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RESUMO

Os resultados apresentados neste trabalho estdo sistematizados em trés
partes. Em uma primeira etapa, efetuamos um estudo sistematico do
comportamento da estrutura eletronica em super-redes de deltas em fungdo do
periodo da super-rede e em fungfo da concentragdo planar de dopantes. Uma
nova abordagem, que se baseia no método celular ¢ na solugdo
autoconsistente das equagdes de Schroedinger e de Poisson, foi desenvolvida
e aplicada para super-redes com dopagem planar tipo n em GaAs e em silicio.
Em ambos os casos, foi observada a transigdo de um comportamento
eletronico de caracter bi- para tridimensional conforme o periodo da super-
rede diminui. No caso de super-redes de deltas de Si em GaAs foi
empreendido o célculo da energia de corte nos espectros de
fotoluminescéncia de excitagdo. Uma boa concorddncia com as medidas
experimentais foi obtida. O estudo da estrutura eletrnica para o caso de
super-rede de deltas de Sb em Si foi pioneiro. Isto tornou os resultados de
nossa vestigagdo teorica de importéncia fundamental para experimentais e
teoricos atuando na area. A concord4ncia entre nossas previsdes teoricas e
dados experimentais da literatura demonstram a consisténcia ¢ o poder da
abordagem desenvolvida.

Em uma segunda etapa, foi efetuado o estudo da distribui¢do espacial
do campo elétrico interno em heteroestruturas contendo camadas tipo "bulk",
compostas por GaAs e (AlGa)As. Uma nova abordagem foi desenvolvida
para a execugdo de calculos dos perfis de potencial eletrostatico e de campo
elétrico, sem assumir a ionizagéo total dos dopantes e a nio-degenerescéncia

do material. Nosso método transforma a equagéo de Poisson em uma equagéo
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integral que deve ser resolvida autoconsistentemente. Os exemplos numéricos
demonstram a aplicabilidade de nossa abordagem a sistemas reais. Perfis do
campo elétrico calculados sio usados para interpretar os espectros de
fotorefletancia.

Em uma terceira etapa, a teoria geral da fotorefletincia de
heteroestruturas semicondutoras foi desenvolvida neste trabalho para tornar a
interpretacdo de espectros de fotorefletdncia precisa e de aplicagdo eficiente.
Um novo método de célculo do coeficiente de reflexdo na presenga de
inomogeneidade espacial da fungdo dielétrica no interior de cada camada
forneceu um novo patamar de compreensdo dos espectros de fotorefletancia.
Este método é baseado na construgdo de uma matriz de transferéncia que
inclui as inomogeneidades no interior da camada de um modo integral.
Portanto, para descrever uma camada de heteroestrutura € preciso ter apenas
uma matriz de transferéncia. Os resultados de simulagdes numéricas de
espectros da fotorefletdncia estio em uma concordéncia bastante boa com
aqueles obtidos através de medidas opticas. A eficiéncia de nosso método o
torna aplicavel a simulagdes tipo "on-line". Os resultados dos métodos

anteriores sdo reproduzidos como casos limites de nossa abordagem geral.
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ABSTRACT

The results presented in this work can be displayed along the following
three lines. In the first we performed a systematical study of the electronic
structure behavior in delta superlattices as a function of superlattice period
and sheet doping concentration. A new approach, based on the cellular
method and on the selfconsistent solution of Schroedinger and Poisson
equations, was developed and applied to superlattices with n-type delta
doping in GaAs and silicon. In both cases, a transition from bi- to three-
dimensional electronic behavior with the decrease of superlattice period was
observed. For Si delta-doping superlattices in GaAs we performed
calculations of the energy threshold in the photoluminescence excitation
spectra. A good agreement with experimentally measured values was
observed. Our investigation of the electronic structure of Sb delta-doping
superlattices in Si was a pioneer theoretical study. Due to this fact, the results
of our work are of great importance for experimentalists and theoreticians
acting in this area. The agreement between our theoretical predictions and the
available experimental data demonstrates the consistency and the power of
the developed approach.

Along the second line we studied electric field spatial distribution
inside of heterostructures containing bulk layers of GaAs and (AlGa)As. A
new approach was developed to calculate the electrostatic potential and
electric field profiles, providing the possibility to take into account the
incomplete ionization of impurities and the degeneracy of the materials. Our
method transforms the Poisson equation into an integral equation, which must

be solved selfconsistently. Numerical examples show the way to apply our
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approach to real systems. Internal electric field profiles, calculated by means
of our method are used to interpret photoreflectance spectra.

In the third line, a general theory of photoreflectance for semiconductor
heterostructures was developed in this work to make the interpretation of
fotoreflectance spectra more precise and straightforward. A new method to
calculate the reflection coefficient in the presence of weak spatial
inhomogenities of the dielectrical function inside each layer, provided us with
a new degree of comprehension of the photoreflectance spectra. This method
1s based on the construction of a transfer matrix which includes the
inhomogenities inside the layer in an integral way. This explains why we need
only one matrix to describe one layer of the heterostructure. Results of our
numerical simulations are in very good agreement with data of optical
measurements. The efficiency of our method makes it suitable for on-line
simulations. The results of previous methods emerge from our general

approach as limit cases.
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INTRODUCAO GERAL

Dentre os grandes avangos alcangados pelas técnicas de crescimento
de materiais semicondutores a possibilidade de se obter interfaces abruptas e
perfis de dopagem bem definidos tem recebido grande atengéo [1-3]. Giagas
ao desenvolvimento das técnicas de crescimento epitaxial de cristais o
confinamento espacial de portadores de carga (eléctrons e/ou buraccs) em
estruturas semicondutoras tem tido grande progresso nos ultimos anos. A
possibilidade de ter os portadores quéanticamente confinados em dimensoes
menores que trés ¢ de grande interesse basico e tecnologico, fornecendo a
oportunidade de investigagdes experimentais relacionadas as propriedades de
sistemas fisicos bi-, uni- ¢ zero-dimensional. Em particular, o confinamento
bidimensional tem chamado muito a aten¢do nas ultimas décadas pela
possibilidade de sua utilizagdo em dispositivos optico-eletronicos.

A dopagem chamada de 'planar’, ou mais comumente de 'delta’ (),
consiste na tentativa de confinar atomos de impureza em uma unica camada
do semicondutor hospedeiro, perpendicular a dire¢do de crescimento. O
potencial de confinamento ¢ criado dopando-se um cristal semicondutor de tal
forma que os atomos de dopantes estejam estatisticamente distribuidos em um
tnico plano. O sistema gerado por este tipo de dopagem tem sido vastamente
estudado por apresentar caracteristicas interessantes, como a geragao de um
potencial em forma de 'V' e de um gas de portadores de carga confinado neste
potencial, dando origem, assim, a um sistema eletronico quase bidimensional.
Estes portadores se distribuem em torno do plano de dopagem ocupando as
varias sub-bandas geradas pelo potencial de confinamento. Do ponto de vista

tecnologico, este tipo de sistema eletronico tem se tornado atraente pela sua



aplicagdo extremamente promissora em transistores de efeito de campo (&
FET) [4] e em super-redes nipi 8-dopadas de faixa proibida mutavel [5].

Este sistema tem sido investigado quanto as suas propriedades
eletronicas com a finalidade de determinar o efeito de difusdo dos atomos de
impureza para fora do plano de dopagem [6-8]. A técnica mais utilizada neste
sentido tem sido as medidas de transporte com aplicagdo de campo magnético
(magneto-transporte), mais conhecidas por medidas de Shubnikov-de-Haas,
as quais fornecem informagdes bastante precisas sobre o sistema ¢ tém
confirmado a presenga de um gas de portadores de carga com comportamento
tipo bidimensional ocupando varias sub-bandas mesmo a temperatura de hélio
liquido [6-8].

Por outro lado, a literatura € bastante controversa no que diz respeito
as propriedades opticas deste tipo de sistema. A mais marcante ¢ a forma do
potencial que provoca uma separagdo espacial dos portadores de carga
(elétrons e buracos) fotogerados, os quais sdo "arrastados" em dire¢des
opostas, dificultando a recombinagdo entre eles. Entre as técnicas oOpticas
usadas no estudo desta estrutura citam-se a absor¢do na regido infra-vermelha
[9] e a espectroscopia de modulagdo em forma de fotorefletancia (PR), [10-
13], fotorefletancia diferencial (DPR) [14] e eletrorefletancia (ER) [13] que
tém auxiliado na elucidagéo das propriedades dpticas destes sistemas. Porém,
a interpretagdo tedrica de dados experimentais de espectroscopia de
modulacédo constituiu-se em motivo de controvérsia [10-19].

As tentativas de aplicar as técnicas de investigagdo oOptica como
fotoluminescéncia [20,21] e fotoluminescéncia de excitagdo [22] para
estruturas semicondutoras com um unico plano de dopagem delta

permaneceram até¢ um certo ponto incompletas, em virtude da falta de uma



compreensdo tedrica satisfatoria dos mecanismos de recombinagdo dos
portadores [21,22].

Este fato motivou a busca de estruturas que promovessem o0
confinamento de elétrons e buracos numa mesma regido espacial, ou pelo
menos em regides proximas o suficiente para possibilitar a caracterizagdo
optica das mesmas por meio de fotoluminescéncia e fotoluminescéncia de
excitagio [23-25]. Entre essas estruturas destacamos as que consistem num
tnico plano de dopagem delta no meio de um pogo quantico [24.25] ou
proximo da superficie [20] (para adquirir o confinamento de portadores de
carga minoritarios) e as chamadas multi-deltas, que contém multiplos planos
de dopagem tipo delta separados por camadas de material hospedeiro
intrinsecas [23,24]. Nas estruturas multi-deltas, o potencial resultante ¢
periddico, sendo o seu periodo dado pela distdncia entre os planos. A
variagdo deste possibilita a observagdo da modificagdo do caracter do sistema
de bidimensional (pogos delta isolados) para tridimensional (super-rede)
[23,24,26].

Para a interpretagio dos espectros de fotoluminescéncia,
fotoluminescéncia de excitagcdo e fotorefletincia & partir de primeiros
principios ¢ necessario que se tenha os perfis reais das bandas de valéncia e
de conducdo, os quais determinam a estrutura eletronica e as ocupagdes de
minibandas que se formam na regido delta. Este problema ja foi resolvido
para sistemas tipo pogo delta unico [10,27-29]. Porém, os calculos da
estrutura eletronica de sistemas tipo multi-deltas ndo se encontravam
suficientemente completos [30,31]. Na referéncia [31], por exemplo, a
simetria de translagao da super-rede é levada em conta da mesma maneira
como no caso de super-redes convencionais [32], e no calculo da estrutura

eletrénica do pog¢o delta ¢é utilizada a aproximagdo de Thomas-Fermi [33.34].



Portanto, os resultados sdo ndo autoconsistentes. Na referéncia [30], por
outro lado, embora o célculo seja autoconsistente (modelo de Hartree [35]),
nao sdo mostrados resultados para a dispersdo em energia das minibandas ao
longo da dire¢do de crescimento. Além disso, nenhum dos métodos utilizados
¢ aplicavel para os casos onde existe anisotropia da massa efetiva. Por
exemplo, ndo se aplicam no caso de super-rede de deltas em silicio.

Os resultados de calculos de super-redes de deltas tém sido
fundamentais na interpretagdo de dados experimentais obtidos por meio de
fotoluminescéncia [36] e de fotoluminescéncia de excitagio [23,24], medidas
de oscilagdes de Shubnikov-de-Haas [23,24], etc. Prevé-se que tais estudos
tedricos serdo de grande importancia no estudo de mecanismos de transporte
ao longo da diregdo de crescimento [37,38], da transi¢do metal-semicondutor
[37, 38], da transi¢do Mott [37-39], do comportamento eletrénico sob agéo
de campos magnéticos [40], etc., bem como no desenvolvimento de novas
abordagens e métodos que possam ser usados ndo somente para sistemas de
multi-deltas, mas para varios tipos de heteroestruturas semicondutoras com
ou sem simetria de translagéo.

Para sistemas com dopagem planar, como para quaisquer tipos de
heteroestruturas investigadas por meio de espectroscopias Opticas de
modulagdo (ER, PR, DPR) [41], o conhecimento da magnitude do campo
elétrico oriundo da superficie e das interfaces, bem como da sua dependéncia
com a diregao de crescimento, sera de importancia fundamental, ja que a
fung@o dielétrica no caso da aplicagdo dessas técnicas ¢ modulada através da
modulagdo do campo [42]. Este problema no caso de homoestruturas tem
recebido consideravel atengdo na literatura [43,44], porém, o mesmo foi
resolvido somente dentro das aproximagdes de ionizacao total das impurezas

e de auséncia da degenerescéncia do material. Levando em consideragio a



alta sensibilidade e boa resolugdo espectral das técnicas de espectroscopia de
modulagio [45] ¢ muito desejavel se ter uma abordagem precisa e geral de
calculo dos perfis do potencial ¢ do campo elétrico para qualquer tipo de
heteroestrutura, pois o tltimo determina a forma dos espectros.

No caso de sistemas com planos de dopagem delta a possibilidade de
tal célculo sera 1til na avaliagdo do efeito do campo elétrico de superficie e
interfacial sobre o perfil de potencial no pogo delta. Os estados de superficie
e de interface dando origem a campos elétricos internos resultam em niveis de
energia permitidos dentro da faixa proibida dos semicondutores,
correspondendo a fungdes de onda que sdo localizadas proximo a superficie
ou interface. Estes niveis tém sua origem associada ao término da rede
cristalina e conseqiientemente ndo sdo previstos por modelos de redes ou
super-redes infinitas.

No caso de heteroestruturas em geral, o conhecimento exato dos perfis
do potencial e do campo elétrico ao longo de toda a heteroestrutura, sujeita
ou ndo a agdo de um feixe de laser, ou seja, o conhecimento dos perfis
modulados e ndo modulados permitira o calculo de espectros de PR a partir
dos primeiros principios. Isto sera de grande utilidade na interpretacdo da
forma dos espectros de espectroscopia de modulagio, permitindo portanto
uma maior precisdo na analise de dados experimentais e na extragio dos
parametros de dispositivos semicondutores. Assim, a elaboragdo de um
método geral de calculo da distribuigdo espacial do campo elétrico e sua
consideragao na simulagdo tedrica dos espectros de PR e ER. ¢ um problema
extremamente atual para ser resolvido e, de importancia fundamental para ser
aplicado ao estudo de propriedades elétro-opticas de heteroestruturas
contendo inomogeneidades da fungdo dielétrica devidas a campos elétricos

nternos.



Espectroscopias de ER e PR sdo técnicas poderosas na investigagdo
dos estados eletronicos de heteroestruturas incluindo  dispositivos
semicondutores planares. Tais sistemas contém varias camadas de largura
macroscopica ou, no caso de pogos quinticos, mesoscopica, bem como
composigdes de materiais homogéneos. Dentro de uma determinada camada
macroscopica homogénea podem existir inomogeneidades espaciais fracas
das constantes opticas devido a presenga das distribui¢des espacias de carga
diferentes de zero, assim como devido a existéncia de perfis inomogéneos de
campos elétricos internos. Em todos os casos, tais inomogeneidades
aparecerao dentro da camada por causa de perturbagdes induzidas pela
modulagdo por meio de PR ou ER. Normalmente, no caso de
heteroestruturas, além das inomogeneidades fracas internas de camadas
existem as variagdes interfaciais das constantes Opticas passando de uma
camada para outra. As ultimas, geralmente, sdo as mais fortes,

O problema do célculo dos espectros de modulagdo para tais hetero-
estruturas foi investigada por varios autores [46-48]. Nestes trabalhos, a
heteroestrutura toda (ou seja, todas as camadas de materiais diferentes) foi
dividida em muiltiplos filmes, suficientemente finos para considerar cada um
deles como espacialmente homogéneo. O método da matriz de transferéncia
[49] foi usado para calcular a refletancia de toda essa estrutura representada
por multiplos filmes. Essa abordagem é apropriada quando as variagdes da
fungdo dielétrica com a frequéncia e as inomogeneidades espaciais das
constantes oOpticas sdo fracas, mas causa varias dificuldades na auséncia
dessas condigdes [46,47]. Além dos problemas de carater numérico, este
método tem um lado conceitual negativo, pois trata as inomogeneidades
fracas dentro de cada camada e as inomogeneidades interfaciais fortes da

mesma maneira. O grande volume de operagdes matematicas nos calculos



computacionais resultam em problemas de precisdo na forma do espectro
final e na impossibilidade de usar este método para simulagdes do tipo "on-
line". Devido a isso surgiu uma abordagem fenomenologica [50] que permite
reduzir o tempo necessario de simulagdes computacionais tornando este tipo
de calculo factivel. Porém, essa abordagem ¢ restrita devido as verias
aproximagdes e suposi¢cdes usadas e ndo traz avanco na melhora conceitual
do entendimento do problema.

Ja que as simulagdes do tipo "on-line" sdo de grande imporiancia
devido ao uso industrial das técnicas de ER e PR [50], seria um grande
avango nessa area ter um método preciso e eficiente de calculo dos espectros
de modulagao usando o minimo possivel de aproximagoes. Do ponto de vista
tedrico, seria interessante desenvolver a parte conceitual do problema criando
um método que trate cada tipo de inomogeneidade com sua abordagem
especifica.

O objetivo principal do presente trabalho estd centralizado no
modelamento tedrico das super-redes e heteroestruturas semicondutoras,
visando a aplicagdo dos resultados na descricdo de suas propriedades
eletronicas. De fato, a investigagdo teorica apresentada nesse trabalho pode
ser dividida em trés segmentos diferenciados: Calculo da estrutura eletrénica
de super-redes de deltas (Capitulo 1); Calculo dos perfis de potencial e de
campo elétrico em heteroestruturas semicondutoras (Capitulo 2); Calculo do
espectro de espectroscopia de modulagdo em heteroestruturas compostas por
camadas inomogéneas (Capitulo 3).

Ressaltaremos aspectos gerais do método teorico, elaborado para cada
topico mencionado no paragrafo anterior, além de reportarmos
detalhadamente a abordagem utilizada na simulagdo numérica das

propriedades eletronicas das estruturas em questao.
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Desta forma consagra-se o Capitulo 1 deste trabalho a descrigdo do
método tedrico para célculo da estrutura eletronica de super-redes e
heteroestruturas periodicas, bem como a aplicagdo deste método a
investigagao de super-redes de deltas de Si em GaAs e de super-redes de
deltas de Sb em Si. Trata-se da solugdo autoconsistente das equagdss de
Schroedinger ¢ de Poisson. O método celular [51] neste trabalho pela
primeira vez é aplicado ao calculo da estrutura eletronica de super-redes.

No Capitulo 2 descrevemos o calculo de perfis do potencia’ e do
campo elétrico em homo- e heteroestruturas semicondutoras. Apresentamos
neste capitulo o método tedrico geral desenvolvido para a implementagéo dos
calculos numéricos, exemplos de aplicagdo do ultimo para amostras
envolvendo GaAs e (GaAl)As, e resultados das simulagdes computacionais
baseadas na solugdo autoconsistente da equagao de Poisson.

O Capitulo 3 ¢ dedicado ao desenvolvimento de um novo método de
calculo do coeficiente de reflexdo para heteroestruturas compostas por
camadas inomogéneas ¢ a metodologia da utilizagdo desse método no calculo
dos espectros de modulagdo para amostras envolvendo GaAs e (GaAl)As,
Trata-se da introdu¢do de uma matriz de transferéncia para camada
inomogénea que incorpora os efeitos de inomogeneidades dessa camada de
um modo integral. Os resultados do Capitulo 2, que fornecem os perfis do
campo elétrico, sdo usados nos calculos dos espectros de PR a partir de
primeiros principios, efetuados neste trabalho pela primeira vez. O efeito de
Franz-Keldysh [52,53] é aplicado nas simulagdes da forma de linha no caso
de heteroestruturas semicondutoras tipo "bulk". O efeito Stark ¢ utilizado no
calculo da forma de linha da PR para sistemas contendo pogos quanticos
mesoscopicos. Os espectros tedricos sdo comparados com 0s experimentails

demonstrando uma boa concordancia qualitativa, bem como quantitativa.



Nas conclusdes encontram-se discussdes dos principais avangos
alcangados neste trabalho, bem como das perspectivas de pesquisa, baseadas
nos resultados destes trés capitulos.

Incluimos ainda o Apéndice A, onde apresenta-se um novo modelo
teorico [54] para transigdes Opticas nos espectros de modulagio, provenientes
das amostras com planos de dopagem tipo delta. Levamos em considerago,
simultaneamente, a variagdo do campo elétrico e da faixa proibida efetiva ao
longo da direcdo de crescimento. Esta abordagem fenomenologica, baseada
no efeito de Franz-Keldysh, ¢ util na compreensdo do mecanismo fisico da
PR nas estruturas contendo dopagem planar ou regides degeneradas dentro da
amostra.

No Apéndice B ¢ apresentada, para super-redes de deltas tipo n em Si,
a abordagem de calculo do desdobramento de niveis de energia devido a
inclusdo dos efeitos de acoplamento dos multi-vales relacionados ao minimo
da banda de condugdo do silicio, causado pela flutuagio do potencial no

plano delta.
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CAPITULO 1

ESTRUTURA ELETRONICA
DE SUPER-REDES
COM DOPAGEM PLANAR

1.1 INTRODUCAO

1.1.1 Dopagem tipo delta

Este capitulo ¢ dedicado a um tipo especial de dopagem de
semicondutores, onde os dopantes s3o confinados em um ou mais planos da
rede cristalina do semicondutor. Assim, a espessura da regido dopada é
comparada ao parametro de rede do cristal e é menor que outros
comprimentos relevantes neste tipo de problema; por exemplo, o
comprimento de onda de De Broglie do portador livre (elétron ou buraco). O
fato de que a energia potencial altera-se significativamente na escala de um
comprimento de onda dos portadores indica que o comportamento de tais
portadores ndo pode ser tratado classicamente [55]. Isto causa a necessidade
da inclusdo de efeitos quanticos na descrigdo de sistemas com este tipo de
dopagem.

Uma das técnicas de crescimento que tem se mostrado muito eficiente
na obten¢do de camadas semicondutoras com dopagem planar ¢ a Epitaxia
por Feixe Molecular (MBE). Tal eficiéncia esta ligada ao grande controle dos

parametros de crescimento oferecido por esta técnica [2,3]. Um plano de
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atomos tipo delta € obtido seguindo-se um procedimento bem conhecido,
baseado na interrup¢do do crescimento durante o processo de dopagem [56].
Tal perfil de dopagem pode ser matematicamente descrito pela fun¢do delta
de Dirac. E por isso que a mntrodugdo dos planos de impurezas num cristal
hospedeiro tém nome dopagem tipo delta.

E preciso inicialmente definir o que seria uma camada em forma de
delta. A principal condig¢do para que uma estrutura seja assim considerada é
que os atomos do dopante estejam distribuidos numa camada com espessura
menor que o confinamento quéntico das sub-bandas eletrdnicas do sistema
[57]. Se esta condigdo ¢ satisfeita, o resultado € a geragfo de um sistema bi-
dimensional com um esquema de niveis de energia bem definido pela
quantizagdo do movimento dos portadores na direg¢do do crescimento [58].

Neste caso os atomos de impureza estdo, em principio, situados em um
unico plano atémico do cristal. Sendo ionizadas, as impurezas formam uma
lamina continua de carga, onde a fragdo de cobertura planar pelas impurezas
pode chegar a diversos atomos de impureza por unidade de area de Bohr
efetiva. Como dito anteriormente, a distribuicdo das impurezas pode ser
descrita pela fungao delta de Dirac para o caso de nao haver grande difusao
dos dopantes ( < 10A).

Os portadores livres com origem nestas impurezas deveriam migrar
para longe das mesmas devido a difusdo. No entanto, a atragdo eletrostatica
entre os ions dos dopantes e os portadores introduz uma componente oposta a
difusdo. O equilibrio entre estes dois efeitos é entdo atingido, fazendo com
que os portadores tendam a se distribuir em torno das suas impurezas de
origem. Devido a atragdo eletrostatica, os portadores fornecidos pelas

impurezas permanecem proximos a seus pares ionizados formando, assim, um
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gas quase bidimensional no pogo de potencial produzido pela ldmina de
carga.

O efeito de quantizagdo do movimento dos portadores na direg@o
perpendicular ao plano de dopantes, ou seja na dire¢do de crescimento, ndo
pode ser desprezado. Ele se torna importante se a energia potencial, ou o
potencial em si, descrito pelo fundo da banda de condugdo (ou topo da banda
de wvaléncia), varia significativamente numa escala comparavel ao
comprimento de onda do portador em questéo.

Nota-se que o potencial em forma de "V" proveniente da lamina de
carga produzida pelos dopantes representa um pogo quéntico fortemente
atrativo para os portadores majoritarios com origem nestas lmpurezas,
enquanto o campo elétrico oriundo desta estrutura ¢ repulsivo para os
portadores minoritarios, os quais permanecem em estados continuos como
particulas livres em trés dimensdes. Este fenomeno diminui muito a
probabilidade de recombinagdo de pares elétron-buraco na regiao delta, e
estima-se que, por este fato, o tempo de relaxagdo caracteristico do sistema
seja bastante elevado [59].

As tentativas de diminuir o tempo de relaxagdo confinando dois tipos
de portadores, bem como as tentativas de aumentar o namero de dispositivos
por volume que poderia ser criado num semicondutor levaram recentemente a

ampla investigagao tanto experimental, como teodrica de super-redes de deltas
{13, 25.24.96.30, 51 3 7081
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1.1.2. Super-rede de deltas

A primeira proposta de uma super-rede foi feita por Esaki e Tsu [60].
O principio fundamental de criagdo de uma super-rede ¢ a variagdo da
composi¢do do semicondutor ao longo da dire¢do de crescimento que resulta
na geragdo de um potencial periodico nesta dire¢do. Neste tipo de estrutura
existe a possibilidade de alterar o periodo do potencial. Com isto, € de se
esperar que seja possivel a observagdo de alguns efeitos quanticos
dependentes das caracteristicas da super-rede.

O enfoque principal desta parte do trabalho ¢ a super-rede de deltas
com um unico tipo de dopagem. O sistema deste tipo representa uma
sequéncia periddica de camadas delta-dopadas com o mesmo tipo de dopante
e separadas por regides ndo dopadas, exceto pela dopagem residual
intrinseca. Neste caso, o periodo de tal super-rede ¢ a separag@o espacial
entre os planos de dopantes. E claro que as propriedades eletronicas deste
sistema dependem ndo somente do periodo, mas também da concentragdo
planar de dopantes, da pureza do cristal hospedeiro, etc.

O presente capitulo fornece um método de calculo da estrutura
eletronica da super-rede de deltas baseado na solugdo autoconsistente das
equagdes de Schroedinger e de Poisson. Este método ¢ aplicado no caso de
isotropia da massa efetiva (super-rede de deltas de Si em GaAs) [23,24], bem
como no caso de anisotropia (super-rede de deltas de Sb em Si) [26],
sistematizando e generalizando o estudo da super-rede de deltas e

demonstrando a eficiéncia da abordagem desenvolvida.
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1.2. METODO DE CALCULO
DE ESTRUTURA ELETRONICA
PARA SUPER-REDE DE DELTAS

1.2.1. Descri¢do geral do modelo

Visando a subseqiiente aplicagdo do presente método para estruturas
contendo dopagem delta tipo n, vamos tratar os dopantes como doadores,
tentando adquirir maior clareza na apresentagdo de nossa abordagem. Isto
ndo obstante a aplicagdo deste método para super-redes com dopagem delta
tipo p, ja que a interagdo eletrostatica elétron-doador tem a mesma origem
que a interagdo buraco-aceitador tornando o pogo delta atrativo para
portadores majoritarios.

Vamos descrever a super-rede de deltas tipo n como uma sequéncia
infinita de camadas planas de doadores, perpendiculares a diregdo [001] do
cristal hospedeiro, com uma mesma separagdo espacial entre elas. Vamos
assumir que todos os doadores estdo ionizados. Os elétrons com origem
nestes doadores formam um gas de elétrons. Os elétrons interagem entre si e
sofrem uma atragao coletiva de todos os doadores ionizados.

