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RESUMO

Neste tra,balho realiza.rnos o cálculo da estrutura eletrônica de poços quânticos

com dopagem r,eletiva, ur,ando um método k-p com 8 bandas. Utilizamos um

processo de bloco-diagonalização para. reduzir o Hamiltoniano 8x8 a dois blocos 4x4

a. fim de diminuir o esforço computacional. Calculamos o efeito do potencial

auto~oru;istellte sobre a ma.ssa. dos porta.iores e &obre as densidades d.e esta.do,

Os resultados obtidos pa.ra. as energias de excitação de uma partícula estão

erir pleno a.cordo com os dados obtidos em. experimentos de a.bsorçã.o Ótica.

intra-banda. (espalhamento Raman rer,sonante).



ABSTRACT

In this work we cleveloped a. cakulation of the electroruc r,tr1.lcture of

moduléttion doped q1.lantum wells utÚng a k· p method with 8 bands, Vve have used

a. procedure which block-diagonalizes thir, 8x8 HarCLiltonian into two 4x4 blocb to

reduce the computa.ciona.l effort, We have calculated the effect (lf the self-consistent

potential 011 the effetive mass of carriers anel on the elensitie'S (lf states,

The results obtained for one-partide excitatiom are in complete agreement

with intra-band optic absorption experimentE: (ressonant Rama.n scattering).
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CAPíTULO I

INTRODUÇÃO

1.1 - Objetivos

Elétrons confinados em camadas bidimensionais de semicondutores, como em

heterojunções e poços quânticos, são de grande importância não s6 para. a. Física

corno para a tecnologia. Isto deve-se ao fa.to de que, nestes .istema.s, parâmetros

fundamentais que governam o comportamento dos elétrons podem r,er modificados

experimentalmente. Por exemplo, a. massa, os níveis eletr8nicos e a concentraçào de

elétrons podem ser modificador, para. qualquer situaçã.o de interesse. Desta. fomut~ tais

sist.ema.s podem ser usa.dos para. investigar questões básicas como, por exemplo, em

t.eori a. de muitos corpos! ou para. a aplicaçã.o em. dispositivos elet.rôni cos e!ou

eletroóticoG. Em qualquer dester, ca.sos o conhecimento da estrutura. eletrônica.

torna-se essencial para se determinaJ.' ar, propriedades desses sistemas.

o objetivo de nosr,o trabalho foi o der,envolvimento de um método sofit:ticado

para Ge calcular a. estrutura. eletrônica de poços qu.~nticos com dopagem seletiva (1)

onde consideramos todos os possíveis acoplamentos de um elétron neste sistema,

(0 ~,\
Os cálculor, realizados a.té hoje ",0j não consideram o acoplamento entre as

bandas de valência e a. banda. de conduçã!). No nosso caso, utilizamof urn método

multibandas k -p de climemao &8; onde este acoplamento é levado em connc:teração

explicitamente.

1.2 - Poços Quânticos com Dopa.gem Seletiva.

Poços quânticos de sem.icondutores são formados qua.ndo 1.U1lacama.da estreita.

(da. ordem de 30 Â a 500 1. ) de um semiconclutol' é limita.da dos doÜ: lado E: por

outro semicondutor de poços quântlcos corno

dir,positivos eletrônicos devern existir, dentro do poço, portadorer, em qua.ntida.de

sliliciente paTa. o início dos processos d.e cond.u.';ão. Em outros dispositivos, t':~i[;corno

dioclOG (' tl'Einsistol'eE, este~ porta.(lol'eG devern sei' introduzidos a.t.ra.véc dt' düpa.gem, de

1



forma que, atravéc de algum processo de ioruzação, os dopantes forneçam as cargas

necer,sárias. Nos diodos, essa ionização é obtida. através da. energia térmica. Em poços

quânticos dopados existe uma ionização considerável mesmo a. temperaturas próximas

do zero ab&Cduto. Neste caso a. ionização ocorre para manter o potencial químico

igual entre as interfaces, não dependendo, portanto, da temperatura .• !J.. ionização

térmica também ocorre em poçor, quâ.nticos, devido a impurezas rer,iduais como o

carbono, mas seu efeito é importante apenas em heterojunções(4).

Um poço quâ.ntico dopado é \ )nstnúdo da. mesma fonna que um poço

quâ.ntico comum. A diferença é que, qua.ndo se está crescendo a barreira, usa-se

uma. mistura que contenha. o dopante na. concentração desejada. Desta forma. em

cada. barreira. existirá uma região onde ° dopante estará. localizado. O esquema. de

mIL poço dopado pode ser resumido na figo l.Ia.. Net:ta figura. ti, é o potencial

químico, Lw a la.r·gura do poço e Ls o comprimento da. região de separação entre as

mrpureza.s e o poço. A configuração mostra.da na fig 1.1a. não é estável, llln,rt vez

lIfL})ur-ezastêm a.gora niveis de enerpa ressona.ntes corn o\'-

eSl(j.ctol; eletrÔnicos na regiao do poço, Assirn, através de t"Lmela.rnento, estes elétrons

tra..nsferem-s<:' pa1'':j. (; poço ocupa.ndo os níveis d.isponíveis1 e elevando o potencial

químico na região, Esta. transferência continu.:\. até que c) pot.enc.ia.l quimico do poço

iguale ao da. barreira. Neste momento cessa. a transferência de ca.rga e o sistema

atinge uma configuraçã.o estável. A configuraçào final está. esquematizada na· figo 1.1b,

onde vemos n aparecimento de lU"iL novo comprimento, L l' relevante ao problema. ec' ,

que cha.maremos comprimento da região de depleçã.o, Esta. é a larglll'é'. da. regiã.o

onde os doadores estã.o ionizados, e deve depender, portanto, da.. concentração de

doa.dores e da. estrlltUl'.~. eletrôn.ic.a. do poço.

A

loca.Jjza.çã.odopotencialqulrnlcoedet ermin8.d,:ipelotipodelmpLU'eza
r.

usa.da.,

.,peladistânciadest.aaopoço.Adependênciacornad..istânciaaopoço

deve-se pertlrrbaçã.o causada por este nos esta.dos eletrôni cos da. Impureza.

Cont:iderando corn ,:\. la.rgura. da. camad.:\. de sepa.raça.(l t:uficientemente la.rga, L~.'

> ~ 100 'A, l)ode-t~e usar os nivei;; conhecidos d!:; d.opante no volume do crist.al.

lDevjdo à conservaçã.o de eller~;ja.llo processo de tunela.r.üento, o er.tado final do elétron no
poço nem s~mpTe é I) de rnenor energia .. Ocone entã.o mIl processo de rela.xação, mediado
por fêlI10I1S, que leva o elétron para õ estado desocupado de menor energia.
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Fig. 1.1b: Poço quâ.ntivo semicondutor com dopagem

seletiva (Configuração Estável). L é a largura do poço, L é a.w s

largura. da. região que separa oc doadorec dos elétrons no poço. Ld

é a largura da região onde os doadores estão ionizadoc.
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Fig 1.1a: Poço quâ.ntivo semicondutor com dopa.gem seletiva

(Configuração Instável). lw é a largura do poço, 1& é a largura. da

região que separa os doa.dores dos elétrom no poço. Ef é o nível

de Fermi, fixo pelo ntvel daI.: impurezas.

4



Existe ainda., mesmo no cristal perfeito, uma. dependência destes lúveis de impureza.

com a. concentração da liga. N (I caso do silício em arseneto de gálio e alumínio, este

IÚvel de impureza depende, de maneira nã.o-trivial, da. concentraçã.o de alumínio.

Contudo, {l. origem de tais níveÍl.: ainda nã.o é bem compreendida.
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CAPÍTULO II
ESTRUTURA DE BANDAS DE SEMICONDUTORES DO GRUPO lU - V

lI.I - Estrutura Cristalina.

:3emicondutores do grupo III-V cristalizam-se ern uma estrutura do tipo

Zinc-Bleni1). Esta est"'utura. cristalina. é forma.da. por dua.s redes FCC de&locadas,

uma. em rela.ção a. outra, de 1/4 do parârl.1etro de rede na. direção diagonal (fig.

2.1), como na. estrutura cristalina. do tipo Diamante, porém com átomos diferentes

em cada. rede. A principal diferença. entre as estrutlrras Zinc-Blend e a do Diamante

é a. falta. de cimetria. de inversão espacial da. primeira. Sem simetria de invercão

(r; ~'
eepa.cial o Teorema. de Kramer"'v) ainda é válido, ou eeja, as energia6 nos pontoe k

e -k, onde k é um vetor da primeira zona de Brillouin, são degeneradas. Contudo,

a degenerescência de epin é perdida, já que inverter o spin em uma função de onda

l'k(r) é o me6mo que olhar para. a função Wk(-r), resultando em energias diferentes
~,. -:J'' ... l' .~ . II.d".,)se na.o eXlste SlmetrHt. (e lllver6a.o espaCHí~ .

/1'1 zona. de Brillouin da. estruhua. do tipo Zinc-Blend é lJIft octaedr(l

trunca.do. Seur. principais pontof, e linhas de simetria estão indicados na figo 2.2

usando-se a notaçã.o a'- B·[·u~ke,·t e.< "l(4)e _1 '••..••.. -J..' " •••. 6 - • Esta. estrutura pertence a.o grupo de

.. . 1 /T'I d .. , 'd (5)mmetna espa.cla J. d' o grupo . e Slmetrla. (to tetrae. ro' '. Uma vez que iremos

considera.r (I spin do elétron, nÓs extendemos este grupo para. o gnlpo

incluindo

. 0:',)onda.' ".

~ ~ ~
a. representaçao .t. paTa. a. rotaçao que troca (1 sinal da. flJIIÇã.O de

"
Na. tabela. II.I encontram-se os caracteres da, representaçã.o do grupo Tci partI

o ponto r; que será discutido neste trabalho.

11.2 - Estrutura de Banda.s

0.), onde ocorrem OG

extl'erilÜ~ das ba.nda.ii de conduçã.o e valênciE!. em semicondutores do gl'U1)(í III- 'il,• v ~

6
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Fig. 2.1

-----~
",/ I
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I
I
I
I

Estrutura cristalina do tipo Zinc-Blend.

Ky

Fig. 2.2 : 1~ Zona de Brjllouin para a ectrutura

Zinc-Blend, ucando-ce a notação de Bouckert et aI.(4).
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Este interesse deve-se ao fato de que os vetores de onda em poços quânticos são,

geralmente, da ordem de 1 / 100 X, ou seja, muito menores que os vetores d.:t

Tabela II.I - Caracteres para. (. -\., b I
o grupo de SImetna no ponto r· I.

E 07"1 b-l (i rI?1
'-I~·J3 x.' 4 tl X'-' 4 12IxC'1"

rI
11111111

r.-.

,1111-1-1-1J. .!.

r 'J

2'12-1-1ooo'" ••1

r 4(x,y,z)

':!3-1 oo-1-11v

P

33-1 oo11-1~ c .J

r6

0_0 o1-1IJ-.j2 o.. ..

r7

2_0 o1-1-.fi.j2o..

rQ
4-4 o-1 1ooo

'.'

rede recíproca (~ 1 I Â ).

Nos compostos binários do grupo lIl-V, como o GaAs, existem oito elétrons

de valência por cela. unitária, onde três sã.o do elemento da coluna. rIr e cinco do

elemento do.. coluna. '.,T, Os outros elétrolls, que ocuparn os orbitais mais profundos,

não tomam parte nos processos em que estamos norma.lmente interessados, como

condução e absorção 6tica. s:~.o os oito elétrons externos que formam ar, liga.ções

tetra.édrica.s entre os átomos da rede.

Se considerarmos UIi1 átomo da coluna lIr ou da coluna. 'I no vacuo e

despreza.unos or, efeitos de cpin-Ôrbita, os estados s e y ..1/ seÚÍ-o degeneradoG. No

interior do crista.l esta degenerescência é quebrada pela. menor simetria da. estrutura.

crista.lina, dando origem a. um estado r, com energia. diferente da do estado p. Os

orbitair, s e p de á.tomos vizinhos podem agora. combinar-se forrna.ndo estados f)-S e

l=J-p liga.nte s e não-liga.ntes. Os qua.tro estadot: li~antef.; ocupa.dos peloG oito elétrom

disponíveis por cela., pOfiGUem energias menoret: que ot: esta.dos niio-llga.ntes, da.ndo

8



orlgem à. banda de valência. Os estados não-ligant.es permanecem vazlos, dando

orlgem a banda de condução. A primeira banda. de condução é do tipo s

não-ligante, enquanto que a. ba.nda. de valência. é do tipo p ligante (fig, 2.:3).

A função de onda. total para. a. banda. de condução deve trallSforInar-se de

acordo com a. representaçã.o r 1 da. tabela l, já que se origina de orbitais do tipo s

(escalar). Enquanto que ,51. banda de valência trandorm.a-se de a.cordo com a.

representação r4' pois é forma.da. por orbita.is do tipo p (fig. 2,3), Er,t.t'f; ol'bita.ir,

tabela I.

Até a.qui não discutimos o efeit.o do cpin do elétron, nelYl do acoplarnent.o

SJlin-Órbita (7) na estrutura. de bandas. O efeito de incluir-se o spin é de se formar

funçeies de onda que cão o produto de uma parte puramente espacial; com uma

parte purarnente de cpin. A hmçã.o de onda total transform.a.r-ce-á , então, como o

produto direto da representação da parte espacial e a. representação Di/2, que é a

representação para o grupo SU(2) ou cpin 1/2(5). A decomposição decte produto
<J

direto, em termos da representaçã.o do grupo Td no ponto r, é dada. na ta.bel.9.. II.2.

