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Resumo

Nesse trabalho utilizamos um modelo analitico para avaliar o desempenho de
estruturas semicondutoras contendo pontos quénticos que servem de base para a
fabricacdo de fotodetectores que operam na faixa do infravermelho. O desempenho
desses dispositivos foram avaliados através da corrente no escuro e da detectividade.
Os trabalhos existentes na literatura, baseados neste modelo, ndo consideram a de-
pendéncia da estrutura eletrénica do ponto quantico com suas dimenses. Desta
forma, neste trabalho, analisamos o comportamento da corrente no escuro ¢ da de-
tectividade em funcdo de védrios pardmetros que definem a estrutura da amostra,
levando em consideracdo as dimensoes dos QDs. Nossos resultados mostraram quais
pardmetros devemos ajustar para fazer fotodetectores: (1) que contenham a maior
densidade de QDs com dimensdes compativeis com a energia de ionizagio desejada;

(2) que maximizam o desempenho do dispositivo e (3) minimizam o ruido do mesmo.




Abstract

In this work we used an analytical model to calculate the dark current and the
detectivity of infrared photodetectors based on InAs quantum dots semiconductor
heterostructures. The existing works reported in the literature based on this an-
alytical model do not take into account the electronic structure of the QD in the
calculations. In this way, in the present work, we took into account the QD di-
mensions when we analized the dependence of the dark current and the detectivity
on the parameters which define the sample structure. Our findings show which pa-
rameters must be adjusted in order to obtain photodetectors with: (1) the larger
density of QDs with dimensions compatible with the wanted ionization energy; (2)

that maximize the performance; (3) and that minimize the noise of the devices.
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Capitulo 1
Introducao

Estamos assistindo, atualmente, em vérias partes do mundo, a um enorme pro-
gresso tecnoldgico e cientifico devido ao aparecimento de novos instrumentos que
desempenham papel fundamental para o desenvolvimento social. Em parte, esse
avanco é o resultado do surgimento de dispositivos eletrénicos, dpticos e optoeletronicos
baseados em sofisticadas heteroestruturas semicondutoras envolvendo materiais semi-
condutores cada vez mais eficientes.

Por heteroestruturas semicondutoras entendemos um material artificialmente pro-
duzido, o qual se forma pela superposigdo de camadas alternadas de semicondu-
tores distintos. Desde a idealizacéo e fabricagdo das primeiras heteroestruturas
semicondutoras [1-3], na década de setenta, a produgdo destes sistemas evoluiu
rapidamente com o surgimento e o aprimoramento das técnicas de crescimento de
materiais semicondutores. As modernas técnicas de crescimento de materiais semi-
condutores, tais como MBE [4] (molecular beam epitaxy), CBE [5] (chemical beam
epitaxy) e MOCVD [6] (metalorganic chemical vapour deposition), permitem atual-
mente a producio de amostras monocristalinas com um nimero preciso de camadas
atomicas, interfaces abruptas, perfis de dopagem sofisticados, alta pureza e baixo
nimero de defeitos estruturais. Heteroestruturas semicondutoras crescidas em di-
versas arquiteturas formam a base de uma série de dispositivos eletronicos, opticos
e optoeletrénicos e representam sistemas extremamente interessantes do ponto de
vista da Fisica Bésica [7-11].

Em nosso cotidiano somos rodeados de aparelhos que utilizam a tecnologia dos
materiais semicondutores. Computadores, aparelhos de televisdo, carros, telefones
celulares e muitos outros equipamentos sao constituidos por dispositivos eletronicos

e/ou optoeletronicos semicondutores para desempenharem suas funcdes. No que
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se refere ds mais recentes novidades relacionadas com as aplicagdes tecnoldgicas
de heteroestruturas semicondutoras baseadas em novos materiais semicondutores
podemos destacar, por exemplo, a fabricacdo de laseres de pogos quéanticos de GaN
que emitem luz azul e tém grande interesse comercial. A obtengao de laseres de GaN
emitindo no azul desencadeou, em passado recente, uma corrida no sentido de se
aprimorar o conhecimento sobre este material, tanto no que se refere a otimizagao dos
pardmetros de crescimento quanto no que se refere ao estudo de suas propriedades
estruturais e eletrénicas, visando um melhor aproveitamento de suas potencialidades
em aplicagdes tecnoldgicas [12-14].

No que se refere as inovagoes tecnolédgicas, atualmente, hd um grande esforgo no
sentido de se desenvolver dispositivos semicondutores para a detecgdo de radiagdo
no infravermelho. Como podemos observar na Tabela 1.1 a radiagdo no infraver-
melho é apenas uma pequena parcela do espectro eletromagnético. O interesse na
faixa de radiacio do infravermelho se deve ao fato de que é nessa faixa do espec-
tro eletromagnético (3 - 17 pm) que os modos vibracionais de muitas moléculas
emitem radiacao. Isso possibilita aplicagdes em véarias areas da esfera civil e militar.
Podemos comecar citando as aplicages na agropecudria onde a sua utilizacao ¢ na
quantificacdo de nutrientes do solo [15] e em frutas [16], para quantificar a resposta
de plantacdes & aplicacdo de diferentes tipos de herbicidas e inseticidas [17], para
detectar a umidade e compactacao do solo [18], e na fabricagiio de sensores que
ajudem no controle da qualidade dos alimentos. Além disso, lembrando que todos
0s corpos em uma temperatura diferente de zero emitem um espectro de radiacao
na faixa do infravermelho, temos também a possibilidade de producdo de fotografias
térmicas do corpo humano para diagnésticos médicos [19]. Podemos citar também a
aplicacao desses dispositivos na aviagio civil, j4 que as imagens com o infravermelho
podem auxiliar os pilotos na aterrissagem das aeronaves. Na drea militar temos a
deteccdo de explosivos ocultos e sensores para misseis balisticos [20].

Para aplicagdes terrestres devemos observar que dependendo do comprimento de
onda que o objeto emite a radiagido e da distdncia percorrida por esse fluxo de
radiacao, ela podera ser fortemente atenuada pelo espalhamento ou absorgdo de
moléculas suspensas na atmosfera. As regides em que as moléculas ndo absorvem
ou ndo espalham radiacio do espectro eletromagnético sdo denominadas janelas
atmosféricas. As janelas atmosféricas na regido de infravermelho, que sao o objeto

de interesse deste estudo, situam-se nas faixas de 3 — 5 um e 8 — 12 pum (veja a Fig.
1.1).
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Tabela 1.1: Espectro eletromagnético.

_r__f_{_(:g_;f"x_()___ Tipo Faixa de Freqiiéncia
Radio Freq. Muito Baixas 3-300 Hz
Frequéncia Freq. Baixas 300 Hz - 300 MHz

Freq. Altas - Ondas Curtas 300 KHz - 30 MHz
Freq. Muito Altas (VHF, UHF, SHF) - TV | 30 MHz - 300 GHz

Microondas (30 cm - 1 mm) 300 GHz

Infravermelho Freq.: 100 GHz - 100 THz Comprimento
de onda

Muito Distante (XIR) 1000 - 15 pm
Distante (FIR) 15 - 6 pm
Médio (MIR) 6 - 3 pm

Préximo (NIR) 3-0,75 pm

Visivel Freq.: > 200 THz Comprimento
de onda

Vermelho 770 - 622 nm

Laranja 622 - 597 nm

Amarelo 597 - 577 nm

Verde 577 - 492 nm

Azul 492 - 455 nm

Violeta 455 - 390 nm

Ultravioleta Freq.: 10" —10'° Hz Comprimento
de onda

UV-A (Pouco Nocivo) 400 - 315 nm

UV-B (Nocivo, Absorvido por Ozonio) 315 - 280 nm

UV-C (Muito Nocivo, Absorvido pelo Ar) 280 - 100 nm

Raio - X 10" — 10" Hz 107°—-10""m

Raios Gama 101 — 10?! Hz 10T -10% m

A tecnologia para a detecgio dessas faixas do espectro eletromagnético jé existe e
é baseada em materiais do tipo bulk [21,22] ou em heteroestruturas semicondutoras
[21,23] que podem funcionar através de transi¢oes interbanda ou intrabanda. Em um
fotodetector do tipo interbanda a radiagéo incidente deve ter energia maior que o gap
do material para que o elétron da banda de valéncia possa ser excitado para a banda
de conducdo e dessa forma participar do processo de condugéo da corrente elétrica.
Atualmente, os fotodetectores de infravermelho do tipo interbanda sdo baseados
na liga terndria de Hg,Cd;_,Te (liga de MCT, mercurio-cddmio-telirio) [21,22]
e os diferentes comprimentos de onda de operagdo desses dispositivos sao obtidos
variando-se a concentracido de merctrio conforme podemos observar na Fig. 1.2.
Para a aplicagdo desta liga em dispositivos que produzem imagens com os FPAs

(focal plane arrays), ha a necessidade da produgéo de matrizes de Hg,Cd;xTe da
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Figura 1.1: Transmitancia de radiago na regido do infravermelho em uma camada
de ar de 1830 metros de espessura ao nfvel do mar com 17 mm de dgua precipitavel.
As siglas NIR, MIR e FIR referem-se & radiacdo com comprimentos de onda nas
regides do infravermelho préximo, médio e distante, respectivamente.

ordem de cm?. Entretanto, existe uma grande dificuldade em se obter matrizes
homogéneas dessas ligas devido a alta pressdo do Hg durante o crescimento, o que
torna complicado o controle da estequiometria e da composicdo desses materias. Isso
faz com que essas matrizes se tornem quebradicas e o desempenho dos dispositivos
baseados nessa liga diminua rapidamente para comprimento de onda maiores que
12 pm. Portanto, existe a necessidade de novas estruturas e novos materiais que
possam operar em comprimentos de onda superiores a 12 um.

A alternativa é a producdo de detectores baseados nas transicdes do tipo intra-
banda, que podem ter como meio ativo os pogos quénticos (QWs, quantum wells)
ou os pontos quanticos (QDs, quantum dots). Os fotodetectores que possuem como
meio ativo os pogos quénticos (QWIPs, quantum well infrared photodetectors) for-
mados pelos compostos III-IV utilizam-se de transi¢des intrabanda que podem ocor-
rer entre estados ligados ou entre um estado ligado e o continuo. Os QWIPs possuem
uma vantagem sobre aqueles da liga MCT, pois as técnicas para a obtengdo das ma-
trizes dos QWIPs ja estdo bem estabelecidas e os materias séo crescidos com alta
uniformidade e controle. Qutras vantagens dos QWIPs séo a operagao em altos com-
primentos de onda, alto rendimento, grandes matrizes bidimensionais, deteccdo de

miltiplas cores e baixa taxa de recombinacio Auger. As suas desvantagens sdo a alta
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Figura 1.2: Energia do gap em funcdo do pardmetro de rede de alguns materiais
semicondutores.

taxa de geracdo térmica, a baixa eficiéncia quéantica e, devido as regras de selecao
do QWs, a ocorréncia apenas de transi¢oes polarizadas na dire¢éo de crescimento.
Devido as desvantagens dos fotodetectores formados com a liga MCT e dos
QWIPs, novas alternativas estdo sendo atualmente investigadas e novos tipos de
detectores estdo sendo desenvolvidos. Dentre eles estdo os detectores baseados nas
transicoes intrabanda que tem como meio ativo os pontos quanticos auto-organizados
embebidos nos materiais compostos III-V. Estes detectores denominados QDIPs
(quantum dot infrared photodetectors) constituem o tema central desta dissertagao.
A regido ativa de um fotodetector de pontos quénticos é formada por um con-
junto de camadas de pontos quénticos (por exemplo, pontos quénticos de InAs)
separadas por camadas de material de gap maior (por exemplo, camadas de GaAs).
Os pontos quéanticos devem conter elétrons que serdo excitados pela radiagdo in-
fravermelha. Para isso, em geral, a regido contendo os QDs ¢ inserida entre duas
camadas fortemente dopadas que fornecerdo elétrons para os QDs. Atualmente,
estao sendo produzidas estruturas onde as camadas do material semicondutor con-
tendo os QDs sdo dopadas, ou seja, os préoprios QDs dopados funcionam como um
reservatorio de elétrons, que serdo fotoexcitados com radiagdo infravermelha para o

continuo ou estados muito préximos do continuo, onde irdo participar da corrente
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elétrica. No caso de excitagao para os estados do continuo obtém-se fotodetectores |
que operam em uma larga faixa espectral. No caso de excitagio para estados local-
izados obtém-se detectores que operam em comprimentos de onda bem especificos.
Os QDIPs séo dispositivos unipolares, ou seja, s6 precisam de um tipo de portador
para funcionar. Em geral, utiliza-se o elétron que tém massa efetiva menor que os
burados e uma maior mobilidade, o que melhora o desempenho desses dispositivos.

A vantagem dos fotodetectores de QDs em relacdo aos outros dispositivos € de-
vido ao confinamento tridimensional que reduz significativamente a gerago térmica

de portadores. Dessa forma, espera-se que a corrente no escuro desse detector seja

——

menor que a corrente no escuro dos detectores MCT e QWIPs. Além disso, devido

a ndo existéncia de regras de selegdo no confinamento tridimensional, a absorgéo

pode ocorrer com incidéncia normal (para materiais tipo-n). Tanto o tempo de vida
do elétron como a reducdo da corrente no escuro indicam que os QDIPs podem
operar em altas temperaturas [24]. A principal desvantagem do QDIP ¢é a grande
inomogeneidade na distribui¢do de tamanhos dos QDs, que acarreta um baixo coe-
ficiente de absorcao. E esta grande inomogeneidade que deteriora o desempenho e,
consequentemente, reduz a eficiéncia quantica, como previsto teoricamente.

