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RESUMO

A Aproximacdo de Massa Efetiva para a fun¢ao envelope
multi-componente, na presenca de uma interface, desenvolvida
por Marques e Sham, sera utilizada agqui, para materiais de gap

estreito do grupo [I-VI, da seguinte maneira:

a. A forte interacio entre bandas de condugao e
valéncia, nestes materiais, & justificada em um Hamiltoniano de
Kane (6x6) modificado, contendo todas as ondas de Bloch
propagantes e evanescentes. Na preseng¢a de uma interface, a
funcao de onda eletrdnica, ¥, & composta de uma onda de Bloch
incidente, uma refletida e duas evanescentes, com a mesma
energia E e momento paralelo k. Ja que a estrutura da maioria
dos isolantes utilizados sdo desconhecidos, a interface
semicondutor-isolante pode ser considerada como uma barreira
infinita, de modo que, ¥, se anule na interface. Existe uma
fina regido de espessura o na interface, onde o decaimento das
ondas evanescentes e indispensavel. Distante desta regiao, as
ondas evanescentes possuem um papel insignificante e
eventualmente anulam-se. O limite de o—0 determina as
condig¢des de contorno para cada componente da funcdo de onda

envelope na interface.

b. As condig¢des de contorno saoc usadas para computar
a estrutura de subbandas e o potencial auto-consistente para o
Hg, ,Cd.Te. A mais interessante caracteristica é o afastamento
dos estados de spin duplamente degenerados. Estes resultados
serao utilizados para encontrarmos a dependéncia da energia das

subbandas com um campo magnetico perpendicular a interface.

¢. A magneto-condutividade longitudinal & calculada

como fun¢do do campo magnetico Biﬁ Efeitos das interagdes



eletron-eletron e eletrons-~-impureza sao levadas em conta nas
aproximag¢des de Hartee-Foch e auto-consistente de Born,
respectivamente. Para uma interacdo eletron-impureza finita,
encontram-se fatores de preenchimentos criticos dos niveis de
Landau, onde transi¢des de fase sao observadas. Estes
resultados explicam as descontinuidades presentes, em medidas
experimentais, na magneto-resistividade longitudinal e trans-

versal (Hail), em MISFET de Hg(Cd)Te.

ABSTRACT

The Effective Mass Aproximation for multi-component
envelope wave function in the presence of an interface in the
MISFET system, developed by Marques and Sham, will be wused
here, for [I-V]I narrow-gap semiconductors, in the following

way:

a. The strong interaction between conduction and
valence bands, in these materials, is justified. The (6x6) Kane
type modified Hamiltonian is used and the total wave function
contains every ©propagating and evanescent waves. For an
interface, the total function, ¥, is composed of one incident
and one reflected and two evanescents Bloch waves, with energy
E and parallel wave-vector k. Since the band structure of the
most used insulators is usually not well Known, the insulator-
semiconductor interface can be assumed as an infinite barrier,
therefore, the total wave-function there can set to zero. The
semiconductor evanescent Bloch waves are indisﬁensable in a
thin layer, of thickness o, close to this region. Far away from

the interface their role are insignificant and can be

neglected. In the limite oo—0, the boundary condition for each

B
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the limit the total Bloch wave function, are derived.

b. These boundary conditions are used to calculate
the self-consistent electric subband and potential for MISFET
of Hg,.,CdTe. The subbands present a very important spin

splitting, due to the internal electric field.

¢c. The effect of a perpendicular magnetic field is
also studied and the longitudinal magneto-condutivity are
calculated. The effect of electron-electron and =electron-
impurity interactions are respectively accounted for 1in the
Hartree-Fock and self-consistent Born approximations. For
critical electron-impurity interaction, the Landau level
filling shows a phase transition at a given fractional
occupation (or magnetic field). These results are experimen-
tally observed in both longitudinal and transverse {(Hall)

magneto-resistence for Hg(Cd)Te.



CAPITULO |

INTRODUCAO

1.1. Motivacao.

As propriedades dos eletrons em camada de cargas espa-
ciais, formada na interface de um sistema semicondutor-isclante
que possui um carater dinamicamente bi-dimensional, tem sido
extensivamente investigadas. Por dinamicamente bi-dimensional,
no6s entendemos que os eletrons possuem niveis de energia quanti-
zados em uma dimensido do espag¢o, porem sao livres para se
moverem nas outras duas dimensdes. Esses sistemas ndo sé&o bi-
dimensionais no sentido rigoroso, por dois motivos: as fung¢des
de onda possuem uma extensao espacial finita em trés dimensdes;
e os campos eletromagnéticos nao estao confinados ao plano, mas
se estendem por todo o espa¢o. Portanto, teorias desenvolvidas
para um sistema idealizado bi-dimensional devem ser modificadas
para estudos desses sistemas antes de serem comparadas com o

experimento.

Teoricamente, a camada de cargas espaciais de mate-
riais do grupo II-VI, em estudo neste trabalho, e de grande
interesse devido a proximidade entre a banda de condugio e a
banda de valéncia (gap estreito de energia). Eletrons em ambos
os lados do gap interagem fortemente, de tal modo que, a funcgio

de onda eletrdnica precisa ter um carater multi-componente.

Tecnologicamente, materiais do grupo I[I-VI, como o
Hg, ,Cd.Te, sao de grande utilidade em detectores de infra-
vermelho, ou seja, na faixa de comprimentos de onda acima de
8um, nao coberta pelos semicondutores tradicionais. O Hg, ,Cd,Te

e um material criado da mistura de HgTe e CdTe, e possui a



vantagem de podermos variar seu gap de energia com a mudanca da

concentracao X.

Porém, a principal motivacido deste trabalho ¢é de
explicar, qualitativamente, algumas descontinuidades observadas
em medidas do efeito Hall quantizado inteiro, por Kirk e outros
{1], na resistencia longitudinal e transversal (Hall) do

Hg, ;4Cdy ,,Te, veja fig.2.7.

1.2. Constituicao e Funcionamento de um AMISFET.

Vamos fazer uma descricao simples e gqualitativa de um
MISFET( metal-insulator-semiconductor-field-effect-transistor ),
ilustrado na fig.l.1. Ele consiste de substrato semicondutor
tipo-p com um contato ohmico em um lado e uma camada de
isolante do outro. Um filme metalico e depositado sobre a
camada de isolante formando uma porta metalica. Dois buracos
sao abertos em extremidades opostas na regiao metal-isolante e

*+ sdao fundidos no substrato tipo-p, formando os

contatos tipo-n
contatos de fonte e dreno. A posi¢do da camada de cargas, na

interface semicondutor-isolante, & também esquematizada na

fig.1.1.

FONTE PORTA DRENO

ISOLANTE

n+~  CAMADA 5; CARGAS -
SEMICONDUTOR””]

TIPO-P LN
N conTATO

OHMICO

Figura 1.1. Esquema de um MISFET, indicando seus terminais e a camada de cargas.



A camada de cargas e criada da seguinte forma. Consi-
dere o tradicional diagrama de energia na fig.l.2.a, que e defi-
nido como a condicio de flat-band. O diagrama mostra a banda de
conducdo e a de valéncia como funcdo da distancia do plano da
interface semicondutor-isolante para o semicondutor e para ©
isolante. A posicdo da energia de Fermi, E, é determinada pelo
substrato semicondutor, como mostrado na (figura. A regiao
hachureada indica os niveis eletrdnicos preenchidos nos trés

materiais.

ME TAL [ISOLANTE
SEMICONDUTOR
a.
CONDUCAOQ
I
GAP DO GAP DO
77777 1SOLANTE SEMICONDUTOR
T I
VALENCIA
Y4
EC (X )
b e V{x)
T //" ) _—EF
v d
eVg ’ Ey(x)
i —
' %
d

Figura 1.2.a.Diagrama de energia como func¢ao da distancia da interface semicondu-

tor-isolante, na condicdao de flat-band.

b. Diagrama de energia com uma voltagem Vg aplicada (condicdo de bandas

curvadas).
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Quando uma voltagem Vg e aplicada entre o terminal da
porta e o contato ohmico do substrato, de modo que, a porta
figque positiva com respeito ao substrato, uma corrente transi-
toria e estabelecida a fim de levar o sistema a uma nova
situacao de equilibrio. Eletrons da porta metalica fluem
atraves do fio externo para o substrato. Ao mesmo tempo,
buracos livres no semicondutor tipo-p afastam-se da interface
semicondutor-isolante, criando um espago de cargas espacials
negativas no lado do semicondutor, devido a distribuigao
uniforme de ions de impurezas carregados negativamente, fixados
nas posig¢des da rede. Esta camada & conhecida como camada de

deplecgao.

Uma tradicional descri¢do para explicar a formacio
desta camada e atraves do conceito de bandas curvadas, onde a
banda de condug¢do, E.(x), e a banda de valéncia, E,(x), estao
ilustradas por linhas solidas na fig.1.2.b. Um outro conceito
util e o de considerar a energia potencial, V(x), de uma carga
teste pontual como fun¢cdo da distancia x da interface ou
superficie, que é mostrada pela linha tracejada na fig.1.2.b. A
distancia onde a carga teste nao sente mais qualquer forga &
definida como o fundo da camada de deple¢do, d. Neste contexto,
a condi¢do de flat-band e definida como a situacio onde um
eletron, na regidao da interface, somente sente o potencial

cristalino do semicondutor.

Para valores mais altos de voltagem Vg aplicada, a
energia potencial, V(x), atinge a situacdo onde niveis gquanti-
zados aparecem na regiao da interface; esta situacao e
ilustrada na fig.l1.3. Eletrons podem agora ocupar estes niveis
quantizados, e a camada criada por estes eletrons e chamada de
camada de inversdao, cujo nome se deve a inversdao ocorrida no

tipo de semicondutor perto da interface. Um pouco mais distante



da interface, o semicondutor ainda continua tipo-p. No plano da
interface os eléetrons comportam-se com relacbes de dispersao de
eletrons livres, e as estruturas eletrdnicas sao compostas de
subbandas. As propriedades eletronicas da camada de cargas, em
semicondutor de gap estreito, foram estudadas por Marques e
Sham [2,3] para materiais do grupo III-V, e € um dos interesses

deste trabalho para materiais do grupo II-VI.

En (kyy)
[
SEMICONDUTOR
Vi(x)
eV / 2 el e
/ °r
Eo
kll :
] [ =x
SUBBANDAS d
ELETRICAS
PROFUNDIDADE
DA CAMADA
ESPESSURA DE DEPLEGCAO
DA CAMADA
DE INVERSAO

Figura 1.3. Formacdo da camada de inversao. Subbandas elétricas, devido a relacao
de dispersdo, como fun¢ao do vetor de onda no plano da interface, e mos

trada a esquerda.

1.3. Sumario dos Capitulos.

A forte interacao entre banda de condu¢Zo e banda de
valéncia requer um fungdo de onda multi-componente para
descrever os estados eletronicas em um semicondutor de gap
estreito. Efeitos como nao parabolicidade das subbandas e

pequena massa efetiva estao diretamente relacionados a esta

forte interacgao.



Existem varios mecanismos diferentes que conduzem ao
afastamento das subbandas elétricas para uma camada inter-
facial. Para eletrons em materiais de gaps estreitos, como o
Hg(Cd)Te tipo-p, o acoplamento spin-orbita e a assimetria do
potencial na camada de inversao sdo os responsaveis pela quebra

de degenerescéncia de spin.

0] capitulo Il descreve algumas propriedades de mate-
riais conhecidos como cristais misturados, que sao produzidos a
partir de dois ou mais semicondutores do grupo I[I-VI. Estes
materiais de interesse neste trabalho, sdoc de grande utilidade

pratica em detectores de infravermelho.

8] capitulo IIl contem uma revisidao dos aspectos mais
importantes da Aproxima¢dao de Massa Efetiva, para o corpo do
semicondutor e na presenca de uma interface, usando o modelo de
uma banda. O capitulo IV apresenta uma revisao geral do
Hamiltoniano do corpo de um semicondutor na aproximacgdo ﬁ.ﬁ,
bem como uma adaptacdo do modelo, desenvolvido originalmente
por Marques e Sham [2,3] com o InSb, para o Hg, Cd,Te devido a
semelhan¢a de seus parametros. O capitulo V expressa uma
Aproximacao de Massa Efetiva para semicondutores de gaps de
energias estreitos, na presengca de uma interface. A func¢do de
onda eletrdnica e as condigdoes de contorno deduzidas para as
componentes da funcao de onda envelope s8o discutidas no modelo
de quatro bandas, e generalizadas em um modelo de se:1s bandas,
desenvolvido originalmente para o InSb [2,3]. As solugdes da
Aproxima¢do de Massa Efetiva multi-componente, sob as condigdes
de contorno, sao apresentadas no capitulo VI, incluindo ainda
os nossos calculos auto-consistentes da estrutura de subbandas
do material em estudo neste trabalho, o Hg, ,Cd.Te, para baixas

concentracdes de portadores na camada de inversao.



No capitulo VII é exposto um modelo que explica,
qualitativamente, as descontinuidades medidas por Kirk, Kocbiela
e outros [1], na resisténcia longitudinal e Hall atraves de
transicoes de fase que ocorrem nas subbandas. No capitulo VIII
¢ apresentado um simples modelo para obtencdo dos niveis de
energia das subbandas como funcdo do campo magnetico. E;te
modelo simplificado apresenta caracteristicas semelhantes a

outros modelos.



CAPITULO I

CRISTAIS MISTURADOS

2.1. Introducao.

Este capitulo estuda algumas propriedades de mate-
riais conhecidos como cristais misturados [4], que sdao criados
a partir da mistura de dois ou mais semicondutores (com um ele-
mento ou composto). Como exemplo, temos a mistura de HgTe e
CdTe, que nos da o Hg,_ ,Cd,Te, onde x representa a fracdao molar

de CdTe.

Experimentos realizados em uma grande quantidade de
cristais misturados tem mostrado que esses materiais possuem
estruturas de bandas bem definidas, ou seja, um cristal mistu-
rado possui parametros (gap de energia,Eg, e outros) que variam
continuamente com a composig¢do X entre os valores dessas para-
metros nos compostos constituintes do c¢ristal misturado. Os
tipos de cristais misturados de interesse nesse trabalho estao
em uma unica fase. Siao constituidos,de pares de compostos do
grupo II-VI, os quais possuem o mesmo tipo de estrutura crista-
lina e férmula quimica, e sio mutuamente sollveis em todas as
suas composi¢does. Os cristais misturados tambem exibem periodi-
cidade da rede semelhante a um dos seus materiais consti-
tuintes. Na mistura aos dois compostos para gerar o cristal,
existe um tipo de atomo que ocupa sitios da rede regularmente,
porem as duas outras espécies de atomos (ou moléculas) ocupam
sitios desordenadamente; no entanto, esta desordem na rede nao

produz efeitos especificos importantes.

O cristal misturado de interesse aqui é o Hg, ,Cd,Te,

que consiste da mistura de CdTe, um semicondutor de gap grande
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de energia (Eg=1,6eV), com o composto semi-metalico HgTe, que
pode ser imaginado como um semicondutor de gap de energia nega-
tivo (Eg=-0,3eV). O gap de energia do novo cristal wvaria
linearmente com X, passando por zero em uma composi¢ao interme-
diaria de x=~0,15. Esses materiais possuem grande conveniéncia

na construcdo de detectores de infravermelho.