O efeito do termo de acopla.rnento spin-6rbita levanta. a. degenerescência. criada pel.::i.

decomposição do produto direto, i.e., quando a decomposição dá origem a mais de

mil termo, eles são separados pelo acoplamento spin-Órbita., como indicado rid. ta.bela

11.2 e m.i fi!!. 2.4.'-'

Referiremo-nos várias vezes às funções de base Ix>, Iy>, Iz.> e !s>, ou as

combina.ções linea.res deGtas, como as funçõeG de Bloch em uma da.da banda" Isto

será. feito apenas para. enfatiza.r o caráter da representação do grupo de sirnetria das

funções de Bloch destas ba.nda.r;,

Tahei:t II.2 - Decomposiçã.!) do produto direto Tâ @ D1h (6)

f·
J

r - ~1/'i~) v~ :J

1"'

J. 6
Ti
1 -7;

9

T'
J. n

(>

r.~
n1



I

,,,III
"\,\\ (I)

Figo 203 : Estrutura de bandac em um semicondutor com

spin-6rbita igual a zero. Em parênteses estão indicadas as

degenerescências das bandas.

} re (4)

Figo 20! : Estrutura de banda[: para materiais do grupo

lIl-V. Em parênteses estão indicadac ac degenerecências dar, bandac.
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II.3 - Estrutura Eletrônica de Soluções Sólidas

É possível formar soluçí:Ses sólidas, terná.rias ou quatemárias, com os

elementos do grupo III-V ou do grupo II.-VI. Nestas soluções doie átomoe do grupo

III (II) ocupam aleatoriaDlente os sítios de uma das redee f.c .c., enquanto a outra. é

ocupada pelos átomos do grupo V (VI).

Do ponto de vista da estrutura eletrônica estee materiais nã.o sã.o cristalinoG.

Devido a. distribuição aleatÓria dos átomos na rede Zinc -Blend, o potencial sentido

pelor, elétrons não possui r,imetria de translação. É possível recuperar esta simetria

fazendo-se uso de uma aproximação. P ara isto substituírLlos o potencial real por um

potencial médio. Considere a solução s6lida AB1 C, onde B e C são á.tomos do-x x

grupo IIl, por exemplo. No lugar do potencial Ver) não periódico, criado pelos

átomos B (VB) e C (V C) usa-se o potencial <V) = x Vc + (l-x) VB' Com isto

recupera-se a invari&ncia de translação e, com ela., podemos definir estados de Bloch

além de ba.ndas de energia, massas efetivas, etc ..

Uma vez que o potencial médio depende da concentração, parâ.metros como

gap de energia e massas efetivas tornam-se dependentes desta concentração.

Se dois compostos binários possuem estrutura de bandas eemelhantes e

parâmetros de rede de me!:ma ordem, o gap ÍUlldarnenta.l varia. quase linearment.e do

valor de ur,1 ao va.lor do outro com a. concentração da ligE'•. Um exemplo bem

conhecido; que pertence ao grupo lI-VI, é a liga Hg1_xCdxTe. O gap de!:ta liga.

varÚi qua.se linearmente entre os do HgTe e do CdTe. Esta. linea.ridade nã.o se

ma.ntém se ,:I. er,trutura de ba.nda.r, for diferente ou ee os parâ.metros de rede forem

mu.ito diferentes, Este é o caso d,:'!-soluçã.o sólida. Ga.-1_,AlvAs. O mínimo da banda.x ••

de condução no GaAs ocorre no ponto r, enqua.nto que para (l AlAs (1 mínimo

ocorre próximo a.o ponto X. Apesar doe parâmetror, de rede eerem de mer,ma. ordem,

a. dependência do ga.p flmdalllenta.l com a. concentraçã.o é fortemente não-linear.

11



CAPÍTULO III

O Método k-p

III.l - Introduçã.Q,

o método k .pCl) foi desenvolvido, inicialmente, para explorar ar. propriedader,

das band[1-s de energia e funções de onda perto de algunl ponto importante na. zona

de Brillouin, através do uso de teoria. de perturbação. O método é uma conseqÜência

direta. da equa.ção para. as funções de Bloch. Ele foi usado em aIgtU1 C casos, nos

primÔrdios do desenvolvirllento da teoria de banda.t:, sem ter sido dignificado como

(r) "\um. método, Coube El· Dresselhauss ~:t al,<-) estabelecerem a importância do método

como urna. base rigorosa para a. determinação da er,trutura. de bandas.

o método, jmlto com o uso do grupo de simetria do crir,tal, mostra que a.

estrutlrrá de bandas em torno de um ponto k, um extremo na. prÍIüeira zona de

Brillouin, depende de um pequeno número de pa.rârnetros como massas eletrônicas e

gapr" que podem ser determinados experimentalmente,

Ar, funções de Bloch para um dado k fOl'TIHUll uma base completa. de hmções

periódicas na cela unitá.ria., portanto, conhecendo-se os elementos de matriz do

momento e a.s energia.s para. todas as ba.ndas neGta. base, ':1-f,energia.!; para outrof.

vetores k estarão completamente determinadas.

As lirüitaç(~jef, do métodü nÊl.o provém das limita.çõer; da teoria de pert1..U'ba.r;ã.o,

mas do quanto podemos conhecer, ou determinar empiricamente,( da. matriz k -p.

III.2 - A Representa,;ã.o k-p

Como foi dito na seçã.o anterior, conhecendo-se os elementos de rnatriz k-p,

pa.rf1 um ponto k da zona. de Brillouin, podemos determinar a estrutura de bandas

ern torno deste ponto, Isto é o que chama.mos de representação l-p. Esta.

representaçao pode ser obtida resolvendo a· equa.çao (te ,-, 1.. d' 1'·jClil'Oe mger para um eletron

\,Tír).. \. .:

,,~
1.";

a periodicidade , d 'ct.;~. re· e . ?~



onda. para. UII1 elétron movendo-se neste potencial pode ser eGcrita como:

onde uk(r) é uma função com periodicida.de da. rede, e que obedece ij St:§,<uirlte

r~
m

l)

'}

k-I' + k- ( r~'"24m c
o

cr x
V V(r)) ] Ul.. (r) =- j A,n

onde 11=( iJ, (l, cr .,) são as matrizes de P auli r,ara o lrrlin do elétron. I' l)
. x y z· r ~~ .

momento orbital do elétron, 7\.k o momento cristalino, e n o Indice de banda.. O

quinto termo do lado esquerdo da eq. 3.2 é o mais importante, e é o que dá o

nome ao método. O quarto termo, independente de k, é responsável pela. quebra da

degenereecência da banda de valência., como veremos .::.dia.nte. O Último termo, apesar

de depender de k, não será considerado pois, quando comparado com o rnomento

orbital I' nas regiões onde a. intera.ção spin-Ôrbita é importéll1te, ou seja., no interior

dos átomos do cristal, o mOlllento do crista.l, 7\.k, é desprezlvel.

Por simplicidade de exposição não cOllsiderarernos, por enquanto, C'+ intera.ção

spin--Ôrbita.. Com er,ta r,implificaçã.o a. eq. 3.2 torna-se:

onde

2 . 'h. 1 _\ __
--P- + V(r) + -::- k-p j Ul.. (r) -'),-- . - III A,n
&.l.LLO o E (k) Ul.. (1"/1n· A,n .

3.3

E (1)11 J

r,

__ E i (ki __ 1\':'}.; 2-- n / 2rüc. \ •
3.4

Como foi d.ito na seção III:l, d.evemos prOO.1.rar as r,oluções da. eq.

13

em



torno de um. dado 1, para o qual a solução é conhecida. Escrevendo U'L (r)o A ,no

como sendo esta solução conhecida, podemos usar estas funções como uma base para

resolver a eq. 3.3 para qualquer outro 1 em torno de 1, ou seja,o

3.5

Somando e subtraindo o termo

eq. 3.3, podemos reescrevê-Io como:

1 - p ao Hamiltoniano dao

2 1\ 1\2 2 2].....lC2+ Ver) + -(1 - 1 )-p + 2m (1 - 10) u'Ln(r) = En(1)ulr n(r)mo mo o o A., At

3.6

e, substituindo a expansão da eq. 3.5 na eq. 3.6, obtém-se a equação de autovalor

matricial para os coeficientes 0n n,(l-lo):,

onde

3.8

A eq. 3.7 é a equação para a função de Bloch U'L (r) no ponto l, escritaA.,n

na representação 1. Ela é válida para qualquer ponto 1, mas usualmente é escritao o

para um. 1 com alguma característica especial que possa. ser usada. na. simplificaçãoo

do cá.lculo, tal como possuir alta. cimetria e/ou ser um extremo de banda.

Rectringindo 1a valorec próximos de 10, podemo!: tra.tar o termo:

H
o

14
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como uma perturbação.

igual

A matriz do Hamiltoniano obtida com o

ao nÚmero de bandas do cristal, e todas

uso da. base uk (1') tem dimensãoo,n

estas estão acopladas entre si pelo

termo P i • Desta forma parece que estamos tornando o problema mais difícil aonn

invés de resolvê-Io. Pode-se dar um passo importante na direção da solução se

analisarmos a matriz obtida de um outro ponto de vista. Se resolvessemos a eq. 3.7

por teoria de pertmbação, poderíamos dfirmar o seguinte: a energia En (k) de um

banda n é igua.l a. energia. E (k ) maÜ: termos proporcionais à. razão11' o

E (k ')- E (1')11' o· 11" (J.

de modo que bandas de energia muito separadas energeticamente da ba.nda. em que

e&ta.m.os interessados darão uma. contribuição muito pequena. à banda 11, enquanto que

as malS pr6ximas darão uma contribuição muito maior. Isto significa que, se

pudermos isolar as contribuições das ba.ndas que estão muito separadas da. ba.nda n

das que estão muito pr6ximas, a dimemão da. matriz original pode ser fortemente

reduzida., e o problema estará. bem mais pr6ximo de uma. solução. Um problema.

(~'
aná.logo a. este foi encontrado por Lc:ewdin-,j) em teoria. quâ.ntica. molecular, e por

(4) -
Feenberger· / em teOl'la de espalhamento.

III.3 - Teoria. de Perturbação de Lcewdin-Feenberger

Nesta seção ana.lisaremos a. teoria de pertur-ba.ção de Lowdin-Feenberger. NÓs

estamos interessados na solução da equação de Schroedinger,

H 1/(1') = E 1/(1'). 3.10

Escolhendo uma ba.se qualquer de ftmçcies ortonorma.is (.p _ (r-), podemos escrever11 ..

" f r ~'.::"\1.' ( \ r - .,
(,t. ~u.rJ.'~"v'.- • \!) ·.ornc.,

15



3.11

e tranrlormar a eq. 3.10 na equaçio secular:

I
3.12

onde

3.13

Assumimos que nosso espaço de estados, descrito pelas funções cp , pode sern
dividido em dois grupos. Um grupo de estados que interage fortemente entre si, e

um outro grupo que interage fracamente com o primeiro. Podemos, então, separar as

contribuições devidas aos dois grupos, que chamaremos de A e B respectivamente.

Escolhendo um nível TIl (ou banda.), em partjçula:r, pod~mo~; el~c:rev('r é'. eq. 3.12

AB

Cm ( Hmm - E ) + ~ Hmn Cn
+ ~ Hmn Cn

= O
3.Ha

n m
n m

ou A

B

C (E-H )=
~ H I C

+~ H~ Cn
3.14bm mm

mn n

onde definimos H~n :: Hmn(1-5mn). Da eq. 3.14b podemos escrever, para os

coeficientes da expansão, a equação:

C ­m
H'mn

E-Hmm
+ H~n

E - HIülü

3.15

o coeficiente C fornece a componente da função de onda ~(r) na bandam

m. Contudo, precisamos eliminar do cálculo desta função total qualquer referência ao

16



grupo de esta.dos B. Isto pode ser feito através de um processo de iteração,

substituindo para Cn, em todas as somas de estados exclusivos de B, a. prÓpria.

expressã.o da eq 3.15. Assim, obtemos a. expressão formal:

c =
111

A

~
+

(E - H )(E - H ). mm aa
+

HI HI
ap fJm

Hmm)(E - Haa)(E - Hpp)

+ ... ] Cn' 3.16

Introduzindo a. notação:

=H~

B

+ ~

H I H Ima an + 3.17

obtemos, caso m seja um estado do grupo B, que:

A
UA- H6

C; ~
mnmnmn(1= ->-m (EH)n- nUll l

3.18

o que elimina., na. expansã.o da. função de onda. total, a referência. aos esta.dos do

grupo B. Caso m seja. um estado do grupo A, obtemos:

ou

A

u .
_---::I::::.n=.Il , Cn

(E - Hmm)

3.19

( E - Hmm )
~1
( ,
·-"m

=

17
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A
Como Umm

A

f

- H ,podemos escrever, fina.lmente:mm

A
U -Eó )C =0.mn lUll n

3.20b

Isto termina. a. tra.nsformação

novo Ha.miltoniano dado pela. matriz

I'renormaliza.do II incluindo somente

para o sub-espaço de funções A. Obtivemos um

UA , da. eq. 3.17, que é o Hamiltorüa.no inicia.lmn

os estados do grupo A. A dimensão deste

Ha.miltoniano é, portanto, a. dimenfJão do sub-espaço A. A função de onda 'i1(r) pode

ser escrita, usando-se a eq. 3.15 para. os coeficientes C , apenas com as funções <fin n

pertencente r, à. A. O próximo passo será. a aplicação desta teoria para o caso

especifico de um semicondutor do grupo llI-V ou II-\n com estrutura. Zinc-Blend,

para a. obtenção da estrutura. de ba:ndas ..

llIA - Ha.miltoniano para Sem.icondutores do Grupo lI-VI e II I-VI

Oonr,idera.remos como estados de Bloch do 5'TUPO A as fUllçõer, dÍf.:cutidas no

Oap. II, isto é, Ix>, Iy>, Iz> pa.ra. or, er,tados da. banda. de va.lência. e Is> para. a

banda. de conduçã.o e, como estado r, B os estado r, da banda ligante r l' que

chamaremos de r~, e os estados da. ba.nda não-ligante r 4' que chara.a.remos de r~.
Oomo exemplo, podemos calcular algum elementos da. ma.triz Hamiltonia.na. da

perturbação .k.p entre or, estados l:.., desconr,iderando· a. interação spin-6rbita. O

elemento de matriz entre er,tados Ir,) é:

;.,..
li10 <si .k-p Ir,) . 3.21

Após a. renol'lllct.lizaçã.o, obterllos:

= r.
nl,;:. <r.I k-p 16>

18
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Podemos usar a simetria das bandas para analisar a eq. 3.22, uma vez que o

estado inicial li> e o final If> transformam-se como alguma repre'Sentação r· f' e o1,

operador p como r4' Termos do tipo <fi k-p li> serão zero a menos que a

decomposição do produto r 4 ~ r i contenha a representação do estado final If>. Na

Tabela II!.l damos as regras de seleção nescessá.rias para a conetrução do

Hamiltoniano.

