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RESUMO

Neste trabalho realizamos o calculo da estrutura eletrbmica de pogos quénticos
corn  dopagern seletiva, ueande um métode k-p com 8 bandas. Utilizamos um
procesee de bloco—diagonalizagic para reduzir ¢ Hamiltonlano 8x8 & dois blocos 4x4
a hm de diminwr o esforgoe computacional. Celculamos o efeito do  potencial
auto~onsistente sobre & masea dos portadores e sobre as densidades de estado.

Q¢ recultados obtidos para ae energlas de excitagiio de uma particuls estho
eri  pleno acorde com o5 dados obtidos em experimentos de absorgio  6Gtica

mtra—banda (espalhamento Raman ressonante).



ABSTRACT

In this work we developed & calculation of the electronic structure of
modulation doped quantwn welle using & k-p method with 8 bands. We have used
& procedure which block—diagonsalizes this 8x8 Hamiltonlian into two 4x4 blocks to
reduce the computacional effort. We have calculated the effect of the self—consistent
potential on the effetive mase of carriers and on the densities of states.

The results obtamed for one—particle excitations are in complete agreement

with intra—band optic absorption experiments (ressomant Raman scattering).
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CAPITULO 1
INTRODUGAO

1.1 — Objetivos

Elétrons confinados em camadas bidimensionalz de semucondutores, como em
heterojungdes e pogos quénticos, sio de grande importdncia nBo ed para a Flsica
corno pars & tecmologia. Isto deve—se ac fato de que, nestes _istemas, par@metros
fundamentals que governam o comportamentc dos elétrons podem ser modificados
experimentalmente. Por exemplo, & masea, os nivels eletrbnicos e a concentragio de
elétrons podem ser modificadoe para gualquer situagdc de interesse. Desta forma, tale
sisternas podem ser usadoe para investigar guestdes bésicas come, por exemplo, em
teoria de muwtos corpes, ou para & aplicagho em dispositivos eletrfnicos efou
eletrobticos. Em qualquer destes casos ¢ conhecimento da estrutura eletrfmica
torna—se essencial para se determinar as propriedades desses sistemas,

O objetivo de noseo trabalho fo1 o desenvolvimento de um método eofieticada
para ce calcular & estrutura eletrfnica de pogoe quinticos com dopagem se}etivacl}
onde consideramos todos os possivels acoplamentos de urn elétron neste sistema.

(2,3)

- . 5- . . 3} - . .
Qs caleulos reslizados até hoje*™™/ nAo consideram o acoplamentc entre as

bandas de valéncia e a banda de conducdo. No nosso caso, untilizamos urm método
multibandas k-p de dimensic 8x3, onde este acoplamento ¢ levado em consideragdo

explicitamente,
L.2 — Pogos Quénticos com Dopagem Seletiva

Paogue gquanticos de sermicondutores sao formados quande uma camada estreita

;

- 5 - ~ 03 “ - s , - - - .
(da ordem de 30 £ a 500 & ) de um scemicondutor é limitada doe dois lados por

. ) X . . LY o
nm outrs semiconduter de Ygap' maler’’. Para o uso de pogos guénticos como

-~ Litit

dispositives  eletrbémicoe devem  exietir, dentro do pogo, portadores em  guantidade

miicrente para o infclo des processos de condugde. Em outros dispositives, tais como

diodos ¢ transietores, estes portaderes devem ser lmtrodusidos através de depagern, de



forma que, através de algum processo de lomizagdo, oc dopantes fornegam as cargas
necesearias. Not diodos, essa loniza¢do ¢ obtida através da energla térmica. Em pogos
quantices dopadoe existe wme lonizagdo consideravel mesmo a temperaturas préximas
do gmero absoluto. Neste caso & lomizagde ocorre pars manter o potenclal quimico
igual entre as interfaces, nic dependends, portante, da temperatura. A lonizagdo
térmica também ocorre em pogos quénticos, devido a lmpurezas residuals como o
carbono, mas seu efeito é importante apenas em heterojungﬁes(&).

Um pogo quintice dopade & construido da mesma forma que um pogo
quintico comum. A diferenga é que, quando ee estd crescende & barreira, usa—se
nma muistura que contenha o dopante na concentragio desejads. Desta forma em
cada Darreira existité uma reglic onde o dopante estard localizado. O esquema de
wn pogy dopade pode ger resumido na fig. 1.1a. Nesta figura s é o potencial
quimica, Lw a largura do pogo e LG o comprimento da regifo de separagho entre as
imymrezas ¢ o pogo. A configuragio mostrada na fig 1.1a ndo é estédvel, wmsa ves
que, op elétroms hgados as lmpurezss tém agora niveis de energla ressomantes cormn of
estudos eletrinicos na regido do pogo. Assim, através de tunelamento, eetes elétroms
transferemn—se para o poge ocupando os nivers digponiveis! e elevando o potencial
quiraico ma reg&o. Esta transferfncia continua até que o potencial quimice do pogo
jguale a0 da barreira. Neete momente cessa a transferéncia de carga e o scistema
atinge uwms configuragde estdvel. A configuragho final estd esquematizada na fig. 1.1k,
onde wemos o aparscinento de um nove Ccomprimento, Ld’ relevante ac problema, e
que chamaremos comprimento da regldc de deplecio. Esta é & largura da regiéo
onde oz doadores estdc lomizados, e deve depender, portanto, da concentragio de
doadores e da estrutura eletrémica do pogo,

& localizacic do potencial quimico é determinads pelo tipe de Impurezs
neada, & pela distBnela desta ao pogo. A dependéncia com & distAncla ac pogo
deve—pe & perturbagio causade por este nos  estados  eletrdmicos da lmpurezs.

Conerderando pegos comn & largura da camada de separacio suficientemente larga, L

&

v

e 100 A, pode—se usar os nivelz comhecidor do dopante no volume do cristal.

Devido & conservagdo de energls no processo de tunelamente, o estade final do elétron no
POGO NeImn sempTe € o de menor energia, Goorre entao um processo de relaxagho, mediado
por fomons, que leve o elétron para o estado desocupado de menor energia.

o]
2



E, Al,Ga,, As

Fig. 1.1b: Poge quéntive semicondutor com dopagem
seletiva (Configuragde Estavel). L, ¢ a largura do pogo, L. ¢ &
largura da regido que separa os doadores dos elétroms no pogo. Ld

é & largura da regiio onde os doadores estdo ionizados.



HHO
LHO
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Fig 1.1a: Pogo quéntivo semicondutor com dopagem seletiva
(Configuragdo Ingtével). L, ¢ & largura do pogo, L. ¢ & largura da
regido que separa of doadores dos elétrome no pogo. Ef ¢ o nivel

de Fermi, fixo pelo nivel das mpurezas.



Existe alnda, mesmo no cristal perferto, uma dependéncia destes nivels de impureza
com & concentragio da liga. No caso do silicic em arceneto de gélio e aluminio, este
nivel de impurezs depende, de maneira nac—trivial, da concentragdo de aluminia.

Contudo, a origemn de tals nivele ainda néo é bem compreendida.



CAPIiTULO I
ESTRUTURA DE BANDAS DE SEMICONDUTORES DO GRUPO III - V

I1I.1 — Estrutura Oristalina

Semicondutores de grupe III-V  cristalizam—ee em uma estrutura do  tipo
Zinc—Blend(l), Esta estutura crietalina ¢ formada por duas redes FCC deslocadas,
ume em relagio a outrs, de 1/4 do parmetro de rede na diregio diagonal (fig.
2.1}, como na estrutura cristaline do tipe Diamante, porém com &atomos diferentes
em cada rede. A principal diferenga entre as estrutwras Zinc—Blend e a do Diamante

¢ a falta de simetria de Inversdc espacial da primeira. Sem simetria de Inversio

espacial o Teorema de Kramer( 9} ginde & valido, ou seja, ac energias nos pontos k
e —k, onde k & um vetor da primeira zona de Brillown, sic degeneradas. Contudo,
a degenerescéncia de epin é perdida, }& que inverter o epin em uma fungdo de onda

\I’k(_r) ¢ o meemo gque olhar para a funcho \Pk(—r), resultando em energlas diferentes

Fey o
2,3

g niao exiete simetria de Inversdo espacial*®’™,
& zona de Brillouin da estrutura do tipe Zinc—Blend ¢ wn  octaedro
truncadc, Seus principals pontos e linhas de gmetrin estdo indicadoe na fig. 2.2
nsande—~ge & notagdc de Bouckert el @l Esta estrntura pertence ac grupo de
: : : m - . . . {5 .
simetria espaclal Tq © grupe de smnetria do tetraedrot™’. Uma vez que Iremos
. . R N : . 3
considerar o spin do eléfron, nés extendemor este grupo para o grupe duple Td"

inchuinde & representacic E para a rotacdo 360, que troca o sinal da funcio de

5

onda'
Na tabela ILI enconfram—se o caracteres ds representagho do grupe T} para

o ponto I, gque gerd discutide neste trabalho.
II.2 — Estrutura de Bandas

stamos Interessados princpalmente no ponts ' (k = 0), onde ocorrem

o
L

Yo

extremos das bandas de condugho e valéncia em semicondutores do grupe [I-V

T



Fig. 2.1 : Estruture cristaline do tipo Zinc—Blend.

L

Fig. 2.2 : 1% Zona de Brillouin para a estrutura

Zinc—Blend, usando—te a notacdo de Bouckert et &1.(4).



Este Interesse deve—se ao fato de que os vetoree de onda em pogos quénticos sao,

geralmente, da ordem de 1 / 100 E, ou seja, muito menores que of vetores da

Sl
. . 53}
Tabela II.1 — Caracteres para o grpo de shnetria no ponto r(®),

E E 6C}§ 8C, 8T, 6IxC, 6T,  12IxC,
I, 1 1 1 1 . 1 1 1
r, 1 1 1 1 1 -1 1 -
Iy 2 2 2 -1 -l 0 0 0
r é(x,y,z) 3 3 -1 0 0 -1 -1 1
I 3 3 -1 0 0 1 1 -1
e 2 -2 0 1 -1 NI 0
L., 2 -2 0 1 -1 =7 B 0
Ty 4 -4 0 -l 1 0 0 0

!

rede reciproca (~ 1 / A ).

Not compostos binérics do grupo III-V, como o Gade, exictem oito elétroms
de valénca por cela unitéria, onde trés sio do elemento da coluna III e cinco do
elemento da coluna V. Of ontroe elétrome, que ocuparm os orbitals mals profundas,
nio tomaln parte nos processos em que estamos normalmente Interessadoe, corno
condugds = absorgko Otica. SAc oz olto elétroms externos que formam as ligagBes
tetraddricas entre oe &tomoes da rede,

Se  constderarmos wro Gtomo da columa I ou da coluna YV no vamo e
deeprezarmos o efeifor de spin—brbita, os estados € e p serfc degenerados. No
mterior do cristal esta degenerescéncia é guebrada pela menor enmetria da estmtura
cristaling, dande origem a mm estado e com energia diferente da do estado p. Os
orbitals 6 e p de &tomos vizmmhos podem agora combinar—se formando estados e—s e
r—p ligantes ¢ nio-ligantes. Ce quatro estados ligantes, ocupados pelos oito elétroms

disponivels por cela, poseuem energias menores que of estados nio—ligantes, dando



origem & banda de valéncis. Os estados ndo—ligantes permanecem vazios, dande
origemn & banda de conduglo. A primeira banda de condugdo ¢ do tipo

Y

néo—ligante, enquanto que a banda de valéncia é do tipe p ligante (fig. 2.3).
A fungBo de onda total para a banda de conduglo deve transformar—ee de
acordo com & representagic Pl da tabela I, }4 que ce onigina de orhitaie do tipo s

{escalar). Enquanto que & banda de valéncle transforma—se de acorde com &

representagdo '), pols ¢ formada por orbitais do tipo p (fig. 2.3). Esfes ovbitaie

kal
S

transformam-—se come vetores, dal o notagio (X,y,2) pars & representagic 4

tabela I.

Até aqul ndo discutimos o eferto do spin do elétron, nem do acoplamento
spin—cfrrbita(?) na estrutura de bandas. O efeito de inclur—se o spin é de se formar
fungdes de onda que s&0 o produte de uma parte puramente espacial, com uma
parte puramente de spin. A funcio de onda total transformar—se—& , entdo, coma o
produte diretc da representacio da parte espacial e a reprecentacdo pY/ 2 gque é &
representagio para o grupe SU(2) ou spin 1 /2(5). A decomposigdo deste produto
direto, em termos da representagho do grupo T§ no ponte I, & dada na tabels ILZ,
O efeito do termo de acoplamento spin—6érbita levants a degenerescéncia criada pels
decomposighn do produte direte, l.e, quande a decomposigio da origern & mas de
um termo, eles so separados pelo acoplamento spin—érbita, come indicado na tabela
I1.2 ¢ na g 2.4,

Referiremo—nos varias vezes as fungBee de base |x», |y», |z» ¢ lg», on as
combinacdes lineares deetas, como az fungBes de Bloch em uma dada bands. Isto

.

gerd feito apenas pars enfatizar o cardter da representacio do grupo de simetriz das

tungBes de Bloch destas bandas.

Tabela I1.2 — Decomposigdo do produto direto T;’ ® Di/ 2 (6) .
I r T, D I,
i 1 2 ta Ty te
- n'\/f:
) el & ™ _ ﬁ»» T‘_‘ ™ _—i—?
P). L e T, Ly F7+P8 e+l




Fig. 2.3 : Estrutura de bandas em um semicondutor com
spin—érbita igual & wero. Em parénteses estdo indicadas s

degenerescéncias das bandas.

g (2)
E
8
}r‘3 (4)
r, (2)

Fig. 2.4 : Estrutura de bandas pars materials do grupo

I1I-V. Em parénteses estdo indicadas ac degenerecéncias dae bandas.

10



11.3 — Estrutura Eletrémica de SoclugBes Sélidas

E poseivel formar solugies sélidas, ternérias on quaternérias, com os
elementos do grupe III-V ou do grupe II-VI. Nestas solugdies doiz atomoe do grupo
III {II) ocupam aleatoriamente os sitics de uma das redes f.c.c., enquantc a outra &
ocupada pelos atomos do grupe V (VI).