2.2. Estrutura Cristalina e Zona de Brillouin.

Os cristais misturados considerados neste trabalho,
incluindo seus compostos binarios em todas as suas composigdes,
cristalizam-se em estruturas analogas a estrutura cubica do
sulfeto de zinco(ZnS). Esta estrutura consiste de duas redes
cubicas de faces centradas (fcc), onde cada fcc pode ser consi-
derada como uma sub-rede. As duas sub-redes sdo deslocadas por
um quarto de comprimento ao longo da diagonal do corpo cubico,
e cada uma consiste inteiramente de um tipo de atomo (ou
molécula). Representaremos os compostos do grupo [I-V] generica-
mente como AB, onde os atomos A (cations) ocupam os sitios em
uma das sub-redes fcc e os aAtomos B (dnion) os sitios da outra
sub-rede. Esta estrutura esta ilustrada na figura 2.1.a. Cada
cation e anion possuem dois e seis eletrons de valéncia, respec-
tivamente. A ligagdao cristalina e basicamente covalente, onde
os eletrons de valéncia de um dos atomos sao compartilhados por
quatro atomos adjacentes da 2spécie oposta, colocados a igual
distancia e dispostos nos vertices de um tetraedro regular
imaginario, formando ligacdes covalentes direcionadas no
espago. Existe também uma contribui¢dao idnica para as ligac¢des
devido as diferentes cargas nucleares dos atomos A e B. No
cristal misturado de interesse existem dois cations de especies
diferentes (A" e AY) e o material pode ser representado generica-

mente como A,  A/B. As wespeéecies A’ e A’ s8o distribuidas
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aleatoriamente nos sitios da sub-rede A, de modo a manter a

estrutura cubica do sulfeto de zinco.

A primeira zona de Brillouin de estruturas semelhante
a estrutura cubica do sulfeto de zinco & um octaedro truncado,
mostrado na fig.2.1.b juntamente com os principais pontos e
linhas de simetria.

A estrutura do diamante possui uma simetria que
apresenta um centro de inversao! situado na metade do segmento
que une dois atomos vizinhos mais proximos. No entanto,
estrutura semelhante a cubica do ZnS ndo possui centro de
inversao, uma vez que os dois atomos vizinhos mais proximos sao
de especies diferentes. Esta estrutura esta associada a um

conjunto de operac¢des de simetria ilustradas na figura 2.1.c.

® — ATOMOS A (CATIONS)
O — ATOMOS B (ANIONS)

Figura 2.1. Caracteristicas da estrutura semelhante & ciibica do sulfeto de zinco.
a. Estrutura cristalina com as ligacdes covalentes tetragonais.
b. A primeira zona de Brillouin e os trés principais pontos de simetria:
T em (0,0,0), X em (0,1,0) e L em (1,1,1).

c. Um cubo que contem as mesmas operacdes de simetria desta estrutura.

INa operac¢ao de inversao, cada ponto r se transforma no ponto —t.
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O grupo duplo de simetria de estruturas analogas a
cubica do sulfeto de zinco e o grupo tetragonal T,, cuja tabela
caracteristica para o ponto F(ﬁ==6) ¢ dada na tabela [I. Os
grupos duplos s3o utilizados quando o spin e incluido no
problema. A inclusiao do spin produz o efeito de formar funcéo
de onda que e o produto de uma funcao espacial pela fung¢do spin
que se transforma com D,, ou I's. A fun¢do de onda total ira
entao se transformar como o produto direto da representacao do
grupo puntual com D,,. Este produto direto pode ser decomposto
em termos das representacdes do grupo duplo, e esta incluido na

tabela abaixo:

Tabela 1. Tabela Caracteristica do grupo duplo no ponto T

T E E 6C,2 8C, 8C,; 6I1xC, 6IxC, 121xGC,
Ty 1 1 1 1 1 1 1 1
T, 1 1 1 1 1 -1 -1 -1
T, 2 2 2 -1 -1 0 0 0
T yxy.2) 3 3 -1 0 0 -1 -1 1
Ts 3 3 -1 0 0 1 1 -1
Ts 2 -2 0 1 -1 2 -2 0
T, 2 -2 0 1 -1 =42 32 0
T 4 -4 0 -1 1 0 0 0
I, T, T, T, T, Ts
r.xD,, T T- e T,4+Ts Ts+T

Para introduzirmos o spin do elétron no problema
precisamos conhecer o momento angular total j, que e dade por
j=14+8, onde 1 & o momento angular orbital e 5§ &€ o momento

angular do spin. No entanto, o método vetorial (ordinario) & ina-



dequado para a situacdo quantica, uma vez que O principio de
incerteza “proibe” de conhecermos, simultaneamente, as tres
componentes de {(ou 8). Portanto, utiliza-se os numeros 1,s, j
que sao os numeros quanticos orbital, do spin, angular total,
respectivamente, ¢ mj que possui os valores mj==j,j—1,.,.,-j.
Os valores que j pode assumir sdo j=Il+s,l+s-1,...,]|l-s|, onde

para cada valor de j existem (2j+ 1) estados degenerados, conhe-

cidos como multipleto j{ou nivel X.

j onde X representa os or-

bitais S,P,D,F). O <conjunto de todos os niveis(ou multi-
pletos j) de diferentes valores de j que surgem para um dado 1
e s sdo conhecidos como multipleto l~s, cuja degenerescéncia e

>SRi+1)=0214+1).(2s+1) [5]. Os niveis de um multipleto l-s sao
J

separados na preseng¢a de interag¢do spin-orbita.

2.3. Estrutura das Bandas de Energia.

Existe uma caracteristica geral entre as estruturas
de bandas de energia de todos os materiais que cristalizam-se
em estruturas semelhantes a estrutura cubica do ZnS. 0
interesse deste trabalho € em estrutura de bandas de energia
que tenha gap de energia direto no ponto I', isto &, quando o
maximo da banda de valéncia e o minimo da banda de conducgao

ocorram no ponto TI.

Os atomos dos semicondutores com estruturas
cristalinas do tipo da cubica do ZnS s3ao mantidos wunidos
principalmente por liga¢des covalentes tetragonais, originadas
por orbitais hibridos SP® ou orbitais tetragonais, onde cada
atomo esta ligado a quatro outros atomos através da comparti-
lha¢do de um par de elétrons. A partir destes orbitais atdmicos
podemos <construir uma base para descrever a banda em k=0

(ponto T).
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O orbital S apresenta o mesmo tipo de simetria da
representacdo irredutivel I, e possui o numero quantico orbital

, conforme

[ Fod

1=0. Com a introdugao do spin do eléetron s=

escrito na se¢do anterior, surge o nivel §,, duplamente

[N

degenerado bnj=;t%}, localizado no fundo da banda de conducao e
e ocupado por dois <eletrons em uma <celula wunitaria. A
representacao irredutivel correspondente a este nivel, na
notacao de grupo duplo, e I's. Os seis elétrons restantes ocupam

o nivel derivado dos trés orbitais P, que apresentam a simetria

da representaciao irredutivel T,. Os orbitais P possuem numero

1, que associados ao spin l do elétron

2
geram um nivel ou um multipleto l-s que & composto de dois

i : i3 — ! 3 i1
multipletos j, um com J—-2 [mJ—-i;z,i:2] e o0 outro com 5

quantico orbital 1

bnj=;t%). Portanto, o nivel possui seis estados degenerados no
ponto I', exceto quando a interacdo spin-Orbita e considerada,
pois faz com que este nivel seja dividido em dois: o nivel |
com degenerescéncia quatro e o nivel P,,, com dupla degeneres-
céncia. O nivel P,,, possui maior energia que o nivel P,,., e
encontra-se no topo da banda de valencia. A representacgao
irredutivel na notacdo do grupo duplo correspondente ao nivel
P,, ¢ Ts e ao nivel P, é I',. Esta discussdo esta ilustrada na
figura 2.2, onde a banda de valéncia esta dividida em banda de

buraco pesado (bp), banda de buraco leve (bl) e banda de split-

of f (bso).

Vamos agora discutir a estrutura das bandas dos
compostos CdTe e o HgTe. Isto precisa ser entendido primeiro,
de tal modo que, mais tarde possamos saber como eles se

misturam para dar a estrutura de bandas do Hg,,.,Cd,Te.
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Figura 2.2. Vista simplificada da estrutura das bandas dos compostos semicondu-
tores do grupo II-VI], indicando os extremos das bandas na vizinhanca
do ponto T e a energia spin-orbita A. A representacdao, a que pertence
cada banda, ¢ mostrada sem e com interagdo spin-o6rbita (onde o nimero

entre parénteses indica a degenerescencia total no ponto T ).

-

As curvas de E versus k para o CdTe na vizinhanga do
gap de energia, em f(=6, sdo mostradas na fig.2.3. O maximo da
banda de valéncia e T; e o minimo da banda de condug¢iao e T,
como na majoria dos semicondutores com uma estrutura semelhante

a cubica do sulfeto de zinco.
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Figura 2.3. Estrutura das bandas de energia do CdTe. Os valores mostrados de Eg

e A sdo para temperaturas proximas de 0 K.

Para o HgTe, as curvas de E versus k estdo ilustradas
na fig.2.4. A partir desta figura podemos notar que, o HgTe e
na verdade um material mais semi-metalico do que um semicon-
dutor. Isto e devido ao estado Iy, que normalmente e o minimo
da banda de condu¢ido em estruturas analogas a cubica do ZnS, e
aqui encontra-se em mais baixa energia do que o maximo da banda
de valéencia I'y. Portanto, o gap de energia ou a diferenca I's — T,
e negativa no HgTe, de tal modo que, a banda de buraco leve
torna-se a banda de condu¢do, unida por simetria a banda de
buraco pesado no ponto I'. A estrutura de banda do HgTe pode ser
imaginada simplificadamente, tratando a diferenca de energia

I's — T3 como sendo uma banda de energia proibida negativa.

SERVICO DE BIDLIOTECA E IMFORMAAC - ffc.it:f;c"
[ R Vel
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Figura 2.4. Estrutura das bandas de energia do HgTe. Os valores mostrados para

banda proibida negativa e A s3ao para temperaturas proximas de 0 K.

Vamos agora considerar as conseqiencias em termos da
estrutura de bandas da mistura de dois compostos do grupo II-
VI. Os cristais misturados de interesse sao aqueles cujos gaps
de energia sdo relativamente estreitos. Conforme mencionado na
introdugdo, esses materiais podem ser tratados simplesmente
como semicondutores ordinarios com parametros que variam conti-
nuamente. No caso em que os dois compostos do cristal misturado
possuem estruturas de bandas qualitativamente similares, o gap
de energia e os outros parametros irao variar quase que linear-
mente com a composicdo x. O gap de energia versus a composicao
X esta ilustrada na fig.2.5., onde existe apenas resultados
experimentais nas vizinhancas das composi¢cdes x=0,2 a 0,4, que
tem sido de maior interesse no desenvolvimento de dispositivos
de emissdo e detectores de infravermelho, que serdo estudados

na proxima secgio.
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Figura 2.5. Gap de energia proibida, Eg, versus a composi¢ao x no Hg, ,CdxTe,

para temperaturas proximas a 0K.

2.4. Importancia dos Cristais Misturados.

A fim de entendermos a importancia dos cristais mistu-
rados, vamos inicialmente descrever o principio basico do funci-
onamento de um detector intrinsico de radiacao. Um detector e
constituido basicamente de uma amostra de semicondutor intrin-
sico provido de dois contatos eletricos. A resisténcia eletrica
desta amostra depende da intensidade da radiagdo que incide
sobre a superficie. Os fotons absorvidos excitam elétrons em
estados proximos do topo da banda de valéncia atraves do gap de
energia para estados proximos do fundo da banda de condugdo,
produzindo excesso de ©pares eletron-buraco que atuam como
portadores de cargas e mudam as propriedades eletricas do mate-
rial. A forma como esta mudanca é detectada depende das proprie-
dades e da configuragao do semicondutor. Por exemplo, para uma
amostra fotocondutiva, esta mudanca e detectada atraves de um
aumento na condutividade elétrica. O principal criterio para um

semicondutor permitir efeitos de fotocondutividade e fotovol-
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tagem, grandes o suficiente para ser util, & o conhecimento do
gap de energia, Eg, correspondente ao maior comprimento de

onda, A., da radiacao detectada, dado por:

he o Eg(ev) = L1o23 (2.4.1)

Ee = A A, (um)’

onde h e a constante de planck e ¢ a velocidade da luz. O maior
comprimento de onda detectado e conhecido como comprimento de
onda de corte. A resposta do material semicondutor & nula para
fotons com energias menores que a largura do gap, (A>A.), neste
caso a energia ¢é insuficiente para excitar os elétrons da banda
de valéncia para a banda de condugdo. A resposta e tambem
pequena para fotons de energias elevadas, (A<\/), porque os
fotons sao densamente absorvidos nas camadas superficiais, nas
quais a maioria dos semicondutores sdo inativos. A resposta,

portanto, € maxima para energias correspondentes a Eg (A=\c).

A energia luminosa proveniente de ondas de compri-
mento desde o infravermelho até o ultravioleta & detectada e
medida atraves de detectores de radiacdo, dos quais estamos
interessados, particularmente, em detectores de infravermelho
intrinsico. Na figura 2.6 esta plotado, através da eq.(2.4.1),
o gap de energia, Eg, versus o comprimento de onda, A., para
alguns semicondutores bem conhecidos utilizados em detectores
de infravermelho. Os gaps de energia de todos os semicondutores

variam com a temperatura.

Os detectores de infravermelho intrinsico sdo bem
cobertos para comprimentos de ondas de 1-8um, pelos semicondu-
tores simples ou compostos ja conhecidos, porem ndo existem
materiais com gaps de energias adequado para comprimentos de
ondas maiores que 8um. Portanto, existe a necessidade de novos

materiais apropriados para detectores de infravermelho que
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tenham gaps de energias para os comprimentos de ondas ainda nao
supridos. Para satisfazer esta necessidade usam-se os cristais
misturados de dois ou mais semicondutores, ajustando-se a
concentracido x para a faixa de comprimentos de ondas desejados.
E importante salientar que muitos governos (principalmente USA
e URSS) consideram os compostos binarios do grupo [I-VI, mate-
riais estratégicos, principalmente na fabricagiao de detectores-
IV de uso militar e detectores na faixa de 10um (satelites es-

pides).
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Figura 2.6. Gap de energia versus o comprimento de onda maximo detectado, incluin

do os pontos de alguns semicondutores comuns.

2.5. Investigacées em Gas de Eletrons Bi-Dimensional em amostra de
Hg(Cd)Te.

O efeito Hall Quantico (QHE) e um efeito de baixas
temperaturas que ocorre em gas de eletrons bi-dimensional (2D),
caracterizado pela quantizagao da resisténcia transversal
(Hall) em coincidéncia com a ida a zero da resisténcia eletrica

paralela a corrente; maiores detalhes sobre o QHE podem ser



obtidos no apéndice I. A primeira demonstragdo do QHE em
amostras de Hg{(Cd)Te (ou MCT) foi realizada por Kirk e outros
[1}, onde o gas 2D foi formado em camada de inversao de MISFET.
Entre as inumeras medidas feitas por Kirk e outros, as reali-
zadas simultaneamente com gas 2D em MISFET de MCT e gas 2D de
alta mobilidade em hetercestrutura de GaAs/AlGaAs sao de espe-
ciais interesses neste trabalho. Portanto, a seguir descreve-

remos as condig¢does de cada amostra.

O MISFET foi basicamente construido com uma amostra
semicondutora de Hg, ,CdiTe tipo-p e sulfeto de zinco (ZnS) como
isolante. A concentrag¢ido de impurezas na amostra de MCT foi da
ordem de 3x10%em™®. O comprimento de onda de corte era da
ordem de 9,7um, que corresponde a um valor de x de 0,22 e um
gap de energia de 0,127eV. Com uma voltagem de porta apro-
priada, a densidade de portadores na camada de inversao, Ninv’
pode variar de 1,36x10" a 5,32x10%cm™, logo, a mobilidade ¢é
trocada de u4=6,28x10" para u=4,89%x10"cm’/Vs, em T<1K. A
mobilidade e a densidade de portadores na heteroestrutura de

GaAs/Al,,Gay,As, em T<1K, foi de wu=1,9x10°cm’/Vs e

- .
3,2x10"em™?, respectivamente.