Tabela m.l - Regras de Seleção para os elementos de

matriz.

Desta tabela. vemos que o term.o <si k -p Is> é zero. Termos do tipo <slp Ix> ey

<slp Ix> , apesar da regra de seleção permitir, também são zero já. que as reflexõesz

nos planos (010) e (001) , respectivamente, mudam o sinal destes elementos de

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

uss 3.23a.

ou

u= A' :k.2 , 3.231ss

2 2 2 2

onde k = kx + ky + kz' e

rV 2

f)

" 1<'1 Px lu",> 1 .
AI =

1~'"
3.24

-r=j
m~ ( Ee - Ea )
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o elemento de matriz da perturbação lt.-p entre o estado Is> e Ix> é dado por:

u =
sx < s I lt. -p Ix > 3.25

e, a.pós a transformação, obtemos,

u = ~<sl lt.-p Ix>sx mo

lt.-p Ix>

Ea )

3.26a

ou

u = ~<sl psx mo x
3.26b

Definindo as constantes:

P . 'h . I 1-= -} -<"r, 1", x',mo'" ~x ",

conhecida como parâ.metro de Kane 4, e

v

r.i . I I .. I I·
)' <r, PvlUa) <ua Pz x)
fi ( (E + E .) /:;; - E )··c v ()"

podemos escrever a eq. 3.26b como:

3.27

3.28

= P kx + B k k
y z

3.29

Hepetindo o mesmo procedimento pa.ra. todor, os elementos de

20
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Hamiltoniano final:

H=

E + B k yk z +
c ~

iP k x( A+ rI.2/ 2m o )k
222

B kxky + Lkx + M(k y+kz)
P kx

2 ~

+E + r~ /2mo kvB
kxkz+ N'kyk z

P ky
B

kxky + N'kxk zP kz

~ 2 2

Lky + M(ky+kz)

+ E + r~;;'/2mo k2v

N' kykz

2 . 2

Lkz +M(kx+ky)
2 . ~

E~ + r~ / 2m o k

3.30

onde A, P e B são dadas pelas expressões obtidas acima, e as outras constantes, L,

M e N, de origem análoga, seguem a notação da ref. (1). Este cálculo fornece um

Hamiltoniano correto até primeira ordem na perturbação k -p e inclue os efeitos de

bandas extemas ao problema. Como mencionado no CapItulo lI, este ainda não é o

Hamiltoniano correto para. materiais II I-V, devido a ausência. da. intera.ção

spin-órbita., importante nestes ma.teriais. O prÔximo passo, portanto, é a. inclusão do

termo de a.coplaJ.nento spin-Ôrbita., que será. analisa.da. na. seção seguinte.

lII.5 - lnteração Spin-Órbita.

Incluindo o spin do elétron nosso espaço de estados quadridirnensiona.l

torna.-se 8-dimensional, Devido à. interação spin-Ôrbita. os estados da. banda. de

va.lência. separam-se em um esta.do singleto, J = 1/2, e em um estado dubleto,

J = a / '1.. A separação ern energia. destes estados é dada pelo elemento de matriz:

t. = -3.

Os termos, que surgern no HamiltoniaJ10 final devido a Jlrenormalizaçãol' da

interação spin-órbita com ar, outras bandas, dão origem a elementos ele rnatriz
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I

proporcionais a l, mas de pequena magnitud/1), e não lerão inc1uIdos.

O Hamiltoniano da interação rpin-6rbita é diagonal na base do momento

angular lJ,mj> de modo que, transformando o Hamiltoniano l.p para esta base, a

perturbação de spin-6rbita é acrescentada somente aos termos da diagonal. Esta

transformação pode ser feita usa:ndo-se a expressão para jj,mj> em termos de

harmônicos cúbicos:

IU1> == 1112,1/2> = 16>T

lu2> = \3/2,3/2> = ~lx>T + ily>T )
~lUa> = 1312,112> = ~Ix>l + ily>l- 2 Iz>T )

3.32a

.f6 lu4> == 1112,1/2> =
~Ix> 1 + ily> 1+ Iz>T )

.[3

e

IUt\> = 11/2,-1/2> = Is>1

lus> = lah,_3/2> == ~Ix>l - ily>l )
12:lu?> = 13/2,-1/2> = ~Ix> T - ily>T + 2 Iz> 1 )

3.32b

.f6: lUa> = 1112,-1/2> == ~Ix> T - ily> T - Iz> 1 ).[3

onde o segundo grupo de estados pode ser obtido do primeiro através da aplicação

do operador de inversão tempora.l K == - icr v· C . J. ond(': ('y ~ fi m éltT jz
, ..,. ,.
Gt t" l~.-~ul q Uf

iL vel-!..e Q. cornponente de r,plnl <J o operador de conjugação complexa e J o operador

de inversão espacial. No nosso caso, foram escolhido& a direção z para a quantizaçâo

do momento angular e o ordenamento dos estados igual ao de Cohen e Marques(S),

Esta eccolha será. útil mais a frente, mas ela difere da utilizada por outror, aut orer,

como, por exemplo, Okhawa e Uemura(6), Altarelli, Kemberg e Fasolino(7), Broido e

Sham(8) e Eppenga., Schuurmans e Colak(9). Contudo, o ordenamento escolhido por

n6r. é quase sempre o ordenamento energético das bandas e, portanto, mais

conveniente.
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o Ha.miltonia.no k -p fina.l pode ser a.gora. obtido fa.cihnente. Tomando U

como a. ma.triz que tra.nsforma. a. ba.se de harmônicoG cúbicOG para. a. ba.Ge de

momento a.ngular \j,mj >, cujos elementoG podem Ger obtidos por inspeção do grupo

de eEta.dOGa.cima, e escrevendo o Hamiltoniano inicial como:

3.33

onde cada. Hç u é uma. ma.triz 4x4 idêntica. a. matriz da eq. 3.30 obtemos, através da,
transformação Ulutária., o Hamiltonia.11o com interaçâo spin-6rbita para qualquer

semicondutor do tipo Zinc-Blend, no pOflto r:

3.34a.

ou

DeI
/-

.j2 B- BOO-A_-.j 2 A_ 1-v 3 A~
-../3 A:

Dhh.j2 L- LOO
,-I

.j r, t'-,:) - Lr .)

.j2 B ~
.j2 L~DlhQA~t'

O.j '3 L.~
,:I

i-:-B ~
-L"QD s üI~ A".j0 t'-.j3 LOIv" .+
~ .')

O

OA~.j2 ATD,.!-./3 A_.j2 B-BI
3.34b

O

O~ ".j2c:" -.j"?t A"Dhh.j2 L"-L~I.-
._1 '_.1_

-A ~
S~O.j~L~.j2 B".j2 LDlhQI- •..J

-/2 A ~
-l2 S"./3 L"O-B"-LQDH)I

l.

I

onde

k~ =
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3.35

Por coerência com a literatura, algumas constantes foram redefinidas, de

modo que A, B e L desta seção não são as mesmas que as da seção anterior. EL,

HH, LH e SO são abreviaçõe& para elétron, 'heavy-hole', 'light-hole' e &pin-6rbita.

O termo 'heavy' e 'light' são usadO&para diferenciar 0& estados degenerados em 1=0

que são diferente & em massa. Nas expressões 3.35, Ea = (Ec-Ev) é o gap

fundamental do material; P é o parâ.metro de Kane; F o parâmetro de segunda

ordem (idêntico a A da &eção anterior); 71' 72 e 7a são equivalentes aos parâ.metros

de Luttinger(lO) para a banda r8 ' que podem ser escrito& em termos dos

parâmetros antigos M, L e N como:

'Yt = - l/a ( L - 2M) - 1

12 = - lia ( L + M )

3.36

1a = - N/3

6 é a energia de separação spin-6rbita entre as bandas r 8 e r 7 (fig.2.4); 8 é o

ângulo entre kx e ky; 1 = (kx,ky,O) é o vetor no plano, e redefinimos o zero de

energia que pas&a a ser no topo da banda de valência. O parâ.metl'o ~, na definição

de S, é o ternlO de 'warping' da banda de valência (condução) em semicondutore&

normair, (invertidos), e G é o termo de assimetria. de inversão para a banda de

valência, análogo à. constante B da seção anterior. Este último parâ.metro é o
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responsável pela ceparação do dubleto de Kramer em materiais Zinc-Blend e é zero

para materiais do tipo Diamante. Mecmo para materiais com ectrutura. Zinc-Blend,

G é pequeno(1l,12) e portanto será considerado apenas como uma perturbaçã.o.

o Hamiltoniano 3.34 é suficiente para o tratamento das bandas de energia de

um semicondutor Zinc-Blend. Porém, para heteroestruturas e poços quânticos, kz

d ,d H '1 ' . dtorna-se o opera or -laz e o aml tomano 8x8 passa a representar um SIstema e

oito equações diferenciais de 2° grau acopladas. Assim, devemoc procurar decompor o

Hamiltoniano da eq. 3.29 em blocos menores, tratáveÍf.:, ao menos, numericamente.

III.6 - Bloco-Diagonalização do Hamiltoniano 8x8

Existem várias maneiras de se simplificar o Hamilt oni ano da eq. 3.34.

Podemos, por exemplo, supor que o a.coplamento spin-6rbita /::, é muito grande,

excluindo os materiais de /::, pequeno, e desacoplamos ectas banda da.s outras seis,

duas de condução e quatro de valência, ficando com um Hamiltoniano menor, de

dimensão 6x6. Podemos tomar este Harniltoniano 6x6 e deGacoplar a banda de

condução das bandas de valência, ficando com um Hamiltoniano 4x4 para a banda

de valência, excluindo materiais de gap estreito, semelhante ao Hamilt oni ano de

Ll.lttinger .

Usaremos um método diferente(5,13). Usaremos novamente uma· transfonnação

unitá.ria para diagonalizar 1) He.rniltoniano 8x8 em dois blocos 4x4, que separa I)

espaço ern dois É>'TUPOS de estados que são, relacionados entre si pela. sirnetrÚt. de

inversão temporal, de maneira. semelhante

'<' (11', ~ ' .
~h,3..1T.t\ .i r~.~,')"~.0 H,~.'r!"'!'1+"-~1"!'.~.'\"'t", hV'-

a. que foi feito por Marques,
. _" (p"lp....,....,~,-. ,~ ~.....;r-, ":t'\-'-, I.. '.," i "'-f~--'-

'íNhit.e e

vez que os estados de r,pin degenerados podem ser tratados separadamente. DestEi.

forma, não há. necessidade de nenhlUlla aproximação drástica que possa diminuir a

apl1cabilidade do método a. um certo número de materiais a Gerem estuda.dos.

