguras das distribuigdes variam com a compensagio,
sendo isto uma consequéncia direta da desordem causada pelas impurezas io-
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nizadas.

Outro aspecto interessante ¢ a variagio do coeficiente de absor¢do com
o campo magnético aplicado. Uma vez que o efeito do campo magnético é
o de causar um maior confinamento eletrénico, teremos como consequéncia
perturbagées menores nas energias dos estados envolvidos nas transicoes, pois
os elementos de matriz usados no calculo perturbativo utilizam potenciais que
sao combinagbes lineares de z; e z;z;.

A outra varidvel, densidade de doadores, afeta o coeficiente de absor¢ao
na medida em que altera a distincia média entre as impurezas. Maior con-
centragao resulta em maior alargamento do cocficiente de absorcéo, como
vemnos na figura (4.9).

Podemos fazer uma dopagem tipo delta ¢ variar o campo magnético.
Dessa forma estudaremos as energias de transicao de impurezas localizadas
numa certa altura do pogo quantico em fungdo do campo aplicado. As figuras
(5.1) e (5.2) nos mostram as energias das transicdes 1s — 2pr e ls — 3py
para dopagens centrais tipo delta de dois pogos de larguras diferentes, em fun-
ao do campo magnético. Convém notar que a energia da transicio Is — 2ps
permanece praticamente constante. Ja as transicdes 1s — 2py, 1s — 3p_ e
ls — 3p; apresentam um aspecto linear para v > 1, sendo que a ultima a-
presenta um coeficiente angular igual ao dobro das primeiras. A comparacio
das curvas 1s — 2py obtidas por nés com as de Jarosik [Ja 85], nos mostra
um resultado ligeiramente superior da ordem de 8%, provavelmente devido ao
modelo de pogo quadrado infinito, que usamos. Nao encontramos até o mo-
mento resultados experimentais ou tedricos referentes s transigoes 1s — 3py.
Esperamos em breve obté-los e comparé-los com os nossos.

Como aplicagao deste trabalho gostariamos de sugerir a elaboracdo de
filtros de radiagio infravermelha distante, combinando-se o efeito de sin-
tonizagao de frequéncia via campo magnético e tipo de filtro (faixa larga ou
estreita) via dopagem e compensagio do poco quéntico . Qutra possibili-
dade seria, através do estudo de diversos tipos de dopagens e de medidas
de larguras médias de picos de absorcio, diagnosticar estruturas de pogos
quénticos dopados e compensados.
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Figura 5.1: Fnergias das transi¢bes 1s — 2py para dopagens centrais do
tipo delta, com pogos quanticos de larguras diferentes, em fun¢do do campo
magnético aplicado.

Linhas continuas -— transigoes ls — 2p_.

Linhas tracejadas -~ transigbes ls -+ 2p.

Conjunto inferior — L = 4a™.

Conjunto superior — L = la”.
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v Energia(Ry’)

Figura 5.2: Energias das transicées ls — 3py para dopagens centrais do
tipo delta, com pogos quanticos de larguras diferentes, em fungdo do campo
magnético aplicado.

Linhas continuas — transicoes 1s — 3p_.

Linhas tracejadas — transi¢des 1s — 3p,.

Conjunto inferior — L = 4a”.

Conjunto superior — L = la*.
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Apéndice A
Sistema efetivo de unidades

No intuito de simplificar os calculos, podemos usar um sistema de unida-
des construido a partir do rydberg e raio de Bohr eletivos. Essas unidades
provém do modelo atdmico de Bohr.

Seja um elétron ligado a um ion positivo localizado em um semicondutor.
Este sistema € estudado classicamente através de 3 equacoes, a saber:

1. Energia
B = tmeot = S (A1)
T T K '
2. Momento angular
L=m"vr (A.2)
3. 2° lei de Newton ) ,
m-u €
N (A.3)
QQuantizando-se o momento angular na equagio (A.2)
L = nh (A.4)
obtemos:
e = nta" (A.5)
e



sendo a* o raio de Bobr

. MK
@ = (A.7)
e Ry* o rydberg
m"e?
Ry = —— A.8
Y 2RIK? (A-8)

efetivos.
Como aplicagdo podemos escrever a hamiltoniana quiantica do sistema
acima. descrito:

2 2

] e P&

= 2m* Kr (A-9)
B e

H = ——V*_ — .
Zm* Kr (A.10)

Em termos do sistema de unidades efetivo temos:

H 1 ?&2 2 82
H' = o — v = .
Ry Ry* ( 2mra*? Kar*r (A.11)
Mas
Y Ry (A.12)
gt Y ’
e? . A
oo = 2Ry", (A.13)
portanto )
H=-V"- = (A.14)
T
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Apeéndice B

Expansao multipolar do
potencial de uma carga
puntiforme

O potencial eletrostdtico gerado por uma carga @ imersa em um material de
constante dielétrica K e situada em R, de coordenadas cartesianas (X,Y, Z)
e polares esféricas (K,©0,®), em um ponto r, de coordenadas cartesianas
(z,y,2) e polares esféricas (r,8, ¢) ¢ dado por:

_ @
R0 = FR B3
Calculemos agora as componentes do campo elétrico
W
g(r) = -2 (B.2)
8$,‘
Q (I‘ — :E{)g
Kir—RJ (B.3)
e do tensor gradiente do campo elétrico
9&{r)  9*Vr(r)
’ 832,' - a.’lfjal‘,' (B4)
Q@ 1

= }?lthP {lrlezq‘S;J‘ —3(I‘—R),'(I‘—R)j} . (85)
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Na origem das coordenadas temos:

VrR(0) = %’ (B.6)
X;

E0) =~ (B.7)

9&,(0) Q 5 |

9z, ~ 7o (R85 - 3X: X (B.8)

Convém notar que:
9&:(0 &;(0
3.?3_?' 5‘m;
Isto ¢ uma consequéncia da lei de Faraday para a eletrostatica.
Estes valores das grandezas eletrostdticas na origem sao importantes para
a expansao multipolar do potencial eletrostatico {B.1). Utilizando o Teorema

da Adigio dos Harmonicos Esféricos {Ja 67], temos para r < R:

W)= 225 3 o (2) V0,009, (B10)

nz m=-n

que, reescrita em termos de polindmios associados de Legendre com m > 0,
fica sendo:

Vilr) = 2 iiEmMPm(cosﬂ)x

P (cos ©) cos [m(® — )] (%)n (B.11)

- io i_o V() (B.12)

€oIm

[l

1 param=¢0
2 param #0

Substituindo os valores dos polinémios associados de Legendre na equa-
¢ao (B.12), podemos identificar neles o potencial, campo e gradiente de
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campo elétrico gerados por € na origem, dados pelas equagbes (1B.6,13.7,B.8}.
Obtemos finalmente as seguintes expressoes para 1"'1~(£l'm)(r), para 0 <n < 2:

o) = Ve(0), (13.14)
Vi) = —£(0)z, (B.15)
) = - (EOs+E0y) (B.16)
W) =~y -l (B.17)
i) = -z (xa%i0)+ya%;0)) (B.18)

= 2 (r.VrEZ(O)wz%l) : (B.19)
W) = o) (S50 050 080,

A série (B.12) é rapidamente convergente para K » r pois:

r{n,m 1 A"
7 )(r)oc—é(—é) . (B.21)

Qutra observagao sobre a série (B.12) é que ela corresponde a série de
Taylor de VR (r) em torno da origem, como vemos a seguir:

1 F*Wr(r
Ve(r) = WR(0) + V(VR(r))l oo - 1 + 522, 8—3:%7(1:1_1 - +--4(B.22)
[ J obre0
= VR(O) —‘5(0).!'——%93;2?5;%9)—4-“' ) (B23)
7

onde usamos a convengao de que indices repetidos indicam somatorias nos
respectivos indices.

Os termos constante e o linear em (B.23) sdo trivialmente conectados
com os termos com n = 0,1 em (B.12). Para obtermos a correspondéncia
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entre o termo quadratico em (B.23) ¢ os termos com n = 2 em (B.12) basta
somarmos os Ultimos ¢ Jembrarmos que, em virtude da Let de Gauss,

VEW0)=0. (B.24)

A energia eletrostatica de uma distribuigdo de cargas nas proximidades
da origem, devida a uma carga ¢} externa, é entdo dada por

Up = fp(r)VR(r)d% (B.25)
= a0 -p EO0) - FQs5LO) 4, (B26)
onde
¢ = [o)dr, (B.27)
p = / rp(r)dr (B.28)
&
Qi = /(3I£a:j_r?5,-j)p(r)d3r (B.29)

sao a carga total, o momento de dipolo e a componente 75 do momento de
quadrupolo da distribuicao de cargas, respectivamente.



Apéndice C

O atomo de hidrogénio
confinado em duas dimensoes

A situagio abordada neste apéndice é ideal. Ela corresponde a um elétron
ligado a um potencial coulombiano e confinado em duas dimenses. Um dos
sistermnas fisicos que mais se aproximam deste modelo é o de um elétron ligado
a uma impureza rasa em um po¢o quantico. Esta aproximagio é tanto mel-
hor, quanto menor for a largura do pogo, na aproximacgio de pogo quadrado
infinito. Referéncias a este estudo podem ser encontradas em [Fl 52] e
[Gh 89].