O MISFET e a hetercestrutura, especificados acima,
foram conectados em série com a corrente da fonte. A voltagem
de entrada na porta do MISFET foi ajustada, de tal modo que, a
densidade de portadores da MCT fosse aproximadamente igual a
densidade do dispositivo de GaAs, com a finalidade de demons-
trar explicitamente a universalidade do efeito Hall quantico.
Na fig.2.7 estadao ilustradas as reproduc¢des dessas medidas, onde
os circulos indicam regides com descontinuidades na resisténcia
Hall, p., e na magneto-resisténcia longitudinal, p., da amostra

de Hg(Cd)Te.



Este trabalho possui

como objetivo principal

explicar

qualitativamente as descontinuidades observadas na fig.2.7.
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Figura 2.7. Magneto-resistencia (a) Hall e (b) longitudinal de heteroestruturas de

GaAs/AlGaAs (linhas pontilhadas) e de MISFET de Hg(Cd)Te (linhas soli-

das) versus campo magnetico, ilustrando as descontinuidades medidas por

Kirk e outros [1].
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CAPITULO Il

APROXIMACAO DE MASSA EFETIVA

de Massa

3.1. Introducgao.
Aproximagao

A mais simples versao da
Efetiva (EMA) trata o comportamento dos elétrons, numa rede
tivessem massas caracteristicas do

periodica, como se eles
minimo da banda de conducdo, desprezando a nao parabolicidade e

massa

o0 acoplamento com outros extremos da banda.
Essa massa caracteristica e conhecida como

(m*), pois nela estao incluidas todos os efeitos das

cristalino) sobre

efetiva

forgas internas da rede periodica (potencial

o eletron. A massa especifica e apenas uma construcdo teodrica,
limitada

uma aproximagao com validade

um parametro conveniente,
a uma pequena regiao do espacgo reciproco, proximo ao minimo da

Em principio, deveriamos conhecer a estru-
de um extremo, para

banda de conducdo.

tura eletrdnica do <c¢ristal, em torno

calcularmos as massas efetivas locais. Na realidade usamos
efetivas determinadas experimentalmente

valores de massas

atraves da medida de absorgio optica no cristal.
de massa m movendo-se em um

A completa

Considere uma particula
T.

de periodicidade

potencial <cristalino V.(7T),
descrigdo quidntica deste movimento envolve a solu¢do da equacido

de Schrodédinger:
(3.1.1)

H¥ . (F) = E, (k) ¥ (F),

p? -
onde H, = > + V.(r).
Em 1928, F. Bloch demonstrou o importante teorema que
de Schrodinger para um

da egquagao

afirma que, a solugdo

(VRSO
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potencial periodico deve ter a forma especial:

¥ () = u.{rt)explik.7t), (3.1.2)
nk nk
onde u.(Tr) possui periodo igual ao da rede cristalina, sendo
nk
u.(r)=u.(f+T), k & o vetor de onda reduzido, ou seja,
nk nk
restrito a primeira zona de Brillouin e n o indice da banda.
Consideremos agora que todos os efeitos das forcgas
internas est3ao contidos na chamada massa efetiva do elétron. A
massa efetiva passa a ter trés componentes quando os eixos do

sistema sdo escolhidos ao longo das dire¢des principais do

tensor de massa efetiva:

L - Ly L L (3.1.3)
m my m m3
onde de [6] temos:
o
4 1 FEM&X) g o3, (3.1.4)

m* k2 ak,?

Essas trés componentes nao sao necessariamente diferentes, mas
dependem de como a energia da banda, E,(k), varia em fungao de

k, proximo de um dos extremos.

Implicagdes praticas podem ser ilustradas plotando-se
a energia das bandas EJE) como funcao de ﬁ, em algumas possi—

veis configuracdes, que dependem da estrutura cristalina.

Consideremos o caso em que as energias das bandas

-

aparecem como parabolas simétricas no espaco k, com gap direto
em k=0 (fig.3.1.a.). A massa efetiva em cada banda sera

especificada pela eq.(3.1.4). Sendo parabolas simetricas, ou

-

seja, que nao dependem da orientagcdoc no espagco k, suas trés

componentes sdo iguais: mi = m, = m;.



24

a.
e (k)

BANDA DE b.
CONDUCAO ks

_— —__F 7

°k-= GAP DE i ,

T AT Ey ENERGIA / ke
BANDA DE K
VALENCIA '

Figura 3.1.a. Energia do eletron vs. o vetor de onda reduzido.

b. Superfﬂﬁe de energia constante no espago k.

Em seguida, se considerarmos uma energia constante
E,(k), e tomarmos todos os valores de k que levem a esta
energia, teremos plotado a superficie de energia constante no

espaco k. Para a simples parabola da fig.3.1.a., este processo

nos leva a uma superficie esferica, como mostrada na fig.3.1.b.

Esta simples variag¢do de E,(k) com k ndo e exibida
por todos os materiais. Materiais como germanio e silicio

exibem fungdes E“(ﬁ) complicadas, conforme esbhocada na

’

fig.3.2.a. Note que, a variacao da energia nao e uma simples
parabola, porem uma curva complexa com dois minimos em k=+k, e
um maximo. Isto revela gque a derivada segunda da energia,
°En (k)
ak?
mesma em ambos os minimos. A superficie de energia constante da

, que e proporcional ao inverso da massa efetiva, é a

banda de condugao aparece como elipsdides centrados em
+k, (fig.3.2.b). O eixos maior e menor do elipsdide indicam as
componentes do tensor de massa efetiva para os eletrons na

banda de condugao.

Ers R I MG e T AT L
i
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Figura 3.2.a. Variagao qualitativa na energia dos eletrons de materiais tais como Ge
e Si, ao longo da diregao k.

b.Superficie de energia constante no espaco k para o Ge e Si.

Perto do minimo ky, conforme fig.3.2.a,
bem aproximada por:

a energia e
- 2 2
E,.o (k) =‘§; (ko —k,)? + %; (k,2 +kj2) , (3.1.5)
onde m = mj i = longitudinal
m = my, = my t = transversal
Isto

significa que, para solugdes perto de um

extremo, o efeito do potencial cristalino pode ser subgstituido
por um operador energia cinetica efetivo,

da forma:

_PE 1 pe 2
’r‘ 21“1 T+ 2mt (P2 + P3)

(3.1.6)
Esta & a

idéia bésica da teoria de massa efetiva. E
mais simples tratar um problema complicado de estrutura eletro-
nica superposto a um potencial V(r),

trocando H, por T*:
[T* 4+ V(r)]¥ = EV¥

(3.1.7)



3.2. Aproximacao de Massa Efetiva : Modelo de uma banda

Consideremos, agora, um potencial V(r) (n3o necessa-
riamente periodico) superposto ao potencial cristalino V. (F). A
funcdo de onda V¥(r) do estado eletrdonico da particula deve

satisfazer a equagido:

(Ho + V(£)¥(F) = EV¥(7), (3.2.1)
onde H, ¢ o Hamiltoniano peridodico nao pertubado, com solucdes
para a energia E dentro da mais baixa banda de energia, e com
todas as demais bandas afastadas o suficiente desta. A mais
baixa banda (a qual omitiremos o indice) possui um minimo em EO
¥(r) pode ser expandida num conjunto de fungdes de Bloch {WJW
que s8o. autofungdes de H,, de auto-estados {E(ﬁ)}. Assim, a

solu¢ao geral da eq.(3.2.1), pode ser escrita como uma combi-

nagdo linear dos estados W; de H,, isto e,
V(1) =/a(ﬁ)WI(E)dﬁ. (3.2.2)

A substituigao de

H, ¥. () - E(IZ)\F;(?), (3.2.3)

e (3.2.2) em (3.2.1), nos da:
[E(k) — ElJa(k) + /‘U(ﬁ,fc’)a(fc’)dﬁ’ = 0, (3.2.4)

onde M(E,E’)=/W§V(F)W;,d?
=/(u_:.' u:,)V(f‘)e‘&,':)'?df‘. (3.2.5)

O produto u:u? e uma fungdo periddica de T e, portanto, pode
K

ser expandido em series de Fourier [7]:

rJ

- . (P} -iGp.F
ut(7) u. (f) = E M2, e™P T, (3.2.6)
k 13 > kk
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onde MP sdo os coeficientes numérices, e G, sdo vetores da rede
kk

reciproca. Portanto, a q.(3.2.5) torna-se:

UL k') = E (o) t(;'-;-ép).? - - .
U.(k,k) = . l‘d:—;,/é \l(r) dr. (3.4.7)

A fim de se obter uma forma simples para a equagao acima, duas
hipoteses devem ser feitas:

(i) V(r) e um potencial bem comportado, isto e, varia
suavemente dentro da celula unitaria. Esta suposi¢ao nos diz
que, o termo p=0 e dominante na eq.(3.2.7), pois potenciais
comportados requerem componentes de Fourier de comprimento de

onda muito maior que o espacamento da rede, portanto, k'’s

pequenos.

Peia normalizacao de ¥. temos
k

(WI’WI’) = /‘Yl:(f)\lf:,(f') dr
= §(k’ — k). (3.2.8)
(V.. ¥.,) = /(uf u.,) e/~ 7 g3
K K K Kk
- ZM(p)‘/ en(;,--k'-ap); d;
'k'zl
P
— 3 p) WA=
(27) é N%P ok k —G,). (3.2.9)

- -

Desde que, k/ e k estejam ambos na primeira zona de Brillouin,

-

kﬁ—ﬁ==ép. O termo mais importante € »n~=0, G,=0. Usando este

resultado em (3.2.9) e igualando com (3.2.8), obtemos:

Mg; - (2i)5. (3.2.10)

Usando este resultado em (3.2.7.) podemos escrever
Uk,k) = —L1 /V(f)ei&'-?)? dF. (3.2.11)

(27)°

(ii) E(k) & uma funcdo quadratica na vizinhanca de um extremo
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k., © assume a seguinte forma:

- =2 -
E(k) = ¢ + Z :,—”m?koj—kj)a (3.2.12)
Definiremos:
A(F) = ‘/-a(lr:)e"k’kol;dlz . (3.2.13)
Se substituirmos (3.2.11-3.2.13) em (3.2.4) temos:
:Z: =n _@; + V(r) — (E-—eo;]A\P) = 0. (3.2.14)
- 2m§ aXf J

Que e facilmente identificado como a equacao de Schrodinger de

uma particula com massas efetivas mﬁ), movendo-se no potencial

V(r).

O significado de A(F) pode ser entendido, se
lembrarmos que, a e€q.(3.2.14) somente e valida na vizinhang¢a de

-

k, e que, portanto, a eq.(3.2.2) pode ser aproximada por:
V(f) =~ u. (f)/a(fc) e*7dk . (3.2.15)

¥(F) = 0w, (F) [a(k) ™7 dk = ¥, (F)A(F), (3.2.16)

ko 0

sendo W:(F), a fungdo de Bloch em ﬁo, e A(Tr) a funcdo envelope,
0

ou em outras palavras, uma amplitude de modulacidao da onda de

Bloch. A densidade de probabilidade total |¥(Ff)|® é o produto da

densidade de probabilidade lu;(F)F, determinado pelo potencial
0

cristalino V.(f), vezes o fator modulacdo |A(F)|*°, determinado

pelo potencial superposto V(r).
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3.3. dproximacao de AMassa E fetiva na Presenca de uma Interface.

Um campo elétrico aplicado perpendicular a interface
da juncdo metal-isolante-semicondutor (MIS) apanha eléetrons pro-
ximos da borda da banda de condug¢do para a camada de inversdo,
criada perto da interface semicondutor-isolante. A dinémicé dos
eletrons na camada de inversao e usualmente tratada na
aproxima¢ao de massa efetiva. O efeito da estrutura cristalina
de um semicondutor é representado pela massa efetiva do minimo
da banda de condugao. A grande fungédo trabalho do isolante, que
impede os eletrons do semicondutor de passarem para o isolante,
simula uma grande barreira de potencial na interface. Este
potencial extra e tratado como parte do potencial efetivo V(F),
que inclui tambeém a voltagem de entrada na porta do MISFET e a
interagdo entre eletrons. Na derivagdo usual da EMA, e}
potencial efetivo V(f) é restrito a variar suavemente no
espaco, condigcdo (i) da secdo anterior, violada pela barreira
na interface. Sham e Nakayama[8] construiram uma teoria que
supera esta dificuldade, e ainda mantéem a EMA com um potencial
externo variando suavemente devido a voltagem de entrada na

porta, e sera descrita a seguir.

Lembre-se que a maneira usual de derivar a EMA, feita
na secao anterior, e expandir a funcao de onda do elétron na
presenga de um potencial suave, V(r), em termos de ondas de
Bloch do <cristal semicondutor perfeito. O coeficiente desta
expansao forma wuma fun¢do de onda envelope, obedecendo a
equa¢ao de Schrédinger, com somente o potencial externo como
potencial efetivo. Na presenca da interface, as funcdes de base
para a expansao nao sd3o as ondas de Bloch no semicondutor, mas
as autofuncgdes de energia do sistema semicondutor-isolante na
condi¢do de ”"flat-band”, isto e, o potencial fora da interface

e o potencial cristalino do corpo do semicondutor ou o do iso-

SERVICO DE BIBLIOTECA E INFORMAGAQ - i#Q5C
FISICA
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lante. Nesta condigdao nao se permite que haja redistribuicao de

cargas eletrdnicas nos ions proximos a interface.

O sistema de coordenadas ¢ escolhido tal que, o eixo-
X seja perpendicular a interface com o semicondutor no semi-
eixo positivo. O eixo-y esta ao longo da interface, paralelo ao

momento do eletron.

A construcdo de um auto-estado de energia, satisfa-
zendo as condigdes de contorno na interface, e conceitualmente
correta. A idéeia e solucionar a equacao de Schrddinger em um
lado da interface, que inclua ondas de Bloch propagantes (k.
real) e ondas evanescentes (k, imaginario) combinando com ondas
do outro lado da interface, onde todas as ondas possuem a mesma
energia e vetor de onda fixo k,. Representaremos os estados de
flat-band do eletron por: {W?? e {W?}, que contém onaas de
Bloch no semicondutor que se propagam na direcdo da interface
(k« negativo) e na direcdo oposta a interface (k. positiva),
respectivamente; {xd' e um conjunto de ondas de Bloch evanes-
centes no semicondutor, com k, imaginario, que decai na direcao
positiva de x; e {ik} ¢ o conjunto de ondas de Bloch evanes-

centes no isolante, que decai ao longo do eixo-x negativo.

A solugao da equacgdao de Schrdédinger, para um sistema
que contém interface, & a combinacio linear do conjunto de

ondas citadas acima, que pode ser escrita como:

(I)Ely).E(kX)X,y) = \[’(i-] - § Sij\I’f;] - :E :TH’X)" X>0’
J A

(3.3.1)

(Dii;,s(kx’x’y) == E R“z—X‘uo x<0,
“

{@QLE} s@o os auto-estados do Hamiltoniano do sistema semicon-
dutor-isolante, com auto-valor E e vetor de onda k,. Os coefi-

cientes S;; formam a matriz S, que desempenha um importante
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papel na determinacao das propriedades de um elétron no espacgo

de cargas.

Os coeficientes S, T, R sdo determinados atraves da
continuidade da fun¢ao de onda @g’g e da sua derivada primeira
na interface. Naturalmente, tal célculo-requer um conhecimento
detalhado da estrutura de bandas do semicondutor e do isolante.
A EMA na presenca de uma interface foi originalmente utilizada
por Sham e Nakayama para uma interface de silicio e didxido de
silicio(Si—SiOQ). O silicio & um material semicondutor com es-
trutura de bandas bem conhecida, e e considerado um material
de gap grande de energia, de modo que, os resultados da EMA
devido a Sham e Nakayama nem sempre reproduzem a usual EMA,
tendo um grande passo na interface. A grande barreira devido ao
isolante, faz com que tenhamos R,;=0. Assim, para que a funcao
P ¢ se anule na interface é suficiente determinarmos S,; e T,.
Embora as ondas evanescentes nao sejam importantes longe da
interface, elas s3ao os ingredientes necessarios que determinam,
via condig¢des de contorno na interface, a combinagdo linear das

solu¢des na aproximacdo de flat-band.