Nossa abordagem envolve a aproximagdo de um elétron, usando o
conceito do funcional da densidade local (LDA) [61]. Comecaremos com a

constru¢ao do potencial de um elétron.
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1.2.2. Potencial de um elétron

O potencial de um elétron V(x) é composto por duas partes. Uma sera
designada V4(x) sendo oriunda da interagdo elétron-doador, e outra sera
designada V(x) tendo sua origem na interagdo elétron-elétron. Assim

podemos escrever:

V(%) = Vea(x) + Vee(x) (LD

a) Interacdo elétron-doador

Primeiramente vamos considerar a parte V.4(x). Escolheremos o
sistema de coordenadas com o eixo z paralelo ao eixo [001] da super-rede e
com os eixos x e y paralelos aos eixos [100] e [010], respectivamente. A
probabilidade D(R) de achar um certo atomo doador numa posi¢do
R=(R,.R,R,) depende somente de R,, ja4 que podemos considerar a dopagem
nas diregdes x e y como homogénea. A condi¢fio de normalizagao para D(R,)

pode ser escrita da seguinte maneira:

—l;dezD(RZ) =1, (1.2)

onde d representa a extensdo espacial da camada de dopagem delta ao longo
do eixo z. Vamos descrever a posi¢do do i-ésimo atomo doador da /-ésima
camada de dopagem com o vetor-raio R;. Neste caso, a concentracdo de

doadores por centimetro cubico Npp(x) fica:
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Npp(x) = 2> D(Ry, - Idy) 8(x - Ry) , d.3)
[ i

com d; sendo a distancia entre os planos delta. Como demonstra a Eq.(1.3), a
concentragdo de doadores exibe flutuagdes espaciais abruptas ANpp(x) em

torno de seu valor médio <Npp(x)>. O tltimo pode ser expresso como:
1
<Npp(x)> = NDE. 2.D@z-1d), (1.4)
[

onde Np designa a concentragdo planar da camada de dopagem delta. Como
pode ser notado da Eq.(1.4) <Npp(x)> depende somente de z. Portanto,

podemos escrever
Npp(x) = <Npp(z)> +ANpp(x). (1.5)

A distribuig¢do de carga de doadores eNpp(x) cria um potencial eletrostatico
Veed (%) = <V eq (2)> + AV gq (%), (1.6)

onde <V o (2)> € AV q (x) designam as contribuigdes devidas a e<Npp(z)>
e eANpp(x), respectivamente. A parte flutuante AV 4 (x) torna-se pequena em
comparagdo com o valor médio <V o (2)> para posigdes x, que ficam
suficientemente longe da camada de dopagem delta. O sentido da expressao

"suficientemente longe" ¢ ligado ao espagamento médio 1/1/]\/[) entre

doadores no plano x-y. Se a distancia entre uma posi¢ao x e qualquer plano
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de dopagem ¢é maior do que 1/ \/ﬁ , 0 valor AV¢ 4 (x) ¢, apenas, uma
pequena perturbagdo do potencial eletrostatico médio <V o4 (2)>. Elétrons
que ocupam estados estendidos ficam quase sempre nestas posigdes. No caso
de elétrons confinados, esta condigao fica satisfeita se a extensao espacial das

fungdes de onda de tais elétrons /, é grande quando comparada com 1/ JND .

Em outras palavras, deve ser satisfeita a condigéo
I.JNp>1. (1.7)

Nos casos tipicos, /. varia em torno de 100A o que determina a concentragio

critica N, da ordem de 102 cm2. A condigao similar 8,/ N ) > 1 determina a

relagdo entre a espessura da camada de dopagem delta e a concentragdo
planar de doadores, a qual nos permite abstrair da espessura real da camada
delta e do perfil exato de dopagem D(R,). Para as concentragdes e espessuras
tipicas de dopagem delta esta condi¢do também ¢ satisfeita.

O potencial eletrostatico Vi ¢4 (X) ndo representa ainda a interagao total
elétron-doador. No caso geral, ¢ preciso adicionar o potencial da célula
central Ve o4 (X) que leva em consideragdo os efeitos da diferenca entre o
"caro¢o" da impureza e aquele dos atomos do cristal hospedeiro [62]. Devido
a sua natureza de curto alcance o potencial da célula central contribui
somente na parte flutuante AV,4 (x) do potencial V4 (x). Portanto, o potencial

total proveniente da intera¢do elétron-doador pode ser escrito como

Veq (X) = <V gq (2)> = AVgq (x) (1.8)
onde

AVeq (x) = AV eg (X) = Ve eg (X) (L2



= 18 =

b) Interacdo elétron-elétron

Vamos agora descrever o potencial da interagao elétron-elétron V .(x).
No esquema do funcional da densidade local, ele ¢ decomposto em duas
partes: o potencial de Hartree Vp .(X) e o potencial de troca e correlagio
Vxc «(X). Estes potenciais sdo flutuantes na escala do tamanho do atomo, ja
que a densidade eletronica n(x) flutua na presenga do potencial periddico da
rede cristalina. A substituigdo de n(x) pelo seu valor médio <n(z)> ¢
justificado se /. ¢ grande quando comparado com a constante da rede. Esta €

uma condigdo que sempre ¢ satisfeita. Portanto, pode-se escrever

Vee(X) = Vi ee(2)> T <Vxc ee(2)> (1.10)

onde <V oo(2)> € <Vxc o(2)> s80 0s potenciais Vi (2) € Ve eo(2) com n(x)
substituido por <n(z)>, respectivamente.

Finalmente, obtemos o potencial total de um elétron. Sua parte
eletrostatica, devida tanto a doadores, como a elétrons, pode ser expressa

como

V(@ = <V eal®> + <V ool (1.11)

Ela varia lentamente na escala do tamanho do atomo. Para levarmos em conta
os efeitos de blindagem das impurezas usaremos, portanto, para a fungao
dielétrica um valor constante da €(0) = . A equacao de Poisson

correspondente ¢ dada por:
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2 ~ 1
d <VC(Z)>:'—58—{< n(z))—ND;"éD(Z—lds)jl, (1.12)

dz* €0

O potencial de troca e correlagdo serd tratado na aproximagido de Hedin-
Lundqvist [63]

p)
e 2 _
Vyew@ =5 = —{1+0TB4xIn(+x D] 13)
0 )
onde
_(ile
Or) ’
-1/3
[472%10 <n(z )>}
,r:—‘“é, (1.14)

* * . : N -
e ay =aye/ m sendo o raio de Bohr efetivo (note que as expressoes (1.13) e

(1.14) estdo escritas em unidades gaussianas). No caso da anisotropia da
massa efetiva do portador, a média geométrica dos valores longitudinal e

transversal pode substituir o valor isotropico m™ [26,28].
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¢). Potencial total

Somando <V(z)> e <Vxc o(2)>, € adicionando o potencial flutuante

AV4(x) = AV(x), o potencial total de um elétron fica dado por:
V(x) = <V(2)> + AV(x), (1.15)
onde <V(z)> representa um potencial suave que depende somente de z:
<V(2)> = <V(@)> + <Vxc eol2)> (1.16)

A parte suave <V(z)> do potencial total V(x) pode ser tratada através da
teoria da massa efetiva. A parte flutuante causa desvios da teoria da massa

efetiva e pode ser levada em consideragéo através da teoria de perturbagdes.

1.2.3. Solucéio autoconsistente das equac¢des de Schroedinger e
de Poisson na aproximacéao da massa efetiva

Com base no modelo recém descrito, verifica-se que a energia
potencial, em ordem zero, ¢ fun¢do apenas de z, e portanto, a fungdo
envelope /(x) de um elétron do gas pode ser escrita como produto de uma
onda plana exp(ik,x) para o movimento dos elétrons no plano xy e a fungao
envelope /(z) que descreve os efeitos do potencial na diregdo z. A fungao

envelope que descreve um elétron no sistema tem, pois, a forma:

F(x) = A exp(ikx) F(z), (1.17)
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onde ky, = (ky, k) € o momentum representativo dos auto-estados de
momentum no plano xy, e 4 ¢ uma constante de normalizagdo determinada a
partir da condi¢do de neutralidade de carga do sistema.

Adota-se neste tratamento a aproximac¢do da massa efetiva, o que
significa que os efeitos do potencial cristalino sdo incluidos nos pardmetros
do material. Sendo assim, os elétrons do gas bidimensional podem ser
descritos introduzindo a grandeza m”, a qual representa a massa efetiva no
caso da 1sotropia da superficie de Fermi [64] ou por tensor reciproco de
massa efetiva M no caso da anisotropia [65]. A primeira situagdo ocorre,
por exemplo, na super-rede de deltas de Si em GaAs. A segunda ¢é relevante
para a super-rede de deltas de Sb em Si. Por motivos de maior clareza no
entendimento da fisica do problema, vamos tratar estes dois casos
separadamente, comegando com o mais simples (super-rede de dopagem
delta de Si em GaAs).

a) Equacdo da massa efetiva para super-rede de deltas de Si em GaAs

Devido a simetria translacional no plano xy e a isotropia da superficie
de Fermi a equagdo de Schroedinger tridimencional pode ser separada nas
equagdes unidimensionais. Neste caso a energia total, na aproximagdo de

bandas parabolicas, ¢ dada pela somatoria de auto-valores na forma:

kg,

+ F.
n
2m

E=F (1.18)
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O segundo termo da Eq.(1.18) provém do movimento livre dos elétrons nas
diregdes x e y paralelas as camadas de dopagem, enquanto o auto-valor £
associado a n-ésima sub-banda ¢ obtido através da solugdo da equagdo de
Schroedinger unidimensional ao longo do eixo z da super-rede, que pode ser

escrita da seguinte maneira:

N 2m" dz?

2 52
{ k —9’——+<V(z)>}F;1(z):EnE,,(z). (1.19)

Usando o método celular [51,66], esta equagdo pode ser resolvida dentro de
um so periodo da super-rede.
Para resolver a equagdo (1.19) num sé pogo delta sdo necessarias as

condi¢des de contorno. De acordo com o método celular podemos escrever:
F(d/2) = exp(ik.d,) F,(- dJ/2) (1.20a)
F,(dy2) = - exp(ik,d) F, (- dJ2), (1.20b)

onde k, ¢ o numero de onda na diregdo z. A expressoes (1.20) asseguram a
continuidade da funcdo envelope, e de sua derivada nas fronteiras da célula
unitaria da super-rede.

Portanto, a fung¢do envelope F,(2) € o autovalor de energia L, da sub-
banda numero 1 dependem de k£, somente através das condigdes de contorno

(1.20a) e (1.20b). Cabe notar que a fungdo envelope ganha mais um indice.

Nos vamos usar para a fungio envelope o simbolo £, (z) e para o autovalor
Z
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de energia E,,kz , indicando quais foram as condi¢bes de contorno usadas na
solugdo da Eq.(1.19).
No processo autoconsistente a Eq.(1.12) deve ser resolvida com a

densidade eletronica dada por

2
(1.21)

Py

<n(z)> = Z N, nk,
nk,

A temperatura zero, a fungdo de distribui¢io dos elétrons em energia ¢ dada

por @(EF-EnkZ ), onde Ey designa a energia de Fermi e ® designa a funcao de

Heaviside. Com isso, tratando a super-rede como um sistema quantizado em

uma dimensio, podemos obter os coeficientes de ocupagdo das sub-bandas:

*

Nuk, = ;nhz [EF = Ep, }G(EF - Enkz) (1.22)

A solu¢do autoconsistente das equagdes (1.12), (1.19), (1.21) e (1.22)
fornece o perfil da densidade de carga, a estrutura das sub-bandas eletronicas,
a posicao do nivel de Fermi, o potencial efetivo, etc., para qualquer tipo de
super-rede de deltas no caso de massa efetiva isotropica. Os resultados
obtidos na aplicagdo desta abordagem para a super-rede de deltas de Si em
GaAs serdo apresentados e analizados no item 1.3.

Conhecendo a solugdo do problema no caso descrito acima passaremos
para discussao do nosso método no caso mais complexo envolvendo a

anisotropia da massa efetiva.
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b) Equacdo da massa efetiva para super-rede de deltas de Sb em Si

Para escrever a equagdo da massa efetiva é necessario relembrar a
estrutura da banda de condugdo do Si. Ela ¢ composta por seis vales
localizados nos seguintes pontos: k* = (2n&/a, 0, 0), k™ = (-2n/a, 0, 0), k'=
(0, 2xnt/a, 0), kY = (0, -2nl/a, 0), k* = (0, 0, 2n&/a), k* = (0, 0, -2n&/a);
proximos a seis pontos equivalentes tipo X da fronteira da zona de Brillouin
(€ = 0,85) [64]. As massas efetivas sdo anisotropicas para cada vale: a
componente 7, aplica-se ao longo do eixo do vale, enquanto a componente
m, ¢ atribuida a direcdo perpendicular a este eixo. Devido a estrutura da
banda de condugdo que envolve seis vales, a fungido envelope ¢ representada
por um vetor de seis componentes: [F*(x), F*(x), F(x), F¥(x), F4(x), F*x)].
Esta funcdo envelope deve obedecer a um conjunto de equagdes acopladas

que na representacdo de Fourier fica expressa na forma [65]:

b8 ([’Z—:<k MK - WYt (k |V I8+ | AV | K))F (K - 1) =

r ¥

= E;Fi(k - ). (1.23)

Aqui M ! designa o tensor reciproco de massa efetiva. A somatoria sobre ;'
estende-se sobre todos os vales. De acordo com o item 1.2.2, AV pode ser
tratado como uma perturbagdo. Na aproximagao de ordem zero, as equagdes

podem ser separadas para cada vale. Por exemplo, para o vale z temos:

e A1 B oé _ '
. T 5 | * > T I'/ Z) > Lix) = il 20y 2
( 2m [51 c“"}'“‘| 2m, @=* (2) > |F(x) = E,F(x) (1.24)

ta
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A mesma equagdo € valida também para o vale -z. Para o vale x podemos

€screver

2 A2 2 2 2
g b romsre an
EquagGes equivalentes a anterior podem ser escritas para os vales -x, ¥, <.
Para os vales z e -z a massa longitudinal m," usa-se ao longo do eixo [001] da
super-rede; enquanto para os vales x, -x, y € -y usa-se a massa transversal m,".
Vamos chamar estes dois tipos de vales como longitudinal e transversal.
Visto que as equagdes para a fungdo envelope sio as mesmas para os vales
do mesmo tipo, os autovalores correspondentes também sdo idénticos. Isto
significa que cada autovalor longitudinal é duas vezes degenerado, enquanto
cada autovalor transversal apresenta a degenerescéncia de quatro vezes. O
potencial flutuante AV(x) remove a degenerescéncia. Este fato é esperado ja
que o mesmo ocorre com os estados fundamentais de doadores em Si [62]
quando a degenerescéncia de vale desaparece. Este fendomeno sera discutido
em mais detalhes no item 1.4.3,

As solugdes das equagdes (1.24) e (1.25) nas diregdes x e y sdo ondas
planas. Como foi feito para as super-redes de deltas de Si em GaAs, a parte
que depende de z ¢ obtida através do método celular [66]. As condigdes de
contorno para as fungdes envelope expressas por (1.20) ficam neste caso

dadas por:

E a2 = exp (ikd) F (- a2 (1.26a)
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F"(d2) = - exp(ik,dy) F'} (- d/2) (1.26b)

onde j € o indice que denota o vale.
Neste caso, na solugao da equagdo de Poisson (1.12) deve ser usada a

seguinte expressao para a densidade eletrénica:

<n@p = 2. Vo,
njk.

Assumindo a temperatura igual a zero a fun¢do de distribuigdo eletronica em

Fj (2)| (127)

energia pode ser escrita como ®(Er - Ey(k,)), onde Er € a energia de Fermi
do sistema ¢ ® ¢ a funcdo degrau de Heaviside. Levando isso em conta

podemos escrever a expressao para os coeficientes de ocupagao:

i M
Nok, = — T [Er - En(k)]O(Er - Ey(k,) (128)

onde m;= msej=z -ze m[,= (m,ml,)”2

se j =x, -x, ¥, -y. A equagdo (1.28) ¢
escrita assumindo que a superficie de Fermi fica dentro da primeira Zona de
Brillouin da super-rede. Isto ¢ justificado para energias menores do que ~500
meV.,

Os resultados dos calculos numéricos envolvendo a solugédo
autoconsistente das equagdes (1.12), (1.24), (1.25), (1.27), (1.28) serdo
discutidos, junto com a andlise da natureza fisica do comportamento

eletronico no caso de super-rede de deltas de Sb em Si, no item 1.4.
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1.3. ESTRUTURA ELETRONICA
DE SUPER-REDES DE DELTAS
DE Si EM GaAs

1.3.1. Descricdo histérica e estado da arte

A primeira tentativa de modular o potencial cristalino de um
semicondutor através de dopagem foi feita por Ploog et al [67]. Neste
trabalho os autores relatam a obten¢do de uma sequéncia periodica de
camadas muito finas de dopagem alternada. O resultado foi um potencial
periodico unidimensional na diregdo de crescimento,obtido através da
variagéo periodica das impurezas no material hospedeiro.

Nestas estruturas foi comprovada a possibilidade de se monitorar a
faixa proibida efetiva, a estrutura das sub-bandas bidimensionais e o
coeficiente de absorgdo [68-70]. A estrutura de sub-bandas tem origem na
divisdo das bandas de energia do material semicondutor, devido & presenca
de mini-faixas proibidas nestas ultimas. Foi mostrado ainda que tanto a
largura como o espacamento entre as sub-bandas quase bidimensionais
poderiam ser ajustados pela escolha apropriada de parametros da estrutura.

O passo seguinte no desenvolvimento de estruturas periodicas obtidas
por variagdo de dopagem foi a introdugdo de planos delta de impurezas numa
camada de um material homogéneo. Dois tipos de estruturas foram entio
construidas. As chamadas 'dente de serra’, nas quais alterna-se o tipo de
impureza (doadora/aceitadora) em planos consecutivos, e a super-rede de

deltas (8 - / - & - i), em que o tipo de dopante nio ¢ variado [71].
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Recentemente, muitos trabalhos experimentais e tedricos tém sido
feitos para a super-rede de dopagem planar do tipo dente de serra. Schubert
[5] estudou as propriedades Opticas deste tipo de estrutura. Mais
recentemente, Wen-Chau Liu et al estudaram as aplicagdes deste tipo de
super-rede usando sua propriedade de resisténcia diferencial negativa [72].

Assim como nas super-redes (» - i - p - i) tratadas por Ploog e Dohler
[70] e Dahler e Ruden [73], o interesse pelas estruturas tipo dente de serra
(nome devido a forma da modulagdo no perfil das bandas) esta baseado na
monitoragdo da faixa proibida efetiva das mesmas. Foi mostrado que a faixa
proibida pode assumir valores consideravelmente menores que aquela do
material hospedeiro. A variagio do periodo das super-redes leva a
modificagdo da propria estrutura de sub-bandas, podendo-se controlar o
tempo de recombinagdo através da superposi¢do das fungdes de onda de
elétrons ¢ buracos. Transigoes devidas a recombinagdo de portadores nas
varias sub-bandas foram observadas em medidas de fotoluminescéncia
[74,75] e absorgao [5] para estas estruturas. A modulagdo dos processos de
recombinagdo pela variagdo da poténcia de excitagdo também foi relatada
nesses trabalhos.

Em nosso trabalho, restringimo-nos ao caso de super-rede dopada com
0 mesmo tipo de dopante (tipo n). Estruturas tipo (8 - i - § - i), as super-redes
de deltas de um unico tipo de dopagem, sdo obtidas introduzindo-se uma
camada do material hospedeiro entre planos adjacentes de um mesmo tipo de
dopante. Se a espessura da camada que separa os planos ¢ variada (de
amostra para amostra) pode-se modificar consideravelmente o sistema em
relagdo aquele para um pogo delta isolado. Isto faz com que super-redes de
deltas tenham sido vastamente investigadas tanto do ponto de vista tedrico
[30,31,76] quanto experimental [36, 76-80].
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Porém, muitos resultados reportados nestas estruturas ndo consideram
o efeito do confinamento dos buracos. No entanto, qualquer analise das
propriedades Opticas das mesmas deve considerar este efeito, que, como sera
visto neste trabalho, tem papel fundamental na interpretacdo dos resultados.
Como um exemplo de tal analise cuidadosa pode ser destacado o trabalho
[36] investigando a dependéncia da energia de corte no espectro de
fotoluminescéncia em fungdo dos pardmetros de amostra.

Do ponto de wvista tedrico, para super-redes de deltas em GaAs foi
demonstrado que o periodo d; afeta fortemente as propriedades eletronicas de
tais sistemas. Resultados de calculos anteriores [30,31,76] demonstraram que
0 esquema caracteristico de niveis de energia de um pogo delta isolado ¢
substituido por um conjunto de minibandas de largura finita, refletindo o
comportamento eletronico tipico para super-redes quando d, decresce.

Neste trabalho, usando o método descrito no secdo 1.2, nds
investigamos a transicdo que ocorre nos multiplos pogos delta de Si em
GaAs, observando a mudanga das propriedades eletronicas quase bi-
dimensionais (relativos a um pogo delta isolado) para as tridimensionais (de
super-rede). Uma manifestagdo clara desta transi¢do ¢ analisada em fungao
do periodo de dopagem d; e em fungdo da concentragéio planar de dopagem
Np. Os resultados tedricos sdo comparados com resultados de medidas
opticas (fotoluminescéncia de excitagdo) e elétricas (oscilagdes Shubnikov-
de-Haas), demonstrando a alta eficiéncia e precisdo da abordagem
desenvolvida. O calculo dos estados confinados de buraco ¢ aplicado para a
investigagdo teorica da dependéncia da energia de corte com a geometria e

com a dopagem da amostra.
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1.3.2. Estrutura eletronica de super-redes de GaAs com
dopagem planar de Si

Vamos partir da situagdo do pogo delta isolado para descrever qual ¢ o
efeito da aproximagdo dos planos de dopagem sobre os elétrons que formam
0 gas quase bidimensional. Para tal, deve-se sempre ter em mente que a forma
e a profundidade do pogo de potencial dependem da densidade e da
distribuicdo dos dopantes.

Para grandes espagamentos entre planos adjacentes, como sera visto
em seguida, permanece valido o quadro que descreve a estrutura eletrénica de
um pogo delta isolado, ou seja, um esquema de niveis de energia bem
definido, discreto. Por outro lado, quando o espagamento é diminuido, os
elétrons nos niveis de energia mais altos comegam a sentir os efeitos dos
potenciais devidos aos pogos adjacentes. O acoplamento destes estados se
reflete na sua dispersdo em energia dando origem a sub-bandas de largura
finita, a qual deve aumentar conforme aumenta o acoplamento entre 0s pogos.
Por outro lado, os niveis de energias mais baixos tendem a se manter nio
acoplados até espagamentos bem menores.

O mesmo pode ser expresso em outras palavras. O acoplamento entre
0s pogos remove a degenerescéncia dos niveis de energia. Este acoplamento
¢ devido ao fato de que os estados dos elétrons sdo estendidos por toda a
super-rede e nao somente dentro de um s6 pogo delta. Este acoplamento
também pode ser interpretado pela possibilidade de tunelamento quéntico dos
elétrons entre os pogos. Este efeito para a "super-rede” composta somente de
dois pogos ¢ analizado na referéncia [81]. Independentemente de sua
simplicidade, este modelo revela a esséncia fisica que existe por tras deste

efeito e ¢ til na compreensio do problema em questdao. A probabilidade de
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tunelamento diminui conforme a altura da barreira entre os pogos aumenta. E
por isso que a largura de sub-bandas a energias baixas é menor em
comparagao com a dispersao em energia dos estados de elétron mais altos.

Por outro lado, a altura da barreira diminui e o acoplamento aumenta
quando o periodo da super-rede d; decresce. Deve, assim, existir uma
transi¢do de um sistema com caracteristicas de pogo delta isolado para a
situagdo de multiplos pogos quénticos e, conseqiientemente, para a condigdo
de uma super-rede de deltas, conforme d; decresce. Vale notar que enquanto
para uma super-rede de GaAs/AlGaAs [70], a espessura da barreira para que
a largura da sub-banda seja consideravel (~10 meV) é de aproximadamente
30A, para super-redes de deltas com periodo menor que 160A (para
concentragdo planar ~3x10%cm™) esta condigéio ja ¢ atingida. Resultados de
calculos da estrutura eletronica com variagdo do espagamento os quais
comprovam o comportamento acima serao mostrados e discutidos abaixo.

No que diz respeito a banda de valéncia, pode-se considerar que o
perfil do potencial deve seguir o da banda de condugio, porém com efeito
inverso para os buracos. Isto ¢, o que representa um pogo de potencial
atrativo para elétrons na banda de condugdo tem o papel de barreira para os
buracos na banda de valéncia. Assim, tomando-se o esquema para dois
planos adjacentes, a regido entre eles forma um pogo de potencial para os
buracos, com o limite quantico podendo ser atingido quando o espagamento
d, decresce.

A caracteristica principal destas estruturas € a possibilidade de confinar
os buracos fotogerados, ao contrario do que acontece para o pogo delta
isolado, cujo potencial que confina os elétrons na banda de condugdo ¢
repulsivo para os buracos na banda de valéncia. Se planos adjacentes sdo

localizados suficientemente proximos, o sistema criado da origem a um
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potencial de confinamento para buracos na regido entre eles. O valor de d
para o qual o limite quantico € alcangado depende, obviamente, das
caracteristicas do potencial de confinamento de elétrons na banda de

condugao.

a) Dependéncia da estrutura eletrénica de super-redes de deltas
de Si em GaAs com a variagdo do periodo da super-rede

De forma a elucidar alguns aspectos do comportamento das super-
redes de deltas de Si em GaAs com a variagdo do espagamento entre os
planos de dopagem foram realizados célculos autoconsistentes baseados no
método desenvolvido (sec¢do 1.2). Foi empreendido um estudo sistematico
da passagem do comportamento eletrénico de caracter bidimensional (regime
de pogo delta isolado) para tridimensional. Antes de discutir os resultados,
faremos alguns comentarios sobre a escolha dos valores das grandezas fisicas
utilizadas no calculo.

Os valores da massa efetiva de elétron livre em GaAs e da constante
dielétrica do GaAs foram assumidos serem iguais a 0,068m, e 125,
respectivamente [82], onde m, ¢ a massa de repouso do elétron. A
concentragio de ions do dopante no plano Np = 3x10'%em™ foi escolhida
sendo o valor tipico, em torno da qual oscilam as concentragdes planares de
Si em GaAs, obtido no processo de crescimento de tais estruturas pela
técnica de Epitaxia por Feixe Molecular (MBE) [83]. Como sera visto em
seguida, esta concentragdo de doadores da origem a uma estrutura de sub-

bandas bastante rica. Isto também foi levado em consideracdo na escolha dos
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parametros de dopagem. De acordo com a segdo 1.2, todos os atomos de Si
foram considerados ionizados.

O espagamento entre os pogos delta foi variado entre 800 e 40A,
cobrindo toda a passagem do regime de pogo delta isolado para o regime de
super-rede. A distribui¢do dos atomos de dopante foi tomada como sendo
uniforme, com uma espessura de 10A. Esta aproximagdo corresponde a
estimativa, baseada nos pardmetros do equipamento de crescimento em nosso
laboratorio. A justificativa da uniformidade é de que a forma exata da
distribuicdo das impurezas ndo influencia significativamente a estrutura
eletrénica do sistema como foi demonstrado em [84].

Os resultados de calculos efetuados com estes valores nominais dos
parametros relevantes ao sistema fornecem algumas informagdes gerais sobre
o comportamento das estruturas com variagdo do periodo da super-rede d..
As principais caracteristicas destas estruturas sdo mostradas na Tabela 1.1.
Sao elas: a profundidade do pogo (ou seja, altura maxima da barreira entre os
pog¢os ), V; a energia do nivel de Fermi em relagdo ao fundo do pogo, Ef; as
energias mais baixas das sub-bandas de elétrons, E;; a dispersdo de cada sub-
banda dada por AE; = |E;(k,=0) - E£,(k,=n/d,)|. e as ocupagdes das sub-bandas,
n;.

Visando a aplicagao futura desta investigagdo a interpretagdo de dados
de fotoluminescéncia de excitagdo, foram calculados os estados confinados
de buraco pesado. A abordagem usada neste estudo merece um comentario.
O calculo da estrutura de sub-bandas de buraco foi feito utilizando a equagao
(1.19) com valor da massa efetiva do buraco pesado m = 0,45m, [82]. As
condi¢des de contorno para a fungado envelope de buraco foram equivalentes
as expressoes (1.20a) e (1.20b), mas com o ponto =z = 0 do eixo z no meio de

dois planos de dopagem delta e eqiiidistante deles. Visto que a concentragio



Tabela 1.1.