Consideremos uma carga positiva unitdria |e| , localizada na origem do
sistema de coordenadas polares em um plano. Um elétron, de carga e e massa
m, liga-se a esta carga positiva através da energia potencial eletrostdtica

Vip)=-%. (C1)
p
Dessa forma, a hamiltoniana do sistema fica sendo:

h? e
H=——V'__ . 2
o p (C.2)

que, reescrita em termos de unidades efetivas vide apéndice A torna-se:
2

H = V- p (C.3)

#1900 18 2
Y T T (©4
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Escrevendo a equagao de Schrodinger
;10 1 & 2 '

e e — e Do) = Ep(p, ) C5

{ Opt  pdp PP p ¥(p, ) ¥{p, ) (C.5)

Vemos que as variaveis se separam e que podemos escrever a funcio de onda
como:

P(p, ) = u{p)e (C.6)

com p sendo um numero inteiro. Isto se deve ao fato de que:
(L.,H]=0. (C.7)
Substituinde-se (C.6) na equagio de Schrodinger e tomando-se
E = —~* (C.8)

poils estamos interessados em estados ligados, obtemos:

Podemos simplificar esta equagdo através da transformagao

u(p) = p72 f(p) (C.10)
que, introduzida na equagio (C.9), nos d4:
d*f (2 ,  He l) :
=+l -—=2f=0. C.11
pr ral (C.11)

A analise dos limites de p, na equagio acima nos déd as seguintes formas
assintotas para f(p)

(lust %) o
f(p)—r{pﬁ para p— 0 (C.12)

e para p — oC
portanto procurameos uma solucido do tipo

Flp) = pMEH B e=ve gy . (C.13)
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Substituindo-se a fungio acima na equagao (C.11} obtemos a cquagho
diferencial

de

d*g ¢ 11
et — 2yp) = — S lg= 14
or (2lp] + 1 = 2p) Pk (lﬂl +3 7) g=20 (C.14)

que, apos a mudanga de varidvels

z=2vp (C.15)
transforma-se em '
d*g ; dg 11
e+ Clul+1-2) = - (|u|+§*;)9—0 (C.16)

cujas solugbes podem ser expressas em termos de fungdes hipergeométricas
confluentes [Ab 64], conforme vemos abaixo:

11
i(z) = F(l#|+§—j¥“,2|#|+1;z), (C.17)
11
ga(z) = P |p+ 5 - ~ =2l 15 2) (C.18)

A segunda equagdo ndo serve pois diverge para z — 0. Para garantir a
convergéncia de ¢; no limite de z — oo, temos que impor que

1
W45 ===, (C.19)
com n, sendo um nimero inteiro nao negativo. Neste caso ¢;(z) torna-se um

polindmio de grau n,. Caso contrdrio, terfamos

gi(z) "= e . (C.20)
Definindo o numero quantico principal como sendo
N=lul+n,+1, (C.21)
portanto um nimero inteiro positivo, temos:
2
NS 5N (C.22)
Eny = ﬁ (C.23)
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Voltando a fungio (C.6), temos
U = Anguge™ M Py g (p)e= ™

COImn
PP} = F(=n,,2|ul 4+ 1,2vp)

e Ap,ju sendo a constante de normalizacio.

(C.24)

(C.25)

Da definicao das fungbes hipergeométricas confluentes [Ab 64] e [La 66):

a a(a»kl)z2
a bz =1+ — e
Hlobiz) =1+ gt Tyt
temos:
F(O,QI;L,—l—l;Q’}'p) = 1,
F(=1,2lpl+ 1:29p) = 1 —22
3 :U' H 'W - 2["‘5!_*_1;01
47y 242 )
F(-2,2 1;2 = 1- ,
(=2,2[pu] + 1:2vp) leﬂr)%—%;}”'#'“p
etc,

(C.26)

(C.27)

(C.28)

(C.29)

Na tabela (C.1) temos listados os vérios pardmetros, bem como os poli-

noémios, que aparecem nas fungdes de onda dos estados com N < 3.
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Tabela C.1: Estados, parametros e polinémios das fungoes de onda do dtomo
de hidrogénio em 2D).
As unidades usadas sao eletivas.

Estado | N | |ul| =n,| En Po 1ui(P)
1s ] 0 0 2 -4 1
25 2 0 1 2/3 -4/9 1-4/3p
2p. 2 1 0 2/3 -4/9 ]
3s 3 0 2 2/5 |  -4/25 | 1-8/5p +8/25p°
3ps 3 1 ] 2/5 | -4/25 - 1-4/15p
3dy, 3 2 0 2/5 |  -4/25 ]

87



Apeéendice D
O método variacional

Uma maneira elegante de formularmos a mecanica cldssica é através de
principios variacionais [Go 80]. Através deles obtemos as equagoes de La-
grange e de Hamilton. Do mesmo modo podemos formular um principio
variacional para a mecénica quéntica [La 66}, [Me 70] e [Ar 85, pag 954-956],
obtendo & equagao de Schrédinger e o espectro de energia do sistema. Neste
apéndice analisaremos o método de obtencao dos niveis de energia, através
do principio variacional.
Seja a integral
I= fa,b‘h’z{)dq (D.1)

sendo A a hamiltoniana do sistema,

Y =¥(Aq) (D.2)

uma fungéo das coordenadas {g} do espago de configuragéo e dos parametros
{A} e dq o elemento de volume no espago de configuragdo.
O principio variacional nos diz que, dada a condigdo:

[ wdg=1, (D.3)
as energias do sistema podem ser obtidas variando-se {1}, de modo que '
81 =0. (D.4)

Usamos, neste processo de extremizacio, o método dos multiplicadores
de Lagrange [Bo 66], [Ar 85], ou seja

§ [ Hy - Byd)dg =0, (D.5)
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Portanto, o espectro { £} de energias do sistema provém dos valores ex-
tremos de . O problema de se determinar o tipo de extremo pode ser

resolvido do seguinte modo:

Sejam ¢n{¢) ¢ E. as autofuncoes ndo degeneradas e as auto-energias do

sistema

Hénlg) = Endulq)

COIN
Ey< B < Ey < --

e escolhamos as funcoes variacionais da seguinte forma

Pal(X0) = 2 alV(M)dulq) -
A condigdo de normalizagio (D.3) nos assegura que
Y
S leP] =1
3
e que a energia do n-ésimo estado é um extremo de

L = [60n0HE.0,qdg
= Y[ E;.

Chamando-se
AEﬂ,m = Eﬂ - Em +

temos, utilizando a condigéo de normalizagio {D.9)

Imoax

I, =E, - f ja§")(A)|2AEn,j + 3 |a}”‘)(,\)t2 AE;, .
§=0

j=n+1
Para o nivel fundamental (n = 0} temos:

Jmaz

IOZEO_Z

i=1

2
()| AEj,

logo
Iy 2 Ey
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¢ temos uma condicio de minimo.

Esta situagao nao ocorre para os outros niveis, pois de acordo com (D.13)
I, € o resultado da adigdo e subtragdo de quantidades positivas sobre E,. Se,
entretanto, impusermos condigoes de ortogonalidade de ), sobre os demais
Py COmM M < 7, OU seja:

[ 920, ) m(Am, ) = 0, (D-16)

com A,, sendo o valor de A que extrema I,,,, obteremos

Jmazx

S e dmon) = 0. (D.17)
=0 '
Mas
(m) _ 1 ] =m
a; ' (Am) = { 0 j£m (D.18)
pois
d’m(’\m:Q) = ¢(9) ’ (Dlg)
entao de (D.17} obtemos
al™(X) =0 (D.20)

e portanto a expressdo (D.13) torna-se;

Jmax

In:En‘I‘Z

J=ntl

> E, (D.22)

W[ AE;, (D.21)

resultando um processo de minimizacdo de I,,.

Para o caso de degenerescéncia, podemos separar as auto-fungdes do
Hamiltoniano em conjuntos de fun¢des com mesma simetria. Dessa forma
cada conjunto serd ndo degenerado e as relagdes (D.15) e (D.22) se aplicam
a cada um deles.

O principio variacional entdo nos garante que, conhecidas as (n —1) auto-
fung¢des do Hamiltoniano, com energias em ordem crescente, a funcio de onda
do n-ésimo estado é tal que minimiza a integral

L) = [ ¥, (), 0)dg (D.23)
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comn as condicoes suplementares

/[1[:,1(,\,(1)|qu = 1, (D.24)

[9:0 Qdnla)dg = 0, (D.25)

com
0<m<n. (D.26)

Bascando-se no principio variacional podemos estabelecer o método varia-
cional para calcular o espectro de um Hamiltoniano dado. Uma vez que o
calculo variacional ndo é exato, as fungdes de onda obtidas nio serdo puras.
Elas sempre contém combinacdes lineares de outras fungdes do espectro, de
modo que a relagdo(D.18) nao se obtem e portanto n&o podemos garantir o
minimo de I,(A), mas apenas seu extremo.

O sucesso de um calculo variacional depende de uma boa escolha de
fungdes de onda . Em geral as fun¢des de onda de outros sistemas, semel-
hantes ao que estamos tratando, servem de modelo para as novas fungoes.

Para testar 0 método variacional, selecionamos um problema conhecido:o
pogo infinito unidimensional. Seu Hamiltoniano é dado por

H= -+ V(a) (D.27)

COIIL

oo [0, sefz|< Lj2
I‘(;?“)_{oo, sele|> L2~

As solugbes deste problema dividem-se em pares,

Yp(z) = \/%cos (n—z—%) , (D.29)

(D.28)

com n {mpar e impares

alz) = \/%sin (E-Ef) , (D.30)

com n par.
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O espectro de energias para ambos os tipos de estado é dado por

2 .
E, = (%35) (D.31)

As fungdes variacionais foram construidas de modo a apresentar a simetria
do estado, no caso a paridade, ¢ o nimero de nodos caracteristico do mesmo.
Desta forma as fung¢des de onda dos estados pares foram escolhidas como:

Pile,z) = A {ar2 - (£>2} ¢ (D.32)

2
Yalas @) = A, { (x‘* - ( )4) + o (:62 - (%)2)} ¢ | (D.33)

ons) = an{ (o= (2)) v (st (2))
+ e(:c?— (g)z)}emz. (D.34)

A concordéncia do cdlculo variacional com a solugio algébrica é mostrada
na tabela (D.1). Podemos também comparar as posigdes dos nodos da funcio
de onda , por exemplo, 15, obtidas algebricamente e variacionalmente. A
tabela (D.2) nos mostra as posigdes dos dois nodos situados & direita da
origem, para os dois tipos de cédlculo. ,

Finalmente vamos descrever o algoritmo de cdlculo de extremo de uma
fungdo. O método consiste em se obter o extremo de uma pardbola construida
a partir de trés pontos de abscissas zp — Az, zg, o + Az do gréfico da funcio
f(=z), com z¢ e Az sendo dois valores arbitrdrios. Seja z; a abscissa deste
extremo. Compara-se os valores da funcdo nos pontos de abscissas zg e
z1. Se o mddulo da diferenca relativa entre estes dois valores for inferior a
um determinado valor {previamente escolhido), por exemplo 1073, obtivemos
entao o extremo da funcdo. Caso contrdrio repetimos a procedimento.