Agora, se alem disso, temos um potencial externo
causado pela voltagem de -entrada na porta, que pode ser
suavemente variado, entdo a funcdo de onda do eletron pode ser
expandida em termos das bases de auto-fun¢des na condigdao de

flat-band, isto e,

V(x) = Z/dkxa“’(k)q‘y{a(kx,x,y). (3.3.2)
i

Como na derivagao usual, os coeficientes da expansdao satisfazem
uma equagao integral, que pode ser convertida em uma equagdo
diferencial como a equacio de Schrddinger. Contudo, as

condigoes de contorno para a fungao de onda envelope podem ser
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diferentes das condig¢bOes usuais, Deve-se frizar gque as
condi¢des de contorno para a fungdo envelope devem ser
derivadas e nao impostas para satisfazer as expectativas
fisicas.
Considere o caso de uﬁa banda com um Unico extremo em
(ky,0,0). Existem somente trés estados de Bloch de flat-band,
WQ_R, Wg}w € Xe,-vr- A matriz S torna-se um numero da forma
=e~i28 e tem dois <casos limites distintos quando & e

expandido em de poténcias de k.
Caso A: S — e~ '¥as,
Distante da interface, a eq.(3.3.1) nos da:
®(k,x,y) =~ sen(k(x —a,))¥ (x,y). (3.3.3)

Seguindo rigorosamente a derivacido da previa secgao,
Sham e Nakayama mostraram que a fun¢do envelope, A(x), definida

similarmente como na eq.(3.2.13), satisfaz:

—h? 3?
=] + V(x) — (E —¢)|A(x) = 0, (3.3.4)

2m* 3x°

com a seguinte condi¢ao de contorno:

A(x=0) = 0. (3.3.5)
Caso B. § - —1.

(k,x,y) = cos(kx)W%(x,y). {3.3.6)
Novamente, a fungao envelope, A(x), satisfaz a m:sma
eq.(3.3.4), porém acompanhada da condicdao de contorno abaixo:

Alx)) o = o. (3.3.7)

Os casos limites apresentados mostram que a condigédo
de contorno nao e necessariamente obvia (quando a funcdo enve-

lope vai a zero na interface), mas e determinada pela forma
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limite da matriz S.

O metodo de Sham-Nakayama descrito aqui € a aproxi-
macao de massa efetiva de uma banda, que e muito boa para semi-
condutores de gap de energia grande. Para semicondutores de gap
estreito, a forte interagd3o entre a banda de valéncia e a de
condugao requer uma aproxXimacdo de massa efetiva multi-bandas,

que é o objetivo do proéximo capitulo.
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CAPITULO IV

O METODO KP

4.1. Introducdo.

ﬁ-ﬁ é um meétodo semi—impirico, gque foi desenvolvido
por Luttinger[6] e por Kane[9] nos anos 50, para explorar as
propriedades das bandas de energias e fun¢des de onda nas
vizinhan¢as de algum ponto extremo importante (maximo ou
minimo) no espago ﬁ, com auxilio da teoria de perturbacao. Este
metodo & conseqiéncia direta do teorema de Bloch e foi
empregado nos primordios do desenvolvimento da teoria de bandas
como uma aproximacao. Mais tarde, Dresselhaus[10] estabeleceu a
importancia da aprofimagéo ﬁ~ﬁ como uma base rigorosa para a
determinacio empirica da estrutura de bandas. O método k-p,
associado com a simetria do cristal, mostra que a estrutura de
bandas na vizinhanga de um ponto no espago K depende de um

pequeno nﬁmero de parametros (gaps das bandas e massas) que

podem ser determinados experimentalmente.

O uso de argumentos de simetria e de grande
importancia para o método k-p, devido ao fato do numero de cons—
tantes indeterminadas serem grandemente reduzidas, e também
forgar a degenerescéncia em muitos casos de interesse. Vamos
limitar a aplicagdo do metodo apenas a estruturas eletrdonicas

de simetria semelhantes a do sulfeto de zinco.

4.2. Representacdo k-p.

A parte peridodica das funcdes de Bloch para um
cristal, u:, forma um conjunto completo de funcgcdes periodicas
n

de uma dada celula para qualquer k fixo dentro da primeira zona
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de Brillouin. A partir disto, segue que, se conhecermos todos

os elementos de matriz do operador momento e as auto-energias

do conjuntoe u., em todas as bandas para um determinado k,
nk

-

entao, a energia para todos os valores de k serao completamente

-

determinadas. Chamamos isto de representacao k-p.

4.2.a. Sem interacao spin-orbita .

Vamos inicialmente tratar o problema de um elétron de
kel h2]

massa m movendo~se em um potencial <cristalino V.(f). Os

estados eletrdnicos serdo descritos pelo Hamiltoniano H,,

_ P : .
I-I°—2m+Vc(r), (4.2.1)

que satisfaz a equagao de Schrdodinger:

-

H¥ .(F) = En(fc)‘lfn:(P), (4.2.2)

onde, pelo teorema de Bloch, as funcdes de onda s@o da forma:

¥.(r) = ekru.(F), (4.2.3)

a onde uz(?) possui a mesma periodicidade do cristal; k & um
n
vetor de onda da primeira zona de Brillouin e n & o indice das

bandas.

Substituindo a eq.(4.2.3) em (4.2.2) e multiplicando

ambos os lados de (4.2.2) por e*+ temos:

H.u.(f) = En(ﬁ)un;(f), (4.2.4)

k  nk

que e o Hamiltoniano operando em u.(r), definido por:
nk

H. = e*FH ext, (4.2.5)

Kk

Um modo geral de tratar H. e expandir as exponenciais
k

em (4.2.5), que nos leva a seguinte série de poténcia:
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He = Ho — iki{f,H] — == > kklr,[r, Kl +

+ _‘3ig kakjk.[f.,IrJ,{r.,HoH]-.., (4.2.6)

1,J,!

onde os colchetes [ ] representam o comutador entre os

operadores.
Usaremos a relacdo de comutacao geral[11],

(r,f(r,p)] = ihVﬁf(F,ﬁ), (4.2.7)

onde Vﬁ & o gradiente com respeito a variavel p. Para o
Hamiltoniano H,, temos os seguintes comutadores para a

eq.(4.2.6):
-i[f,H] = &P, (4.2.8)

[rjr[szHo” =ff‘6- (4.2.9)

[ 1L

Observe que, para o Hamiltoniano H,, todos os comutadores de
ordem superiores a segunda sdo nulos. Substituindo os resul-

tados das eqs.(4.2.8-9) em (4.2.6) podemos escrever:

2 - 2
He = &+ vy + Jkp + BE (4.2.10)

=i
[\

i

onde o terceiro termo, linear em k, da o nome ao metodo e o

-

quarto termo, quadratico em k, € a energia cinetica do eletron

livre

O objetivo agora e escrevermos a funcao de onda para
qualquer k, em termos de um conjunto conhecido de fungdes de

onda em um ponto ﬁo de todas as bandas, u (r), ou seja,
nko
1%;(r) = E cmn(k——ko)uﬂzo(r), (4.2.11)

nl

-

que é chamada de representagéo k.



37

Usando a solu¢do conhecida da equagao de Schrodinger

we

para kg,

o

H. u. (F) = Eq(kp)u. (), (4.2.12)
ko

ko nko

podemos reescrever a eq.(4.2.10) em termos de H., e utilizar
X0

este resultado em (4.2.4), o que nos da a seguinte

equacao:

gl
A
I
[aX]
(3\/
la ol
+
vJ ot
g1
,7:_:
N
I
7"
o
N
[
[=)
i
—
-

.

]

- E,,(f()un;(x"), (4.2.13)

que pode ser convertida em uma equacao de autovalores matri-

cial, substituindo a eq.(4.2.11) em (4.2.13), e multiplicando

ambos oS lados da eq.(4.2.13) por u} (r). Em seguida,
ko

integramos na celula unitaria em que os u’s s3o normalizados:

- B2 g2 _ 12 IR .
> :{[En,(ko) + (& )]5m,+ ﬁ(k—ko)~Pm,}cn,n=En(k)c..,,,, (4.2.14)
13,=/u*,(f)13u,,(f)df, (4.2.15)
an J, nkg n" kg

Embora a2 eq.(4.2.14) seja correta para qualquer ﬁ, ela e muito

mais util quando k esta bem proximo de k,, de modo que a parte

nao diagonal do Hamiltoniano

%(E—ﬁo)p AR}

nn
possa ser tratada como uma perturbagao.

O tipo de teoria de pertubacdo utilizada e a descrita
por Léwdin[12]. O metodo de Lowdin assume que o conjunto dos
estados eletrdnicos podem ser divididos em duas classes A e B.
Na primeira categoria, {A}), estdo os estados que interagem
fortemente entre si e que determinam as solu¢des (energias e
fungdes de onda) em primeira ordem na teoria de pertubacdaoc. Na

segunda categoria, {B}, estdo os outros estados cuja interacgao
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com os estados da primeira classe e pequena e que, portanto,
podem ser tratados como perturbacao de segunda ordem. Apos
remover as interacdes conectando os estados A e B, como em
teoria de pertubacdo ordinaria, os estados em A sao deixados
com interagdes "renormalizadas” uns com os outros. A matriz de
interagdao renormalizada precisa ser diagonalizada exatamente.
As limitagdes do méetodo ndo estao na teoria de perturbagao, mas
sim, no numero de parametros que podemos realmence conhecer ou

determinar experimentalmente.

4.2.b. Com interacao spin-orbita

Trataremos agora o problema do eletron que possui o
Hamiltoniano da eq.(4.2.1) acoplado a interagao spin-Orbita,

dado pelo Hamiltoniano Hgy, escrito como:

Hgo = (& x V.V.(§))-P, (4.2.16)

4mc?
onde 0 € o vetor matriz spin de Pauli e ”"c¢c” a velocidade da
luz. A vantagem da introdugdo deste termo reside no fatoe de que
a interagdo spin-orbita diminui a simetria do Hamiltoniano, de

modo que os estados degenerados sao afastados. Portanto, o

Hamiltoniano! na presenga da interagdao spin-orbita é:

P2 - - - -
H, = £ + vad) + Zﬁ (& x V.V (7)) P. (4.2.17)

-

Ja que V.(T) e periodico e P invariante por translagdo da rede,
o Hamiltoniano H, ainda possui ondas de Bloch como soluciao,

tais como:

V.(F) = ek"u.(r), (4.2.18)
nk nk
com auto-energia E.(k), e onde u;(?) ¢ uma fungao periodica

dependente do spin.

. ITodas as mnotagoes wutilizadas a partir deste ponto (ezx.
H, ,E.(k),...) sGo idénticas ao item a. porem nao devem ser confundidas.
Foram utilizadas apenas para que nao houvesse sobrecarga nas notacoes.
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Utilizaremos os resultados do item a., para encon-

trarmos o Hamiltoniano H. que opere em u;(f). Os comutadores de
\ n

H, sao:
{7, = BB + B (5 xV.V.(F)) (4.2.19)
_lr,Ho = M ; 4m2c2 o fc rJ)), A
_1 - A 5
2[rj)[rJ vHo” - 2m6u“ (4-2-‘:0)
Para H, com interagdo spin-orbita, todos os comutadores de

ordem superiores a segunda sao também nulos. Substituindo os

resultados das eqs.(4.2.19-20) na eq.{(4.2.7) temos:

— hAg | p h (5 z AiK? 2.0
H.k. = H, +mk[P +4mc2 (GXV;VC(P)):]+ m (4.2.21)

onde o segundo termo €& o termo perturbativo. H. tambem pode ser
[

escrito em termos de um P% , para um ponto k, conhecido, como
0
foi feito no item a:

—_ E kK — k.- P A 5 - 7-1_2 2_12 A AN
H, = H, + Bk—&) [ s (axv;vccl))] + Bk, 4.2.22)

4.3. Modelo de Kane (Modelo de Oito Bandas).

Consideremos gque sejam conhecidas as solug¢des da

seguinte equagdo:

Bim + vcm}u, = ET, (4.3.1)

e usaremos o conjunto completo ae U, como uma base para a nossa
representagao. A teoria de grupo nos da as propriedades de
simetria das fungdes U,, que s3c uma base para a estrutura
semelhante a cubica do ZnS, no ponto I'. Representaremos por |s)
a fung¢ao para a banda de condugdo, IX), 1Y), !Z) as fungcdes para
a banda de valéncia e as fun¢les spin serdao simbolizadas por T,

que significa spin para cima, e por |, que significa spin para

baixo. A representacdo a qual as fungdes pertencem estao
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listadas na tabela I, conforme mencionado no capitulo IT.

Os componentes [I-VI e [I]-V de gap estreito possuem
uma forte intera¢do entre a banda de conducao mais baixa e as
trés bandas de buraco. Quando esta forte interacao e
considerada, ou seja, gquando introduzimos o acoplamento spin-
orbita na eq.(4.3.1) é conveniente construir uma combinacgao
linear das fung¢des |s), |X), |Y), |Z), juntamente com o spin s=gt%
(tl), de tal maneira que, o acoplamento spin-orbita torne-se
diagonal. Os coeficientes dessa combinagdao linear sdao chamados
de coeficientes de Clebsch-Gordan. Quando se considera o spin,
o subespaco S-P°, de dimensionalidade quatro, torna-se um
subespago de dimensionalidade oito. A representacao das fungdes
da base de Kane na forma Ij,mj), conforme a notagdo do cap. I,

e seus respectivos autovalores estdo mostrados abaixo:

fud) = %+§> = lis)T, E.,

1ud) = %+§> - \%lX—i—iYH, E. +%,
ud) = %,—%>=_J‘§|z>1—4—%lx—w>r, E +4,
) = %—%> = —11_512>1 + «ILE IX—iY)T, E, — %4,
Q) = %—%> = —lis)i, E.,

lud) = ,3,,—%> = — Lix—ivny, E 44,

2073 A5 3

iud) = §,+%>=—\Elz>r+ ﬁlxwwi, E +%,
lu) = i%+}§>= —Jﬁlz>r— \]—%IX-%—iY‘)l, E, — 4.
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As relacbes acima referem-se ao ponto k;=0. Com o termo

A k(g xV

, Vo))
dm¢” r

desprezado, devido ao fato do momento do cristal hk ser muito
pequeno comparado ao momento atdmico P, e para a ordem esco-

lhida da base, os elementos da matriz de H; geram uma

matriz (8x8) da forma:

Ry iy

H. = ; (4.3.2)

k _}{:I Hb

onde os blocos H, e H de (4x4) satisfazem a simetria de

inversao abaixo:

H_l(kx’ky) = H_(kx,-ky). (4.3.3)

Observe que a base escolhida possue inversdo temporal.