Do ponto de vista da estrutura eletrénica estes materials n8o sdo cristalinos.
Devido & distribuigdo aleatéria dos atomos na rede Zinc -Blend, o potencial sentido
peloe elétrons nBo posswl eimetria de translagio. E possivel recuperar esta simetris
fazendo—se uso de umsa aproximagio. Para isto substitulmos o potencial real por wm
potencial médio. Considere a solugho séhda ABl—xGx’ onde B e C gAo atomos do
grups  III, por exemplo. No lugar do potencial V(r) n8c periddico, criade pelos
gtomos B (Vg) ¢ C (V) usa—se o potencial <V> = x Vo + (1-x) Vp. Com isto
recupera—ee a nvaridncis de translacio e, com ela, podemos definir estados de Bloch
além de bandas de energia, massas efetivas, ete. .

Uma vez que o potencial médio depende da concentragdo, pardmetros como
gap de energia e massas efetivas tornam-—se dependentes dests concentragio.

Se  dois compostos binarios possuem estrutura de bandas esemelhantes e
pardmetros de rede de mesmea ordem, o gap fundamental vars quase linearmente do
valor de um ac valer do outre com a concenfragio da ligs. Um exemple bem
conhecido, que pertence ac grupe II-VI, é a liga Hgl__XCd}:Te. & gap desta liga
varia quase lmearmente entre o do HgTe e do CdTe. Egta linearidade nko se
mantém ge a estruturs de hbandas for diferente ou se s pardmetros de rede forem
muite diferentes. Este & o caso da solugho sélida Ga, Al Ae. O mimme ds banda
de condugdc no GahAs ccorre no ponto I, enquante gue para o AlAs o minimo
ocorre préximo ao ponto X, Apesar dog pardmetros de rede seremn de mesma orderm,

5 dependéncia do gap fundamental com & concentragio ¢ fortemente nao—linear.

11



CAPITULO 1III
O Meétodo k-p

1.1 - Introdugio,

O método k-p(l) foi desenvolvido, inicialmente, para explorar ae propriedades
das bandac de energia e fungSes de onda perto de algum ponto lmportante na zona
de Brillouin, através do uso de teoria de perturbagdo. O método é uma conseqiiéncia
direta da equagdo para as fungles de Bloch, Ele foi uwsado em algune casos, nos
primérdios do desenvolvimento da tecria de bandas, sem ter side dignificado como
um método, Coube & Dresselhaues of al.(gi‘) estabelecerem & importdnaa do meétodo
come wme bage rigorosa para & determinagio da estruturs de bandas.

O método, jamto com o use do grupo de simetris do cristal, mostra que a
estruture de bandas em torne de wm ponto k, um extreme na primelra zons de
Brillowmn, depende de wn pequenc nlmero de pardmetros como massas eletrfnicas e
gaps, que podem ser determunados experimentalmente.

As funcdes de Bloch para um dado k formam uma base completa de funcdes
peribdicas mna cela unitana, portanto, conhecende—se os elementos de matriz do
moments e ac energlas para todas as bandas nesta baee, as energias para oubros
vetores k estarfo completamente determinadasec.

e

Az lmitagles do método nfc provém das lmitagBes da teoria de perturbacie,

mas do guanto podemos conhecer, ou determinar empiricamente,}id_a. matriz k-p.
1.2 — & Representagio k-p

Cemo fol dito na seghu anterior, conhecendo—se os elementos de matriz k-p,
para um ponte k da zona de Brillowin, podemos determinar a estrutura de bandas
em:  torno  deste ponto. Iste € o que chamamos de representacis k-p. Esta

representagio pode ser obtida resclvendo a equagdo de Schroedimger pars wm eldtron

movende—se em uin potenmcial, V{r), com 2z periodicidade da rede . A

e
29



onda para um elétron movendo—se neste potencial pode ser escmta como:

¥ n('_r,k} - KT uk(r) 3

oy

onde uk{r) ¢ uma funglo com pericdicidade da rede, e que obedece A segminte

e . - - o~ . [N I
equacho, Incluinde a inferag8c spin-frbifs,

ix

L due T VI IR Yoogp
‘ftmci.r
¥ ?_Q
: i . . . ' .
E;: ke k-(é«.mgc2 o x ¥ V@) ] uk,n(r) = r’lil(k) uk,n(r) 3.2
) o

onde o=( T czy, a, } s&c as matrizes de Pauli para o spin do elétrom, p o
momento orbital do elétron, "k o momento cristaling, e n ¢ indice de banda. O
guinto termo do lado esquerde da eq. 3.2 & o mals importante, ¢ & o que d& o
nome ac método. O quarte termo, independente de k, é responsdvel pela guebra da
degenerescéncia da banda de valéncla, como veremos adiante. O fltimo termo, apesar
de depender de k, n8o eeréd comsiderado pois, gquando comparade com © momento
orbital p nas regiBes onde & interagio spin—Orbita é importante, ou eeja, no interior
dog atomoe do cristal, ¢ momento de cristal, hk, é despreszivel.

Por simplicidade de exposicde ndc consideraremos, por enquants, & Interaghoc

epin—6trbita, Com esta simplificagds a eq. 2.2 torna—se:

[ B2+ v + 1%_ kp | uy n(r} = E_ (k) w n(_r)

3.3

t Q].-ﬂo a fes
onda

E (k) = B/(k) — = %, -

ny’ N e

Como fol dite na eecAo IIL, devemos procurar as solughes da eq. 3.3, em

-



torno de um dado k, para o qual & solugho ¢ conhecida. Escrevendo uy e

como sendo esta solugho comhecida, podemos usar estas fungdes como uma base pars

resolver a eq. 3.3 para qualquer outro k em torno de ko’ oun seja,

uk,n(l‘) = Z’ On'n'(k - ko) uko,n‘(r)- 3.5
w2 .2 h .
Somando e subtraindo o termo — T k ko' p ao Hamiltoniano da

Mo
eq. 3.3, podemos reescrevé—lo como:

2 2
[ oy + VO + 5 = ke 4 08~ KDy ) = ) w0

3.6

e, rubstituindo a expansdo da eq. 3.5 na eq. 3.6, obtém—se a equagdo de autovalor

matricial para os coeficientes C_ _,(k—k ):
n,n 0

!"J

LB + g 0F = 0 Gy + 5k~ KBy | Opy= By Oy

nn

3.7

Onde
= | d ru (1‘) u (1‘) 3.3
pnln k , p k ,n‘ ’ '

A eq. 3.7 é a equagBo para a fungio de Bloch Uy, n(r) no ponto k, escrita
na representagio ko' Ela é valids para qualquer pomto ko' mas usualmente é escrita
pars um ko com alguma caracterfstica especial que possa ser usada na simplificagio
do calculo, tal como possuir alta simetria efou ser um extremo de banda.

Restrmgindo k a valores préximos de ko’ podemos tratar o termo:

T
o ﬁ'( ) Ppin 3.9

14



como uma perturbagéo.

A matriz do Hamiltoniano obtida com o uso da base up n(r) tem dimens8o
0,

ijgual ao ntmero de bandas do cristal, e todas estas estdo acopladas entre & pelo
termo Ppip Desta forma parece que estamos tornande o problema maise dificil ao
invés de resolvé-lo. Pode—se dar um passo importante na diregao da solugda ee
analisarmos & matriz obfida de wm outro ponto de vista. Se resolvessemos a eq. 3.7
por tecria de perturbagio, poderiamos dfirmar o seguinte: a energia En(k) de um
banda n é igual a energla En(ko) male fermos proporcionals & razéo

Ppopo

B (k)- Epik,)

de mode que bandame de energia muifo separadas energeticamente da banda em gue
egtam of interessado»e dardo uma contribuigdo muwtce pequena 34 banda n, enquanto que
as male préximas darBo umsa confribwigde muite malor. Isto eigmifice que, se
pudermos 1solar ae contribuiges das bandas que estdo mwito separadas de banda n
dag que estBo muito préximeas, a dimensdc da matriz original pode ser fortemente

reduzida, e o problema estard bem mals préximoe de uma sclugde. Um problema

. - . (3 . A .- .
anélogo & este fol encontrado por wadm( ¢ em teoria quantica molecular, e por

(4)

Feenberger'™/ em teoria de espalhamento.
I11.2 — Teoria de Perturbagdo de Lewdin—Feenberger

Nesta segao analisaremos & teoria de perturbacho de Lowdin-Feenberger. Nés

ectamos Interessados na soluglo da equagdo de Schroedinger,

H ¥(r) = E ¥{1). 2.10

Escolhendo uma base qualquer de fungdes ortonormals cpn(r), podemos escrever

a fungde ¥(r) come

—t
wn



¥(r) = z C, ¢, (0 | 3.11

e transformar & eq. 3.10 na equagdo secular:

/
Z[Hm-EJmn]Cn=o 3.12
onde
3 »
H.,., = J d“r lpm(l‘) H cpn(r) . 3.13

Assumimos que nosso espage de estados, descrito pelas funcBes P pode ser
dividido em dois grupos. Um grupo de estados que interage fortemente entre si, e
um outro grupo que interage fracamente com o primeiro. Podemos, entdo, separar as
contribuiges devidas aos dois grupos, que chamaremos de A e B respectivamente.

Escolhendo um nivel m (ou banda), em particular, podemuos escrever & eq. 3.17

A B
C_ (H —-E)+ZH C +ZH C. =0 3.14a
m mm pbpy mn T nkém mD D
ou
A B
cm(E—Hmm)=ZHn'mcn+ZHI;mcn 3.14b
onde definimos Hn'm = Hmn(l—afmn). Da eq. 3.14b podemos escrever, para os
coeficientes da expansdo, a equagdo:
A B
H' H'!
C,. = mn C. + ma c. 3.15
m E —H n E —H 1
mm TEi

O coeficiente Cm fornece a8 componente da fung¢do de onda ¥(r) na banda

m. Contude, precisamos eliminar do calculo desta fungio total qualquer referéncia ao

16



grupo de estados B. Isto pode ser feito através de um processo de iferagao,
substituinde para Gn’ emn todas as somas de estados exclusivos de B, a prépria

expressio da eq 3.15. Assim, obtemos a expressdo formal:

S . Z faa o
m (E — H (E —H XNE - H,)
B ' | |
}: ' of *fm -+ -] Cp 3.16
B (B — Hmm)(E - H, JE - Hpg)
Iﬁtroduzindo a notagéo:
| B

Hl | HI
UA —H' +Z ma an n 2 ma “«f “fn 3.17

mn (E~H,) o'fE—H )N - Hﬁﬂ)

obtemoe, casc m sela um estado do grupe B, que:

A yA _g s
— mn mn mn s 318
10 ( E _ H \ n ! '

mi ¢

o que elmins, na expansdo da fungdo de onda total, a referéncia aos estados do

grupo B, Caso m seja umn estado do grupo A, obtemos:

A 1A
~ o m - -
~5 4
Tm T é (E H “n o 413
- mm/
ou
n
&
- \\ & -
E-H o= 3 U co 2,204
( mm ) I ﬁ mn Cn %208

17



- A — H o s
= odemos escrever, finalmente:
Lomo Umm mm’ ¥ !

A
A -
ZL [ Vg =By 1 G = 0 3.20b

Isto termins a transformac¢io para o sub—espaco de fungles A. Obtivemos um
nove Hamiltoniano dado pela matriz Ulf‘m, da eq. 3.17, que ¢ o Hamiltomano inicial
"renormalizado” incluindo somente os estados do grupe A. A dimensko deste
Hamiltoniano é, portanto, a dimensio do sub—espago A. A fungho de onda ¥(x) pode
ger escrita, usando—se a eq. 3.15 para os coeficientes On, apenas com as fungles ¢
pertenicentes & A. O préximo passo serd & aplicacBo desta teoria pare o caso
especifico de wm semicondutor do grupo III-V ou II-VI com estrutura Zinc—Blend,

para a obtengdo da estrutura de bandas..
I11.4 — Hamiltomiano para Semicondutores do Grupo II-VI1 e III-VI

Conelderaremos como estados de Bloch do grupe A as fung@es discutidas no
Cap. 1I, isto ¢, |x>, |y>, |z> pars oe estados da banda de valéncia e |s> para &
banda de condugho e, como estados B os estados da banda ligante Pl’ gue
chamaremoe de I’"{, e o8 estados da banda ndo-ligante T g Que chamaremos de I"E.
Como exemplo, poderos calcular algune elementoe da matriz  Hamiltonlane da

perturbacas k-p entre oe estados A, desconsiderando & interagho spin—orbita. O

elemento de matriz entre estados &> é:

%
H = — <s| k-p |8 . 3.21

(13 I

Apés & renoriuslizaclo, obtemos:

5 B .12
LY o [<s] k-p fua’"}‘ a
Ve = - <slkp s> + =) 3.22
o mi & (E.- E_ )
{ o



Podemos usar a simetria das bandas para analisar a eq. 3.22, umsa vez que o©
estado inicial [i> e o final |[f> transformam-se como alguma representagio Pi,f’ e o
operador p como I',. Termoz do tipe <f| k-p [i> cerBo zero a menos que a
decomposi¢do do produte T 4 ® I‘i contenha & representacio do estado final |f>. Na
Tabela III.1 damos as regras de selecio nescessarias para & construgBo do

Hamiltoniano.

Tabela III.1 — Regras de Selegio para os elementos de

matriz .