. B

Caracteristicas da estrutura eletrdnica das super-redes de deltas
em fungdo do periodo d,, obtidas através dos calculos
autoconsistentes para Np = 3x10'2cm™. A unidade de V, Ef, E;,
AE;, Hy, e AHy é meV. Os valores de ocupagdes de sub-bandas

eletrénicas #; sdo dados em unidades de 10"2cm™.

d,(A)| 800 400 220 160 100 70 40
v 1156 109 943 783 636 50,1 305
Er | 1164 1166 1168 1165 122 1312 1203
E, | 47 47 46 423 338 256 147
AE, | 0 0 17 95 427 102 337
n, | 198 198 201 211 25 3 3
E, | 926 92 8 8 104

AE, | 0 14 207 523 154

n, | 068 069 081 08 05

E, | 107 105 112

AE,| 0 83 51

n, | 026 033 0.4

E, | 115

AE;,

n, 0,08

Hs | 1.7 52 118 181 182 205 152

AHy | 0 0 0 0 15 9 453
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de portadores fotogerados no caso de fotoluminescéncia de excitagdo a
baixas temperaturas ¢ desprezivel em relagéo a portadores com sua origem
nas impurezas ionizadas, nio ha necessidade de um calculo autoconsistente
para se obter as sub-bandas de buraco. A baixa concentragdo de portadores
fotogerados ¢ devida as baixas poténcias do feixe de laser utilizado. O
potencial usado no calculo da estrutura de sub-bandas de buraco ¢ o potencial
obtido autoconsistentemente para a banda de condugdo invertido, j& que a
carga do buraco ¢ inversa em relagdo a carga do elétron.

A energia no topo da primeira sub-banda de buracos pesados, medida a
partir do fundo do pogo de potencial, e a sua dispersio, H, e AH,,
respectivamente, também estdo apresentados na Tabela 1.1. Como a energia
de corte no caso de fotoluminescéncia de excitagio é a energia mais baixa a
partir da qual comegam a ocorrer as transigdes Opticas entre os portadores da
banda de valéncia ¢ os da banda de condugdo (absor¢do), as sub-bandas de
energia advindas de buracos leves por estarem mais afastados do topo da
banda de valéncia ndo contribuem para o calculo da energia de corte.

Varios aspectos importantes dos resultados do calculo da estrutura
eletronica da super-rede de deltas podem ser destacados no que se refere ao
comportamento do sistema com a variagio de d,. O comportamento da
estrutura de sub-bandas na banda de condugéo como fungio do periodo da
super-rede ¢ apresentada na Figura 1.1, juntamente com a profundidade dos
pogos delta e a posi¢do do nivel de Fermi. A Figura 1.2 contém a
representagdo esquematica de sub-bandas em relagdo a energia de Fermi E .

Podemos observar na Figura 1.1 que, enquanto a profundidade do pogo
de potencial decresce monotonicamente, quando d; ¢ diminuido, o nivel de
Fermi permanece praticamente constante para d, maiores que 160A. Para d,

menores que 160A, a energia de Fermi comeca a crescer indicando que o
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Figura I.1. " Dependéncia dos pardmetros das super-redes de deltas com Np=

)
3x10"2cm™, com o espacamento entre os planos de dopagem.

e mdica £, energia do i-ésimo nivel eletronico, 4 indica Eg,

posicao do nivel de Fermi, o indica V, altura da barreira de

potencial entre os pogos. (As linhas cheias foram desenhadas

para guiar os olhos).
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Figura 1.2. Representagao esquematica de sub-bandas eletronicas da super-

rede em relagao a energia de Fermi E.
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pogo nio ¢ mais capaz de "alojar" todos os elétrons com origem nos seus
atomos de Si, devido simplesmente ao decréscimo da espessura geométrica.
Isto poderia ser considerado como o comego da passagem do comportamento
bidimensional para o tridimensional. Porém, as caracteristicas bidimensionais
ainda predominam. As sub-bandas sdo repelidas para cima (para dentro da
banda de condugdo), mantendo as mini-faixas de energias proibidas entre
elas. Assim, devendo ficar acima das sub-bandas eletronicas preenchidas,
cresce a energia de Fermi.

Conforme o espectro dos estados eletronicos permitidos torna-se
continuo (d, < 70A) a energia de Fermi decresce novamente (veja tridngulos
na Fig.1.1), mostrando que o comportamento eletrénico ja ¢ essencialmente
tridimensional. Esta conclusio pode ser obtida de uma outra maneira, fazendo
uma andlise diferente. Comparando a posigdo do nivel de Fermi com a altura
da barreira, por exemplo, no caso d; = 40A (vide Tabela 1.1 e Figura 1.1)
pode-se perceber que a maior parte dos estados eletronicos preenchidos se
estende por cima da barreira, 0 que os torna praticamente livres em trés
dimensdes. Isto faz com que o sistema passe a apresentar caracteristicas tri-
dimensionais.

Quanto aos niveis de energia nota-se que, embora o estado
fundamental so apresente uma dispersio consideravel para d; < 160A, para o
primeiro nivel isto ocorre para um periodo d; = 220A, e assim por diante.
Quanto maior ¢ o indice da sub-banda, maior ¢ o valor de d; a partir do qual
o nivel de energia comeca a dar lugar a uma mini-banda com largura finita.
Este fato esta diretamente relacionado com a probabilidade de tunelamento
do elétron por baixo da barreira. A medida que mini-bandas se alargam o
espagamento entre elas (mini-faixa proibida) diminui. Conforme d decresce,

podemos ainda observar que ocorre uma diminui¢do na populagdo das sub-
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bandas mais altas, ainda que o nivel de Fermi, no regime bidimensional,
assuma valores cada vez mais altos dentro da banda da condugdo.

Segundo foi mostrado nesta analise dos resultados para d; pequenos o
esquema de niveis de energia caracteristico dos sistemas bidimensionais €
substituido por um esquema de mini-bandas, apresentando a dispersdo em
energia. Este comportamento esta de acordo com o que tem sido relatado na
literatura no caso daquelas super-redes convencionais [60]. Isto explica a
mudanga drastica no perfil do espectro de fotoluminescéncia de excitagdo a
qual foi observada experimentalmente [23,24]. Os perfis muito abruptos, que
sdo esperados para sistemas estritamente bidimensionais seguindo a forma da
sua densidade de estados [1,85], sdo substituidos, quando d; decresce, por
perfis suaves tipicos de um sistema tridimensional.

Podemos, portanto, dizer que o que foi obtido nos nossos resultados
esta associado a uma mudanga do caracter de comportamento eletrénico de
bi- para tridimensional. E importante ressaltar que o carater tridimensional
fica ainda mais claro observando o aparecimento de dispersao também para
os estados da banda de valéncia. Para d; < 70A os niveis de energia para
buracos apresentam dispersdo significativa, com valores que chegam a
aproximadamente 45meV para a amostra com d = 40A (vide Tabela 1.1).

As Figuras 1.3, 1.4, e 1.5 visualizam esquematicamente a passagem
dos pogos delta isolados para a super-rede de deltas. Cabe se fazer um
comentario: para d, < 40A ndo é muito correto analizar o sistema como uma
super-rede. Nesta regido, a medida que d, decresce, ocorre mais uma
transi¢do de super-rede de deltas para GaAs degenerado (dopado fortemente
com Si). A queda na energia de Fermi entre d, =70A e d, = 40A (vide
tridngulos na Figura 1.1) pode ser considerado como uma indicagdo desta

mudanga estrutural.
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Figura 1.3. Esquema das bandas de elétrons e de buracos para a super-rede
de deltas com d,=800A e Np=3x10"”?cm™ (A forma do

potencial e as energias sdo aquelas extraidas dos calculos

autoconsistentes.)
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Figura 1.4. Esquema das bandas de elétrons e de buracos para a super-rede
de deltas com d,=220A e Np=3x10"cm™ (A forma do
potencial e as energias sdo aquelas extraidas dos calculos

autoconsistentes.)
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Figura 1.5. Esquema das bandas de elétrons e de buracos para a super-rede
de deltas com d,=70A e Np = 3x10%cm™. (A forma do
potencial e as energias sdo aquelas extraidas dos calculos

autoconsistentes.)



= R =

Os resultados discutidos aqui revelam também uma transigdo para d; <
220A referente ao aparecimento de estados eletronicos estendidos acima da
barreira. Como dissemos anteriormente isto implica na existéncia de elétrons
quase livres na banda de condugdo. Quando o numero de tais elétrons fica
consideravel, pode-se esperar a ocorréncia de uma transi¢do semicondutor-
metal [37-39].

b) Estrutura eletronica de super-redes de deltas de Si em GadAs

em fungdo da concentragdo de dopantes

Este estudo tem por objetivo a demonstragdo das modificagdes da
estrutura eletronica relevantes a variagdo da concentragdo de atomos de Si,
Np. O comportamento das sub-bandas em fungdo de Np ¢ apresentado na
Figura 1.6 para um espagamento fixo entre os pogos d; = 300A.

Os niveis de energia ficam mais profundos quando a densidade de
doadores aumenta. Este efeito ¢ acompanhado por uma diminui¢do na
dispersdo das sub-bandas mais baixas. Este comportamento indica que o
confinamento de elétrons fica mais pronunciado as concentra¢des mais altas
de dopante. Em outras palavras, o aumento da dopagem faz com que a maior

parte dos elétrons ocupe os estados essencialmente bidimensionais.
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Figura 1.6. Estrutura eletrénica da super-rede de deltas em relagdo

a energia de Fermi, £, como fungéo da concentragio planar
de dopantes Ny, (d; = 300A).
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1.3.3. Ocupacdes de sub-bandas e o limiar de enei'gia (energia
de corte) no espectro de fotoluminescéncia de excitacio

Apds o estudo da estrutura eletrdnica deste tipo de super-rede, o
método desenvolvido foi aplicado para interpretar as propriedades eletronicas
e Opticas das amostras crescidas no nosso laboratério. Oito amostras, com o
periodo da super-rede variando entre 40 ¢ 1000A foram investigadas por
experiéncias de fotoluminescéncia de excitagdo e Shubnikov-de-Haas
[23,24]. Os resultados experimentais apresentados no presente trabalho para

fins de comparag@o com as previsdes teoricas foram extraidos das referéncias
[23,24,86].

a) Estudo de ocupagées das sub-bandas eletrénicas

Para que os resultados da aplicagdo do nosso método tedrico possam
auxiliar efetivamente na comparagdo com os dados experimentais foi
necessario levar em conta as pequenas diferengas encontradas entre amostras,
Por isso, os calculos autoconsistentes foram efetuados para estas estruturas
considerando tanto a concentragdo de ions do dopante, quanto a densidade de
portadores no gas, como iguais a soma das densidades por sub-banda obtidas
nas medidas de Shubnikov-de-Haas. Na Tabela 1.2 os valores tedricos das
ocupagdes das sub-bandas obtidas sdo comparados aqueles obtidos
experimentalmente.

Munidos destas informagdes podemos prosseguir a discussio e realizar
as comparagoes entre os resultados extraidos dos calculos tedricos e aqueles

medidos por meio das experiéncias de magneto-transporte.
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Tabela 1.2. Valores da concentrago planar de dopantes, Np, € ocupagdes
de sub-bandas, n;, para amostras tipo multi-delta, obtidas por
medidas de magneto-transporte, em comparagao com valores
extraidos dos calculos autoconsistentes usando o valor

experimental de Np.

d,(A) Np(x10'%em=2) n; (x10'2em=?)
ny n, n, L

exp. teo. exp. teo. exp. teo. exp. teo.

1000 3,07 24 2,02 057 069 01 027 - 007
800 2.94 22 194 053 066 015 026 - 0.08
400 2.84 201 1,88 059 065 025 0.3

220 2,60 168 1,80 092 075 - 0.05

160 2,98 2,060 2,10 093 0,88

100 2,80 28 239 - 04]

70 3.4 34 3.4

40 4.8 48 48
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Para amostras com espagamentos grandes (vide Tabela 1.2), podemos
observar que a teoria pode prever a ocupag¢do de sub-bandas além daquelas
vistas por medidas de Shubnikov-de-Haas. As diferencas entre os proprios
valores das ocupagdes, n; , podem ser consideradas como razoaveis se
levamos em conta que os calculos realizados ndo incluem os efeitos de néo-
parabolicidade. Este efeito é considerado importante em sistemas em que 0s
niveis de energia podem estar muito acima do fundo da banda de condugéo, o
que ocorre nestas estruturas. Além disso, ndo foi levado em consideragédo o
problema da difusdo de dopantes nas amostras reais. Neste caso a
distribuigdo dos atomos de dopantes pode variar de um pogo para outro, € a
consideragdo de que a distribuicdo dos atomos de Si é uniforme e de
espessura de 10A, pode ndo fornecer uma idéia muito precisa sobre a forma
do potencial, e conseqiientemente sobre os niveis das sub-bandas e suas
ocupagoes.

Na Tabela 1.3 sdo apresentados as caracteristicas das super-redes de
deltas como obtidas através dos calculos autoconsistentes usando as
concentragdes de dopagem planar que correspondem as amostras em questao
e que foram fornecidas na Tabela 1.2. Analisando estes resultados, podemos
chegar as mesmas conclusdes sobre a passagem do sistema bi- para o sistema
tridimensional, que ja foram obtidas através da andlise sistematica feita no
item 1.3.2. Retomemos esta analise brevemente, levando em conta as
ocupagdes de sub-bandas eletronicas.

Quando d; decresce podemos notar que cada vez menos sub-bandas
estdo ocupadas. Se observamos os valores da profundidade do potencial, V,
podemos notar que estes decrescem monotonicamente com a aproximagao
dos planos (vide Tabela 1.3). Isto faz com que os niveis que estavam

confinados no potencial para periodos grandes, estejam no continuo acima



- 48 -

Tabela 1.3. Caracteristicas da estrutura eletrénica da super-rede de deltas,
obtidas através dos calculos autoconsistentes usando os valores

de concentragdo, Ny, apresentados na Tabela 1.2. Os valores

de V, E, E;, AE,, H,, e AH, sdo dados em meV.

d,{A) | 1000 800 400 220 160 100 .70 40
vV | 1182 106,7 104,3 826 78 596 55 48
Er |1184 1146 111,6 104,66 1159 116 148 192
E, | 472 4622 452 414 421 31,7 284 232
AE, | 0 0 0 25 95 434 101 332
| B | 941 913 901 798 848 101
| AE, | 0 0 15 207 524 154

E, |1088 1055 101 1028 136 254

AE, | 0 1 86 522 105 274 -

E, |116,4 113,84

{ AE; | 0 2

E, | 118

AE, | 2 - . .

H, 1 1,7 53 104 13 184 221 237
AHy | 0 0 0 0 0 1,7 8 417
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deste potencial quando d; diminui. Outro efeito devido a diminuigdo das
barreiras para os elétrons nos niveis mais altos é que, mesmo antes de entrar
no continuo, estes comegam a apresentar uma dispersio em energia.
Conforme discutido anteriormente, estes niveis dio lugar & mini-bandas
caracteristicas de super-redes. Estes valores da dispersdo, os quais aumentam
com a diminui¢do de d,, sdo também mostrados na Tabela 1.3. Este mesmo
efeito foi observado para os niveis de buracos, na banda de valéncia, com
valores consideraveis da largura das mini-bandas para amostras com d;,=40¢
70A. Porém, as larguras de sub-bandas de buraco pesado sio sempre
menores em comparagdo com os valores da dispersio de sub-bandas de
elétron, devido a um simples fato de que a massa efetiva do buraco pesado ¢

maior que a massa efetiva do elétron.

b) Cadlculo do limiar de energia (energia de corte) para a
interpretagdo de espectros de fotoluminescéncia de excitacdo

Antes de descrever a abordagem utilizada para calculos da energia de
corte, cabe ressaltar o efeito de confinamento de buracos na banda de
valéncia, a partir da criagdo do potencial na banda de condugdo. Uma vez
atingido o limite quantico, as energias das sub-bandas para buracos podem
assumir valores ndo despreziveis (vide Tabelas 1.1 e 1.3). Torna-se entdo
necessario levar em conta estas energias na interpretagdo dos resultados das
medidas opticas.

Para estimar o limiar de energia no espectro de fotoluminescéncia de
excitagdo, foi usado um modelo simples [36] no qual ¢ suposto que as
transigdes que dominam os espectros sdo basicamente aquelas verticais e

diretas no espago real, mostradas no esquema da Figura 1.7. Uma vez
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Figura 1.7. Diagrama esquematico das bandas de valéncia (BV) e de
condugdo (BC), indicando as energias envolvidas na

equagdo (1.29).
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conhecidas a posi¢do do nivel de Fermi e a profundidade,do pogo, V, torna-se

possivel chegar a um valor da energia de corte através da expresséo:
hveo"® = E, 0345 .V + B - Hy (1.29)

considerando o nivel de Fermi para buracos, Hg, igual a energia do estado
fundamental para buracos pesados Hy(k,=0), levando em conta as condigdes
de realizagdo das medidas envolvendo a concentragdo desprezivel de
portadores fotogerados. As medidas foram feitas a baixos niveis de poténcia
de excitagdo, de forma a ndo provocar grande alteragdo na densidade de
portadores o que levaria a modificagdes na propria forma do potencial.

Na Tabela 1.4 apresentamos os valores tedricos da energia de corte,
estimados a partir da expressdo (1.29). Os valores da energia de corte
extraidos dos espectros de fotoluminescéncia de excitagdo sdo também
mostrados na tabela para comparagéo.

No que diz respeito a interpretagdo dos dados da Tabela 1.4, vale
relembrar os aspectos mais interessantes mostrados pelos resultados. Temos
o deslocamento do espectro da fotoluminescéncia para altas energias quando
ds decresce. Este comportamento obtido experimentalmente coincide com a
previsdo tedrica do comportamento da energia de corte.

Comparando os valores tedricos para a energia de corte com aqueles
experimentais encontrados nos espectros de fotoluminescéncia de excitagdo
podemos observar uma discrepancia. Como foi discutido na comparagio das
ocupagdes das sub-bandas, parte destas discrepancias pode ter origem em
algumas consideragdes feitas nos calculos. Devemos acrescentar também que,
ao tomarmos o valor da faixa proibida fundamental do GaAs (1.5192eV) para

EgGaAS, nédo estamos levando em conta a renormalizag¢do da faixa proibida em
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Tabela 1.4. Comparagio entre os valores teoricos da energia de corte,
hveorte. calculados pela expressdo (1.29), e aqueles
experimentais, extraidos dos espectros de fotoluminescéncia

de excitago [23,24].

dy(A) 40 70 100 160 220
poas | 1 1,687 1,634 1,593 1,570 1,551
(V)

exXp. 1,662 1,6 1,585 1563 1,541




- 53 -

semicondutores degenerados [87]. Este efeito aparece sob a forma de uma
diminui¢do da faixa proibida efetiva do material. Assim, os valores tedricos
da energia de corte apresentados na Tabela 1.4 podem estar sendo super-
estimados. A corre¢do do valor da faixa proibida de um material devida a
esse efeito varia em fungdo da concentragdo de impurezas indo de 10meV
para Npp = 107cm™ até aproximadamente 40meV para Npp = 10¥cm.
Pensando-se em termos da densidade de doadores por unidade de volume,
esta cresce quando d; diminui explicando assim o aumento da discrepéancia
observada na Tabela 1.4 para os valores menores do periodo da super-rede.
(Por exemplo, para a concentragdo planar Np = 3x10%cm™ e d, = 40A

obtemos uma densidade por unidade de volume Npp= Np/d=7,5x10'8 cm™ ),

Em resumo, nossos resultados para super-redes de deltas deixam clara
a existéncia de forte confinamento de buracos nestas estruturas. Este efeito,
Juntamente com o deslocamento do nivel de Fermi sdo os responsaveis pelo
comportamento apresentado pela energia de corte. Estes resultados estdo de
acordo com a mudanga de carater do comportamento eletrénico de bi- para
tridimensional, discutida na analise da dependéncia das ocupagbes de mini-
bandas com o espagamento. Algumas discrepéancias entre os resultados dos
célculos autoconsistentes ¢ dados experimentais sugerem que o tratamento
deste tipo de sistema requer extremo cuidado na avaliagdo dos fendmenos
que regem o seu comportamento.

A aplicagdo do nosso método (secgdo 1.2) para o calculo da estrutura
eletrénica de super-redes de deltas de Si em GaAs foi um passo muito
importante, tanto na familiarizagdo com este tipo de problema, quanto na

melhora da propria abordagem. Apos ser testado num sistema bastante
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simples e investigado por varios grupos (super-rede de deltas de Si em
GaAs), o nosso método foi aplicado para calculo da estrutura eletronica de
super-redes de deltas de Sb em Si. O fato de termos disponivel este método
permitiu empreender este tipo de calculo pela primeira vez, tornando os
resultados inéditos, além de serem de grande valor para varios grupos de
pesquisa, tedricos, bem como experimentais. A aplicagdo do nosso método

para super-redes de deltas de Sb em Si sera discutida na préxima secgéo.
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1.4. ESTRUTURA ELETRONICA
DE SUPER-REDES DE DELTAS DE Sb EM Si

1.4.1. Campo de pesquisa

Enquanto sistemas com dopagem delta em GaAs estiveram sujeitos a
estudos intensos tanto tedricos, quanto experimentais (vide por exemplo as
referéncias [7,23,24,36,88-91]), a investigagdo de dopagem delta em Si €
mais recente devido, principalmente, as dificuldades encontradas no controle
a incorporacdo precisa de dopantes durante o crescimento de Si por MBE
[92,93]. Recentemente a utilizagdo das técnicas de MBE a baixas
temperaturas e de MBE acoplada com o crescimento epitaxial de fase solida
de amostras orientadas paralelamente ao planos (001), evidenciaram perfis de
dopagem delta com a espessura 4 meia altura < 20A, para ambos os tipos de
dopagem: tipo n (Sb) e tipo p (B) [94,95]. As propriedades elétricas incluindo
a mobilidade dos portadores de carga das camadas de dopagem planar em Si
foram investigadas recentemente por meio de medidas de Hall nos sistemas
tipo delta isolado e tipo multi-delta [96,97]. Como em GaAs, as
concentragdes de portadores livres observadas nas super-redes de deltas em
Si sdo suficientemente maiores quando comparadas com aquelas nos planos
delta isolados [96]. Os niveis de energia formados no pogo de potencial
induzido em Si pela dopagem delta de Sb em uma tnica camada foram
estudados por experiéncias de tunelamento ressonante [28].

Do ponto de vista teorico, somente o pogo delta isolado foi investigado
até¢ o momento [28,97,98]. Embora na literatura existam dados experimentais

sobre o sistema contendo multiplos pogos delta em Si, ndo existia um estudo
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teorico sistematico das propriedades eletronicas de super-redes de deltas. Nos
proximos itens apresentamos os resultados de calculos auto-consistentes da
estrutura eletronica para sistemas contendo multiplos planos de dopagem tipo
n paralelos aos planos (001) do cristal de Si. Estes célculos foram efetuados
para valores diferentes da concentragdo planar de dopagem Np, e do periodo
de super-rede d. Analisamos a influéncia de Np, e d; nas energias de sub-
bandas, dispersdes das mini-bandas e ocupagdes de sub-bandas eletronicas. A
mudanga da posi¢do do nivel de Fermi e do perfil do potencial em fungéo da
concentracdo de dopagem planar e em fungdo do espagamento entre o0s
planos adjacentes de dopagem ¢ apresentada e discutida na analise da

transi¢do do comportamento eletronico de carater bi- para tridimensional.

1.4.2. Resultados numéricos

A distribuigdo dos atomos doadores usada em nossos calculos foi
tomada como uniforme com espessura de 10A. As concentragdes de
dopantes foram variadas de 8,0x10"2cm™ & 3,0x10"cm™, que ¢ a faixa tipica
de valores de dopagem planar usados em Si. As distancias entre camadas
delta, d, cobrem o intervalo de 50 a 300A. As super-redes de deltas com
espagamentos maiores apresentam caracteristicas similares ao caso de um
pogo delta isolado. A d, = 300A este regime praticamente ¢ atingido. No
minimo duas sub-bandas eletronicas estdo ocupadas para concentragdes
planares da faixa mencionada acima.

Os valores das massas efetivas transversal e longitudinal e da constante
dielétrica do Si foram assumidos serem iguais a 0,1905m,, 0,9163m,, e 12,1,

respectivamente [82].
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a) Estrutura eletronica de super-redes de deltas de Sb em Si em
Jungdo do periodo da super-rede para diferentes concentragdes
de dopagem

Discutiremos a seguir as modificagdes da estrutura eletronica e do
perfil do potencial com a variagdo do periodo d;. Na Figura 1.8 ¢ mostrado o
comportamento das sub-bandas E;, a profundidade do pogo de potencial V, e
a posi¢ao do nivel de Fermi em fungdo do espagamento d; para Np = 8,0x
102¢m™. Com essa concentracdo de dopantes, somente trés sub-bandas estdo
ocupadas (com excegdo do caso dg ~ 50A): Ey; € Ey; as quais correspondem
aos niveis longitudinais (oriundos da massa efetiva longitudinal m;)
bidegenerados, e E; que designa o estado fundamental do nivel transversal
(oriundo da massa efetiva transversal mt*) quadridegenerado. (No caso d; =
50A, a sub-banda E;; fica desocupada devido ao decréscimo do nivel de
Fermi.)

Para d, = 150A, o sistema se comporta como um pogo delta isolado,
enquanto com a diminui¢gdo de d;, o comportamento de super-rede passa a
predominar. A profundidade do pogo de potencial V permanece praticamente
constante, exibindo um decréscimo suave para d, < 100A. O mesmo tipo de
comportamento € observado para o nivel de Fermi, sempre ficando por baixo
da barreira do potencial. Podemos observar que, atingindo a condigdo do
continuo dos estados de energia da banda de condugfo no caso d; = 50A, os
elétrons ndo estdo ainda tridimensionais, no sentido de serem os "elétrons
livres", jA que estdo confinados dentro de cada pogo por barreiras de
potencial.

Nas Figuras 1.9 e 1.10 ¢é apresentada a dependéncia das posi¢des das

sub-bandas E,; e do nivel de Fermi Er. para Np=1,3x10"cm™? e 6,5x10%cm™,
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Figura 1.8. Energias de sub-bandas E, altura da barreira de potencial V, e
posigio do nivel de Fermi Ex como fungdo do periodo d; para
concentragdo de dopantes Np= 8,0x10'2cm™ em Si. Todas as

energias sio dadas em relagdo ao fundo do pogo delta.
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Figura 1.9. Energias de sub-bandas E,;, altura da barreira de potencial V, e

posigdo do nivel de Fermi £ como fungéo do periodo d; para
concentracdo de dopantes Np= 1,3%10*cm™ em Si. Todas as

energias sio dadas em relagéo ao fundo do pogo delta.
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Figura 1.10. Energias de sub-bandas E,,; , altura da barreira de potencial V, €
posi¢do do nivel de Fermi Ex como fungéo do periodo d, para
concentragio de dopantes Np=6,5x10"cm™ em Si. Todas as

energias sdo dadas em relago ao fundo do pogo delta.
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respectivamente. Como ¢ esperado, as sub-bandas mais altas comegam a ficar
preenchidas conforme o aumento da concentragdo de dopantes Np,. Para a
dopagem mais alta (vide Figura 1.10), além de cinco sub-bandas longitudinais
Eo;, By Eyp Esp, € Eyy, as duas primeiras sub-bandas transversais Ey; e Ey;
estdo ocupadas.

A andlise conjunta das Figuras 1.8 a 1.10 nos permite extrair as
conclusdes que expomos a seguir.

Como ¢ esperado, a profundidade do pogo de potencial V, e a energia
de Fermi Ep aumentam conforme o aumento de Np para toda a faixa de
valores de d,. Para d; < 150A, o comportamento de super-rede aparece em
todos os casos. Os niveis de energia discretos ddo lugar as mini-bandas. Isto
¢ um indicio de que os pogos delta comegam a interagir entre si.

Com aumento da concentragdo Ny a dispersdo em energia das sub-
bandas mais baixas diminui. Para N > 1,0x108cem™, o estado fundamental
Ey ja ndo apresenta dispersdo nenhuma. Para d, > 150A, o sistema se
comporta praticamente como um pogo delta isolado; as larguras das
minibandas ocupadas mais altas (mais proximas ao nivel de Fermi) sdo muito
pequenas ( < 7meV).

A transi¢do do comportamento eletrénico bi para essencialmente
tridimensional (aquele do elétron livre) é observado somente para altas
densidades de dopagem Np, > 2,0x10"cm™, e para os periodos pequenos d; ~
50A. Somente nestes casos o nivel de Fermi foi encontrado acima da barreira
do potencial entre os pogos delta adjacentes.