Se escolhermos a origem das energias no centro do gap

de energia, como na fig.2.2, e definirmos:

Eg
Ec:T = ko, (4.3.4)
E
Ev+%=——2§. (4.3.5)
Ky =k + ik, (4.3.6)
os blocos (4x4) serao dados por:
[ Eg |, nK® 1 1 1 i
== 4 =P,k — =P, k_ =P, k.
> T EROTR g
1 . Eg | ®°%Kk?
$§Pok_ __TT'+ S 0 0
H, = ) (4.3.7)
—Llpy _Eg | »%%®
&Pok.,. 0 =+ B 0
1 Eg | &%k*
=P, k4 0 0 —A-—=2
i JE 2 2m |
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r T
0 0 - {5 Poke _ﬁp.gk,
0 0 0 0
Hy = i , (4.3.8)
s Pok, 0 0 0
Lpk, 0 0 0

—
98]

O bloco H e obtido da eq.(4.3.3). Os parametros de

Kane sa2o quantidades reais expressas como:

P, =R(isI1 B, 1%), (4.3.9)
A=—3dRA (x| (V.V.(%)xP), I1Z) (4.3.10)
e - Ve ,12). .3,

P, ¢ a medida da interacao entre as bandas de condugido e
valéncia, e A é a energia spin-orbita. Neste modelo, o efeito
de desprezar as bandas de ordem superiores a primeira ¢
adicionado como uma perturbacdo[9]. Qualitativamente, as bandas
desprezadas produzem dois tipos de termos? nos blocos da
diagonal H, e H da matriz Hamiltoniano HI'

a) Termos fora da diagonal que possuem a forma Bk.k,, sendo B

um elemento de matriz perturbativo de segunda ordem®,

h? ’ <S|l§‘<'uj><ujllsy|2>
B = 2 =
m° ZJ [(E+E)/2} —E ]

A constante B & devida a falta de simetria de inverséo nas
estruturas tipo sulfeto de zinco. Para semicondutores com estru-
tura tipo diamante, B é zero.

b) Termos diagonal da forma A’k° na banda de conducdao e da forma
ka<+thf—+kf) nas bandas de valéncia. Sem A, L e M a banda

2 A4s notacdes a seguir A, B,L’ e M sao utilizadas por Kanel[9].

30 traco vertical, ('), na somatoria significa que os estados do

subespaco tetradimensional naeo estdo sendo somados.
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de buraco pesado e plana. Na presenca desses termos esta banda

mostra a curvatura ilustrada na fig.2.2. O efeito desses termos
em outras bandas & extremamente pequeno. E importante manter em

mente gque, todos esses termos sao correcoes de segunda ordem na

estrutura de banda de energia.

Baseado nessas observac¢des, Marques e Sham[2], modifi-
caram ligeiramente o modelo de Kane, introduzindo uma curvatura
extra em cada banda, como uma contribuicao diagonal isotropica
de segunda ordem ;taxkf—%kf). O termo positivo entra na banda
de conducdo e o negativo nas bandas de valéncia. Esta suposicéo
simplifica os calculos futuros e ainda preserva a caracteris-
tica da estrutura de bandas de materiais do grupo II-VI e III-

V. Posteriormente, o limite de a—0 & tomado, a fim de manter a

condicdo de a< P2,

4.4. Um Modelo para o Hg(Cd)Te (Modelo de Seis Bandas).

Nos vamos utilizar aqui o mesmo modelo simples desen-
volvido, para o antimoneto de indio (InSb), por Marques e
Sham[2]. Isto sb6 & possivel porque para fracdes molares de
x>0,18, o cristal misturado Hg, ,Cd,Te tem caracteristicas seme-
lhantes ao InSb, ou seja, gap de energia fundamental muito pe-
queno e um acoplamento spin-orbita, A, muito grande. Portanto,
a seguir faremos as mesmas consideracoes da ref.[2]. Sendo a
banda de split-off considerada bem separada das bandas de bura-
co leve e pesado, o modelo consistira apenas das duas bandas de
condu¢ao de I'; mais as quatro de valencia de I';, desprezando in-
teiramente a banda de split-off de T,. O termo de energia cine-
B2k

o na diagonal de H: pode ser despreza-

-

tica do eleéetron livre

do, uma vez que, o Hg(Cd)Te possui massa efetiva da banda de
condug¢do extremamente baixa (m*=0.006m) comparada com a massa

do eletron livre, o gque torna este termo muito pequeno e P,
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muito grande.

Por simplicidade de tratamento e conveniente escolher
uma combinacdo linear particular das fun¢des da base de Kane,

que ira simplificar a descricdo dos eletrons na camada de

inversao:

fu,) = %%> — lis)?,
3 . |
= | B21) - g,_};ﬂ = ey - 1)
113 3 33 1 1o \ ,
fus) = | 2 —,—> + = -,——> = —={liY)!t — 1Z)1), (4.4.1.a)
3 121272 212 72 ] B
e
fuy) = %)—%> = — lis)i,
lus) = J—;B—%> -1 §%>] - \E[—lx—iY>1 + %12)1],
L
113 3 {313 1 1
lug) = —!-,—- LI ULV o Ly — azyn, 4.4.1.b)

onde as fungOes Ij,mj) formam a base de Kane.

Para esta base, obtem-se imediatamente H. da mesma
k

maneira que na eq.(4.3.2), porém agora os blocos sao matrizes

(3x3), da seguinte forma:

H, = P[kx—%} —A (k) 0 : (4.4.2)
3 i
—‘—2£Pk, 0 —\ (k)
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0 Pk, —“‘—Epk,
9 _Py 0 0 (4.4.3)
7— 2 4 [y ] . .
%;sz 0 0
onde redefiniu-se
P = (3P, (4.4.4)
3
com P, dado pela eq.(4.3.11) e
- E
MR = 22+ afkd + k7. (4.4.5)
Adotaremos, a partir deste ponto, um sistema de

coordenadas em que o eixo x ¢ perpendicular a interface do
MISFET e o eixo y esta na interface ao longo do momento
paralelo k,. Para esta escolha de coordenadas, os blocos na
diagonal de H; (H, e H) s@o desacoplados, ja que H7EEO. No
entanto, os autovalores de cada bloco H, ou H , na condigcdo de
flat-band, s3o degenerados. Estes autovalores ser2o designados
por E.(k.,k,), E,(ke,k,) e Ew(kx,ky), energias das bandas de
condug¢do, buraco leve e buraco pesado, respectivamente. Essas

energias sdao determinadas por:
det (H, — E;I) = 0, 1= U,L e s=<¢,bl,bp (4.4.6)
onde I & a matriz identidade. Essa equacdo mnos leva as

seguintes solug¢des:

Ec(ka,ky) = + \J[ko+a(kx2+ky2)]2 + PAk2Z + k3, (4.4.7)

By (kb)) = — (b +alkd + KA + PRE+Kk3, (4.4.8)

B (koyky)) = — [N + (kS + k5] (4.4.9)
P
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A curvatura de cada banda e proporcional a:

DB k=0,k,=0) = £ 27, (4.4.10)
O _E, (K., k) = —2c. (4.4.11)

Aqui, somente a banda de buraco pesado e parabolica.
Note que, se aa=0, a curvatura desta banda - infinita e sem
sentido fisico. A eq.(4.4.10) e normalmente usada para calculo
de massa efetiva. Substituindo a eq.(4.4.10) na eq.¢(3.1.4), a

massa no fundo da banda de condugido e:

R°E
_— g
e 2P2

Pelo valor da massa efetiva, obtida experimentalmente, podemos

(4.4.12)

prever o valor de P. No capitulo seguinte, este modelo para
semicondutores de gap estreito e usado para analisar os deta-
lhes delicados devido a presenca de uma interface sobre uma

fun¢ao de onda multi-componente.
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CAPITULO V

APROXIMACAO DE MASSA EFETIVA
NA PRESENCA DE UMA INTERFACE
(MODELO DE MUITAS BANDAS)

5.1. Introducao.

Os elétrons que estao no semicondutor da juncao metal-
isolante-semicondutor (MIS) sentem um potencial composto do
potencial periodico da rede, da grande barreira de potencial na
interface e do potencial auto-consistente, resultante da redis-
tribuigao dos elétrons e buracos causada pela voltagem externa
aplicada (voltagem de porta). O potencial auto-consistente, es-
tendido sobre muitas celulas unitarias, ndo pode ser tratado
pelas técnicas padrdes de estrutura de bandas para o corpo do
semicondutor. O potencial periodico pode ser repassado por uma
aproximagcao de massa efetiva, a qual sera depois utilizada para
tratar o bem comportado potencial auto-consistente, ou seja, um
potencial que varia lentamente dentro da celula wunitaria. A
grande barreira de potencial na interface precisa ser tratada
cuidadosamente, conforme explicado no cap. II, através do me-
todo proposto por Sham e Nakayama [8] em lidar com esta grande
barreira, fora da aproximag¢ao de massa efetiva, por um processo
de casamento da fung¢ao de onda total atraves da interface. Este
processo de casamento determina as condi¢bes de contorno para a
funcdo envelope (coeficiente de expansao da fungao de onda

total em ondas de Bloch na extremidade da banda) na interface.

O metodo tem sido aplicado a semicondutores com gap
de energia grande, Eg, tal como o Si, onde a grande separagéo
entre a banda de condug¢do e a banda de valéncia torna possivel

representar o corpo do semicondutor por um modelo de uma banda.

TLRVICO S T ELIOTECA E INFORMAGAO - uuac“\
FISICA
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No entanto, o modelo de uma banda nao pode descrever correta-
mente os semicondutores com gap estreito de energia, tais como
o Hg(Cd)Te, InAs ou InSb, onde a forte mistura das bandas de
conducdo e valéncia ocorre <como uma consequéncia direta da
grande relagio de dispersdo das bandas na vizinhanca do gap
estreito de energia. A forte mistura entre as bandas requer que
a fungcao de onda total tenha uma representacdo de multi-bandas
com uma fungao envelope para cada banda na vizinnanca do gap de
energia. Marques e Sham[2] desenvolveram um modelo de multi-

bandas para materiais com gaps estreitos de energia, que sera

aqui reproduzido.

Primeiro vamos considerar o caso onde nao exista
redistribuicao de cargas no semicondutor devido a jungdo metal-
isolante-semicondutor. Esta situa¢ao e definida como uma condi-
¢do de ”"flat-band” onde o eletron, em qualquer uma das tres
regides, comporta-se como se estivesse no corpo de um material
homogéneo. A grande barreira na interface pode ser considerada
infinita se fixarmos a atencdao somente nos eletrons com energia
E um pouco acima da banda de condu¢do, ou seja, a grande funcgao
trabalho do isolante em relacao a baixa energia E dos elétrons
no semicondutor age como uma barreira infinita. Na condig¢ao de
flat-band, a funciao de onda total do eletron € composta por uma
combina¢ao linear de ondas de Bloch propagantes (incidente e
refletida) & evanescente no semicondutor e apenss por ondas eva-
nescentes no isclante, todas com a mesma energia E. Para uma
energia E um pouco acima da banda de conducao, as ondas
propagantes e evanescentes podem ser escritas em termos das
ondas de Bloch no ponto TI', de tal modo que a funcao de onda
total também é escrita em termos destas ondas. Os coeficientes
destas combinacdes serao determinados pela imposicéo da

continuidade da fung¢ao de onda total e sua derivada atraves da



interface. No modelo de barreira infinita, os coeficientes das
ondas evanescentes no isolante sao iguais a zero, fazendo com
que a funcao de onda total desapareca, isto e, que seja nula na
interface. A ida a zero da funcao de onda total na interface
determina a correta condicdo de contorno para cada componente

da fun¢gao de onda envelope.

Distante da regiao da interface, as ondas evanes-
centes possuem um papel insignificante indo completamente a
zero, porem na regiao da interface elas desempenham um papel
indispensavel por serem as ondas responsaveis pelo decaimento
rapido da fung¢do de onda total, necessario para permitir que a
funcao de onda satisfaga as condi¢bes de contorno nesta regiao.
Em outras palavras, um cristal infinito pode ser tratado sim-
plesmente por uma estrutura de bandas que contenha apenas ondas
propagantes, mas um cristal semi-infinito precisa de um modelo
de estrutura de bandas que contenha também ondas evanescentes.
No modelo de seis bandas para o Hamiltoniano apresentado no
cap. IV, algumas ondas evanescentes aparecem devido aoc termo
a(k,? +-kf). O fato de o ser pequeno sugere ser possivel despre-
zar as ondas evanescentes, no entanto, o abandono dessas ondas
envolve mudanga nas condig¢des de contorno para as fungles enve-

lopes na interface.

5.2. Representacao Mulii-Componente dos Estados de Flat-Band (Afodelo de

Quatro Bandas).

Por simplicidade vamos resolver o problema da inter-
face, na condigcdo de "flat-band”, no caso onde a componente do
vetor de onda paralelo a interface (k,) & igual a 2zero. Para
k,=0, o Hamiltoniano da eq.(4.3.2), no modelo de seis bandas
para semicondutores de gap estreito, divide-se em um Hamilto-

niano de duas bandas no qual os estados interagem fortemente
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entre si e em um Hamiltoniano de wuma banda cujos estados
interagem fracamente uns com os outros. Nao existe interacao
entre esses dois conjuntos de estados. Os Hamiltonianos de duas
bandas (estados que interagem fortemente) dos blocos H,(k«,k,=0)

e H (k«,k,=0) sao idénticos e dados por:

AMky)  Pky
He = , (5.2.1)
Pk, —X(kJ
onde
Mk = A, + ak.Z. (5.2.2)

O Hamiltoniano Hkx produz uma estrutura de bandas
semelhante a mostrada na fig.5.1. As linhas solidas representam
a estrutura de bandas usual para um semicondutor, onde a
energia E(k.) € uma funcdao real para valores de k. reais,

enquanto que as linhas tracejadas, tambem chamadas de linhas

reais, sao linhas ao longo das quais E(k,) e real para valores

de k, imaginarios. E (kx)
[
\ /
\\\ //
CRRE k)i wir) ¥
VoS £\ (k)+P2KE

. ,{rT; _k

\ , _Eg
| \)\-2

Figura 5.1. [lustra a estrutura de bandas produzida pelo Hamiltoniano Hkx(modelo de
quatro bandas). As linhas solidas e as linhas tracejadas representam
os ramos onde E(k,) e uma funcao real para valores de k, reais e ima-
ginarios, respectivamente. As linhas tracejadas aparecem como uma con-

“seqiiéncia direta do termo a k.’ em Hy .
x
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Para uma dada energia E, a componente do vetor de
onda k, dos estados de Bloch, na condicao de flat-band, @&

determinada por:

Det|Hy — EI| = 0, (5.2.3)

sendo I a matriz unidade. O determinante acima nos leva a

seguinte equacao:

| i A |
<2k + zlaxo + %Jkﬁ —~ (B2 = »?) = 0. (5.2.4)

As quatro solucdes s3o escritas como ki=+k e k=4 ik, onde k

e k sao dados a seguir:

R

2 1/2
{—[a)\o-}-%f] + [ [axo+%2] 4 az[Ez-koz]] } (5.2.5)

2 1/2
k= (lx{{a)\o_;_%f] + [ [Ot)\o+%-2-] + az{Ez—)\oz]] } (5.2.6)

Os quatro estados de Bloch, na condigcdao de flat-band,

(x)

sao escritos como W%&k)(x) para as ondas propagantes e X(iii)
para as ondas evanescentes. A onda WT+k) se propaga na diregao
positiva do eixo-x e onda W(—k) na direc¢ao negativa do eixo-xXx.
Para uma pequena energia E acima da banda de conducdo, os
estados de Bloch, na condigao de flat-band, podem ser
expandidos em termos das ondas de Bloch no ponteo I'. Devido =ao
desacoplamento de cada bloco H, e H do Hamiltoniano quando
escolhemos k,=0, os estados de Bloch, na condigao de flat-band,
possuem componentes de {u,) e lu,) para o bloco Hkx de H,, e
componentes de fu,) e lu;) para o bloco Hkx de H . Vamos
considerar apenas o bloco Hkx de H,, uma vez que os dois sao

identicos.
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A expansao dos estados de Bloch, na condigao de flat-

band, e escrita como:

+ R ; . . A
Wy () = e {B(2k) lu) + By +k) lw}, (5.2.7)

X5 X¥) = eTFx{B(+ik) lu) + B(xik)lw)}.  (5.2.8)

Estes sao os estados de Bloch multi-componente. Note que, &+d§)

decai ao longo do semi-eixo x>0, enquanto que x( decai ao

ik)
longo do semi-eixo x<0.