O objetivo desta dissertagdo é o modelamento tedrico da corrente no escuro e
da detectividade em estruturas que servem de base para a produgdo de fotodetec-
tores de radiacdo infravermelha contendo pontos quénticos. Com o modelamento
feito nesse trabalho vemos a possibilidade de obter resultados que auxiliem a fab-
ricacdo desse tipo de dispositivo no Laboratério de Novos Materiais Semicondutores
(LNMS) do IFUSP. Levando-se em consideragao o que foi relatado nesta introdugéo
é possivel que tenhamos em um futuro préximo dispositivos eficientes, portateis,
seletivos e de baixo custo operando em temperaturas proximas da temperatura am-
biente formado por heteroestruturas semicondutoras que possuam como meio ativo
pontos quanticos. A apresentacio dos resultados de nossa pesquisa foram organiza-
dos na seguinte forma: No Capitulo 2 fazemos uma breve descrigdo do processo
de formacdo dos pontos quanticos auto-organizados de InGaAs. No Capitulo 3
descrevemos o modelo tedrico utilizado para calcular a corrente de escuro e a detec-
tividade dos fotodetectores de radiacéo infravermelha, que tém como meio ativo os
pontos quanticos de InGaAs. Como no modelo utilizado precisa-se também conhecer
a estrutura eletronica dos pontos quanticos, no Capitulo 4 mostramos o modelo |
analitico utilizado para se calcular os niveis de confinamento dos elétrons nos QDs ‘

e também apresentamos os resultados obtidos com este modelo. No Capitulo 5
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mostramos 08 resultados sobre a corrente de escuro e sobre a detectividade dos
fotodetectores de InGaAs. No Capitulo 6 apresentamos as conclusdes da nossa
dissertagao e, para finalizar, no Anexo 1 mostramos em detalhes o desenvolvi-

mento do modelo analitico utilizado no célculo da estrutura eletrénica dos pontos

quénticos.




Capitulo 2

Pontos quanticos auto-organizados
de InGaAs

2.1 O crescimento de camadas semicondutoras ten-
sas

Durante um longo periodo, o principio utilizado para a fabricacido de heteroestru-
turas semicondutoras foi o crescimento de materiais de mesmo parametro de rede (ou
bastante préximo) que o substrato utilizado. Uma enorme variedade de heteroestru-
turas semicondutoras foi produzida mudando-se a natureza, a composigao, a espes-
sura e a propria seqiiéncia das camadas epitaxiais durante o crescimento. Na década
de 80, foi demonstrado que o crescimento de estruturas tensas, cujo pardmetro de
rede era significativamente diferente daquele do substrato, podia fornecer sistemas
fisicos de grande interesse [25], principalmente para a Fisica Aplicada, como, por
exemplo, na fabricacio de laseres [26,27].

Para que o crescimento de uma estrutura com pardmetro de rede diferente do
substrato seja coerente é necessrio que algum tipo de deformagfo obrigue o material
depositado a adotar o mesmo parametro de rede que o do substrato. Por exemplo, se
o parametro de rede da camada epitaxial é maior do que o do substrato, a camada em
crescimento (epicamada) deve deformar-se no sentido de reduzir o seu pardmetro de
rede para que se estabeleca uma interface coerente com o substrato. Nestas condigdes
cria-se uma interface cristalograficamente perfeita e a camada crescida sobre esta
interface permanece isenta de defeitos estruturais. Em razéo da deformagéo eléstica
necessaria para o ajuste do parametro de rede da epicamada ao substrato, o sistema

tende a acumular energia devido 3 tensdo eldstica sob o qual é mantido. Esta
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energia aumenta 4 medida que o nimero de camadas depositadas aumenta, até que
uma espessura critica seja atingida [28]. Neste exato momento, a energia elastica
armazenada na camada tensa é tal que fica mais vantajoso, energeticamente, criar
deslocagoes na interface (para relaxar a tensdo) e adotar o pardmetro de rede natural
do material que estd sendo crescido.

Uma vez ultrapassada a espessura critica, a superficie apresenta numerosos de-
feitos estruturais e o crescimento prossegue no modo tridimensional (a rugosidade
aumenta rapidamente, e o crescimento néo é mais considerado bidimensional, i.e.,
camada por camada). Esta transicio do crescimento bidimensional (2D) para o
crescimento tridimensional (3D) é de suma importancia, pois ¢ neste exato mo-
mento que se formam os pontos quénticos na superficie do filme. De fato, antes
de criar deslocacBes, o sistema encontra um caminho alternativo para diminuir a
energia eldstica armazenada na camada, criando pequenas ilhas tridimensionais de
material tenso, na beira das quais o pardmetro de rede é levemente relaxado, dimi-
nuindo assim a tensdo na estrutura. Estas ilhas sdo chamadas pontos quénticos, e
podem ser formadas na superficie do filme com uma inomogeneidade de tamanho
inferior a 10 %, o que é excelente por se tratar de um processo esponténeo. Se 0 mo-
mento critico for ultrapassado, os pontos quanticos coalescerao e formarao estruturas
tridimensionais com numerosos defeitos estruturais, caracteristicas de uma camada
epitaxial com parametro de rede diferente do substrato. Os QDs auto-organizados

sdo produtos naturais do crescimento de camadas semicondutoras sob tenséo, como

explicaremos a seguir.

2.2 O processo de formagao de pontos quanticos

de In(GaAs

O desenvolvimento e o aprimoramento das técnicas de crescimento epitaxial, du-
rante a década de 80, estimulou fortemente o estudo de estruturas semicondutoras
onde o confinamento dos portadores poderia ocorrer em uma ou mais diregdes do
espaco. Provavelmente, o caso mais interessante e dificil de se obter de maneira
controlada refere-se s estruturas que apresentam confinamento nas trés diregdes
do espago, denominadas pontos quanticos ou dtomos artificiais [29]. As primeiras
tentativas de se produzir estruturas com potenciais de confinamento tridimensional
utilizaram as técnicas de fotolitografia e eletrolitografia de alta resolugao, bem como

técnicas de crescimento sobre substratos pré-gravados. Contudo, estas técnicas




2. Pontos quanticos auto-organizados de InGaAs

depararam-se com a dificuldade de se produzir pontos quanticos com dimensoes
controladas ou pequenos o suficiente para garantir os efeitos de confinamento mul-
tidimensional. Além disso, os filmes produzidos com estas técnicas apresentavam
mé qualidade cristalina, com altas densidades de impurezas e defeitos estruturais
provenientes dos tratamentos quimicos. Um grande avanco foi obtido no inicio da
década de 90 com a descoberta do processo de auto-organizagao (self-assembling)
dos QDs, durante o crescimento epitaxial por MBE de camadas sob tensdo [30-32].

Quando um filme epitaxial e o substrato sobre o qual ele ¢é crescido possuem a
mesma estrutura cristalina e um pardmetro de rede muito parecido (caso do AlGaAs
sobre GaAs) ou idéntico (GaAs sobre GaAs), o material depositado adota natural-
mente o mesmo pardmetro de rede que o do substrato (crescimento coerente), e
o filme cresce camada por camada. Este modo de crescimento é conhecido como
Frank-van der Merwe [33] e é o principal modo de crescimento de camadas semicon-
dutoras isentas de tensdo. No entanto, quando o material sublimado nas células de
efusdo (células de Knudsen) do equipamento de MBE tem um parfmetro de rede
consideravelmente diferente daquele do substrato (por exemplo InAs sobre GaAs -
veja a Fig. 2.1a), a camada em crescimento é for¢ada a assumir o mesmo parametro
de rede que o substrato. Isso significa que a energia potencial contida nas ligagdes
quimicas da epicamada ndo é minima porque o parametro de rede do filme nao
é o seu natural. Neste caso, surge uma tensio mecénica que aumenta conforme
aumenta a quantidade de material depositado (ou o nimero de camadas). Ainda
assim, o crescimento é coerente e a epicamada ¢ cristalograficamente perfeita e com
pardmetro de rede idéntico ao do substrato (Fig. 2.1b). Este aumento de tensdo
nio prossegue indefinidamente pois existe uma espessura critica a partir da qual a
tensdo ndo pode mais ser contida pelas camadas epitaxiais. Quando isso acontece,
0s 4tomos recém-depositados se deslocam e se aglutinam formando pequenas ilhas
tridimensionais tensionadas coerentes (Fig. 2.1c). Essas ilhas sdo chamadas de pon-
tos quénticos e sdo literalmente pequenos aglomerados de 4tomos arranjados numa
estrutura cristalina cujo parametro de rede ainda ¢ o mesmo que o do substrato (por
isso dita coerente), mas com um pequeno relaxamento em suas bordas. Este regime
de crescimento é conhecido como Stranski-Krastanov [33].

Os QDs auto-organizados sdo distribuidos aleatoriamente (0 que aparenta ser
uma desvantagem em comparacdo com aqueles obtidos por litografia), porém seus
dimetros (variando de 70 A a 200 A) podem ser controlados, assim como sua altura

(20A a 50 A), e esta técnica propicia a produgio de estruturas com maior efeito de
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Figura 2.1: (a) Representacdo de materias cristalinos com diferentes parametros
de rede (distancia entre circulos vizinhos): o substrato (circulos pretos) e o filme
epitaxial (circulos vermelhos). (b) Crescimento coerente de um filme epitaxial sob
tensdo onde o pardmetro de rede da epicamada ajusta-se naturalmente ao parametro
de rede do substrato. (c) Rearranjo dos dtomos da epicamada por causa do excesso
de energia potencial eldstica que resulta na formacéo de pequenas ilhas de material
tensionado (os pontos quénticos) com o mesmo parametro de rede que o do substrato.
Abaixo dos pontos quénticos resta um filme ultra fino (de aproximadamente uma
monocamada) conhecido por wetting layer. (d) Depois de formados os QDs, retoma-
se o crescimento cobrindo-se os pontos quanticos com uma nova camada de material
semicondutor, camada esta que recebe o nome de cobertura.

confinamento que no caso da litografia [34].

Estudos sobre o processo de formagao dos pontos quénticos de InAs sobre sub-
stratos de GaAs(100) mostram que estas estruturas sdo formadas quando a quan-
tidade de InAs depositada é aproximadamente 1,6 monocamadas (MC) [34]. Nesta
etapa, o processo de formacdo dos pontos quénticos envolve o rearranjo da camada
de InAs depositada: parte dela (cerca de 1,2 MC) formard a wetting layer, sendo que
0 material restante ird constituir os pontos quéanticos, propriamente ditos. Quando
0 crescimento prossegue, o InAs depositado fornecerd material para a geracdo de
novos pontos ou, ainda, serd responsdvel pelo aumento de suas dimensoes. Termi-
nada a deposiciao do InAs, prossegue-se o crescimento depositando-se uma camada
de material semicondutor sobre os pontos quinticos, camada esta que recebe o nome

de cobertura.
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Em meados de 1996, o grupo encarregado do crescimento de heteroestruturas
semicondutoras do LNMS, liderado pelo Prof. Dr. Alain André Quivy, obteve com

sucesso pontos quanticos auto-organizados de In,Ga;_,As (0,25 < z < 1), cuja
presenga foi revelada por medidas de STM [35] (Scanning Tunneling Microscopy)
e AFM [36] (Atomic-Force Microscopy). Mais recentemente, este grupo realizou
um estudo detalhado sobre a formagéo de uma tnica camada de QDs [33]. Neste
trabalho foi investigado todo o processo de formagéo e evolugéo dos QDs em fungéo
da temperatura de crescimento, da pressdo de arsénio e da espessura da camada
de In,Gaj_xAs. Atualmente, este grupo estd interessado no crescimento de QDs
de In,Ga,_xAs para serem usados como meio ativo em fotodetectores de radiagao
infravermelha, e é neste contexto que se insere o tema desta dissertagdo. Vamos
determinar a corrente no escuro ¢ a detectividade de estruturas semicondutoras
utilizadas na fabricacdo de fotodetectores de radiacdo infravermelha que tem como
meio ativo camadas de pontos quanticos de In,Ga;_xAs. Estas grandezas serao
calculadas em funcdo da geometria (altura e raio da base) dos pontos quénticos e

constituirdo informacdes importantes para o planejamento e produgao experimental

dos fotodetectores em desenvolvimento no LNMS.
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Capitulo 3

Modelamento teorico da corrente

no escuro e da detectividade

Em muitas circunstancias é interessante comparar e avaliar os diferentes materiais
envolvidos na deteccdo de radiagio. Para isso s@o utilizadas as figuras de mérito.
Dizemos que as figuras de mérito de um fotodetector sdo pardmetros medidos nas
mesmas condicdes para diferentes tipos de materiais, que indicam a qualidade do
desempenho dos dispositivos. Nesse trabalho vamos analisar as seguintes figuras de

mérito:
e corrente no escuro;
o detectividade.

A corrente no escuro é a corrente de portadores gerados por excitagdo térmica.
Ela limita o desempenho dos fotodetectores por ser um ruido do dispositivo. A
detectividade é definida basicamente como a razdo entre o sinal e o ruido do detector.
Nas préximas secdes descreveremos os modelos utilizados para descrever a corrente

no escuro e a detectividade em funcdo de pardmetros estruturais do dispositivo.

3.1 Modelamento tedrico da corrente no escuro

Nesta se¢do descreveremos o modelo téorico proposto por Ryzhii e colaboradores
[37] e utilizado nesta dissertacao para o cdlculo da corrente no escuro em fotodetec-
tores de pontos quanticos que operam na regido do infravermelho. De acordo com
este modelo, considera-se que a estrutura dos QDIPs é formada por camadas de

QDs separadas entre si por um material semicondutor de espessura L e com gap de
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Figura 3.1: Representagéo esquemdtica da sequéncia de camadas semicondutoras de
um fotodetector de pontos quanticos.

energia maior do que aquele que compde os QDs. No formalismo do modelo, cada
camada de QDs é identificada pelo indice k (k = 1,2,...K, onde K é o nimero total
de camadas de QDs empilhadas na regido ativa). Assume-se que todas as camadas
s&o idénticas e que estdo dopadas com &tomos doadores. Assume-se também que os
QDs em uma dada camada k sdo todos idénticos (mesma geometria e tamanho) e que
estdo distribuidos de forma regular e periddica em toda a superficie da camada. A
regido ativa dos fotodetectores, que é formada basicamente pelas camadas de QDs,
é inserida entre duas regices fortemente dopadas, demoninadas emissor e coletor,
que servem de contatos ohmicos. Na Fig. 3.1 mostramos um desenho esquemaético
da estrutura do fotodetector que acabamos de descrever.

Cada camada de QDs é descrita pelos seguintes parametros:

J ZQ p ¢ a densidade superficial de pontos quanticos na camada k;

e >, ¢ a densidade superficial de 4tomos dopantes na camada k.

O modelo também considera que a dimenséo lateral do ponto quantico, descrita
pelo raio de sua base agp, é suficientemente grande em comparacio com a sua di-
mensio transversal, descrita pela altura do QD, {gp. Esta condicao é imposta para
que 0 QD tenha um tnico nivel de energia associado com a quantizacdo transver-
sal e que o primeiro estado excitado do QD coincida com o fundo da banda de

condugdo da barreira, ou seja, o modelo é vélido apenas quando o QD tem dois
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= oED )

Figura 3.2: Representacao esquematica dos processos que determinam o transporte
de elétrons em um QDIP.

niveis de confinamento. Ele nfo contempla o fato que se as dimensdes dos QDs
forem suficientemente grandes, o nimero de estados ligados ird aumentar e, conse-
quentemente, que também aumentara a capacidade dos QDs de aceitar um maior
ntimero de elétrons.