I Iy I,
P58P4 P4 P1+P 3+I‘ 4+I‘s

Desta tabela vemos que o termo <s| k-p |&> é zero. Termos do tipo <s(py]x> e
<:'s|p2|x> , apesar da regra de selecBo permitir, também sd0 zero j& que as reflexBes
nos planos (010) e (001) , respectivamente, mudam o scinal destes elementos de

matriz. Portanto, podemos escrever a eq. 3.22 como:

T, 2
2 o4 I<s] py w2
U = [%Z X« ](k§+k§’,+k§), 3.23a
mo ( EC - Ea )
ou
U = A X, 3.23b

B6

2 2
onde k? = kx + ky + k‘Z, e

T, 2
2 o&f ksl py Ju >l
A= M Z . S M 3.24
(E,- E, )
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O elemento de matriz da perturbagio k-p entre o estado |s> e |x» é dado por:

oo
_ A, - ~ 5
o o <g| k-p x> 3.2

e, apbée a transformagdo, obtemos,

[y

A B <s| k-p ]ua_‘:v(ua} k-p x>
<s| k-p x> + —5 }- - 3.26a
m; & (E_+ Ej)/2 - E_)

L
£X Ilo

[N

ou

v
r, . A
2 ¢t <l polu ><u | p, |x>
U = sl o look +[iq- Ixr 2 2 .]k k, 3.26b
° mi; & ( (E_+E_)/2 — E ) ¥
- Ve \A &
Definindo ag constantes:
P =4 -b——«"sl r. |x> 3.27
Me x 77 )
conhecida como parémetro de Ka,nei, e
FV
2 o <slpju »<u }p x>
B:h_,?z. y o @ 37 3.28
m. & ( (B, +E )/2 - E.)
podemos escrever a eq. 3.26b como:
T = i
- 1 P kx + B kykz . 3.29

Repetindo o mesmo procedimento para todos os elementos de matriz obtemos
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Hamiltoniano final:

H =
FEC + B_k}'kz + B,kxk’ + B kxk}' +
(A-{-hﬁ/ﬁmo)k‘ 23 kx 'P k}' F kz
B kxky + ka + M(ky""k) N! kxky N! kxkz
1 kx +E, + ® /Qmo s 2
2
B kik: + N' kyk, Lky + M(ky+ks) N' kyka
i Pky 1 Ev+ e /2m, kK )
g
B kuky + N kol N' ok Lk: + M(k x+ky)
i P kz xfhoz yh =z

E¥ + Ah /21‘11.3

3.30

onde A, F ¢ B so dadas pelas expresslies obtidas acima, e as oubtrae constantes, L,
M e N, de origem anéloga, seguem & notagdo da ref. (1). Este calculo formece um
Hamiltoniano correto até primeira ordem na perturbacio k-p e inclue os efeitos de
bandas externas ao problema. Como mencionado no Capitule II, este ainda nic é o
Hamiltoniano correto para materiais III-V, devide a auséncla da interagéo
spin—o6rbita, 1mportante nestes materials. O préximo passo, portanto, & & inclusde do

termo de acoplamento spin—érbita, que serd analissda na segdo seguinte.
1.5 — Interagho Spin—Crbita

Incluinde o spin do  elétron nosso espago de estados quadridimensional

torna—ee S—dimensional. Devide & Interagdo spin—6rbita os estados da banda de

valéncia separam—se em um estado singleta, J = i/;, e em um estado dubleto,
J = ¥4, A separagio em energia destes estados & dada pelo elemento de matriz:
R . . - o
L o= -3 —— s [WV(r)x ply |z . 2.21
4mic®

Os termos, que eurgemn no Heamiltoniano final devide & 'renormalizagio’ da

interagio spin—orbita com as outrae bandas, dio origem a elementes de matriz




proporcionais & k, mac de pequena magnitude(l), ¢ n8o serdo incluidos.

O Hamiltoniano da interagdo spin—6rbita é diagonal na base do momento
angular |J,mj> de modo que, transformando o Hamiltoniano k.p para esta base, a
perturbagdo de spin—6rbita é acrescentada somente asos termo: da diagonal. Esta
transformagio pode ser feita usando—se & expressdo para [j,mi> em termos de

harménicos clibicos:

hy> = [Y3,Y/> = IS?T
13/3,3/2> = =—(l=>1 + ily>T )
J2

> = [3aYa> = J—%——(lx)l +ly>l-2 12>7) 3.32a

I

hlg)

> = Yalfs> = x>l + dly> 1+ 12>7 )
J3

> = |Ya,-1f3> = |s>]
lg> = [}fa=3s> = ];‘('”1 ~iy>l)

|2/9,~1/2> = J_;—(InT — iy>1 4+ 2 lz>] ) 3.32b

he> = [/a—2> = ——(lx>T = ily>T — p>1 )
7

Iu'r >

onde o segundo grupce de estados pode ser obtide do primeiro através da aplicagdo

do operador de inversio temporal I:( = — m,,é‘.ll onde o, é & matriz de Pauli gue
snverte & componente de spin, (2 o operador de conjugagdo complexa e 3 o operador
de inversdo espacial. No noseo caso, foram escolhidos a direcdo z para a quantizagao
do momento angular e o ordenamento dos estados igual ac de Cohen e Ma:ques(s).
Esta escolha serd Gtil mals & frente, mas ela difere da utilizada por outros sutores
como, por exemplo, Okhawa e Uemura(e), Altarelli, Kemberg e Faso]ino(7), Broido e
Sham(s) e Eppenga, Schuurmans e Oolak(g). Contudo, o ordenamento escolhide por
née ¢ quase sempre o ordensmento energético das bandas e, portanto, mais

conveniente,

22



(¢ Hamiltoniano k-p final pode ser agora obtido facilmente. Tomande U
de

como & matriz que transforma a base de harmdnicos chbicos base

para &
momentc angular li,mj>, cujos elementos podem ser obtidos por inspegdo do grupo

de estados acima, e escrevendo o Hamiltoniano inicial como:

onde cada H,, é uma matriz 4x4 ldéntica & matriz da eq. 3.30 obtemos, através da
H

transformacio umtaria, o Hamiltoniano com interagio spin—bérbita para qualquer

semiconduter do tipe Zinc—Blend, no ponto T

H, =UlH U 3.34a
ou
H!O =
Dei —3 A, 42 B - B 0 0 -A. —y3 A
N3 Ar Dy, Y3 L -1 0 0 -5 .y 8
J2 Br J3l* Dy, Q@ A s 0 J3L
B+ L+ Q D,. 3Ar y2 85 3L 0
0 0 A, Y7 A, D,, —~3 A J3IB —B 3.340
0 0 S*  y2 S* —y3A:r D,, J3lr —L»
e S s 0 —J3i l* yiB» y3 L Dy O
7 Ar —f3 5+ L+ o B~ -L Q D,
onde
- iy 3 i 2 2
Dy = By + (F 4+ Y0 + ki ) K = ki + k.
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th=D+;D1h=D__,

3 &
D:!‘_:"(’Yli'yz)k"(ﬁi?%)kss
Dsc-:“'A_%l(kQ""'k: )’
R _

Ai—./(_-} ij—_i/_?_ Gk.k+,

B =—-—Pk. —a/ G kxky, 3.35
f

= 2 J— 72 ks K,
S =J§(7k_—ﬂk+)/2,
Q =Vin(k-K)
ki=kxiﬂty=kew;

Por coeréncia com & literaturs, algumas constantes foram redefinidas, de
modo que A, B e L desta secBo nBo s8o as mesmas que as da segio anterior. EL,
HH, LH ¢ SO sdo abreviacies para elétrom, 'heavy—hole', 'light—hcle' e spin—6rbita.
O termo ‘heavy' e 'light' si8o usados para diferenciar os estados degenerados em k=0
que slo diferentes em massa. Nas expressdes 3.35, E, = (E-E,) é o gap
fundamental do material; P é o pardmetro de Kane; F o pardmetro de segunda
ordemm (idéntico & A da secBo anterior); 7, 7, ¢ 7, 680 equivalentes aos pardmetros

de Luttinger(m) para a banda I‘8 , que podem ser escritos em termos dos

pardmetros antigos M, L ¢ N como:

7y =-1YYi (L -2M) -1
Yp=—Ya (L + M) 3.36
v, = — N/3

A ¢ a energia de separagldo spin—6rbita entre as bandas I'g eT, (fig.2.4); 8 é o
dngulo entre kx ¢ ky; k = (kiky,0) é o vetor no planc, e redefinimos o zerc de
energia que passa & ser 2o topo da banda de valéncia. O pardmetro s, na definigho
de 5, € o termo de 'warping' da banda de valéncia (condugio) em semicondutores
normaie (invertidos), ¢ G €é o termo de assimetria de inversdc para & banda de

valéncia, andlogo & constante B da segdo anterior. Este fltimo pardmetro é o
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responsavel pela ceparacdc do dubleto de Kramer em materiais Zinc—Blend e é zero
para materiais do tipo Diamante. Mesmo pars materials com estrutura Zinc—Blend,
.z ,(11,12) . . R bacio
G ¢ pequeno' e portanto serd considerado apenas como uma perburbagio.

O Hamiltoniano 3.34 & suficiente pars o tratamento das bandas de energia de
um  semicondutor Zinc—Blend. Porém, para heteroestruturas e pogoe gquantices, ki
torna—se © operador —3%'5 e o Hamiltonianc 8x8 passa & representar um sstema de

oito equagBes diferenciais de 2° grau acopladas. Assim, devemos procurar decornpor o

Hamiltoniano da eq. 3.29 em blocos menores, tratavele, ac menoe, numericamente,
I11.6 — Bloco—Diagonalizagic do Hamiltoniane %x8

Existem varias maneiras de ge emmplificar o Hamilbomane da eq. 3.34.
Podemos, por exemplo, supor que o acoplamento spin—Orbita A € mwto grande,
excluinde os materials de A pequeno, e desacoplamos estas banda dae outras sels,
duas de condugdo e quatre de valéncia, ficando comn wm Hamiltoniano menor, de
dimnensdo 6x6. Podermos tomar este Hamiltonlano 6x6 e desacoplar & banda de
condugBo das bandas de valéncia, ficando com um Hamiltonlano 4x4 pars s bands
de valéncia, excluindo materiais de gap estreito, semelhante ao Hamiltoniano de
Luttimger.

3 ) : (5,13) 17 i i R

saremos um método diferente’ /. Usaremos novamente uma trancformacio

unitéria para diagonslizar o Hamiltomano 8x8 em dols blocos 4x4, que separa o

egpage em dols grupos de estados que cio, relacionados entre & pela ehmetria de

mversao temporal, de maneira semelhante a que fo1 felto por Margues, White e
18) : (®)

- - . . . . . .
TrAY Ial T—I BT l‘!+rn"n’:‘h ~r [agt I r-3 A ataand Dm.--snra,', k=3 e ] ey e - - Gl e w T e e
L

mienBade  bullia—se Mies ialll (€ Ber tl‘!‘.&)’d-ﬁiﬁl-‘i\'.—’.‘ Wil
ver que os estados de spin degenerados podem ser tratados eseparadamente. Desta
forma, ndc hé& necessidade de nenhuma aproximacio dréstica que possa diminur a
aphicabilidade do método a um certo nhmero de materials & serem estudados.

Para realizar a transformacdo descrita acima nos escrevemos o Hamiltonlano,

eq. 3.34, como a soma de matriges 8x8,



H= H(7)+ H®) 3.37

onde H(7) é & parte simétrica do Hamiltoniane 3.34b, ¢ H.(s) a parte de
‘warping'. E sempre possivel achar quatro &ngulos (, #, n ¢ { de modo que a parte
simétrica de H, H, assuma & forma de dois blocos 4x4 apés a aplicagdc da

transformac¢do unitéria U,

T 8§
bt 3.38
-GS T»
onde
A g 0 0
V2 .
0 R 0
T = J2 _ , 3.39
0 0 1o
J2
0 0 0 1t
i V2
e 5 é uma matriz 4x4 cuja diagonal é dada por S = -T+ A aplicagdc desta

transformagdo & parte de 'warping', ou seja,

vt.B,U=H, + H,, 3.40

leva & matriz le & uma forma bloco—diagonal. A matriz H_, ndo & bloco—diagonal,
mas a contribuigdo do bloco fora da diagonal na dispersio dos niveis de energia $é
pequena ¢ s6 pode ser observada para valores de k muito grandes. Portanto, nés
desprezaremos este termo. De qualquer maneira, conferimos esta aproximagao
comparando as energias do Hamiltoniane 8x8 com as do Hamiltoniano 4x4 para

vérios valores de k. Para k da ordem de 105 <:m_'1

, que ¢ muito maior do que os
vetores da zona de Brillouin em que estamos interessados,0 erro encontrade foi de

aproximadamente 0.1% . Portanto, consideramos esta aproximacdo bastante Segura.
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Somando as partes do Hamiltoniano 4x4 final, obtemos para o bloco superior,

que chamaremos estados—U,

Da Py P, Py
P D L L
H - 1 hh 1 3 >
P, L1 Dy QR
Pﬂ L§ QI D 50
onde
P, = — == P X
V2
-1
P = g P kz - P k
2 j_é r
P,=— == Pk —i—--Pk
V3 Y3
Ly = V3 7.k ke — 4 3@ k27(e) 3.42
3
6 = = 3 'k kz - ; 3 k 9
L, J_ﬁ 73 g 7(8)
_ 8 2 ,
Q, = 7 75(ks — 2K) + i —— 7k k.
V2
D, Dy Dy e D, eio idénticos asos definides na eq. 3.35, ¢ 7(6) = 5, +

(7, — 75 ) cos%(28) é & malor contribui¢ke do termo de 'warping' ac Hamiltonlano.
O bloco mferior ¢ ipual ao complexo conjugade do bloco superior, como requer &
transformagéo  de inversdc femporal, que liga os dols subespacos de estados do

Hamiltoniano total.
II1.7 — Determinacio dos Pardmetros do Hamiltoniano

Nesta teoria k-p existern sete par@metros gque determinam a estrutura de
bande ( Eg, P, F, A, 7, %, ¢ 7,) ¢ que sho obtides do espectro de absorgio

magnetodtica. Na Dteratura existe um grande nimero destes parfmetros tabelades, oe
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quais dependem da aproximagdo utilizada para fitar os resultados do espectro. Por
exemple, pode—se fitar os resultados usando wn Hamiltomiano 6x6. E em varias
destas tabelas a contribuigdc de segunda ordem, F, para a massa da banda I‘6 é
ignorada.

Desde ¢ue o gap fundamental, Eg, e a geparagdo de gpin—orbita, A, podem
ger obtidos independentemente, como fungdo da concentragio da lga e da
temperaturs, pode—se usd—los junte com as massas efetivas m_, my, My, m, ns
diregBo [100], e a massa do buraco pesade na diregdo [111] para o calcule dos cinco
parémetros restantes, P, F, 75, 75 ¢ 74

O Heamiltoniane 4x4 pode ser diagonalizado e, considerande termos até a

ordern de k? nas energias, obtém—se a¢ massas da relagio:

2
Lo L LR 3,43
m; e dk

ende 1 = EL, HH, LH, SO.