Para o caso de uma fungdo de duas varidveis, digamos f(z,y), fixa-se
uma delas, por exemplo y = yo, e obtem-se o extremo de uma parabola con-
struida através de trés pontos de abscissas zgp — Az, 20, 20 + Az da funcéo
f(z,90). Sendo z; a abscissa deste extremo, calculamos o extremo de outra

B | b
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Tabela D.1: Energias dos irés primeiros estados pares de um pogo quadrado
unidimenstonal infinito, obtidas algebricamente ¢ variacionalmente,
Obs. Energias em unidades efetivas.

estado sol. algeb. cale. variac.
1 9,869604 x 102 9,869624x 1072
3 8,8826x 101 8,8842x 101
3] 2,4674 2,4695

Tabela D.2: Posigées dos dois nodos a direita da origem para a funcdo de
onda s de um pogo quadrado infinito.

nodo sol. algeb. calc. variac.
1 1,0 0,98975
2 3,0 2,98969
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parabola construida dos pontos da fungdo f{z),y) cujas abscissas scjam
Yo — Ay, ye,¥0 + Ay, Scja y; a abscissa do novo extremo. Comparamos
entao os valores das fungoes nos pontos (zg,yo) € (21, 11) e repetimos o pro-
cedimento tantas vezes quantas forem necessarias para atingir a precisdo
pré-determinada.
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Apéndice E

Polarizacao e superposicao das
funcoes de onda de atomos
hidrogendides

Neste apéndice calculamos primeiramente a energia de polarizagio de um
atomo hidrogendide, no caso um elétron ligado a um centro doador raso,
causada pelo potencial eletrostdtico de uma impureza ionizada. Em seguida
calculamos a superposigdo das fungdes de onda (quantum overlap) de dois
dtomos hidrogendides. Adotamos como hipétese que a densidade de doadores
(Np) é muito baixa, de modo que a distincia média entre doadores

R=Np'? (B1)

seja muito grande comparada com o raio de Bohr (a*), vide eq. (A.7), do
material, ou seja:

-

[¢)
— €1 E.2
7 < (E.2)
ou
Nga® < 1. (E.3)

A polarizagdo de uma impureza doadora neutra por uma impureza ion-
izada € um efeito muito pequeno. Usando-se o modelo de deslocamento
uniforme (b} da fungdo de onda eletrénica na direcio da reta que une as duas

impurezas, deveremos obter
b a”. (E.4)
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Colocando-se a impureza neutra no centro do sistema de coordenadas ¢
a impureza ionizada no ponto R, oblemos o seguinte hamiltoniano para o

sistema \
h 9 €?

Hp = - + Ugrfr), (E.5)

r

2> Nr

Ur(r) = —e(Vr(r) - Vr(0)) , (E.6)
onde VR (r) ¢ o potencial da impureza ionizada, vide equacio (B.1). Estamos
utilizando a AME, pégina 3, e considerando o doador neutre como um centro
puntiforme de carga e mais um elétron ligado.

Admitindo-se 0 modelo de deslocamento uniforme da nuvem eletrénica,
vamos fazer o cdlculo variacional com a seguinte fungao de onda para o elétron

COIm

P(r) = Cem "5 (E.7)

onde ¢" € o raio de Bohr efetivo, vide apéndice A, e C' é a constante de
normalizagdo,dada por

C = (ra®) ", (E.8)

independentemente de |b|.
Colocando-se a impureza neutra na origem e a ionizada sobre o eixo z,
temos

R = Ri (E.9)

b = bi. (E.10)

A figura (E.l)nos mostra um esquema do sistema composto por um
doador neutro na presenga de um doador ionizado. Para um aceitador ion-
izado, teriamos um deslocamento contrdrio da nuvem eletrénica.

Portanto a energia do sistema, em fungio do parimetro variacional b, é
dada por

2

r— 2 : o
E(b,R)wC"’fe‘]e_Pi( gt +UR(r))e‘J”l"rTbld3r (E.11)

2m* Kr
Dividimos a integral acima em trés partes, segundo as parcelas do inte-
grando. A primeira delas

2
I = C’z_/e_lr'a:"}ll (-—h—Vz) e_Lr—:‘b‘ldsr (E.12)

2m*
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| 3
doodor  ioms Exdo

A .
- Cem‘ko da Muvem cldromucq

\ cemlro da impurezo

Figura E.1: Esquema de deslocamento uniforme da nuvem eletronica causado
pela prozimidade de um doador ionizado.

pode ser calculada fazendo-se a mudanga de variaveis
r'=r-b. (E.13)
A partir da propriedade
Vif(r)= V*f(r +b), (E.14)

2 . .
onde V'* é o laplaciano nas novas coordenadas, temos

2 ]
L, = 02/6" /e <_LV'2) R (E.15)

2m»
52
- E.1
2m*a” (E.16)
e portanto independente do pardmetro variacional.
A segunda integral
2 ~b
h:—wi/"ﬁ-%% (E.17)
K r



pode ser calculada {fazendo-se a mesma mudanga de variavels. Portanto

2 '
-l [ ] 3 2
Iy = -C % /e |r’+b|d r (E.18)

Expandindo-se o termo 1/i{r’+b| em polindmios de Legendre, vide [Ja 67],
temos

1 1
Fih T (o) (£.19)

= LS P coso) (’—“) (E.20)

> n=0 T
1 & n g "

= — Y (=1)"P,(cos ) (-—) , (E.21)
> n=0 >

onde r, e r. sdo os valores de |r| e |b| tomados em ordem decrescente.
Levando-se em consideragéo a ortogonalidade dos polinémios de Legendre,
apenas o termo de ordem zero dard contribuigao a integral (E.18). Temos
portanto

e’ a” _2b _2b
Ig——Ka*{—b—(l—ea)——eo}. (E.22)
A dltima integral

. b ,

I = C? / e~ U (1) dr (E.23)
pode ser reescrita como

1., O
Ii=—-p-E0)~=Q;=—(0)+--- E.24
s= =P £0) - §Qu5 (0 + (E:24)

segundo a expressao (B.26), com uma densidade de carga dada por

2ir=b

pir) = —eC%” (E.25)

Como temos uma densidade de carga esfericamente simétrica, centrada
no ponto b, o cilculo de multipolos se faz como se tivéssemos uma carga
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(—¢), puntiforme, no ponto b. Portanto

1
p=-—cb| 0 C(E.26)
0
) 2 0 0
Q=-el?| 0 -1 0 (E.27)
0 0 -1

O campo elétrico e seu gradiente na origem sdo dados por, vide equagdes

(B.7) e (B.8):

1
e
E(0)=Fpm | 0 (E.28)
0
e
2 0 0
[

VEWO) =k | 0 ~1 0 (E.29)

0 0 -1

onde o duplo sinal corresponde a um doador ou aceitador ionizado, respecti-
vamente. Portanto

eb b
Iy = :i:KR? (—1 + E) (E.30)
De posse destes trés resultados temos
Be e? a* 2 »]
Elb, ) = omra*  Ka {[Hb_ (1 e ) e ]+

{:1: (%)2} ai [1 _ a’-’-%]} . (E.31)
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Devemos entio calcular o minimo de E(b, R). A equacio

dE(b,R) 4
o =0 (E.32)

¢ transcendental e deve ser resolvida numericamente. Porém, devido ao fato
de se esperar que a equagao (E.4) seja vilida, faremos uma expansao até a
primeira ordem em (b/a*) na equagio (E.32), ou seja

dE(b, R) W e? _ (i-.)z(] _2%)
db ~ Ka<? b B B

2 ((%) % 1.) e-fﬂ 3 ( ')2 {1 _9 (ai) -"“R]} (E.33)

3]

= 0. (E.34)
Da condicao (E.2) obtemos
i b 3 /a" 2 a* 5
==i(%) +°(%) i)

confirmando nossa previsio (E.4).
Expandindo-se (E.31) até primeira ordem em (b/a*), obtemos

som-—S(i+ @ ()]

R — oo (E.37)

No limite

temos
=@, (E.38)
Neste caso E(0,00) é a energia de um 4dtomo hidrogendide sem per-
turbagao externa, ou seja

62

" 9Ka*

B0, m0) =

100




I\

Figura E.2: Densidades de probabilidades de encontrar elétrons ligados a duas

impurezas, ao longo da reta definida pelas impurezas.

A energia de polarizagio fica entao sendo

Upat(R) = FE(0,00)— E(b, R)

3 (e
4 KR \R

Da relacdo (E.1} obtemos finalmente

62

UpOI(R) ~ ENDa*?’ .

(E.40)

(E.41)

(E.42)

Calculemos agora a superposi¢ido das fungdes de onda de dois elétrons
ligados a duas impurezas doadoras, distantes R uma da outra. Suponhamos
que 0s elétrons estejam no estado fundamental (1s). A figura (E.2) representa
a probabilidade de se encontrar cada um dos elétrons ligados as impurezas.