Ainda de acordo com este modelo, a conservagao de carga no QD é dada pelo
balanco entre os processos de captura, de fotoexcitacdo e de excitagao térmica dos
elétrons, que estdo representados esquematicamente na Fig. 3.2. A equagao de
balanceamento (Eq. 3.1) pode ser escrita com uma forma parecida com aquela

utilizada para descrever os QWIPs [38]:

onde ¢ é a carga do elétron, ((J)) é a densidade de corrente média na direcao
lateral,! Gy, ¢ a taxa de geracdo térmica de elétrons na k-ésima camada de QDs para
os estados do continuo, py é a secdo de choque de captura pela k-ésima camada de
pontos quanticos dos elétrons termicamente excitados, Gpy € a taxa de geragdo de

elétrons pelos fétons incidentes. Esta taxa é dada por:

onde o é a segdo de fotoescape, ¢ é o fluxo de fétons por unidade de tempo (ra-

diagdo infravermerlha incidente) e {Ny) é o nimero médio de elétrons armadilhados |

fotoemissdo

emissao
térmica

(J)
=G+ Gop, 3.1
qZQDpk k ph ( )

Gph = O'¢ <Nk> ) (32)

1 . 1 ; T . = . -

Aqui, a média sobre a densidade de corrente (J) foi feita na diregdo lateral, pois a equacao
de balanceamento do nimero de elétrons que estamos considerando é a conservacdo de carga na
k-ésima camada.
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IGSCUI'O

(2) emissdo térmica

Figura 3.3: Representagao esquemética do transporte de elétrons na auséncia do
Auxo de fétons incidentes, que resulta da competi¢go entre dois processos: (1) o
processo de armadilhamento de elétrons pelos pontos quanticos; (2) e o processo de
excitacdo térmica.

em um ponto quantico. Este nimero médio pode ser estimado conhecendo-se a con-
centracdo dos 4tomos dopantes. Na auséncia do fluxo de fétons ¢, a densidade de
corrente torna-se a corrente no escuro. Na Figura 3.3 mostramos os dois processos
que determinam a corrente no escuro do dispositivo de acordo com o modelo Ryzhii
e colaboradores [37]: (1) o processo de armadilhamento de elétrons pelos pontos
quénticos; (2) e o processo de excitagdo térmica dos elétrons que estdo armadilha-
dos nos QDs para os estados de condug@o. Como estamos interessados apenas na
corrente no escuro, vamos assumir que o segundo termo do lado direito da Eq. 3.1
é nulo (= fluxo de fétons nulo). Assim, na auséncia do fluxo de fétons, obtemos da

Eq. 3.1 a expressao que descreve a corrente no escuro dos QDIPs:

<Jescuro> = @c_ (33)

QD pk'

Como vemos na Eq. 3.3, a corrente no escuro é dada pela razéo entre a taxa de
geracdo térmica pela secdo de choque de captura, processos que descreveremos a

seguir.

3.1.1 Geragao térmica

Definimos a geracdo térmica de elétrons na k-ésima camada (G) como sendo a
taxa de emissdo térmica de elétrons na k-ésima camada (e;). Para fazer o cdlculo de
ex precisamos conhecer a estatistica de emissao térmica dos QDs de InGaAs/GaAs, e
para isso, utilizamos o modelo proposto por Engstrom e Landsberg [39]. A geometria

considerada nessa descricdo é tal que existem apenas dois niveis de confinamento de
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3. Modelamento tedrico da corrente no escuro e da detectividade

trons nos QDs, sendo que o primeiro estado excitado coincide com a altura da

elé

parreira.
Para se obter a taxa de emisséo térmica da k-ésima camada vamos considerar um

ensemble de QDs na k-ésima camada e avaliar qual é a probabilidade de um QD
com | niveis de energia possuir 7 elétrons. O ensemble grande candnico de QDs é
formado pelo conjunto {(I,7), P(l,r)}, de microestados (I,7) com a sua respectiva
probabilidade P(l,7). [40] Para se obter esta probabilidade vamos considerar um
reservatério B de QDs em contato com um sistema .S com | estados e com a ca-
pacidade de capturar M elétrons contados pelo indice 4 = 1,2, 3, .... Dessa forma, a
probabilidade de se encontrar um QD com [ niveis de energia com r elétrons é dada

pela expressao:
P(l,’l")=CXQR(EO—E(Z,’I"),NO—N(Z,T)) (34)

onde Ej é a energia total no ensemble de QDs, Ny é o nimero total de élétrons,
E(l,r) é a energia associada & configuragéo [ com r elétrons e N(l,7) é o niimero de

elétrons na configuracao {. Tomando o logaritimo da Eq. 3.4 obtemos:
In P(l,r) = constante + In Qg (Eo — E(l,r), No — N(I,7)) (3.5)

Fazendo a expansdo de Taylor na expressao acima teremos:

In P(I,r) = constante — E(l,r) x Oln{le —N(l,r) x Oln {1y (3.6)
OF ) gono ON ) g, N,

Usando a definicdo de entropia proporcionada pelo segundo postulado da Mecénica

(BanR) _ 1 (3.7)

Estatistica temos

OF kgl
0lnQgp\  pu
( ON ) ~ kgT (3:8)
e podemos reescrever a Eq. 3.6 como
il H
= - — —N )
In P(l,r) = constante kBTE(l,r) + T (,r) (3.9)

Portanto, a probabilidade de se encontrar um QD com [ niveis de energia com
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3. Modelamento tedérico da corrente no escuro e da detectividade

glétrons é expressa da seguinte forma:

P(,r) = Cexp (—kBLTE(z,rO exp (mN(l 7")) (3.10)

onde C é uma constante de normalizaggo. A probabilidade de o QD possuir r
é

elétrons é dada fazendo-se a soma sobre todos os I estados na Eq. 3.10. Assim,

obtemos:

=> P(,r)=C\Z, (3.11)

onde

A= exp (é) (3.12)

Na Eq 3.11, a fungfo de particdo no ensemble candnico para um QD com r

elétrons (Z,) é expressa por

Z, = Zexp (—kB—TE(l 7")) (3.13)

Se o estado do elétron é degenerado, para cada r, a soma sobre as configuragoes
[ pode ser limitada sobre o nivel degenerado de E(r). Entretanto, assumindo que
a degenerecéncia dos niveis de energia seja separada por unidades de kgT', a soma
em [ na equacao 3.13 pode ser aproximada pelo nimero de permutagdes acessiveis

ao estado
Zy = g €Xp (—ﬁE(r)). (3.14)
Normalizando a Eq. 3.11, o
ZP(?") =1, (3.15)
=0
obtemos
P(r) = —I/EIZ— (3.16)
2o N Zi
Agora, dada a probabilidade de o QD possuir r elétrons (Eq. 3.16) podemos
calcular a taxa de emissdo térmica dos elétrons e,. Para isso, vamos considerar
QDs com apenas dois niveis, conforme é apresentado na Figura 3.4. Nesse esquema
consideramos que o segundo nivel coincide com o fundo da banda de condugéo da
barreira. Dessa forma o QD com r elétrons pode emitir elétrons em uma taxa e, e
pode capturar o seu r—ésimo elétron a uma taxa c,.

No equilibrio térmico, o niimero de elétrons ejetados dos QDs é igual ao niimero
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3. Modelamento tedrico da corrente no escuro e da detectividade

H nivel r
' |

Figura 3.4: Esquema dos niveis de energia de um ponto quintico de InAs/GaAs no
qual o segundo nivel coincide com o fundo da banda de condugdo da barreira.

de elétrons capturados pelos QDs, ou seja, podemos escrever
e, P(r) = ¢nP(r — 1), (3.17)

onde a densidade eletronica é dada n = N, exp (—%}) sendo N, a densidade de
estados efetiva na banda de conducdo. A emissdo térmica fica determinada pela

seguinte expressao
P(r—1)

P(r)

A equacdo 3.18 mostra que a emissdo térmica depende da razdo entre as probabili-

(3.18)

er = Cn

dades P(r — 1) e P(r). Esta razéo é obtida usando-se a fungo de partigao obtida
na Eq. 3.14 na Eq. 3.16. Dessa forma, obtemos a seguinte relagdo para a razéo

entre as probabilidades:

Pir—1) 1g. E(r)—E(r—1)
OB exp[ T ] (3.19)

Substituindo a Eq. 3.19 na Eq. 3.18, obtemos

E.—[E(r) — E(r — 1)) }, (3.20)

e = Gl ¢, N, exp {— "nT

gr
sendo que a diferenca de energia [E(r)— E(r—1)] na Eq. 3.20 é a energia adicionada
a0 ensemble quando um elétron é capturado, para o qual assumiu-se que todos os
primeiros i elétrons sio capturados para algum nivel degenerado, e todas as energias
diferentes da energia [E(r) — E(r — 1)] acima de 7 = 4 tem o mesmo valor.

Para pontos quanticos de InGaAs/GaAs com a estrutura eletronica descrita na
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3. Modelamento tedrico da corrente no escuro e da detectividade

[—

Figura 3.4, 0 nivel s é degenerado. Assim,

E(r)—E(r—1)=FE,, parar=1,2. (3.21)

A razdo da emissdo térmica dos elétrons no nivel s (estado fundamental), com r

elétrons, para o primeiro estado excitado dos QDs,? é expressa por

r— AES
er = : TlcTNcexp {_k:BT}’ r=1,2 (3.22)

onde AE,; = E. — E; e E. é o fundo da banda de condugao da barreira.

Vamos assumir que a influéncia da temperatura na energia AFE, pode ser expressa
por:

AE, = AE? — o,T. (3.23)

Na Eq. 3.23, o, é uma constante e AEY é a energia na temperatura nula. Podemos

entender «, como a contribuicdo da entropia da rede, na qual podemos associar uma

entropia total com a captura de um elétron da seguinte forma

AS,, = o + kg ln 2251, (3.24)
gs,r

Substituindo a expressio dada na Eq. 3.24 na Eq. 3.22 obtemos uma relacao

para a emissdo térmica, dependente do fator de Boltzmann e da entropia total da

AS . AFE,
Csr = Cs,rNc exp (Ti’_) €xp {— kg T }, r=1,2. (325)

rede:

A variacio de entropia na emissdo de um elétron é negativa, pois a entropia
diminuf com a diminuicdo do niimero de particulas. E, lembrando das equagdes de

estado na representagio da entropia, temos £ = AS; ;. Entdo a Eq. 3.25 é reescrita

AFE,
sy = CsrINc€XD </€BLT) exp {— k:BT}’ r=12. (3.26)

como:

A expressdo anterior depende do potencial quimico, que estd relacionado com
a energia de Fermi Fr do sistema. Neste formalismo, considera-se que a k-ésima

camada de QDs contém um gés bidimensional de elétrons (2DEG) [8]. A energia de

2 . o . .y
Neste modelo, estamos considerando que o primeiro estado excitado coincide com o fundo da
banda de conducdo da barreira.
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e um gés bidimensional é dada por:

Fermi d

h2
€p = T—N, (3.27)
m
onde n é a densidade superficial de elétrons na camada k no equilibrio. Assim,
podemos aproximar essa densidade de elétrons na camada k pelo nimero médio de
e , N,
clétrons na camada k dividida pela drea do QD (n = %Qr’;)) Dessa forma, podemos
reescrever o potencial quimico como:

h* (Ni)

* 2 .
m; a‘QD

= (3.28)

Logo, a taxa de geragio térmica de elétrons serd dada pela seguinte expressao:

Eion mh? {Ni)
— _ SURARA .1 S 2
G = Goexp ( kBT) exp (mszTaQQD (3.29)

O significado dos pardmetros que aparecem na expressao anterior ¢ descrito a seguir:

e Gy é um fator que depende da estrutura do fotodetector;

o E,,, = E; — E; é a energia de ionizagao de um elétron que estd no estado
fundamental E, (E; = E;) para o primeiro estado excitado E, (Ey = E.), que

coincide com o fundo da banda de condugéo da barreira;

e (N,) é o nimero médio de elétrons armadilhados em um ponto quéntico. Este
nimero médio pode ser estimado conhecendo-se a concentragdo dos dtomos

dopantes.
e m} é a massa efetiva do elétron;
e 7 ¢ a constante de Planck;
e ky é a constante de Boltzmann,;

® agp € o raio da base do QD.

3.1.2 Probabilidade de captura

Devido ao potencial causado pelas cargas armazenadas nos QDs, o perfil de po-

tencial da camada k se mostrard com morros em cima dos QDs e vales fora dos
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e

Mesmos. Devido a esse efeito, a probabilidade de captura dependerd do nimero de
clétrons que OCUPam €sses QDs. O potencial gerado por um QD da camada k serd
identificado com 08 indices i e j, que indicam a posi¢do do QD na k-ésima camada.

Assim, O potencial pode ser expresso como:

2y k.  ~
= — ~ ) 3.30
(pk: OQD CQD ( )
A grandeza Cgp € a capacitancia do QD e ¢ dada por:
QEGQD
Cop = —= 3.31
QD ! ( )

onde € é a constante dielétrica do material que compde o QD. Vamos agora considerar
que a probabilidade de captura em fungéo do potencial produzido por estes elétrons

possa ser escrito da seguinte forma:

P X €XP (gj—;) (3.32)

As Eqgs. 3.30 e 3.32 mostram que o aumento do niimero de elétrons nos QDs faz com
que o potencial gerado pelos mesmos aumente. Consequentemente, ocorrerd uma
diminuicdo da probabilidade de captura de elétrons pelos QDs. Se o QD estiver
totalmente ocupado, ou seja, quando Ngp = (Ny), os elétrons ndo mais poderéo ser

capturados por esse QD. Portanto, podemos escrever a Eq. 3.32 como:

Ngp — (Ni) exp < M) _ (3.33)

Dr = Dok NQD - CQD e T

Na expressao 3.33 os pardmetros sdo:

e poi. 6 a probabilidade de captura em um QD néo carregado, que tem um valor

proximo da unidade;

e Nyop é o nimero méximo de elétrons que pode ocupar cada QD. No modelo
Q q
que estamos adotando, cada QD pode ter, no méximo, dois niveis eletronicos.
Desta forma, o maximo valor que Ngp pode ter é igual a seis (Ngp = 6 sendo
Q g Q
que 2 elétrons ocupam o estado fundamental e 4 elétrons ocupam o primeiro
estado excitado). Se as dimensdes do QD forem tais que existe apenas um

estado ligado, entdo Ngp pode assumir os valores 1 ou 2.
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3.1.3 Corrente no escuro

Agora, depois de obtidas as expressdes para a taxa de geragdo térmica (Eq. 3.29)

e 8 probabilidade de captura (Eq. 3.33) na k-ésima camada, podemos reescrever a

Eq. 3.3 . S
QD o Nep=tNi) o (_ q?(N) )

Naop CopkpT

(3.34)

<Jescuro> =4

Na Eq. 3.34, o niimero médio de elétrons (Ni) depende da tensgo aplicada segundo

exXpressao
g P V+Vp

Voo

(Vi) = (3.35)

sendo que a faixa de tensoes aplicadas (V) para que os QDs néo estejam totalmente

preenchidos deve satisfazer a condigio kpT' << ¢V < q(Vop — Vp). Na expressio

anterior,
q 0,722
Vop = LK(K + 1)SopL | 1 = ———X=— | Ngp, 3.36
o = o K )QD<WKL\/% QD (3.36)
e
Vp = ZiK(K +1)SoL (3.37)
€

sdo tensoes caracteristicas do dispositivo.