Obtemos, para & masss da banda PG na diregio [0,0,1] (condugho), &

eXprecsio:

1 Eg

PINIYS
r.x.‘1 ay]
o S

{1+

que maostra explicitamente o desvio da parabolicidade devide & contribuicke das
outras bandas. Obtemos também & massa efetiva do buraco—pesado (HH) na diregic

[001] como fungo dos parlmetros 7, e 74

il
~2
-
|
&
-3
-
0
[¥- 4
al

¢ & massa do burace leve (LH) na diregho [001] é dada por:
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L = ot

miy

RIS
tl71*U
':ﬂ %3
w
.
T

Na diregdo [111] a massa do buraco pesado é

-

I }th

e, finalmente, para a massa do ramo I',, devido ao spin—érbita (SO) obtemos:

f; 4 E
! 2 PJ - T AT
1 =NnT 3§ [ —— & : ] 3.48
m¥, e S (E+4) -

Podemos obeervar, nestec casos, que as maseas de spin—oOrbita e do buraco
leve sofrem correcies devido ac seu acoplamento corn & banda de conducdo. Ja a
masea do buraco pesads ¢ obtids diretamente da derivada segunds do termo da
diagonal Dy,, umsa vez que, em k = 0, este ramo n&o se acopla com outras bandas.

As massas efetlvas, & energia do gap ¢ & separagdo spin—frbita, wmna vesz
conhecidas para uma dads concentrag@e, podem ser substituidas nas eqs. 3.44-3.48
que, quando resolvidas, fornecemn oe parametroe do Hamiltonianc pare aquels
concentragao,

Nas tabelas III.2 e IIL.3 encontram-—ee oe valores destes par@metros para os
materiale GaAs, AlAs, GalnAe ¢ AllnAe. Para o valor do ‘gap' de lige GaAlAs

come fungdo da concentraciko usaremos o valor( S),

E, = 1519.2 + 1247 & 3.49
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Tabela II1.2 — Conjunto de par@metros para GaAl e AlAs, & balxas

temperaturas. Ac massas estdo em unidades da massa do elétron livre.

m} my m{ m?, mg(111)  A(meV)
GalAs 0.0665 0.3800 0.0870 0.1735 0.9524 340,
AlAe 0.1500 0.4785 0.2079 0.3147 1,140 280,
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Tabela III.3 — Conjunto de par@metros para Ga, ,4In, g As, Aly ,3Iny A5 &
baixas temperaturas, n& composicdo em que os pardmetros de rede s&Eo

compativeis. As massas estdo em unidades da masea do elétron livre.

m;? mg, miy, m¥, mf(111)  E (meV) A(mev)
GalnAs  0.0410 0.3800 0.0520 0.1300 0.7800° 813 360
b
AllnAs  0.1500 0.4785 0.2079 0.3147 1.1430 4 1508. 332

& — interpolado da ref. 16
b — ref 17

Apesar de todos os pardmetros serem determinados de forma consistente,
aslgumas vezes os valores experimentals das massas, para um dada concentragho e
pare cada material, sdo dificels de se encontrar e devemos usar algum tipe de
aproximacdo ou interpolagdo. Com este Hamiltomiano e os parédmetros calculados da
maneirs acima, o movimente dos elétrone e buracos, em qualquer semicondutor

Zinc—-Blend, heterojungéo ou pogo quéntico, pode ser determinado.



CAPITULO IV
A APROXIMAGAO DE FUNGAO ENVELOPE

IV.1 — Introdugaoc

A aproximacio de fungdo envelope ¢ uma teoria de massa efetiva usada para
descrever o movimentr de elétrone e buracos sobre a influéncia de perturbagdes do
campo periddico de um cristal. Nesta descrigBo encalxam—se grande parte dos
problemas da teoria dos eéhdos.

As origens do método podem cer tragadas até o trabalho de W&nnier(l)
gobre estadoe excitados em semicondutores. Mas, J. C. Slater(g) fol quem realmente
perceben a Importéncia do trabalho de Wannier, especificamente do hoje conhecido
Teorema de Wannier, para o desenvolvimento de uma teoria do movimento dos
elétrons ¢ buracos erm perturbactes do campo perniédico. Slater utilizou o trabalho de
Wannier para estudar estados de lmpurezas e estados excitados em semicondutores.
Ada.ms(s) generalizou o método para incluir transi¢Bes entre bandas. Contudo, estes
trabalhos  trataram apenas casos eimples, onde & banda considerada era
ndo—degenerads e com o extremo no centro da zona de Brillomin. Foul com o
trabalhoe  de Luttinger e Kr.:hn(&) que generalizagBes necessdrias, tals como
degenerescéncla das bandae e minime fora do centro da zona de Brillounin, foram
desenvolvidas para descrever casoe importantes como nos dos materiais 51 e Ge, A
partir dal, o métedo fimalmente foi colocade em bases formals sblidas.

Nbs oremos, a segur, discutir estas generalizagBes e as condighes de contorno
(5,6)

para a fungéo envelope em pogos quanticos , usadas em mnosso trabalho,

IV.2 — Banda Nac—Degenerada

Assurninde um potencial perturbative U(r) que age sobre uma partiouls, ¢ H_
como ¢ Hamiltonlano do sistema nBo—perturbade, periddico, com autofunghes i'k n{r)
H

¢ autovalores En(k}, onde . numers &t bandas e X of estados na prmeirs zona de



Brillouin, & equagBo de Schroedinger pars o sistema periddico é escrita como:

2,

v+ V()] 8 k) = E (K ¥ (D) 1.1

| A
H¥ (rk) = [

- 2mi,

onde V(r) é o potencial cristalino. Chamando de #(r) a fun¢do de onda do sistema

perturbado, a equagdo que descreve o sistema com a perturbagio U(r) é:

[ H, + UQr) &) } - E ¥, 4.2

Para resolver esta equagdo, Slater propds a expansdo da solugdo em funges
do tipe Wannier. Contudo, née seguiremos o método de Luttinger e Kohn, que seréd
facilmente generalizado male adiante pars o caso de bandas degeneradas.

Considerando, portanto, o conjunto de fungdes de base:

—ik

[aV]

xn(r,k) = e -ruo,n(r) , g,
é necessério, de infcio, mostrar que podemos expandir qualquer funcéc nesta base,
Ista pode ser mostrade provande—se que as fungdes xn(r,k) formam wm conjunto
completo,

Considere um fungéo f{r} qualquer, expandida em termos das ‘I’l_‘(r,k), que
formam umea base completa:

i(r) = J |a% g (k) ¥ (rX)

d A

IR
) CoA L LR W iy LT} 4.4
G | o knva

ugando—se & expansdo das funcles de Bloch em wu dado k em termos das fungdes
de Bloch em k=0 (segho IL.2Z):

L I

1, (1) = ¢ X o (1) _
kont ) él n,m(k-‘ Io,m(vr) 1.5



e fazendo & substitui¢ic da eq. 4.5 na eq. 4.4, obtém—se:

f(r) = Z \["431( g.(K) x,(&X) 1.6
[
gn(k) = Z Omn(k) gm(k)' £.7

A ortogonalidade pode ser demonstrads facilmente. Para as llln(r,k) a

ortogonalidade é dada por

Para as y (rk) tem-—se:
e o [ (k=T % -
Up®ep(@) = | d'r e g (1) ug (). 4.9

vol

T _ . X
Uma vez que o produto uon(r) u, m(r) ¢ periddico no cristal, podemos expandi-lo
y $

em uma série de Fourler, usandc vetores da rede reciproca:

= § pum JiGyr .10
L)
]

. T . .
onde G; sBo s vetores da rede reciproca e Blju os coeficientes de Fourler da
expansao, Substitwnde a eqg. 4.10 na eq. 4.9 obtém—se:

fed
w}

(ry®lyy (@) = § (@)
]

fmd
fond

Brg‘n 6(k-q-G;). 4,

Clomo k e q pertencem a primeira zona de Brillouln, k—q =Gj & relevante

somente para Gj = 0, entamo
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o[ o\ S AL :
(B, (@) = (21)°B; 8k — q) 4,12
e da expressio para oe coeficienter de Fourier:

mn _ 1 [ 43 1Gy-r ™ \
Bj = [d S uo,n(r) uo,m(r) 4.13

“ecela
onde @ é o volume da cela unitaria. Para Gj = (0 tem—sge:

mn _ 1 o

= e O . 4.14
a (21)3 hisel

Portantoe, substitwnde & eq. 4.14 mna eq. 4.12, obtemos & expressdo para &

ortogonalidade das n(r,k'):
ry®lry (@) = 6, &k - @ £.15

Voltando a eclu¢do do problema colocado pela eq. 4.2, prople—se portanto o

seguinte 'ansatz':

¥r) = E hdak & (K) y (rk) £.16

que, eubstituids na eq. 4.2, fornece & equagho:

Z _]dBk (uk|H, + U()|ma) A_(a) = B A_(K) 117

onde {rk|H_, + U(r)|mq) ¢ & notagho para o elementc de matriz com respeito a

funigéo ,yni: rk), o seja :

t -

Gk, + Umng = (@7 r@h[E 4+ Uy (k)
£.18

3
o



O elemento de matriz para H_ ¢é dadc por

—ik-r ™ —ia- .
(nk|H,|mq) = Jdar kT w () H e q-r w (1) =

cela

. . - 2 .
_ 43, —i(g-k)-r * oo he o2
- Jd T Unk Em m, 4P T e 1] "mo
cela -
4.18
onde E = Em(q = 0) ¢ & energia no extremc da n—écims banda e p=-ih¥ ¢ o

operader de momento. Uma vez que o© fat_or que multiplica ¢ termo exponencial do
lado direito da eq. 4.19 € peridédico na cela unitdria, o mesmo argumento usado para
mostrar & ortogonalidade da base nac egs. 4.9 ¢ 4.10 pode ser usado novamente, dal

obtemos que:

« (2n)® P b )
(k| H, | ma)= &I 5(k—q)_.‘dfunk[Em + Lgp + 5o qJ .

]

: i ‘2 N\, |
= #(k—q) l(En. S D . Zka P l

1 2mie nm Iis nm
4,20
. X .
onde a guantidade p‘nm’ defimida como:
& @) (8 o B )
D = - “ru_(r) ~¢ u_ (r 2
Pom 0 lnot ) 1 mc(- o .21
cela

¢ o elemento de matriz do momento entre as varias bandas do problema. Usaremos,
daqui para frente, a convencédo da soma de Einstein no produto eecalar da eq. 4.20
acima.

Usande o mesmo procedimento pars o elemento de matriz do potencial U(r),

obtemos:
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(nk|U|mq) = str i k) r u:m(r) U(r) umo(r), 4.223.

cela

(k| H, |ma)= ] Jdar k) x HiGyx pmn iy, 1.22

] Tcela

¢, pelos mesmos argumentos que levam & eq. 4.10, podemos escrever:

(uk|H, |mq)= (2r)° 3 BY® U(ak-Gy), £.23
)

onde

3 10 -
U(q) = 5;5 Jdr §UT y(e). 124

cela

Supondo que o potencial U(r) é suave, ou sejs, que varia poucoe dentro da
cela unitéria, as componentes de Fourier do potencial estardo quase todas
concentradas dentro da primeira gona de Brillouin e apenas o termo j = 0 sera

mportante na soma da eq. 4.23. Temor portanto:

' 3 { 2 \ ~ Y7 \
(nk!'Y_lmg)= (2r) BTSI‘ Ulg k)= & Ula-k).

'J-
]
o

Das eqs. 4.17, 4.21 e 4.25 temos & expressdo final para & matriz do Hamiltoruano:

B + 232 kf’]A (k) + —— Z k,pd A (K) + Jd3 U(k-0)A_(0) =

= B A(K) 1.26

Observando esta equacdo vemos que ela ndo estd em umea forma prética, ja
que, para tratarmos o efeito de perturbacdo sobre umeae banda, devemos incluir todas
a¢ outras bandas através da soma em pgm . Podemos portanto utilizar ¢ mesmo

métode usado no Cap. II para tratar o termo nBo—diagonal como perturbagéo e



"venormalizar'' o efeito destas bandas externas.

Seja n a banda em que estamos interessados, o Hamiltoniano 'renormalizadoe"

gerd portanto do tipo:

H_.H.
_ o nin
H = HS + z — T 4.27
1 I i
onde
_ h o
ni | Ihg kapni J 4,28

e, apbs & transformacgdo, obtém—se:

a2

he 12 h3 \ 3 .

B + g K + o1 X kﬁ,Z PimPna | B, + [¢% UGk-0)B (@
Iﬂ

= E B_(k) £.29

Os coeficlentes B n(k) 680 obtidos pelo mesmo método, ¢ sdo dados por:

cxf

s | he 9 PomPmn 7, \ .
Bnl"k-} - } Smn * “mi kcrkﬂ L E—T i Am(k.}' 4.30
g _ B .