Como os estados de Bloch, na condigdo de flat-band,
sao auto-estados de Hkx de energia E, teremos os coeficientes

{BJ determinados por:

A(kye) Pk B, (k) B, (ki)
= E . (5.2.9)
Pk, —X (k)| |B2(ky) B, (k)

As solugdes acima para {&} devem ser normalizadas, isto e,

B, (k) + [Ba(kf = 1. (5.2.10)

Portanto, as solug¢des sido:

1/2
_ 11 Ak, )
By (ky) = [2 [1 + E————(kx)] } , (5.2.11)

By(ky) Pk,
B, (k) _ Nk + E(ky))

(5.2.12)

Observe que B,(k,) e uma funcio par de k, e B,(k,) € uma funcido
impar de k.. Os estados de Bloch multi-componente, na condicao
de flat-band, dados pelas eq.(5.2.7-8) serao agora utilizados
para construir as auto-fun¢oes do Hamiltoniano cristalino na
presen¢a de uma interface. Existem dois casos distintos (casoA
e casoB), a serem considerados, de acordo com a regido ocupada

pelo semicondutor e pelo isoclante.
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5.3. Funcdo de Onda Multi-Componente para o Espalhamento de Eletrons por

uma Barreira Locatizada a Esquerda (Caso 4).

- CASO A-
10 X

ISOLANTE /JSEMICONDUTOR
/

Fizure 3.2. Mostra as posi¢cdes do isolante e do semicondutor de modo a formar uma
barreira a esquerda, para o espalhamento de eletrons com vetor de onda
kk«,k,=0).

Consideremos o caso de uma junc¢ao MIS, conforme
ilustrado na fig.5.2. acima, representada por dois planos semi-
infinito. O semicondutor ocupa o semi-espa¢o x>0, enquanto que
o isolante ocupa semi-espa¢o x<0. A barreira de potencial,
considerada como infinita, encontra-se em x=0. De acordo com a
defini¢3o da condic¢do de flat-band, um elétron no semi-espago
ocupado pelo semicondutor, com energia E acima da banda de
conducido, somente sente o potencial periodico da rede e a
grande barreira de potencial na interface. Portanto, sua fungdo
de onda total ®2(x) e a combinagao linear de estados de Bloch
na condig¢do de flat-band. Esta combinacdo linear € composta de
ondas propagantes incidente e refletida e uma onda evanescente,

todas com a mesma energia E.

Esta combinagdo linear, que e tambem uma auto-funcao

de energia para a jung¢do, e escrita como:

Of (x) = V[ y(x) — SA¥T (x) — TAx (5.3.1)

(+ik)’

onde os estados de Bloch multi-componente sao dados na secido

anterior. A onda evanescente x( ndo aparece na eq.{(5.3.1)

ik)

devido ao fato desta onda divergir no infinito, ou seja, nao
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pode ser normalizada. O coeficiente S* possui importante papel

na determinagcdo das propriedades eletronicas na regiao da

interface.

No modelo de uma barreira infinita, a fun¢do de onda
®2 (x) precisa ser zero (o coeficiente das ondas evanescentes no
isolante & nulo) na interface (x=0). Se escrevermos ®f (x) dada
pela eq.(5.3.1) em termos dos estados de Bloch muiti-

componentes dados pelas eqs.(5.2.7-8), temos ®2(x) como fungao

de lu,; e lu,), ou seja,
®2 (x) = {e**B(-k) — SAe**B;(k) — TAe** By(+ik)} lu) +

+ {e**By(-k) — Sre*xBy(k) — Tre *x By(+ik)} luy), (5.3.2)

onde lu;) e lu,) s8c diferentes de zero e ortonormais (uma nao
pode ser escrita em termos da outra). Portanto, para que na
interface ®f (x=0)=0 precisamos que os coeficientes de Ilu) e
lu,), da combinagcao linear, sejam iguais a zero na interface.

Esta condig¢d@o nos da equagdes para SA e TA:
B;(-k) = SAB,(k) + T*B,(ik), (5.3.3a)

B,(-k) = SAB,(k) + TAB,(ik). (5.3.3b)

Usando agora a propriedade dos B,/s de serem uma
fun¢do par ou uma funcgio impar de k., podemos calcular S e TA

em termos dos coeficientes {&}:

B,(ik) B, (k)

SA — B,(ik) B; (k) (5.3.4)
B,(ik) B.(k) T

B, (ik) B, (k)

Pela substituicao das razdes entre os PB's, dadas pela
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eq.(5.2.12), SA» torna-se:

iP + P

SA = Qli(:j) ng,k) , (5.3.5)
Q(k)  Q(k)

onde os Q’s sao fungdes da variavel real 7 e definidos por:

-~

Q7)) = {:Fan + %] F PP+ {:Fa.ﬂ + %] (5.3.6)

A onda evanescente ¥ possui um importante papel

(+ik)
na regiao da interface, pois e a responsavel pelo decaimento
rapido da funcdo de onda total do eletron nesta regiao,
necessario para satisfazer a condi¢do de contorno em x=0. Dis-
tante da interface podemos desprezar estas ondas ? A resposta e

encontrada se observarmos os termos de primeira ordem na expan-

sdo de k e k dados pelas equacdes (5.2.5) e (5.2.6), respectiva-

mente.
2 _ 2 1/2
k = { [_E_?xi_] - %[Ez—xﬁ]a + 0fa?) } : (5.3.7)
K ={§+%9 +O(a)}. (5.3.8)

A equagdo (5.3.8) mostra que existe uma regido muito

pequena, x~a, onde a onda evanescente desempenha o

X(+ik)
importante papel de levar a func¢dao de onda total rapidamente a
zero. Podemos observar também que, quanto menor for o valor de
o« mais rapido a onda evanescente XOHE)(Nde&x) vai a zero. De
modo que, tomar o limite de a—0 é uma maneira de desprezar as
ondas evanescentes consistentemente. No entanto, dois pontos

precisam ser considerados. Primeiro, note que, para um valor de

a finito, a condic¢ao P2 (x=0)=0 implica gque todas as compo-



nentes de ®2 precisam ser nulas em x=0. Segundo, o limite de
a—0 tambeéem reduz a classe das equacoes diferenciais
envolvidas. Tal redug¢ao precisa ser compensada atraves de uma
mudanca na forma da condig¢ao de contorno de cada componente de

P2 na interface.

A forma limite da auto-fungdo de energia &£, quando
a—0, e calculada a seguir, e a derivacao das novas condig¢des
de contorno sera realizada na proxima secdo. A forma limite de

®f requer o conhecimento de S* no {imite de a—=0. Note que:

k = «,
lim k = ko, (5.3.9)
a—0
:{:G.E = :l:P’
+aoak = 0,
onde
1/2
E? — \,2
ke, = | ——= . . 3.
[ 2 ] (5.3.10)

Usando (5.3.9) obtemos:

lim Q(k) = -P, (5.3.11)
a—0

Jszc,2 Ao? A\
lim Qy(k) = + Tt (5.3.12)
oa—0 ko

Utilizando os resultados acima na eq.(5.3.5), temos =a

forma limite de SA como:

Pk,

i
JP2ko? + A2 -+ A
A — e
a—’O Pko ’ (5.3.13)

i — i
APk + A )

1 +

|
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ou ainda, sob a forma polar abaixo:

Sp g = e, (5.3.14)
onde
tg O(k,) = —Pk . (5.3.15)

«]Pz Koo + Noo 4+ Ao

Podemocs analizar agora o efeito de tomarmos o limite
de a—0, na condi¢do de contorno das compon=antes da funcao de
onda total do eléetron na interface.

5.4. Equacdo de AMassa E fetiva AMulti-Componente e a Derivacao das Condi-
cdes de Contorno para as Componentes da Funcdo Envelope para Ele-

trons Espalhados por uma Barreira a Esguerda.

Conforme observado nas expressdes da ultima secdo, o
limite de a—0 torna a funcdo de onda do eletron composta de
uma onda que chega a interface e uma outra que sai, com uma
defasagem expressa pelo coeficiente S, dada pela eq.(5.3.14).
No limite de a—0, os ramos representados por linhas pontilha-
das na fig.5.1 estao no infinito e a onda evanescente x0+&)
ndo possui uma fun¢do importante. é interessante frizarmos que
este limite resulta na diminuicdao das equac¢des diferenciais

envolvidas, e precisa ser compensado por uma mudan¢a nas condi-

¢6es de contorno de cada componente de ®2 na interface.

A forma limite da funcdo de onda ®% e usada para
deduzir novas condi¢des de contorno. No limite de a—-0, a

eq.{(5.3.2) torna-se:

oL ey (x) = B(ko) {[e""Ox — SAe”‘°x] fu,) +

_ BQ(ko) {e-lkox + SAeikoX } ‘u2>}’ (5.4-1)

! SIS U B LA Tt ORMAGAO - IFQSC
FISICA

l




58

gque pode ser escrita como:

dde (x) = 2cosiO(ky)) e L isen{k,x-0(k,) i lu,y +
+ tg@(ko)cos(k@<-@(koﬂllh>}.(5.4.3)

Atraves do abandono das ondas evanescentes, a forma
limite da eq.(5.4.2) mostra a seguinte relacao entre os cnefi-

cientes das ondas de Bloch lu;} e lu,), no ponto I':

"

Para a fun¢do de onda ®L e, o coeficiente da onda
de Bloch lu,) (estado S), em x=0, & igual ao coeficiente da onda

»

de Bloch lu,) (estado P), em x=0, vezes o numero imaginario i

Esta relagdo sera, a partir deste ponto, utilizada
como as novas condi¢des de <contorno na interface para as
componentes da funcdo de onda total do elétron ¥(x) na presenca

de um potencial bem comportado V(x).

Considere um potencial nao periddico V(x) que varie
lentamente, adicionado a condi¢ao de flat-band do sistema, e

que leve a seguinte soluc¢do da equagdo de Schrodinger:
{H, + V() }¥(x) = E¥(x), (5.4.3)

com H, dado pela eq.(5.2.1), com a=0.

Para um potencial que varie lentamente, a fun¢dao de
onda total do eléetron ¥(x) pode ser expandida em termos do

conjunto de fung¢des ¥ como:

F((x) =

(e =]
2—17; J dko A(ko) DA (x), (5.4.4)
0

onde A(k,) € a funcdao de onda envelope. Uma vez que &2 (x)

satisfaz a condigcdo de contorno na interface, W¥(x) também a
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satisfara. Vamos por simplicidade suprimir o sub-indice de k, e

escrevermos:
\I’(X) = AI(X) IU.1> + AQ(X) |u2‘), (5.4.5)

onde A;(x) e A,(x) sdo as componentes da funcdo envelope e sao

expressas por:

X0

Ax) = | 2E(-2icos(0(k)) e sen(kx-@(K)]A(K), (5.4.6)
0
O?

Av(x) = | SE(2sen(0(k)) e cos(kx -0 (k)] AlK). (5.4.7)
0

A condicdo de contorno para as componentes da func¢io
envelope sdo facilmente deduzidas pelas duas equa¢bes acima e

pode ser escrita como:
A(x=0) = iA,(x=0). (5.4.8)

A substituigao de k-»-ié% em Hk (eq.5.2.1 com a=0) e

este resultado na eq.(5.4.3), temos o seguinte conjunto de

equa¢bes diferenciais para as componentes da fun¢do envelope:

rEg 5 1 T 1 [ 1

—2—+V(x) —iPé; A (x) A (x)
= E . (5.4.9)

—1Pé§§ —%§+V(X) Az(X) A’_)(X)

L N L 4 L .

Esta e a versao de massa efetive multi-componenie,
para um simples modelo de quatro bandas, e as novas condig¢des
de contornmo. A presente teoria contem o numero correto de
condi¢des de contorno e mostra explicitamente a diferenca entre
a condi¢8o de contorno da funcao de onda total e as condigdes
de contorno para as componentes da fun¢dao de onda envelope, no

caso onde as ondas evanescentes sdo desprezadas.
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5.5. Condicoes de Contorno para as Componentes da Funcao Envelope para

uma Barreira Localizada a Direita (Caso B).

- CASO B~

o
SEMICONDUTOR | ISOLANTE

94 |

Figura 5.3. Mostra as posicces do isolante e do semiconduter de modo a formar uma
joieibie
barreira a direta, para o espalhamento de elétrons com vetor de onda
kik,,k,~0).

A extensao da secdo anterior para o espalhamento de
eléetrons por uma barreira a direita & simples. A situacdo e
ilustrada na fig.5.3. A troca de onda incidente por onda evanes-
cente e vice-versa implica na substituicao de k., — -k,, Jja que

no limite de a-0, a onda evanescente x( vai a zero. A

-ik)

forma limite da fung¢ao de onda PR torna-se:

®B ey (x) = B;(k,) {[6'k°x - Sse'"‘°"] lu,) +

B(ko) Kg X - kg X
-+ Bf(ko) {ek + Sse ™ }lu2>}. (5.5.1)

O coeficiente SB no limite de a—0 tem uma forma similar a
eq.(5.3.14). Usando este resultado na equa¢c3o acima podemos

escrever:

DB e) (X)) = 2cos(9(k°))e'°“‘°’{—isen(kox+®(ko))lu1> +

+ tg@(ko)cos(kox+@(ko))Iu2>}, (5.5.2)

com ©(k,) definido na eq.(5.3.15). O desenvolvimento agora e
idéntico ao da uUltima secdo. A equagao de massa efetiva (5.4.8)

nio & mudada, porém a condig¢dao de contorno para A;(x) e Ay(x) é:
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A;(X=0) == —iAQ(X=0)o (5.5.3)

5.6. Equacto de AMassa Efetiva Multi-Componente e Condicoes de Contorno

para as Componentes da Funcao Envelope (Modelo de Seis Bandas).

A generalizacao das se¢bes anteriores para a compo-
nente do vetor de onda k, diferente de zero, com o Hamiltoniano
em um modelo de seis bandas foi realizado por Marques [3].
Nesta secao apenas sera apresentado os resultados da referéncia
[3], tais como, a equacao de massa efetiva multi-componente e
as condi¢des de contorno para as componentes da funciao envelope

quando o sistema MIS estiver submetido a um potencial externo

Vix).

Na figura 5.4.a. esta ilustrada a estrutura de bandas
produzidas pelo bloco H,, dado pela eq.(4.4.2), para um «
finito e um k, fixo. Para uma energia E(k.,k,), os possiveis
valores para a componente do vetor de onda k., de um elétron
incidente e refletido, na condi¢do de flat-band, para barreiras
localizadas a esquerda e a direita estio mostradas nas partes

b. e ¢. da figura 5.4, respectivamente.

Quando um potencial nao periodico que varia lenta-
mente dentro da celula unitaria e adicionado a condi¢cdo de
flat-band do sistema MIS, a fungcao de onda do eletron ¥Y(x,y)
para o bloco Hamiltoniano H,, deve satisfazer a seguinte

equacdao de Schrdodinger:

{H (ko k) + V¥, (x,y) = E,(ka,k,) ¥,(x,y), (5.6.1)
ou

%U(kxiky)\yu(xly) = E‘J(kx’ky)\yu(x;y), (5.6.2)

onde

W, (ke k) = H, (ke ky) + VI(x) (5.6.3)

SERVICO DE BIELIOTECA E InfORMACAO - IFQSC
FISICA
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E (keoky) LINHA REAL
INTERMEDIARIA
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ESPALHAMENTO ESPALHAMENTO
POR UMA POR UMA
BARREIRA BARREIRA
A ESQUERDA A DIREITA

Esquema de uma estrutura de bandas para um modelo de hamiltoniano

seis bandas.