Os resultados discutidos acima estdo de acordo com as medidas de
Hall [96], efetuadas numa série de super-redes de deltas de Sb em Si com
d;, = 50A. Essas medidas reveleram algumas discrepancias entre a

concentragdo bidimensional extraida dos dados de medidas de Hall e aquela



- 62 -

prevista através dos pardmetros do equipamento de crescimento para Np <
1,0x10%%cm™. Os resultados dos célculos apresentados aqui para Np = 8,0x
1012cm™ e d, = 50A demonstram que para a concentragdo de doadores tdo
pequena, a dispersdo em energia das sub-bandas é bastante grande. Aparece
o continuum dos estados permitidos na banda de condugéo, e a aproximagio
bidimensional para a densidade de estados, usada na extragdo de dados das

medidas de Hall, comega a falhar.

b) Estrutura eletronica e ocupagodes de sub-bandas em fungdo da

densidade de dopagem planar nas super-redes de deltas de Sb em Si

As mudangas que sofrem as energias de sub-bandas E,; e o potencial
V, conforme a concentragdo Ny, varia, sdo mostradas na Figura 1.11, para
d=50A. Os niveis de enrgia come¢am a ficar mais profundos com o aumento
da concentragdo de doadores. Este processo é acompanhado pela diminuigdo
da dispersdo das sub-bandas mais baixas. Isto indica que o confinamento de
elétrons ¢ fortalecido para altas densidades de dopagem. As ocupagdes das
sub-bandas, para variagdes do periodo da super-rede d; entre 50 e 3004, sdo
apresentadas na Tabela 1.5, para N = 8,0, 13,0, e 65,0x102cm™. Como é
esperado, as ocupagdes das sub-bandas mais baixas tornam-se praticamente
insensiveis em relagdo ao periodo da super-rede para mais altas
concentragdes de dopagem. A maioria dos elétrons ocupam estados de
energia quase bidimensionais, os quais sdo mais proximos ao fundo do pogo
delta. Porém, cabe mencionar que a concentragdo total dos elétrons os quais
ocupam sub-bandas longitudinais (determinadas pelo valor de massa efetiva

m;) € aproximadamente a mesma que a dos elétrons nos estados transversais
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Figura 1.11. Dependéncia das energias E,; e da altura da barreira V com a
concentragdo planar de dopantes Np, para d; = 50A. Energias

sdo dadas em relagéo ao nivel de Fermi Ef.
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Tabela 1.5. Ocupagdes de sub-bandas, 7, para a estrutura multi-delta em Si

para diferentes concentragdes Np e periodos ds.

ds(A)
Np(x10'2em™2) nl(x10"2em—2) 300 200 150 100 60
nl 3,33 3,32 3,30 3,19 2,77
8.0 n! 4,22 4,24 4,28 4,48 5,23
n! 0,45 0,44 0,42 0,33 =
ny, 5,08 5,08 5,07 4,97 4,47
13,0 nd 6,83 6,82 6,85 7,07 8,07
n} 1,02 1,02 1,00 0,95 0,45
n, 0,07 0,08 0,07 — =
ny, 20,04 20,03 20,02 19,99 19,70
n 31,04 31,03 31,00 30,92 32,87
n! 7,99 7,98 7,96 7,91 7,99
65,0 n} 2,96 2,94 2,91 2,80 3,30
; 2,06 2,15 2,31 2,65 1,14
: 0,87 0,83 0,79 0,73 —
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(regidos pelo valor de massa efetiva m;). Esta situagdo permanece valida para
toda a faixa de concentragdes de doadores e para toda a faixa de
espagamentos entre os planos.

Como pode ser observado na Figura 1.11, para as concentragfes de
dopagem maiores do que 2,0x10cm™, uma parte dos elétrons ja comega a
exibir o comportamento tridimensional. Porém, a percentagem de tais elétrons
¢ muito baixa ( ~ 1-2 % da concentragio total). No entanto, estes elétrons
podem causar um aumento notavel da mobilidade ao longo da dire¢do [001].
Experiéncias futuras serfio necessarias para comprovar esta previso.

O comportamento das sub-bandas eletronicas E ,; e do nivel de Fermi
Er, para espagamento d, = 100A, é apresentado na Figura 1.12.
Qualitativamente o carater das mudangas ocorridas com o aumento da
concentragdo Np € 0 mesmo em relagdo ao caso anterior. Como é esperado,
devido ao periodo maior, os estados tridimensionais correspondentes ao
regime da super-rede aparecem para concentragdes de dopagem muito mais
altas (Np ~ 7x10¢cm™). Cabe notar que, as mesmas concentragdes de
dopantes, neste caso d, = 100A, a dispersdo em energia de todas as sub-
bandas ¢ menor do que no caso di= 50A (vide Figura 1.11).

Os espectros das sub-bandas de energia mostrados nas Figuras 1.11 e
1.12 foram obtidos sem levar em conta o acoplamento entre os vales
diferentes da banda de condugdo de Si [64]. A nfo consideragdo deste
acoplamento ¢ justificada enquanto a estrutura fina dos niveis de energia ndo
¢ importante, como por exemplo no caso da interpretacio de medidas de
transporte. Para interpretagdo das medidas Opticas, por outro lado, o
desdobramento dos niveis de energia devido ao acoplamento dos multi-vales
relacionados ao minimo da banda de condugdo do Si comeca a ficar

importante.
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Figura 1.12. Dependéncia das energias £,; com a concentragdo planar
de dopantes Np, para d, = 100A. Energias sdo dadas em

relagdo ao nivel de Fermi FF.
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1.4.3. Efeito do acoplamento dos multi-vales relacionados ao
minimo da banda de conducéo do Si

O estudo deste efeito, conforme feito por nds, encontra-se descrito na
referéncia [26] e ¢ apresentado no Apéndice B. Como foi demonstrado, o
desdobramento dos niveis de energia no pogo delta existe, dentro de nosso
modelo, somente para estados pares e aumenta conforme aumenta a
localizagéo da fungdo envelope do elétron. Portanto, o desdobramento dos
niveis de energia, devido ao potencial flutuante no plano delta AV(x), é maior
para concentragdes Np maiores. Isto tem sua explicagdo na maior localizagio
dos elétrons a concentragdes mais altas (vide item anterior). O
desdobramento ¢ maior para os estados eletronicos mais baixos, tornando-se
desprezivel para todos os estados acima dos estados fundamentais
(transversal e longitudinal). Isto porque a localizagdo do elétron nos estados
fundamentais ¢ muito mais pronunciada em relagdo aos outros.

O valor do desdobramento depende do valor da fungdo envelope no
plano delta e do valor da parte flutuante AV(x) do potencial no mesmo plano.
Para estados com um niimero impar de nos, a fungfo envelope F;(0) torna-se
zero, eliminando o desdobramento destes estados. Para estados sem nos
(n = 0) ou para estados com um numero par de nés, o valor de F/(0) ¢
diferente de zero, causando o aparecimento do desdobramento. Nos calculos,
para o valor da grandeza AV(x) foi adotado o wvalor do potencial
Coulombiano néo blindado, de acordo com o procedimento empreendido em
[99] para calculos da energia de desdobramento de um doador isolado em Si.

Para calcular o desdobramento dos estados fundamentais seguindo a

abordagem apresentada no Apéndice B foram utilizados os valores da fungéo
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envelope, obtidos através dos calculos numéricos, feitos de acordo com a
se¢do 1.2. Para o periodo de super-rede d;, = 300A no caso de Np= 8,0x
102cm™, os valores 10,4meV e 21,6meV foram obtidos para a energia de
desdobramento dos estados fundamentais longitudinal e transversal,
respectivamente. O tltimo valor corresponde a energia do desdobramento
devido ao acoplamento de vales diferentes do nivel 1s do estado fundamental
de Sb em Si ( 21,15meV conforme a referéncia [99]).

Conclui-se, portanto, da discussdo apresentada neste item, que o
acoplamento dos multi-vales ligados ao minimo da banda de condugéo do Si,
induzido pela flutuagdo do potencial no plano delta ndo altera as conclusdes

apresentadas nos itens anteriores.
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1.5. COMENTARIOS FINAIS

1.5.1. Andlise comparativa e discussio dos resultados obtidos
para super-redes de deltas em GaAs e Si

Antes de finalizar o Capitulo 1, cabe dedicar algum espago a analise
comparativa da transicdo do comportamento eletrdnico de bi- para
tridimensional nos sistemas contendo miltiplos pogos delta tipo n em GaAs e
Si. E importante ressaltar que esta transi¢cdo nas super-redes de pogos delta
em Si ocorre para concentragdes de doadores mais altas e para espagamentos
menores do que em GaAs. Isto se deve ao fato que para Si os valores de m,"
e m, sdo maiores do que o valor da massa efetiva do elétron livre na banda
de condugdo do GaAs. As ocupagdes dos niveis nos pogos delta sdo
proporcionais aos valores da massa efetiva do elétron no plano x-y (vide
equagdes (1.22) e (1.28)). Portanto, o nivel eletrénico (ou sub-banda) no pogo
delta em Si € capaz de acomodar mais elétrons no caso da mesma (em Si e
em GaAs) posi¢do energética do nivel de Fermi em relagdo ao nivel
eletrnico em questdo. Deste modo, para as mesmas concentragdes planares
de dopantes no Si ¢ no GaAs a energia de Fermi da super-rede em Si é
menor. Isto faz com que o nivel de Fermi em Si fique abaixo da barreira de
potencial que separa os pogos, mesmo para espagamentos bem pequenos
(vide, por exemplo, a Figura 1.8). Ou seja, ndo existem estados eletrdnicos
ocupados que se estendam por cima da barreira.

Para periodos de super-rede pequenos e concentragdes de dopantes
baixas, a estrutura eletronica da super-rede de deltas em Si é interessante e

bem diferente daquela em GaAs. Nas super-redes de deltas em Si a condigo,
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do continuo de estados eletrénicos pode ser atingida na situagdo em que
todos os elétrons de um pogo estdo confinados pela barreira de potencial
(vide Fig. 1.8), e a interagdo entre os pogos ocorre devido a possibilidade de
tunelamento quéntico dos elétrons, causando a dispersdo em energia das sub-
bandas. Neste caso, o comportamento eletrénico é um comportamento de
super-rede, com a densidade de estados completamente diferente do modelo
bidimensional [35,85]. Mas o elétron ndo ¢ totalmente tridimensional, ja que

o comportamento dele ndo é aquele do elétron livre da banda de condugo.

1.5.2. Futuras aplica¢cdes do método desenvolvido

O nosso método, na forma como ele é aplicado para o calculo da
estrutura eletronica da super-rede de deltas em Si, pode ser utilizado na
investigagdo sistematica das propriedades eletrénicas de super-redes de deltas
de Be em GaAs. Isto é, o sistema com dopagem planar tipo p. A banda de
valéncia do GaAs nas vizinhangas do centro da Zona de Brillouin ¢
caracterizada por trés curvas, havendo duas bandas degeneradas no centro,
uma conhecida como buraco leve, e a outra, banda de buraco pesado; a
terceira denomina-se banda de buracos "split-off", oriunda da separagdo
provocada pela interagdo spin-orbita. A separagdo entre as duas primeiras e a
ultima ¢ da ordem de 340meV [100]. A banda de buracos "split-off" é
deslocada para energias mais baixas da banda de valéncia, de tal modo que
quase sempre € maior do que a profundidade do pogo no caso de dopagem
delta tipo p. Por isso pode-se trabalhar sé com buraco leve e buraco pesado.

A tinica diferenga em relagdo a dopagem delta tipo n em Si que surge

nas simulagdes computacionais (além dos valores diferentes de pardmetros do
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material) € o calculo das ocupagdes dos estados. Assumindo a anisotropia das
massas efetivas do buraco leve e do buraco pesado nas vizinhangas do ponto
I" da Zona de Brillouin, 0 mesmo valor da massa que descreve o movimento
da particula na dire¢do [001] deve ser usada no calculo das ocupagdes dos
niveis da energia correspondentes.

Esta nossa abordagem ja foi aplicada para o calculo da banda de
valéncia no caso de super-rede de deltas de Be em GaAs. Embora esta
abordagem ndo leve em conta a descrigéo rigorosa das bandas de valéncia, os
resultados obtidos concordam qualitativamente com resultados apresentados
nas referéncias [101,102], onde foi utilizado o formalismo de Luttinger-Kohn
[103].

Qualitativamente a estrutura da banda de valéncia do Si é igual aquela
do GaAs. S6 que o valor da separagio spin-Orbita é de 44meV [64], o que é
muito menor em comparagdo com GaAs. Deste modo, a presenga dos niveis
de buracos separados, ocupados a concentragdes tipicas de dopagem, no
pode ser desprezada no calculo da estrutura eletrénica de super-redes em Si.
Portanto, para ser aplicado para a investigagido de super-redes de deltas de B
em Si, por exemplo, o nosso método deve ser desenvolvido incluindo no
calculo a presenga de trés tipos de buraco com massas efetivas diferentes, ja
que a profundidade tipica do pogo delta tipo p em Si é > 100meV [97].

Nosso método ndo se restringe somente a super-redes de deltas e pode
ser utilizado no calculo das propriedades eletrénicas de super-redes
convencionais. Este nosso método permite sua reelaboragdo para aplicagdo
nos sistemas fisicos unidimensionais tais como fios quanticos [104].

Como foi demonstrado nas referéncias [27,44] os campos elétricos
internos podem alterar a estrutura eletrénica do pogo delta unico. O mesmo

efeito é esperado para super-redes e heteroestruturas em geral. Conhecendo
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os campos elétricos de superficie e interfaciais, é possivel extrair conclusdes
mais precisas sobre propriedades eletronicas das amostras, através da
introdugdo de corregdes oriundas destes campos. Deste modo, o seguinte
Céapitulo 2 consagra-se ao calculo dos campos elétricos internos em homo e

heteroestruturas.
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CAPITULO 2

CAMPOS ELETRICOS INTERNOS
EM HOMO- E HETEROESTRUTURAS
SEMICONDUTORAS

2.1. INTRODUCAO

A aplicagdo de campos elétricos no interior das estruturas
semicondutoras ¢ um dos meios mais amplamente utilizados para o controle
eficiente da operagédo de dispositivos. Este conceito esta intimamente ligado a
concepgdo dos primeiros transistores de efeito de campo, nos quais a
quantidade de portadores no canal de transporte ¢ modificada pela aplica¢do
de campo elétrico externo que modifica a distribui¢fo original dos campos
elétricos internos. Uma idéia similar é usada no caso da investigagdo de
estruturas semicondutoras por meio das técnicas de modulagdo Optica, tais
como eletrorefletancia, fotorefletancia e fotorefletincia diferencial, quando os
perfis internos do campo elétrico sdo modulados ou pela aplicagdo do campo
elétrico externo, no primeiro caso, ou pela inje¢do do laser que muda a carga
superficial e/ou interfacial, nos dois ultimos. E inegavel, portanto, a
relevincia de se compreender bem a distribuigdo espacial do campo elétrico
interno para usa-la no calculo da estrutura eletrénica de dispositivos
semicondutores ou na analise de dados experimentais de medidas 6pticas.

Os campos elétricos internos, ou seja inerentes a estrutura

semicondutora, podem ser provenientes s da superficie, como no caso de
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homoestrutura, bem como da superficie e da(s) interface(s), como no caso de
heteroestrutura. Os campos elétricos superficiais e interfaciais sdo oriundos
dos estados de superficie e interface, respectivamente, os quais correspondem
a niveis profundos dentro da faixa proibida dos semicondutores. Os estados
de superficie em semicondutores tém sido previstos teoricamente [105] e
observados experimentalmente (vide por exemplo [106]) desde a década de
1930. Estes niveis tém sua origem associada ao término do cristal. O seu
comportamento elétrico é bastante parecido aquele observado em niveis de
impurezas; ja tendo sido observados estados de superficie tanto com carater
doador como aceitador de elétrons.

No caso de se tratarem de estados aceitadores, o equilibrio elétro-
quimico caracteriza-se pela presen¢a de uma ldmina de cargas negativas na
superficie, ¢ de uma regido espacial de carga positiva prologando-se no
interior do material. No caso da existéncia de estados doadores na superficie
do semicondutor, sera verificada no equilibrio a formagdo de um plano
carregado positivamente na superficie e de uma regido de carga negativa
penetrando no interior da amostra.

O rearranjo de cargas, ocasionado pela presenga dos estados de
superficie da, assim, origem a um campo elétrico ndo nulo no interior do
material, que promove a curvatura das bandas de valéncia e de condugdo. De
fato, este campo elétrico oriundo de cargas acumuladas na superficie pode,
em certos casos, penetrar profundamente na amostra semicondutora. O
mesmo permanece valido para os campos elétricos provenientes dos estados
de interface, no caso de heteroestrutura.

O entendimento fisico da distribuigdo espacial dos campos elétricos no
interior da homo- ou heteroestrutura é muito mais simples do que a

compreensdo fisica da natureza e das propriedades destes estados, ja que
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existe, na realidade, toda uma area da Fisica moderna da matéria condensada
que se preocupa em profundidade com a Fisica de superficie (referente a
superficie de GaAs, por exemplo, vide ref.[107]). Porém, o célculo dos perfis
de campo elétrico interno representam um problema sério no sentido de
simulagdes numéricas. Devido a isto, normalmente a distribui¢do espacial do
campo elétrico interno € calculada na aproximagido de bandas parabolicas.
Neste caso, a segunda derivada do potencial sofre a descontinuidade no final
da regido de deplegdo (aproximagdo de Schottky). Existem algumas tentativas
escassas de achar a solugdo exata do problema, mas de acordo com nosso
conhecimento da literatura supde-se a ndo-degenerescéncia da camada de
semicondutor em questdo e a ionizagdo completa de todos os atomos
dopantes do material [43,44,108]. Isto porque, neste caso existe a
possibilidade de escrever a solugdo do problema analiticamente para material
homogéneo [108] e diminuir o tempo dos calculos computacionais no caso de
heteroestrutura [43].

A alta resolugdo das técnicas de espectroscopia de modulagdo, por
exemplo, demandam os perfis exatos do potencial e do campo elétrico para a
interpretagdo adequada dos espectros. Neste capitulo é apresentado um
método que permite calcular os campos elétricos internos, e que ndo envolve
as aproxima¢des mencionadas acima. Tentando atingir a maior clareza na
apresentagdo, o método € explicado primeiramente no caso de semicondutor
tratado como espago semi-infinito, ¢ apds € estendido para heteroestruturas.
Os exemplos numéricos, envolvendo GaAs e (GaAl)As, demonstram o poder
da abordagem, visando uma elucidagio do comportamento fisico dos

sistemas.
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2.2 METODO DE CALCULO DO PERFIL
DO CAMPO ELETRICO INTERNO

2.2.1. Célculo do perfil do potencial e do campo elétrico no
interior de homoestruturas semicondutoras

Vamos considerar um material semicondutor que ocupa o semi-espago
infinito e é dopado homogeneamente com dopante tipo n. Vamos denominar
sua concentragdo eletrdnica de n(z) e a concentragdo de doadores ionizados
de Np'(2). Neste caso, a densidade total de carga p(z) pode ser expressa

como

p@z)=-e[n(2) - Np'(2)] . 2.1)

Vamos supor que o gas dos elétrons ndo ¢ degenerado em z = -o0. Esta
suposi¢do ¢ completamente diferente daquela mencionada na se¢do 2.1 sobre
a ndo-degenerescéncia da regido do material em questdo. No nosso caso a
degenerescéncia, para qualquer valor finito de z, pode ocorrer devido a
variagdo do potencial eletrostatico ¢(z), o qual, em geral, ¢ diferente do valor
do potencial no infinito ¢(-0). J4 que somente a variagdo do potencial tem
sentido fisico, e nfo o seu valor em si, podemos escolher para este ultimo o

valor nulo:

@(-0) = 0. (de)

A concentragdo eletronica n(z) pode ser escrita como [109]:
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n(z) = N, expl(E; - Ep)/kT] Fyp[(Er+ e(2) - E)/kT]. (2.3)

Ny, = N exp[(Eg - Eo)/kT] 2.4)

¢ a concentragfo eletrnica no em z = -0, N, é a densidade efetiva de estados
na banda de condugo, Ef ¢ a energia de Fermi, e E, ¢é a energia do fundo da
banda de condugdo. O simbolo F, usa-se para designar a integral tipo Fermi
de ordem 1/2:

[ 2.5)

2
F -
12() ' ¢ exp(x—m)+1

A concentragdo de doadores ionizados ¢ dada pela expressdo [109]:

h

Np'(z) = Np ’ (2.6)

n,+n,explep(z)/ kT]

Onde Np, designa a concentragdo de doadores, a qual assumimos como

homogénea, e n, se expressa da seguinte maneira:

ny = %NC exp( -Eg/kT) . 2.7)
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Aqui o simbdlo Ep é usado para designar a energia de ligagdo do doador. Em

z = -o0, a condigio da neutralidade de carga deve ser obedecida, isto €, temos

a relagdo entre n,, € Np:

n,

n —N =2()
o (2.8)

Usando este resultado podemos escrever a espressdo para a densidade de

carga:

p(2) =~ eny { expl(E, - ERYKT] Finl(Br + eq(2) - E)/AT]

n,+n,
n,+n, explep(z)/ kT') } $ (2.9)

O potencial eletrostratico deve obedecer a equagdo de Poisson:

d*p 1
PP EEOP(Z)- (2.10)

Duas condigdes de contorno sio necessarias para poder resolver esta
equagdo. Uma ¢ sugerida pelo fato de que em z = - 0, 0 campo elétrico se

anula, ou seja:

0'(2)]z==0, (2.11)
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e a outra deve refletir o fato que ¢(z) para z = 0 deve ser igual a barreira de

potencial na superficie Vg
P(2)|z=0= Vs (2.12)

Devido ao fato da presenga do potencial ¢(z) no lado direto da equagdo de
Poisson (2.10), o problema que envolve as equagdes (2.10), (2.11), e (2.12)
s6 pode ser resolvido numéricamente. Para simplificar os calculos numéricos,
este problema, primeiramente, foi transformado em uma equagdo integral,

dada por:

¢(z)=Vg+ = de' fodZ"p(Z") (2.13)

EE o &
onde O(z) é dado pela equagdo (2.9). As condigdes de contorno (2.11) e
(2.12) para @(z) sdo garantidas automaticamente por esta equagio.

Devido ao fato que ¢'(z) se anula para z — —oo, ¢(z) torna-se, nesta
regido, uma constante. Isto faz com que a densidade de carga p(2), expressa
pela equagdo (2.9), também assuma um valor constante para z — —oo. Este
valor deve ser igual a zero, sendo a solugdo ¢(z) da equagdo integral (2.13)
vai divergir para z — —oo. Para que 0(2) se anule, o potencial ¢(z) também
deve se anular de acordo com a equagdo (2.9). Neste sentido, a equagéo
integral (2.13) com o(z) dado pela equagdo (2.9) reproduz automaticamente a
condi¢do de normalizagdo ¢(—) = 0, ndo sendo necessario que a relagdo

(2.2) fosse assumida.
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Ja que o potencial eletrostatico entra no lado direito da equagédo
integral (2.13) através da expressdo (2.9), a equagédo (2.13) deve ser resolvida
da forma autoconsistente. A integral dupla em (2.13) pode ser transformada
em uma soma de duas integrais simples usando o método da integragdo por

partes:

jdz' _fdz"p(z") = z_‘fodz'p(z') + jdz’z'p (z"). (2.14)
0z z 0

Deste modo, a integragdo numérica em (2.13) relevante ao problema do
calculo do potencial eletrostatico e, portanto, do campo elétrico interno, foi
simplificada.

Antes de passar para o0 mesmo problema no caso de heteroestruturas,
cabe fazer um comentario. Usando o resultado (2.14) em (2.13) e analizando
a solugdo para z = —o0, podemos chegar a expressio seguinte para o potencial

na superficie:

;0
VS=—; _[dzzp(z)_ (2.15)

0 -0

A integral na equagdo acima representa o momento de dipdlo elétrico da
distribuigdo de carga. A expressdo (2.15) constitui o resultado simples e bem
conhecido do eletromagnetismo que, na regido do dipolo, a variagdo do

potencial ¢ proporcional a densidade de momento de dipolo. Esta

demonstragdo analitica mostra a consisténcia de nossa abordagem.
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2.2.2. Extensdo do método para heteroestruturas compostas
por camadas semicondutoras com dopagem tipo n

Comegaremos a consideragdo de heteroestruturas aplicando a
abordagem desenvolvida na se¢do anterior para estruturas contendo camadas
semicondutoras tipo m. Depois de obter as expressdes matematicas que
descrevem este tipo de amostra, abordaremos o caso mais geral e
complicado, quando estdo presentes camadas com tipos de dopagem
diferentes. Procurando demonstrar mais explicitamente a fisica do problema e
diminuir o volume de expressdes matematicas, restringiremos nossa analise a
heteroestruturas compostas por GaAs e (GaAl)As, ja que neste caso existe
possibilidade de simplificar o formalismo. De outro lado, o interesse em
relagdo a estas estruturas é determinado pela analise posterior de espectros
obtidos em experiéncias de espectroscopia de modulagdo para amostras
envolvendo estes materiais e que discutiremos no Capitulo 3.

Por simplicidade, vamos assumir que todas as camadas da
heteroestrutura estdo homogeneamente dopadas com atomos doadores.
Vamos designar a concentragdo de doadores na n-ésima camada por Np,. A
condi¢do de dopagem homogénea dentro de cada camada ndo impede que as
concentragdes Np, possam variar de uma camada para outra. O substrato da
amostra também sera considerado como semicondutor tipo n, com

concentragdo de dopantes Npgyp.-

No caso de heteroestrutura, o potencial eletrostatico ¢ também descrito
pela equagdo de Poisson (2.10) com as mesmas condig¢des de contorno dadas
pelas expressdes (2.11) e (2.12), as quais ja foram usadas na segdo anterior

para a homoestrutura. Mudangas comegam a aparecer no calculo da
densidade de carga p(z). Concentragdes eletronicas n(z) e ne ainda sdo dadas
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pelas expressoes gerais (2.3) e (2.4), mas com N, e E. tendo valores
diferentes para camadas diferentes. Em outras palavras, elas tornam-se
fungdes de z: N(2) e E(2).

Na aproximagdo de banda parabdlica, a concentragdo efetiva de

estados na banda de condugio pode ser expressa como [109]

* 3/2
NC=2(;n k];) . (2.16)
h

A dependéncia de N, com z devida a diferenga da massa efetiva do elétron
ocorre somente quando passamos uma interface entre camadas compostas por
materiais diferentes. Estas diferengas entre as massas efetivas sdo pequenas
nos sistemas compostos por ligas tipo (GaAl)As [82]. Por isso, vamos
considerar N, como constante através de toda a heteroestrutura.

Neste caso a concentragdo eletrénica n(z) fica dada por:
n(z) = ny, expl(E; - Ep)/kT] F1p[(Br + edz) - E)KT], (2.17)
onde ¢(z) pode ser escrito da seguinte maneira:

ed(2) = eq(z) ~ AE(2) (2.18)
com

AE(2) = E(2) - E¢oup (2.19)

representando a descontinuidade na banda de condugdo no ponto z em

relagdo ao substrato. Com E; g, sendo o fundo da banda de condugdo no
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substrato, podemos escrever uma expressdo similar a (2.4) para a

concentragio eletronica no substrato no em z = —oo:
Mo, = N; expl(EF - E; sp)/kT]. (2.20)

Para a concentragdo de doadores ionizados podemos aplicar a expressdo
(2.6), com Np, e n; sendo fungdes dependentes de z. A dependéncia de n,
com z provém da dependéncia da densidade efetiva de estados N, (ja foi
desprezada como discutimos anteriormente), e da dependéncia com a energia
de ligagdo do doador Eg. A energia de ligagdo varia em fungdo da massa
efetiva do elétron no material e da fungdo dielétrica estatica €. Visto que
ambas sofrem variagOes pequenas nos sistemas compostos por ligas do tipo
(GaAl)As [82], podemos considerar o valor de Eg também como constante.
Aplicando a condi¢do da neutralidade de carga (2.8) para o substrato
da heteroestrutura podemos obter a relagdo entre n, € Npgy, E assim,
obtemos para a concentragio de doadores ionizados Np'(z) na n-ésima

camada a seguinte expressao:

. Np., w n,+n,
Mo @)= N, I, expleg(2) /41T

(2.21)

Pela analogia com a se¢do anterior, a densidade total de carga ¢ dada por:

p(@) =~ en { expl(E, - E)kT] Finl(Er + e (@) - EQJkT]

_{ N, w n,+n, }

NDsub )nl +noo eXp[e¢ (Z)/kT]

(2.22)
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Esta densidade total de carga foi usada na equagédo integral (2.13) para a
realizagdo dos calculos numéricos do potencial eletrostatico ¢(z).