Para realizal' a. transformação descrita. acima nos escrevemos o Ha.miltonianoj

eq. :3.34, como a soma de matrizes 8x8,
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H = ~(7) + H.,(p) 3.37

onde Hs(7) é a parte simétrica do Hamilt oniano 3.34b, e H,.,(p) a parte de

'warping'. É sempre possível achar quatro ângulos (, ;, fJ e ( de modo que a parte

simétrica de H, Hs, assuma a forma de dois blocos 4x4 após a aplicação da

transfonnação unitária U,

3.38

onde

1 -i( O
O-- e O

.f2 1 -i;
O
O

3.39

O

--- e
I.T = I .f2

1 -ifJ
O

-- eO O

.f),1 -i(
O

-- eO O

.f),

e S é uma matriz 4x4 cuja diagonal é dada por 5 = -T". A aplicação desta

transfonnação à parte de 'warping', ou seJa,

ut_~-U = ~1 + ~ , 3.40

leva a matriz H a uma forma bloco-diagonaJ.. A matriz ~ não é bloco-diagonal,
,,1

mas a contribuição do bloco fora da diagonal na dispersão dos IÚveis de energia é

pequena e &6 pode ser observada para valores de k muito grandes. Portanto, nós

desprezaremos este termo. De qualquer maneira, conferimos esta aproximação

comparando as energias do Hamiltoniano 8x8 com 00 do Hamiltoniano 4x4 para

vários valores de k. Para k da ordem de 105 cm-1, que é muito maior do que os

vetores da zona de Brillouin em que estamos interessados,o eno encontrado foi de

aproximadamente 0.1% . Portanto, consideramos esta aproximação bastante se~a.
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Somando a.s partes do Hamiltoruano 4x4 final, obtemoG para o bloco superIor,

que chamaremos esta.dos-U,

DlllP1P2Pa

I

P1
DhhLiL2
I

H= 3.41u
P2

LIDlhQl

Pa

L~QrD s o

onde

3.42

D1l1• Dhh' D1h e Dso r,ão idênticor, aos definidos na eq. 3.35, e 7(e) =73 +

(72 - '/a ) cos2(28) é a maior contribuição do termo de 'warpingl ao Hamiltoniano.

o bloco inferior é igual ao complexo conjugado do bloco superior, como requer a

transformação de inversão temporal, que liga. os dois subespaços de estados do

Hamiltoniano total.

rI!.? - Determinação dos Parâmetror, do Hamiltoniano

Ner,tateoriak-pexistemseteparâmetrosquedeterminama.estrutlua de

banda.

(Eg,P,v~li'7'2e7a)equesã.oobtidosdoer,pectrodeabsorçã.o~ , ,

magnetoÔtica..

Na. literatura exir,te um g-rande número destes parâ.rlletros tabela.dos, os- .
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qUa.lS dependem da aproximação utilizada par-a fitar- os resultados do espectro. Por

exemplo, pode-se fitar os resultados usando um HaIniltoni ano 6x6. E em várias

destas tabelas a contribuição de segunda ordem, F, para a massa da banda. r6 é

ignorada.

Desde que o gap funda.mental, Eg., e a separação de spin-6rbita, b.., podem

ser obtidos independentemente, corno função da concentração da liga. e da.

temperatura, pode-se usá-Ios junto com as massas efetivas me, mhh, lT1lh, mSQ na

direção [100], e a massa do buraco pesado na direção [111] para o cálculo dos cinco

parâmetros restantes, P, F, 11' I'J.' e 13'

O Hamiltoniano 4x4 pode ser diagonalizado e, considerando termos até a

ordem de k2 nas energias, obtém-se as massas da relação:

1
3.43

onde i = EL, HH, LH, SO.

Obtemos, para a massa da banda r 6 na. direção [0,0,1] (condução), a

expressão:

1
4 p~ l-

= 1 + 2F + ~ E 1 +
- g

E -

1 g. ]
2" (E +b..) ­. e.

3.44

que mostra explicitamente o desvio da parabolicidade devido a contribuiçã.o das

outras bandas. Obtemos também a. massa. efetiva. do buraco-pesa.do (HH) na direçã.o

[001] como hmção dos parâ.rnetros 71 e 12:

,1 =

e a. massa. do buraco leve (LH) na. direção [001] é dada. por:

28

3.4.5



= 3.46

Na direção [111J a màSsa do b'maco :pesado e

m~h
••. 4 ...

e, finahnente, para a massa do ramo r 7' devido ao spin-6rbita (SO) obtemos:

1 :3.48

Podemos observar, nesteG casos, que as massas de spin-6rbita e do buraco

leve cofrem correções devido ao seu acoplamento com a banda de condução, Já. a

masca· do buraco pesado é obtida diretamente da derivada segunda do termo da

diagonal Dhh' uma vez que, em k = O, este ranlO não se acopla com outras bandas,

As macsas efetivas, a energia do gap e a separação spin-Ôrbita, urüa vez

conhecidas para uma dada concentração, podem ser substituídas nas eqs. 3.44-3.48

que, quando resolvidas, fornecem os parâ.metroG do Hamiltoruano para. aquela.

concentração.

Nas tabelas IIl.2 e IlI.3 encontrarn-Ge os valores desteG parâ.rnetros para. os

materiaiG GaAs, AlAs, GalnAs e AlInAG. Para o valor do 'gapl da. ligE'. GaAIAs

.- 'J d t .'J al (15)como !Ullçao a concen racao UGaremos (1 v 01' '-,

Ep; = 1519.2 + 1247 ,l-'
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Ta.bela. lII.2 - Conjunto de parâmetros para G aAI e AlAs, a baixas

temperaturas. As ma.ssas estão em unidades da massa do elétron livre.

CiaAs

AlAs

0.0665

0.1500

m~

0.3800

0.4785

mf

0.0870

0.2079

30

0.1735

0.3147

m~(l11)

0.9524

1.1490

~(meV)

340.

280.



Tabela llI.3 - Conjunto de parâmetros para Gao.47Ino.53As, Alo.4sIno.5';lAs, a

baixas temperaturas, na composicão em que os parâmetros de rede são

compatIveis. As massas estão em unidades da massa do elétron livre.

m*mlihmfhm:omh(l11)Eg(meV) A(mev)c aGalnAs 0.04100.38000.05200.13000.7800813.360
b

AtinAs
0.15000.47850.20790.31471.1490• 1508.332

a - interpolado da ref. 16

b - ref 17

Apesar de todos os parâmetros serem detenninados de forma consistente,

algumas vezes os valores experimenta.is das massas, para um dada concentração e

para cada material, são dificeis de se encontrar e devemos USal' algl..Ull tipo de

aproximação ou interpolação. Com eGte Hamiltoniano e os parâmetros calculados da

maneira a.cima, I) movimento dos elétrom: e bUl'acos, em qualquer sernicondutor

Zinc-Blend, heterojunção ou poço
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CAPíTULO N

A APROXIMAÇÃO DE FUNÇÃO ENVELOPE

IV.1 - Introdução

A aproximação de função envelope é uma teoria de massa efetiva usada para

descrever o movimentr de elétrom e bura.cos sobre a in11uência de perturbações do

campo periódico de um cristal. Nesta descrição encaixam-se grande parte dos

problemas da teoria dos s6lidos.

As origem do método podem ser traçadar, até o trabalho de W annie/1)

sobre estados excitados em semicondutores. Mas, J. C. Slater(2) foi quem realmente

percebeu ét. importância do trabalho de Wannier, especificamente do hoje conhecido

Teorema de Wannier, para o desenvolvimento de uma teoria do movimento dos

elétrons e buracos em perturbações do campo peri6dico. Slater utilizou o trabalho de

Wannier pa.ra estudar estados de impurezas e estados excitados em semicondutores.

Adams(3) generalizou o método para incluir transições entre bandar,. Contudo, estes

trabalhos trataram apenas casoe simples, onde a banda comiderada era

nã.o-degenerada. e com o extremo no centro da zona de Brillouin. Foi com o

trabalho de Luttinger e que generalizações neceseá.riae, tais como

degenereecência das bandas e mínimo fora do centro da zona. de Brillouin, foram

desenvolvidas para descrever car,o1: importantee como no 1: doe materiais Si e Ge, A

partir da.!, o método finalmente foi colocado em bases formais sólida.s,

Nós iremos, a. seguir, discutir estas generalizações e a1: condições de contorno

- '" A • (5 6)para. a íunçao envelope em poços qu antl cos . I ., usadas em nosso trabalho,

fi!.2 - Banda Nã.o-Degenerada.

Assumindo um potencial perturbativo U(r) que age sobre uma partícula, e Ho

como o HanÜltoniano do sistema nã.o-perturbado, periódico, com autofunçêies 'lt,ll(r)
e a.lltova.loreg E (1), onde n numera. M bandas e k oi.: ectados na primeira. zona. ele11 .
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Brillouin, a. equação de Schroedinger para o sistema peri6dico é escrita. como:

Roi .(r,k) = [- li ~ 2 \1';. + V c(r)-j i (r,k) =11 _ .,;Iuo . _ n·
4.1

onde V c(r) é o potencial cristalino. Chamando de ~r) a· função de onda do sistema.

perturbado, a equação que descreve o sistema com a perturbação U(r) é:

[ Ro + U(r) ~r) ] = E ~r).
4.2

Para resolver esta equação, Slater propôs a expansão da solução em hmções

do tipo Wannier. Contudo, nós seguiremos o método de Luttinger e Kohn, que será.

facilmente generalizado mais adiante para o caso de bandas degeneradas.

Considerando, portanto, o conjunto de funções de base:

-ik -ru . (r)= e o,n
4.3

é necessá.rio, de iIúcio, mostrar que podemos expandir qualquer função nesta. base.

Isto pode ser mostrado provando-se que as funções xn(r,k) formam Ul11 conjunto

completo.

Considere um função f(r) qualquer, expandida em termos da.s t _(r,k), que
. lI" .

formam uma base completa:

f(r)

4.4

l..i.Sa.ndo-se a. expansao das funçties de Bloch ern uril dado k em tennos das funções

de Bloch ern k=O (seção 11.2):

U1.. _ (r) = ~ C __(1) u _(:r).1\.,11 . ~ 11,11l . o,rllru
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e fazendo a substituição da eq. 4.5 na. eq. 4.4, obtém-se:

4.6

e

4.7

A ortogonalidade pode ser demol1strada facilmente. Para as tn(r,k) a

ortogonalidade é dada. por:

- .r d3r tn(r,k) tmer,q) =, vol
Snm S(k-q). 4.8

Para a.t: X (r,k) tem-se:n'

f' d3 i-(k-q) -r u Ijl (r) 11 (r).= r e o,n' o,m" vol
4.9

Ijl

Uma. vez que (I produto u (r) u (r) é periódico no cristal, podemos expandí-loo,n o,m'

em uma. série de Fourier, usando vetores da rede recíproca:

li<

11 (r) 11 (r) =o,n" o,m' I
\I BDlTL iG.-r> . e J
IJ 1, J
J

4.10

onde G:j sã.o os vetore!.: da. rede recíproca Bnme ' os
J .

coeficiente!.: de Fourier da

expama.o. Substituindo a. eq. 4.10 na. eq. 4.9 obtém-se:

(v (k)l" ( ')') - \' (2 ,3 BIrÜl S(k G "\"n '\rn\q, - ~ " ") j ,-q- l 4.11

(;omo k e q pertencem a prnneua

soment.e })8-ra G· = O. entã.o:
J '
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e da expressão para OG coeficienteG de Fourier:

4.12

B~n
] = À f' d3r iGj -r u*' (r) u (r)~, O,T! o,m

, ce 1a

4.13

onde Q é o volume da cela unitá.ria.. Para Gj = O tem-Ge:

BInn
o

4.14

Portanto, 6ubstituindo a eq. 4.14 na. eq. 4.12, obtemo6 a expressão pa.ra a

ortogona.lidade da.s X n (r,k):

q). 4.15

Voltando a solução do problema. colocado pela eq. 4.2, propõe-se portanto o

seguinte 'all6atz':

que, substituída. na. eq. 4.2, fornece a. equa.ção:

~ Jd3k (nllHo + U(r)lmq) Am(q) = E An(l) ,

4.16

4.17

onde (nl I Ho + U(r) Imq) é a. nota.ção para. o elemento de matriz com respeito a.

fUTi<;ã.o X (r,l), ou sel'~·- Ti'·' -

IT U(r)lmq)
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o elemento de matriz para Ho é dado por:

J:1 -à-r 1IC -lq-r·= d'-r e u (r) Ho e u (r) =no . mo
c. ela

4.19

onde E = E (q = O) é a energia no extremo da n-éEima banda e p=-i'h.V é om m .

operador de momento. Uma vez que o fator que multiplica o termo exponencial do

lado direito da eq. 4.19 é peri6dico na cela unitária, o meE1l10 argumento uEado para

mOEtrar a ortogonalidade da baEe naE eqs. 4.9 e 4.10 pode ser UEadO novamente, daí

obtemoE que:

U
mo

_ rJ _

- 6(k-) I(E + X 2)6 + ~ ) k P Ü' ]- . q. _. m 2mo q . mn mo ~ (~. nm

4.20

onde fi. quantidade p(~ , definida. corno:nm

4.21

e o elemento de matriz do momento entre as varias bandas do problema. UsaremoE,

daqui para frente, a convençã.o da soma de EinEtein no produto escab.r da eq. 4.20

aCIma.

Usando o mesmo procedimento para o elemento de matriz do potencial U(r),

obtemos:
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(nkIUlmq) = Jd3r e-i(q-k)-r u:o(r) U(r) umo(r),cela

(nkl Holmq)= t J d3r e-i(q-k) -r e-iGj·r B~n U(r),
J cela )

e, pelos mesmos argumentos que levam à eq. 4.10, podemos escrever:

(nkIHolmq)= (2K)3 t Bj U(q-k-Gj),
J

onde

!.22a

!.22b

4.23

U(v - --1-3 Jd3r eJq -r U(r).
(2K) cela

4.24

Supondo que o potencial U(r) é suave, ou seja, que varia pouco dentro da

cela unitária, as componentes de Fourier do potencial estarão quase todas

concentradas dentro da primeira zona de Brillouin e apenas o termo j = O será

importante na soma da eq. 4.23. Temor, portanto:

DaI> eqs. 4.17, 4.21 e 4.25 temor, a expressão final para a matriz do Hamiltoniano:

4.26

Observando esta equação vemos que ela não está. em uma forma prática, já

que, para. tratarmos o efeito de perturbação sobre uma banda, devemos incluir todas

as outras bandas através da soma em p~ . Podemos portanto utiliza.r o mesmo

método usado no Capo II para tratar o termo não-diagonal como perturbação e
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l'renormalizarll o efeito destas bandas externas.