. Mostra o esquema de estrutura de bandas produzida pelo bloco hamil-

toniano H,,, para um « finito e um k, fixo. As linhas sélidas e as linhas
pontilthadas representam os ramcs onde E(k,,k,) e um funcdo real para
valores de k, reais e imaginarios, respectivamente. Para uma dada
energia E, existem quatro ondas evanescentes e duas ondas propagan-
tes. As seis solugdes constituem o conjunto de todas as ondas de Bloch,
na condicdo de flat-band, que s@o auto-fungdes de H, com auto-valor E

e vetor de onda paralelo k,.

b. Mostra os possiveis valores de k, para os estados de flat-band do

hamiltoniano H,,, com auto-valor E e vetor de onda paralelo k,, para

elétrons espathados por uma barreira localizada a esquerda.

¢.O mesmo do item b., porem para uma barreira localizada a direita.
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De uma maneira analoga a ultima secao, a funcdo de
onda V¥, ¢ expandida em termos dos auto-estados de energia na
condigao de flat-band, e como estes auto-estados de energia

estao escritos em termos das ondas de Bloch no ponto I', temos:
¥, (x,y) =eik>’y{A1(x,ky) lu) 4+ A (x,k) lw) + As(x,k,) lugd}, (5.6.4)

onde A,, A, e A, sao as componentes da funcdo envelope da
expansao citada acima para a fungao de onda V¥, (x,y). As
condi¢des de contorno para estas componentes sao tiradas, no
limite de a—0, das componentes da funcido de onda do eléetron na
condicao de flat-band, seguindo passos semelhantes aos das

secoes anteriores.

As componentes da fun¢dc de onda envelope para os
estados U com vetor de onda paralelo k,, na presenca de um
potencial V(x), sao determinadas atraves da equacao (5.6.2)

3

substituindo k~—i§§, 0o que nos leva ao seguinte hamiltoniano

de massa efetiva multi-componente

j 3 ik \E 11 ]
)\o—EU—f—V(X) P[—lé—}—(+—2-z] 1—-2—ka Al(X,ky)
. D ik
P[—la——zl] —X — E, + V(x) 0 A (x,k)=0. (5.6.5)
i —i‘—;pky 0 —Xo —E, + V(x) As(x,ky)

As condi¢bes de <contorno para as componentes da fungdo

envelope, para as duas posig¢does de barreira sao:

1. Estados U

Caso A - Espalhamento de elétrons por uma barreira a esquerda.

A (x=0,k,)) = iA(x=0,k,). / (5.6.6)
PN T T

Y,w_ B f".’—vf_}@}.\."' -



64

Caso B - Espalhamento de elétrons por uma barreira a direita.

Alx=0,k,) = —id(x=0,k,). (5.6.7)

Para a componente A; nao existe uma condigcao de
contorno, pois ela nao e relacionada (veja eq.(5.6.5)) por uma

equacao diferencial a outra componente e sim por:

{3 Pk,

A3(X,ky) == 1‘;“ Al(x)ky) (5-6.8)
2 e + B = V)]

Para o bloco Hamiltoniano H  temos o mesmo Hamilto-
niano de massa efetiva multi-componente trocando k,—» —k, e as
componentes A,, A, e A; por A;, A; e As, respectivamente. As

condigdes de contorno sao:

2. Estados L

Caso A - Espalhamento de eletrons por uma 5arreira a esquerda.
A (x=0,k,) = iA;(x=0,k,). (5.6.9)
Caso B - Espalhamento de eletrons por uma barreira a direita.
A (x=0,k,) = —iAs(x=0,k,). (5.6.10)

A mesma explicag¢do, dada acima, para a componente A,

vale para a componente A;, onde esta e dada por:

Pk,
( + B — U(x))

As(x,k,)) = —-ii; A(x,k)). (5.6.11)

Usaremos a aproximacgao de massa efetiva multi-
componente para um semicondutor, de gap estreito de energia,
com o material de interesse neste trabalho, na presenca de uma
interface. A estrutura de bandas & representada por um modelo

de seis bandas, composta da mais baixa banda de condugado, da
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banda de buraco pesado e da banda de buraco leve. A banda de
split-off e considerada muito distante das outras bandas sendo,
portanto, desprezada. A forte interagao entre os estados da
banda de condugdao e a de valéncia e justificada pelo método
ﬁ.ﬁ, com elemento de matriz de Kane, P (parametro de primeira
ordem), sendo a medida desta interagao. O efeito da fraca inte-
ragao entre as mais altas bandas de condug¢do e as mais baixas
bandas de valéncia e simulado por um parametro de segunda
ordem, a, de modo que o< P°. No limite de a—~0, novas condigdes
de contorno para as componentes da funcdo envelope sao determi-
nadas na interface. De maneira mais generica, podemos definir
um sistema onde as interagdes sdo importantes, atraves dos
valores das massas efetivas. Em geral elas sdo pequenas compa-
radas com os sistemas, onde essas interagoes podem ser despre-

zadas. Como exemplo, temos as seguintes massas efetivas do:

Gap Grande Gap Estreito

Si = 0,9m, InSb = 0,013 m,

Ge = 0,1m, InAs = 0,0215m,
Hg(Cd)Te = 0,006 m,

As propriedades eletronicas na camada de inversao, em
semicondutor de gap estreito de energia, conforme esta teoria,

serao estudadas nos capitulos seguintes.
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CAPITULO VI

PROPRIEDADES ELETRONICAS DA CAMADA
DE INVERSAO DO Hg, CdTe

6.1. Introducao.

O objetivo principal deste capitulo ¢ mostrar a
quebra de degenerescéncia de spin, apresentada nas subbandas de
energia da camada de inversao de um MISFET, devido a um poten-
cial auto-consistente V(x). Este potencial é gerado pela redis-
tribuig¢dao de cargas, quando uma voltagem de entrada na porta e
aplicada em wum MISFET. A teoria presente neste capitulo foi
originalmente desenvolvida por Marques e Sham[2] para o InSb
e, conforme citado no cap.IV, sera utilizada para o Heg, ,Cd,Te

em concentracdao de x=0,22.

A fim de atingirmos nosso objetivo com maior simplici-
dade numerica, vamos redefinir nossas fun¢des de base no ponto
'y de tal modo que, o numero imaginario ”i” seja eliminado da
aproximacao de massa efetiva e das condi¢des de contorno,

obtidas no ultimo capitulo. Para isto, basta redefinirmos as

componentes da banda de conduc¢do, ou seja, lu,) e lu,) como:

fu) = Is)t e luy,) = —Is)i, (6.1.1)

com as componentes da fungao de onda envelope A/ (x,k,) e A.(x,k,)

1”9

absorvendo o imaginario “"i”, isto e,

1A (x,k,) = A (x,k,) e  iA(x,k) = A, 0(x,k),

onde a seta — significa a redefinicao para A, e A,.

Utilizando-se destas redifinig¢des, o Hamiltoniano de
massa efetiva para os estados U e L, incluindo o potencial

externo V(x), torna-se:

N
s 5 vy © T
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. _ k. 3
No -+ V(x) P[%+Tf] fgpk.,
5 — Kk
Hy= | P-3 T3] —w+ve) o , (6.1.2)
L3py

$.2_ y 0 — X + V(x)

com as seguintes condig¢bes de contorno associadas:

Caso A - Espalhamento de estados por uma barreira a esquerda.

4A;) Estados U

AI(X=0,ky) = —Az(x=0,ky)o (60

A,) Estados L

A (x=0,k)) = —As(x=0,k,). (6.

Caso B - Espalhamento de estados por uma barreira a direita.

B;) Estados U

A(x=0,k,) = +A,(x=0,k,). (6.

B,) Estados L

Ay(x=0,k,) = F+A;(x=0,k,). (6.

6.2. Efeito de um Potencial Externo em um MISFET.

.3)

.4)

.5)

.6)

Para um dado potencial externo V(x), o problema de um

eletron requer, para os estados U, um conjunto de equa¢des dife-

renciais acopladas de primeira ordem, dadas por:

H,¥,(x,y) = E,¥,(x,y), (6.2.1)

com
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A (x,ky)

¥, (x,y) = e ¥y A (x,k))]. (6.2.2)
A3(X,ky)
L J

A interface ¢é considerada atraves do uso da eq.(6.1.3) ou
(6.1.5). Os estados L satisfazem relagdes semelhantes, apenas
trocando-se A,, A, e A; por A,, A e A;, respectivamente. A

interface ¢ levada em conta pela eq.(6.1.4) ou (6.1.6).

Para encontrarmos as relagbOes entre as componentes
Ay, A, e A;, substituimos o bloco Hamiltoniano H,, dado pela
eq.(6.1.2), e a eq.(6.2.2) na eq.(6.2.1), de modo a gerar um
sistema de trés equag¢des. Em seguida, eliminamos A, em termos

de A,, de onde resultam as seguintes equag¢bes diferenciais:

%
d? d dA 1
ppe +[>\°+EUiV(x)][KI} — ;[[XO-FEU— V(O )he —E, + V(x)] + szz]A1+
p2k (Y
-1 (& Ay = 0,  (6.2.3a)
2 + By — Vi)
P
A2=—[%+%_Vu”[& +§]&, (6.2.3b)
Aw=—ﬁ Pk A, (6.2.3¢)

2 o+ B —Vix)]

onde k=k,. Os estados L possuem um conjunto de equacdes dife-
renciais similares, apenas mudando-se k——k, ja que,

H (k«,k)=H,(ks,—k), e as componentes da funcao envelope.

Agora podemos entender o efeito do potencial auto-
consistente V(x) em MISFET's. Observe que a diferenca entre a
eq.(6.2.3a) para a componente A, e a mesma equag¢ao para a COmpo-
nente A, ¢ no sinal do ultimo termo da eq.(6.2.3a), este ultimo

termo e o responsavel pela estrutura de cada uma das subbandas
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apresentar o que chamaremos de “separagao dos spins”. O termo
“separacao dos spins” sera aqui utilizado para representar o
afastamento em energia dos estados U {(spin 1) e L (spin i), para
um mesmo vetor de onda paralelo k, devido a wuma voltagem
externa aplicada na porta. O potencial auto-consistente V(x)
aparece no ultimo termo da eq.(6.2.3a) atraves de sua derivada
[%g], ou seja, a degenerescéncia de spin nas subbandas de uma
camada de inversao e, na verdade, quebrada por um campo
eletrico auto-consistente. Observe que, se o campo elétrico &
nulo (V(x) constante) ndo existe separacio dos spins, pois as
equa¢bOes para A, e A, sao idénticas. Em k=0, mesmo com uma
voltagem de entrada aplicada na porta, as subbandas ainda
permanecem degeneradas, ja que o termo diferente nas equacgdes

para A, e A, vai a Zzero.

Note que, a "separag¢do dos spins” das bandas sdo de-

terminadas pelo potencial elétrico interno (QY]. Porem, os duble-

dz
tos de Kramer continuam degenerados, isto &, E ,(—k)=E (+k).
Com a aplicacdo de campo magnetico, B,, a degenerescéncia
destes dubletos de Kramer serdao quebradas, e os niveis de
Landau de cada ramo terdo dependéncia ligeiramente diferente
com o aumento de B,. Este ponto sera demonstrado no cap.VIII,

quando sera estudado, explicitamente, o efeito de um campo

magnetico nestes niveis (ramos).

6.3. Solucao da EMA usando a Aproximacao W.K.B.

O termo proporcional a derivada primeira de A,(x,k)
na eq.(6.2.3a) pode ser eliminado atraves da seguinte mudanca

de variavel:

MG = (e F B0 = VGO /M A, k) (6.3.1)

A substituicao desta equagdo em (6.2.3a), determina a seguinte
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equacao para A;:

—ii—?_Al(x,k) + % {stf(E;J,k) —~ \f;ﬁ(x,a_,)} A(x,k) = 0, (6.3.2)
< 7

onde
2
P?{d?V _ | dV 3pz|dV
i 1 o "2 2 dxz dx 4 dx
Vi (x,E,) = £5 2E V(%) — V(x)*  + —m e et ]
g [\ +E, = V)] [N+ E =V
(6.3.3)
e
U _ 1 2y 2 __ p2g2 ‘
89(Ey,k) = go[Bu(l)? — 7 — P2K?). (6.3.4)
A condig¢ao de contorno para uma barreira a esquerda e
usada, juntamente com as eqs.(6.2.3b) e (6.3.1), para deter-

minar a seguinte equacao correspondente a condi¢ao de contorno

de A;(x,k):
(%)
A (x=0,k) = P {[1—‘— dx’x =0 ]Al(x=0,k)
(o + B, = Vix=0)] W12 2[x, + B, — V(x=0))
+[ad;.,4.1(x,k)]x___0}. (6.3.5)

Do mesmo modo, pode-se obter a condi¢do de contorno para uma

barreira a direita.

Para a componente A,(x,k), valem as mesmas expressdes
acima, somente mudando-se: A;(x,k)—-A,(x,k), os estados U-=L e
k—-—k nos termos lineares. Portanto, vamos fixar nossa atencgao

somente na funcao A,.

Note que, a vantagem no uso da eq.(6.3.2) e devido a

sua semelhangca com a equacao de massa efetiva para um banda,
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pois o termo Eg/P° & igual a 2m*/kK® (cap.IV). Apesar das
eqs.(6.3.3) e (6.3.4) desencorajarem qualquer tentativa de
solugido analitica para a eq.(6.3.2), esta equacao possui uma
forma conveniente para o uso da aproximacao W.K.B. (Wentzel-

Kramers-Brillouin).

O ponto de inversao do movimento <classico Xy e
definido como o ponto onde o auto-valor SU(EU,k) e igual ao
potencial efetivo Vfﬁ(x,EU). O metodo W.K.B. determina que, do
lado esquerdo do ponto de inversdo xy, & fung¢do A,(x,k) possui

a seguinte forma assintotica:

A(x,k) - ! cos[g(x) —-1/4], (6.3.6)

,IQ,(X)

onde
Q(x) = \J%E (8¥(E k) — V&, (x,E)] , (6.3.7)
e
Xr
o (x) =I Q((x')dx’. (6.3.8)
X

Do lado direito do ponto de inversao x;, a fungdo A,(x,k)

comporta-se assintoticamente como:

A (%, k) - =L e TP (6.3.9)
.lQ,,(x)
onde
Q(x) = \ji_g (Ve (x,E0) — 8°(E,, k)] , (6.3.10)
e
X
o,(x) = j Q,(x’)dx’. (6.3.11)
X
Para encontrarmos as solu¢des da eq.(6.3.2), a

energia E,(k) € variada até que a eq.(6.3.5) seja satisfeita.
Para cada valor de k, existem varias auto-energias que satis-

fazem esta equagdo e cada uma corresponde a uma subbanda de
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energia j, que representaremos por EJ’ onde j=0,1,2,...

Na fig.6.1 esta ilustrado a forma do potencial
efetivo, V;f(x,EJ), de um pogo triangular. Observe nesta figura,

que o polo de segunda ordem do potencial efetivo em um x=x,,

Vix,) = A + E,, (6.3.12)
simula a presenca de uma barreira infinita. Isto significa que
as fun¢des de onda devem ir a zero neste ponto; esta ¢ mais uma
condigao que utilizaremos para o nosso potencial auto-

consistente.

A aproximacgao W.K.B. foi verificada por Marques [31],
para um pog¢o triangular, e mostrou uma boa precisdao ao
descrever as fungdes A, e A,, alem da vantagem de possuir uma

forma analitica para estas fungdes.

le(mev)
500 - E.(x)
= E, (x)
V]
400 F ‘7v.ff(X,Eo)
E
300 1 0
200 p——ffm ———————— ————— $(E,)
PONTO DE
INVERSAO PONTO DE
CLASSICO INVERSAO
CLASSICO
—+ 1 ———— ——t—
X 5.0 Xo Xy 10 X(A)

Figura 6.1. Diagrama ilustrativo do potencial efetivo ngf(x,EJ), para um pogo

triangular.
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6.4. Definicdo do Potencial Auto-Consistente V(x).