O procedimento descrito acima funciona também no caso da existéncia
de cargas interfaciais. Vamos assumir que a concentragdo interfacial de

doadores Nyt ¢ dada por:

Np'@)=D N, 6(z-z)) (2.23)

onde N f){? designa a concentragdo planar de doadores, e z” designa a

posigdo da n-ésima interface. Podemos assumir, por simplicidade, que os
doadores de todas as interfaces tém a mesma energia de ligagdo, igual a
energia de ligagdo do doador no "bulk". Neste caso, & expressdo para a
densidade total de carga dada em (2.22) devemos somar a seguinte

contribuigdo devida as cargas interfaciais:

NY,
if, _ Dn
) = en. 2 ( N

n,+n,

)6(2—2,1”)

sub } nl +nw exp[e¢(z)/kT] g (224)

Devido a presenga da fungéo delta, a integral dupla na equagdo (2.13) sobre
este termo pode ser calculada facilmente. Dessa forma, a equagdo entdo
obtida deve ser resolvida de acordo com o procedimento descrito
anteriormente.

Tendo, entdo, discutido a extensdo do método ao estudo de
heteroestruturas com dopagem tipo n, passaremos agora ao tratamento de

sistemas contendo camadas com diferentes tipos de dopagem.



- 85 -

2.2.3. Procedimento de calculo para heteroestruturas contendo
camadas com dopagem tipo n e tipo p

Para calcular o potencial eletrostatico, neste caso, assumiremos
também que o potencial @(z) € o campo elétrico se anulam em z= —co0. Na
superficie (z = 0), o potencial deve ser igual a V. Portanto, permanecem
validas as condigdes de contorno (2.11) e (2.12), e a equagdo integral (2.13).
As diferengas aparecem na expressdo para a densidade total de carga p(z)
[109,110]:

p(z) = e[Np'(2) - n(z) - Np'(2) + p(2)] (2.25)

onde n(z), p(z), Np'(z), € N4'(z) sdo, respectivamente, as concentragdes de
elétrons, de buracos, de doadores ionizados, ¢ de aceitadores ionizados.
Expressando as quantidades n(z), p(z), Np'(z), € N5y(z2) em termos do
potencial eletrostatico ¢(z) seguindo a metodologia das se¢des 2.2.1 e 2.2.2
chegamos a equagio integral (2.13). Devido ao fato que o potencial ¢(z)
novamente aparece no lado direito da equagdo (2.13), devemos resolver o
problema de maneira autoconsistente.

Para dar um exemplo, vamos considerar uma camada de material
dopada com aceitadores, crescida sobre um substrato de semicondutor tipo n.
Vamos designar a posi¢do da interface por zf. Por simplicidade, podemos
assumir a dopagem homogénea dentro de cada material e desprezar os efeitos
devidos aos portadores de carga minoritarios. Usando as expressdes da
referéncia [109], que descrevem a densidade efetiva de estados de buraco,

obtemos a seguinte equagio para a densidade total de carga:
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_ 12 _M) -
N, [ Ep+e¢(Z)J +N,,exp( T ZV ez
p+N,exp|l —————
kT
p(2) = e
ny+n, EC*EFJ (Ep+e¢(z)-Ec) i
- I
i P (“’(2)] c"p( o) kT i
| 1 @ p kT
(2.26)

Aqui N, é a concentragdes de aceitadores na camada tipo p, Ny designa a
densidade efetiva de buracos na banda de valéncia, p; é determinado pela
energia de ligacdo do aceitador e tem o mesmo sentido que n; (vide

expressdo (2.7)), e ¢(z) € expresso por:

@(z) = p(z) + (2.27)

it il

{(EFP_EF,,)/e 2! <z<0
onde Fg, € E , sdo as posigdes do nivel de Fermi em relagdo ao fundo da
banda de condugdo nas camadas com dopagem tipo p e tipo n,
respectivamente. Neste caso, ¢ assumida a ndo-degenerescéncia da camada
dopada com aceitadores. Esta suposi¢do é razoavel visto que a densidade
efetiva dos estados na banda de valéncia é muito maior do que aquela na
banda de condug¢do, devido ao fato da massa efetiva do buraco ser maior do
que a do elétron. Estimativa de N, usando a expressdo (2.16) fornece o valor

N ~4,2x10"em™. Expresséio equivalente ¢ valida para os buracos [109], s6
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que com a massa efetiva correspondente, fornecendo o valor Ny ~ 1,9x
10"cm™. Portanto, podemos usar a aproximagdo de Boltzmann na analise da
densidade de buracos, ao invés de aplicar o formalismo da integral de Fermi
usado para os elétrons, facilitando os calculos.

Conhecendo a densidade total de carga p(z) da equagdo (2.26) e
resolvendo a equagdo integral (2.13) autoconsistentemente com esta
densidade, podemos obter o potencial eletrostatico ¢(z) relevante ao
problema. A primeira derivada da fungdo ¢(z) fornecera a distribui¢do do
campo elétrico interno.

Antes de discutir os resultados dos calculos numéricos, cabe fazer aqui
algumas observag¢des sobre o uso de toda a abordagem apresentada neste
capitulo nos casos em que as heteroestruturas estdo sujeitas a modulagéo por

feixe de laser.

2.2.4 Tratamento de heteroestruturas sob modulagéio optica

A investiga¢do de heteroestruturas por meio de técnicas de modulagdo
Optica exige a elaboragdo dos métodos de calculo dos campos elétricos no
interior das amostras expostas a luz do laser. Este assunto ¢ bastante
complicado porque envolve toda a teoria de interagdo da luz com a matéria.
Neste momento vamos fazer apenas alguns comentarios relevantes a
aplicagdo de nossa abordagem, levando em conta o efeito fotoelétrico.

A iluminagdo da amostra por um feixe de luz com energia dos fétons
maior do que a energia da faixa proibida do semicondutor resultara na criagéo
de pares elétron-buraco, uma vez que os elétrons da banda de valéncia sdo

excitados para a banda de condugdo. Na presenga do campo elétrico interno,
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estes pares se separam. Os portadores fotogerados se moverdo para as
regides espaciais de carga, recombinando-se com as cargas de superficie ou
interfaciais, e atenuando os campos elétricos provenientes destas regides. O
efeito deste fendmeno é que as bandas de energia do semicondutor tendem a
condi¢do de bandas planas. O aplainamento das bandas depende da
intensidade do feixe do laser. A fotorefletdncia baseia-se neste mecanismo de
modificagdo (modulagdo) do campo elétrico pelos portadores fotogerados
[111].

Dentro do formalismo da nossa abordagem, tal aplainamento das
bandas de energia do semicondutor significa a redugdo do potencial
superficial V. Se a condigdo de bandas planas € atingida, o potencial de
superficie sujeito a modulagio Vg, € igual a zero. Se a poténcia do laser ndo
¢ suficiente para atingir esta condigdo, o potencial da superficie fica dentro
dos limites 0 < Vg, < V,. Deste modo, a descrigdo correta do sistema
depende da escolha certa do pardmetro Vg, Ele poder ser calculado
teoricamente, bem como pode ser extraido dos espectros da fotorefletancia.

A teoria do efeito fotoelétrico sob condigdes tipicas de medidas de
fotorefletdncia é desenvolvida na referéncia [112]. Esta teoria leva em
consideragdo efeitos tais como, fotogeragdo dos portadores de carga,
separagdo espacial destes portadores (devida a existéncia do campo elétrico),
difusdo térmica dos portadores, e a sua recombinagdo. Na referéncia [112] ¢
demonstrado que o valor do potencial eletrostatico na superficie pode ser
deduzido através de medidas da dispersdio em freqiiéncia dos sinais de
fotorefletancia.

Sob ag¢do da luz, a concentragdo de portadores de carga dentro da
estrutura ndo é mais determinada somente pela concentragdo de dopantes.

Cabe notar que a intensidade do feixe de laser muda com a profundidade
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dentro do sistema devido a absorgdo Optica. Portanto, a concentragdo de
portadores fotogerados é uma fungdo de z. Sob algumas condigdes, este efeito
pode ser incluido no nosso formalismo pela substituigdo das concentragdes
Npgs Nans © Npgup POr fungdes Npp(z), Naq(2), € Npgw(Z) que representariam a
distribuig¢do de carga correspondente ao equilibrio dindmico que € atingido
pelo sistema quando exposto a iluminagéo. A escolha destas fungfes € um
problema fisico em si, mas deve ser satisfeita a condi¢do Npgp(2) = Npaub

quando z — -
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2.3. POTENCIAL E CAMPO ELETRICO
CALCULADOS NUMERICAMENTE

2.3.1. Perfis do potencial e do campo elétrico para
homoestruturas

O método descrito na segédo 2.2 pode, em principio, ser aplicado para o
calculo de potenciais e campos elétricos oriundos da superficie ou interface
em qualquer tipo de semicondutor intrinseco ou dopado. Mas os exemplos
numeéricos apresentados aqui abrangem somente as ligas tipo (GaAl)As
visando o uso dos resultados destes calculos na interpretagdo de dados
experimentais obtidos em nosso laboratério.

Para compreender melhor no caso mais simples o comportamento do
potencial e do campo elétrico em sistemas semicondutores, foi primeiramente
realizado o estudo da distribuigdo espacial do campo elétrico numa camada
homogénea de GaAs. Os calculos numéricos executados neste caso
representaram um teste para o formalismo desenvolvido. Os resultados
apresentados e discutidos abaixo tinham por objetivo a melhor familiarizagéo
com os métodos da solugdo autoconsistente da equagdo integral (2.13)
proveniente da equagéo de Poisson.

Para os pardmetros deste calculo foram escolhidos os valores tipicos
relevantes as camadas de GaAs, crescidas por MBE. Nés assumimos que a
concentragdo eletronica n,, nas regides distantes da superficie (z = —) € igual
a 6,7x10'%m™, e que a energia de ligagio do doador tem o valor Ep =
5,84meV (como no caso de Si em GaAs). A temperatura do sistema &

considerada como ambiental (7' =300K). Para o potencial na superficie foi
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assumido o valor —0,7eV em relagdo ao fundo da banda de condugéo onde foi
colocado o zero para a energia. Este valor estd de acordo com dados
experimentais os quais apontam para a existéncia, na superficie do GaAs, de
estados profundos préximos ao meio da faixa proibida [106].

A Figura 2.1 mostra os perfis calculados do potencial ¢(z), do campo
elétrico F(z), e da densidade de carga total p(z). Podemos ver que a condig¢éo
(2.2) é obtida automaticamente de acordo com a discussdo feita na se¢do 2.2.
Cabe notar que estes resultados demonstram um simples fato matematico que
diz que a primeira derivada de uma fung¢éo parabdlica é uma linha reta. Dessa
forma, numericamente chegamos a comprovagdo da aproximacgdo de bandas
parabdlicas que se usa na abordagem de Schottky [109]. E interessante
ressaltar aqui que a espessura da regido de deplegdo obtida através dessa
aproximagdo € igual a 1203A. A linha pontilhada na parte (b) da Figura 2.1
representa o perfil do campo elétrico obtido na aproximagdo de Schottky. Na
Figura 2.1(c), a linha pontilhada refere-se a densidade total de carga
correspondente a condi¢do de bandas parabodlicas (aproximagdo de Schottky).

Tendo verificado a validade da nossa abordagem no caso de
homoestrutura procedemos para discussdo dos resultados de calculos

efetuados para os sistemas mais complexos.



- 92 -

O[
__-0,1F
> _ a0l
o, 0,2_
§'0,3_—
2041 GaAs
gcz-ors':'
00 (a)
-0,7 L T
0 500 1000 1500 2000
-Z [A]
>|E
X110
“'_3‘100
g
2 50
= (b)
g 0 1 l 1 | S | 1
S 0 500 1000 1500 2000
-7 [R]
8o .
= '
fo | |
SO i
eo—— 1 ot 1 (c)
a3 0 500 1000 1500 2000

-7 [A]

Figura 2.1. Perfis do potencial (a), do campo elétrico (b), e da densidade de
carga (c) no interior da homoestrutura tipo GaAs "bulk"
(concentragdo eletrénica 1, = 6,7x10'°%m™) em comparagéo
com resultados obtidos na aproximagdo de Schottky (linhas
pontilhadas nas partes (b) € (c)).
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2.3.2. Perfis do potencial e do campo elétrico para
heteroestruturas

Visto que o maior objetivo deste trabalho é a elaboragdo do método de
calculo do potencial e do campo elétrico, ¢ importante demonstrar como €
que este método se aplica no caso de heteroestruturas. O caso tipico de
heteroestrutura simples é a liga de (GaAl)As sobre um substrato de GaAs.
Porém, este sistema pode apresentar uma ampla variedade de caracteristicas
no seu comportamento eletrdnico, visto que podem mudar as concentragdes
de dopantes dentro de cada material e a espessura da camada de (GaAl)As.
Como sera visto em seguida, estes parametros podem alterar completamente

os perfis do potencial e do campo elétrico no interior da amostra.

a) Estudo da forma do potencial e do perfil do campo em fungdo
da espessura da camada epitaxial

Antes de apresentar e discutir os resultados, vamos comentar a escolha
dos pardmetros nas simulagdes. Para fazer a regido de deplecdo comparavel
as espessuras tipicas de camadas epitaxiais, as menores concentragdes
elétricas sdo desejaveis. Deste modo, assumimos a concentragéo eletronica
no interior do substrato n,, = 4,5x10"cm™ ¢ a dopagem da camada epitaxial
NpGaanas = 100Npgy, (Ep = 5,84meV). Isto porque para as maiores
concentragdes de dopagem, como sera visto em seguida, a regido de deplegdo
fica menor do que 1000A. A composigéo da liga foi escolhida de 30% de Al e
70% de Ga. Deste modo, usando a regra 60% - 40% para as descontinuidades

nas bandas de condugdo e de valéncia [24], a descontinuidade da banda de
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condugdo fica dada por AE, = 0,25¢V. Tendo feito estes comentarios,
podemos iniciar a analise dos resultados dos calculos.

Nas Figuras 2.2(a), 2.3(a), e 2.4(a) sdo apresentados os perfis do
potencial calculados para espessuras 1500A, 2000A, e 30004,
respectivamente, da camada de liga. As Figuras 2.2(b), 2.3(b), ¢ 2.4(b)
contém os perfis correspondentes do campo elétrico. O valor do potencial na
superficie foi escolhido V¢ = - 0,7¢V em relagdo ao fundo da banda de
condugdo do substrato. Podemos observar que a espessura da regido de
deplegdo em todos estes casos € maior do que a espessura da camada. Isto
faz com que o campo elétrico de superficie cres¢a conforme aumenta a
espessura da camada. Como pode ser concluido da Figura 2.1(b), o aumento
da espessura ndo causara este efeito se as bandas de energia ja atingiram a
condi¢do de bandas planas dentro da camada.

Dentro da camada de Al 3Gag 7As o potencial cresce atingindo valores
positivos. Isto ¢ decorrente justamente da descontinuidade da banda de
condugdo AE, = 0,25eV. A curvatura do perfil do potencial é determinada
pelo campo elétrico. Como ¢ esperado, para maiores valores do campo
elétrico na superficie, 0 maximo do potencial se desloca para valores mais
altos. Na interface, a segunda derivada do perfil do potencial muda de sinal.
O mesmo faz a primeira derivada do perfil do campo elétrico. E importante
ressaltar que este tipo de comportamento é obtido mesmo sem levar em conta
a presenga dos estados interfaciais. O campo elétrico oriundo da interface
sofre deplecdo até se anular no interior do substrato.

Aumentando as concentragdes de dopantes, a condi¢do de bandas
planas dentro da camada de liga pode ser atingida devido a diminuigdo da
regido de deplegdo. Para demonstrar este efeito, a espessura da camada de

Aly 3Gay;As foi mantida igual a 3000A. Mas, neste caso, a concentragio
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eletrdnica no substrato foi tomada igual a n, =3,3x10%cm (Np(Gaanas =
1000Npgy, Eg =5,84meV) e o valor do potencial na superficie V= - 0,6eV
em relagdo ao fundo da banda de condugdo do substrato. As Figuras 2.5(a) e
2.5(b) ilustram esta situagdo apresentando os perfis calculados do potencial e
do campo elétrico, respectivamente. O fato de que a curva do potencial
dentro da camada epitaxial atinge valores maiores do que AE, = 0,25eV esta
de acordo com a nossa previsdo. Tal comportamento deve-se ao fato de que o
aumento da dopagem na liga faz com que o nivel de Fermi na mesma fique
mais proximo ao fundo da banda de condugio, em comparagdo com a posigéo
do nivel de Fermi em relagdo ao fundo da banda de condugio do substrato,
tomado como o zero para a energia.

A condigdo de bandas planas, ainda dentro da camada epitaxial, pode
ser atingida também com o aumento da espessura dessa camada para
concentragdes eletronicas bem menores. Para ressaltar este efeito, as
concentragdes de dopagem foram diminuidas: 7., =1,4x10"cm™ (Np(GaAnAs™
100Npgy, £ = 5,84meV). O valor do potencial na superficie foi tomado
ainda maior: Vg = - 0,9¢V (em relagdo ao fundo da banda de condugio do
substrato). As Figuras 2.6(a) e 2.6(b) apresentam os perfis calculados do
potencial e do campo elétrico, respectivamente, para a espessura da camada
epitaxial de 10000A. Observando-se as escalas diferentes do eixo z (na
Figura 2.5 e na Figura 2.6) nota-se, porém, que a forma dos perfis do
potencial e do campo qualitativamente é a mesma em relagdo a forma
daqueles da Figura 2.5.

Os exemplos numéricos apresentados acima demonstram o poderil
desta abordagem a qual, a partir dos pardmetros da amostra nos dd a

possibilidade de calcular a distribuigdo do campo elétrico interno para
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qualquer tipo de heteroestrutura. A tinica limitagédo € o tempo de computag¢io

que cresce conforme aumenta a espessura da heteroestrutura em quest&o.

b) Modulagdo dptica do perfil do campo elétrico interno

O conhecimento da distribui¢do espacial do campo elétrico no interior
da amostra, sujeita a iluminagdo por um feixe de laser, é indispensavel no
calculo dos espectros de fotorefletincia. Um exemplo numérico
demonstrando a modulagdo do potencial eletrostatico e do campo elétrico
sera apresentado em seguida.

A heteroestrutura investigada é composta por uma camada de
Gay 13Al (7As com espessura de 35000A sobre substrato de GaAs. A
concentragfo eletrénica no substrato foi tomada igual a n,, =3,3x10cm™. A
concentragdo de dopantes na liga Npgaanas = 1100Npgy, foi escolhida de
acordo com a dopagem intencional desta amostra crescida no Laboratdrio de
Novos Materiais Semicondutores (Eg = 5,84meV). O valor da barreira da
superficie foi assumido igual a V, = - 0,6eV, em relagdo ao fundo da banda
de condugdo do substrato. Tal escolha permitiu reproduzir o espectro de
fotorefletdncia na regido proxima a faixa proibida da liga, usando-se o perfil
do campo elétrico obtido através da solugdo numérica da equagéo (2.13) com
estes parametros.

Efetuando o calculo do potencial eletrostatico, assumimos que a
modificagdo da barreira de potencial na superficie € o efeito principal da luz
do laser sobre a amostra [112]. Na Figura 2.7, sdo apresentados os perfis
calculados do campo elétrico e do potencial na auséncia ¢ na presenca da

modulagdo do laser. Como pode ser notado, o calculo apresenta a condigéo
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de bandas planas na superficie, ou seja, o valor da barreira de potencial, na
amostra exposta a luz, € zero em relagdo ao fundo da banda de condugdo da
liga. A justificativa de tal escolha também foi comprovada quando da
compara¢do de espectros de fotorefletdncia simulados tedéricamente com 0s
experimentais obtidos no Laboratério de Novos Materiais Semicondutores.

A Figura 2.7 indica que a modulagdo do potencial na superficie ndo
modifica o perfil do campo elétrico na regido interfacial. Esta conclusdo ¢
importante pois, a intensidade da luz que penetra até a interface é da ordem
de 107 em relacdo a intensidade da luz na superficie e, portanto, a modulagéo
da interface devido a ela pode ser negligenciada [110]. Devemos ressaltar que
ndo levamos em conta os efeitos ligados a difusdo de portadores de carga.
Entretanto, ndo espera-se uma forte contribuigio destes efeitos a distancias da
ordem de 30000A [112].

Este exemplo numérico demonstra como pode ser investigado o efeito
da modulagdo optica em heteroestruturas usando nossa abordagem. A
conclusdo de que ndo existe a modulagdo interfacial neste caso, entretanto,
ndo € uma conclusdo geral. Por exemplo, nos casos de espessuras pequenas
das camadas epitaxiais e/ou nos casos de grandes espessuras das regides de
deplegéo, a presenga de tal modulagio é esperada. Nestes casos, ira se tornar
importante a dependéncia da concentragido de portadores fotogerados com a

distancia da superficie, e portanto, estes efeitos devem ser levados em conta.
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2.4. COMENTARIOS FINAIS

Para finalizar este capitulo, ressaltamos que os espectros das técnicas
de modulagdo oOptica provenientes de heteroestruturas semicondutoras sdo
essencialmente determinados pelos perfis, modulados e ndo modulados, do
potencial e do campo elétrico. Portanto, os métodos de calculo de tais perfis
sdo altamente desejaveis. O Capitulo 2 fornece tais métodos e da exemplos
de sua aplicagdo para a analise de amostras homogéneas e compostas por
materiais diferentes na auséncia e na presenga da iluminaggo.

Cabe notar que, ao iniciarmos o estudo dos espectros de fotorefletancia
no Laboratorio de Novos Materiais Semicondutores, ndo achamos a sua
solucdo de imediato. Deste modo, abordagens fenomenologicas foram
também utilizadas na interpretagdo de dados de fotorefletdncia [54] (vide
Apéndice A). Com a abordagem desenvolvida e apresentada neste capitulo, a
extragcdo de pardmetros das amostras, no caso de técnicas de modulagdo
Optica, ganha mais confianga e precisdo. Assim, podemos dizer que o nosso
método leva a analise da fotorefletdncia de dispositivos semicondutores a um
novo patamar, permitindo calcular a partir dos primeiros principios os perfis
do potencial eletrostatico e do campo elétrico interno.

O método que permite simular os espectros de fotorefletancia, sendo
conhecida a distribuigdo de campos elétricos internos, é apresentado no

Capitulo 3.
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CAPITULO 3

TEORIA DA FOTOREFLETANCIA
EM HETEROESTRUTURAS COMPOSTAS
POR CAMADAS INOMOGENEAS

3.1. INTRODUCAO

8.1 1. Fotorefletancia como espectroscopia de modulacao

O uso das técnicas de espectroscopia de modulagdo na caracterizagdo
de materiais semicondutores comegou a partir da proposigdo da técnica de
eletrorefletdncia em 1964 [113]. No final dos anos sessenta e inicio dos
setenta surgiram varias outras técnicas de modulagdo [42], tais como
refletdncia diferencial [114-116], termorefletncia [117], magnetorefletincia
[118,119] e fotorefletdncia [110,120], entre outras. Estas técnicas de
espectroscopia de modulagidc eram e continuam ser bastante empregadas na
caracterizagdo de materiais tipo "bulk" [121].

Com o avango das técnicas de crescimento epitaxial, especialmente a
de Epitaxia por Feixe Molecular (MBE), tornou-se possivel obter novas
estruturas semicondutoras de alta qualidade, tais como pogos quéinticos,
planos de dopagem delta, super-redes, etc. Com o surgimento dessas novas
estruturas, novos fendmenos fisicos interessantes, tais como confinamento

bidimensional, acoplamento entre os pogos quanticos etc., comegaram a ser
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investigados. Isto deu um novo impulso a utilizagdo das técnicas de
modulagdo para a caracterizagdo destas estruturas [122-124].

Entre as técnicas de modulagdo, a fotorefletancia destaca-se devido a
utilizagdo de feixes de luz para a modulagdo do campo elétrico interno. Isto
torna a fotorefletincia uma técnica ndo destrutiva, contrariamente, por
exemplo, ao que ocorre com a eletrorefletdncia. A auséncia de contatos
elétricos na amostra é uma grande vantagem da fotorefletdncia. Além disso,
esta técnica nio requer nenhuma preparagdo especial da amostra e pode ser
realizada facilmente sob varias condigdes (temperatura, pressdo, etc.) € nos
varios meios (gases,liquidos), desde que sejam transparentes a luz utilizada.

Nas técnicas de espectroscopia Optica de modulagdo, as variagdes
relativas da refletividade AR/R sdo geralmente obtidas em fungfo da energia
do foton. Os espectros observados mostram normalmente linhas bem
resolvidas com larguras espectrais bem menores que outros métodos
convencionais. Isto porque em lugar de medidas diretas do espectro Optico
sdo feitas as medidas de caracter derivativo com relagdo a algum pardmetro.

A natureza derivativa dos espectros de modulagdo permite eliminar
efeitos ndo interessantes ligados a caracteristicas do equipamento (disperséo
em sensibilidade, ruido, etc.) e enfatizar o estudo de estruturas localizadas na
regido de energia correspondente a transi¢bes entre bandas e entre sub-
bandas eletronicas. Por causa dessa natureza derivativa, a sensibilidade
espectral da fotorefletincia é elevada permitindo observar um grande nimero
de detalhes espectrais finos mesmo a temperatura ambiente.

No entanto, as técnicas de espectroscopia de modulagdo fornecem
espectros bastante complexos, com muitas informagdes sobrepostas em um
tnico espectro. Por exemplo, para as amostras tipo "bulk", as informagdes

que se obtém com a fotorefletdncia sdo: o campo elétrico maximo interno a
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amostra, a energia da faixa proibida do material, e o pardmetro de
alargamento. Quando se estuda microestruturas complexas, diversos
fendmenos fisicos contribuem ao espectro de fotorefletancia, tornando sua

interpretagdo uma tarefa trabalhosa.

3.1.2. Fotorefletincia aplicada a heteroestruturas

A primeira comunicagdo sobre a aplicagdo da fotorefletdncia para o
estudo de heteroestruturas surgiu em 1985 [125]. A partir dai um grande
nimero de trabalhos foram publicados sobre esse assunto. O aumento do
interesse pratico e tedrico em fotorefletdncia, assim como em espectroscopia
de modulagdo em geral, foi causado por um grande progresso recente na
fabricagdo de novos materiais semicondutores. Assim, hoje a técnica da
fotorefletdncia vem sendo amplamente utilizada na investigagdo de varias
microestruturas: super-redes, filmes finos, heteroestruturas, materiais
contendo dopagem planar, etc.. [10,11,41,126-129].

A andlise dos espectros de espectroscopia de modulagdo com
portadores de carga ndo confinados é baseada normalmente na teoria de
oscilagdes Franz-Keldysh [42]. A primeira tentativa de levar em consideragédo
a influéncia da ndo homogeneidade espacial do campo elétrico interno na
forma dos espectros de refletdncia de modulagdo foi feita em 1969 [130].
Este método integral desenvolvido por Aspnes e Frova foi aplicado na época
a analise do comportamento de espectros de modulagdo para materiais tipo
"bulk" [130,131]. Recentemente, este método foi utilizado na investigagdo de
espectros, provenientes de amostras contendo camada epitaxial e substrato do

mesmo tipo de material [132], demonstrando boa concordancia com os
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medidas experimentais [133]. Em seguida ele foi readaptado para estruturas
com dopagem planar [54,134] e para regides fortemente dopadas degeneradas
no interior da amostra [134].

Porém, ndo existia nenhuma tentativa de generalizar este método
simples e eficaz para o caso de heteroestruturas. Recentemente, esta lacuna
também foi preenchida utilizando-se um Método de Derivadas Parciais no
Calculo da Refletividade Relativa, proposto em [135]. Entretanto, a sua
realizagdo computacional ndo foi empreendida devido a criagdo do método
mais preciso e rigoroso que sera apresentado abaixo.

Devido a auséncia de um método completo de calculo do espectro, a
aplicagdo da fotorefletdncia para o estudo de heteroestruturas vinha gerando
diversas discussdes e controvérsias entre diversos grupos de pesquisa
atuando nessa area. Recentemente, apareceram algumas abordagens as quais
levam em consideragio os efeitos interferenciais da luz refletida por camadas
semicondutoras diferentes [46,136,137]. O desenvolvimento desses métodos
foi incentivado pela existéncia de varias dificuldades na interpretagdo da
forma de espectros de modulagdo. Mas até o momento, a explicagdo de
diversos detalhes espectrais continua nfo esclarecida [127,137-140].