3.2 Modelamento tedrico da detectividade

De acordo com a referéncia [41], a detectividade D* (chamada de D estrela) é

D* = RVA (3.38)

B vV 4q (Jescuro> A91

onde A é a 4rea sensivel do detector, g é o ganho do dispositivo e R é a responsividade

definida como

do dispositivo. O ganho é dado pela seguinte expressao

1 vida
g=——H (3.39)

K Ttrans

Na Eq. 3.39, 7,44 é 0 tempo de captura do portador € Tyrans € 0 tempo de transito
do portador no dispositivo. A responsividade é uma figura de mérito que avalia a
eficiéncia de conversao dos fétons incidentes no dispositivo que irdo efetivamente

formar o sinal no dispositivo. Esta figura de mérito é definida pela razéo entre

——
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te gerada no dispositivo pela poténcia de fétons incidentes, e é dada pela

a Corren
expressao
= ten (3.40)
hveo
onde Ipn € a corrente gerada pelos fétons incidentes, v é a frequéncia dos fétons

incidentes e ¢ ¢é o fluxo de fétons. A corrente gerada pelos fétons incidentes é obtida
tomando-se o primeiro termo do segundo membro da Eq. 3.1 igual a zero. Assim a

corrente serd dada por:
Ln = qgK Y GuA. (3.41)
QD

A detectividade ¢ definida pela substituicio das Egs. 3.39, 3.40 e 3.41 na equagao
3.38. Obtém-se assim a detectividade em termos das taxas de geragdo térmica e da

geragao de portadores pelos f6tons

o ZooKGm (3.42)
ZHV\/M
Substituindo as equacoes 3.2 e 3.29 em 3.42 obtemos
o [SonK Eion — @z—mrk)
= T Qé; (Ny) exp —%B%GQ—D . (3.43)

Como podemos observar nas expressoes 3.34 e 3.43, a corrente no escuro e a detectivi-
dade dependem de vérios pardmetros dentre os quais aqueles que estao relacionados
com a forma e geometria dos QDs de forma direta ou indireta. De forma direta
temos, por exemplo, o pardmetro agp que aparece explicitamente na expresséo 3.33
e é o raio da base do QD. De forma indireta podemos citar a energia de ionizagao
E;,, que também depende da geometria do QD. Como o tamanho de um QD pode
ser manipulado, dentro de certos limites, pelas condigoes de crescimento, neste tra-
balho investigamos o comportamento da corrente no escuro e da detectividade em

funcio das dimensoes dos QDs.
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Capitulo 4

Estrutura eletronica de pontos

quanticos

4.1 Modelo analitico para o calculo dos niveis de
energia de um ponto quantico

Como vimos na secio anterior, a corrente no escuro dos fotodetectores depende
da energia de confinamento dos elétrons nos QDs. A seguir, vamos apresentar as
principais equacdes que nos permitem determinar os niveis de energia dos elétrons
e dos buracos confinados em pontos quanticos de acordo com um modelo simplifi-
cado [42]. A razdo para a escolha deste modelo é que ele nos fornece uma expressao
analitica para o célculo das energias de confinamento. Com isso podemos obter as
energias para vérias configuragdes dos QDs com rapidez. Um cdlculo mais ebabo-
rado envolve a diagonalizacio de matrizes com grandes dimensoes e demanda muito
tempo de computagdo [43,44].

A Hamiltoniana do sistema é dada por:

62

p2 p2
H=-"Lte 4 b L V(7)) + Vilfh) — ———= (4.1)

2m:  2mj €7 — T

onde os subscritos e e h identificam o elétron e o buraco respectivamente, m; ¢ a
massa efetiva do elétron, m} é a massa efetiva do buraco, e € é a constante dielétrica
do material que compde o QD. Nesta Hamiltoniana os dois primeiros termos do
lado direito referem-se & energia cinética do elétron e & energia cinética do buraco,
respectivamente. Os potenciais V(7.) e V,(7,) s@o os potenciais de confinamento

do elétron e do buraco, respectivamente. O tltimo termo da Hamiltoniana descreve
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e

a interagao coulombiana de um par eletron-buraco no QD. Os potenciais V.(7.) e
Vh(f-‘h) sdo determinados pela descontinuidade do gap de energia do material que
forma 0 QD (nesta dissertagdo, a liga terndria de InGaAs) e do material que esta

a0 redor do QD (neste trabalho, o GaAs), que tem um gap de energia maior do que

aquele da liga de InGaAs. Estes potenciais sdo da ordem de centenas de meV e,
portanto, muito maiores que a interacdo coulombina entre o elétron e o buraco (da
ordem de poucas dezenas de meV). Desta forma, a primeira aproximagao do modelo
consiste em desprezar a interagdo coulombiana do elétron com o buraco, ou seja,
desprezar o tltimo termo da expressdo 4.1. Com isto, podemos considerar o elétron
e o buraco como particulas independentes e a Eq. 4.1 pode ser transformada na

equagio de Schréedinger de uma dnica particula:

h2
*
2me’ h

V2 4+ Vo (7on) | Yep = EVep. (4.2)

Esta equacéo deve ser resolvida para o elétron e o buraco separadamente, confinados
em seus respectivos pogos de potencial. Como estamos interessados apenas nos
niveis de confinamento dos elétrons, nas equagoes seguintes abandonaremos o indice
h relacionado com os buracos.

No sistema de coordenadas cilindricas,! o Laplaciano é dado por:
10 0 1 6 02
Vi=Z—|r=— —— 4 —. 4.
ror (r(%") * r? 062 * 022 (4:3)
Substituindo o Laplaciano na Eq. 4.2 ficamos com:

{_’i [1 0 ( 3) 1o +3_2} +V(r,z)}\ll(r,9,z)=E\Il(r,9,z). (4.4)

2m: | Or "or 2002 " 82°

Se fizermos ¥(r,0,2) = g.(2)f(r,8), a equagdo anterior pode ser separada em

duas equacdes independentes. Uma delas (a Eq. 4.5) depende apenas da varidvel z,

{ h? 92

2m} 022

Vi, z>} 6:(2) = Bo(r)gr (2) (4.5)

e nos possibilita calcular as energias do elétron devido ao confinamento desta particula

na diregéio do crescimento da amostra (diregdo z). A outra equagéo depende apenas

1Foi escolhido o sistema cilindrico de coordenadas, pois como podemos visualizar na Figura 4.1,
0 QD possui o formato de um paraboldide de revolugéo.
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r‘ I L] I L]

Figura 4.1: No alto da figura mostramos uma imagem de um QD obtida por micro-
scopia de transmissdo eletronica [42]. No resto da figura mostramos a justificativa
para a forma parabdlica descrita na Eq. 4.11, onde 7, 7o e 73 indicam posigoes
radiais em relacdo ao centro do QD e t1, t2 € t5 as espessuras do QD em cada uma
dessas posigoes.

das varidveis r e 6. Ainda supondo que a fungéo g,(z) varia muito pouco com o

pardmetro r, podemos negligenciar o termo r~2[r(8/8r)r(8/0r)g.(z) e obtemos:

{_ h? {1 0 ( 8) N 1 02 +} +E0(T)}f(r,9):Ef(r,0). (4.6)

oz ror \"ar ) P

onde o autovalor Fy(r), obtido com a solugéo da Eq. 4.5, atua como um potencial

efetivo para o movimento do elétron no plano zy. Os autovalores Fy(r) podem ser
determinados com a solucdo da Eq. 4.5 para todo valor r medido a partir do centro
do QD, onde 7 néo é uma varidvel, mas sim apenas um parametro. Com isso, cada

valor de r determina a largura ¢(r) de um pogo de potencial na diregao z como

27




4. Estrutura eletronica de pontos quanticos

jlustrado na Fig. 4.1.
O potencial V (r, z) é dado por:

Vi(r,2) = { 0 dentro do QD, isto ¢, para 0 < z < ¢(r) (47)

Vo fora do QD.

onde Vo é um dado de entrada no célculo. Na secdo 4.2 mostraremos como determi-
namos Vp.

O modelo analitico da referéncia [42] resolve a Eq. 4.5 usando como solugao
tentativa a série de Aronstein e Stroud [45] que utiliza como fungbes de base as
solugbes de uma particula confinada em um pogo de potencial infinito. Desta forma,

as solucdes obtidas para o potencial finito sao dadas por:

P2
Eo(r) = '(1+—P)2'Einﬁnito(7") (4.8)
onde 32
Elinfinito(T) = It (r) (4.9)
e
p— V2meVolen (4.10)
I 2 '

sendo £gp a altura do QD e Vj a altura da barreira de potencial. Considerando que

o QD tem a forma de um paraboldide (veja a Fig. 4.1) temos:

0
7 =382, (4.11)
aQD
€
0
t(r) = lgp — —2212, (4.12)
G‘QD

Substituindo as Eqgs. 4.9 e 4.12 na Eq. 4.8 obtemos

142 (GQLDﬂ . (4.13)

A anélise da Eq. 4.13 mostra-nos que uma particula no centro do QD sente um

p? m2h?

E S5
o) = T PR amea,

potencial harmoénico efetivo que é igual & energia do estado fundamental de um pogo
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de largura £op. Substituindo a Eq. 4.13 em 4.6 teremos:

P la 8y, 1&],
2mg | ror "or 72 062

(4.14)
1 f;)Q 272;;;) 1+2 (CL%LDH } f(r,8) = Ef(r,0)
que tem como autovalores as energias
B, = Ey(r = 0) + (n+ 1)hw (4.15)
onde Eo(r = 0) é dada pela Eq. 413 comr=0,n=0,1,2,... e
w= P varh (4.16)

(14 P)milopagp

4.2 Potencial de confinamento para pontos quénticos
de In,Ga;_,As com barreira de GaAs, incluindo

o efeito da tensao

Em nosso trabalho analisaremos fotodetectores de QDs de InAs e outros contendo
QDs de InGaAs. Para isso, devemos determinar a altura da barreira Vy para o
elétron confinado em QDs de In,Ga;_,As. Como vimos no Cap. ?7, o material
semicondutor que compde os QDs estd tensionado pois tem seu parameto de rede
adaptado ao pardmetro de rede do GaAs. Desta forma, para determinar a altura da
barreira de potencial devemos incluir o efeito da tenséo na determinacio da barreira
de potencial. Em um QD tensionado, o potencial de confinamento dos elétrons é

escrito como [46]:

0 na regidao do QD
Vo(z) = (4.17)
AE, — a/Tr(e)  fora do QD
onde Tr(e) = (€x+€yy +€22) € ac € 0 potencial de deformagéo da banda de condugao.

Nesta definicio de V;(z) as energias foram tomadas em relacdo ao fundo da banda

de conducdo do poco de potencial nao tenso. Para entender o potencial definido na
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Figura 4.2: Diagrama mostrando o perfil da banda de condugao E.(z) que tem como
referéncia o fundo da banda de condugéo do pogo ndo tenso, ou seja, as energias
sao medidas a partir desta referéncia (linha pontithada). A energia do gap do GaAs
nfo tenso em T=300 K é E™,,,, = 1,5192 eV e do InAs é B, 5, = 0,41 eV. Com

3

estes valores obtemos AE, =1109 meV (Eq. 4.21) e AE, = 776 meV (Eq. 4.20).

expressdo 4.17, veja a Figura 4.2.

As componentes do tensor de tensdo (strain) sdo definidos como [47]:

) = e) = e el (418)
a(z) = —%emm (4.19)

onde agme() é o pardmetro de rede do material ndo tenso que constitui o0 QD, Cyy e
C1, séo constantes eldsticas (pardmetros que dependem da composigdo z se o filme
for a liga de InGaAs), € Gsubstrato ¢ 0 parametro de rede do substrato.

A descontinuidade do gap para a banda de condugéo, AE,, é calculada por:
AE.(z) =0,70 x AE,(x) (4.20)

onde
AEQ(LE) = EntGaAs . EntInxGal_xAs (421)

g) g)
sendo B, a, a energia do gap do GaAse B Gar . As @ €nergiado gap do In,Ga; As,
ambos nao tensos. Na expressio 4.20 assuminos um offset de 70% para a banda de

condugéo e 30% para a banda de valéncia [48]. Estes valores de offset séo contro-
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4. Estrutura eletronica de pontos quanticos

Tabela 4.1: Parametros para os materiais GaAs
e InAs: parametro de rede ag, potencial de de-
formacdo da banda de condugdo a., constantes
elasticas Cy1 e Cio € massa efetiva do elétron m;.
mo € a massa do elétron livre.

Parametros GaAs | InAs

ag(A) 5,6533 | 6,0584 | ref. [50]
ac(eV) —7,17 | =5,08 | ref. [51]
Cp1(10"dyn/cm?) | 12,23 | 8,33 | ref. [51]
C2(10"dyn/cm?) | 5,71 | 4,53 | ref. [51]
mk/mg 0,067 | 0,023 | ref. [51]

Tabela 4.2: Expressdes que descrevem a energia do gap nao tenso
E;Lt(x), as constantes eldsticas C1; e Cio, 0 potencial de deformagao
ae, 0 pardmetro de rede ag, ¢ a massa efetiva do elétron mg para a liga

de In,Ga;_,As.