Seja n a banda em que erlamos interessados, o Hamiltoruano IIrenormalizado'l

sera. portanto do tipo:

H =nn

onde

H ·H·D.l ln
E-E·n 1

+ ... 4.27

H· =ru 4.28

e, ap6s a trfillsformação, obtém-se:

<')

[E + r~"k.2 +m 2mo

4.29

Os coeficientes B (k.) sã.o obtidos pelo mesmo método, e são dados por:n

B '1\r-l ,L' . = I:
8
-mn 4.30

Compa.rando a expressã.o entre parênteses, na. eq. 4.28, corn a expamão de

E _(k.) em série de T ay101' até k2, em torno do mínimo da banda,11' .

E (k.)11
4.31

obtemof, ft. regra da. soma:
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= a2

a E (k?-fJ n )
4.32

desta. forma., a.p6s a substituição da. eq. 4.31, podemos escrever a eq. 4.29 como:

= E B (k)n
4.33

Esta. equação pode ser escrita no espaço real usando a definição da.

transformada. de Fourier de B (k):n

F (r)=n . Iq-r B (q) .e n
4.34

Mul "1" d -ik -r" d b'tIp Ican o-se a. eq. 4.33 por e e mtegran o o tem-se

E (-ihv) F (k) + j'd\ /J.(r-rl) F ('r') = E F (r)'n . n· , 11' 11
'. vol

onde

4.35

/J.(r) = 1 rd3 Iq-r
4.36

---'j q e ,
('1 ')~I I

,,'Ir, " c ~1.~1

e a expressão E (-ihv) significa que k deve ser substituído pelo operador -IV nan·

expansão de E (k). Além disson· .

íd\ /J.(r) = 1, vol
4.37

T!OIS /J.(r'iJ:' \. ,J

,..,
.:;cal com r a grandes distâncias. Uma vez que o único comprimento em

â(r) deve ser o espa.·;amento da. rede (~, /J.(r) deve ser do tipo de urna· função Ser),

de extensã.o -,' a. Desta forma eIIl qualquer integral como a da eq. 4.35, onde /J.(r) é

multiplica.da por lUYla função que varia suavemente na cela. llilÍtária, /J.(r) se

comporta.rá. como UIl1.ã. fUllção delta, de Dirac: e podemos escrever:
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En(-ihv) Fn(k) + U(r) Fn(r) = E Fn(r) ,
4.38

que é análogo à. equação de Schroedinger para uma particula movendo-ce em um

potencial U(r) e onde a energia cinética é dada pelo equação da banda En(k). Desde

que, para k ~ O, A (k) ~. B (k), I) termo principal na função de onda. será.:n Ti

<l'(r) 4.39

A eq. 4.38 não contem termos de acopla.mento entre ba.ndas de modo que, se

estamos interessados em elétrons da banda de condução, podemos escrever a função

de onda como:

CI\r)

c

= F(r) tn(r, o), 4.40

onde F(r) é a. função envelope e t (r,o) é a função de onda. do elétron no fundo da... n· .

banda de condução. Na. figo 4.1 a. função <l'(r) foi esquematiza.da para. o caso de uma.

impureza em uma. rede unidimensiona.l.
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I

a)
r

b)
r

c)
r

Fig. -i.I : Função envelope para uma Jmpureza em uma

rede linear. Em a) é mostrado uma função tIpica de Bloch, com a

periodicidade do cristal, em b) a função envelope que é calculada

da eq.4.38, e em c) a função de onda total ~ (r)= u O(r)F (r) non n, n

crictal com o potencial perturbativo da impureza.
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IV.3 - Banda Degenerada

PassamOG agora para o caGO de uma banda degenerada com extremo em

k = O. Não levaremos em comideração (I acoplamento spin-6rbita que possa exiGtir.

Comidere OGestadoG ti (r,k), todos com a meGma energia em k = o:

4.41

Por simplicidade consideraremos as outrar, funções que não são degeneradaG também

como tjCr,k) porém com j > n, onde tI' ...,tn são as autofunções degeneradaG.

De maneira análoga a Geção anterior, temos:

4'(r) = t Jd3r Ai(k) Xi(r,i).
J

Se a perturbação for ainda U(r) teremos:

l Jd3q (nklRo + U(r)lmq) Am(q) -
rn

E A (i).n

4.42

4.43

Da mesma análise segue ainda que, para as hmções degeneradas em consideração:

,rEu + ,.:~2k?]AJki + ~ } k p(~_ A.(i) + fd3q U(i-q)A-(q) ="ILl JILl;:; J \ I Illo t,. Ct" J 1 1 ." ) '-. J" I•• 1 '

determinado pelas

Hamiltoniano:

Ti fUllçéíes degeneradas, obtemos. até- " segunda ordem em i, (1
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= E B,(k). 4.451 .

Consideremos, por simplicidade, Eo = O no fundo da banda, então podemos

escrever:

onde

4.46

1
2mo

a Pp .. p .. ,.u:Jl
Eo- Ej

4.47

Os
nÚmerosD~f!tomam.

olugardamassanateoriadebandasnão
1 J

degeneradas.

E, estes
,
podemserdeterminad osuma vezque numeros

experimentalmente

atravésdasmassasdosportadores,podemosusá.-lospara

determinar o movimento de elétrons e buracos no caso degenerado.

Usando a transformada de Fourier de B.(k), obtemos a equação no espaço1

real:

LDjPJ.,(-iV)(t'(-iV)p B,tCk) + l'd3q U(k-q)B.(q) = E B.(k),, I J, 1 1
J

onde (iv) Ú. é a componente a do gradiente.

O termo principal da. função de onda torna-se:

.p(r.) = ) F.(r) x·(r,k).
lyJ 1· 1 .
1

4.48

4.49

l·. quantidade de números D~J(f! pode ser reduzida pelo uso de simetria.. No
1 J

caso do diarnante, por exemplo, a banda de valência é deccrita por apenas três

Todo (1 procedimento deste capítulo pode ser utilizado para deternÜnar (;
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Hamiltoniano em qualquer ponto do espaco k com ou sem campo mal;nético(4), ou

sem perturbação. Neste caso o Hamiltoniano é totalmente equivalente ao obtido da.

teoria. k -p do Cap 11. Reciprocamente o Hamiltoniano 4x4 do capítulo anterior pode

ser usado para estudar estados de impurezas, níveis excitados, etc., em qualquer

eemicondutor do tipo Zinc-Blende.

Em qualquer doe casos um problema. de muitoe corpos, impossIvel de

resolver, é eubstituIdo por um problema eolúvel, mas difícil, já que ee trata de um

sistema de equações diferenciais de segundo grEl'l acopladas.

N.4 - Condição de Contorno da Função Envelope

o problema principal no ueo da teoria. da função envelope para o estudo da

estrutura. eletrônica de heteroestruturas é o problema da condição de contorno para

as funções envelopes na· interface eemicondutora. A principio, para re&olver este

problema, devemos conhecer as funções de Bloch em cada semicondutor que compõem

a. interface. Isto requeriria o uso de algmn método para o cálculo da estrutura

eletrônica. de cada cristal, e tornaria o método da função envelope muito complicado.

Pode-se fazer uma aproximação, considerando, por exemplo, que estas funções de

Bloch &ão idênticas em cada material, e então calcular os elementos de matriz

necessarlOS nesta. base. Consideraremos, entretanto, uma abordagem diferente(9). Em.

cada. cela. unitária escolhe-r,e uma. base de funções ortogonais, e obtêm-se

condições de contorno de forma a. satisfazer a. conservação de corrente mediada nas

celas. Nós veremos que a Única. exigência, neste caso, será. que as funções de Bloch

em cada cristal esteja.m em correspondência. l.mÍvoca.

Consideremos a seguinte hip6tese pa.ra. a função de onda. total:

(l1(r) = ~ Fjer) xjer,k),
J

4.50

1 i
onde i é o Indice para. a. cela. unitária., j rotula. as bandas e Fi e XJ' são análogas asJ ~

. 1.

funçcies das seçõer, anteriores. O conjlmto {xj} de r,oluções em uma cela. unitá.ria. é. iI.
equivalente a qualquer outro conjunto iJ'j} no sentido que, se o potencial cristalino
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U(ri) (valor do potencial p erturb ativo no centro da cela unitária.) varIar

continuamente até o valor U(~), na paccagem da cela unitãria i para a cela. j,

estac funções transformar-se-ão umas nas outrac, e ar, energiac {E~} do fundo de

cada banda. n também trandormar-se-ão nac energias {E~}

Da. definição da fllnção de onda na eq. 4.50 acima, obtemos a corrente como:

J(k)
7\ [-li< •• li< - 1= ~ ~ (r) ~(r) - (~ (r» ~(r) .4Imo .

4.51

Esta. não é a. forma necessária. pa.ra. o caco da função envelope, uma vez que a.

teoria. descreve eventos em regiões de comprimento maior que o parâmetro de rede.

No nosso ca.so, o que precisamos é da. média da. corrente na. cela. unitária. Usando a

ortof{ona.lidade da.s funções x~(r) como:
- J ..

4.52

onde gi é o volume da. cela. unitária, obtemos pa.ra. a média da. corrente por cela.

unitária.:

<J(k» = ~2h. l-) F~ll«r) 'íl F~(r) +) F~'\r) P~.I F~(r)-] + C.c.I Irl.:;; /,J J J ,/,..lI J JJ J _
J J J

4.53

onde c.c. indica. o complexo conjungado da. expressão dos dois termos entre chaves, e

p~ I tem uma. definição Inodificada, ta.l que:
JJ

pi. =" I
JJ

4.54

Dentro da. aproximação de função envelope é a. eq. 4.53 que deve ser

conservada na interface. O mesmo é verdadeiro para a. média da. densidade de

probabilid.'l.de em cada cela unitária.:
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.Ij( •

F~(r)F\r).
J - J .

4.55

envelope pelo vetor de posiçã.o do centro da cela. unitária ~.

Em cada cela unitária consideramos o Ham..iltoniano Ho como sendo apenas o

termo cinético e obtemos o sistema acoplado de equações diferenciais para a função

envelope:

- 2 --

lEi - E - ~ v~ Jn 2rno
h

ill10
4.56

Esta. é a mesma equação que já obtivemos anteriormente (eq. 4.26), ma.s em
i

mna base ljgeiramente diferente. En é a energia do fundo da ba.nda associada com a

função x~. Se o Indice i variar continuamente através da interface como funçã.o da

distribuição espacial de dopante, as funções de base passam a variar espacialmente e,

desta forma, os elementos de matriz passa.m a depender da. posição. Assumindo a

variação apenac na direção z, o Indice i pode ser cubstituldo pela variável z. Assim,
J

o termo Pjj I na eq. 4.56 passa a depender da posição e a equaçã.o deixa de ser

hermitiana. Nós devemos acha.r, portanto, um procedimento pa.ra I 're-quantizar 11 o

Hamiltoniano da eq. 4.56. Este problema. ainda é discutido na literatlU'a. e vários

-' (10) . I' (11) - . d N-processos emp1r1COS· ., e serfll-emp r1COS- , íoram lnventa os. Os usaremos lillla

regra. criada. por H. V\leyl (12) que pode ser colocada. da. seguinte forma: para

quantizar urn Hamiltoniano que consiste da soma. de vários produtor; dor; operadores

x e p devernos tornar esta. soma. a maÚ: simétrica. possível nestes operadores. No

nosso caso, obtemos:

4.57

A condiçao de contorno pode ser) então) obtida. integrando-se esta equação

atravér, da interface) que suporemos em z = O. Após a. integração, obtemos:
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lmo L Pjmez) Fm(z) 1 = o.
m -

4.58

Esta é a condição que obteríamos se impuséssemos a continuidade de corrente:

<J(-e» = <J(e»,

onde

<J(z» =21~o r~Fj(z)r~ Fj(z) + L Pjm(z) Fm(z)l + C.c.
- J - m -

4.59

4.60

Portanto o Hamiltoniano, simetrizado como acima., satisfaz a condição de

continuidade d.::t.corrente de probabilidade. No caso de uma banda não-degenerada a

condição de contorno será. dada por:

1 d

mA az F(z)1 =-e

1 d

mÊ di F(z)1 .+e
4.61

onde mA B é a massa. efetiva. da. região respectiva. e F(z) a. hmção envelope.,
Em muitos trabalhos sobre heteroestruturas , que utilizam a. aproximação de

funç:io envelope, esta condição de contorno não é usada e é comum considerar a.t:

massas l~'llalS entre a.t: interfaces. Em a.lguns ma.teriais esta. aproximação pode até ser

admitida, ma.s em materiais, como interfaces HgCdTe-HgOdSe, pode ocorrer uma.

inversão do tipo de portador ( elétron -t bma.co ), ca.usando uma diferença de sinal

na eq. 4.61, e e. hmção envelope estaria totalmente erra.da. se não considerá.ssemos

esta. equaçã.o de continuida.de ..
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CAPÍTULO V

MÉTODO AUTOCONSISTENTE PARA O

CÁLCULO DE BANDAS DE ENERGIA

V.1 - Introdução

Neste capítulo, espp.cificamente na seção V.2, n6s resumiremos os resultados

dos capItulos anteriores em um método numérico para o cálculo da estrutura.

eletrônica em poços quânticos dopados.