Se as impurezas localizam-se em (0,0,0) e (0,0,R) temos que a super-
posi¢ao quantica (quantum overlap) é dada pela convolugao

S(R) = / B(r)P (r — R)dr .
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Isste cdlculo pode ser feito via Transformada de Fourier, A Transformada

de Fourier da fungio S{R) ¢ dada por

S(k) = / PR R RG(R)

(E.44)

que, reescrita em termos das transformadas das fungoes de onda torna-se

S(k) = [P .
Mas [Gr 80],

p(k) = [drekry)

— /d:}re«—ik-roew—r/a‘

- 47?? foo re7/e sin(kr)dr
a* Jo

_ 8&C 1

et L k2

(1.*2

com C dado pela equagao (E.8).
Dessa forma obtemos S{k)

0= (%)’ ()

a

e podemos calcular sua anti-transformada

S(R) = (Qi)adekeik-Rs(k)
_ 16C% d foo ekl
= Te atin 7 \A4
Ra dR -0 ( 12 +k2)
a
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(E.45)

(E.46)

(E.47)

(E.48)

(E.49)

(E.50)

(E.51)

(E.52)



K—> 00
L /o X

A |
Y

Figura E.3: Caminho de integragdo no plano de Argand-Gauss, para o cdlculo
de S(R)

Esta iltima integral pode ser calculada através de uma integral no plano
de Argand-Gauss, através do caminho representado na figura (E.3), ou seja,

kR izR

o0 e €
[_oo & dk =f ey dz (E.53)
rr) T e )
Observe na figura (E3) que a funcgio
et'zR
IO e a— (E.54)
)
a
apresenta dois polos de ordem 4 situados em
0
= +— E.55
z :ta"‘ ( )
€ que
g(z) — 0 (E.56)
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no seni-circulo de raio &V, quando

Chamando-se

= . N4
(z “+ —':)

temnos, de acordo com a férmula integral de Cauchy, que
jgg(z)dz = jg_____f(z) +dz
)

@
2idf i

3 dz?‘a*

wa™?

— e~ F/a” {R3 4+ 6a"R? + 15a" R + 15a*3} .

48
Voltando a equagaolE.52), temos

. _B g a (‘ﬁ)z
S(R) = - {1+4R+5 -

R .
~ ——e R/

a*

Sendo R igual & distdncia média entre as impurezas

R=nNp'P?
temos 1
S(R) = ——7 e~ Ny
D/ a)ll

(E.57)

| (E.58)

(E.59)

(E.60)

(E.61)

(E.62)

(E.63)

(E.64)

(E.65)

Para baixas concentragdes de impurezas temos a condigéo (4.4) e portanto

a superposigdo quantica torna-se desprezivel.
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Apéndice F

Integrais usadas no calculo
variacional com campo
magnético nulo

O calculo variacional, em linhas gerais, é simples. Temos que calcular o
valor esperado do hamiltoniano usando uma funcio de onda parametrizada
e, em seguida, variar os pardmetros variacionais até que o valor esperado se
torne estacionario, sempre mantendo a fungdo de onda normalizada, vide (D).
O problema é que o cédlculo das integrals geralmente é muito trabalhoso,
aumentando a complexidade 4 medida que tomamos niveis mais excitados,
pois as funcdes de onda destes estados tém que conter superficies nodais
(lugar geométrico dos pontos onde a fungio de onda se anula). Escrevemos
geralmente estas fungdes de onda como um produto de uma funcao sem nodos
por um polinémio, vide capitulo (2) e apéndice (C). _
Para o elétron ligado a uma impureza doadora rasa em um pogo quintico,
na auséncia de uma campo magnético, as funcdes de onda sdo dadas por
(2.44),(2.45) e (2.46). Temos entdo que calcular integrais do seguinte tipo:

. L2 . oo
Grolr) =27 [ dzfi(m)a™ [~ e unpdp (F.1)
~Lj2 o]
com n impar; m,n > 0,
a=2z-2z, (F.2)
u=+/p*+a?, (F.3)
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comi= ¢, 8¢
fi(z) = cos’(B2)

2

= (1/2) > cos{fz)

= (1/2) 3 ¢°(Biz)
=1
f*(z) = sin(Bz)cos(fz)

2
= (1/2) 3 sin(Bz)

= (1/2)>_¢°(iz)

=1
cOom
B = 0
B = 28
w
p= 7
Substituindo-se p por u na integral (F.1), obtemos:
. L2 . o0
G () :27rf dzf‘(z)amj e u"du
-Lf2 fal

Estas integrais podem ser escritas como

. /2 o0 N,
G: (o —WZ] /Ialue du

A integral sobre a varidvel u é facilmente obtida:

co —yle} » ] R—5
[ we Tidy = ° n.|a|1 S
la} v sy
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(F.5)

(F.6)
(F.7)

(F.8)

(F.9)

(F.10)

(F.11)

- (F.12)

(F.13)

(F.14)

(F.15)



Substituindo este resultado na integral acima obtemos

'mn(’y) = zz ,+1 J,na,(ﬁl? —7) ¥ . (F’IG)

] 5“0

onde j,, 6 0 ou 1 para m par ou impar respectivamente ,

Gy =N~ 8+ M — Jm s (F.17)
} Lfz | )
LB = [, 98 Lo | e (F.18)

Tendo em vista a presenga de |z — z| na dltima integral, temos que
calculala em duas partes de limites (-L/2,2) e (z;,L/2). Usando a expansao
polinomial podemos escrever:

j;a(ﬁ’.y) — Ji (_ﬁfl_

—z) P x
3+awmw( )

((rpe [0 Gaaemetid 4 (E19)

L2 . .
e T f g’(ﬁz)e”’zz""'-’“pdz) .
Z

i

Finalmente temos que calcular integrais do tipo

5 7 2 /g (Bz)e" 2z, (F.20)

que é a parte real ou imagindria da integral

] e 23dz = ¥ P 2) (F.21)
COIT:
(=if+n, - (r)
) )
g! 7. 297P(=1)PC" aPti
g F.23
XZ; (¢ ~ p)! (¥-23)
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oudce
x=|¢? . (124)

Temos entao

o n! RS (n 4 mo— s) ()

mn = WZZ n— .s+1 X_: n4m—s-—p !p[
p=0

{=1 s==0

((ml)n-\tm Jm—s —‘rqu:H.m e 3(6h71 )] L2 + (F25)

LN P s(ﬁu"’"’)’;zﬂiﬂ)

onde

T3 = T v 20) = JilBy ) (F.26)

Apesar da forma um tanto complexa da expresio (F.25), ela pode ser
obtida muito facilmente através de um cdlculo computacional e portanto
o célculo dos elementos de matriz envolvendo as fungdes variacionais fica
simples de ser calculado. Para jlustrar este nétodo mostramos os resultados
de calculos com os estados 1s e 2py.

Jlunpay = =]l Ga(2a), (F.27)
JUHLaY = 7] A P {20 - 2)Ch(20)

— (a® = B1)G5(20) — 208Gip(2a) ), (F.28)

onde a é o pardametro variacional da fungdo t,,.
[V PV = 7| A P {Gos(20) — Gal2)) , (P29)
[ Wiy BV = 5 Ay P (8 = 7) (Giaf2) — G2 (27) +

(47 — 2) (GS(27) — G5(27)) + 278 (G3(27) — G52(27)) ) (F.30)

onde v é o parametro variacional da fungao g, .
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Apéndice G

Artigos publicados
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The juint density of states for the transition Is to the first subband of an clectron bound 1o a
dotsar hmparity in a compensated n-type quantum well is calculated in a semiclassical model which
is valid in the low-concentration regime. A macroscopic electrostatic potential due to charged par-
ticles is obtained and its efcct on the transition is analyzed.

Recently two of us (A AS, and 1.C.C.L)) calculated
ti impurity-clotron density of states {DOS) and the on-
sl electric ficdd distribution on donors inside an n-type
avantum well QW) using a Monte Carlo simulation.
W have obtained, amoeng other results, the average den-
sy of ncatral donors inside the QW {Fig. 9 in Refl 1)
which appears as a resull of the compensation by accep-
to impuritics. In those calculations we have used a semi-
classicel model in such a way that ionized impurities in-
teract among cach other as point charges. These interac-

tions, summed up with the confining potential of the QW, -

vere taken into account both in the DOS and in the den-
sity of neutrsl donors. A guestion, however, might be
raised: since there is an electric charge distribution in-
side the well due to the complele 1onization of acceptors
and partial ionization of donors {the compensation is
I =N, /Np<1), an additional potential (macroscopic)
epnears inside the QW. What is its effect, alone, on the
¢nergy of the bound clectron and on the edge of the first
subband? In the present work we answer this question
using a very simple model. We assume a collection of N,
donor impurities and N ; acceptors inside the QW. The
energy of an ¢lectron bound to a donor was first calculat-
ed by Bastard® and his approach has been improved in
subsequent works.*™* This energy depends on z; (dis-
tance to the center of the QW in the growth direction) in-
creasing as we appreach the interfaces with the wider gap
material. We neglect the overlap between the wave func-
tions of electrons bound to different donors. Further-
more, we neglect microscopic interaction between point

40

charges, contrary to Ref. 1. Our impurities are then iso-
lated ones except by the macroscopic field introduced by
charge distribution. This field will have, then, only 1he z
component. Since all acceptors are ionized, we have, in-
side the well, a constant density of negative charge:

keND
L 2
where L is the well width. Since the deeper inside the
well the lower the energy of the bound state is, the neu-
tral donors will occupy the central region of the well.