Parametros Expressoes

a0(K) 6,0584z + (1 — )5, 6533
a.(eV) —5,08z — (1 —2)7,17
C11(10*dyn/cm?) 8,33z + (1 —x)12,23
C12(10*dyn/cm?) 4,53z + (1 — )5, 71
m?* /mq 0,023z + (1 — )0, 067

EM(z) [eV] para T = 2 K
E™(x) [eV] para T = 77 K
Em™(z) [eV] para T = 300 K

1,5192 — 1,5837z + 0, 475>
1,508 — 1,47z + 0, 3752
1,43 — 1,53z + 0, 45z°

ref. [52]
ref. [53]
ref. [54]

(@) Para a liga terndria InyGaj_xAs um dado pardmetro p

pode ser

obtido por interpolagdo linear entre os pardmetros dos compostos
bindrios InAs e GaAs como: p(x) = & X Pmas + (1 — ) X Paaas- Veja a

pagina 1879 da ref. [50].

estdo apresentadas na Tabela 4.2.

de acordo com as expressoes empiricas apresentadas na Tabela 4.2.

versos e pode-se também adotar outros valores como, por exemplo, 60%/ 40% [49].
Na Tabela 4.1 mostramos os pardmetros que serao usados para descrever os com-
postos bindrios de InAs e GaAs. Fazendo interpolagGes lineares obtemos as ex-

pressdes que nos permitem calcular os parametros para a liga de In,Ga;_,As e que

Na Fig. 4.3 mostramos a energia do gap da liga nao tensa de In,Ga;_xAs em

funcdo da concentracio de {ndio para trés diferentes temperaturas (T=2, 77 e 300 K)

Na Fig. 4.4 mostramos a descontinuidade da banda de condugio (AE,(z)) entre

o In,Ga; ,As e o GaAs em funcdo da concentragdo de indio para a temperatura
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Energia do gap do InXGa(l_x)As (eV)

Figura 4.3: Energia do gap da liga ndo tensa de In,Ga;_xAs em funcdo da concen-
tracdo de In calculada para as temperaturas T = 2 K, 77 K e 300 K de acordo com
as expressoes apresentadas na Tabela 4.2.

T =2 K e também a altura da barreira V; (regido sombreada) calculada incluindo-
se o efeito da tensdo. Nossos calculos mostram (aqui ndo apresentados) que as cur-
vas de AFE,(z) para T =77 K e T = 300 K sdo praticamente coincidentes. Mesmo
comparando-se as curvas de AF,(z) para as trés temperaturas, a variacao entre elas é
bem pequena. Logo, o clculo dos niveis de confinamento em funcdo da temperatura
deve dar resultados muito préximos para as trés diferentes temperaturas. Apenas na
hora de se calcular uma transicdo da banda de condugio para a banda de valéncia
para se comparar o resultado com aquele de uma experiéncia de fotoluminescéncia,
por exemplo, os valores do gap dos materiais para as diferentes temperaturas vao
influenciar no resultado final. A regido cinza (sombreada) representa a altura da bar-
reira de potencial Vy(z) [definida como Vy(z) = AFE.(z) — a.Tr(e(x))] em fungao da
concentracdo de indio, tomando-se o fundo do pogo néo tensionado como referéncia.

De acordo com a teoria apresentada nesta se¢do, definimos uma expressao que
nos permite calcular a altura da barreira de potencial em funcdo da concentragao

de indio. Esta expressio, que esté representada na Fig. 4.5, é dada por:

Vo(z)[eV] = +0, 5562 — 0, 0885z (4.22)

32




4. Estrutura eletronica de pontos quanticos

S
0,6 /
PR AE(T=2K) ~ vV,
N / :
o L \
\E/ 0,4
% B ,‘--"'----\
-n"®
Lg - ke - "
i a, axx"‘ayy"‘szz}
- 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
GaAs InAs

Concentragdo de indio

Figura 4.4: Descontinuidade do gap na banda de condugdo AE,(z) (calculada de
acordo com a expressdao 4.20) e potencial devido a tensdo (termo a.Tr(e)) (curva
pontilhada) em fungio da concentraggo de indio. A regido cinza (sombreada) € a
altura da barreira de potencial e é calculada como Vo(z) = AE,(z) — acTr[e(x)].
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Figura 4.5: Potencial de confinamento Vy(z) em funcgéio da concentragdo de indio.
Esta curva foi obtida com a expressao: Vo(z) = [AE.—a,Tr(€)] (veja Eq. 4.17). Para
z =1 AE, = 0,776 eV e a,/Tr(e) = 0,310 eV. Logo, o potencial de confinamento
para o InAs ndo tenso (z = 1) passou de 0,776 eV para 0,466 eV para o InAs tenso
(compare com a Fig. 4.2).

4.3 Estrutura eletrénica dos pontos quanticos de

InAs

Nessa secio apresentaremos as energias de confinamento e as energias de ionizacao

dos elétrons confinados em QDs de InAs, com diferentes dimensdes, calculadas com
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o modelo analitico descrito nas segbes anteriores deste capitulo. Como descreve-
mos no Capitulo 3, o modelo que adotamos para descrever a corrente no escuro e a
detectividade é vélido para QDs que tém apenas dois niveis confinados, sendo que
o estado excitado deve estar bem préximo da barreira de potencial (ou seja, com
energia quase no continuo, como mostrado na Fig. 4.6). Em seguida, identificare-
mos, entre estes QDs, aqueles que possuem energia de ionizacdo dentro de uma das
janelas de minima absor¢do atmosférica (3 a5 pum ou de 8 a 12 ym). Em uma
etapa final, vamos procurar as dimensoes de QDs de InAs/GaAs que possuem ener-
gia de ionizagéo dentro de uma das janelas de minima absor¢ao atmosférica e que
podem ser produzidos no MBE, sabendo que o MBE produz QDs de InAs/GaAs

com alturas da ordem de 40 a 70 A e raios da base entre 100 e 150 A.

Diregdo de crescimento

Figura 4.6: Representacio esquemédtica da estrutura eletrénica ideal dos QDs que po-
dem ser utilizados para a construcio de fotodetectores de radiacdo infravermelha de
banda estreita. A energia de ionizacdo deve ser aproximadamente igual & diferenca
entre as energias do estado fundamental e do primeiro estado excitado do QD.

De acordo com as Eqgs. 4.15 e 4.22, a energia de confinamento dos elétrons
nos QDs é funcdo do raio da base, da altura do QD e da concentragao de In, ou
seja, B, = E,(agp,fop,x); e a altura da barreira € funcdo da concentragéo de In
Vo = Vo(x). Para encontramos a relagdo entre o raio da base (agp) e altura ({gp)
dos QDs que resultam em QDs com dois niveis de energia, vamos impor a condigao
que a energia do primeiro estado excitado deve ser igual a altura da barreira, ou

seja, que deve satisfazer a seguinte condicao:
Er(agp, Lop, ) = Vo(x). (4.23)

Obtemos assim, as relagoes entre agp e fop para as diferentes concentragoes de
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In que serdo utilizadas na obtencdo das energias de ionizagao. As expressoes obtidas
estdo apresentadas na Tabela 4.3 e o comportamento destas curvas estdo descritos
na Fig. 4.7. Nesta figura, observamos que os QDs com concentragdes de In en-
tre 1 < z <0,7 possuem menor dependéncia com a variagdo da concentragao de
In. Dessa maneira, as alturas e os raios da base dos QDs que possuem o primeiro
estado excitado coincidente com a barreira e tem concentragdes de In no intervalo
1 < z <0,7 terdo valores bem préximos. Também podemos observar uma maior de-
pendéncia das curvas com a diminuf¢ao da concentragao de In, ou seja, observamos
um aumento acentuado dos raios da base em uma mesma faixa de alturas de QDs

quando z > 70%.

600 ' . v y———
550 | In Ga, As x=03
A A x=0,5
500 x=0,7
450 | \ x=09
L \ x=1
400
~ 350} \
< g N
S Wl N
250 \...
200 \\ \--.
150 b\“ \‘ \_____\ 1
100 | — —
so L . . :
30 35 40 45 50 55 60
o ®

Figura 4.7: Raio da base agp (A) em funcéo da altura do QD £gp (A) para diferentes
concentracoes de In. Estas curvas representam os QDs cujas dimensoes possuem dois
niveis, sendo que a energia do primeiro estado excitado coincide com a altura da
barreira.
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Tabela 4.3: Expressoes que descrevem o raio da base, agp (A), em
funcdo da altura do QD, £gp (A), para diferentes concentragoes
de In. Estas curvas representam os QDs cujas dimensoes resultam
em QDs com apenas dois niveis de energia confinados, sendo que
a energia do primeiro estado excitado coincide com a altura da

barreira.
aQp = aQD(ﬁQD) InxGal_xAs
_ 8,48162x10%74-2,91091x 1036 x£g p =1
QD = 5 61a19x10%5+4,49721 x 105 8g p 1 T,11725X 102 x5 =
_ 8,4983x 1037 +2,90872x 1036 xlgp 2 540,95
QD = T560696x10%5+4,48164x 1097 x £ p+7,60967 x 1092 X 2, 1) i
_ 4,22467 %1037 41,43907x10%% 40 p z=0.9
QD = 775299 x10%5+2,20667 % 1057 Xl p+3,75836 X 107242, 1, -
Gom — 4,39619x10%741,48709x 103 xég p r=0.85
QD = T4 91159x10%5+2,26446x 10%% xLq p+3,82998 X 1092 x 22, |, -
. 3,12876x10%84+1,04856 x 1037 x£gp —0.8
QD = T346319x10%0+1,58189% 10%° x £ 1p+2,65074 x 10%3 X €5, 1) L=
_ 3,91608x 1037 4-1,29698x10%¢ x £ p r=0.75
AQD = 1 3837x10%+1,93367x 1099 xlgp 13,20211 X 1092 x €% 1, =Y
_ 5.40621x 1037-+1,76458 x 10%%4g p =07
QD = 5 838081095 +2,59272 X 10°7 x by 14,2313 X 1092 x 2 1) =
. 2,07453x10%64.6,65282x 1034 x£op z=0.65
QD = 5 1973x10%9+9,60409x 1092 xbgyp 1 1,53097 x 105142, , =Y
- 4.52082x10%6+1,41953x 1035 x£g py —0.6
AQD = 7 §8845x 107942,0065 % 1099 x £y p+ 3,15019X 10°1 X 03, =71,
_ 2,62618 % 10%°+7,80792x 1037 x g 1y =05
QD = T3 57881x 1057+ 1,04499x 10°0 x b p+1,55343 x 10%% x €5 1y ==
_ 3,72005x 1038+9,17366 x 1036 x £y p =03
QD = 3039891035+ 1,01836x 105 x £gp+1,25564x 1093 X £5, =%

Agora, conhecendo-se as dimensdes dos QDs que possuem dois niveis, iremos
procurar os QDs de In,Ga;_,As que possuem energia de ionizagao dentro de uma
das janelas de minima absor¢io atmosférica. A energia de ionizagao ¢ definida como

a diferenca de energia entre o primeiro estado excitado e o estado fundamental:

Eion(aop, £op, ©) = Ei(agp, Lo, ) — Eo(agp, {op, ©), (4.24)
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Figura 4.8: Energia de ionizagio (eixo do lado esquerdo) com seu correspondente
comprimento de onda (eixo do lado direito) em funcéo da altura do QD para difer-
entes concetracoes de In. A faixa em cinza seleciona os QDs que possuem energia
de ionizacdo dentro da janela de minima absorgdo atmosférica (8-12 p m).

e estamos procurando solugdes onde
8 S Ei(m(CLQD,EQD,w) S 12 Hm (4.25)

Para encontramos a energia de ionizacio dos QDs de acordo com as condigdes ja
expostas, devemos substituir as expressoes mostradas na Tabela 4.3 na Eq. 4.25 para
cada uma das concentragdes de In especificadas. Assim, para cada concentragao de
indio, obtemos uma expressdo para a energia de ionizacdo que s6 depende da altura
do QD (Eion = Eion(agn(€op), fop, T))-

Na Fig. 4.8, mostramos as curvas que descrevem o comportamento da energia
de ionizacdo em fungdo da altura do QD para diferentes concentragoes de In. Nesta
figura, dentro da faixa cinza, mostramos quais sao as alturas dos QDs que resultam
em uma energia de ionizagio na faixa de minima absor¢do atmostérica (8-12 pm)
para diferentes concentracoes In.

Na Fig. 4.9, podemos observar que ndo existem QDs cuja energia de ionizacao
esteja na outra faixa de minima absorgéo atmostérica no intervalo de 3-5 um pois,
como é observado, as energias de ionizagdo sdo no maximo 232 meV, ou seja, esta

energia é menor que a necessaria para a detecgao nesta, faixa de energia.
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Figura 4.9: Energia de ionizagdo (eixo do lado esquerdo) com seu respectivo com-
primento de onda (eixo do lado direito) em fungéo da altura do QD para diferentes
concetragdes de In. A faixa em cinza corresponde a janela de minima absorcao
atmosférica 3-5 pm.

Na Fig. 4.8, na qual foi observado QDs cuja energia de ionizacao esté na faixa
de minima absor¢ao atmosférica de 8-12 ym, ndo foi apresentado de forma explicita
a relacdo entre as alturas e os raios dos QDs. Como jé foi discutido, a relagao entre
raijos e alturas varia com a concentracdo de In. Entdo, para podermos comparar
com as dimengdes de QDs obtidas no MBE, mostraremos, separadamente, as curvas
referentes as energias de ionizacao para diferentes concentragdes de In. Assim, para
cada concentracéo de In encontraremos as geometrias de QDs que podem ser obti-
das no MBE e possuem energia de ionizagio dentro da faixa de minima absorgéo
atmosférica (8-12 pm).

Comegaremos com o InAs, pois como podemos observar na Fig. 4.8, estes QDs
possuem energia de ionizagdo dentro da faixa desejada. Na Fig. 4.10, mostramos a
energia de ionizagao dos QDs de InAs em fungdo da altura do QD (eixo horizontal
inferior) com seu correspondente raio (eixo horizontal superior). A faixa amarela
destaca as dimengdes usuais dos QDs de InAs/GaAs que podem ser obtidas variando-
se as condicdes de crescimeto no sistema de MBE. Portanto, podemos visualizar que
os QDs de InAs/GaAs com raios da base entre 150 A e71,6 A e respectivas alturas
no intervalo 30,9 A e 50 A possuem energia de ionizagdo dentro da janela de minima

absorc¢do atmosférica 8-12 pm.
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Figura 4.10: Energia de ionizagao (eixo esquerdo) com seu respectivo comprimento
de onda (eixo direito) em fungdo da altura do QD (eixo horizontal inferior) com o
seu respectivo raio (eixo horizontal superior) para QDs de InAs. A faixa em cinza
destaca a regifio de minima absorgdo atmosférica (8-12 pm) e a faixa em amarelo
seleciona as dimensdes dos QDs de InAs que sdo possiveis obter-se no sistema MBE.