Compsrando & expressao entre parénteses, na eg. 4.28, com & expansio de

En(k) errn périe de Taylor até k2, em torno do minimo da bands,

: 1
B, = E(0) + 47 aﬂ*ﬂ L K%+ op, .31

obtemos & regra da soma:
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« _F
2h PomPmn _ e m, @2 "
Lok ) R = G -1 g B 4.32
¢ m En_ Em aF

destsa forma, apbs a substituigio da eq. 4.31, podemos escrever a eq. 4.29 como:

E_(X) B_(k) + J‘daq U(k—q) B (9) = E B_(k) 1,

o)
[N}

Esta equagho pode ser escrite no espago real usande a definigBo da

transformeda de Fourler de B_(k):

Cy 1 3 q-
F D= — Jd qa %7 B (q) . 4.34

(2r)

Multiplicando—se a eq. 4.33 por e_lk'r ¢ integrando obtém-—se

. ' .3 . _ -
En(——x'hv) F (k) + _. d :‘ A(x-r") F(r) =E F () 4.35
onde
ar) = =1, [a%q 97, 4.36

e & expressio E_(—1hv) significa que k deve ser substituldo pelo operador —v na
expansio de E_(k). Além disso

;dor A(r) = 1 4,37

“wvol

pole A(r) cal com s grandes dist&ncias. Uma vez que o Gnicoe comprimento em
A(r) deve ger o espagamento da rede , A{r) deve ser do tipo de uma fungio &(r),
de extensio ~ a. Desta forma em qualquer integral como a da eq. 4.35, onde A(r) $é
multiplicada  por nma fungdo que varla suavemente na cela unitaria, A(r) se

comportard como uma fungdo delta de Dirac e podemos escrever:
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E (-itw) F_(K) + U(r) F () = E F (1), 4.38

que é andlogo & equagho de Schroedinger para uma particula movendo—ee em um
potencial U(x) e onde a energia cinética é dada pelo equacdo da banda En(k). Desde

que, para k ~ 0, A (k) ~ B (k), o termo principal na fungio de onda serd:
N ] 3 ..\k'I N
&) = jd k B (k) e uqn(r) = F_(1) uo,n(r). 4,39
A eq. 4.38 nBo contem termos de acoplamento entre bandas de modo que, se

estamos Interessados em elétrone da banda de condugBo, podemos escrever a funglo

de onda como:
1) = F(x) ¥ (ro), 4,40

onde F(r) é a funghio envelope e ¥ (r,0) ¢ a fungio de onda do elétron no fundo da
banda de condugBo. Na fig. 4.1 a fungio &(r) foi esrquematizada para o caso de uma

mpureza em umea rede unidimensional.
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Unp,k(r)

Falr)

4>n(r)

Fig. 4.1 : Fungio envelope para uma Iimpureza em uma
rede linear. Em &) é mostrado ume funglo tipica de Bloch, com a
periodicidade do cristal, em b) a fungio envelope que ¢ calculada
de €q.4.35, ¢ em c) & funghio de onda totel ¢ (r)= un,O(I)Fn(r) no

cristal com o potencial perturbativo da impureza.
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IV.3 — Banda Degenerada

Passamos agora para o caso de uma banda degenerada com extremo em
k = 0. Nao levaremos em comsideragdo ¢ acoplamento spin—érbita que possa existir.

Considere os estados ii(r,k), todos com & mesma energia em k = O

Por simplicidade consideraremos as outras fungSes que ndc sdc degeneradas também

comao 'I'j(r,k) pordm com ] > n, onde ‘Ill,...,\lln sio as autofungGes degeneradas.

De maneirsa analogs & segio anterior, temos:

i) = J’dar A(K) xi(5k). 1.4

1
Se a perturbagio for ainda U(r) teremos:

3

J[d“q (uk|H, + U()ima) A_(q) = E A_(K). 1.43

g1

Da mesma analise segue ainda que, para as fungBes degeneradas em consideragho:

] _
' [ : how & 1 [ 42 TN A
: — k°A{(K) o ALKy + 130 (k—q)A.(q) =
r T 21, M + Tilo Zx kaf}}x Ax(-k-’ §‘l q Uk q_)AJ(_q,
. ) ; .
= E A(k] 4 At
LGl w ICLROTINGLIGGEL  de shiletagéu,  oude o sub—espage  lmal  serd

determinado pelas n fungfes degeneradas, obtemos, até segunds ordem em k o

Hamiltoniana:
) Iy o H
T‘: '_p ' "hu kgxr _Lg } }_ ? I}iiI’ } 'li." B ik' {JS Uk B PN
Lii7e T e Y T m: o f L E - E | 'jr( )+ |d7q Ulk—q) i('q)
1 ) o J ;



= E B.(k). 4.45

Jonsideremos, por eimplicidade, E, = 0 no fundo da banda, entdc podemos
escrever:
'p¥x x, B,&) + |d% Uk-q)B(q) = E B (k) 4.46
b 1) ot i i
onde
« f

T\? Piipijll

of 1
Dij'_ 2m, 5ij’5aﬂ + m3 ¢ .- E,

4.47

- , o . "
Os nhmeros Di’? tomam o Iugar da massa na teorla de bandas mnao
degeneradas. E, uma vez que estes nimeror podem ser  determinados
experimentalmente através dae massas doe portadores, podemos wusd—los para
determinar o movimento de elétrons ¢ buracor no caso degenerado.
Usande a transformada de Fourler de Bi(k)’ obtemos & equago no espago
real:
Y"Ct'ﬁ-‘-\f-\ k) \3 I ‘1 o
y DY (—w) (v, B (k) + |d°q Uk—q)B.(q) = E B.(k), 4.48
‘jd'” a Vg Bk \ £=q)b.1q AL
onde (iv) ¢ a componente a do gradiente.
O termo principal da fungdo de onda torna—se:
\ o . ! .
Hr) = ) Fi(n) xjlzk). 4.49
1
- - [1JE - . .
A quantidade de nlunerce D‘;j pode ser reduzida pelo uso de simetria. No
cago do diamante, por exemplo, & banda de valéncia é descrita por apenas trés
(7,8)

parémetros

Todo o procedimente deste capitulo pode ser utilizade para determinar o



Hamiltoniano em qualquer ponto do espaco k com ou sem campo magnétiw(&), ou
sern perturbacBo. Neste caso o Hamiltomano é totalmente equivalente ao obtide da
teoria k-p do Cap II. Reciprocamente ¢ Hamiltomianc 4x4 do capitulo anterior pode
ser usado para estudar estados de 1mpurezas, niveis excitados, etc, em qualguer
semicondutor do tipe Zinc—Blende.

Em qualquer dos casos um problems de mwtos corpos, 1mpossivel de
resolver, é substitufdo por um problema solavel, mas diffcil, j& que se trata de um

sistema de equaglies diferenciaie de segundo grem acopladas.
IV.4 — Condigio de Contorno da Fungdo Envelope

(0 problema principal no uso da teoria da fungBo envelope para o estudo da
estrutwra eletrémica de hetercestruturas é o problema da condigdo de contorno para
as funclies envelopes mna Interface semicondutora. A principio, para resolver este
problema, devernos conhecer as fungBes de Bloch em cada semicondutor que compfem
a Interface. Isto requeriria o wuso de algum métode para o céleule da estrutura
eletrémica de cada cristal, ¢ tornaria o método da fungio envelope muite complicada.
Pode—se fazer umea aproxima¢éo, considerando, por exemplo, que estas fungBes de
Bloch s8¢ 1dénticas em cada material, e entdc calcular os elementos de matriz
necescarios nesta base. Consideraremocs, entretantc, uma abordagem diferente(g). Em
cada cela unitéria escolhe—se uma base de fungles ortogonals, ¢ obtém—se as
condigBes de contorno de forma = satisfazer a conservagio de corrente mediads nas
celas. Nés veremos que a fnica exigéncia, neste caso, serda que as fungBes de Bloch
em cade cristal estejamn em correspondéncis univoca.

Consideremos a seguinte hipétese para a fungho de onda total:

[ v L [
3 — b ¥ 1
¥(r) = ) Filr) xj{rk), 4,50
]
onde 1 é o indice para a cela unitéria, ) rotula as bandas & F, e X; s&o anélogas as
B =

1.

fungties das segBes anteriores. O conjunto {Xi.}' de solugBes em wma cela unitaria #

equivalente a qualquer outre conjunto e } no sentide que, se o potencial cristalino
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U(r') (valor do potencial perturbativo no centro da cela unitdria) variar
. . e e :
continuamente até o valor U(r ), na passagem da cela unitdria 1 para a cela ),
. i,
estas fungBes transformar—se—8o umas nas outras, ¢ ac energias {E_ } do funde de
. o . i
cada banda n também transformar—se—&o nas energias {E_} .
Da definigdc da fung8o de onda na eq, 4.50 acima, obtemos a corrente como:
. P s VL i
N = o | &) viE) -~ (v () ¥ | 4.51
/ 21Mo ) .
Esta néc ¢ a forma necesséria para o caso da fungho envelope, uma ves que &
teoria descreve eventos em regifes de comprimento malor que ¢ parédmetro de rede.

No noses caso, 0 que precisamos ¢ dea média da corrente na cela unitdria. Usando a

ortogonalidade das fung@es yi(r) como:
i

=46 @ 4,52

:
1
n nm

(1 x

onde ¥ é o volume da cela umtaria, obtemos para a média da corrente por cela

unitéria:

v
)

onde c.c. indica o complexo conjungade da expressdo dos dois termos enfre chaves, e
P? | femn uma definigds modificads, tal que:
i

1 i
Floo=—= (|9 |x}) 4.54
i3 o i j
Dentro da aproximacio de funclc envelope é & eq. 4.53 que deve ger

conservada na Interface. O rmesme @& verdadeire pars & média da Adensidade de

probabilidade em cada cela unitaria:



‘s M .
@F > = § PR, 4.55
4 ]

:
1
4

que peopegus, sabstitwiremor o arpwnente ¥ ods expressac da fungéo
envelope pelo vetor de poeigdo do centro da cela unitana r.

Em cada cela unitéria consideramoe o Hamiltomano H, como sendo apenas o
termo cinético e obtemos o sistemea acoplade de equagBes diferenciale para a fungio

envelape:

: 2 57 . : c
i g —*i—vdJF;(r)+£:}:P;va;(r)=o £.56

T M.

Esta ¢ a mesma equagdo que j& obtivemos anteriormente (eq. 4.26), mas em
urns base ligelramente diferente. E; ¢ a energia do fundo da bands associada com &
fungao xi. e o indice 1 varlar continuamente atravée da interface como fungdo da
distribuicio espacial de dopante, as funcBes de base passam a variar espacialmente e,
desta forma, os elementoe de matriz passam & depender ds posigde. Assumindc a
variagao apenas na direcdo z, o Indice 1 pode ser substituido pela varidvel z. Assim,
o termo P;i' na eq. 4.56 passa & depender da posigio ¢ & equagdo deixa de ser
hermitiana. Nés devemos achar, portanto, um procedimente pare ‘'re—quantizar' o
Hamiltonlano da eq. 4.56. Este problema ainda ¢ discutide na literatura e varios
DProCessns empiricos(w), e serr-‘i—empiricas(n)} foram Inventados. N&s usaremos uma
regra criada por H. ‘«"’v’e.yl(m’:l que pode ser colocade da segninte forma: para
quantizar um Hamiltoniano que consiste da somea de vérios produtos dos operadores

X e p devemos tornar eesta soma 8 mals simétrica poseivel nestes operadores. No

nogse caso, obbtemos:

i IR h
e YO )

_%Eij(z) + ij(z)‘aiEJ F(z)=0. 4.57

A condigho de contorne pode ser entdo, obtida integrando—ee ests equagho

)

através da mmberface gue suporemos em z = 0. Apds & integragho, obtemos:

46



) d h -
li%l [ aE Fj(Z) -+ E:—: Z ij(z) Fm(z) ] = 0. 4.58

Eeta é a condigio que obteriamos se impuséssemos a continuidade de corrente:

<J-e)> = <Xe)>, 4,59
onde
<Jz)> -—-Z—I—;‘—; 2 Fj(z)[%g Fi(z) + ) Piala) Fm(z)] + <o 4.60
4 ! b ]

Portante ¢ Hamiltoniane, simetrizado como acima, satisfaz & condigBo de
continuidade da corrente de probabilidade. No case de ume banda ndo—degenerada &

condigde de conbforno sera dada por:

1 d 1 d
“‘I—n“X aa F(Z) _€= I'Lé aa F(Z) e ' 4.61

onde mi g ¢ a massa efetiva da regifio respectiva e F(z) & fungBo envelope.

Em mwtos trabalhos scbre hetercestruturas , que ufilizam & aproximagido de
funigdo envelope, esta condi¢do de contormo ndo € ussda e € comwn considerar as
maseas iguals entre as mmterfaces, Em alguns materials esta aproximagio pode até ger
adritids, mas e materiais, como interfaces HgCdTe—HgCdSe, pode ocorrer uma
inversdo do tipe de portader ( elétron - buraco ), causandc umea diferenga de sinal
na egq. 4.61, ¢ & fungBo envelope estaria totalmente errada ese n&o considerédesemos

esta equagikoc de continuidade..
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CAPITULO V
METODO AUTOCONSISTENTE PARA O
CALCULO DE BANDAS DE ENERGIA

V.1 — Introdugao

Neste capitulo, especificamente na secBo V.2, nés resumiremos os resultados
dos capitulos anteriores em wm método numérico para o célecule da estrutura
eletrénica em pogos quénticos dopados.

Na secdo V.3, nés discutiremos o método no caso de bandas vasias para
esclarecer pontos relativos a expansdo em bases ortogonais, condigio de contorno das
fun¢Bes de base, limites de validade do método, etc. Na segio V.4, analisaremos a

solugdo do problema de pogos dopados através de métodos.
V.2 — Expans@o em FungSes Ortogonais

QO céleculo da estrutura eletrdnica em pogos quénticos pode ser colocado da
geguinte maneira: assume—se que os Inaterials que compdem o sistema podem ser
descritos pelc Hamiltonianc da eq. 3.41 e, usande o resultado do Cap. IV,
saubstituimos k, peor _i%?i’ para obtermos o sistema de equa¢des diferenciais para a

fungdo envelope em um pago quéntico:
| B v+ B 1] A= A 5.1

onde i = pogo, barreira, SE”(z) é o potencial para os portadores (Apéndice A), I é

& matriz unitéria 4x4 ¢ H ¢ & matriz dada por:
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P, L3 Qt D.,

onde

P, = - 2- Pk
N
P2=—J‘-Pi§— ~-lopx
z Vo
1 nd -1
p,= -pid il px
3 7 r 7

_ ¥ S5 1,
L = 3 7k i& - i ¥ Ky0)

g

¥ T
Ly = [3 7.k izz — 1 [3 k #(8)
: 2 dz E
2 -
\ d 2 3 d .
Q=2 7(— + %)+ — 1k Iz 3.1¢
dz” V2 )
3
A o dE 3 2 2
Dc«l = EE + (F + 1/.;)(}' -~ —J—:,}‘ 1k = r. 4 ky.
SIS STRT S
I dg
D+ = — (’Yl + 7 ?,' Eo+ ( T2 ) T
dz”
" "v i 1 2 (1‘- hY
L.m = — A - 4_31 (kB - — )
- dz

e of pardmetroe Eg, B, v, 75 7, ¢ F, s8o todoe dependentes do Indice i referente
ab poga ou & barreira.

Existemn duas maneiras de e resolver este sistema de equagfes. O primeiro
coneisbe em escrever as fungBer envelope, em cada regido, como uma combinagho
lnear de func¢es do tipe ondae planas e casar as solugles nas Interfaces, usando &
condigac de contorno. Comn isto, obtém—ee wmn sistema de equagdes lineares para os
coeficientes da expansdc e as energias sdc obtidas através das ralzez de equagdes
franecedentals.