Na seção V.3, nós discutiremos o método no caso de bandas TaSHlS para

esclarecer pontos relativos a expansão em bases ortogonais, condição de contorno das

funções de base, limites de validade do método, etc. Na seção V.-!, analisaremos a

solução do problema de poços dopados através de métodos.

V.2 - Expansão em Funções Ortogonais

o cá.lculo da estrutura eletrônica em poços quânticos pode ser 'Colocado da

seguinte maneira: assume-se que os materiais que compôem o sistema podem ser

descritos peloHamiltonianodaeq.3.41e,usandooresultadodoCapoIV,

substitu1mos klll por -i~, para obtermos o sistema de equações diferenciais para afunção envelope em um poço quântico:

S.la

onde i = poço, barreira, SE (z) é o potencial para os portadores (Apêndice A), I é11

a matriz unitá.ria 4x4 e ai é a matriz dada por:
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D wl = E p, + (F + 1h,)(k '2

onde

Pl =

P:j =Pa =
L1 =
L:i =
Ql =

. 1~---
.[6

1

Q'". 1

P k

P k

D ~o

d
7): di'

5.1b

5.le

D+
f)

. d'"
)

.., . 2
-Li-L1!,}.;q " ­

'"

12(
~') ),
áz~

e or, paJ'âmetros Eg, A, 71' 7~, 73 e F, são todos dependentes do índice

ao poço ou à. barreira.

referente

Existem duas maneiras de se resolver este sistema de equações. O pl'lmell'O

consiste ern escrever as funçõe!) envelope, em cada região, como uma comhinação

linear de funções do tipo andar, planas e casar as !)oluções nas interfaces, usando f'.

condiçã.o de contorno. Com isto, obtém-se mIl siste111a de equações lineaJ'es pflJ.'a os

coeficiente!) da expansã.o e as energias r,ao obtidar. através das raízef, de equações

tranr.cedentais.

o outro método consiste na expa.nsã.o das funçõer, envelope em alguT1ui base
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ortogonal de funções, análogo ao método de combinações lineares de orbitais atômicos

(LCAO) da física molecular. As energias e autohmçí:ies são obtidas da matriz do

Hamiltoniano gerada pelo método. Optamos, neste trabalho, por uma abordagem

numérica baseada na expansão da solução em uma base apropriada.

Analisemos a função de onda deste Hamiltoniano. Trata.-se de um sistema de

equações diferenciais cuja solução é escrita como um vetor com quatro componentes:

r Al (z)

A(z) =

I A2(z) t. 5.2

A3(z) A4(z)

onde o índice 1 indica elétrons, 2 'heavy-hole', 3 'light-holeI e 4 'split-off'. Esta é

a forma da soluçã.o do sistema de equações diferenciais, mas não é a função envelope

para I) sistema que estam os estudando. Como o Hamiltoniano original tem uma

degenerescência de spin, que foi resolvida atra.véf.~ da. bloco-diagonalização (seção

III.6), nossos estados são 8-dimensionais. Portanto, (; vet.or da. eq. 5.2 nada mais é

que uni conjunto de componentes não-nulas deste vetor de dimensão 8, que pode ser

escrito como:

r Aj (,) 1
A') (z) I

I A;( zi
I ..: -: l I

A(z) =

I A4(z) I

I .

o '

o

f,.3

o

L

o

onde os Aj(z) são soluções do Ha.miltoniano do bloco superior. Analogamente, ternos

pa.ra. a.s soluçeies do bloco mferior:

50



5.4A(z) =

Nós chamaremos estas soluções,

o

o

o

o

AS(z)

A6(s)

A7(z)

A8(z)

de maneira informaJ.1, como soluçio 'spin' para

CIma (eq. 5.3) e solução 'spin' para baixo (e(l. 5.4).

A função de onda do sistema pode ser descrita usa.ndo-se a definiçio de

função envelope como:

5.5

onde j é o índice da banda cuja representação é a função de Bloch uo,j(r) (dada.s

pelas transformações da8 eq8. 3.32a e 3.32b, para a nova base), k o momento

cristalino da partícula, r o vetor de posição no plano do poço e z a direção de

crescimento do poço. n, além de ser o índice da solução da equação diferencial 5.1,

também é o índice das sub-bandas criadas pelo confinamento. Na eq.5.5, a

dependência da. solução com o vetor de onda k está. indicada explicitamente.

A8 soluções de spin para cima e spin para baixo emão relacionadas entre &1

pelo operador de inversão temporal, discutido na seção III.5, tal que

K = -1 (1 C J
J 5.6

de forma que, obtendo--t:e as soluçõe8 para o bloco superior, as do bloco inferior são

obtidas pela aplicação deste operador ao vetor da eq. 5.3. Isto é equivalente a dizer

que a solução geral da eq.5.3 é invariante sobre inversão temporal. Aplicando o

operador, obtemos a seguinte relação entre as component'es:

iA bloco-diagonalização é obtida de uma combinação de estados de spin Ii,mj> , de modo
que os estados obtidos não possuem spin definido.
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i=1,2 ...~. 5.7

Nós usaremOf; esta relação posteriormente.

A solução por ondas ortogonais é feita escolhendo-se q1;l4tro conjuntos de

funções de base, sendo um conjunto de funções para expandir a solução de elétron e

outros três para as soluções de buracos. Explicitamente, escrevemos as funções

envelopes como:

~ C1,n(k) tp1(z)
5.8

onde j=l, 2, 3 e 4, corresponde a eletrons e buracos, #=1,2, ..., N, onde N é o

número de bases usadas para a expa.nsão~, e tp;(z) são as N funções de base para o

porta.dor j, que devem obedecer a relação de ortogonalidade:

5.9a

e ainda

5.9b

()nd ~ b- llll.f.l!; U.l.lo::l1 dach l'l1t.n: portadores cliíerentes (i 1- j) não é necessá.ria.

Eliminaremor, os índicer, k e n, por wn instante, para simplificar a notação.

Escrevendo nosr,o sistema de equações diferenciais original como:

5.10

onde os H·· são os elementos de matriz, dador, pelo Hamiltoniano da eq. 5.1, e
1J

2N 6s iremor, UE:ar,em todo o capítulo, um. qua.ntidade grande de índicer" por isr,o adotamor,
a seguinte notaçã.o: para índices de sub-bandas usaremos as letras m ou n, para portadores,
as letras i e j, e para Indices das funções de base, as letras gregas.
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substituindo a expressão para AJ(z) da eq. 5.8 na eq. 5.10, obtém-se:

5.11

"Ijl

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

H~ ~ cJ
1 J ti

onde

=

5.12

5.13

obtém-se uma equação de autovalores algébrica em substituição ao sistema diferencial

anterior. Da mesma forma que

solução pa.ra o Hamiltoniano do

Hamiltoniano do bloco inferior:

antes, conhecendo-&e os autovetores CJ (1) daJl,n

bloco superior, podemo& obter 0& autovetores do

ou

j=l, ...4 e 1 > o , 5.14a.

••••

= CJ (01
Ik,n. I

j=l,,,.4 5.Hb

A princípio, a escolha. dar, funçí:íes de base

exemplo, escolher-se gaussianas ou ondas planas.

<pl.(z) é arbitrá.ria. Pode-se, por

Mar" qua.nto ma.is semelhantes à.

função original forem ar, funç~ies de base, menos termos serão necessá.rios 1Ut soma

para. se atingir uma. boa aproximação, e o cálculo numérico Gerá. grandemente

reduzido. Assim, as N primeira.s soluções da equaçâ.o de Schroedingel' pa.ra. uma

pa.rtícula presa em um poço finito, isto é,
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i=l, ... ,4, 5.15

iII

onde m· é a massa efetiva do i-ésimo portador, foram escolh.idas para compor nossa1

base. Aqui, no entanto, surge um problema. O espectro da eq. 5.15 é formado por

uma pa.rte discreta e uma parte contínua de modo que, se quisermos urna base corn

oito funções e se, das soluções da eq. 5.15, apenas três fizerem parte do espectro

discreto, n6s ficamos com o problema de escolh.er cinco soluções do espectro

contínuo. Resolvemos este problema confinando o poço finito em uma caixa de

potencial infinito, como na figo 5.1. Esta é 1.Ul1a maneira de simular o espectro

continuo do problema, mas que nos restringirá a. conr,iderações sobre os estados

ligados do poço e à. energias inferiores ao gap do material da barreira, quando

a.nalisarmos as bandas de energia ( figo 5.2 ).

Impomos ainda., sobre as soluções da eq. 5.15, a condição de continuidade de

corrente, na interface do poço com a ban-eira:

1 d. il _, di <p~ -
mi +

5.16

análoga. à. condição de continuidade da. funçã.o envelope em uma banda n8.O

degenerada.. h:to é feito, a princípio, para r,e assegurar a. conservação de corrente na

estrutura, e tem a vantagem adicional de criar uma der,continuidade na derivada. dar,

funções de bar,e que tarnbern existe na função envelope. Se usássemos uma. base

contínua de funções, teríamos que incluir um grande nÚmero de funçõer, para. cobrir

o comportamento da função envelope.

A eq. 5.15 por,sui solução a.nalítica pa.ra. o potencial dado na figo 5.1. Com

esta base analítica é possível cakular or, elemento r, de matriz do Hamiltoniano

analiticamente. ()bservando (] Hamiltoni ano da eq. 5.1, vemos que é necesr,ário

apenas calcular as seguintes integrair,;
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S~ 1:

(' - .•.-
. J <p:~ (z) <p~(z) dz . 5.17a1 ]

~ v
T <pil!4(z)h <pj(z) dz . 5.17b

Ds· . =
1 ] J t~·· z ~.

~ v
r .. d2

D2s· . = <p~ (z) -2 <p~(z) dz , 5.17c1 ] dz .

para obtermos o Hamiltoniano para o cálculo da estrutura eletrÔnica. Se o potencial

da figo 5.1 não tivesse SOlllÇão analítica, terlamos que resolver a eq. 5.15 e ca.lcular

as integrais das eq. 5.17 numericamente, salvando os resultados em arquIVOS para.

usar na montagem do Hamilto11Íano. Isto envolveria uma. grande quantidade de
; .memorla.

'1.2 - Cálculo Autoconsistente

Nesta seção analisaremos o cá.lculo autocoll&istente dentro da aproximação de

função envelope. Discutiremos como se escreve a densidade de cargas, usando a

função envelope da eq. 5.5 e a expansão em funções de base da. eq. 5.8, e como se

inclui o potencial eletrostá.tico resultante, no Hamiltoniano da. eq. 5.12.

Consideremos a função de onda total, dada pela eq. 5.05, escrita de forma.

cimplificada, como:

onde

ter) =

F.(r) =1 . , ~ eik·p .\(z) ,
I<!.v;_:.

05.18

5.19

é a funçã.o envelope, S é a. área do poço, p = (x,y,O) o veto!' de posiçã.o no plano

do poço e z a. coordenada na. direçã.o ele crescimento do poço. A probabilidade de

encontrarmos um elétron na posiçâo r é dada. por:
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=
~ ~ F;(r) Fj(r) u;(r) u/r) .
1 J

5.20

A intq;ral decta probabilida.de cobre o volume do cristal deve ser igual a um, isto

é, a função da eq. 5.18 deve ser nonnalizada:

I

5.21

Esta integral sobre o volume pode ser dividida em N integrais sobre a cela unitária

e, dentro do espírito da aproximação de função envelope, podemos aproximar o valor

de F-(r) na cela pelo seu valor no centro da cela, que chamaremos F-(r), onde m éJ J

o índice da cela. Fazendo uso da ortogonalidade das funções de Bloch na cela

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

_ \' IF-(r )12.L 1 m
1,m

5.22

mando a eq. 5.21 e aproximando a soma sobre ar, celas unitárias por uma integral

no volume do cri&ta~ obtém-se:

N = 1 . 5.23

Portanto, a condição necesr,ária para a nonnalização da função de onda da

eq. 5.18 é a normalização da função envelope.

Se existirem N portadores ocupando o poço, da condição que fixa o nível de

Fermi, temos a equação:

N 5.24

onde n(r) é a densidade volumétrica de I,ortadores, e a soma sobre os eGtados

ocupados inclui 0[: níveif:, os estados de momento do portador e o 'spin'.

Comparando a eq. 5.24 com a eq. 5.23, podemos escrever a identidade:
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de onde obtemos:

= 5.25

n(r) ••• 5.26

Usando a expressão da eq. 5.19 para a função envelope, encontramos

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

5.27

Retornandoa notação da seção anterior para a função envelope dada pela eq.

5.5, escrevemos a densidade de carga, definitivamente, como:

5.28

onde A~l(Z) é a função envelope.

De posse desta densidade de carga, resolvemos numericamente a equação de

Poisson,

5.29

usando as condições de contorno dadas no apêndice AI e obtemos o potencial criado

pelos portadores. O Hamiltoniano da eq. 5.10 torna-ge:

}' [ H·· + ó·· U(z) ] A.(z)t 1J 1) ) .
- ~ A.(z) ,1

5.30

onde acrescentamos o potencial calculado ao Hamiltoniano original. Fazendo a
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expansão em ondas ortogona.is, obtemos o Hamiltoniano equivalente à. eq. 5.12:

onde

H~ ~ + ó·· UJ.~ ~ ] O)
J J J))) #

= ( CJ
11

5.31

U~ ~
J )

= I

'I\C

t.pl (z) U(z) t.p)(z·) dz .
J~ . #

5.32

Temos agora todos os ingredientes para o cálculo autoconsistente. O processo

de iteração autoconsistente está. esquematizado na figo 5.3. Para. inicializar este

processo, ot: parâ.metrot: do material et:colhido já. devem ter sido calculados, assim

como as hmções de base e as integrais das eqs. 5.17. P ara obtermos uma banda de

energia. do tipo esquematizado na figo 5.2, 1 deve variar de O até o máximo valor

desejado, neste caso igual ao ~llrmi' Para cada um destes 11s, o Hamiltoniano da eq.