Para as ligas de In,Ga;_,As, vamos mostrar as curvas da energia de ionizagao em
funcéo da altura com seu correspondente raio da base, sem destacar as dimensoes
de QDs que podem ser produzidos no MBE. Nao foi possivel fazer esta selecao
pois o grupo do LNMS n#o possui um estudo sisteméatico sobre a distribuicao de
tamanhos de QDs em fungdo da concentracdo de In, que podem ser obtidos pelo
MBE. Entretanto, sabemos que a distribuigdo de alturas e raios dos QDs formados
pela liga de InGaAs se desloca em relagdo ao InAs, isto é, com a diminuigdo da
concentragéo de In, ocorre um aumento das alturas dos QDs formados pelas ligas de
InGaAs produzidas no MBE e uma diminuigéo dos raios da base dos QDs. Este fato
é decorréncia da diminuigéo da concentracio de In, que ocasionana uma diminuigao
no pardmetro de rede e consequentemente a energia elastica acumulada na liga é
menor e, portanto, o material depositado nos pontos quanticos ndo é sulficiente
para alcangar o volume critico® e relaxarem. Dessa forma, para a liga de InGaAs

iremos destacar apenas a faixa de minima absorcéo atmosférica.

20 volume critico se refere ao volume de material que pode ser incorporado aos pontos quanticos
j4 existentes. No caso do volume da ilha ultrapassar esse volume critico, esta relaxa e dé origem &
estruturas malores e incoerentes.
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Figura 4.11: Energia de ionizago (eixo esquerdo) com seu respectivo comprimento
de onda (eixo direito) em funcdo da altura do QD (eixo horizontal inferior) com o
seu respectivo raio (eixo horizontal superior) dos QDs de IngsGagzAs. A faixa em
cinza destaca a regifio de minima absorgdo atmosférica (8-12 pm).

As Figs. 4.11 e 7?7 mostram as energias de ionizagdo dos QDs de InggGag2As e
Ing ¢Gao4 em funcdo das alturas dos QDs (eixo horizontal inferior) e dos seus respec-
tivos raios (eixo horizontal superior). Na Fig. 4.11 podemos visualisar o aumento
dos raios para a mesma faixa de alturas consideradas na Fig. 4.10. Observamos
também que as alturas de 38 A a 60 A possuem energias de ionizagdo dentro da
janela de minima absor¢fo atmosférica 8-12 pm.

Na Fig. ?? podemos visualizar um limite para o qual diminuindo a concentragao
de In, a curva ndo cruzars a faixa cinza. Nesta figura observamos também o aumento

dos raios da base em relacio & mesma faixa de alturas consideradas na Fig. 4.10.
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Figura 4.12: Energia de ionizagio (eixo esquerdo) com seu respectivo comprimento
de onda (eixo direito) em fungéo da altura do QD (eixo horizontal inferior) com o
seu respectivo raio (eixo horizontal superior) dos QDs de Ing¢Gag4As. A faixa em
cinza destaca a regifio de minima absorgao atmosférica (8-12 pm).
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Capitulo 5

Resultados da corrente no escuro e

da detectividade dos fotodetetores

Neste capitulo vamos apresentar os resultados da corrente de escuro e da detectivi-
dade para fotodetectores de pontos quénticos de InAs em fungio de pardmetros que
definem a estrutura da regido ativa da amostra, que definem a estrutura eletronica
dos pontos quénticos, e de fatores externos. A estrutura eletronica ¢ definida pela
altura do QD (£gp) e pelo raio de sua base (agp). A estrutura da regido ativa da
amostra é definida pelo ntimero de camadas K contendo os QDs, pela espessura (L)
da camada de material semicondutor entre camadas adjacentes de QDs, pela con-
centracio (Xop) de QDs e pela concentragio de doadores (£p) em cada camada. Os
fatores externos sao a tensio de porta que € aplicada ao dispositivo e a temperatura
de operagdo do fotodetector.

Os parametros utilizados para obter os resultados que serdo apresentados a seguir
estao descritos na Tabela 5.1. A escolha desses parametros foi feita usando o seguinte

critério:
e Utilizamos para o, ¢, e K os mesmos valores que aqueles utilizados na ref. [24].

o L, Yop, agp € {op séo os valores dos pardmetros que estdo sendo utilizados

para produzir os fotodetectores no LNMS do IFUSP.
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5. Resultados da corrente no escuro e da detectividade dos fotodetetores

Tabela 5.1: Parametros dos QDIPs de InAs.

L =40- 50 nm K =10 € = 12
X]Q,3:2—4><10mcm_2 agp =8 — 12,5 nm lop=4—5nm
c=10"" cm™

5.1 Corrente no escuro e detectividade em funcgao

dos fatores externos

Queremos inicialmente fazer uma comparacgdo entre dispositivos operando em
diferentes temperaturas e tensdes de porta. Para isto, iremos fixar as dimensoes
dos QDs que definem a estrutura eletrénica e os pardmetros que definem a regiao
ativa do fotodetector. Os parametros sobre as dimensdes dos QDs que serdo utiliza-
dos estdo apresentados na Tabela 5.2. A escolha dessas dimensoes de QDs levou em

consideracao os seguintes critérios:
e ()Ds com estas dimensdes possuem apenas dois niveis de confinamento;

e QDs com estas dimensdes possuem energia de ionizagéo na faixa de minima

absorgdo atmosférica;

e QDs com estas dimensdes podem ser obtidos no crescimento por MBE.

Tabela 5.2: Caracteristicas da es-
trutura eletrénica de um QD com
altura £gp = 40 A e agp = 97,1 A.

Niveis confinados 2
Nop 6
Eion 131,3 mev
A 9,4 pm

Com o modelo tedrico descrito no Capitulo 7?7 vamos calcular inicialmente o
nimero médio de elétrons nos QDs, (N), a corrente no escuro, Jescuro, € @ de-
tectividade, D*, em fungio da tensdo de porta. Estas grandezas estao mostradas
nas Figs. 5.1 e 5.2 para diferentes razdes entre as concentragoes de doadores, Xp, e
de QDs, Xgp. Nas Figs. 5.1 e 5.2, as curvas foram obtidas para razdes no intervalo

0,2 < ¥p/Egp £0,8. Estes valores foram escolhidos levando-se em consideragao o
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Corrente no Escuro (A/cm’)

E_=1313meV

. 1 " 1 L 1 ry I I L "
0,0 0,2 04 06 08 10 1,2 14
Tenso aplicada (V)

Figura 5.1: Corrente no escuro e niimero médio de elétrons nos QDs (inset) em
funcdo da tensdo aplicada, na temperatura de operagao de T=77 K, para difer-
entes razoes entre as concentracdes de doadores (¥p) e de QDs (Xgp). Os outros
pardmetros estruturais utilizados para o céleulo foram: K = 10 (ntmero de ca-
madas), L = 40 nm (espagamento entre as camadas) ¢ ¢ = 10 x 107 cm™? (seglo
de fotoescape).

fato que a concentragio de doadores deverd ser uma certa porcentagem da concen-
tracao de QDs, pois o niimero médio de elétrons nos QDs ((N)) ndo pode ser maior
que o nimero méximo de elétrons nos QDs (Ngp). [5]

A Figura 5.1 mostra a corrente no escuro e o nimero médio de elétrons em fungao
da tensdo de porta para diferentes razdes entre as concentragdes de doadores (Xp) e
de QDs (Zgp). Podemos observar que o nimero médio de elétrons nao ultrapassa o
ndmero maximo de elétrons nos QDs para a faixa de tensoes aplicadas, o que mostra
a validade do modelo neste intervalo de tensoes. Podemos observar também que a
corrente no escuro aumenta com o aumento da razao (Xp/Xgp), pois com o aumento
desta razdo, aumenta também o nimero de elétrons na amostra e conseqilientemente
aumenta o nimero de elétrons que séo injetados termicamente na corrente. Também
podemos observar nessa figura o aumento da corrente no escuro com o aumento da
tensdo de porta. Para entendermos este resultado evitando a complexa expressao

que descreve a corrente no escuro em fungdo da tensao aplicada (Eq. 3.34), vamos
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L0 ————r—— T T T T ]
6l ’
12610° | InAs L= 40A ]
A =971
e ag, _97, A
Ny, =6
i E_=1313meV

6x10”

3x10”

Detectividade (cm Hz'”/W)

1 i ] " 1 s 1 " 1 " 1

0,0 0,2 04 0,6 0,8 1,0 1,2 14

Tensdio Aplicada (V)

Figura 5.2: Detectividade em fungao da tensao aplicada, na temperatura de operacao
de T=77 K, para diferentes razdes entre as concentragoes de doadores (Xp) ede QDs
(Zgp). Os outros pardmetros estruturais utilizados para o cdlculo foram: K = 10
(ntimero de camadas), L = 40 nm (espacamento entre as camadas) e 0 = 10 X
1071 ¢cm~2 (segiio de fotoescape).

considerar que a corrente ¢ descrita pela expressao:
J = nev (5.1)

onde n é a densidade de portadores, e é a carga do elétron e v € a velocidade dos
clétrons. Como a velocidade dos elétrons ¢é igual a v = pE, onde i é a mobilidade
dos elétrons e E é o campo elétrico, a expressao anterior ainda pode ser reescrita
como:

J =nepk. (5.2)

Como o aumento da tensdo aplicada causa um aumento do campo elétrico, con-
clufmos pela expressao anterior que a corrente no escuro aumenta com o aumento do
campo elétrico, ou seja, com o aumento da tensao aplicada. Na Figura 5.2 podemos
observar picos de detectividade para as diferentes razoes utilizadas. Dessa maneira
teremos méximos de detectividade para diferentes tensoes de porta dependendo da

razdo (Sp/Sop) utilizada na elaboragdo da regido ativa dos fotodetectores de in-
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Figura 5.3: Corrente no escuro em funcéo da temperatura para diferentes tensoes de
porta e para as dimensdes de QDs apresentadas na Tabela 5.2. Os outros parametros
estruturais utilizados para o célculo foram: K = 10 (nimero de camadas), L =
40 nm (espagamento entre as camadas), £p = 0,6 x Zgp (concentragao de doadores)
e Zgp = 2 x 10'% cm~? (concentragio de QDs).

fravermelho.

Agora, vamos mostrar o comportamento da corrente no escuro e da detectividade
em funcio da temperatura para diferentes tensdes de porta. Na Figura 5.2 foi
observado que a detectividade ¢ méxima para uma tensdo de porta de 0,06 V e
uma razdo Yp/Sgp = 0,6. Assim, foi calculada a corrente no escuro em funcao da
temperatura para as tensdes 0,06 V, 0,5 V e 1V, onde a tensao de 0,06 V representa
um méximo na detectividade. Estes resultados, apresentados na Fig. 5.3, mostram
um aumento significativo da corrente no escuro com o aumento da temperatura no
intervalo de 50 < T < 175 K (ocasionado pelo aumento da geragdo térmica dos
portadores), mas uma tendéncia & saturagdo para T > 175 K. Esta tendéncia a
saturacdo estd relacionada com a densidade constante de QDs utilizada no calculo
destas curvas (Zgp = 2 x 10 cm™2). A utilizagio de valores maiores para qp
resultaria curvas com formas semelhantes mas deslocadas para cima, isto é, com
maiores valores de correntes no escuro.

A Figura 5.4 representa a detectividade em fungéo da temperatura para diferentes

tensdes de porta. Nesta figura podemos observar a diminuicéo da detectividade com
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o aumento da temperatura, em virtude do aumento do ruido causado pela geragao

térmica dos portadores (elétrons).

10[6

,_.
<
=

1012

Detectividade (cm Hz"*/W)

10I0 i 1 N 1 M L " 1 L L " 1 " 1 " 1 " 1

50 75 100 125 150 175 200 225 250 275 300
Temperatura (K)

Figura 5.4: Detectividade em fungio da temperatura para diferentes tensoes de
porta, para as dimensdes de QDs apresentadas na Tabela 5.2. Os parametros estru-
turais utilizados para estes célculos foram K = 10 (nimero de camadas), L = 40 nm
(espacamento entre as camadas), ¥p = 0,6 x Ygp (concentragdo de doadores),
Sop = 2 x 10! cm™2 (concentragio de QDs) e o = 10 x 107" cm™? (segdo de
fotoescape).

5.2 Corrente no escuro e detectividade em funcao

dos parametros estruturais

Para mostrarmos os resultados da corrente no escuro e da detectividade em fungéo
dos pardmetros da regido ativa da amostra, primeiramente vamos fixar os parametros
que definem a estrutura eletrdnica (mostrados na Tabela 5.2) e os fatores externos
(temperatura e tensdo aplicada). Na Fig. 5.5 mostramos a corrente no escuro em
funcéo do nimero de camadas (K). Nesse célculo foi mantido o volume da regiao
ativa fixo, ou seja, o produto entre o espacamento (L) e o nimero de camadas (K)
foi mantido constante (isto é, K x L=constante) de forma que o campo elétrico
tenha o mesmo valor constante na regiao ativa dos diferentes fotodetectores para

uma dada tensdo aplicada ao dispositivo. Na Fig. 5.5 observamos a diminuigéo da
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S
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Corrente no Escuro (A/cm’)

nimero de camadas

Figura 5.5: Corrente no escuro e nimero médio de elétrons (inset) em funcdo do
nimero de camadas (K) para diferentes espessuras da regiéo ativa. As dimensoes dos
QDs utilizadas nos calculos estéo apresentadas na Tabela 5.2. Os outros parametros
estruturais utilizados no clculo foram: X = 0,6 X Zgp (concentragao de doadores)
e Dop = 2% 10'% cm™? (concentragdo de QDs). Os fatores externos utilizados foram

V=1VeT=7TK

corrente no escuro com o aumento do nimero de camadas. Essa diminui¢do deve-
se & diminui¢do do nimero médio de elétrons nos QDs em virtude do aumento do
ntmero de camadas, o que acarreta uma diminui¢do da taxa de geragao térmica de
elétrons j4 que um nimero menor de elétrons encontram-se nos QDs.

A Fig. 5.6 mostra a detectividade em fungdo do numero de camadas. O célculo da
detectividade foi feita de forma similar ao calculo da corrente no escuro mostrada na
Fig. 5.5 onde o volume da regido ativa foi mantido constante. Na Fig. 5.6 podemos
observar o aumento da detectividade com o nimero de camadas e com o aumento
da espessura da regido ativa. O aumento da detectividade deve-se a diminuigao
do ruido, isto é, pela diminui¢do da corrente no escuro causada pelo aumento do
nimero de camadas (veja a Fig. 5.5).