O outro método comsiete na expansdo das fungBes envelope em alguma base
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ortogonal de fungBes, andlogo ao métode de combinagles lineares de orbitals atdmicos
(LCAO) da fisica molecular. Ae energias e autofungBes s&o obtides da matriz do
Hamiltoniano gerada pelo método. Optamos, neste trabalho, por umea abordagem
numeérica baseada na expansio da sclugBo em uma base apropriada.

Analisemos a fungdo de onda deste Hamiltoniano. Trate—se de um sistema de

equaches diferenciais cu)a solugho € escrita como um vetor com quatre componentes:

AI(Z) _
Alz) = Aqz) , 5.2
Aa(z)

A4(Z) ]

onde o indice 1 indica elétrons, 2 'heavy-hcle', 3 'lght—hole' e 4 'split—off'. Esta &
a forma da eolugio do sistema de equaglies diferenciais, mas ndo ¢ a funcho envelope
para o sietema que estamos estudando. Como o Hamiltoniano original tem wuma
degenerescéncia de spin, que foi resolvida atravée da bloco—diagonalizagio (segdo
I11.6), nossoe estados sdc S—dimeneionals. Portanto, o vetor da eq. 5.2 nada ma &

que um conjunto de componentes nao—nulas deste vetor de dimensdo 8, que pode ser

escrito comao:

bd
)

e
3

e T s S NN
=]

-
(2 N

——

] 13

T e

Az) = | 5.

o
N

D
il

W J

onde os Ay(z) eio soluges do Hamiltoniane do bloce superior. Aunslogamente, temos

para as eolugBes do bloce imferior:
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0
0
0

Alz) = ° 1 5.4
(2) A)

As(z)

A7(z)

L Ag(z) i

Nés chamaremos estas solucies, de maneira informal!, como solug8o 'spin' para

cima {eq. 5.3) e solugBo 'spin' para baixe (eq. 5.4).
A fungBo de onda do sistema pode ser descrita usando—se a definigio de

fungéo envelope como:

8

’k,n(rs“) =jzl Ai'j(z) KT 5 o’j(r,z) 5.5

onde j é o indice da banda cuja representagio é a fungio de Bloch uo,j(r) (dadas
pelas transformacBes das eqs. 3.32a e 3.32b, para a novae base) k o momento
cristalino da particula, r o vetor de posicBo no plano do pogo e z & diregio de
crescimento do pogo. 1, além de ser o indice da solugdc da equagio diferencial 5.1,
também é o Iindice das sub—bandas criadas pelo confinamento. Na eq.5.5, a
dependéncia da solugdo com o vetor de onda k esta indicada explicitamente.

As solugBes de spin para Cima ¢ spin para baixo estdo relacionadas entre &

pelo operador de inversdo temporal, discutide na segao II1.5, tal que

Cus
[

K =4 % . 5.6
de forma que, obtendo—se at solugles para o bloco superior, as do bloco inferior so
obtidas pela aplicagdo deste operador ao vetor da eq. 5.3. Isto é equivalente a digzer

que a solugdo geral da eq.5.3 ¢é invariante sobre inversdc temporal. Aplicando o

operador, obtemos a seguinte relagdo entre as componentes:

1A bloco—diagonalizagao é obtida de uma combinagéo de estados de spin lj,mj:» , de modo
que os estados obtidos ndo possuem spin definido.
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Alﬁ'jH(’) - Alkl»i'(_.,) i=1,2 ..4. 5.7

Nés usaremos esta relagdo posteriormente.

A solugio por ondas ortogonais ¢ feita escolhendo—se quatro conjuntos de
fun¢Bes de base, sendo um conjunto de fungBes para expandir a solugBo de elétron e
outros trés para as solugdes de buracos. Explicitamente, escrevemos as fung@es

envelopes como:
AME) = z C;];,n(k) (p;]‘(z), 5.8

onde j=1, 2, 3 e 4, corresponde & eletrons e buracos, x=1,2, .., N, onde N ¢& o
nimero de bases usadas para & expansdol, e go‘]‘(z) sdo as N funcBes de base para o

portador j, que devem obedecer a relagdo de ortogonalidade:

] ] -
J <p“(z) ¢y (z) dz = Jp,v , 5.9a
¢ ainda
J q)i(z) go‘j‘(z) dz # 0, 5.9b

vnde & uvriogonalidady entre portadores diferentes (3 # )) néo € necessdria.
Elimimaremos os Indices k e n, por wn instante, para simplficar & notagéo.

Escrevendo nosso sistemsa de equagles diferencials original como:
) Hi Als) = ¢ Aa), 5.10

onde o8 Hij s&o os elementos de matriz, dados peloc Hamiltomane da eq. 5.1, e

N 6s iremos usar, em todo o capitulo, um quantidade grande de fndices, por isseo adotamos
a seguinte notagao: para indices de sub—bandas usaremos as letras m ou n, para portadores,
&¢ letras 1 e ), e para indices das fungBes de base, as letras gregas.
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substituindo a expressdo para A](z) da eq. 5.8 na eq. 5.10, obtém-—sge:
S} PR [ S G TR 5.
; Z HJJ C'# y:s“('z) ¢ Z C grl,(.z). 11

- .
Multiplicando—se em seguida a eq. 5.11 por wi (z) e integrando:

BY ol o ol 5.12
;Z Y % o) ¢ C 1
onde
HF Y = | gvjm(z') H.. tpj(z) dz , 5.13
1 g PN

obtém—ee uma equaglo de autovalores algébrica em substitui¢Bo ac sistema diferencial
anterior. Da mesma forma que antes, conhecendo—ee o0s autovetores G; n(k) da
solugBo pars o Hamiltonlano do bloco superior, podemos obter os autovetores do

Hamiltoniano de bloco inferior:

‘j+4 J— - j j* " M ~,
C"p,n(k) = (-1) O,u,n(-k) =1,..4 ek » 0, 5.14a

ou

C?i'fé(o} =0} () =14 . 5. 14h

A

A principlo, & escolhe das funcies de base w;(z) ¢ arbitréria. Pode—se, por
exemplo, eescolher—se pgauesianse ou ondae planas. Mas, quante malse semelhantes &
tun¢do original forem as fung@es de base, mencs termos serfio necessdrios na soma
pars te atinglr uma boa aproximaglo, e o calewls numérice serd grandemente
reduzide. Assim, &a& N primeiras solugBes da equagdo de Schroedinger pars uma

particula presa em wum pego finite, 1sto &,



Il 7}
hed® i v g i, :
- dzgq’p(z) + Vi(z) ‘f‘“(z) = 90#(2) 1=1, ..,4, 5.15
“H

onde m;‘ é & massa efetiva do 1—ésimo portador, foram escolhidas parse compor nossa
base. Aqui, nc entanto, surge um problema. O espectro da eq. 515 ¢ formado por
uma parte discreta ¢ uma parte continua de modo que, se quisermos uma base com
oito functes e se, das solugBes da eq. 5.15, apenas trée fizeremn parte do espectro
discreto, nés ficamos com ¢ problema de escolher cince solugBes do espectro
continuc. Resolvemos este problema confinande o pogo fimite em wums calxa de
potencial infinite, como na fig. 51. Esta é uma maneira de simular o espectro
continuc do problema, mas que nos restringird a conelderagBes sobre os estados
ligadoe do pogo e & energias inferiores &o gap do material da barreirs, quando
analisarmos &s bandas de energia { fig. 5.2 ).

Impomos ainda, sobre as solugdes da eq. 5.15, a condigo de contimmidade de

corrente, na interface do pogo com & barrera:

1 4 1 _ 1 4 1
m &, T wE | .
1 + 1 -

angloga & condigac de continuidade da fungdc envelope em wuma banda néo
degenerada. Isto é felto, & principio, para se assegurar & conservagdo de corrente na
egtrutura, e tem a vantagem adicional de criar uma descontinuidade na derivada das
fungtes de base que tambern existe na funcio envelope. Se uséssemos uma base
continua de fung@es, terfamos gue inclur um grande nlmero de fungdes para cobrir
o comportamento da fungdc envelope.

A eq. 515 possul solugho amalitica pars o potencial dade na fig. 5.1. Com
esta base analitica ¢é possivel calcular ae elementos de matriz do Hamiltoenlano
analiticamente. Obgervande ¢ Hamiltonians ds eq. 5.1, vemos que € necessario

apenas calcular as seguintes integrals:



Sﬁ‘ sz = } : (z) 2 (z) dz , 5.17a

Ds’? ;’ = } (p z) a— fp z) dz , 5.17b
) :
: 42

D?s? 13' = J cp (z) —,7 cpJ(z) dz 5.17¢
. dz”

para obtermoe o Hamiltonlano para o calculo da estrutura eletrénica. Se o potencial
da fig. 5.1 n#o tivesse solughce anmalitice, terfamos que resolver a eq. 515 e calcular
as integrals das eq. 5.17 numericamente, salvandc os resultados em arquivos para
usar na montagern do Hamiltoniano., Iste envolveria umea grande quantidade de

niemaria.,
V.2 — Caleulo Auvtoconsistente

Nesta seg8o analicaremos o calculo autoconsistente dentro da aproximagio de
tungBo envelope. Discutiremos como se escreve a densidade de cargas, usando &
tungic envelope da eq. 5.5 e & expansdo em fungdes de base da eq. 5.8, e como se
meclul o potencial eletrostatico resultante, no Hamiltoniano da eq. 5.12.

Consideremnos a fungio de onda total, dada pela eq. 5.5, escrita de forma

sinplificada, como:

¥r) = z Fi(r) u(r) 5.18
onde

R 1) = —1 P p ), 5.19
¢ & funcéo envelope, 5 ¢ a &rea do pogo, p = (x,¥,0) o vetor de posicke no planc

do pogo & z & coordenada na diregdo de crescimento do poge. A probabilidade de

encontrarmos win eléfron na posigio r & dada ponm

(o}
o



LOTREEED ) F.(x) F.() u; (1) ur) . 5.20

1)

A integrel deste probasbilidade sobre o volume do cristal deve ser igual & um, isto

¢, a fun¢do da eq. 5.18 deve ser normalizada:

/

J li(r)l2 & = J dfr z z F;(r) Fj(r) u;(r) uj(r)= 1. 52
vo 1)

vol

Ests integral sobre o volume pode ser dividida em N integrais sobre a cela unitéria
e, dentro do espirito da aproximacdo de fungéo envelope, podemos aproxim.ﬁr o valor
de Fi(r) na cela pelo seu valor no centro da cela, que chamaremos Fi(rm), onde m ¢
o Indice da cela. Fazende uso de ortogenalidade das fungBes de Bloch na cela

unitéria, podemos escrever a integral da eq. 5.21 como:

) .E'F;(rm) F(t) Jﬁ?r u(r) ) = §IRE)I?, 5.22

m 1] Iym

usando a eq. 5.21 e aproximando a somsa sobre as celas unitadrias por uma integral

no volume do cristal, obtém-—se:

z IFj(rm)]2 N str F;(r) F]-(r) = 1., 5.23
3 vol

iym

Portanto, a condigio necessdria para & normalisagioc da funglo de onda da
eq. 5.18 ¢ & normalizagio da fungdc envelope.
Se existirem N portadores ocupande o pogo, da condig8o que fixa o nivel de

Fermi, temos a equagio:

Z Prjg@? = N = | d% ), 5.24
ocup v

vol ol

onde n(r) ¢ a densidede volumétrica de portadores, e & soma sobre os estados
ocupados Inclui of mivels, of estados de momento do portader e o ‘'spin'.

Comparando & eq. 5.24 com & eq. 5.23, podemos escrever a identidade:
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L({ft n{r) QZup Lfr z |Fi(r){2 , 5.25

de onde abtemos:
2
nr) = Z ] IF@I* 5.26
odup

Usando a expressdo da eq. 5.19 para & funcBo envelope, encontramos

finalmente a densidade de carga p(r), criada pelos N portadores,

o) = - & 17 1A 5.27

Retornando a notagdo da segio anterior para a funglo envelope dada pela eq.

5.5, escrevemos & dencidade de carga, definitivamente, como:

R ) |AM(e)12 5.28

onde Ai’l(z) ¢ a fung8o envelope,
De posse desta densidade de carga, resolvemos numericamenie & equagio de

Poisson,

2

2 .
d° » 47 1 . 2
. U = - ) z | A (2)| ¢, 5,29
g2 k 3 it k

usando as condigles de contorno dadas no apéndice A, e obtemos o potencial criado

pelos portadores. O Hamiltoniano da eq. 5.10 torna—se:
; [ Hij + 6ij U(z) | A]-(z) = ¢ Ai(z) , 5.30

onde acrescentamos o potencial calculade ac Hamiltoniano original. Fazendo &
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expansio em ondas ortogonais, obtemos o Hamiltoniano equivalente & eq. 5.12:

o b v ok V1 Al -}i ‘
EZ[Hjj'*"ijU]J}v# e C, 5.31
onde
v _ [ 1% v de -
1% i =]y (z) U(z) c,oﬁkz) dz . 5.32

Temos agors todos os Ingredientes para o célculo autoconsistente. O processo
de IteragAc sntoconsistente estd esquematizade na fig. 5.3, Para iniclalizar este
processo, of pardmetros do material escolhide j& devem ter sido calculados, assim
como as fungBes de base e as integrals das eqs. 5.17. Para obtermos umsa banda de
energia do tipo esquematizado na fig. 5.2, k deve variar de 0 até o méximo valor
desejado, neste caso lgual ao k. Para cada um destes k's, o Hamilfoniano da eq.
531 ¢ diagonalizado para se obter as energias e autovetorese ( bloco (2) na fig. 5.3).
As mb-banas sdo, portanto, obtidas no ciclo (2)(3)}..—(6)-(2) da fig. 523. No
bloco (4) a densidade parcial p(z,k) é obtida e armaszenada para o célcule da
densidade total em (7). Este ciclo termina quando k chega a superficie de Fermi, o
que ¢ testado em (5). Em seguida, & densidade total é calculada (7), resolve—se &
equagho de Palsson (8), e calcula—se of novos elementos de matriz do potencial (9).
A convergéncis da lteraglu é, ent8a, testada (10). Se a convergéncia néo fol obtida,
Inlcla—ee uma nova iteragho: (1{2)—.. {(10)—{1). Do contraric, or elementos de
matriz sao salvos (11) para uso em outro programa, que poderéd calcular a estrutura
eletréruca para qualquer k que estejamos interessados.