Due to charge neutrality, the density of pesitive charges
is

p-lz)=-—~ (1)

eN '
o4 (D)= —20lzl—z,), @)
L
where
=L
20 =5 (1=k) (3)

is the half-width of the distribution of the neutral donors
charge. Of course this p(z} differs from the correspond-
ing one resulting from Fig. 9 in Ref. 1 where disorder in
the neighborhood of each impurity site has been taken
into account in the Monte Carlo simulation. Poisson’s
equation can now be integrated to yield the electrostatic
potential

27TND
kL

H2)= [—~Uzl~z, 7Oz| —z,,)+kz*), 4
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FIG. 1. Electrostatic potential energy duc to charge distribu-
tion for Np =10 em™?, L =1a*, and k =0.1,0.3,0.5.

where « is the dielectric constant of the QW. The com-
pensation - macroscopically introduces the potential
—~edlz) in addition to the confining potential. In Fig. 1
we sce the electrostatic potential encrgy [—ed(z)] for
Np=10'" em™, L =1a* (effective Bohr radius), and
several values of k. The energy is given in effective Ryd-
bergs. We note that the maximum variation of this po-
tential is quite small compared with the energy of the first
subband which is #*/L2% This eclectrostatic potential
tends to move the electrons closer to the interfaces. In
order to obtain the ground state for the bound electron
and the edge of the first subband we have multiplied the
unperturbed wave functions by the envelope function:

Fz)=2—coslaz}, . ' (5)

introducing a second variation parameter, @. That
choice of F {z) is actually as effective as expla?z?/2) but
is much- easier to handle in calculation. Then we have,
accordingly,

$,(2)=F (z)cos [-’—TLi ]e_"’” , ' (6)

where
o= [p2+(z _21‘ )2]!/2

and

TABLE 1. Variation of AES¥ 4 (Ry*) with k and L{a*).
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FIG. 2. Binding energy for Np=10"" em™?%, L =2 1a™, 2u*,
and 4a*. Dashed line, using Bastard’s wave function; solid line,
our resubts.
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In the above cxpressions, the indices b and s stand for
bound and subband states, respectively.

We have calculated the energy of the first bound E,
state variationally according to the function in Eq. (6; for
L=1a*, 2a*, and 4a*. The results are shown in Fig. 2.
The dashed lines represent the energies obtained with
Bastard’s wave function. The solid lines represent our re-
sults. No significant differences appear among lines cor-
responding to different compensations, the maximum de-
viation being of the order of 20%. The difference be-
tween the dashed and solid lines oceurs due to the choice
of the function (two paramciers in our case). In Table I
we show the variation AESE . with k and L for
Np=10" ¢m ™2 This variation increases with L but is of
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10%em~?, L =1a* 22" and 4a* and k =0.3.

the order of 1073 Ry*. Finally, in Fig. 3 we show a typi-
cal joint density of states for k=0.3 and L =1a*, 2a*
and 4a* corresponding to the intraimpurity tmnsnlu)n
E Ecd pe

0L ubbang-

As a conclusion, we can say that the macroscopic elec-
trostatic potential introduced by the compcnsatiou does

not affect significantly the transition Ey— ESSE. o in the

- low-impurity-concentration regime in which the present

treatment applies. So, the effect of the compensation on
the DOS observed in Ref. | is due to fiuctuations of the
local potential at the impurity sites. The present calcula-
tion confirms the set of energies obtained inr Ref. | as the
proper choice to be considered as the starting point to ob-
tain optical properties related with the impurity states in
the QW in the low-concentration regime for any compen-
sation whatsoever.
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We present a calculation of the density of states (DOS) of electrons bound to donar impurities in
a lightly doped and compensated quantum well. We use a quasiclassical treatment suitable for low
compensation in which we apply the dipole model. If the full clectron-electron Coulomb interac-

tions were taken into account, instead of the sh

ort-range dipole interaction, a Coulomb gap should

appear around the Fermi level. But this model is able to describe the small peak of unoccupied -
states that appear, as a result of compensation, in the high-cnergy side of the DOS. 1n this work we

show how the additional peak varies with the we

in the small-impurity-concentration fmit.

It is well established by now that a gap in the density of
states {DOS) occurs at the Fermi level in a lightly doped
and compensated semiconductor. In the past Efros, Van
Lien, and Shklovskii' have calculated the DGS, using a
numerical simulation method due to Baranovskii ez af.?
to obtuin the ground state of this system, in the so-called
classical impurity band model. In fact, when the impuri-
1y concentration is very small the electrons are in the
completely Jocalized regime. The overlap of the wave
functions representing the one-electron ground state is
neghigible as the average distance between impurities is
much greater than the localization length. In that case
the donors and acceptors can be assumed as point
charges.? ,

At sufficiently low temperatures al] acceptors are ion-
ized. If »; represents the occupancy of a donor Iy Py
stands for the distance between that donor and an accep-
tor g the system can be described by the classical Hamil-
tonian:

B =

! ___e2 (T—n; )1~

1 X 1—n, n
P .

2 Y kry; !

(i)

)

2
€ €
i‘: kr‘.v (1 nj) 2“,\, k

2
. (1)
Ty
For low compensation the ionized doners are those near
an acceptor, resulting in unoccupied eleciron states with
higher energies than those occupied at neutrat donors.

It turns out that a simple way to treat that problem
analytically is the dipole model: each acceptor ionizes its
nearest-neighbor donor and the pair does not perturb the
states of ncutral donors as its potential rapidly decays. A
bandwidih appears in this additional peak at the DOS lo-
cated at ¢’ /kr, where r is the distance between atoms in
the pair, corresponding to the unoccupied “dipole
states.” The spread in energy is due to randomness in the
dipole moment. Using this simplified picture, a two-

40

Howidth, impurity concentration, and compensation

peaked DOS comes out: a deltalike peak due to states in
neutral donors and a separated broad peak of the unoccu-
pied states in the donors forming dipoles with ionized ac-
ceptors, Actually, fluctuations of the electrostatic poten-
tial at the nentral donors are responsible for a consider-
able broadening of the delta peak. However the DOS
does not change qualitatively and indeed the dipole mod-
el was shown* to give very good results in the calculation
of the electric field distribution.

In this work we extend the dipole mcdel to treat a
lightly doped and compensated semiconductor hetero-
structure: the Ga,_,Al_As/GaAs quantum wel] (QW),
We assume that hydrogenlike denor and acceptor mpur-
ities occur in the small gap layer of GaAs. The impurity
conceniration is allowed to vary along the QW according
to a normalized profite P{Z;), where Z; is the distance to
the center of the well. We assume, per unit volume, ¥p
donor impurities, and N, =KNp acceptors-—£K is the
compensation—in the QW of width L and define the
effective two-dimensional concentration hp=NpL.

The single-impurity problem has been treated varia-
tionally by Bastard.® His caleulations, although they
have been subsequently extended to include several jmm.
provements, present the right qualitative behavior and
are accurate within 10%. In a way, we can express the
ground-state energy of an electron bound to a shallow
isolated donor as

EX(Z LY=a(LYZ}+b(LYZ +e (L), (2)

where we have fitted Bastard’s results with a fourth-order
polynomial. If we measure (as we do hereafter) the ener-
gies in effective rydbergs and distances in the elfective
Bohr radius (1Ry*2=5.8 meV and a3 100 A for GaAs,
respectively) we obtain the parameters shown in Table I,
where we have made E(0;L)=0. So for low concentra-
tion and uncompensated samples, the DOS becomes

3394 ®1989 The American Physica! Socicty
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TABLY 1. Cocflicients of the fourth-order polynomial adjust-
e o it Basiard's cigenvalues of the isolated-impurity problem
in the QW Usnits we su that, i Z, is computed in units of o,

Fg. (25 with tlie above cocfficients, gives the energy in Ry*
[Ci0). _ e -
I.: o 2 : 3 4 fug}
o - 14.26 —0.788 —0.128 - 0.030
b 1506 _L.706 067() B 0.336
Dytey=y, [ PUZ)sle~ E(Z;I0)Z, . (3)

In the case of uniform distribution inside the well,
PLZ)==L 7" and using Eq. {2) we obtain

1)1,{‘3)——;171,(1%1/21;3)”ﬂ{!—fﬂ:)”’]ﬁ(ﬂ]“’2 , @
with
feley=1—4la lesb] B (4a)

where a; ==« (L} and so on. Observe that Eq. (4) diverges
at £=0 what is due to the minimum at this energy. The
structure of this DOS has already been extensively dis-
cussed.” ™’

Let us assume now that the impurities (both donors
and acceploss) are distributed only within a thin layer
around Z; of width A inside the well and in such a con-
centration that A <<L <<R,, where Ry is the average
separation Leotween impurities.  Then each donor-
acceptor pair in the QW contributes to the DOS with en-
ergy E{Z;:L}+2/r giving origin to the upper branch of
the DOS. Ko,

D(e;7)=(1 KW (e—E(Z;L))
+KDNe—E(Z,,L), (5)
with
DM w) =4, 8(w) (5a)
and )

2
D)=, [ p(r)s we==Adr (5b)

where now 7, =N, A and p (r) is the probability for the
donor pairs (o be separated by a distance r and is given
by the Poisson distribution

. (6)

P(?’) ri??IDE

The above two-dimensional limit approximation can-
not be used if A <L and the problem then becomes much
more complicated. Some of us™® have treated this case in
a more severe circumstance, namely, for intermediate
concentration, when the overlap between the electrons
wave functions cannot be neglected. We have shown® in
that case that the transfer matrix, or the hopping, be-
tween impurity sites { and j is not very sensitive 1o the po-
sitions Z; and Z; up to an impurity layer width of the or-
der of L /2. Then, we could consider for the DOS the ap-
proximated following expression:

D(e)= [ F(2,)D(;2,)dZ,; , (7)
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where D{(¢;Z,} is the DOS calculated as if all impurities
were located at Z;. To follow this reasoning in the case
of lightly doped QW’s one must treat the dipole energy
2/r;; as was done for the hopping. Fortunately it turns
out that in this case the above approximation [Eq. (7] is
much better. In fact, within our precision (107* Ry*},
2/ry; does not change with |Z, Z i because we are al-
ways considering situations so that nDI"z >> L,
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FIG. 2. The DOS now for diffcrent well widths L (a). In this
case 1, =10 em™? and K ==0.1. (b} shows detail of the extia
peak of empiy dipole ~tates.
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FIG. 3. Results of the DOS [Eq. (8)] for the compensations
K=0.1,0.1,and 0.3 with L =4a$ and 5, =10 cm ™2