A Fig. 5.7 mostra a corrente no escuro em funcéo da concentracdo de QDs para as
tensoes de porta em destaque. A faixa amarela nesta figura destaca as concentragoes
de QDs obtidas usualmente no crescimento por MBE (Tabela 5.1). Nesta figura é
observado que o comportamento da corrente no escuro em funcao da concentracao de

QDs é inversamente proporcional ao comportamento do ntmero médio de elétrons
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Figura 5.6: Detectividade e ntimero médio de elétrons (inset) em fungdo do numero
de camadas (K) para diferentes espessuras da regido ativa. As dimensdes dos QDs
utilizadas nos célculos estdo apresentadas na Tabela 5.2. Os outros parametros
estruturais utilizados para estes célculos foram: ¥p = 0,6 X Xgp (concentracdo de
doadores), Sop = 2 x 10'° cm™2 (concentragio de QDs) e 0 = 10 x 107" cm™?
(secdo de captura). Os fatores externos utilizados no céculo foram V.= 1 Ve T =
77 K.

Corrente no Escuro (A/cnt’)

10*

e
a5 1 15 a8 28] 30 A8 40 43 S0
I g el ) L " i e i

05 10 15 20 25 30 35 40 45 50
10 -2
%, (10° em?)

Figura 5.7: Corrente no escuro e nimero médio de elétrons (inset) em fungdo da
concentracio de QDs(Xgp) para diferentes tensdes de porta. As dimensdes dos QDs
utilizadas nos célculos estdo apresentadas na Tabela 5.2. Os outros pardmetros
utilizados para os célculos foram ¥p = 0,6 X Tgp (concentragio de doadores) e T
= 77 K. A regido amarela destaca as concentragbes de QDs usualmente obtidas pelo
crescimento por MBE.

de em funcéo da concentracio de QDs, como podemos observar no inset da figura.

A Figura 5.8 mostra a detectividade em funcéo da concentracio de QDs para
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Figura 5.8: Detectividade em fungéo da concetragao de QDs(2¢gp) para diferentes
tensdes de porta. As dimensdes dos QDs utilizadas estao apresentadas na Tabela
5.2. Os outros pardmetros utilizados para os cdlculos foram Yp = 0,6 X Zgp
(concentragio de doadores), e 0 = 10 x 107% cm™ (segéo de captura) e T =
77 K. A faixa amarela destaca as concentracdes de QDs usualmente obtidas pelo
crescimento por MBE.

as tenses em destaque. Nesta figura observamos o aumento da detectividade em

funcio do aumento da concentragéo de QDs e uma fraca dependéncia da detectivi-

dade com a variacdo da tensdo. O aumento da detectividade com o aumento da
concentracdo deve-se ao decréscimo do rufdo, como podemos ver na Figura 5.7, e a
fraca dependéncai do dispositivo com a variagdo da tenséo deve-se ao fato do ntimero

médio de elétrons ndo variar significativamente com a variagdo da tensao.

| 5.3 Corrente no escuro e detectividade em fungao

da estrutura eletronica

Nessa secdo mostraremos os resultados da corrente no escuro e da detectividade
em funcdo da estrutura eletrénica. Primeiramente iremos fixar os fatores externos
e 0s pardmetros estruturais que definem a regido ativa do dispositivo. Em seguida,
mantendo as dimensdes dos QDs fixas, vamos investigar a influéncia da composicao
da liga de In,Ga;_,As no comportamento da corrente no escuro e da detectividade.

Vamos utilizar diferentes concentracdes de indio, mas ainda mantendo a condigéo
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que os QDs devem possuir somente dois niveis de energia sendo que a energia do
primeiro estado excitado deve coincidir com a altura da barreira de potencial. Ou
seja, vamos variar a concentragdo de indio e procurar QDs cuja energia de ionizagao
estao na faixa de minima absor¢do atmosférica.

As Figs. 5.9(a)-(b) mostram a corrente no escuro e a detectividade em funcéo da
altura dos QDs para diferentes concentragdes de In. As curvas representadas nestas
figuras foram obtidas correlacionando-se a altura e o raio da base dos QDs com
as respectivas energias de ioniza¢do obtidas no cdpitulo anterior para as diferentes
concetracdes de In. Nas Figs. Figs. 5.9(a)-(b) observamos um minimo (méximo) na
corrente no escuro (na detectividade) para uma altura em torno de 47 A para o QD
de InAs e um minimo em torno de 46 A para o QD de Ing sGag2As. O resultado
mais interessante destas figuras é que, para uma dada concentragao de indio, existe
uma geometria otimizada que possibilita obter um minimo na corrente de escuro
(Jdark,min) OU maximo na detectividade (Dy,,,). Este é um resultado extremamente
importante para o planejamento da estrutura dos fotodetectores. Por exemplo, para
concentragds de fndio no intervalo de 0,8 < « < 1, deve-se tentar obter QDs que
tenham a altura em torno de 47 A. Com estas dimensoes, seréd possivel obter valores
de corrente no escuro proximos do valor Jugrkmin 04 Dy oo

Na Fig. 5.10 mostramos a corrente no escuro mimina em fungo da concentragao
de fndio no intervalo 0,6 < z < 1. Observamos que o melhor desempenho dos
fotodetectores de infravermelho é sempre obtido para pontos quénticos com alturas
na faixa de 40 A, que podem ser obtidas com a técnica de crescimento por MBE.
Observe que nesta figura, as dimensdes dos QDs séo tais que eles tém energia de

ionizacdo na janela de minima absor¢éo atmosférica de 8 ym a 12 pym.
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Corrente no Escuro (A/cny’)

Detectividade (cm Hz"”/W)

10“ i 1 " 1 s 1 i
30 40 50 60 70

1)

Figura 5.9: Corrente no escuro (a) e detectividade (b) em fungio da altura dos
QDs para duas concetragdes de In (z = 1 ¢ z = 0,8). Os outros pardmetros
utilizados para os célculos foram ¥p = 0,6 X Tgp (concentragio de doadores),
Yop =2 x 10° cm™ (concentragdo de QDs), V=1V e T =77 K.
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Figura 5.10: Corrente no escuro minima em fungéo da concentragéo de indio na liga

de In,Ga,_,As.

93




Capitulo 6
Conclusoes

Nesse trabalho, utilizamos um modelo analitico para avaliar o desempenho de fo-
todetectores de infravermelho contendo pontos quinticos formados pela liga ternaria
de Tn,Ga;_zAs, em funcio de pardmetros que definem a estrutura da regiao ativa
da amostra, que definem a estrutura eletronica dos pontos quanticos, e de fatores
externos. A avaliagdo do desempenho do dispositivo foi feita através do cdlculo da
corrente no escuro e da detectividade do fotodetector.

O modelo analitico utilizado para o cdlculo da corrente no escuro e da detectivi-
dade (descrito no Cap. 3) s6 pode ser aplicado para estruturas onde a energia do
primeiro estado excitado dos QDs coincide com a, altura da barreira de potencial.
Desta forma, inicialmente, identificamos as dimensdes dos QDs de In,Gai_,As, que
de acordo com o modelo adotado para o célculo da estrutura eletronica dos QDs
(Cap. 4), possuem apenas dois niveis confinados de energia e cujas energias de
ionizagdo encontram-se dentro das janelas de minima absorcdo atmosférica. Com
base nesta informagcéo, selecionamos os valores das dimensdes dos QDs que podem
ser obtidas no crescimento por MBE (veja a Figura 4.10) e, portanto, que possuem
energias de ionizagdo dentro das janelas de minima absorcao atmosférica.

Nossos resultados sobre a corrente no escuro e a detectividade mostram (no Cap.

5) que:

e Fatores externos:- Verificamos que o aumento da tensdo de porta diminui o
desempenho do dispositivo. Entretanto, calibrando a razao Y.p/Xgp podemos
otimizar o o desempenho com o aumento da tensdo. O aumento da temper-
atura diminui drasticamente o desempenho do dispositivo, pois este aumento

faz com que a geracdo térmica aumente.

e Parametros estruturais:- Observamos que variando os parametros estrutu-
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rais que definem a regifo ativa do fotodetector, a razao Xip /Xqp ndo altera
o desempenho méximo do dispositivo. O aumento do nimero de camadas no
dispositivo aumenta o desempenho do mesmo, embora, tipicamente, os dis-
positivos sejam fabricados com apenas 10 camadas de QDs para evitar efeitos
de degradagdo das camadas semicondutoras durante o crescimento por MBE,
que diminuirdo o desempenho do fotodetector. Observamos também que a
diminuicao do espagamento entre as camadas aumenta o desempenho, assim
como o aumento da espessura da regido ativa do dispositivo aumenta a per-

formance do mesmo.

Estrutura eletronica:- Realizamos varias cdlculos sobre a estrutura eletronica
dos QDs e procuramos correlacionamos a altura do QD com o raio da sua base
de forma que a energia do primeiro estado excitado coincidisse com a altura
da barreira. Assim pudemos indentificar quais as dimensdes dos QDs e as con-
centragdes de In, que de acordo com o modelo adotado, resultam em QDs que
possuem energia de ionizagdo dentro de uma das janelas de minima absorcao
atmosférica. Depois desta identificagdo das concentragdes e das dimensdes que
possuem a energia na faixa procurada, observamos que o desempenho maximo
para os dispositivos formados com os QDs de InAs sao obtidos para os que
possuem uma altura de 47 A e para os QDs de Ing ;Gag gAs vemos que a melhor

performance é obtida para QDs com altura igual 46 A.
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Capitulo 7

Anexo 1 - Autoenergias do pogo
de potencial finito escrito em
termos das autoenergias do poc¢o

de potencial infinito

Neste apéndice apresentaremos o desenvolvimento detalhado do formalismo tedrico
que foi apresentado de forma resumida na secdo 4.1, e que nos permite calcular as
energias de confinamento de elétrons e buracos em pontos quanticos de In,Ga;_gAs.
Como vimos na secdo secio 4.1, se desprezarmos a interagao Coulombiana entre o

par elétron-buraco, a Hamiltoniana do sistema pode ser escrita da seguinte forma:

2
H=— 4+ +V,(r g 1
o= + o + Vo (72) + Vi(7h) (7.1)

e

ou ainda, de forma mais compacta como:

H=H, +H, (7.2)
onde s
p —
H, = —+ V(e 7.3
2 () 73)
e
3
H;, = 7). 7.4
h 2m2+Vh(7‘h) (7.4)

A equacio que teremos de resolver para calcular as energias de confinamento dos
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autoenergias do poco de potencial infinito

elétrons e buracos é dada por:

HY(r,, ) = E¥(re, 1), (7.5)

Como a Hamiltoniana descrita pela Eq. 7.2 ndo contém termos cruzados en-
volvendo as coordenadas dos elétrons e dos buracos, podemos escrever ¥(r, ) =
W, (72)¥n(r7). Substituindo esta fungio de onda na Eq. 7.5, e utilizando o método

de separagéo de varidveis obtemos:

(He + Hp)¥(7e,7h) = EV(re,7h)
(He + Hp)Wo(72)Un(rh) = EVe(re)Yn(rr)
(i) HeWe(2) + Ue(7e) HyWa(r7) = EVe(re)¥a(rh) (7.6)
Dividindo a Gltima expressao por W (r%,7%) = We(re)Ua(r4) obtemos:

1 1
— —HY (7)) + =——=<HpUn(rn) = E
\Ile(re) ( ) ‘Ilh(’l"h) h h( h)

1

onde E = E, + E;,. Desta forma obtemos uma equagéo para elétrons

He\Ile(r_é) = Ee\Ile(T‘:,)a (77)
e uma outra para buracos
Hh\Ifh(T_};) = Eh‘lfh(’l"_};), (78)
que pode ser escrita como:
2
_2 * vz\Ile/h + ‘/f:(re-;h) = Ee/h\I’e/h- (79)
me/h

Escrevendo o Laplaciano em coordenadas cilindricas e assumindo que ¥(r, 0, z) =

g-(2) f(r,0) podemos escrever a Eq. 7.9 como:

[ (i + 22) + ] V) )70 = Bt
(7.10)

ou ainda
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autoenergias do pogo de potencial infinito

2

0 230r(2) + VD00, 6) = B (Af(r6)  (71)

Dividindo a expressdo anterior por g-(z)f(r,6) temos:

K21 _,( 0 8 1 62 1 6
~ o 77" (TETEJC(T, 0) + ?ge—zf(r, 9)) + Eé?gr(z) +V(r,z)=E. (7.12)
Escrevendo
— (2) + V(r,z) = Eo(r) (7.13)
9r 3z2gT z L = LolT) :

a Eq. 7.12 pode ser escrita como:

12 o 0 02
BB (TWE )+ 320 e)) LB =B (114)

Portanto, podemos reescrever as equagoes acima como:

2 0(0) +V(r,)0:(2) = Balrg(2) (715)

R, 8 0 0?
= (rgraf(r, 6) + Wf(r, 9)) + Eo(r)f(r,0) = Ef(r,0). (7.16)
As equagdes 7.15 e 7.16 determinam a solugdo aproximada do sistema. Observe que
Eo(r) é a energia relacionada com o confinamento da particula na diregéo z e r € um
pardmetro e ndo uma varidvel. Como vemos na Fig. 4.1, podemos associar a cada
ponto r medido a partir da origem do sistema de cooordenadas (ponto “O” da figura)
um pogo de potencial finito com largura igual & altura t(r). Vamos considerar que o
potencial V(r, z) é igual a zero dentro do QD (0 < z< t(r) e 0 <7 < agp) e igual
a V, fora do QD. Em seguida, vamos resolver a Eq. 7.15 para um pogo de potencial
finito, e assim encontraremos a energia Eo(r). Depois de determinarmos Ey(r) para

um potencial finito, vamos reescrever estd energia em termos dos autovalores de
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energia de um pogo de potencial infinito, pois estes possuem solucdo analitica.

7.1 Autoenergias do poco finito

Aqui, mostraremos como podemos escrever as autoenergias de um pogo de po-
tencial finito em termos de uma série de autoenergias do pogo de potencial
infinito. A vantagem de se adotar este procedimento é que conhecemos muito bem,
para o pogo de potencial infinito, tanto os seus autovalores de energia quanto as
suas respectivas autofungdes. Entdo, primeiramente, vamos escrever a equagao de

Schroedinger em uma dimensao:

2
—;L—mdiigz) +V(2)¥(z) = EV(2) (7.17)
onde
V(z) = { Yo seld 2 (7.18)
0 selz| <%
onde V, é uma constante positiva.
Resolvendo a equagdo 7.17 para z < SE, temos —%d—qu;%z) = FE¥(z) = % =

_—zh’#lll(z) onde !’ = ——V_thE Portanto, podemos reescrever a equagao anterior como:

= 129(2) (7.19)

que tem como solugio geral a fungdo ¥(z) = F' exp(—l'z) + Cexp(l'z). O coeficiente
F dessa funcdo deve ser igual a zero, pois fisicamente s6 se adimite solugdo finita.