Algumas estruturas observadas nos espectros de fotorefletincia, a
partir dos modelos mencionados acima, ndo possuiram explicagdo adequada
quanto a sua origem. Esta situagdo ¢ devida ao fato de que a importancia de
efeitos interferencias, causados pelas perturbagdes espaciais da fungdo
dielétrica, ndo foi levada em consideragdo [141,142], embora os mecanismos
fisicos da absor¢gdo da luz por tais estruturas encontravam-se bem
compreendidos [143]. A primeira discussdo sobre os efeitos interferenciais
apareceu quatro anos depois da primeira aplicagdo pratica da técnica da

fotorefletdncia em heteroestruturas [136]. Ao mesmo tempo, outros efeitos
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causados por essas perturbagdes ndo uniformes da fungdo dielétrica, tais
como mistura das partes real e imaginaria, separagdo de detalhes espectrais
devidos a distribuigdo de campos elétricos fortes e fracos, etc., foram
discutidos [46,144]. Portanto, para uma analise mais completa da forma de
linha do espectro no caso de heteroestruturas existia a necessidade do
desenvolvimento de um método que de uma maneira simples e concisa
permitisse a consideragdo de todos os efeitos provenientes das perturbagdes
ndo uniformes da fungio dielétrica.

Por exemplo, no caso de heteroestruturas podemos mencionar dois
mecanismos diferentes, devidos a efeitos da Optica classica, os quais causam
as mudangas da forma de linha do espectro de fotorefletdncia. Primeiro: a
diferenca da fase optica relacionada a distancia entre superficie e uma outra
camada dentro da amostra, a qual causa a "rotagfo" do espectro em torno do
eixo das energias. Segundo: a interferéncia entre os feixes de luz, refletidos
por interfaces diferentes (incluindo a interface semicondutor/meio ambiente).
Isto resulta em distorgdes da forma de linha do espectro. O campo elétrico
também contribui para as modificagdes na forma de linha do espectro através
da sua inomogeneidade espacial. Mesmo assim, varios autores procuravam
interpretar a refletincia de estruturas as quais contém multiplas camadas sem
levar em conta os efeitos interferenciais e assumindo o campo elétrico como
uniforme [141,142].

Os recentes modelos que levam em consideragio os efeitos
interferenciais ¢ a inomogeneidade do campo elétrico sdo usualmente
baseados num método conhecido na éptica tradicional: o método da matriz de
transferéncia, o qual permite calcular o coeficiente de reflexdo de uma
estrutura inomogénea dividindo-a em multiplas camadas cada uma das quais

podendo ser considerada como homogénea [49]. O método integral
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desenvolvido por Aspnes e Frova [130], ¢ geralmente aplicado para materiais
tipo "bulk", assumindo que os valores das perturbag¢fes sdo muito menores
em comparagdo com o valor médio da fungdo dielétrica. Isto ndo é valido
para heteroestruturas semicondutoras, para as quais a constante dielétrica e o
valor da faixa proibida do material podem mudar significativamente para as
varias camadas dos materiais diferentes. Este é o motivo principal pelo qual
vem sendo aplicado o método da matriz de transferéncia para as
heteroestruturas.

Este método se mostra apropriado quando a dispersdo em energia € a
inomogeneidade espacial das constantes 6pticas sdo fracas. Entretanto, varios
problemas aparecem quando estas condi¢ges nfo sdo satisfeitas [46,47].
Além das dificuldades numéricas, esta abordagem tem suas imperfei¢des
conceituais no sentido de que as inomogeneidades fortes entre as camadas
diferentes, devidas as diferengas entre materiais, e as inomogeneidades fracas
no interior de cada camada, provenientes da inomogeneidade espacial do
campo elétrico, sio tratadas de uma inica maneira.

Analisando as vantagens e desvantagens do método da matriz de
transferéncia [49] e do método integral [130] surgiu a idéia de compor um

novo método, combinando facilidades de cada um destes.

3.1.3. Objetivos do trabalho

Neste capitulo, vamos resolver o problema de calculo do espectro de
foto- ou elétrorefletdncia para heteroestruturas compostas por camadas
contendo inomogeneidades na fungdo dielétrica. O método apresentado

abaixo representa uma combinagdo de duas abordagens anteriores: do método
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da matriz de transferéncia [49] e do tratamento de inomogeneidades fracas,
interiores as camadas, em termos da teoria de perturbagdes. Nosso método
serd aplicado ao estudo de varias heteroestruturas compostas por ligas tipo
(GaAl)As. Trata-se de camadas epitaxiais tipo "bulk", para as quais a
resposta espectral € descrita em termos da teoria do efeito Franz-Keldysh, e
de pogos quanticos ndo dopados, cuja resposta espectral é determinada
através do efeito Stark. Como sera demonstrado, devido a sua precisdo e
eficiéncia, nosso método € capaz de ser usado para simulagdes de espectros
de fotorefletancia tipo "on-line".

Neste capitulo, vamos demonstrar que € possivel tratar cada tipo de
momogeneidade (uma, interna as camadas, ¢ outra, devida & mudanga do
material nas interfaces) usando para cada tipo de inomogeneidade sua
abordagem apropriada. Sera demonstrado que uma camada levemente
momogénea pode ser caracterizada pela matriz de transferéncia que inclui a
inomogeneidade da camada segundo a metodologia do método integral. Cabe
mencionar que, o método integral desenvolvido para semi-espago [130] foi
generalizado para situagdes de espessura finita da camada semicondutora, de
forma a ser empregado juntamente com o método da matriz de transferéncia.
Descrevendo as inomogeneidades de uma camada com uma s6 matriz, ndo ha
mais necessidade de dividir cada camada em multiplos filmes finos que
podem ser tratados como homogéneos. Isto faz com que o volume de calculos
numeéricos seja reduzido drasticamente, em comparagdo com os calculos
efetuados nas referéncias [46-48], ja que precisamos somente de uma unica
matriz por camada.

Podemos ressaltar que o método de calculo do coeficiente de reflexdo
para uma camada inomogénea, apresentado neste trabalho, nio se restringe as

técnicas de modulagdo Optica, mas representa um avango conceitual na Optica
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em geral, em comparagdo com os métodos semelhantes, apresentados nas
referéncias [49,130,145].

Este capitulo chama-se "Teoria da Fotorefletincia em Heteroestruturas
Compostas por Camadas Inomogéneas". Qualquer tipo de heteroestrutura real
¢ composta por camadas com inomogeneidades na fungdo dielétrica. Tais
inomogeneidades podem ser introduzidas propositadamente (dopagem
modulada, dopagem tipo delta, etc.) ou existirem devido a existéncia de
campos elétricos internos [42]. Portanto, cresce a importincia da abordagem
que sera apresentada em seguida, ja4 que esta é a primeira tentativa de se
calcular os espectros da fotorefletancia explicitamente a partir dos primeiros
principios, ao invés de procurar interpretar alguns detalhes espectrais. Esta
tarefa exige o conhecimento preciso do perfil do campo elétrico através da
heteroestrutura, o qual temos agora a possibilidade de calcular de acordo com
o método apresentado no capitulo 2.

A demonstragéo analitica ¢ os exemplos numéricos serdo apresentados
para demonstrar a equivaléncia de nosso método no caso de semi-espago
inomogéneo e do método integral de Aspnes e Frova [130]. Pela primeira vez,
sdo feitas as simulagdes teodricas dos espectros de fotorefletdncia para as
camadas epitaxiais tipo "bulk" de (GaAl)As sobre o substrato de GaAs. Os
resultados dos calculos demonstrario a utilidade de nosso método no caso de
pogos quanticos, em geral. Uma boa concordancia entre resultados tedricos e

experimentais ilustra o poder e a precisdo da abordagem desenvolvida.
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3.2. NOVO METODO DE CALCULO
DO COEFICIENTE DE REFLEXAO
EM HETEROESTRUTURAS
COMPOSTAS POR CAMADAS INOMOGENEAS

3.2.1. Formulac¢éo do problema

Do ponto de vista da propagagdo da luz, uma heteroestrutura
semicondutora pode ser representada por um conjunto de camadas situadas
entre dois semi-espagos infinitos. Um destes semi-espagos € preenchido com
material do substrato, e outro com vacuo. Vamos escolher como eixo z de
nosso sistema Cartesiano, um eixo que ¢ normal as camadas e é direcionado
para o lado do vacuo. Vamos numerar as camadas usando um indice inteiro ».
Neste caso, a camada que estd em contato com o vacuo receberd o nimero
n=1, e a camada que estd em contato com o substrato um numero N > 1.
Deste modo, a camada com niimero » € estendida entre z= z,_; € z = z,, € sua
espessura d;, ¢ igual a z,; — z,. O zero do eixo z é escolhido na interface
heteroestrutura/vacuo. Portanto, z, = 0. Cada camada da heteroestrutura ¢
composta por um determinado material semicondutor, caracterizado pela sua
fungdo dielétrica. O simbolo €%(®) sera usado para designar a fungdo
dielétrica do material da n-ésima camada, na auséncia de perturbagdo. O
campo elétrico inomogéneo vai modificar €"(®) de uma pequena quantidade
dependente de z, a qual sera designada Ac"(w,z). Com isso, a fungdo
dielétrica total da n-ésima camada se tornard uma fungdo que ira variar

suavemente com z;
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e'(0,z) = "(0) + Ae"(0,2). 3.1
Desta maneira, a fungdo dielétrica de toda a heteroestrutura ¢ dada por:
g(0,z) =ew,z) para z,,>z>z, (3:2)

Esta fungdo exibe mudangas abruptas quando z atravessa interfaces, €
apresenta modificagdes suaves no interior de uma determinada camada. A
fungdo dielétrica do semi-espago preenchido com vacuo € 1, e a fungdo
dielétrica do semi-espago preenchido com material do substrato é %%(w).

A beteroestrutura ¢ exposta a luz monocromatica polarizada
linearmente na dire¢do x, a qual incide no lado do vacuo ao longo do eixo z.

Neste caso, o campo elétrico no vacuo E(x,t) pode ser escrito como

E(x,t) = (E(2),0,0)exp(-io?) (3.3)
com

E(z) = Egexp(-ikyz) + Egexp(ikyz),  z>0. (3.4)

Aqui, ky = o/c designa o nimero de onda, e £, e Er representam as
amplitudes do campo elétrico associadas as ondas incidente e refletida,
respectivamente. No interior da heteroestrutura, a propagacdo da radiagdo

eletromagnética € descrita pela seguinte equagio:

d2
[Eﬂ‘e(z)koz]ﬁ‘(z)zo’ Desgeg, . (3.5)
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Na superficie, z o = 0, e em todas as interfaces z, a fungdo E(z) € sua primeira
derivada E'(z) devem ser continuas. Portanto, a equagdo (3.5) deve ser

resolvida com as seguintes condig¢des de contorno:

E(z, - 0) = E(z, + 0) (3.6)

E'(z, - 0) = E'(z, + 0) (3.7)

No semi-espago preenchido com material do substrato, a propagagdo da onda

eletromagnética se descreve da seguinte maneira:

E(z) = Exexp(—ikgwz) , Z<2IN (3.8)

onde Et e kg, designam a amplitude do campo elétrico associado a onda
transmitida e o niimero de onda nesta regido, respectivamente.

Resolvendo a equagdo (3.5) com as condi¢des de contorno (3.6) e
(3.7), podemos obter as amplitudes das ondas refletida e transmitida, £y e E,
ainda ndo conhecidas, como fungdes da amplitude E, da onda incidente. Isto

permitira calcular o coeficiente de reflexdo, dado por:

ek (3.9)
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3.2.2. Solucio da equagdo de onda pelo método da matriz de
transferéncia

Vamos considerar dois planos z = z,; € z = z,, 0s quais correspondem
as duas interfaces da n-ésima camada, e vamos designar por E.(z) € E_(z) as
duas solugdes linearmente independentes da equagdo de onda (3.5), as quais

satisfazem as seguintes condi¢des de contorno:
Efz)=1,  E)z)=0, (3.10)

E(z.))=0,  E'zu)=1. (3.11)

No caso em que a fungfo E(z) e a sua primeira derivada E'(z) na interface,
com z = z,, tém valores E(z,,.) ¢ E'(z,.;), respectivamente, a solugio E(z) da
equagéo de onda (3.5) e a sua primeira derivada F'(z) na interface, com z = z,,,

podem ser determinadas através da seguinte equagéio vetorial:

EG)Y (B
(E'(z,,))"M" (E()j e

Normalmente, esta relagdo ¢ derivada para regides espaciais onde a fungdo
dielétrica é constante, mas ela é, também, igualmente valida quando a fungdo
dielétrica ¢ uma fungéo inomogénea, ou seja, variavel no espago. Neste caso,
porém, fica mais dificil de se obter as duas solugdes linearmente

independentes E,(z) e E_(z), através das quais se obtém a matriz de

transferéncia M,
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(3.13)

n

(EAz) E.(2)
M "(E;(z,,) E:(z,,))

A relagdo (3.12), com M, determinada pela expressdo acima, ¢ valida para
qualquer camada com numero n = 1,2,...N. Utilizando as condigbes de
contorno em todas as interfaces e na superficie, podemos comegar nosso
tratamento com a camada n = N, e substituir numa equagdo andloga a (3.12) o
vetor ( E(zn.1), E'(zn.1) ) por My.( E(zn.), E'(zn.y) ) no lado direito, e assim
por diante. O resultado final deste procedimento sera:

E E(0
[ sz))zM( ()J (3.14)
E'(zy) £'(0)
com a matriz de transferéncia M dada pelo produto de matrizes:
M=M, M, -..-M,. (3.15)

Isto significa que a solugdo ( E(zy), E'(zy) ) pode ser gerada a partir do vetor
na superficie ( £(0), £'(0) ), usando o método da matriz de transferéncia. Este
método aplicado & camadas homogéneas é apresentado na referéncia [49].
Entretanto, no caso da existéncia de inomogeneidade da fungfo dielétrica, a
determinagdo da matriz de transferéncia torna-se um problema bastante nZo
trivial. E exatamente isto que representa a novidade e esséncia do novo

método que vem sendo descrito neste capitulo.
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3.2.3. Determinaciio da matriz de transferéncia

Vamos novamente considerar a camada ntimero », no interior da qual z
varia entre z,; e z,. Substituindo a fungfo dielétrica na forma (3.1) na

equagdo de onda (3.5) podemos obter:

[52—22 +k? +Ae "(z)kg] E(z)=0, (3.16)

onde k,> = €%, designa o quadrado do vetor de onda no material ndo
perturbado da camada nimero »n. Podemos escolher as duas solugdes

linearmente independentes na forma geral:

E,(z)=E, exp(ip,(2)) (3.17)
com
9. (2)=Fk,(z-2,,)+¢.(2). (3.18)

Aqui ¢.(z) representa a mudanga da fase optica devida a Ae"(z). Neste caso,

da equagdo de onda (3.16) podemos obter a seguinte equagéo para ¢,(z):
i44"(2)  2ks'@) ~ [0 @) + A" @ko” = 0. (3.19)

Esta equagdo € uma equagdo tipo Ricatti € ndo tem uma solugdo analitica
exata [145]. Mas, usando a condigdo Ag(z)/e" << 1, podemos aplicar o
método de aproximagdes sucessivas para a resolugdo desse problema. Como

¢ conhecido dos estudos tedricos e experimentais, no caso em que as
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perturbagdes na fungdo dielétrica sdo causadas pelo campo elétrico, € valida a
relagdo Ae"(z)/e" < 107. Portanto, restringiremo-nos a aproximagdo de
primeira ordem.

A primeira derivada da corregdo de fase dptica ¢,'(z) tem a ordem de
grandeza k Ac"(2), e a segunda, kK, A" '(2). Ja que a fungdo Ae"(z) pode mudar
fortemente ao longo de uma distdncia comparavel com o comprimento de
onda da luz, o primeiro termo pode ter a ordem de grandeza k,2A€"(2), a qual
¢ comparavel com as magnitudes dos segundo e quarto termos. Portanto, o
primeiro termo ndo pode ser desprezado. Porém, € possivel se desprezar o
termo [$,'(z)]>, j4 que sua ordem de grandeza é [k,Ac"D)]’, e Ae"(z) ¢
pequeno quando comparado com 1. O mesmo ja foi feito por Aspnes e Frova
no tratamento do semi-espago [130].

A aproximagdo feita aqui corresponde a expansdo de ¢.(z), segundo a
metodologia da teoria de perturbagdes, com relagdo a Ae"(z), mantendo
somente os termos lineares. Esta abordagem se opde a aproximagdo do tipo
WKB [47,49], normalmente usada no calculo do coeficiente de reflexdo de
multiplos filmes finos. Esta aproximagdo faz negligenciar a segunda derivada
da corregdo de fase dptica, e ndo o quadrado da primeira, ¢ pode ser usada
somente no caso em que a espessura total da heteroestrutura é pequena em
comparagdo com o comprimento de onda da luz [49].

Gostariamos de ressaltar ainda que, o uso do termo "WKB" nesta area
¢ bem confuso. Por exemplo, na referéncia [49] € usada a abordagem do tipo
WKB, sem, entretanto, o termo ser mencionado. Tratando o problema da
fotorefletdncia do semi-espago inomogéneo dentro da teoria de perturbagio,
Aspnes e Frova [130] usaram o termo "WKB", mas ndo para qualificar o
método em si, mas chamando a solugdo geral da equagio de onda tipo (3.17)

como solugdo tipo WKB. E finalmente, na referéncia [47] o método similar



- 120 -

ao de Aspnes e Frova foi chamado de WKB, causando dificuldades
conceituais na compreensdo da fisica € da matematica do problema para os
interessados.

Tendo feito estes comentarios, importantes do nosso ponto de vista,

podemos escrever a equagdo aproximada para ¢.(2):
i0,"(2) £ 2k 0.'(2) + Ae"(2)ky? = 0. (3.20)

A solugdo analitica desta equagdo, obedecendo as condi¢des de contorno

04(zp-1) = 04'(2,.1) = 0, pode ser escrita na forma:

1 ( . Fres? Ae"(z'
¢i(2) — izkn I dZ'[e"Zk"( ) - 1] 85 ) (3.21)

Zp1

Usando a expressdo acima, podemos escrever as duas solu¢des para as

fungdes E,(z) as quais satisfazem as condi¢des de contorno (3.10) e (3.11):

I o) | i G
E+(Zn)=5[e e ] (3.222)

7 ()= L[e 9. _, fqa_(z,,)]

2ik (3.22b)

com a fase Optica @.(z,) determinada através da equagio (3.18) com a

corregdo de fase ¢,(z,) obtida da expressdo (3.21). As condi¢des de contorno
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sdo satisfeitas ja que ¢4(z,.;) =0 e ¢'.(z,.1) = 0, uma vez que isto resulta em
04(zp.1) = 0 € ¢4 (zy.;) = Fk, Finalmente, podemos escrever a matriz de

transferéncia M, explicitamente. Ela é dada por:

l{e"W*(zn) +eiw—(xn)] I [e"m(fa) _ef'f’-(zn)]
y 2 2k

g i ! i z, ! ip_(z, 1 ! ip, (2, ! ip_(z,
Slo. (2,)€ ™ + p_ (z,)e'" )] ==l (z,) "™ - p_ (z,)e'" "]

(3.23)

3.2.4. Determinacéio do coeficiente de reflexdo

Para calcular o coeficiente de reflexdo partiremos da equagéo (3.14)
substituindo, de acordo com a expressdo (3.4), o vetor ( £(0), E'(0) ) pelo
vetor ( Ey +Eg, —iky(Ep — ER) ). O vetor ( E(zy), E'(zy) ) da equagdo (3.14)
substituiremos, de acordo com a expressio (3.8), pelo vetor ( Ey, —ikgplr ).

Assim, podemos reescrever a equagdo (3.14) da seguinte maneira:

[ E, } [ E,+E, )
. =M| . (3.24)
—ik,Er ~iky(E,— Ey)

Introduzindo os vetores

eo=(1,-iky), ex=(kgp 1), er=(1,ikg) (3.25)
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podemos escrever a equagdo (3.24) na forma mais compacta:
Erer — ExMeg* = EjMe,, . (3.26)
Multiplicando esta equagdo pelo vetor eg a esquerda e, observando a

ortogonalidade entre os vetores eg € ey ( (egler) = 0 ), podemos obter para a
amplitude da luz refletida a seguinte expressio:

__(ex|Me,)

R = (e [M<)) A (3.27)

Substituindo este valor de Ex na férmula (3.9), finalmente podemos obter a

expressdo para o coeficiente de reflexdo R:

R= l(eRlMl eo)|2 (3.28)
t(eR |M e,)

Tendo resolvido o problema de calculo do coeficiente de reflexdo da
heteroestrutura, podemos aplicar esta abordagem para o calculo do
coeficiente de reflexdio da heteroestrutura sujeita a modulagdo, e do
coeficiente de reflexdo da mesma ndo sujeita a modulagio.
Conseqiientemente, podemos achar a modificagdo da refletividade relativa
AR/R. No caso da fotorefletancia, e outras técnicas de modulagio dptica, esta

grandeza, calculada em fungdo da energia do foton da luz incidente, AR/R(w),
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chama-se espectro de modulagdo. Os exemplos de tais calculos serdo
apresentados nas seg¢bes 3.3 € 3.4.

Para finalizar a se¢do 3.2, dedicada a exposi¢gdo do nosso método,
faremos uma demonstragio analitica de que, o método sendo mais geral em
comparag¢ido com os anteriores, reproduz no caso do semi-espago inomogeéneo

o resultado obtido por Aspnes e Frova [130].

3.2.5. Aplicagéo para o semi-espaco

Em termos do método aqui desenvolvido, um semi-espago infinito pode
ser tratado como uma heteroestrutura com uma s6 camada. A espessura desta
camada aproxima-se ao infinito, € seu material € o material do substrato.
Portanto, nas passagens feitas em seguida ndo usaremos o indice n. Os

vetores e, ¢ eg da equagio (3.28) podem ser expressos da seguinte maneira:

ey = (1, —iky) , er = (-ik, 1), (3.29)

e a corregdo de fase ¢.(z) (vide a equagéo 3.21) € dada por:

Ae (z')

0.(2) = +kjdz’[exp(+21k(z ) Ty | e (3.30)

Aqui —z ¢ a espessura da camada. Para os elementos de matriz da expressdo
(3.28) obtemos
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(erIMleg) = iexplip_(2)] {(k - ko) +5_1;(k —ko)p-(@) +

b o+ kesplilu) - 9. EIE) BT

(ex/Mleg") = iexpligp_(2)] {(k + ko) +5 (k + ko)p_(2) +

+ 2k k)esplilpu(2) - 9. NE)) (332)

onde

0,'(2) = ikzjdz’ exp[+2ik(z -2z’ )Ag(z ) (3.33)

Substituindo as expressdes (3.32) e (3.33) na equagdo (3.28), o fator
exponencial de fase iexp[ip_(z)] é cancelado. Os termos restantes que

dependem de z devem ser calculados no limite z — —o0. Obtemos

lim ¢/ (2)=0, (3.34)
lim expli(p, (2)- 9_(Ng, (2) = 5k, (3.39)

onde

0 ’
ok =—ik? sz' exp[—2ikz']m. (3.36)
—00 &
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A expressdo (3.36) representa a variagdo do vetor de onda devida a
perturbagio da fungfo dielétrica Ae. No6s negligenciamos os termos de ordem

superior a primeira ordem em Ag, oriundos do fator de fase iexp[i(@.(z) -
@_(z))] da expressdo (3.35). Usando as expressdes (3.31 - 3.36), a amplitude

relativa da luz refletida Eg/E, pode ser obtida da expressdo (3.27):

1
g, K-kt (krk)ok

= | 3.37)
E, k+k0+%(k-k0)é'k (

Mantendo somente os termos de primeira ordem em &k, esta expressdo pode

ser reescrita da seguinte maneira:

Ey, k-k, 2k

= + ok .
E, k+k, (k+k) .38)

O resultado de Aspnes e Frova para Eg/E,, [130] ¢ dado por:

E, k—k+Gk
E, k+k,+06k (3:39)

Desprezando-se termos ndo lineares em &k, este resultado coincide com a
expressdo (3.38). Isto significa que o resultado de Aspnes e Frova pode ser
obtido, se nossa expressdo geral (3.28) ¢ aplicada para semi-espago infinito.

Ap6s esta demonstragdo passaremos aos exemplos numéricos.
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3.3. ESPECTROS DE FOTOREFLETANCIA
PROVENIENTES DE HOMO E HETERO-
ESTRUTURAS INOMOGENEAS TIPO "BULK"

3.3.1. Investigacdo do espectro de fotorefletincia proveniente
do semi-espaco inomogéneo

a) Influéncia do campo elétrico na fungdo dielétrica

No caso da aplicagdo da técnica de fotorefletancia, o perfil do campo
elétrico interno a amostra sofre modificagGes devidas a blindagem das cargas
de superficie por potadores de carga fotogerados durante a inje¢do do laser.
Assumindo que os resultados de fotorefletincia provém somente da
modulagdo do campo elétrico, a modificagdo introduzida pelo campo elétrico
na fung¢do dielétrica na proximidade do ponto critico M, pode ser expressa
através da equagdo derivada por Aspnes [147], supondo que o efeito Franz-
Keldysh [52,53] é o mecanismo principal que rege a absor¢do do material na

presenga do campo:

Ag(@) = C(n®"*/0?) {[ Ai'(n)Bi'(n) - ndi()Bi(n) ]
+ i 4i*(m) - ndi*(n) 1+ n'?) (3.40)

onde o argumento complexo m das fungdes de Airy € igual a n =
(0g-0—iT)/@ e a frequéncia elétro-optica é © = (2F/2m,h)'>. Aqui o,

designa a frequéncia correspondente a faixa proibida de energia do material
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semicondutor (£, =ha,), T’ é um parimetro de alargamento, relacionado ao

tempo de vida finito dos portadores de carga, F representa o campo elétrico, e
m,, é a massa efetiva reduzida. O problema da determinagdo do coeficiente
C sera discutido em seguida.

Neste momento devemos chamar a atengdo ao fato de que dentro do
nosso método é necessario primeiramente calcular as duas matrizes de
transferéncia diferentes M(F,(2)) e M(F,(z)), para os dois perfis diferentes do
campo elétrico Fy(z) e F,(z), um modulado e outro nio modulado. Isto
fornecera o conhecimento de dois coeficientes de reflexdo, um para cada
perfil, e entdo podemos obter a modificagdo da refletividade relativa AR/R.
Mas, para calcular a matriz de transferéncia é importante conhecer ndo
somente o valor preciso de Ag(w,F(z)), mas também o valor absoluto da
fungdo dielétrica ndo perturbada € (vide segéo anterior). Isto faz com que seja
necessario utilizarmos os valores experimentais de € = g + ig,, para calcular
a forma exata do espectro de fotorefletdncia com precisdo. Aqui, €, € €,
designam a parte real e imaginaria da fung¢io dielétrica, respectivamente.

Os valores experimentais de €, € €, para GaAs e Al 3Gaj;As foram
extraidos da referéncia [148]. Nesta referéncia foram investigados, a
temperatura ambiente, as propriedades de GaAs e das ligas tipo (GaAl)As
crescidos pela técnica de MBE. O valor tipico do pardmetro de alargamento
nessas estruturas é da ordem de 0,01eV. Para cada tipo de material, a curva

experimental €,(w) foi ajustada pela expressdo teoérica [147]:

£2(0) = C(/0”) {0y~ @) + (@g = @) +THP? (3.41)
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que representa a parte imaginaria da fungdo dielétrica na auséncia do campo
elétrico. Este ajuste mostrou-se adequado na regifio entre Eze E,+0,2eV. Os
valores do coeficiente C extraidos numéricamente deste procedimento no
caso do GaAs e no caso do Al ;Ga, ;As, foram usados na expressio (3.40).
Para valores maiores do que E, + 0,2eV, outras aproximagGes polinomiais
foram usadas para que a curva tedrica passasse pelos pontos experimentais,
apresentados em [148]. Na Figura 3.1 sfo apresentadas as curvas €,(®) para
GaAs e Alj 5Gay ;As, as quais foram usadas nas simulagdes computacionais.
As curvas da parte real da fungdo dielétrica &;(w) foram construidas

com os mesmos valores do coeficiente C usando a expressdo tedrica [147]:
1
1(0) = 1(0g) ~ C(w/®) { (0 0) + (0g = 0 +THR2, (342)

demonstrando uma boa concordancia com os dados experimentais [148] para
toda a faixa de energias menores do que E, do material. Na regido de
energias acima da faixa proibida do material foram utilizadas as expressdes
polinomiais apropriadas para cada um dos materiais. Na Figura 3.2 sdo
apresentados os espectros da parte real da fungdo dielétrica para GaAs e
Aly5Gay ;As.