Then, we can approximate the total DOS for the light-
ly doped and compensated QW with the following two
branches:

Dy (e)=(1=K)DMe)+ KD e)
= [P(Z)D(e;2,)dZ, (8)

where D(g;Z;) is the one given by Eq. (5), D{"(e) by Eg.
{3) and

Dey=ny [dZ, PLZ) [ P(N8(e—E(Z;;L)~2/r)dr .
©

For the uniform distribution P(Z,)=L !, D{! is given
by Eq. (4) and

208 s 2 :
Dll) )=___W — e e
L P e—E(Z;L)
5 3

e—E(Z;L)
XOe—E(Z;L)dZ, . (10)
Figures 1-3 show the caiculated tota! DOS [Eq. (8)]
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FIG. 4. Distribution of neutral donors inside the quaniom
well as varying with the compensation. The well width uscd
was L =4af and 5, =10'"cm ™%

for several impurity concentrations, well widths, and
compensations, respectively. We have assumed in all sit-
uations a uniform profile. All the DOS are normalized to
1. We can sce that the principal clect of a small compen-
sation on an n-type doped QW as revealed by the above
calculations, is the formation of a small broad peak at
higher energies, ' '

It is important to observe that the energy in the dipole
states which is in the average 21}/ above that of the neu-
tral impurity is, at the maximum, of the order of 0.1 Ry*.
This is quite small as compared with the spread in energy
only due io the randomness in <; {independent in the
compensation) which is itself of the order of 1 Ry*. Due
to this fact, most of the second branch of the DOS over-
taps with the first one, meaning that some dipole states
will be occupied, preferably near the center of the well (as
shown in Fig. 4) and then isolated point charges will
occur. The peak corresponding to unoccupied dipole
states is expected to be well described in our calculations.
The peak should be observed in experiments at very low
temperatures and its maximum occurs at 1.04 and 0.87
meV separated from the nearest-neighbor peak  for
L=1lag and 4ag§, respectively, with np=10"" cmi”? and
K=0.1.
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We present a calculation of the absorption coefficient for the intraimpurity transitions between
the first hydrogenlike donor states (n <3} existing in a quantum well (QW) of finite width, for uni-
form, Gaussian-, and 5-like dopings. The eigenstates are obtained using a variational formulation
with Slater-type functions. In this way we obtain the states 1s, 25, 35, 35, and 3d2,4 . The obtained
wave functions allow us to calculate the oscillator strengths of the transitions, resulting in the ab-
sorption coefficient, which is in good agreement with the experimental values available in the litera-

ture,

Ga,_,Al,As/GaAs quantum wells (QW’s) are present-
ly a popular system to study transport and optical prop-
erties of a quasi-two-dimensional (quasi-2D} electron gas.
They are gencrated by several techniques by growing a
layer of GaAs (narrow-gap region) between two layers of
Ga,_,Al, As (wide-gap regions). For the undoped case,
defined here as the absence of impurities in the GaAs, the
electron in that region is confined by a potential barrier
at the interfaces but is, nevertheless, free to move in the
plane normal to the growing direction.

During the growth process donors and acceptors can
be made 1o occur either inside or outside the GaAs layer
in a very well controlled way. For a single donor impuri-
ty inside the well, an additional bound electron state ap-
pears below the first subband of the quasi-2D electron
gas. That state is a hydrogenlike one, as in bulk semicon-
ductors, perturbed by the confining potential in the z
direction. This break in symmetry makes the binding en-
ergy depend on the z position of the impurity. In the low
impurity concentration limit, the so-called dilute case,
those bound states are important in determining the in-
frared properties of the heterostructures. These states
have been extensively studied experimentally by Shana-
brook and co-workers. "2
~ On the other hand, the calculation of the energy levels
of an electron bound to an impurity in a quantum well
has been performed by many authors. To our knowledge,
the first one was due to Bastard,® who used as the wave
function of the ground state a Slater-type 1s hydrogenlike
function times the wave function of the ground state of
the QW. Using a celculation based on a single variation-

43

al parameter he obtained the energy of an electron as a
function of the position of the impurity. Bastard er al.*
also calculated the energy level of the 2p, | states and the
imaginary part of the dielectric function for the transi-
tion 1s—2p, . Later, Greene and Bajaj calculated the
impurity energy levels in the presence of a magnetic field,
using a basis of Gaussian-type orbitals.””7 In a review
article, Shanabrook® lists an extensive bibliography on
hydrogenlike impurity levels. In this work we add to
these results the calculation of the states 2s, 3s, 3p,, and
3d2.., using a set of Slater-type wave functions.

The system of an electron bound to an impurity inside
an infinite QW is described by the following Hamiltonian:

# V2_._‘-’i
2m* Ku

H=- +Viz), n
where u=[x2+y?+(z—2)*}"/? is the distance between
the electron and the impurity located at (0,0,2;), m™ is
the effective mass of the electron, K is the effective dielec-
tric constant, and ¥(z) is the confining potential:

0 if [z|<L/2

V=1 it lzi>L 2. @

Here L is the well width. We assume the donor impurity
located at iz;i S L /2.

In the case of a structure formed by GaAs and
Ga,_, Al As, we neglect the image potential in view of
the small difference between the two dielectric constants
of the materials that form the QW. The wave functions
are built as products of the ground-state wave function of
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the QW times hydrogenlike wave functions. Defining
Piv)=1+4a(Lw+a, (Lt - +a, (L")

we have, in cylindrical coordinates (z,p,¢),

& tn,r)= d)s“(.: WP, . ,(h‘u Jo TR ‘ {4)
b, (1)Y= Dgylz)pe” eplkue {5)
boaz, (K, 1= Dgylz it VP, dkute T, (6)
where
7z
Dgplz)=cos [ (7
B SR 2)=¢0s L )

is the ground-state wave function of the QW.

In the above equations we used a single variational pa-
rameter, x. In this paper we do not ca]culate states as
np, because, as shown by Greene and Bajaj,” they become
unbound as the QW width becomes sufficiently small.
Therefore, we are concerned with states that stay bound
in the two-dimension {2D) limit. These states are labeled
by Ghazali, Gold, and Serre” until n =3,

The coefficients a;(L} are determined in such a way
that we have the correct 2D and 3D limits when L tends
to 0 and <, respectively.- For example, the coefficient
a,(L) that appears in P (xu) for the wave function
¢, (k,7) has the limits —2 and —1 as L goes to 0 and o,
respectively, as we see from the hydrogen wave functions
in 2D and 3D. We have chosen 1o express these
coeficients as

a;P—a® a/®+al®
a;(L)= tanh{L —5)+ 3 (8)
in order to have a good fitting of the limits
3D, iy
ai"=aq;le0}, (9)
a?P=a;(0) (10)
when L >>5a* or L <<5a* in each cz{se where a* is the

effective Bohr radius, which for GaAs 15 98 A. However,
we must point out that the results for the energies are not
very sensitive to the choice of the value of L correspond-
ing to the crossmg over. But we know that for L 2 10a*
the 1s state is already very close to the 3D hydrogen
ground state. In Table 1 we give the limits of the
coefficients used in this work.

As we must have orthogonal wave functions, we use
the Schmidt process shown below:

W, (0= A, ¢, (a,1) (1)
W, (1)= Aq [y, (k1) — X ¥, ()], (12)
W, (1)= Ay, by (7,0, 13
Vo ()= Ay [y ()~ AW (D) —LWo ()], (14)

TABLE 1. Coefficients a,(L ) for the limits L —-0 and L—oc,

i
L ad al ay gy’
o —1 -2 % .—_;,
0 -2 -4 2 3
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¥y, (1= Ay, (s, (r)— ey, (1], (15)
Vi (0= Ay gy Oh1) (16)
In Fig. 1 we show the energy curves of the levels

ts. 25, 2p., 35, 3p,, and 342, as a function of 2, for L
equal to la*. We notice that the energies of the states
with the same gquantum number n are nearly degenerate,
The dispersion in energy decreases as n (principal quan-
tum number) increases. The binding energies of these
states, for impurities at the center of the QW, versus the
well width are in between 2D and 3D limits, as expected
{Fig. 2).

In the dilute regime the optical transition between a
determined pair of states is of the intrasite type, i.e., the
transition occurs between two levels belonging to the
same impurity. In this paper we study the absorption
coefficient for several transitions possible, We are in-
terested, then, in calculating the real part of the optical
conductivity o (w) for these transitions.

Let 0,(z,,0) be the contributions to o(w) due to an
impurity Jocated at z,, for the transition between the lev-
els m and n by absorption of a photon of frequency w and
whose wave vector is perpendicular to the QW’s wall. We
may write for the transition probability Wi(z,w) per uni-
ty time'®

fioWiz,w)=0a,(z,0){E?) . (17)

Wiz;,,w)is given by Fermi's golden rule,

2

Wiz, o0)= ( A-pim ) S(AE(z))~fiw) ,
Km*c
(18)
where
AE(z,)=F, (z;)—E,{(z;) . {19)
00 T T
.
>
T
o
4
]
c
Lt
5
o0 01 02 03 04 05
Zila")
FiG. 1. Energy levels of states 1s, 25, 2p,, 35, 3p., and

342, for L=1a". We characterize the s states with solid lines,
p states with short-dashed lines, and the 3d2, state with long-
dashed lines.
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FIG. 3. Absorption cocflicient for the ls—2p.,
05 . Is—3p., 2p, —3s, 2py —3d2,, and 235-+3p. transitions
' ] 1 with L=1a®*, The 2p. —3s transition is represented by a
20 Limit dashed line.