J4 dentro da barreira, V(z) = Vo e a equagdo de Schrodinger (Eq. 7.17) ¢ escrita

como —%dzfzgz) + VoU(z) = EY(z) = dzdf@ = 2"L(‘;%_E)\I»'(z) onde | = ——T—W

Portanto, podemos reescrever esta tltima equacao como

d?¥(z)
dz?

que tem como solugdo geral a fungdo ¥(z) = Asin(lz) + B cos(lz). O dltimo passo

= —1*U(z) (7.20)

é escrever a solucdo da equacdo 7.17 para x > % Adotando o mesmo procedimento
que anteriormente, podemos considerar a solucdo geral para essa regido com sendo
dada por ¥(z) = Dexp(—Il'z). Dessa forma, vemos que a solugao da equagdo 7.17

em cada uma das trés regides definidas pelo potencial é dada por:
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C exp(l'z) se z < -
U(z) = { Asin(lz) + Bceos(lz) se|z| < % (7.21)
Dexp(—1'z) se z > §

Agora, sabendo que ¥(z) e d—%ﬂ s&o continuas em todo o espago, temos que impor

(9=

" (5)-2 ()

-] A . . ~
Para a segunda condigdo, devemos obter %. Assim, derivando a fungdo de

onda da Eq. 7.21 obtemos:

as condicoes:

o Cl' exp(l'z) se z < =&
diz) = { Alcos(lz) — Blsin(lz) se|z| <% (7.24)
—Dl' exp(—1'z) se z > %

Reescrevendo as condicdes dada pelas equagdes 7.22 e 7.24 em termos de duas

’ ~ .
novas constantes ¢ = % en= % obtemos as quatro equagdes abaixo:

_ Asin(c) + B cos(s) = C exp(—1) (7.25)
Al cos(<) + Blsin() = CI' exp(—) (7.26)
Asin(c) + B cos(s) = D exp(—n) (7.27)
Alcos(s) — Blsin(s) = —DI' exp(—n) (7.28)

Estas quatro equagdes podem ser manipuladas para obtermos a equagao tran-
scendental que fornece os autovalores de energia para uma particula confinada em

um pogo de potencial finito. Assim, somando as equagoes 7.25 e 7.27 obtemos

2B cos(s) = (C + D) exp(—n) (7.29)
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Ainda subtraindo a equagio 7.28 de 7.26 temos:

2Bl sin(s) = I'(C + D) exp(—n) (7.30)

Dividindo a expressdo 7.30 por 7.29 obtemos que tan(s) = %,onde s=Ye
n= VTL Assim, podemos reescrever a expressao anterior como

¢tang =17 (7.31)

Fazendo algumas manipulagdes, e definindo

V2mE L

= — 7.32
T 2 (7.32)
V2mVy L
p=YThz (7.33)
h 2
vemos que 7 pode ser escrito como 77 = 2F(Vp — E)LT2 = P? — a?% ou seja, n =

v/P% — a2. Portanto podemos reescrever a equagao 7.31 como:

P2
atanozzx/Pz—a2=>tana=”a—2—1 (7.34)

A solugdo da Eq. 7.34 fornece as autoenergias de uma particula confinada em
um pogo de potencial finito com altura da barreira Vo, que podem ser determinadas
numericamente ou através da intersecgao das curvas tan o com \f% — 1. Como es-
tamos procurando uma expressao analitica para determinar as autoenergias do pogo
de potencial finito, a resolucdo grafica ou a nimerica da Eq. 7.34 n&o nos é con-
veniente. Desta forma, continuaremos a desenvolver o formalismo até conseguirmos
expressar as autoenergias do pogo de potencial finito em termos das autoenergias
do pogo de pontencial infinito. Este desenvolvimento serd apresentado na secao

seguinte.

7.2 Solucao para o pogo finito escrita em termos

da série do potencial infinito

Nesta seciio vamos determinar uma equagao que nos permite calcular todas as

autoenergias para uma particula confinada em um pogo de potencial finito em termos
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das autoenergias do pogo infinito. Para isso usaremos primeiro as Eqgs. 7.25 e 7.26
para expressarmos a constante A em termos de C. Multiplicando a Eq. 7.25 pelo

termo =SLS obtemos a Eq. 7.35,
S

) .
+AZS S _ Bsing = T exp(—7), (7.35)
Co8 ¢ COS ¢
e em 7.26 denominando uma razao % e g temos a Eq. 7.36:
Acoss + Bsing = gC exp(—n). (7.36)

Somando as duas equacdes acima obtemos a relagdo entre as constantes AeC:

A=C (— sing + gcos g) exp(—n) (7.37)

Agora, usaremos novamente as Eqs. 7.25 e 7.26 para expressarmos B em termos
de C. Para isso, temos que multiplicar a equagdo 7.26 por 2%(% e, ainda, devemos
!

. . ~ / p- .
substituir a razao T = g para obtermos a expressao seguinte:

sin?¢ _ aCsing
cos¢ fB cosg

Asing+ B exp(—n) (7.38)

Somando a equacdo anterior com a Eq. 7.25 obtemos:
B=C [é sin ¢ + cos g] exp(—n) (7.39)
o
Agora, substituindo as equagdes 7.37 ¢ 7.39 na equagdo 7.27 temos:

C <sin§ + gcos g) sing+C (—’g sin¢ + cos g) coss =D = (7.40)

C [— sin? ¢ + cos®s + p (cos¢ sin¢g + sin ¢ cos g)] = D (7.41)
o

Assim, obtemos uma relagéo entre C' e D,

D=C [cos(2§) + gsin(k)] ; (7.42)
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Por tltimo, substituindo as equagdes 7.37 e 7.39 na equagao 7.28 obtemos:
D=-C [cos 2¢ — —gsin 2(]} ; (7.43)

Igualando as equagdes 7.42 e 7.43, obtemos uma equagdo para :

(é - %) sin 2¢ + 2 cos 26 = 0, (7.44)

«

que é uma condigdo de quantizagio. As razbes na equagdo anterior podem ser

reescritas em termos de a (7.32) e P (7.33) como:

U VP?—o?
Booly W Yt (7.45)
a I g o
e
e o
oo 7.46
Substituindo as Eqgs. 7.45 e 7.46 na Eq. 7.44 obtemos
' 200
== — | sin 2o + 2cos 2a = 0. (7.47)
<a\/’—1 —GF  PVI- (FP)
Se multiplicamos a Eq. 7.47 por $4/1 — £)? teremos
[1—2(2)]Zsin2a+2-a—\/1— (g)zcos2a=0. (7.48)
P P P
Definimdo sin¢ = & e cos ¢ = /1 — ($)?, temos:
, o o\?
sin2 = 251 - (-15) (7.49)
¢ 2
o
cos2¢p=1—2 (—]3) (7.50)

Substiuindo estas duas tltimas expressdes na Eq. 7.48 obtemos:
cos 2¢ sin 2a + sin 2¢ cos 2a = 0 (7.51)

ou
sin [2(¢ + a)] = 0. (7.52)
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Esta (ltima equagdo ¢é a condicdo de quantizagéo que estdvamos procurando. Assim,
vemos que a Eq. 7.52 s6 ¢ igual a zero para nm, onde n = 0,1,2.... Portanto
2(a + ¢) = nm o que implica que

nm

e
o+ arcsin 5 = —-. (7.53)

Esta equacao ¢ a condigio de quantizacio para «. Para determinamos o espectro de
energia, precisamos fazer uma inversdo na Eq. 7.53, com o objetivo de determinar

. = " . , . e
as energias na regido do pogo. Esta regido de interesse é especificada peloraior = 5
€ [0,1], onde r = 0 descreve energias bem abaixo de Vo e r = 1 descreve energias
préximas de V. Agora iremos expandir, em série de Taytor, a fase ¢ em torno de

r. Fazendo esta expansdo obtemos:

sin = = arcsinr + - <a 7“)4— 4 (a >2+ (7.54)

arcsin — = arcsinr + ——= |5 — —_— =T .
P V1—r2 \P 2(1 —7"2)% P

Substituindo a expansio acima na Eq. 7.53 obtemos

a + arcsinr + = (a T)+—T——(a—r>2+ = (7.55)
1/1_7-2 P 2(1—""2)% P ves 2 5 .

A Eq. 7.55 relaciona o nimero quantico n com as poténcias de (% — ), mas
queremos inverter esta relacdo, ou seja, queremos escrever (% —r) em termos das
poténcias de n. Para isso, precisamos inverter a Eq. 7.55 com o teorema da inversao

de séries. Entdo, primeiramente, reescrevemos a Eq. 7.55 como:

1 o T o 9 nm .
- (—— V4 —————(—=—T1)"+ ... = — —a—arcsmnr. 7.56
\/T—_rf(P ) 2(1—7«2)%(P ) 2 (7-56)
Definindo
X = _n; —rP — arcsinr (7.57)
reescrevemos 7.56 como:
1 o r o 9
—r)+ —r) 4. =X (7.58)

2(1 —r2)%(75

=P

Utilizando o teorema da inversdo (que serd descrito na segao seguinte) de séries na

expressao anterior obtemos:

(a_r)_ Pyl—r? Pr 2
P Tt PV (1+P\/1—r2)3x
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Isolando o na Eq. 7.59 podemos escrever

Py1—1r2 P
a=DP [r—!— T x- - XM..} (7.60)
14+ PV1—1r? (1+ PyV/1—r2)3
Como o = ¥ 2£”E %, a equagao anterior pode ser escrita como:
V2mE L Py/1—1r?2 P
i _zP[r+ L - : x2+...] (7.61)
B 2 1+ Py1l—r? (1+ Pv1—1r2)3

Elevando ao quadrado toda a igualdade mostrada na expressao anterior teremos:

omE L2 PVI—1r2 P 2
e P? [r+ L _x- : x2+---] (7.62)
B2 4 1+ PYyI-m2" (1+Py1—12)

Isolando o valor de E na tltima equagdo obtemos

_2P2h2 [T+ Py/1 —12 B rP 2, ]
mL?2 1+P-mx (1—|—P\/1——_?3)3X T

2

E

(7.63)

Finalmente, expandindo em série o termo quadratico da expressdo anterior (termo
entre colchetes), obtemos o espectro de energia de um pogo de potencial finito em

termos da série das energias de um pogo de potencial infinito:

po2p [r2+ 2yT=r? (=r)A4 PVI-r o,
ml? 1+ Pyv1—12 (1+ Py1—12)3

(7.64)

_rPA-—r)+4rvi—1? , ]
3(1+ Py/1—r2)® g

Agora, fazendo 7 = 0 (que descreve o espectro de energia bem abaixo de Vp) na

Eq. 7.64, temos uma aproximagao local para o espectro de energia dado por:

2 x 04/1 — 02
1+ Pv1-02

h2

E =2pP?
ml?

(5 —0-0)

2
o+ ’

1-0)A+PVI“ B0 nr
i op 2 0 0 (7.65)

0 x P(4d—0%) +4x0y/1—0% nm ,

" _ 0P — arcsi
301 PYI= 0 ( 5 0P — arcsin0)
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que nos fornece as autoenergias do pogo de potencial finito:

2P? R’
E, = Pripml [(%)2 + termos de ordem superior] (7.66)
Lembrando que a energia do pogo infinito é dada por Einfinito — ”227’:12{;2 podemos
escrever: N P2 -
Efinito — (P—I—_l)zE;nf nito 4 termos de ordem superior (7.67)

Vemos que se P tende ao infinito na Eq. 7.67, ou seja, no limite quando V4 val para

infinito, obtemos o resultado esperado, que nesse caso é:

limp_)ooEf:inito . E;Llnfinito (768)

que reproduz a mesma expressao para as energias de um pogo de potencial infinito.

7.3 Inversao de série

Primeiramente vamos construir duas séries representadas pelas Egs. 7.69 e 7.70

que satisfazem a relagio f(z(w)) = w, ou seja, f ¢ a funcéo inversa de z:
w= f(2) = a1z + axz® + O(2°) (7.69)

2(w) = byw + byw? + O(w®) (7.70)

O nosso objetivo é escrever os coeficientes b, em termos de an. Dessa forma, o

primeiro passo é reescrever as Eqs. 7.69 e 7.70 como

a1z = w — agz® + O(2°) (7.71)
1

PO . B F 0(z%), (7.72)
ai aq ai

obtendo assim a seguinte expansao em segunda ordem:

Za— —1—w — 0(2%) (7.73)

a1

Para obtermos uma expansao de terceira ordem, substituiremos a Eq. 7.73 em
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7.72;
z=—w— —(—w—0(*))* - —=(—w - 0(2%))% + O(w?) (7.74)

ou

ay a1
(7.75)
as 1 3w 3 3
-—— | = —0 O
2 (Gv Srown) + 0w
que ainda pode ser escrita como
i 1 az o 3
z=—w— —w’+ O(w’) (7.76)
al a/]_

onde ignoramos os termos de ordem superior.

Para obtermos os termos de uma expansdo de quarta ordem, aplicaremos os
mesmos passos aplicados anteriomente, ou seja, substituiremos a Eq. 7.76 na 7.72
obtendo dessa forma a Eq. 7.77:

1 Qo 202 — asaq
w? 4 2%

a a3 al

w® 4+ O(w?) (7.77)

Como exemplo podemos fazer a inversio da Eq. 7.58

L (a )+——T (a r)2+ (7.78)
— _— ’r' -_— s .

X V1—1r2\P 2(1—7"2)% 2

Antes de fazer a inversdo, vamos reescrever a equagio acima somando um termo

igual a zero no segundo membro da igualdade,

P(%—r)za—era—azO (7.79)

ou seja, se somamos P(% — r) ao segundo membro da equagdo anterior obtemos

14+ Pyv1—1r2 r

= e e e 190

Agora podemos inverter a Eq. 7.80, ou seja, podemos escrever (§ — r) em termos
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de poténcias de x como

(07
(& — 1) = bix + bax® + box® + O (7.8)

e obtendo da Eq. 7.77 os coeficientes:

b= =Y T 7.82
T 1+ PV (7.82)

ag r
b = —_—— =
T ad 21+ PyI—r2)
Substituindo os coeficientes b; e by, a série invertida fica com a mesma forma obtida

na Eq. 7.59:

(7.83)

B =17 " 2(1+Pm)3xz+0(x3). (75
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