Munidos desta informagdo, noés temos a possibilidade de calcular
corretamente as respostas espectrais provenientes das camadas de GaAs, bem
como de Al ;Ga, 7As. O conhecimento dos valores do coeficiente C nos da a
possibilidade de obter com precisdo a forma da linha, bem como a amplitude
do sinal da fotorefletincia, j4 que fornecem os valores absolutos das
grandezas e(w), Ag(0,F(2)) e Ae(w,Fy(2)).
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1,3 1,5 1,6 1,7
Energia [eV]

Figura 3.1. Espectro da parte imaginaria da fungdo dielétrica para GaAs e
A10'3Gao’7AS (T = IOmeV)
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Figura 3.2. Espectro da parte real da fungiio dielétrica para GaAs e
Aly 3Gag ;As (I' = 10meV).
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Passaremos, agora, a discussdo das aplicagdes do nosso método para

semi-espago inomogéneo infinito.

b) Espectros de modulagdo provenientes do material tipo ""bulk"

Uma amostra tipo "bulk", do ponto de vista da investigagdo pela
técnica de fotorefletdncia, pode ser representada por um semi-espago infinito,
preenchido com material da amostra, o qual possui um campo elétrico interno
proveniente das cargas de superficie. Na aproximagdo de Schottky, este
campo tem um perfil linear, decaindo com a distincia a superficie. A regido
onde o campo elétrico interno € diferente de zero, costuma ser chamada de
"regido de deplecdo". Nesta se¢do, vamos investigar a forma de linha dos
espectros de fotorefletdncia em fungdo do gradiente do campo elétrico, ou
seja, em fungdo da espessura da regido de deplegdo w, para um valor fixo do
campo elétrico na superficie. O estudo do espectro de fotorefletdncia em
fungdo da concentragdo de dopantes, alterando ndo somente w, mas o valor
do campo na superficie, pode ser encontrado na referéncia [149].

O semi-espago infinito de GaAs, com inomogeneidades introduzidas
pelo campo elétrico, dentro de nossa abordagem foi representado por uma
camada de GaAs com espessura igual a espessura da regido de deplegio e um
semi-espago infinito de GaAs homogéneo. No calculo do espectro foi
considerado que, a refletividade optica no caso de fotorefletidncia sofre
modificagdes somente devidas a modulagdo das perturbagdes introduzidas na
fun¢do dielétrica pelo campo elétrico interno. Por simplicidade, foi assumido

ainda que a perturbagdo externa, ou seja, a injeg¢do do laser, faz com que a
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condi¢do de bandas planas na superficie seja atingida e, conseqiientemente, o
campo elétrico de superficie € nulo. Isto corresponde a modulagdo de 100%.

A influéncia do gradiente do campo elétrico na forma de linha dos
espectros de fotorefletdncia ¢ ilustrada na Figura 3.3. O espectro (a)
corresponde ao gradiente mais fraco. A forma da linha é praticamente
idéntica a forma da fungdo elétro-dptica G, como € previsto no caso do semi-
espaco homogéneo de GaAs [131,150]. Com o aumento do gradiente do
campo elétrico, as oscilagdes subsidiarias nos espectros (b),(c), e (d) ficam
cada vez mais amortecidas. O espectro (b) exibe estruturas, parecidas com o
batimento de ondas, causadas pela interferéncia entre ondas eletromagnéticas
refletidas por partes diferentes do semi-espago inomogéneo. Podemos dizer
que a regido de deplegdo atua como uma "interface continua", composta por
inomogeneidades induzidas pelo campo elétrico. Ja que a espessura da regido
de deplegdo ¢ maior do que o comprimento de onda da luz incidente, os
efeitos de interferéncia construtiva e destrutiva comegam a ser pronunciados.
O amortecimento devido ao gradiente do campo elétrico ainda é fraco para
que as oscilagbes subsidiarias desaparegam. O aumento do amortecimento
das oscilagdes subsidiarias com aumento do gradiente do campo elétrico, foi
previsto por varios autores [42,130,131], e estda em concordancia completa
com mudangas da forma de linha apresentadas nos espectros (c) e (d) da
Figura 3.3,

Para fins de comparagdo, simulagdes dos quatro espectros de
fotorefletancia para semi-espago inomogéneo com 0s mesmos pardmetros
foram realizadas usando o método desenvolvido por Aspnes e Frova [130].
Os resultados sdo idénticos aqueles da Figura 3.3, como ¢ esperado
lembrando a demonstragdo analitica feita na se¢do 3.2.5. Este teste, mais uma

vez comprova a equivaléncia das duas abordagens no caso do calculo dos
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Figura 3.3. Espectros de fotorefletancia calculados para GaAs tipo "bulk"
com campo elétrico F(z) = Fy(1 — |z}/w) anulando-se na regido
de deplegdo com espessura w. Fy=60kV/cm; I = 10meV.
(@) w=3pum; (b) w=1um; (c) w=0,3um; (d) w=0,05um.
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espectros de fotorefletdncia provenientes de amostras tipo "bulk". Porém,
além do método aqui desenvolvido ser mais geral, ele também pode ser
aplicado para qualquer tipo de heteroestrutura. Alguns exemplos de tais

aplicagdes serdo discutidos em seguida.

3.3.2. Aplicacio do método para heteroestruturas com
camadas tipo ""bulk"

a) Heteroestrutura com regido interfacial ndo modulada

Aqui foi empreendido o estudo do espectro de fotorefletdncia
proveniente da heteroestrutura  Aly 5,Gag 73As(3,5um)/GaAs(substrato),
discutida no item 2.3.2(b). Como pode ser visto na Figura 2.7, ndo ha
praticamente nenhuma modulagdo do campo elétrico na regido interfacial
entre a liga ¢ 0 GaAs. Portanto, nio ¢ esperado o aparecimento de estruturas
espectrais na regido proxima ao valor de energia da faixa proibida do GaAs,
devidas a modificagdes da fungdo dielétrica do GaAs induzidas pelas
mudangas do campo no GaAs. Porém, estruturas espectrais de origens
diferentes podem aparecer devido @ mudangas introduzidas na fungédo
dielétrica da liga. Evidentemente, estas mudangas ndo podem ser explicadas
em termos do efeito Franz-Keldysh, ja que a faixa proibida do GaAs € bem
menor do que a da liga. O mecanismo de modulagdo, conhecido como
eficiente nesta faixa de frequéncias de fotons, é a modificagdo da faixa

proibida do material devida ao efeito piezo-elétrico.
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Pela primeira vez, simulamos o espectro da fotorefletdncia adotando o
efeito piezo-elétrico como mecanismo de modulagdo da fungdo dielétrica.
Utilizando nos célculos os perfis do campo elétrico apresentados na Figura
2.7, obtemos o espectro apresentado na Figura 3.4. As estruturas observadas
na regido entre as energias das faixas proibidas da liga (~ 1,8eV) e do GaAs
(~ 1,42eV) sdo devidas a oscilagdes tipo Fabry-Perrot da heteroestrutura. O
periodo destas oscilagdes ¢ modulado pelas modificagdes introduzidas, pela
modulagdo do campo elétrico, na fungdo dielétrica da liga. Dai, provém o
sinal da fotorefletancia, cuja forma é dada pela primeira derivada do espectro
do coeficiente de reflexdo tipo Fabry-Perrot na auséncia de modulagdo. O
periodo das oscilagdes no espectro de fotorefletincia calculado (vide Figura
3.4) esta em boa concorddncia com o periodo das oscilagdes no espectro
obtido experimentalmente [126] e apresentado na Figura 3.5.

A interpretagdo do espectro experimental da Figura 3.5 em termos do
efeito Franz-Keldysh em GaAs, levando em conta os efeitos interferenciais, ja
foi apresentada na referéncia [46]. Porém, neste trabalho para obter o periodo
das oscilagdes no espectro simulado que estivesse em concordancia com o do
espectro experimental, foi assumido que a camada epitaxial de Aly ,3Gayg 7,As
tivesse uma espessura de 2,5um, enquanto em [126] consta que a camada de
Alj ,7Gag 73As tem a espessura de 3,5um.

Este exemplo demonstra um novo grau de compreensio da natureza da
forma de linha do espectro e dos mecanismos de modulagdo da fungfio
dielétrica, além de fornecer um novo patamar no entendimento do problema
em geral, o qual foi atingido gragas a precisdo do novo método de calculo do

coeficiente de reflexio.
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Figura 3.4. Espectro de fotorefletdncia para a heteroestrutura
Aly 57Gay 73As8(3,5um)/GaAs, calculado usando os
perfis do campo elétrico apresentados na Figura
2.7. A resposta espectral tipo Franz-Keldysh da liga
ndo € incluida. I' = 30meV para a liga, e I' = 10meV
para GaAs.
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Figura 3.5. Espectro experimental de fotorefletancia para a heteroestrutura
A10,27Ga0,73M(3,5 pm) / GaAs(0,03pm) / GaAs(substrato), de

acordo com a referéncia [126).
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b) Heteroestutura com regido interfacial sujeita @ modulagdo

Apresentaremos a seguir, em detalhes, o estudo tedrico da forma de
linha do espectro de fotorefletAncia, proveniente de uma heteroestrutura
produzida no Laboratério de Novos Materiais Semicondutores. Vamos
considerar uma camada de Alj,3GagpAs com a espessura de 100004,
crescida sobre uma camada de GaAs com a espessura de 300A, crescida
sobre substrato semi-isolante de GaAs.

Neste caso, ¢ esperado que o efeito Franz-Keldysh seja o mecanismo
principal que descreve a absorgdo de fotons na presenga do campo elétrico
interno. Espera-se que o espectro contenha estruturas diferentes nas regides
proximas a faixa proibida do GaAs e aquela da liga. A forma do espectro na
regido acima da faixa proibida de Al,3Gag7,As deveria ser uma série de
oscilagdes Franz-Keldysh, ja que a camada de liga ¢ uma camada epitaxial e
os efeitos interferenciais neste caso ndo sdo bem pronunciados. A resposta
espectral do GaAs sera uma superposi¢do de oscilagdes Franz-Keldysh e de
Fabry-Perrot, visto que a profundidade de GaAs em relagéo a superficie €
10000A.

Portanto, antes de simular o espectro de fotorefletdncia AR/R(®) foi
feito o estudo da refletividade da amostra R(®) para comparar as posigdes de
picos das oscilagdes Fabry-Perrot obtidas através do célculo com aquelas na
curva da refletividade, obtida no laboratério. Nas Figuras 3.6(a) e 3.6(b) sdo
apresentadas a refletividade da amostra, calculada através de nosso método, e
a refletividade, medida experimentalmente, no Laboratério de Novos
Materiais Semicondutores por J.AN.T.Soares [133]. O uso dos valores
exatos da fungdo dielétrica e(w) para GaAs e para liga, forneceu uma boa

correspondéncia entre o periodo das oscilagdes tipo Fabry-Perrot nas curvas
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Figura 3.6. Espectros da refletividade, teorico (a) e experimental (b), para
a heteroestrutura Aly 53Gag 7,As(1um) / GaAs(0,03pm) / GaAs

(substrato), apresentando as oscilagdes tipo Fabry-Perrot.
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tedrica e experimental. Aqui, é importante ressaltar que a separagao entre 0s
picos destas oscilagdes ndo é a mesma para energias mais altas € mais baixas.
Este comportamento também ¢ esperado ja que o coeficiente de reflexdo
nestes graficos ¢ apresentado ndo em fungdo da espessura da camada
epitaxial, como ¢ feito normalmente na optica classica [49], mas em fung@o
da energia do foton como é usual na espectroscopia de modulagdo. As
discrepancias entre o comportamento das curvas sdo devidas aos padrdes do
equipamento e ao uso de filtros opticos na regido de energias mais altas. Tudo
isso altera a amplitude absoluta da refletividade medida, e serve como uma
explicagdo demonstrativa de vantagens das técnicas diferenciais em relagdo
as medidas diretas. A comparagdo entre os espectros de fotorefletancia AR/R(
o), tedrico e experimental, sera feita em seguida.

Conhecendo a concentragdo de Si (Eg = 5,84meV) na liga Np = 4,0 x
10"7cm™, foram feitas simulagdes computacionais, baseadas no método
apresentado no Capitulo 2, para determinar o perfil do campo elétrico. O
resultado destas simulagdes ¢ apresentado na Figura 3.7.

Na Figura 3.8 ¢ apresentado o espectro de fotorefletancia, obtido
experimentalmente no Laboratério de Novos Materiais Semicondutores [110]
(curva (a)), € o espectro de fotorefletdncia, calculado teoricamente (curva
(b)). A curva teorica foi obtida supondo-se que a modulagdo do campo na
superficie é de 100% e na interface de 5%. Uma concordancia bastante boa
entre os espectros tedrico e experimental indica fortemente que as oscilagdes
abaixo da faixa proibida da liga sdo provenientes do efeito Franz-Keldysh
regido pelo campo elétrico oriundo da interface entre a camada de GaAs,
crescida pela técnica de MBE (camada "buffer"), e o substrato de GaAs.

Esta conclusio € contraria a suposig¢io feita na referéncia [46], onde as

oscilagdes do mesmo tipo sdo atribuidas a interface Al ,3Gay 7As/GaAs.
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Figura 3.7. Perfil do campo elétrico no interior da heteroestrutura
Al ,3Gag 7pAs(1um) / GaAs(0,03um) / GaAs (substrato).
O perfil do campo elétrico na regido superficial for
obtido através da abordagem apresentada no Capitulo 2.
O perfil na regido interfacial foi calculado na aproximagao
de Schottky.
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Figura 3.8. Espectros de fotorefletancia experimental (a) e teorico (b) para
a heteroestrutura A]O’szaO’qus(l pm) / GaAs(0,03um) / GaAs
(substrato).
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Nenhuma tentativa de reproduzir o espectro usando o perfil do campo elétrico
na camada "buffer" de GaAs, decaindo em dire¢do ao substrato, forneceu o
comportamento similar ao apresentado na Figura 3.8. Para verificar a
validade de nossa conclusdo, uma outra amostra nas mesmas condigdes e
com os mesmos parametros (temperatura de células, concentragdo de
dopantes, etc.) foi crescida em nosso laboratorio sobre o substrato tipo n, e
investigada por meio de fotorefletdncia. As oscilagbes abaixo da faixa
proibida da liga ndo foram observadas. Mas, se elas fossem realmente
provenientes da interface Al ,5Gag 7,As/GaAs, como sugerem os autores em
[46], elas deveriam ser observadas. Desta maneira, experimentalmente foi
comprovada nossa conclusdo teérica de que a origem das oscilagdes abaixo
da faixa proibida da liga, apresentadas na Figura 3.8, é o campo elétrico
proveniente da interface entre GaAs crescido por MBE e o substrato.

Temos que ressaltar a exatiddo e a precisio de nosso método, que
permitiu chegar a esta concluséo a partir do ponto de vista teérico, enquanto
na literatura, até o momento, existem somente suposigdes sobre as origens
das estruturas espectrais observadas nos espectros experimentais
provenientes de heteroestruturas. A eficiéncia computacional do método nos
permitiu executar varias simulagdes para podermos estimar a percentagem de
modulagéo na regido interfacial no interior da heteroestrutura. Por outro lado,

este exemplo demonstra a utilidade do método também nas simulagdes tipo

"On-line" )
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3.4. ESPECTROS DE FOTOREFLETANCIA
PROVENIENTES DE POCOS QUANTICOS

3.4.1. Discussdo do problema

A maior razdo de acreditar que os sinais de fotorefletincia, no caso de
pogos quanticos sdo provenientes da modulagdo Optica do campo elétrico
interno € o efeito de alteragdo dos estados eletronicos por estes campos
[151]. No caso de matenais tipo "bulk" a modulagdo estd bem compreendida
em termos do efeito Franz-Keldysh [52,53]. Porém, a forma de linha nos
espectros de fotorefletincia provenientes de pogos quinticos ¢ bastante
diferente em relagdo aquela dos materiais tipo "bulk”, demonstrando o
caracter de primeira derivada ao invés de terceira [125,142,152]. Esta
diferenga € devida aos mecanismos diferentes de modulagdo no caso de
pogos quanticos [15].

Quando um campo elétrico, perpendicular & camada fina formando um
pogo quantico, ¢ aplicado a um gas de portadores quase bidimensional, os
portadores confinados ndo podem ser acelerados, ja que a sua massa na
diregdo do campo, formalmente falando, aproxima-se ao infinito [153].
Portanto, o efeito Franz-Keldysh nao pode ter um papel importante no caso
de pogos quanticos. Como foi demonstrado na referéncia [153], neste caso, o
efeito Stark, que altera a faixa proibida efetiva da camada formando o pogo, é
0 mecanismo mais importante de modulagio elétro-optica no interior destas
heteroestruturas. Este trabalho revelou os mecanismos fisicos que regem os

processos de absorgao da luz nos pogos quénticos ndo dopados.
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Porém, a auséncia de uma abordagem adequada dificultou o estudo do
espectro de modulagdo proveniente dessas estruturas, devido ao fato que os
efeitos interferenciais no foram levados em consideragio [15,141,142,153].
Como veremos a seguir, estes efeitos podem causar mudangas drasticas na
forma de linha, bem como na amplitude do sinal de fotorefletdncia. Nesta
segdo, vamos aplicar o método aqui desenvolvido ao célculo do coeficiente
de reflexdo para simular a forma de linha dos espectros provenientes de

heteroestruturas quase bidimensionais.

34.2. Estudo do espectro de fotorefletincia em fungio da
distincia entre pogo quintico e superficie da heteroestrutura

O pogo quantico pode ser representado por uma camada de GaAs
crescida entre duas camadas de liga Aly ,7Gag 73As. Resolvendo a equagéo de
Schroedinger no pogo de altura finita [15], foram calculadas as energias de
transi¢do, E,, entre os niveis fundamentais de elétron e de buraco para os
pogos com espessura de 50 e 250A, sendo E, = 1,515eV e E, = 1,432¢V,
respectivamente. De acordo com as referéncias [15,153], podemos escrever
para a variagdo da fungdo dielétrica introduzida pelo campo elétrico interno a

seguinte expressao:

hw— Ey—il

Ae(w) = CF * —
(ho—Ep) % +T

(3.43)
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onde F designa o valor do campo elétrico atuando perpendicularmente ao
pogo, e I' € o parimetro de alargamento. O coeficiente C depende das
caracteristicas do material e € determinado pelo elemento de matriz da
transigdo entre os estados fundamentais de elétron e buraco. Porém, o fator
CF’ pode assumir valores diferentes, os quais dependem do valor do campo
elétrico que por sua vez depende da concentragio de dopantes na estrutura.
Portanto, com a finalidade de estudar a mudan¢a na forma de linha do
espectro, podemos assumir CF2 = I/1000, o que fornece as amplitudes
tipicas do sinal de fotorefletancia proveniente de pogos quénticos. Para
ressaltar a mudanga de forma de detalhes espectrais provenientes do pogo,
nossas simulagdes ndo incluem o efeito Franz-Keldysh na liga.

Nas Figuras 3.9 e 3.10, para pogos de largura de 50 e 250A,
respectivamente, sao apresentados os resultados dos calculos mostrando as
modificagdes do espectro de fotorefletdncia com a distncia entre a superficie
¢ 0 pogo quantico, d. Em ambos os casos, a distancia é variada entre 500 e
10000A. Comparando os espectros das Figuras 3.9 e 3.10 para d = 500,
1000, 2500A, em ambos os casos pode ser notada a rotagdo do espectro
devida 4 mudanga do valor da fase optica com afastamento do poco da
superficie. O espectro é determinado pela forma funcional de primeira
derivada [15,153]. Isto explica a semelhanga entre os espectros para d = 500,
1000, 2500A para larguras de pogo diferentes. A wnica diferenga visivel é que
estruturas espectrais similares tomam posigdes energéticas diferentes devido
a diferenga nas energias de transigio E,,.

A rotagdo do espectro, mencionada acima, é um tipo de efeito
interferencial que apenas faz o espectro girar em torno do eixo de energia.
Porém, tal rotagdo € inomogénea, ji que a cada valor da energia do foton

corresponde seu proprio comprimento de onda dentro do material, fazendo
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Figura 3.9. Espectros teoricos de fotorefletincia para a heteroestrutura
contendo um pogo nio dopado de GaAs com largura de
50A no meio da liga de Alg,7Gag73As para distincias d
diferentes entre a superficie € o pogo. A resposta espectral

tipo Franz-Keldysh da liga ndo ¢ incluida.
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Figura 3.10. Espectros tedricos de fotorefletdncia para a heteroestrutura
contendo um pogo nio dopado de GaAs com largura de
250A no meio da liga de Alj,,Gag73As para disténcias d
diferentes entre a superficie e 0 pogo. A resposta espectral

tipo Franz-Keldysh da liga ndo € incluida.
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com que a diferenga de fase 6ptica varie ao longo do eixo de energia. Isto faz
com que cada parte do espectro gire de um valor igual ao seu préprio angulo,
determinado por esta diferenga de fase 6ptica. Como foi mencionado no
paragrafo acima, para d < 2500A a inomogeneidade da rotagdo é pouco
pronunciada. Porém para d > 2500A, este efeito resulta no comportamento
qualitativamente diferente da forma de linha nos espectros obtidos de pogos
com larguras diferentes, mesmo no caso de distancias iguais entre a superficie
e o pogo (vide as Figuras 3.9 e 3.10). Além disso, a forma de linha se difere
muito da bem conhecida forma funcional de primeira derivada.

Outro tipo de efeito interferencial ¢é a interferéncia da luz refletida pela
superficie e pelas interfaces de pogo. Este efeito resulta no aparecimento de
oscilagdes tipo Fabry-Perrot [49] abaixo da faixa proibida da liga, as quais
comegam a ficar notaveis para d > 2500A. Estas oscilagbes ndo estdo
relacionadas a natureza quéntica da heteroestrutura em questdo. Elas séo
provenientes da diferenga de fase Optica entre ondas eletromagnéticas com
frequéncias diferentes, refletidas pela superficie e pelas interfaces de pogo.
Esta diferenga aumenta conforme aumenta a profundidade do pogo em
relagdo a superficie. Portanto, a separagdo energética entre os picos dessas
oscilagdes diminui com o aumento da distancia (vide as Figuras 3.9 e 3.10)

Nesta se¢do, demonstramos que o mesmo mecanismo fisico, o efeito
de Stark nos pogos de mesma largura, pode resultar em formas espectrais
diferentes devidas aos efeitos interferenciais da optica tradicional [49].
Portanto, for mostrada a importiancia da compreensdao dos efeitos
interferenciais no tratamento de heteroestruturas contendo pogos quanticos,
os quais podem e devem ser levados em consideragdo adequadamente na

interpretacdo dos espectros de fotorefletancia delas provenientes.
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3.5 COMENTARIOS FINAIS

Finalizando este capitulo, seria importante destacar que o método
apresentado aqui e aplicado a estruturas diversas ndo se restringe somente a
fotorefletancia e eletrorefletdncia, mas pode ser usado no caso de qualquer
técnica de modulagdo. Os exemplos numéricos demonstraram a eficacia do
método no caso de mecanismos de modulagdo diferentes, como efeito de
Franz-Keldysh, efeito piezo-elétrico, e efeito de Stark. Os perfis do campo
elétrico calculados de acordo com o método apresentado no Capitulo 2, €
utilizados na investigagdo da forma de linha, forneceram, pela primeira vez, a
possibilidade de calculo a partir de primeiros principios (e ndo de simulagdo)
do espectro de fotorefletancia.

Uma outra caracteristica importante de nosso método ¢ a capacidade
de levar em conta tantas camadas de heteroestrutura quantas realmente
existem nela. Varias abordagens anteriores estiveram restritas apenas a duas
camadas devido ao uso de formulas simples da Optica classica [46,154,155].

O fato de que nossa abordagem permite reduzir drasticamente o
volume de operagdes computacionais, a torna muito util em simulagdes de
espectros de modulagfio tipo "on-line", ou seja, quando os espectros tedricos
estdo sendo simulados durante a experiéncia. Isto € de grande valor pois,
comparando os espectros teérico e experimental, existe a possibilidade de
alterar imediatamente as condigdes da experiéncia para extragdo dos
pardmetros necessarios.

Além do seu uso na espectroscopia de modulagéo, este método poderia

ser 1til para calculo da refletividade absoluta (um exemplo de tal calculo foi
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apresentado nas paginas anteriores), 0 que é necessario na optica de filmes
finos e na criagdo de filtros Opticos. Destaca-se, também, um avango
conceitual, que este método fornece na compreensio fisica do problema e na

interpretagédo tedrica dos dados experimentais.
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CONCLUSOES

Neste trabalho foram efetuados estudos de propriedades eletronicas de
super-redes de deltas e de heteroestruturas epitaxiais semicondutoras. A
importancia dos métodos pioneiros apresentados aqui esta na capacidade de
se prever teoricamente os efeitos dos diversos fatores sobre propriedades
fisicas de novos materiais semicondutores. Esta capacidade de previsdo
tedrica ¢ essencial no projeto de novas estruturas e dispositivos, bem como na
interpretagio de dados de caracterizagdo experimental das amostras.

Como primeiro passo, foi feito um estudo sistematico da estrutura
eletronica de super-redes de GaAs com dopagem planar de Si. Estas
estruturas semicondutoras vdo muito além da simples possibilidade de
aumentar o nivel efetivo de dopagem do material. Para estas super-redes o
espagamento entre planos de dopagem e a concentragdo de dopantes foram
variados, e os efeitos destas variagdes sobre os estados de elétrons e de
buracos foram investigados através de calculos autoconsistentes.

Foi criada uma nova abordagem para levar em conta a simetria de
translagdo na super-rede. Trata-se da aplicagdo pioneira do método celular
para o calculo da estrutura eletronica da super-rede em uma dimensio. Isto
permitiu levar em conta no calculo autoconsistente as espessuras finitas das
minibandas eletronicas, alterando a forma do potencial devido aos efeitos de
periodicidade da super-rede, bem como levar em consideragdo o efeito da
mudanga na forma do potencial do pogo sobre a dispersdo e a posigdo
energética destas minibandas.

Baseando-se nesta abordagem, foram feitos calculos com a finalidade

de estudar a mudanga de regime de pogos isolados para super-rede. Foram



- 153 -

investigadas as condigdes para as quais ocorre tal transformagdo do
comportamento eletrénico de bi- para tri-dimensional. O comportamento de
elétrons e de buracos na super-rede foi estudado em fungdo do periodo da
mesma ¢ em fun¢do da concentragdo de doadores em cada pogo delta. Os
resultados dos nossos calculos forneceram uma indicagdo bastante clara do
confinamento de buracos entre os planos de dopagem. Uma ateng@o especial
foi dedicada ao estudo de ocupagdes de sub-bandas eletronicas.

Nossos resultados tedricos foram comparados com as medidas de
magneto-transporte ¢ apresentaram uma boa concordéncia, comprovando a
validade da abordagem utilizada no célculo. O conhecimento exato da
estrutura de sub-bandas de elétrons e de buracos permitiu o calculo da
energia de corte no espectro de fotoluminescéncia de excitagdo, a qual foi
comparada com os valores experimentais obtidos por meio desta técnica. A
concordancia entre os dados tedricos e experimentais permitiu um avango na
compreensdo dos mecanismos fisicos que determinam as propriedades
eletronicas de super-redes de GaAs com dopagem planar de Si.

Como segunda etapa do estudo de super-redes foi feita a investigagdo
tedrica pioneira da estrutura eletronica do sistema tipo multi delta de Sb em
Si. A importincia deste estudo reside principalmente no fato de que néo
existia até o momento nenhum estudo tedrico das propriedades eletronicas
deste tipo de super-rede, embora varios dados experimentais ja se
encontravam na literatura. Neste sentido, nossos resultados foram inéditos e
pioneiros, abrindo a possibilidade de aplicagdo dos esforgos tedricos, como
por exemplo no célculo da condutividade na diregéo perpendicular ao plano
de dopagem, e servindo como um guia para os experimentais da area.

A abordagem teorica usada para estes calculos for a mesma que no

caso de super-redes de deltas de Si em GaAs. Porém, um novo método
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computacional foi desenvolvido para poder levar em conta a anisotropia da
massa efetiva do elétron na banda de condugio do Si. Dois tipos de estados
eletronicos, relacionados as massas efetivas transversal e longitudinal, foram
levados em conta simultaneamente no célculo das ocupagdes de sub-bandas
correspondentes e na solugdo autoconsistente das equagdes de Schroedinger e
de Poisson.