. As
h .

o Alr,1)= Ague’* e {20
2 where u is the polarization unit vector for the wave
o whose potential vector is Alr,7)and
Lxrj Ef 1o

Ny 0w e
o (E)=—r=- 246 (21
"g after performing a long-wavelength approximation, we
m have
2
| 1 ; U,(z,-,w)=w%colw(n Irlm YPSAE(z )~ %) . (22)
cz
© 3 6* 2 12 To obtain ,(w), we must sum up the contributions of
Lia™)} all impurities located in the QW, For the distribution of
impurities P(z;) we have
. 2
017 T | e L2 5
glw)=r—o P(z)|u-{nirlm)
2D Limit ‘ K f—uz - Canlelm )|
—_ S XS(AE(z;)~Hw)dz, . (23)
* " ()
> o151 . -
= " i IR R L S
- — ' "y -
§ Tl :;_: 25— i ! —
R N I > of M\ “
Lot - 2r— H | ]

o | ¥ & I : : :

e | —mmmm e ~ 45— : . —

T oMo . b F / . .

o3 3D Limit R = : | —
Eor ! : .
| | 1 & o5 : : -

' 1
009 3 6 9 2 5 - : .

L (a*) 0 T
13 135 14 " 145 15
AE(Ry™)

F1G. 2. Binding energies of an electron bound to an impurity
at the center of the QW. (a) 1s state, (b) 25 and 2p, states, and
{c) 35, 3p ., and 3d2, states. The conventions are the same as
above.

FIG. 4. Absorption coefficient for the 1s—2p . transition
with Gaussian (solid line) and &-like (dashed line) distributions
for the doping width d =0.02a* and z,, =0.252 *.
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{c) 35, 3p,, and 342, states. The conventions are the same as
above.
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FIG. 3. Absorption coefficient for the Is—2p.,

1s—3p,, 2p, —3s, 2p4 ~3d2., and 25—3p. (transitions
with L=1a*. The 2p., —3s transition is represented by a
dashed line.

As

A(r’l):__Aouef(k'r“lof) , (20)
where u is the polarization unit vector for the wave
whose potential vector is Alr,r)and

E} 2
(B)y=—0=1 &

2 2.7
after performing a long-wavelength approximation, we

have

A3, 21

2
Ul(z,,w)WTrEK—wlu-(n Irlm Y |3(AE (2;)—#w) . (22)

To obtain o,(w), we must sum up the contributions of
all impurities located in the QW. For the distribution of
impurities P(z;) we have

2
e Ls2 3
ol{w)=w?wf_“2}’(z,- Yiu-{nlr|m>|*

X S(AE(z,)—fiw)dz; . (23)
3 I H 1 1
i i :--__j__n: I ]
= 25~ ' ! -
ﬁ . ' | 4
* - 1 ' ]
N O\
r 3 : ! T
‘-l} 15— ' . —]
T 4 ]
5] i A
S o5l _
oL N B |
13 135 +4 145 15

AE(Ry*)

FIG. 4. Absorption coefficient for the ts—2p. transition
with Gaussian {solid line} and &-like (dashed line) distributions
for the doping width d =0.02a”* and z,,=0.25a*.
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But
5(2; ““2,)
BAE(z)~f)= 3, - . (24)
! dAIL(Z,)
dz, BEGz 1= fe

where z, is the valuc of the continuous variable z such
that AE(z)=#fiw. Then

e? Pz u-(nirim Y]
ofw)=7>rw : {25)
K -1 dAE(Z,)
dz; AE(z, 1=
Calling
lu-{nirlm )P =T,,(AE(z;)) (26)

and remembering that AE(z;) is an even function, we
have

2
o,{m)ww%womwm,ﬂmw) , 27

where D{#w) is the joint density between the states n and
m. We see then that o,(w) is obtained by weighing the
D(#w) by the oscillator strength of the transition.

In this work we analyze three types of doping. First,
the uniform one: .

1
Plz)=7 . (28)

Figure 3 shows o,lw) for the ls—2p., 1s-+3p.,
2p, —3s, 2p.—3d2,, and 2s.-»3p, iransitions with
L=1la*.

As we can see, each transition presents two peaks. The
peak corresponding to the highest energy is due to transi-
tions occurring in the middle of the well. It is a conse-
guence of the singularity of the joint density of states in
that energy. The secondary peak comes from the impuri-
ties located at the edges of the well. The 1s—2p, and
1s-»3p, transitions are broader than the others. Com-
paring our results with those experimental results ob-
tained by Shanabrook and co-workers'! for the transition
Is-»2p. for the zero-magnetic-field limit, we obtain an
error smaller than 4%.

Other types of doping are the Gaussian- [P;(z;)] and
5-like [Pslz;)] ones. We take distributions centered in
z,,, with the width d, that is, .

Az, —z, ¥ ]

e (29)

2
P = — —
G{zt) ‘/w-—-—z dexp k

1/d ifz,—d/2<z; <z, td/2
Ps(z:)= 1o otherwise . (30)
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FIG. 5. Absorption coefficient for the ls—2p, transition
with Gaussian distribution for doping widths d =0.1a * {dashed
line) and ¢ =0.01a* {solid line), both for z,, =0.25a .

The o ,(w) for the &-like distribution looks like a piece of
o,(w) for the uniform one, while for the Gaussian distri-
bution we have a Gaussian structure. As we see in Fig. 4
these absorption coefficients do not present peaks, unless
the doping is in the middle of the well. If the doping
width becomes very narrow, there is an appearance of a
peak, as is shown in Fig. 5. This fact suggests the
manufacture of QW's with a sharp absorption spectra.

The energy levels have been obtained by a single-
parameter variational calculation. The advantage of this
strategy is a simplification on the integrals of energy and
normalization constant as well as the computation of the
extremes. In fact, the time spent in a two-parameter cal-
culation increases without significant progress in calcula-
tion for the 1s state.’? The price to be paid is the appear-
ance of some strange features in one of our curves, as we
can see in Fig. 3 for the absorption coefficients for the
2p ., —3s tramsition, for L =1a *.

Summarizing, in this work we report on the results ob-
tained for the absorption coefficients for three different
types of impurity distributions on a QW. We have found
that the absorption coefficients are strongly dependent on
the analyzed impurity distributions. It is interesting to
point out that a sharp peak is observed for this coefficient
when the width of the distribution becomes thinner.
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In this paper we calculaie by Monte Carlo stmulation the effect of
compensation on the intra-impurity absorption coefficient for the tran-
siions ls — 2p, and ls — 3p, between impurity states inside a
Ga,_, Al As/GaAs quantum well. We compare these resulis with those
coming out by neglecting Coulomb interactions between impurities and
using the Fermi level obtained in this way to establish the lower edge
in the absorption coefficient. We observe that the randomness in the
Coulomb interaction introduces 2 tail in the low frequency side at the
time it smooths the peak corresponding to absorptions close to the

interfaces.

SHALLOW impurities play an important role in the
properties of semiconductor quantum wells and are
always present in the growth process. If we consider
donor impurities lying in the higher gap matenal, like
Ga,_ Al Asin the GaAlAs/GaAs structure, electrons
will evolve in such way that, in equilibrium, they will
be trapped in the low gap region by the confining
potential generated by the gap mismatch and will give
origin to a 2-D electron gas. This is the case, however,
for beavily doping. In the ditute regime an impurity
band will appear below the first subband, created by
localized states. Except for the magnitude of the bind-
ing energy and by the strength of the scattering poten-
tial, a similar situation occurs when the impurities are
located inside the low gap region, in our example the
GaAs layer. It is well known that shallow impurities
inside a quantum well (QW) have their eigen-energies
for the electron bound states depending on their

" location {1, 2]. The confinement potential introduced

by the interfaces between the lower and the higher gap
materials perturbs the hydrogen-like states in such a
way that a bandwidth appears for each of them. If the
impurity concentration is sufficiently low, we can neg-
lect the overlap between neighboring impurities [3]. The
observed width in the density of states should be, then,
caused only by the dispersion on the energy eigenvalues
and their separations. This confinement potential also
causes a bandwidth to occur on the transition prob-
abilities between those states [4, 5]. In the diluted
regime we should expect the transition to be intra-site.
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In the case we are considering here, we take N,
acceptors and N, donors per unit volume inside the
QW. The compensation is X = N,/N,, k < 1 for an
n-type sampie. The first step in any calculation con-
cerning the diluted regime is to obtain the ground state
for the electron system, since N, donors become
ionized. The search of the ground state, assumed to be
a set of singly occupied ls (hydrogen-like) states
centered at randomly distributed impurities and its
confipurational average are performed by Monte
Carlo simulation [6)].

An immediate effect of the compensation in the
QW is to introduce a non-uniform distribution of
neutral donors. Since the binding energies for these
hydrogen-like states are bigger in the middle of the
well, compensation causes the impurities closer to the
interfaces to be ionized [7].

Neglecting the fluctuations due to the randomness
in the impurities locations and their Coulomb inter-
actions - which, in the diluted regime can be taken as
classical interactions among point charges [8] — the
width of the neutral donor layer is given by & =
L(1 — k) {7]. That should be the region where the
infrared absorption occurs. The non-uniform distri-
bution of ionized donors creates, in the lowest order,
a macroscopic electrostatic potential. Its effect on the
electron state energies, however, has been proved to be
negligible for impurity concentrations in the range of
interest (10*-10"cm~?). Within this approximation
the Fermi level is obtained from the unperturbed DOS
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by imposing charge neutrality, In what concerns the
absorption cocflicient, it cancels in the low energy
region up to the point corresponding to the transition
at the Fermi level. This occurs only because there is a
one-to-one relation between the impurity position and
the difference in energy between the states 1s and the
2p, and 3p, [5]. ‘

Monte Carlo simulations performed in the QW
have shown that randomness and Coulomb inter-
action among impurities affect drastically the DOS [9].
Not only its higher energy peak decreases with com-
pensation, but also a Coulomb gap with a typical 2-D
signature occurs, confirming what has been previously
obtained in 3-D for doped semiconductors by the
group in Leningrad {6, 8].