4 implementagiio do algoritmo da fig. 5.3 enconfra um séric obstacula. O
principal problema é o ccle de diagonalizagde (2)—(3} ... —(6)—{2). Devemos
diagonalizar tode o Hamilfoniano,com as sub-rotinas existentes nas Dbiblictecas
FORTRAN, para obter os vetores desejados para o calcule da  densidade. Se
estivermos trabalhande com 10 fungfes de base, para cada portader, o Hamiltoniano
da  eq. 531 tferd dimensdo 40x40. Mas, ns malor parte dos problemas

autoconelstentes em pocos quéanticos, apenas um ou dole estadoe est@o ocupados. Isto
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significa que, a cada diagonalizsagiio, 40 vetores de estados sdo calculados onde apenas
dois seriam necessarios. Ou seja, 95% do tempo da sub—rotina é gasto no célculo de
vetores que ndo séo utilizados.

Nés resolvemos este problema usando um método de diagonalizagdo pouco
conhecide na literatura, mas muito eficiente, chamado Método de Iteragéo
Inversa(z'a) (spéndice B). Com este método pode—se trabalhar, se necessirio, apenas
com os estados ocupados, uma vez que se con.héa, aproximasdamente, suas energias.
Tale energias podem rser ac energias, destet ectadoe ocupader, no passo anterior do
autoconsisténcla. O texnpe necessario pare & sutoconsisténcia, usando 10 fungBes de
bace, foi de »2:30h e de m10min, pars uma sub—rotina comum de diagonalizagdoc

(EIGCH—IMSL(M)) e pars & sub-rotina de iteragBo inversa, respectivamente.
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Fig. 5.1 : Potencial usado para o calculo das fungBes de
base. Vé é o potencial celculade do ''band—offset'(apéndice A),

onde 1 ¢ o indice do portador.
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Fig. 5.2 : Espectro tipico obtido para o Hamiltoniano da

*
eq. 5.1, Egl é o gap fundamental do pogo, }& inclufdo & corregéo
devido ac potencial do pogo (EL1-HHI) Eg? ¢ o gap do material

das bearreira.
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Fig. 5.3 Algoritrno  para o céleulo  do potencial
autoconsietente. As funches de base devem eer calculadas antes
deste procesen. A salda (11) fornece dados para o céloule da

estrutura de bandas,



CAPITULO VI
RESULTADOS E CONCLUSOES

V1.1 — Resultados e Discusstes

Nesta secio analicaremos oe resultados obtidos pelo método antoconsistente
para pogaé quanticos dopados de GaAlAs—GaAs e InAlAs—InGaAs, em varias
concentra¢Bes eletrbmicas.

Na fig.6.1, mostramos um resultado tipico obtide para as sub—bandas de
energia dos elétrons. Os pontos no gréfico s8o obtidos pelo processo descritc na segéo
V.3. Para a discussdo do efeito da densidade de carga na estrutura eletrdnica de
pogoe quénticos, nés optamos por variar o nivel de Fermi e analisar os resultados
para ae varlas densidades aesim obtidas. Na fig. 6.1, por exemplo, escolheun—se um
nivel de Fermi localhzado a 10 meV abalxe do continue, que esté indicado pela
Lnhs tracejada (sem rétule). Neste caso, obtemos uma densidade superficial de carga

12

) . . -
cra “, Variande o nivel de Ferml, pode—se encontrar densidades

- . . j -9
tdo baxas guanto & apresentada ma fig. 6.2, 1sto § NS = g x 1010 crm “.

ignal & 1.26 x 10

Comparando as figs. 6.1 e 6.2, & primeira diferen¢s Importante ¢ &
diminui¢de da separagio entre ae bandas EL1 e EL2 com o aumente da
concentragiu de eldétrome no pogs. Esta aproximacBo entre o nivels pode ser
entendida se considerarmos o efeito do potencial autoconsistente perturbativamente. A
energia dos niveis gerd dada, entac, pela teoria de perturbagdo, até primeira ordem,

por:

. e 114t a7 2
E. . =EFE + <AZ[V(E)|A > + “
1 o ' - n' ( )l i : O(NS)7 6l1

e . PN -~ .
onde A,1 (2) é & fungio de onda, da sub—banda 1, no pogo quéntico sem dopager,
E_ & & energia da particula sem s pertubacio, V{z) é o potencial autocomsistente,
que assunuimos ja& calculado,

Para gue & banda EL1 aproxime—se da banda ELZ2, quande a densidade de

cargs sumenta, ¢ necessiric que & correqho eletroghdtica < AﬁV(z)lAi’} pare EL1
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fe]a IMAIOr que & Ccorrego <A§|V(z)!A§> para & banda EL2. Isto é sempre verdade
para pogos quénticos com dopagem seletiva, como pode ser observado ma fig. 6.3,
onde mostramos & corregio eletrostatica para os dois primeiros niveis EL1 ¢ EL2 em
uma pogo de largura igual s 300 R. A explicacio para este efeito é simples: o
potencial eletrostdtico atinge seu valor maximo na regido central do pogo, onde

também ocorre o maximo da fungio de onda do estado fundamental. Nesta regiao a

€.
27

v e . - . o e e
contribui¢dec méxima do potencial ocorre na regifc onde a contribuigho de A2 é

fungio de onda do segundec nivel é zerc de mode que, na Integral {A;’V(Z)‘A &
minima. Na integral {Af[V(z)]Ai_‘; ocorre o contrario, de forma que & corregio
eletrostatica malor ¢ na banda EL1. De modo geral, podemos safirmar que esta
corre¢ho diminw & medids que consideramoe bandas superiores. Na hg. 6.3 podemos
ver que a corregio eletrostatica n&o varia linearmente com a densidade. Como o
potencial eletrostético & linear com a densidade (equagBo de Poisson, Apéndice A),
ests nio—linearidade ¢ devida aos termos de segunda ordem na perturbagio, que ndo
foram considerados na eq. 6.1.

Na fg. 6.4  mostramos o comportamentc dos nivels eletrdmicos com &
densidade superficial de elétroms. A origem do comportamento nio-linear é a meesma
digcutida na fig. 6.3, Vemos que (fig. 6.4), para uma dads densidade critica, &
segunds banda passa a eer ocupada. O conheclmente dests densidade critica é
mportante devide & seus efeitos em variae propriedades fisicas, em especial, na
mohlidade eletrﬁnjca(l). Notamos que, em razio da grande separagdc entre as
bandas EL1 e EL2 (» 70 meV) para & densidade Ns = 0, ¢ necegsaria uma grande
densidade de elétrone pars preencher todos os nivels entre as duas bandas. Portanto,
com o sumento da largura do pogo, e a consequente diminuicdo da separagho entre
bandag, deve—se esperar wumea diminuigdo na densidade critica. A dependéncia doe
niveis eletrmicos com & densidade ¢ mostrads na fig. 6.5, pars wn poge de largura

: - ) . e . .-
igual & 300 A, onde confirmamos a diminuigao da densidade critica.

i+

Na fig. 6.6, mostramos a dependéncia dos nivels de buracos com a

o

concentragho eletrimica, Nesta figura estio apresentados somente o primeiro e segundo
nivels do buraco pesade (‘heavy—hole') HH1 e HH2, respectivamente, & o primeiro

nivel do buraco leve (‘light-hcle') LH1. Existern outres niveis imediatamente abaixo
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destes, que ndo foram apresentados aqui, )& que seus comportamentos sio analogos
aos dos trés primeiros niveis.

Vemos na fig. 6.6 que a dopagem ds bande de condugdo causa wum
deslocamento quase uniforme dac bandac de valéncia. Desta forma, pode parecer que
o efeito do potencial autoconsistente é desprezivel na estrutura eletrdnica de banda
de valéncia. Mac néo ¢ este o caso. Na fig. 6.7 apresentamos & variagho dac massas
dos trés niveis, estudados mna fig. 6.6, em fungdo da concentragdo eletrémica. O
comportamento das massas efetivas, com & concentragBo, pode ser entendido

usando—se a eq. 6.1 e a definigio de massa efetiva:

2
—_—= }1? Z—kgE(k) . 3.43
m

Tomando a derivada segunda da eq. 6.1, obtemos, entéo,

& Elx) = & pi X) + i <A VE)ALS 6.2
6k2 n' 5](2 o,n 6k2 n n’ )
onde 1 = EL, HH, LH, SO. O primeiro termo do lado direito é proporcional ac
Inversc da massa efetiva do portador 1 na subbanda n, quando o potencial
autoconsistente é zero. No segundo termo assumimos ume dependéncia em k devida
ar fungher envelope. Como o potencial cletrostdtica ¢ limear com & concentrago
eletrénica, podemos fatorar esta dependéncia em Ns e escrever & eq. 6.2 de forma

simplhificada como:

1 )
— = —l; + o N, 6.3
m*, M *n,0
ou, invertendo,
-
1
" m
S T n,o
m = ) ml’ ; N y 6.4
m o
t n,0 n "8
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onde alil ¢ & derivada segunda do valor médic do potencial autoconsistente nos
estado Aril(z), que dependemn de k. Como ¢ potencial eletrostdtice nio depende do
vetor de onda, & dependéncia de ﬁxi‘z em k deve vir das fungBes envelopes. Portanto,
a constante C'1i1 é ume medida direta desta dependéncia.

Para reprodugirmos o comportamente das massas com a concentragdo
eletrémica da fig. 6.7, usando & eq. 6.4 (valids para baixas concentrachies), &
congtante rx;l para ot buracos leves (LH) deve ser mnegativa e, para ot buracos
pesados (IZH), positiva.

Na fig. 6.8 apresentamoe o recultade do céleulo da dependénciz das massas
doe buracos com & concentracdc eletrdnica para wm pogo de InAlAs—InGahs, com
largura 1gual a 300 K, ne composicgc em que os pardmetros de rede sdo
compativeis. Podemos observar, nests figura, & mesma relagho obtida para oz sinals
da contantes aril do pogo de GaAlAs—GaAs (fig. 6.7).

Uma vez que a densidade de estados é diretamente proporcional &z massas
efetivas dos portadores, essa modificacBo nas massas deve ser considerada noe célculos
gue envolvern & estrutura eletrdnica da banda de valéncia.

Na fig. 6.9 apresentamos o resultado do céleculo da demsidade conjunta de
estadoe para um pogo de GaAlAs—GaAs com largura de 300 g, para densidades Ns
= 1010 em ™7 e N = 1.3x10'% cm ™2, Podemos perceber um aumento na densidade
de estados provocado pele aumento das massas efetivas, e wma mudanga ne posigio
de alguns picos devida & mudanga na estrufura eletrémca.

Na fig. 6.10 mostramos o resultade do cdlculo da densidade de estados para
wn pogo de InAlAe—InGiaAe com largura igual a 300 A. Observamos, nests figura, o
mesmo efeito da mudanga de massa sobre a densidade de estados visto na fig. 6.9.
Cemparande as fig. 69 e 6.10 notamos & exigténas de wm maior namero de
patamares ns densidade de estados da hig. 6.10. Isto ocorre devido ao fato de que a
profundidade do pogo de InAlAe-InGaAs ¢ malor que a do pogo de GaAlAs—GaAs,
e um pogo male profundo contém wm nhmere malor de estados eletrdmicos.

Para um poge guantico realista, ¢ nivel de Fermi é dado pelo nivel do
dopante utihizado, Com o nivel de Fermi fixe neste valor, podemos caleular a

dependéncia da concenfragio eletrmica com a largura do poge (LW) e com & largura
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ds regifio de separagio (LS). Para o silicic em GaAlAs, este nivel depende, de
maneira néo-trivial, da concentragdo de alumfnmio. Contudo, a origem de tals niveis
n&o ¢ bem compreendida.

Para concentracties de aluminio menores que 20% e temperaturac abaixo de
100 K, o cristal de GaAlAs dopado com Si exibe fotocondutividade persistente (PPC,
‘Persistent Photoconductivity!, ref 2 ), que é & existéncia de fotocondutividade apds
& Interrupgdo de iluminagdo. Para que se possa entender a PPC é necessério
imaginar & existéncia de dois niveis de energia elefricamerte ativos. Lang, e
colaboradoresa propfem a existéncia de um nivel profunde chamade DX, além de um
nivel raso originade pelo silicio substitucional. Algune modelos supdem que & energia
de ativacho destes dols nivele varia muwto pouce com & concentracdo de aluminio sz,
mas & medida que r auments, a concentragdc de defeitoe rases diminml e a
concentragdo de defeitos profundos torma—se dominante. Usaremos wm modelo
proposta per Chand, ef al.i no qual o nivel rase e o nivel DX coincidem, para
concentracties de Al com ¢ ¢ 0.22, com energia de lonizagdo Ed = —10 meV. Para
valores de & » 0.22 o nivel rasoc permanece com este valor, enguante que o nivel
DX abaixs, atinginde wmn valer mimmo ignal & E;, = -160 meV, para a energia de
@

lonizaggo, perto da concentragdo de transi¢io de gap direto pars indireto, x= 0.457,

e crescendo novamente apartir dai. Usaremos portanto, a expressdo:

I 10, meV, £% 0,22
Ed(z’:‘ =
TOT7. - 146, gz, x » 0,22

i T

para o nivel de lmpureza e restringiremos a concentracBes menores que 1 = 0.45.

Na tabela VI.1 apresentamos os resultados do caleulo da densidade eletrfnica
para varios poges de GaAlAs, juntamente com of valores medidos experimentalmente.
Devida &s incertezae mnoe parametroe destas amostras, podemos conelderar os

resultados  em  excelente concordéncia com o dados experimentals. Pars as trés

primelras amostras, & variagho da largura do poco ¢ da ordem de 2%, e cada uma

o

pary

delas  possw  tamanhos da regléo  de  separachc diferemtes. Podemos wusar  estas



amostras para comparar & variagBo da densidade eletrdnica com este comprimento.
Na fig. V1.11 vemos que o resultado do método autoconsistente prevé corretamente a
variagio da densidade eletrénica com & largura da regifio de separagio (L ). Vemos
também que, para larguras superiores a 150 R, & densidade no pogo é praticamente

constante, sendo muitoe pouco sensivel ao comprimento Ls'

Tabela VI.1 — Valores para as densidades eletr8nicae de um

pogo de CGaAlAs—Gads.