A estrutura eletronica da super-rede de deltas de Sb em Si, também, foi
investigada em fung¢do da concentragdo planar de dopantes ¢ em fungdo do
periodo da super-rede. Durante esta investigagdo sistematica observou-se a
transicdo do comportamento eletrénico de bi- para tridimensional com a
diminuigdo do espagamento entre os pogos delta e com o aumento das
concentragdes de dopantes. As conclusdes obtidas através deste estudo estdo
em concordancia com dados experimentais disponiveis na literatura. Foram
considerados também em nosso estudo os efeitos do acoplamento de multi-
vales relacionados ao fundo da banda de condugdo do Si, devido as
flutuag6es do potencial produzidas pelos dopantes no plano delta. Estes
efeitos afetam principalmente os estados eletronicos fundamentais, ou mais
localizados, devendo portanto influir nas propriedades opticas do sistema,
sem porém afetar significativamente suas propriedades de transporte.

O estudo comparativo da mudanga de regime de pogos isolados para
super-rede em GaAs e silicio com dopagem planar tipo n forneceu
informagdo inédita sobre as diferengas do comportament('; eletrénico nestes
sistemas. Demonstrou-se que a transi¢do de regime bi- para tridimensional no
caso de multiplos pogos deltas tipo m em Si ocorre para concentragdes
maiores € para espagamentos menores do que em GaAs.

Como passo seguinte foi realizado o estudo dos perfis de potencial

eletrostatico e de campo elétrico no interior de heteroestruturas. Foi
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investigada a influéncia da concentragdo de dopantes e da espessura de
camadas sobre os valores dos campos elétricos de superficie e interfacial. A
modulagdo dos perfis do potencial € do campo por um feixe de luz de laser
for estudada com a finalidade de simulagdo posterior de espectros de
fotorefletancia.

Foi desenvolvida uma abordagem que permite calcular os perfis do
potencial e do campo através de uma equagfo integral, a qual engloba a
equagdo de Poisson (uma equagdo diferencial de segunda ordem) do
problema'e duas condigdes de contorno. O potencial eletrostatico aparece no
lado esquerdo € no lado direito desta equagéo integral, a qual portanto foi
resolvida de maneira autoconsistente. No método proposto niio é necessario
assumirmos a ionizagéo total de dopantes, bem como a ndo-degenerescéncia
do material das camadas da heteroestrutura.

Os exemplos numéricos demonstram a aplicagdo deste método para
alguns tipos de estruturas semicondutoras. Os resultados dos calculos estdo
de acordo com aqueles obtidos usando aproximagdo Schottky. O método
apresentado neste trabatho é um método geral e pode ser usado no célculo de
qualquer tipo de heteroestrutura. Os perfis do potencial eletrostatico e do
campo elétrico interno podem ser usados, por exemplo, para avaliagdo da
influéncia do campo elétrico sobre a estrutura eletronica de pogos delta, para
célculo de espectros de fotorefletancia, etc.

Acreditamos que este método seja importante para futuras
investigagdes de novos materiais semicondutores, possibilitando deste modo
um entendimento mais completo do comportamento eletronico e de
propriedades elétro-6pticas de super-redes de deltas e heteroestruturas

epitaxiais semicondutoras.
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No que se refere as propriedades elétro-opticas, é apresentada neste
trabalho a teoria da fotorefletincia em heteroestruturas compostas por
camadas contendo inomogeneidades na fungio dielétrica. Conhecendo os
perfis do campo elétrico interno, pela primeira vez é fornecida a oportunidade
de se realizar calculos de espectros de modulagdo a partir de primeiros
principios. Os exemplos numéricos, utilizando os perfis do campo elétrico
obtidos de acordo com nossa abordagem, ilustram o procedimento completo
do calculo do espectro de fotorefletincia.

Dentro do formalismo da teoria da fotorefletdncia apresentada neste
trabalho, um dos aspectos mais importantes € a proposta de um novo método
para o calculo do coeficiente de reflexdo de heteroestruturas. Este método se
baseia numa abordagem em que cada camada de heteroestrutura é descrita
por uma sO matriz de ftransferéncia, enquanto esta matriz inclui
inomogeneidades dessa camada de um modo integral. Em comparagio com
métodos anteriores, o aqui desenvolvido representa um avango conceitual no
entendimento do problema, e fornece uma maior precisdo e eficiéncia,
reduzindo o numero de operagdes computacionais. E importante observar que
os métodos anteriores estdo contidos no formalismo aqui apresentado como
casos limites.

Com este método foram estudados os espectros de fotorefletancia
provenientes do semi-espago inomogéneo. Os resultados demonstraram-se
idénticos aqueles obtidos através da abordagem bem conhecida desenvolvida
por Aspnes e Frova. O espectro calculado tedricamente para a heteroestrutura
crescida no Laboratorio de Novos Materiais Semicondutores, esta em uma
excelente concordancia com o experimental, demonstrando a consisténcia e a
capacidade da teoria desenvolvida. Para o calculo dos espectros provenientes

destas estruturas foi usado o formalismo do efeito Franz-Keldysh, que
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mostrou-se adequado na descrigdo da modificagdo da fungdo dielétrica pelo
campo elétrico nas heteroestruturas com camadas tipo "bulk". Pela primeira
vez, o efeito piezo-elétrico ¢ usado para descrever espectros de
fotorefletancia provenientes de heteroestruturas contendo regido interfacial
nio modulada. A boa concordincia obtida entre dados experimentais e
tedricos demonstra a compreensdo fisica da natureza da forma de linha do
espectro de fotorefletancia.

Simulagdes computacionais de espectros de fotorefletancia
provenientes de pogos quanticos foram feitas objetivando a demonstragdo da
aplica¢do do nosso método no caso em que a modulagdo da fungdo dielétrica -
¢ descrita pelo efeito Stark. Foi feito um estudo sistematico da dependéncia
da forma de linha do espectro em fungéo da largura do pogo € em fungdo da
distincia entre o pogo e a superficie da amostra. Os resultados destes céalculos
ilustram a importancia de efeitos interferenciais na interpretagdo de espectros
de fotorefletancia provenientes de heteroestruturas semicondutoras.

Diante destas conclusdes, consideramos alcangado o objetivo a que
nos propuzemos neste trabalho, tendo elaborado trés novas abordagens e
demonstrado em detalhes as aplicagdes dos métodos desenvolvidos na
investigagao da estrutura eletronica e de propriedades elétro-opticas de super-
redes de deltas e heteroestruturas epitaxiais semicondutoras. Os resultados
das simulagdes computacionais mostraram-se relevantes tanto na
compreensao da fisica associada a estrutura estudada, como na elucidagao do
funcionamento dos métodos quando aplicados a dispositivos diferentes.
Esperamos que o conteudo deste trabalho seja de importancia fundamental na
caracterizacdo atual de novos materiais semicondutores e nas melhorias dos

dispositivos crescidos pela técnica de MBE.
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APENDICE 4

MODELO TEORICO FENOMENOLOGICO
PARA TRANSICOES OPTICAS
NOS ESPECTROS DE FOTOREFLETANCIA
PROVENIENTES DAS AMOSTRAS
COM DOPAGEM TIPO DELTA

Como ja foi dito neste trabalho, a fotorefletdncia ¢ uma técnica de
espectroscopia bastante poderosa no estudo de propriedades eletronicas de
heteroestruturas semicondutoras, tais como super-redes, pogos quénticos €
estruturas contendo dopagem tipo delta [10,16,17,19,41,156,157]. Os
mecanismos de modulagdo e as formas de linha observados nos espectros
obtidos em medidas de fotorefletancia de pogos quénticos isolados, sdo hoje
compreendidos razoavelmente bem. Para estes sistemas, os sinais de
fotorefletdncia sdo devidos ao deslocamento de niveis eletronicos (efeito
Stark), o que resulta na forma de linha do tipo primeira derivada [16,41]. O
efeito Franz-Keldysh comega a ficar importante para super-redes com uma
dispersdo significativa de sub-bandas. Espectros do tipo terceira derivada séo
esperados nestes casos [16,41]. Para sistemas com dopagem delta, os
espectros de fotorefletdncia, bem como os mecanismos fisicos que
determinam a forma destes espectros, ainda constituem uma questdo bastante
controvertida [10,17,19,156,157].

Varios autores tentaram interpretar as estruturas observadas nos

espectros de fotorefletancia provenientes das amostras com dopagem tipo
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delta baseando-se na andalise de detalhes espectrais em termos do gas
bidimensional de elétrons (buracos) para dopagem tipo n (tipo p). Daqui em
diante, assumiremos dopagem tipo m. A andlise para tipo p é analoga. Os
estados confinados de elétrons, na dire¢do perpendicular ao plano de
dopagem, foram considerados como originarios dos detalhes espectrais
oriundos da regido do plano de dopantes. Uma maneira usual de descrever a
natureza do espectro de fotorefletdncia é a seguinte. Sob agdo do campo
elétrico, os estados confinados de elétrons sdo analisados em termos do efeito
Stark, e os estados ndo confinados de buracos em termos do efeito Franz-
Keldysh modificado de uma particula [15,17]. O deslocamento energético de
niveis eletrénicos descrito pelo efeito Stark, é interpretado como a causa de
mudangas nas for¢as de oscilador das transigdes oOpticas. O efeito Franz-
Keldysh modificado, de uma particula, ¢ adotado ja que é assumido que a luz
incidente gera buracos nos estados do continuo da banda de valéncia,
enquanto os elétrons sdo gerados nos estados de sub-bandas bidimensionais
da banda de condugdo. Mesmo que os detalhes observados nos espectros de
fotorefletdncia possam estar relacionados ao gas bidimensional de elétrons,
esta suposi¢do ndo possui uma confirmagdo experimental satisfatoria, ¢ a
explicagdo teorica dos detalhes espectrais em termos de gas bidimensional
esta muito longe de ser completa.

Os dados recentes de fotorefletdncia aplicada a estruturas com
dopagem planar foram interpretados como oscilagdes Franz-Keldysh,
oriundas do campo elétrico entre a camada de dopagem planar e a superficie
da amostra [19,156,157]. De outro lado, detalhes oscilatorios similares foram
preditos tedricamente assumindo o efeito de renormalizagdo de bandas acima
do nivel de Fermi, e considerando cada periodo no espectro de fotorefletancia

como correspondente a um estado eletronico quantizado no gas bidimensional



- 160 -

de elétrons [17]. A semelhanga entre a estrutura eletrénica no pogo delta e
aquela de uma heterojungdo causou a busca de caracteristicas similares em
ambos sistemas [10,17,19]. Considerando um mecanismo diferente, parecido
mas ndo idéntico ao efeito comum Franz-Keldysh, os detalhes espectrais
provenientes da regido de dopagem planar foram preditos envolvendo as
transi¢des para os niveis eletronicos abaixo e acima do nivel de Fermi [11].
Porém, as condigbes experimentais apropriadas, como por exemplo uma
maior razdo sinal/ruido (>10°) devem ser atingidas para possibilitar a
confirmagdo dessa teoria.

As estruturas com dopagem delta foram investigadas, recentemente,
pela fotorefletancia diferencial, a qual permite eliminar os efeitos devidos ao
campo elétrico da superficie através do uso de dois lasers com comprimentos
de onda diferentes [14]. Entretanto, a interpretagdo do espectro de
fotorefletancia diferencial permanece bastante obscura, Ja que nio era exibida
nenhuma evidéncia direta das contribuigSes de elétrons do gas bidimensional
na forma de linha do espectro.

Neste Apéndice nos apresentamos uma nova abordagem para calcular
e interpretar espectros de fotorefletdncia provenientes de sistemas com
dopagem delta. Contrariamente aos trabalhos anteriores, utilizamos o modelo
que se baseia somente no efeito Franz-Keldysh comum de duas particulas
[42,158] (e ndo de uma particula), e levamos em conta variagdes do campo
elétrico e da faixa proibida efetiva na regido do pogo delta, devidas as
variagbes espaciais da densidade eletrénica. De acordo com nosso
conhecimento da literatura, a inomogeneidade espacial do campo elétrico,
bem como a variagdo da faixa proibida efetiva na regido do delta nunca foram

levados em consideragdo para explicar formas de linha de fotorefletancia.
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Nos assumimos que praticamente todos os estados eletronicos abaixo
do nivel de Fermi estdo completamente ocupados, mesmo a temperatura
ambiente, ja que o nivel de Fermi estd bem acima do fundo da banda de
condugdo no plano de dopagem. Os valores tipicos da energia de Fermi para
concentra¢des moderadas de dopantes variam entre 150 e 250 meV, como foi
obtido dos calculos autoconsistentes, enquanto k7" = 25 meV a temperatura
ambiente [10,44]. Portanto, aproximando a distribuigio de Fermi para
elétrons pela fungio de Heaviside, podemos dizer que os elétrons fotogerados
ndo devem apresentar caracteristicas bidimensionais. Entretanto, os fétons
causam transi¢des eletrénicas dos estados tridimensionais do continuo da
banda de valéncia para os estados quase tridimensionais da banda de
condugio. Consideramos o elétron acima do nivel de Fermi na regido do pogo
delta como praticamente livre (ndo confinado), levando em conta que estes
estados eletrénicos estdo estendidos a uma distancia maior que 500A no caso
de dopagem delta de Si em GaAs [10,44]. Isto corresponde ao comprimento
de coeréncia de um elétron livre da banda de condugdo (~1000A) [47,54].
Portanto, podemos tratar o problema de transi¢bes Opticas na regido de
dopagem delta em termos do caso mais simples do efeito Franz-Keldysh de
duas particulas.

A Figura A.l1 mostra esquematicamente, em um caso tipico de
dopagem planar de Si em GaAs, os perfis das bandas de valéncia e de
condugdo na regido delta e os estados eletronicos correspondentes,
juntamente com a curva de dependéncia da faixa efetiva proibida £, com z,
coordenada na diregio perpendicular ao plano de dopagem. Aqui € assumido
que sdo possivels somente as transi¢des eletronicas para os estados acima do
nivel de Fermi. Cabe notar que mesmo para os estados eletrnicos abaixo do

nivel de Fermi, cujas energias (E;) sdo proximas a energia de Fermi (Ep—£; ~
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Figura A.1. Diagrama esquemético de bandas para GaAs com dopagem
planar tipon (acima) e o comportamento correspondente da
faixa proibida efetiva E, (abaixo). E¢ corresponde ao nivel de
Fermi, e BC e BV indicam as bordas das bandas de condugéo

e de valéncia, respectivamente.
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kT), a fungdo de onda do elétron pode ser considerada como delocalizada.
Queremos ainda ressaltar que, a estrutura discreta de estados eletronicos
abaixo do nivel de Fermi na regido do delta, obtida de calculos
autoconsistentes na aproximag¢io de um elétron, ndo representa o conjunto de
estados finais envolvidos nas transigdes eletronicas observadas nos espectros
de fotorefletancia.

Baseamos nossos calculos no resultado bem conhecido para a
perturbagio efetiva na fungdo dielétrica <Ae> na presenga de perturbagdes

ndo-uniformes Ag(z), derivado por Aspnes e Frova [130]:

< Ae>=-2iK exp (2iKz ) j Aé (z)exp (~2iKz )dz (A1)

onde z, é a coordenada da superficie, K ¢ a constante de propagagdo, € 0
intervalo de integragéo inclui a regido delta.

Pela primeira vez na literatura aplicamos a equagéo (A.1) no caso em
que perturbagdes ndo-uniformes na fungio dielétrica Ag(z) sdo devidas ndo
somente a inomogeneidade espacial do campo elétrico (F(2)), mas também as
variagdes espaciais da faixa proibida efetiva do material (Ey(z)= f 0,4(2)). Isto

¢
Ae(z) = Ae(F(2),04(2)). (A.2)
Esta expressdo satisfaz a todas suposi¢oes feitas na referéncia [130].

Nossa abordagem assume que, em qualquer ponto na regiao delta, a

perturbagdo Ag(z) é determinada pelo formalismo do efeito Franz-Keldysh
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[42,54], usando os valores locais correspondentes do campo elétrico e da
faixa proibida efetiva. Nos modificamos a expressdo para Ae, derivada por
Aspnes [42] para as vizinhangas do ponto critico tridimencional M, levando

em conta as variagdes espaciais destes parametros:

A(F(2),04(2)) = C(r®"*/0?) [(4i'(M)Bi'(n) — n4i(n)Bi(N)
+ i(4i'*(n) = n4i*(m)) + n'?] (A3)
onde

N = (042) - © + iI)/O e  O=(F@)nm', ). (A.4)

Aqui 4i e Bi sdo as fungdes de Airy regular e irregular, respectivamente, C ¢
um coeficiente de normalizagdo, ® ¢ a freqiiéncia da luz incidente, I" € o
parametro de alargamento, e m”_, ¢ a massa efetiva reduzida.

A perturbagdo efetiva na fungdo dielétrica <Ae> ¢ relacionada
diretamente a forma do espectro de fotorefletancia através da seguinte

expressao:
AR/R = a<Ag> + B<Ag,> (A.5)

onde <Ag,> e <Ae,> sdo as perturbagdes efetivas nas partes real e imaginaria
da fungédo dielétrica, respectivamente, e o e  sdo os coeficientes de Seraphin
[130,150]. Para GaAs, p << o na vizinhanga do ponto critico M, (hw,
=1,42¢V para 7 = 300K). Portanto, o segundo termo na expressao (A.5) pode
ser desprezado [150].

O espectro de fotorefletancia diferencial calculado para a estrutura

contendo a dopagem tipo delta € apresentado na Figura A.2. Nas simulagdes
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do campo elétrico, F, em fung¢io de z que foram usadas para

as simulagdes. I’ = 0,01eV.
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computacionais foi usado o valor da faixa proibida do GaAs tipo "bulk" E, =
1,42eV, correspondente a temperatura ambiente. Os perfis do campo elétrico
e da faixa proibida efetiva, também apresentados na Figura A.2, foram
assumidos linearmente dependentes de z, por razbes de simplicidade dos
calculos. Para o valor maximo do campo F na regido delta, nos escolhemos o
valor médio do campo elétrico no pogo obtido nos calculos autoconsistentes
[10,44], e ndo o valor maximo absoluto, ja que este ultimo corresponde
somente a uma regido espacial muito estreita e, portanto, ndo contribuira
significativamente na forma de linha do espectro de fotorefletdncia (vide a
equagdo A.l). Negligenciamos os efeitos devidos ao campo elétrico da
superficie.

Ainda que a estrutura vista na Figura A.2 ndo apresente o
comportamento usual das oscilagdes Franz-Keldysh, esta curva é oriunda da
somatoria (dada pela equagdo A.1) das oscilagbes candnicas Franz-Keldysh,
as quais s@o deslocadas, uma em relagéo a outra, ao longo do eixo de energia.
Este deslocamento € devido a variagdo da faixa proibida efetiva com z. Cada
oscilagdo Franz-Keldysh ¢ determinada pelo valor local do campo elétrico.

Na Figura A.3 ¢ mostrado o espectro experimental de fotorefletincia
diferencial, obtido por Sydor et al, proveniente da amostra de GaAs com
dopagem delta de Si [14]. A boa concordancia qualitativa observada entre a
curva teodrica da Figura A.2 e entre a forma de linha experimental da Figura
A3, para energias acima da faixa proibida do GaAs (1,42¢V), leva a
conclusdo que o espectro proveniente da estrutura com a dopagem planar
pode ser explicado em termos do efeito Franz-Keldysh de duas particulas,
considerando as variagdes espaciais do campo elétrico e da faixa proibida
efetiva dentro da regido do delta. Isto contradiz a idéia de que as oscilagdes

de periodo curto proximas a energia da faixa proibida do material tipo "bulk"
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Figura A.3. Espectro de fotorefletdncia diferencial observado
experimentalmente no caso de GaAs com dopagem

planar de Si (conforme referéncia [14]).
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(~1,42eV) sdo oriundas dos niveis eletrénicos do gas bidimensional [14]. A
estrutura larga vista para energias mais altas no espectro da Figura A.3 foi
atribuida na referéncia [14] aos campos elétricos altos (>10°kV/cm). No
modelo presente esta estrutura € relacionada diretamente ao aumento da faixa
proibida efetiva que ocorre simultaneamente com a diminuigdo do campo
elétrico ao aproximarmos ao plano delta. Além disso, a estrutura vista abaixo
da faixa proibida do GaAs na Figura A.3 ndo provém da regido delta, ja que
sdo esperadas somente transigdes eletrdnicas para os estados acima do nivel
de Fermi. Podemos atribuir esta estrutura as reflexdes provenientes da
interface entre o semicondutor GaAs crescido pela técnica de MBE ("buffer")
e o substrato de GaAs semi-isolante.

Mesmo que nio tenhamos levado em consideragdo a dependéncia do
pardmetro de alargamento I" com z, devida as colisbes eletrénicas causadas
pela mudanga da direg¢do do campo elétrico no plano delta, a inclusdo de tal
dependéncia vai suavizar a estrutura larga no espectro da Figura A.2. Neste
caso, esperamos uma concordancia melhor entre a curva tedrica e os dados
experimentais.

Concluindo, podemos dizer que, foi demonstrado que a forma de linha
do espectro de fotorefletancia proveniente da amostra com dopagem planar
pode ser calculada em termos do efeito Franz-Keldysh de duas particulas,
levando-se em consideragdo as variagdes espaciais do campo elétrico ¢ da
faixa proibida efetiva na regido do delta. O espectro experimental
apresentado na Figura A.3 ndo estd relacionado diretamente ao gas
bidimensional de elétrons. Demonstramos que o sinal de fotorefletancia pode
ser atribuido a transi¢des envolvendo os estados tridimensionais do continuo
da banda de valéncia e os do continuo da banda de condugio acima do nivel

de Fermi. O mesmo comportamento da forma de linha, apresentado na Figura
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A2, é esperado também no caso de interfaces entre um material ndo
degenerado e o mesmo degenerado (dopado fortemente). Realmente, os
dados experimentais obtidos de tais estruturas [14,144], comprovam esta
conclusdo. Ja que o nivel de Fermi fica acima do fundo da banda de
condugdo, o aumento da faixa proibida efetiva deve se pronunciar ao

cruzarmos a interface [134,159].
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APENDICE B

DESDOBRAMENTO DOS NiVEIS DE ENERGIA
DEVIDO AO ACOPLAMENTO DE MULTI-VALES
RELACIONADOS AO MINIMO DA BANDA
DE CONDUCAOQO DO Si CAUSADO PELA
FLUTUACAO DO POTENCIAL NO PLANO
DELTA PARA SUPER-REDES DE DELTAS
TIPO n EM Si

Para calcular o desdobramento dos niveis de energia usaremos a
equagdo para as fungdes envelope na sua forma geral, dada pela equagdo
(1.23) do Capitulo 1. Esta equagdo pode ser simplificada usando a vantagem

do fato de que as fung¢des envelope F;,f(k ~k’), em ordem zero no potencial

da perturbagdo AV(x), sdo essencialmente diferentes de zero somente para os
valores de k na vizinhanga do centro do vale k’. Isto permite substituir o
termo <k|AV|k'> da equagdo (1.23) pelo termo <k’|AV|k’ ">, 0 qual ndo
depende de k e k'. Assim, reescrevendo o ultimo no espago real, o termo do

acoplamento fica dado por:

Q8x) Y <k/AVIK'> F/'(x) B.1)
:

onde Q2 designa o volume do cubo, em relagdo ao qual as ondas planas na

representagdo de Fourier estdo normalizadas. A forma da matriz de
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acoplamento <k’/|AV|k’'> ¢ determinada pela simetria do sistema multi-
delta. Esta dltima ¢ dada pelo grupo pontual D,,;. Levando este fato em
consideragdo, e usando a primeira ordem da teoria de perturbagdes, podemos
obter o desdobramento do nivel longitudinal bidegenerado E,; em dois niveis

de energia, os quais sdo obtidos pela diagonalizagdo da matriz
0 a,
a, 0 (B.2)

a, = Q <k’|AV|k >

com

! 2
O (B3)

Os dois auto-valores En > provenientes deste procedimento e oriundos do

nivel E,; podem ser expressos como:
2 _
En! - En! T lan| » (84)

Para um nivel transversal £,; quadridegenerado, a matriz de acoplamento fica

dada por:

(0 b, ¢, c,)

b, U g, ¢

g & U & (B.5)
\C» ¢ b, O J
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onde b, e ¢, sdo definidos da seguinte maneira:

b, = Q <k*|AVIk*> |F’ (0)‘2 . (B.6)

2
¢, = Q <k’|AVIK > |E(0) . B.7)

A matriz de acoplamento (B.5) faz com que o nivel transversal
quadridegenerado E,, seja desdobrado em trés nives: dois ndo-degenerados
EXM? e um bidegenerado E,,, cujas energias sdo dadas por:
EY’=E,+b,+ 8
nt nt '/ e cn > (B )
E}};’Z =S Ent - bn 3 (Bg)

Na Figura B.1 ¢ apresentado o esquema do desdobramento correspondente.

O mesmo esquema provém da analise de teoria de grupos (vide Tabela
B.1).0 grupo pontual D,y da super-rede tem cinco representagdes
irredutiveis: quatro unidimensionais,designadas por A,, A,, By, € B,, ¢ uma
bidimensional, designada por E [160]. As duas auto-fungdes do nivel
longitudinal se transformam como | z.) e | -z ). A representagéo de D,3 em
relagdo a base {| z ), | -z )} € redutivel. Ela pode ser decomposta nas duas
representagdes irredutiveis A, e B,. Para o nivel transversal,as auto-fungoes
se transformam como | x ), | -x ), | ¥ ), € | -¥ ). A representagdo de D,4 em

relagéo a esta base pode ser decomposta em A,, By, ¢ E.
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nivel B,

longitudinal \- A,

nivel _~———— S 2

transversal \
Aq

Figura B.1. Representagdo esquemdtica do desdobramento de niveis na
super-rede de deltas tipo n devido ao acoplamento dos multi-

vales da banda de condugéo do Si.



Tabela B.1.
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Desdobramento de niveis devido ao acoplamento de multi-vales

no caso de super-rede de deltas de Sb em Si.

Nivel Autofungoes Representagdes  Autofungdes
sem acoplamento  irredutiveis com acoplamento
dos multi-vales dos multi-vales
Longitudinal | |z>,|zZ> A (1/V2)z> + |Z>)
B, (1/V2)z> - |2 >]
Transversal lz>, |2>y> 7> 4 (1/2)lz>+ 2>+ |y>+1|¥>)
B, (1/2)lz>~1z2>+|y>-|¥>]
E /vV2llz > - 12> [ly>-15>]}
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Como pode ser concluido das expressdes (B.4), (B.6), e (B.7) os
pardmetros do acoplamento a,, b,, € ¢, dependem da parte flutuante do

potencial AV(x) e do valor da fungdo envelope P;;’ (0) no plano delta. Para o

potencial flutuante adotamos o potencial Coulombiano ndo blindado [26,99].
Os valores das fungdes envelope foram extraidos dos calculos
autoconsistentes. Como ja foi discutido no item 1.4.3, o desdobramento ¢
mais pronunciado para os estados fundamentais longitudinal e transversal. Os
valores dos parametros ay, by, € ¢y, calculados nos casos limites de periodo
das super-redes investigados (d, = 50A e d, = 300A) para valores do vetor de
onda na direg¢do z, k, = 0 e k, = m/d,, sdo apresentados na Tabela B.2. A
variagdo com k, € observada somente no caso d; = 50A, sendo mesmo neste
caso relativamente pequena. O aumento dos parametros de acoplamento com
o aumento da concentragdo Np, é notavel. A explicagdo € que a localizagdo da
fungdo envelope nestes casos torna-se mais pronunciada. Usando os
parametros da Tabela B.2 para d, = 300A e Np = 8,0x1012cm2 (caso se
aproximando a condigio de impurezas isoladas) o desdobramento obtido para
o nivel transversal fundamental é de 21,6meV. Este valor, como mencionado
no item 1.4.3, esta em uma boa concordancia com o de 21,15meV, obtido na

referéncia [99] para o estado 1s do atome isolado de Sb em Si.
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Tabela B.2. Parametros de acoplamento (em meV) para niveis fundamentais

longitudinal (a,) e transversal (b, ¢,) para super-redes de deltas

de Sb em Si.

Np(em™?) ks d = 300A d=50 A
—ag -bg —€o —ap —bo —Co
8 x 1012 0 5,2 2,6 5,2 5,0 2,1 4,2
n/d, 5,2 2,6 5,2 5,9 2,6 5,2
1,3 x 1013 0 6,1 3,1 6,2 5,7 2,4 4,8
T/d 6,1 3,1 6,2 6,6 1,4 2,8
6,5 x 1013 0 10,3 5,4 10,8 9,9 45 9,0
n/d 10,3 5,4 10,8 10,5 5,7 11,5
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