The question if this DOS is observed for realizable
concentrations is still a question of controversy. Some
authors have calculated the DOS using diagrammatic
techniques {10, 11], in which the overiap between
neighboring states is not neglected but is taken into
account through a finite transfer matrix. Extending
their results to the low concentration limit they obtain
one-peaked DOS with bandwidths of the same order
of magnitude of those obtained assuming independent
impurities.

The system of an electron bound to an impurity
inside an infinite QW is described by the following
Hamiltonian:

o, &
e ~2—’—n—;V - Ku+ V(Z),
where ¥ = (2 + ¥ + (z — z))'? is the distance
hetween the electron and the impurity located at (0, 0,
2;), m* 1s the effective mass of the electron, K is the
effective dielectric constant and ‘¥(z) is the confining
potential:

{0, if 2| < L2
Wz) =
w, if|z2l = L2

H = N

)

Here L is the well width. We assume the donor
impurity located at |z,} < L/f2.

In the case of a structure formed by GaAs and
Ga,_, Al As, we neglect the image potential in view of
the small difference between the two dielectric con-
stants of the materials that form the QW. The
wavefunctions are built as products of the ground
state wave function of the QW times hydrogen-like
wavefunctions. Defining

P(v) = | + a(lv + a(LW' + ... + a(Lly",
(%)
we have, in cylindrical coordinates (z, p, @):

¢M(K! r) = d’SB(z)PJ—l(KN)c_wa (4)
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Gup, (K. T) = Qgp(2)p et P, y{xu)e ™, (5
where

Bgy(s) = (nz 6
suls) = €O ) ()]

is the ground state wave function of the QW. In
the above equations we used a single variational
parameter, K.

The coefficients a,(L) are determined in such a
way that we have the correct 2-D and 3-D limits when
L tends to 0 and ou, respectively. For example, the
coefficient @, (L) that appears in P (xu) for the wave
function ¢,,{x, r) has the limits — 2 and — 1 as L goes
to 0 and oo respectively, as we see from the hydrogen
wave functions in 2-D and 3:D: We have chosen to
express these coefficients as
aED

D
a(l) = («a—-z—i) tanh (L — S5a*%)

+ (a}D + afm), (7')
2
in order to have a good fitting of the limits
a® = a(w), (8)
@ = 4/0), O)

when L » Sa* or L < 5a* in each case, where a* is
the effective Bohr radius, which for GaAs is 98 A.
However, we must point out that the results for the
energies are not very sensitive to the choice of the
value of L corresponding to the crossing over. But we
know that for L > 10a* the ls state is already very
close to the 3-D hydrogen ground state.

As we must have orthogonal wavefunctions, we
use the Schmidt process shown below:

lyls(r) = A15¢],(G, l'), (}0)
\PZpt (l') = Azp*‘ﬁzpt(?» l'), (] 1)
W, (1) = Ayl 1) — 0¥y, (O] (12)

In this article we discuss the effect of compen-
sation in the absorption coefficient for the 1s — 2p,
and ls — 3p, transitions. In consequence of the low
impurity concentration the overlap of the bound elec-
trons wave functions are negligible and the transitions
induced by light absorption will occur in single sites,
i.e., they will be intra-impurity absorptions. We
take as an example donor impurities, like Si in
Ga,_, Al — xAs/GaAs inside n-type quantum wells.

The contribution of the transition 1s — 2p, to
the imaginary part of the dielectric constant has been
obtained by Bastard et al. [4]. Recently, Emmel e/ al.
completed the study of other transitions between low
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Fig. 1. Contribution of the transition 1s — 2p, lo the
absorption coefficient for the indicated values of the
compensation. Solid lines represent the results
obtained via Monte Carlo simulation; traced lines are
the results neglecting Coulomb interaction between
impurities.

lying states [S]. The absorption coefficient for the
transition m-n is given by:

2
o{z,, ) = n j—{ wlulnlrm>PSAEz) — hw).  (13)

To obtain o(w), we must sum up the contributions
of all impurities located in the QW. For a uniform
distribution of impurities P(z;) = 1/L we have:

n 62 Li2
olw) = ——w
Iz |,

[ulnlr|m)S(AE(z,) — hw)dz,.

(14)
But,
oz, ~ z))
AE(z)y — h = e e 15
S(AE() — ho) ;‘dma) (15)
dz;  lage=pe

where z, is the value of the continuous variable z such
that AE(z) = hw. Then

_oné udnlrimf?
alw) = I}?w ;—"—“—““‘“‘"’“‘dAE(Zj) ’ (16)
dz; J.YENTS

where u is the polarization unit vector and AE(z)) is
the energy separation between the two states for an
impurity located at position z,.

However, if we take the compensation into

Fig. 2. Same as above, for the transition 1s — 3p, .

account, some donor impurities, as we have men-
tioned, become ionized in regions close to the surface
and do not contribute to ¢. In that case, the most
suitable technique to cover the whole range of the
compensation has been proved to be Monte Carlo.
simulation. The algorithm used has been explained in
detail elsewhere [8]. The impurities, donors and
acceptors, are distributed randomly inside a box
representing the quantum well. We assume the tem-
perature to be low enough in such a way that all
acceptors are ionized and no double occupance is
allowed for donors. Electrons at donor sites are distri-
buted randomly and by exchanging their locations one
tries to obtain the state of lowest energy. With this
result histograms for the energy difference £,,;, — £,
are constructed taking into account only the contri-
bution of neutral donors. The last step corresponds to
averaging on the impurities configurations (realiz-
ations). The absorption coefficient is obtained by
changing the integration in equation (14):/
[V
3‘-5— o | Innirlm)P

Al pun

olw) =

x S(AE — hwYW(AE)dAE. (17)

The  Thistograms for the energy different
E;, 5, — F\,. which are the function W(AE) in equa-
tion (17), are constructed taking into account the
contributions of neutral donors only. The integral in
equation (17) corresponds to:

olw) = %wlu@%rlrn)lz Whw). (18)



434

Our calculations were performed for L = 1g* and an
effective donor concentration of 10°em~?, We used
800 donor impurities in our simulation and the con-
figurational average we obtained using 15 realizations,
In Fig. 1 we show our results for the transition
bs — 2p, fork = 0.01,0.},0.2 and 0.5. The'solid linc
represents the resull obiained by Monte Carlo
simulation, and the traced line represents the
approximation of neglecting the Coulomb interaction
between point charges, so a sharp interface occurs
(frontier) between the ionized and the neutral donors.
Comparing the two cases we see that the effect of
compensation is to introduce a tail in the low
frequency side of the absorption coefficient and to
relax the peak corresponding to the absorption by the
neutral donors close to the frontier.

In Fig. 2 the part due to the transition 1s — 3p,
is shown for the same parameters. We see the same
general behavior. We observe also that this transition
gives a much weaker contribution to the absorption
coefficient but gives rise to a sharp peak close to
2.1 Ry* (12.2 meV) which is the difference between the
states s and 3p, at the center of the QW.

ABSORPTION COEFFICIENT FOR SHALLOW DONORS

10.
2R

*

Yol. 79, ]\'.0; 5
REFERENCES

G. Bastard, Phys. Rev. B24, 4714 (1981).

R.L. Greene & K K. Bajaj. Solid Stare Commun.
45, 825 (1983). :
P.D. Emmel, E.A. de Andrada e Stlva & 1.C. da
Cunha Lima, Phys. Rev. B40, 3394 (1989).

G. Bastard, E.E. Mendez, L.L. Chang & L.

~ Esaki, Solid State Commun, 45, 367 (1983),

P.D. Emmel, J.R. Leite & 1.C. da Cunha Lima
Phys. Rev. B, 43, 9265 (1991),

A.L. Efros, N. Van Lien & B.l. Shklovskii, J,
Phys. C12, 1869 (1979).

B.C.F. Colchesqui, P.D. Emmel, E.A. de
Andrada e Silva & 1.C. da Cunha Lima, Phys.
Rev. B40, 12513 (1989).

B.1. Shklovskii & A.L. Efros, Tekh.
Poluprovdn. 14, 825 (1980); Phys.
Semicond. 14, 487 (1980)].

E.A. de Andrada e Silva & 1.C. da Cunha Lima,
Phys. Rev. B39, 10101 (1989).

A. Gold, J. Serre & A. Ghazali, Phys. Rev. B37,
4589 (1988); Phys. Rev. B39, 8499 (1989).

I.C. da Cunha Lima & A. Ferreira da Silva (to

appear).

Fiz.,
[Sov.



434

Qur calculations were performed for L = 14* and an
effective donor concentration of 10*¢cm™?. We used
800 donor impurities in our simulation and the con-
figurational average we obtained using 15 reahizations.
In Fig. 1 we show our results for the transition
s = 2p, fork = 0.01.0.),0.2and 0.5. The solid line
represents the result obtained by Monte Carlo
simulation, and the traced linc represents the
approximation of neglecting the Coulomb interaction
between point charges, so a sharp interface occurs
{frontier) between the ionized and the neutral donors.
Comparing the two cases we see that the effect of
compensation is to introduce a tail in the low
frequency side of the absorption coefficient and to
relax the peak corresponding to the absorption by the
neutral donors close 1o the frontier,

In Fig. 2 the part due to the transition 15 — 3p,
is shown for the same parameters. We see the same
general behavior. We observe also that this transition
gives a much weaker contribution to the absorption
coefficient but gives rise to a sharp peak close to
2.1 Ry* (12.2 meV) which is the difference between the
states 1s and 3p, at the center of the QW.
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