5.31 é diagona.lizado para se obter as energias e autovetores ( bloco (2) na figo 5.3).

As sub-banas são, portanto, obtidas no ciclo (2)-(3)- ...-(6)-(2) da figo 5.3. No

bloco (4) a densidade parcial p(z,1) é obtida e armazenada para. o cálculo da...

densidade total em (7). Este ciclo termina quando 1 chega a superficíe de Fermi, o

que é testado ern (5). Em seguida, a densidade total é calculada (7), resolve-se a

equação de Poisson (8), e calcula-se os novos elementos de matriz do potencial (9) .. . .

A converg-ênci.9- da iteração é, então, testada (Ia). Se a converF;ência não foi obtida,... ~

lllJCla.-se uma nova iteraçâ.o: (1)-(2)- ... (10)-(1). Do contrário, os elementos de

matriz r,â-o salvo r, (11) para uso em outro programa, que poderá calcular a er,tnltura

eletrônica. para qualquer k que estejamor, interesr,ados .

.l', implementação do algoritmo da. figo E,.3 encontra um r,ério obstáculo. O

principal problema é (1 ciclo de diagonalizaçã.o (2)-(3)- ... -(6)-(2). Devemos

diagonalizar todo o Harniltoniélllo,com as sub-rotinél$ existentes nar, bibliotecas

FORTRAN, pa.ra obter os vetores desejados para. o cálculo da. densidade.

er,tivermos trabalhando corn 10 funçí:íes. de ba.se, par.9- cada. portador, o Hamiltoniaru)

da eq. 5.31 terá dimensã.o 40x4C. Ma.t\ na. maior parte dos problemas

a.utoconsiGtentes em poços ql.lânticos, apenas um ou dois estados estã.o ocupados. Ist.o
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significa que, a cada diagonaliução, iO vetores de estados são calculados onde apenas

dois seriam necessários. Ou seja, 95% do tempo da sub-rotina é gasto no cálculo de

vetores que não são utilisados.

N6s resolvemos este problema usando um método de diagonalização pouco

conhecido)la literatura, mas muito eficiente, chamado Método de Iteração

Inversa(2,3) (apêndice B). Com este método pode-se trabalhar, se necessário, apenas

com os estados ocupados, uma vez que se conheça, aproximadamente, suas energias.

Tair. energias podem ser ar energiar, dectet ectador oCl.lT'ndOC' , no PMf,O anterior de

aut.oconsict.ência.. O tempo nece&&á.riopara. a. autoconsistência, usa.ndo 10 funções de

baBe, foi de ~2:30h e de ~lOmin, para uma sub-rotina. comum de diagonalização

(EIGCH-IMSL(14» e para a rob-rotina. de iteração inversa., respectivamente.
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Fig. 5.1 : Potencial usado para o cálculo dar, funções de

base. V~ é o potencial calculado do IIband-offset II(apêndice A),

onde i é o indice do portador.

} (2)

(I)

} (2)

Fig. 5.2 : Espectro tipico obtido para o Hamiltoniano da.
tIc

eq. 5.1. Eg1 é o gap fundamental do poço, já incluJdo a. c.orreção.

devido ao potencial do poço (Ell-HH 1). Eg2 é (1 gap do lna.teritd
da barreira.
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Fig. 5.3: Algoritmo para o cá.lculo do potencial

autoconsist.ente. As funçõer, de base devem ser calculadar, antes

deste processo, }. saída. (11) fornece dados para (J cá.lculo da.

estrutura. de bandas.
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CAPíTULO VI

RESULTADOS E CONCLUSÕES

VI.1 - Resultados e Discussões

Nesta. seção analisaremos os recultados obtidos pelo método auto consist ent e

para poços quânticos dopados de GaAlAs-GaAs e InAlAs-InGaAs, em váriac

concentraçõec eletrônicas.

Na fig.6.1, mostramos um resultado tIpico obtido para as sub-banda.s de

ener~ia dos elétrons. Os pontoc no gráfico são obtidos pelo processo ·descrito na seção

V.3. Para a discuscÊio do efeito da densidade de carga na estrutura eletrÔnica de

poços quânticos, nós optamos por variar o nível de Fenni e analisar os resultados

para as várias densidades assim obtidas. Na figo 6.1, por exemplo, escolheu-se um

nível de Fermi localizado a 10 meV abaixo do continuo, que está indicado pela

linha tracejada (sem rótulo). Neste caso, obtemos uma densidade superficial de carga
10 _0

igual à. 1.26 x 10 " cm " . Variando o nível de Fermi, pode-se encontrar densidades

.'" b' d fi ., N 10-2tao alXas quanto a. apresenta a. na Ig. 6.2, Isto e, = 8 x 10 cm .s

Comparando ar; figs. 6.1 e 6.2, a primeira diferença importante é a

diminuição da separação entre as bandas EL1 e EL2 com o aumento da

concentração de elétrom no poço. Esta aproximação entre os rúveÜ~ pode ser

entendida se considerarmos o efeito do potencial autoconsistente perturbativamente. A

energIa dos rJveis será. da.d.:!., então, pela teoria de perturbação, até primeira ordem,

por:

6.1

onde A~ (z) é a função de onda., da. sub-banda n, no poço quântico sem dopagem,

Eo é a. energia da partícula. sem a. pertubação, Vez) é o potencial autoconsistente,

que assumimos já. calculado.

Para. que a. banda. EL1 aproxime-se da. banda. EL2, quando a densida.de de

ca.rg.;. a.umenta., é necessário que a. correçã.o eletrofitá.tica <A~IV(z)IA~> pa.ra. ELl
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seja maJor que a correção <A;IV(z)IA~> para a banda EL2. Isto é sempre verdade

para poços quânticos com dopa.gemseletiva, como pode ser observado na figo 6.3,

onde mostramos a correção eletrostática para os dois primeiros níveif> ELl e EL2 em

um poço de largura igual a 300 Â. A explicação para. este efeito é simples: o

potencial eletrostático atinge f>eu valor máximo na região central do poço, onde

também ocorre o máximo da função de onda do estado fundamental. Nesta região a

função de onda do cegundo nível é zero de modo que, na integral <A;IV(z)IA;>, a

contribuição máxima do potencial ocorre na região ond". a contribuição de A; é

mínima. Na integral <A~IV(z)IA~> ocorre o contrário, de forma que a correção

eletrostática maior é na banda EL1. De modo geral, podemos afirmar que esta

correção diminui a medida que consideramos bandas f>uperioref>. Na figo 6.3 podemoc

ver que a correção eletrostática nã.o varia linearmente com a densidade. Como o

potencial eletrostático é linear com a densidade (equação de Poisson, Apêndice A),

ef>ta níio-linearidade é devida aoe termos de segunda ordem na perturbação, que não

foram comideradoe na eq. 6.1.

Na figo 6.4 mostramos o comportamento dos níveis eletrônicos com a

densidade mperficial de elétrons. A origem do comportamento não-linear é a. meema

discutida na· figo 6.3. Vemos que (fig. 6.4), para. uma dada demidade crítica, a.

segUllda banda. passa. a ser ocupada. O conhecimento desta densidade crítica e

importante devido [1. f>eus efeitos em várias propriedades físicas, em especial, na.

mobilidade eletrônica(l). Notamos que, em razão da grande separaçã.o entre

bandas ELl e EL2 (~ 70 meV) para. a densidade N = O, é necessária. uma grande.. s -

demidade de elétrons pa.ra. preencher todos os níveis entre a.s duas ba.ndas. Portanto,

com o aumento da. largnra do poço, e a conseqnente diminuiçã.o da. separaçã.o entre

ba.ndas, deve-se esperar uma. diminuiçã.o na. densidade crítica. A dependência dos

níveis eletrônicof> com a demidade é mostrada. na figo 6.5, para Ul-''l poço de la.r€,<ura

igual a. 300 ~., onde confiTIllalllOS a diminuiçã.o da densidade crítica..

Na. 6.6, a. dependência. dos níveis de bm'fl.coS com fi

concentraça.o eletrÔnica. Nesta figul'a. estão aprer,entados somente o prirneiro e se§,<undo

n.1veis do bmaco per,a.do ('heavy-hole').. HHl e HH2; rer,pectivarnente, e o primeiro

nível do bmaco leve elight-hole') LH1. Existem outros nlveis imediatamente a.baixo
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destes, que não foram apresentados aqui, já que seus comportamentos são análogos

aos dos três primeiros !Úveis.

Vemos na figo 6.6 que a dopagem da banda de condução causa um

deslocamento quase uniforme dac bandac de valência. Desta forma, pode parecer que

o efeito do potencial autoconsistente é desprezIvel na estrutura eletrônica da banda

de valência. Mas não é este o caso. Na figo 6.7 apresentamos a variação dac massas

dos três !Úveis, estudados na figo 6.6, em função da concentração eletrônica. O

comportamento dac mascas efetivac, com a concentração, pode ser entendido

usando-se a eq. 6.1 e a definição de massa efetiva:

1
~
m

3.43

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

a'2 <A iIV(z)IA i>
8k'2 n n

6.2

onde i = EL, HH, LH, SO. O primeiro termo do lado direito é proporcional ao

Inverso da massa efetiva do portador i na subbanda n, quando o potencial

autoconsistente é zero. No segundo termo ar.r,umimof, uma depend~ncia {Orn :k devida

àr f1.lTIÇÕf>f' eDye}r:'pe, Com (1 o potencial eletrosiático é lineal com a. COllcentra.çã.o

eletr-ôruca., podemo!; fatorar ecta dependência em N e escrever a eq. 6.2 de formas

simplificada como:

ou, invertendo,

1 L + ((~Ns 'J
m"n,o

6.3

••
Jm ­n 1 +

••
J

m n,o
!ti

m J aI N
n,o n c
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onde ({I é a derivada segunda do valor médio do potencial autoconsistente nosn

estado A~ (z), que dependem de k. Como o potencial eletrostático não depende do

vetor de onda, a dependência. de 0:1 em k deve vir das funções envelopes. Portanto,n

t· 1,a cons a.nte ({ en uma medida direta desta dependência..

Para reproduzimlos o comportamento das massas com a concentração

eletrônica da figo 6.7, usando a eq. 6.4 (válida para baixas concentrações), a.

constante ({~ para os b1ll'acof, leves (LH) deve ser negativa e, para os buracos

pesados O:H), positiva.

Na figo 6.8 apresentamos o resultado do cálculo da dependência. das massas

dos buracos com a concentração eletrônica para um poço de InAIAs-InGa.As, com

largura igual a 300 Â, na composição em que os parâmetros de rede são

compatíveis. Podemos observar, nesta figura, a mesma. relação obtida para. os smalS

1 ..
da. contantes ({ do poço de GaAIAs-GaAs (fi~·. 6.7).n . o

Uma vez que a densidade de estados é diretaJl1ente proporcional às massas

efetivas dos portadores, essa modificação nas massas deve ser considerada nos cálculos

que envolvem a estrutura. eletrônica da. banda de valência.

Na figo 6.9 apresentamos o resultado do cálculo da densidade conjunta de

esta.d.os para. um poço de G aAIAs-GaAs com largura. de 300 Â, para densidades Ns
10 -2 12 -2 - .

= 8xl0 cm e N = 1.3xl0 cm ,Podemos perceber um aumento na. denSIdades

de estados provocado pelo aumento das massa.s efetivas, e uma mUdaJlçft. na. posiçã.o

de alguns picos devida à. mudança na. estrutura eletrônica.

Na figo 6.10 mostra.mos o resultado do cálculo da. densidade de esta.dos para.

um poço de InAIAs-InGaAs com largura. igual a 300 Â. Observamos, nesta. figura., o

mesmo efeito da. mudança de massa. sobre a. densidade de estados visto na figo 6.9.

Comparando as figo 6.9 e 6.10 notamos a. existência de um maior nÚmero de

patamares lUl..densidade de esta.dos da figo 6.10, Isto ocorre devido 8.0 fato de que [1.

prohmdidade do poço de InAIAs-InGaAs é maior que a. do poço de GaAlAs-GaAs,

e um poço ma.lS profundo contém um nÚmero rnaior de estados eletrôrDcos.

Para. Uln poço quânt.ico realista., o nível de Fermi é dado pelo nível do

dopante utilizado. C~om o llível de Fermi :f.L1((J neste va.lor, podernos calcular a.

dependência. da concentraçã.o eletrônica com 8. la.rgura do poço (Lw) e corn El lar~"'.1.ra.
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da região de separação (1s)' Para o silício em GaAIAe, este nível depende, de

maneira nã.o-trivial, da concentraçã.o de aluminio. Contudo, a. origem de tais níveis

não é bem compreendida.