T Ly L N (exp.) N (calc.)
(R) &)  @aollem—2) (10!
0.12 245 51 7.6 8.2
0.12 24‘4 39 5.6 5.8
0.12 250 151 4.0 3.8
0.20 262 163 7.0 6.9
0.36 200 240 8.0 9.1

A espectroscopia de tramsicGes inter—subbandas é muito Gtil no estudo de
gases de elétroms bidimensiona.is(s). Destes experimentos & possivel conhecer—ge as
separacties dos niveis de energia dos elétrons em pogos quanticos dopados, assim
como o espectro de excitagBes coletivas, Na tabela VI.1 encontram—se os valores
obtidos para as diferengas de energia, E..

1)
nivel EL1 aos niveis excitados EL(3+1), ( Eq, corresponde a transigdo EL1 + EL2 ),

= Ei - Ej’ das transi¢des do primeiro

para um pogo de 204 K. Estes valores séo comparados com o resultada experimental
da ref. (6), e com outros valores teéricos(7) obtidos por teoria de perturbagéo.
Vemos nesta tabela que o resultado obtido em nosso programa estd em boa
concorddncia com ¢ resultado experimental, ¢ mais préximo deste do que o calculado

pela ref. 7.



Tabela VI.2 — Valares para as transigBes
intersub-banda de um pogo de GaAlAs—Gahs

corn x=0.12 e largura igual a 204 K,

Exp. Cal. Ref. 7
EOI 21.7 20.6 23.7
EOQ 63.7 63.5 69.8
an 106 105, 128.6

Podemot novamente utilizar ag trés primelras amostras da tabela VI.1 para
analizarmos & dependéncia destas energlas de tranesigGes com a densidade eletrbuica.
Na fig. 6.12 mostramos o resultado do céleulo destas  energiae para varias
concentragtes de elétrons, e fazemos & compara¢dc com as energias obtidas das refs.
6 e 7. Vemos que, mesmo ee tratando de amoetras diferentes, a concordancia entre

os resultados do método autoconsistente e os experimentals é muito boa.

V1.2 — Conclustes

A analiee dos resultados obtidos pele método, usando—se as aproximacdes
simples  de teoria de perturbagic (eqs. 6.1 e 6.4), mostra que o programs
desenvolvido neste trabalhe ndc possul nenhuma inconsisténcia interna, para baixas
dengidades. Para densidades eletrénicas altas, & comparagdc com oe resultados
experimentale mostron—se mwto boa, e tomamos esta comparagio como garantia
neste Dhmute. Tals comparaglies fagem—se neecessdrias uma vez que, devide ao
tamanho do cbdigo do programa, o erroe acidentals tornam-—se muito provéavels.

Cs limites de aplicagio do programa desenvolvide sio fotalmente dependentes

da méquine disponivel. Para o VAX 11/780, do IFQST, podemos frabalhar com uwm
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limite méximo de 20 fung¥es de base por portador, para o calcule de propriedades
fisicat que nio envolvam o conhecimento de toda & estrutura eletrémica. Em célculos
de absorgBo 6Gtice e luminescéncia, por exemple, o nlmerc méximo de fungles de
base & 12. Isto deve—se ao fato de que, nestes célculos, devemos salvar o vetor de
base Ci n(-k} para cada ponto k calculade na bands. Juntc com o vetores

b

necesgérios para o calculo da estrutura eletrémica, atinge—se o limite de meména do
VAX.

O ntmero de bases tem relagdo direta com a largura do poge finito e
infinitc usada para o célcule desta base (fig. 5.9). Quanto mais large o pogo finito,
mais largo o pogo infinito e menor a separagio energética ( « I/Li ) entre os
autovalores das funglies de base no contimuo. Iste faz com que o espectro das
fungBes de base privilegle as regider de mencr energla do espectro continue em
detrimento dac regides de malor energia ( umea escals para esta anélice pode ser a
profundidade do pogo ® 200 meV). Se isto acontece, um ndmerc malor de fungBes
deve ger escolhido pare preencher uma regiic maler do espectro continme.

Dentro dos limites descritoe acima, consideramos que o programa funcions de
maneira segursa e gue seus resultados podem ser utilizados para e determinar
propriedades fisicas do sietema estudado neste trabalho.

Neste trabalhe comparamos os resultados de nosso método com resultadoe
experimentaie para o GaAlAs com dopagem n apenas. Outros maferials podem eer
estudados eem nenhuma modificagic no método. A adaptagdo do programs pars o
caleulo de pogoe quénticos com dopagem p é direta e poderd ser concluida em
breve,

Trabalhos com esta estrutura eletrébnica eetdo gendo desenvolvidoe para
estudar efeitos de deformagio e tensio em pogos dopados. Célculos de absorgdo btica
e luminiecéncla tamnbém estdo em andamento.

ModificagBes menores podem ser feitas no cédige construide para se estudar
outras estruturas como pogos quénticos com dopagem lateral (‘side doped quantum

well'), e/on efeito de campoe elétricor fracos nestas estruturas.
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ENERGIA ( meV )
1700.0 1750.0

1650.0

°°°° e Ef
EL, o
EL,
L,= 80 A
L=110AK& =
Ne= 1.26 10 “cm

0.0 1.0 20 30 40 50
K—PARALELO (10° em™)

Fig. 6.1 : Sub-banda de energiz pars um pogo

quéntico de Gao sAly »As—GaAs com largura igual a 80 4

¢ mico do continue de energia é marcade pela linha

trace)ada, sem rétulo. Para & concentragic indicada temios

duas sub—bandas ccupadas.
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ENERGIA ( meV )
1650.0 1700.0

1600.0

1550.0

*;eo°°°°°°° °°° °1
EL3 °°° o
1 ooo°°°°° ©
EL, °
- °
. L= 80K
° Ls= 1 10 A 12 -2
Lo Ne= 0.08 10“cm
EL| Ef
] 1 ] |
0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0
6 -1 |
K—PARALELO (10° cm
Fig. 62 : O mesmo que & fig. 6.1, com uma
concentragdc menor. Para a concentraclic indicada existe

apenas urms sub—banda ocupada.
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CORRECAO ELETROSTATICA (meV )

{

1
.0 0.5 1.0 1.5
Ns (10" cm™ )

~30.00

Fig. 6.3 : Corregao eletrostdtica adiclonada &s sub—bandas
de um pogo quantice de Gao ?AIO 7As—G‘aAs com largurs igual a
300 A. Para o célculo desta correcio o zero de energia foi tomado

na energia do fundo do pogo (igual az gap do material do pogo)
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Fig. 6.4 : Vanagau das energias dos estados ligados, em
k=0, e do nivel de Fermi com & concentragho eletrdnica em wum
pogo  de GaO.BMO.?AS com largure igusl & 8 K. O inidoe do

continuo de energia é indicads pela linha tracejada.
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Fig. 65 : O mesme que a fiz. 6.4, para um pogo  com

Gag oAl »As de largure lgual & 300 ).y
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| 1

0.0 0.5 1.0 1.5
Ns (10" cm™ )

Fig. 6.6 : Variagdc dac energias em k=0, pars as
sub—bandas de valéncia em wum pogo de Gag qAl; As com largura
igual & 300 K. Somente as tréc primeiras  sub-bandas  sdo

apresentadas.
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Densidade de Estodos

GaAlAs/GaAs
L= 300 A
L= 110 &

(b)

0

| f l 1 i l 1 i
10 20 30 40 50 60 70 80 90
Energia ( meV )

Fig. 6.9: Densidade de estados para um poge de

GaAlhs—CaAs, com largura igual & 300 A.



Densidade de Estados

InAJAs /InGaAs
L= 300 A
L= 110 R
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Fig. 6.10: © mesmo da fig. 6.9, porém para wr pogo de

Indlae~InGals.
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Fig. 6.11: Dependéncia da concentracio eletrdnica (Ns) com
a largura da regido de separagac (Lr)-‘ para wm pogo de
GaAlAe—GaAs, com largura L = 245 E ¢ concentragio de

aluminio x* = 0,12,
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APENDICE A - POTENCIAL CONFINANTE E O POTENCIAL
ELETROSTATICO

O potencial apresentado na figura 1.1b pode ser escrito como:
V() = Vp(z) + U(z) Al

onde Vp(z) é o potencial devido & descontinuidade das bandas, U(z) é o potencial
eletrostatico criado peloc elétrone ou buracos confinados na regiie do poge e of
doadores ou aceitadores na regido da barreira.

O potencial Vp(z) representa o préprio sistema confinante pogo—barreira. Para

a banda de condugdo este pode ser escrito como,
b
v (2) = Eg Bl /2 - Isl) + E : (L /2 — |al) + GE(2), A2

onde Eg e Eg sBo os ‘gaps' dos materials do pogo e da barreira, respectivamente,
#z) = 0 se 2<0 e #z) = 1 ce 2>0, e of comprimentos ¢ larguras estdo definidos

na fig. 1.1b. Definimos SE”(z) pela relagéo,
N\ b op _ _

onde f é a fracdo da diferenga doc ‘geps' que dé& origem ao potencial dos buracos, e
seu valor deve ser obtido experimentalmente. Para a interface GaAlAs/GaAs o valor
usado atualmente na literature é de 40%. Para & interface InAlAs/InGaAs, na
composigdo onde os pardmetros de rede sdc compativeis, seu valor € igual a 15%.

O potencial U(z) €& obtide da solugio da equagdo de Poisson (unidades
C.G.S.)

£ @) = - 419 ) A
dz2 B h,pz, 4
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onde x é & constante dielétrica na regifc considerads, q ( > 0 ) é a carga do

elétron, ¢ a densidade de carga p(z) ¢ dada por,

2 .
o(z) = a) |¥a)|%) — a LNy 8zl — L) 6L, 4lsl), 8.5
ccup
onde st = LW/Z + Ls e Lwd = st + Ld’ e Nd ¢ & concentracdo de dopantes

(1 /cm__3 ) na barreira. O primeiro termo ds soma representa a densidade de cargas
devido aocs elétrons ou buracos confinados, o segundo termo ¢ devide & densidade de
carga dos doadores ou aceitadores lonizados.

A equagho acima, junto com a condigio de neutralidade de carga:

¢4}
J p(z) dz = 0, A6

-0

determina o potencial eletrostatico U{z).
Assumiremos que, qualquer que seja a fungdo de onda, podemos escrever:

L

We) = =4 + L, + L) =0. A7

Isto se Justifica wma vez que a largurs La + L d ¢ malor que 100 £ 1na maioria das
gituagtes de intereese. Como & fungdo de onda decal exponencialmente nesta regido,
tal sproximacgo € justificada.

Passemos agora as condiclies de contorne do potencial eletrostdtico. Do
pardgrafo anterior sabemos que & densidade de carga eletrémica, dada por [\P(z)lg,
deverd concentrar—se na regido do pogo. Temos nesta regifo, portanto, um 'planc' de
cargat negativas. Nas regites, onde o¢ doadores estdc lomizados, tem—se uma
densidade uniforme de cargas positivas. Pode—se lmaginar que estas regifies sko
planos de carga positiva ou negafiva, Temoe, portanto, doie plance de carga positiva,
correspondende & cads uma das regides dopadas, envolvende um planc de cargas

negabivas,



Assumiremos que U(x)=0, pare |z| > —g + LS + Ld’ o que € permitido

devido & neutralidade de cargas (eq. A.6). Tomande uma superficie Gaussiana em
torne da regiéo —Lwd < 8 £ Lw g rque envolve todas as cargas presentes, e

considerando a carga interna & superficie, obtemos para o campo elétrico :
E(z =L_4) = 0. A8

Desta equaglo tiramos & condigdo para & derivada em 7= Lw g4

%_g_ _——.——qE:O, A.g

Z=%
G

Procedendo de maneira andloga para & para & regifo oposta, obtemos:

du
dz

|
)

A.l0
=—z

o
Devido & diferenca entre as constantes dielétricas do pogo e da barreira,

teremos que lmpor em qualquer dos casos & condigdo de continuidade:
. dU - dU
p dz - =M dz

o Al
=17,~¢ 2=2_-+¢

onde £_, Ry s&o as constantes dielétricae do pogo e da barreira, respectivamente, e

P

LW
B, = 5 €& coordenads da Interface pogo—barreirs. Uma condigho analoga deve ger
imposta na outra interface (em z = —z_).
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APENDICE B — METODO DA ITERAGAO INVERSA

& método da iteragfu inverss permite a obtengdo de alguns autovalores e

autovetors da equagdo secular,
H-Cﬁ =e¢ C Bl

onde H é uma matriz nxn { real ou complexa ), C“ ¢ um vetor de dimersdc nm, e
# & o Indice da solugBo. Para istc & necessiric uma aproximagio inicial do aubovaler
e e do autovetor.
#

Sejam ¢ ¢ A tals aproximac@es. Sabe—se que & fung8o inicial pode ser escrita

como & combinagdo linear

[N

A——-Zaycy. B.

Podemos, entdo, gerar uma série de vetores com o segwunte procedimento: calcula—se

um vetor intermediario Bﬁ comao
B =(H-¢e)'A. B.2

&
¥

0 ( ey-—e)

B4

Repetindo este processo obtemos a série de vetores A Al’ very An’ ne qual o Altimo
vetor calculado An tender4d ac autovetor Cﬁ,; cwjo autovalor e# for male préxime da
4

aproximacao imclal da energia e Isto pode ser visto da expressio para Ar:

pedd

.
A = LT _ ¥ @
|

o0
[*2N



onde bn é a constante de normalizagio. E facil ver que o malor termo da série
seré aquele que tiver a menor diferenga (e# - e).

A eq. B.3 pode ser resolvida por gualquer processc numérico de eolugdo de
sigternas de equacBes lineares, J& que pode ser escrita como wm sistema de equagles

néo homogéneo:

(H-e)B =A_,, Beé

onde An—l é conhecido, e Bn é¢ o vetor solugdo.
Uma aproximagdo melhor do autovalor eﬁ pode ser obtida do valor médic de

H no estado An’

_ at.w.
e,u—AnHAn B.7
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