Para concentrações de alumínio menores que 20% e temperaturae abaixo de

100 R, o cristal de Ga.AIAc dopado com Si exibe fotocondutividade persistente (PPC,

IPersistent Photoconductivity', ref 2 ), que é a existência de fotocondutividade ap6s

a. int.errupção da iluminação. Para. que se possa. entender a. PPC é necessá.rio

llU agmar a. existência de doie nIveie de eletricamer ~e ativos. 1ang, e

colaboradores3 propõem a existência de um nível profundo chamado DX, além de um

nível raso originado pelo silício substitucional. AI&'llllSmodelos supõem que a energia

de ativação desteG dois nIveÜ.: varia muito pouco com a concentração de alumInio x,

mas à. medida que.to aumenta., a. concentração de defeitoG rasos diminui e a

concentração de defeitos profundos torna-se donÜnante. Usaremos lUü modelo

proposto por Chand, et al.4 no qual (I nivel raso e o nível DX coincidem, para

concentraçõec de AI com j: ~ 0.22, com energia. de ioniza.ção Ed = -10 meV. Para

valores de J ~ 0.22 o nível raso permanece com este valor, enquanto que o nIvel

DX abai.xa., atingindo um valor mínimo igual a Ed = -160 meV, para a energia de

ionização, perto da concentração de transição de gap direto para indireto, x= O.4S@,

e crescendo novamente a.partir daí. Usaremos portanto, a expressão:

í

j 10. meV. x < 0.22

E ( \
d\·l) =

I '107. - 146.1:, J ~ 0.22
i

para (1 rdvel de impmeza. e restringiremos a concentrações menores quez = 0.45.

Na. tabela. VI.l apresentamos os resultados do cálculo da densidade eletrÔnica.

para. vá.rios poços de GaAIAs, juntamente com os valores medidos experimentalmente.

Devido à.s incertezas nos parâmetros destas arnostras, podeInos com:iderar os

resultados em excelente concordância com os d8.l.1os experimentais, Para ar, três

prirneir.:is a.mostras, a variação da largura. do poço é da ordem de 2%, e cada uma

dela.f possui tarüanhof, da. região de sepa.ração diferentes. Podemos llsar estas
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amostras para comparar a variação da densidade eletrônica com este comprimento.

Na figo VI.ll vemos que o resultado do método autoconsistente prevê corretamente a

variação da densidade eletrônica com a largura da região de separação (L). Vemoss

também que, para larguras superiores a 150 X, a densidade no poço é praticamente

constante, sendo muito pouco sensível ao comprimento L .s

Tabela VI.l - Valores para as densidades eletrÔnicas de um

poço de GaAIAs-GaAs.

0.12

0.12

0.12

0.20

0.36

245

244

250

262

200

51

99

151

163

240

N (exp.)s

(1011cm-2)

'7.6

5.6

4.0

7.0

8.0

8.2

5.8

3.8

6.9

9.1

A espectroscopia de transições inter-subbandas é muito útil no estudo de

gases de elétrons bidimensionais(5). Destes experimentos é possível conhecer-se as

separações dos níveis de energia dos elétrons em poços quânticos dopados, assim

como o espectro de excitações coletivas. Na tabela VI.1 encontram-se os valores

obtidos para as diferenças de energia, E·· = E· - E'I das transições do primeiro
1J 1 J

nível ELl aos níveis excitados EL(j+l),. ( EOl corresponde a transição ELl -+ EL2 ),

paTa um poço de 204 ~. Estes valores são comparados com o resultado experimental

da ref. (6), e com outros valores te6ricos('7) obtidos por teoria de perturbação.

Vemos nesta tabela que o resultado obtido em nosso programa está em boa

concordância com o resultado experimental, e mais pr6ximo deste do que o calculado

pela ref. 7.



Tabela. VI.2 Valores para as tralllJições

intersub-banda. de um poço de GaAlAs-GaAs

com x=0.12 e largura igual a 204 X.

Exp. Cal. Ref. 7

E01
21.720.623.7

E02

63.763.569.8

E03

106105.128.6

Podemoc novamente utilizar ac três primeirac amoctras da. tabela VI.1 para

analizarmoc a dependência destas energiac de trancições com a densidade eletrônica.

Na figo 6.12 mostramos o recultado do cá.lculo destas energlas para vanas

concentrações de elétronc, e fazemos a comparaçã.o com as energias obtidac das refs.

6 e 7. Vemos que, mesmo se tratando de amostras diferentes, a concordâ.ncia entre

os resultados do método autoconcistente e os experimentais é muito boa.

VI.2 - ConcJ.usêies

A aná.lise dos resultados obtidos pelo método, usando-se as aproxima.ções

simples de teoria. de perturbaçã.o (eqs. 6.1 e 6.4), mostra. que o programa.

desenvolvido neste trabalho não possui nenhUllUl.. inconsistência intema., para baixas

densidades. Para dencidades eletrônicas altas, a comparação com os recultados

experimentais moctrou-ce muito boa, e tomamos esta comparação como garantia

necte limite. Tais comparaçêies fazem-se nesceccá.rias uma. vez que, devido ao

tamanho do cÓdigo do prograrna, os erros acidentais tornanl-ce mluto prová.veis,

Os limites de aplica.ção do programa. desenvolvido sã.o tota.lmente dependentes

da. máquina. disporuvel. Para. <) V AX 11(780, elo IF'QSC, poelen"Los trabalha.r com um
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limite máximo de 20 funções de base por portador, para o cálculo de propriedades

físicas que não envolvam o conhecimento de toda a estrutura eletrônica. Em cálculos

de absorção 6tica e lunÜnescência, por exemplo, o nÚmero máximo de funçêies de

base é 12. Isto deve-se ao fato de que, nestes cálculos, devemos calvar o vetor de

base CJ (1) para cada ponto k calculado na baIJ.da. Junto com os vetores
l1-,n' .

necessários para o cálculo da estrutura eletrônica, atinge-ce o limite de memÓria do

VAX.

o número de bases tem relaçã.o direta com a largura do poço finito e

infinito usada para o cálculo desta base (fig. 5.9). Quanto mais largo o poço finito,

mais largo o poço infinito e menor a separação energética ( oc l/L:i ) entre os

autovalores das funções de base no cCtntínuo. Isto faz com que o espectro das

funções de base privilegie as regiões de menor energia do espectro contínuo em

detrimento das regiões de maior energia ( uma escala para esta análise pode ser a

profundidade do poço RI 300 meV). Se isto acontece, um número maior de funções

deve ser escolhido para preencher uma região maior do espectro contínuo.

Dentro dos limites descritos acima, consideramos que o programa. hmciona. de

maneIra segura e que seus resultados podem ser utilizados para. se determinar

propriedades físicas do sÍf.:tema ectudado neste trabalho.

Necte trabalho comparamos os resultadoc de nosso método com resultados

eX'perimentais para. o Ga.AlAs com dopagem n apenas. Outros materia.is podem ser

estudados sem nenhuma. modificação no método. A adaptação do programa. paTa (;

cálculo de poços quânticos C0I11 dopagerfl p é direta. e poderá ser concluída. em

breve.

Tn.l.balhot.: com esta. estrutura. eletrÔnica. estão sendo desenvolvidos para.

estudar efeitos de deformação e tensão em poços dopados. Cálculos de absorçã.!) Ótica.

e luminiscência. também estão em anda.mento.

Modificações menores podem ser feitas no c6di~o construído para. se estudar- ~

outrat.: estruturas como poços ql.1ân.ticos com dopagem lateral ('side doped quantum

welll), e/ou efeito de ca.mpos elétricos fra.cos nestar, estruturas.
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Fig. 6.1 : Sub-banda de energIa para um poço

quântico de GaO.3AlO.7As-GaAfi com largma igual a. 80 X.

O início do contínuo de energia é marcado pela linha

tracejada., fiem rÓtulo. Para a concentração indicada temofi

duas 6ub-bandar, ocupadas.
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Ga.O.3AIO.7Ar, de la.rgura. igual fi 300 ~•.
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AP!NDICE A

ELETROSTÁTICO

POTENCIAL CONFINANTE E O POTENCIAL

o potencial apresentado na figura 1.1b pode ser escrito como:

Vez) = V (z) + U(z)p
A.1

onde V (z) é o potencial devido a descontinuidade das bandas, U(z) é o potencialp

eletrostático criado pelos elétrons ou buracos confinados na. região do poço e or.

dOfi-dorer. ou a('eltadorer. na. região da barreira.

o potencial V (z) representa o pr6prio sistema confinante poço-barreira. Parap

a banda de condução este pode ser eecrito como,

onde EP e Eb são os 'gapsl dos materiais do poço e da barreira, respectivamente,
g g

O(z) = O se z (O e O(z) = 1 se z> 0, e Of: comprimentof: e larguras estão definidos

na figo 1.1b. Definimos em (z) pela relação,11

A.3

onde f é a fração da diferença doe 'gapsl que dá origem ao potencial doe buracos, e

seu valor deve ser obtido experimentalmente. Para a interface GaAlAsjGaAc o valor

usado atualmente na literatura é de 40%. Para a interface InAJAe/InGaAs, na

composição onde os parâmetros de rede são compatlveis, seu valor é igual a 15%.

o potencial U(z) é obtido da solução da equação de Poisson (unidades

c.G.s.):

A.4
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onde y. é a constante dielétrica na região considerada., q ( > O ) é a carga do

elétron, e a densidade de carga p(z) é dada. por,

p(z) = q L It(z)12) - q LdNd O(lzl - Lws)·O(Lwd-1zl),
Oc.up

a.5

onde Lws = Lw/2 + Ls e Lwd = Lws + Ld' e Nd é a concentração de dopantes

( l/cm -3 ) na barreira. O primeiro termo da soma representa a dencidade de cargas

devido aos elétrons ou buracos confinados, o segundo termo é devido a densidade de

carga dos doadores ou aceitadores ionizados.

A equação acima, junto com a condição de neutralidade de carga:

f.f.i

J p(z) dz = O ,
-OCI

A.6

determina o potencial eletrostático D(z).

Ascumiremos que, qualquer que ceja a funçã.o de onda, podemos escrever:

t(lzl o . A.7

Isto se justifica uma vez que a largura L + Ld é maior que 100 Â na maioria dass

situações de interesse. Como a função de onda decai exponencialmente nesta região,

tal aproximação é justificada.

Passemos agora à.s condições de contorno do potencial eletrostático. Do
o

parágrafo anterior sabemos que a densidade de carga eletrônica, dada por 1~(z)I"',

deverá. concentrar-se na região do poço. Temos nesta região, portanto, um 'plano' de

cargas negativas. Nas regiões, onde os doadores estã.o ionizados, tem-se uma

densidade uniforme de cargas positivas. Pode-r,e imaginar que estas regiões são

plano r, de carga positiva ou negativa. Temos, portanto, dois planos de carga positiva,

correspondendo a cada uma. das regiões dopadas, envolvendo um plano de cargas

negativas.
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Assumiremos que U(x)=O, para lzl ~ ~ + Ls + Ld' o que é permitido

devido a. neutralidade de carga.s (eq. A.6). Tomando uma superfície Gaussiana em

torno da região -Lwd < z < Lwd ,que envolve toda.s a.G cargas presentes, e

considerando a carga interna à superfície, obtemos pa.ra. o campo elétrico

Desta equação tiramo,. a condição para a derivada em z = L d:o w

A.8

dU
ãZ Iz= z = -q E = O .

o

A.9

Procedendo de maneira análoga para a para a regiã.o oposta., obtemos:

dU
az I = O •z=-z

o

A.I0

Devido a. diferença entre as constantes dielétricas do poço e da barreira,

teremos que impor em qualquer dos casos a condição de continuidade:

A.ll

onde r.p' r'h são as COllstantes dielétricas do poço e da barreira., respectivalllente, e
L

Zw = ~ é a coordenada da interface poço-barreira. Uma. condição análoga deve ser

imposta. na outra intel'Íace (em z = -z ).w
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APtNDICE B - MÉTODO DA ITERAÇÃO INVERSA

o método da iteração inversa permite a obtenção de algum autovalores e

autovetors da equação secular,

H-C = e C
~ ~ t~

B.1

onde H é urna matriz nxn ( real 01.1 complexa ), C é um vetor de dimer<;ão n, e. t~

~ é o indice da solução. Para isto é necec&ário uma aproximação inicial do autovalor

e e do autovetor.
~

Sejam e e A tais aproximações. Sabe-ce que a função inicial pode r,er er,crita.

como a. combinação linear

C
11

B.2

Podemos, então, gerar uma série de vetorer, com o r,eguinte procedimento: cal cula-& e

mll vetor intermediário B comoo

·-1B =(H-tl A.
o \. l

Sub&tituindo a eq. B.2 em B.3, escrevemos o segundo vetor da. série como

B.3

B.4

Repetindo er,te procesr,o obtemos a. série de vetores A, Al, ... , A , na qual I) Últimon

vetor cé:1.lcllladoA tenderá ao autovetor C . cUJooautovalor e for maÚ l)róximo dan ~' ~ ~

aproximaçã.o inicial da. energia. t. h:to pode ser visto da expressão para. An:

A
1.1

1 '"
_ 1 '.- --...,.-- .~

l".' L,.
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onde b é a constante de normalização. É fá.cil ver que o maior termo da sérien

sera. a.quele que tiver a menor diferença (e - e).
J1.

A eq. B.3 pode ser resolvida por qualquer processo numérico de solução de

sistemas de equações lineares, já. que pode ser escrita como um sistema de equações

nã.o homogêneo:

B.6

onde A 1 é conhecido, e B é o vetor solução.n- n

Uma aproximação melhor do autovalor e pode ser obtida do valor médio de
J1.

H no estado A ,n

B.7

8.5
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