O potencial perturbativo de um eletron e dividido em

trés partes,

O primeiro termo € o potencial imagem,

€se — € 2
v, = iso o 1, 6.4.2
im (%) €sc + €5, 4€sc X ( )

onde e€ge € €ig sdao as constantes dieletricas do semicondutor e

o
do isolante, respectivamente. Este potencial é devido as dife-
rentes constantes dieléetricas do semicondutor e do isolante. No
nosso caso, o semicondutor possui maior constante dieletrica,
de modo que, o termo do potencial imagem e repulsivo no lado da
interface com semicondutor, onde os elétrons se encontram. O

segundo termo, Vgc.(x), € o potencial de troca e correlacdo,

dado por [13]:
Vie=—{14(0,7734/21) r, (x) In [l +(21/r, (x)]]}(2/7 £ (x)) Ry*, (6.4.3)

onde

-1/3
o = (4/97m)/3 e rs(x)=[%7rag,3pinv(x)] s

sendo ag o raio de Born efetivo e p;,,(x) o nimero de elétrons
por unidade de volume da camada de inversao, que sera melhor
definido mais adiante. Para os valores de massa e constante
dielétrica dc material Hg (Cd)Te, dados na fig.6.4,

1Ry*=10,252 meV.

O terceiro termo, V,(x), conhecido como potencial de
Hartree, & a contribuic¢do para a energia potencial devido a
distribuig¢ao espacial de cargas (elétrons e Dburacos) no

semicondutor. O potencial V (x) é& obtido da equagdo de Poisson,

S

2
éiEVH(X) = g%g p(x), (6.4.4)

(¢,



74

onde p(x) & a densidade volumetrica total de cargas, que e dada
pela soma da densidade volumetrica de cargas na camada de

deplecido mais a densidade volumetrica de cargas na camada de

inversao.

A distribuicdao espacial de impurezas é¢ suposta uni-
forme. Vamos supor ainda, que todas as impurezas doadoras (Ng)
e aceitadoras (N,) estdo ionizadas na camada de deplegdo, deste
modo a densidade volumetrica de cargas nesta camada e:

Pgep(x) = — e [N, — Ngl, 0<x<d,

(6.4.5)
= 0, x>d,

sendo INA~J%] a concentrag¢ao uniforme de impurezas por unidade

de volume e ”"d” a largura da camada de deplec¢ido.

Nos <calculos a seguir, a energia de Fermi E. é
mantida constante. Consideremos que, para uma dada voltagem de

entrada, todas as solug¢des na camada de inversao de

Haija(x,y) = Ejkawjka(x,y), (6.4.6)
com EJkGS;EF, se jam conhecidas. O indice ”o” representa o spin
(0 =L,U). Portanto, a densidade volumetrica de <cargas na
camada de inversao é:

—epiny(x) = —e jE]dea(x,y)r. (6.4.7)
jko

{ocup)

Substituindo as duas densidades acima na equacio de

Poisson, temos:

d2 4 2
SV = — S {INe=No| + 2y (%)}, (6.4.8)

gue juntamente com condi¢des de contorno,

dVH 4W62
LE;] 0 T TEsc {Ndep + Ninv}’ (6.4.9)
X =

ot s AR

CTNRGRITRERS IO

—CO DE BiBLiv 1eC
{S - FISICA
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[d_\’] = 0, (6.4.10)
x=d

determinam o potencial de Hartree. Ndep ¢ o numero de cargas

por unidade de area na camada de deplecdo, isto e,

Niep = INa—No| . d, (6.4.11)

e Njnv ¢ o numero de cargas por unidade de area na camada de
inversio, que e definida como a soma das densidades super-

ficiais de cargas em cada subbanda, N

J':
Ninv = ZNJ , (6.4.12)
J
onde Nj e dado por:
0
—_ 2
Nj = > J dx ¥ 55 (x,9)f (6.4.13)
ke °0

(ocup)

A eq.(6.4.9) expressa o fato do campo elétrico na
interface ser determinado pela carga total no semicondutor (lei
de Gauss) e a eq.(6.4.10), que o campo eletrico e nulo, ou
seja, o potencial V,(x) é constante para x>d, veja fig.6.2.
Partindo-se de uma forma geral para V,(x), e determinando as
constantes atraves das condigcdes de contorno, encontramos que:

X

v, (x)=47\'e2 N X — =L x2 + N. x—1 (x—x"p; (x')dx’].(6.4.14)
H €sc dep 24 inv’ 0 inv : s

Este potencia! é obtido por calculos auto-consistentes, pois,
depende da fungdo de onda atraves de Pinvy(X) e a fungdo de onda

depende do potencial atraves da eq.(6.4.6).
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Figura 6.2. Diagrama esquematico mostrando o potencial, as bandas de conducgdo e

valéncia, a posi¢do do nivel de Fermi e a condi¢do para se encontrar

largura da camada de deplegao d.

Para encontrarmos a largura auto-consistente da

camada de depleg¢do ~d”, wutilizamos a relag¢do indicada na

fig.6.2,

V(a) — v(0)] = E + EE, (6.4.15)

levando em conta apenas a contribuig¢do do termo de Hartree para
o potencial V(x), e considerando ”d’ muito grande, d—-o, no
limite da integral deste potencial, ou seja,

1

2
2
4 = [m—%—m[& + %g']/[%ﬁ—] ~ Xav(Ninv)], (6.4.16)

onde

X0
Xav(Nlnv) = j. X,Oinv(x)dx. (6.4.17)
0

Note na eq.(6.4.16) que, ”"d” e fung¢do da densidade na camada de

inversdo N; . e da concentragdo de dopagemlNA——Nd.

Os termos V, (x) e Vgc(x) na eq.(6.4.1) foram obser-

vados por Marques [3], no seu trabalho original com InSb, como
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dando uma pequena contribui¢ao para o potencial V(x) e,

portanto, nao foram tambem considerados neste contexto.

6.5. Metodo Computacional para as Componentes da Funcao Envelope.

O potencial auto-consistente V(x), ilustrado na
fig.6.2, possui uma forma planar para grandes valores de x;
esta forma faz com que as fun¢does de ondas (componentes da
fungao envelope) das mais altas subbandas (ocupadas e desocu-
padas) com k’s proximos do vetor de onda de Fermi, possuam uma
larga extensao espacial. Portanto, a solug¢ao numerica na
extensa regidao de gap pode <causar a propagacao de erros
numeéricos, que ndo garantiriam que A;(x,k) e A,(x,k) fossem a
zero na barreira infinita, simulada pelo polo do potencial
efetivo em x,. A utilizagao da fun¢ao de onda W.K.B. nesta
regiao solucionou este problema, pois, as fungdes A, (x,k) e
A (x,k) possuéh a forma analitica de uma eXxponencial
decrescente, do lado direito do ponto de inversdo classico, que
assegura a condi¢do de contorno em X,. O metodo de casamento da
solucdo numérica com a solugéo analitica W.K.B., para as
fungdes de ondas componentes, esta ilustrado na fig.6.3 e &

descrito a seguir.

Para um dado potencial auto-consistente V(x), as
energias das subbandas W.K.B., em k=0, s@o calculadas a partir
da eq.(6.3.5) e usadas como um chute inicial. Para cada uma
destas auté—energias, o potencial efetivo Vf"(x,EU) e calculado
nas vizinhangas do ponto de inversao, e em seguida, encontra-se
a razdo LM(xv,k=0)/AQU@,k==OHWKB no ponto de verificacdo
Xy =Xr + 0.5. Depois, as equac¢des diferenciais (6.2.3) s3o nume-
ricamente integradas no intervalo de 0<x<%.,, utilizando-se a

condi¢do de contorno da eq.(6.1.3), através do metodo de

integracdo Runge-Kutta de quarta ordem. Neste ponto, a razao
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[A1 (xv,k=0)/A,(xv,k=0 )] & comparada com [Al(xv,k =0)/A,(Xv,k =O)]

WKB'

Quando a diferenca absoluta for menor do que um certo valor, as

Num

componentes da funcdo envelope sd3o analiticamente continuadas

de x, ate o centro do gap.

SOLUCAO
NUMERICA

s+ ——T

|
| SOLUCAO W.K.B.
Ag(0) /\
A, (O
y (0) p

A (x)
A,(x)//_\ | ' Vet ( X,Eq)

Az(x’ / Az(Xo)
- a———————— I
/ Ax(x) - A, (xo) +

\ \
X, = PONTO DE E(Eqy,k %0)
VERIFICACAO

PONTO DE
mv:-;RsT\O'
CLASSICO

AN NN NN SN SN S SSEUNASSNSNNONSNSAYN

Figura 6.3.Ilustra o metodo computacional para as fungdes de onda A, e A,. A solu-
¢80 numérica e comparada com a solugdo W.K.B no ponto x., para uma da-
da energia E,. Em um pre-determinado valor, as fun¢des sd@o analiticamen-

te continuadas. Omitiu-se nos argumentos de A; e A, o termo k=0.

6.6. Calculo Auto-Consistente e Resultados.

O termo do potencial de Hartree, V_, (x), no potencial
de um eletron V(x) torna a equag¢do de Schrodinger um problema
de auto-valor nao linear, pois, o potencial V(x) depende do qua-
drado das fungdes de onda de cada subbanda. Tais equagdes,
conhecidas como equa¢des auto-consistentes, sao geralmente re-
solvidas iterativamente, atravées de um potencial de entrada que
leva a fungoes de saida com as quais o potencial & novamente
derivado. O calculo auto-consistente utilizado neste trabalho
usa como potencial de entrada, para resolver a eq. de Schro-
dinger na itera¢do (r+1), uma combinac¢ao linear do potencial de

entrada e saida da prévia interagdo (iteragdo (r)):
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Ve (x) = VO (x) + f[V‘S”a,id

)
NE vgnt(x)], (6.6.1)
onde f e um pequeno valor que deve ser escolhido cuidadosa-

mente, a fim de evitar grandes oscilagbes entre os potenciais

de entrada e saida.

O potencial de saida no fim de cada iteragdo (r) e
comparado com o potencial de entrada, no inteiro intervalo de
X, ate que a diferenca absoluta entre eles seja maxima, a quai
definiremos por:

4,, = Max Vg%t(x) — V:;ida(X) , (6.6.2)

A auto-consisténcia e encontrada quando A, for menor que um
certo valor A,., fixado no inicio do calculo. A parte nao
ocupada da estrutura de subbandas e somente calculada depois

que a auto-consisténcia e satisfeita.

Uma tipica estrutura de subbandas auto-consistente de
um camada de inversdo tipo-n do material Hg,,.Cdy,,Te tipo-p &
mostrada na fig.6.4a. O potencial auto-consistente determinado
pelas quatro (duas por spin) subbandas ocupadas e ilustrado na
fig.6.4b. Observe que, as subbandas nio sao parabolicas, e
apresentam uma consideravel “separacdo dos spins” devido ao
campo eletrico auto-consistente e as condigdes de contorno
utilizadas. A "separag¢do dos spins” nas subbandas decresce rapi-
damente com o aumento do indice das subbandas, c¢como uma
consequéncia da forma planar do potencial auto-consistente, que
esta de acordo com as observagdes da segao 6.2, onde mostrou-se
que a “separac¢do dos spins” nas subbandas tende a zero quando
[dV

E§] e nulo.
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Figura 6.4. a. Estrutura auto-consistente das subbandas de uma camada de inversio
tipo-n no semicondutor Hg,  ,Cd,Te tipo-p, em concentragdes de 0,22.
A nio parabolicidade das subbandas e a "separacio dos spins” & obser-
vada.

b. Potencial auto-consistente determinado pelas subbandas ocupadas a
esquerda. As componentes da fun¢do de onda envelope da primeira sub
banda, em k,, =0, estao plotadas na energia E,. As bandas de valencia
e conduc¢io sdo tambem mostradas em funcdo de x.

O retangulo, no alto da figura, contém as quantidades relevantes que

entram ou foram obtidas no caleulo auto-consistente.
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A fig.6.5 comprova a densidade de ocupagao em cada
subbanda como funcao da densidade de ocupacao total na camada

de inversdao, obtidas no calculo auto-consistente, atraveées das

eqs.(6.4.12) e (6.4.13).

57
Ninv
N; /
No
S a-
=
w
(=)
<<
=]
2 27
W
o N,
0] T T ]
0 2 4 6

i 2
Figura 6.5. Densidade de ocupacao em cada subbanda ”j”, N., como fun¢io de Ninv‘

J

A baixa concentracao utilizada na camada de inversio,
Ninv=3’2X10“ cm™?, & uma conseqiéncia da concentracao empre-
gada experimentalmente por Kirk e outros [1], conforme descrito

na se¢ao 2.5, que € o objetivo principal deste trabalho. Estes

resultados serdo utilizados no ultimo capitulo.
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CAPITULO VI

TRANSICAO DE FASE NAS SUBBANDAS DE MISFET

DE MATERIAIS COM GAPS ESTREITOS

7.1. Introducao.

Nosso proposito, neste capitulo, esta direcionado em
apresentar um modeio qualitativo, que explique uma delicada e
interessante caracteristica observada experimentalmente, tanto
na resisténcia Hall como na resistencia longitudinal de um

MISFET-Hg(Cd)Te, um semicondutor com gap de energia estreito.

Vamos restringir nossa atencao a altos campos magne-
ticos e baixas densidades (<< 10'%¢cm™? na camada de inversido,
tal que, somente o mais baixo nivel de Landau esteja ocupado.
Por simplicidade, nosso modelo e limitado a ter apenas a mais
baixa subbanda com "separagdo dos spins” ocupada, ou seja, com
os estados U e L desta subbanda afastados em energia, conforme

mostrado esquematicamente na fig.7.1.

Em camada de inversdo de silicio existe um namero de
vales na banda de conducgao (veja fig.3.2) igualmente populados,
cujos numeros sao 2, 4, ou 6 dependendo se a interface do
MOSFET (141 e a face (100), (110) ou (111) do Si, respectiva-
mente. Note que, o caso com dupla degenerescéncia de vales,
estudado por Gummich e Sham [15], possui um ramo de energia com
dois vales, o que e estruturalmente equivalente ao nosso modelo
de dois ramos (subbandas U e L) de energia e um unico vale. Os
compostos tetraedrais possuem superficies de Fermi esféricas
proximas ao centro da zona de Brillouin e, portanto, possuem um

- -

anico vale em k=0, como na fig.3.1.
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Figura 7.1. Diagrama ilustrativo do modelo.
a.Subbanda com dois ramos de energia (U e L) e um unico vale, na ausén-
cia de campo magnetico.
b. Densidade de estados do mais baixo nivel de Landau, na presenca de

campo magnetico.

Vamos nos deter ao estudo dos efeitos de troca e
correlacdo intra-ramos na presenga de altos campos magneticos.
A existéncia de uma transicio de fase e determinada por uma
competi¢ao entre a energia cinetica e as energias de troca e
correla¢ao do sistema. Esta transicio e investigada como funcgiao
da ocupagao do nivel de Landau, v, definida como:

v = I:I—i[—)“—‘i, (7.1.1)

sendo D a degenerescéncia do nivel de Landau de um unico tipo

de spin, definida no apendice I.

Por conveniéncia, a partir da proxima secao faremos
uma mudanca de eixos, de tal modo que, o eixo perpendicular a
interface seja o eiXxo-z, e o0s e€iXos X e y estejam no plano da
interface. Supomos que o semicondutor seja isotrdopico, e uma

vez encontrado o potencial confinador, V(x), ele sera o mesmo
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qualquer que seja o eixo escolhido como perpendicular a

interface. Maiores esclarecimentos sobre esta mudanca de eixos

serdo dados no proximo capitulo.

7.2. Um Modelo para a Camada de Inversao.

Seja um alto campo magnetico aplicado perpendicu-
larmente a interface de um MISFET, §==B2, onde um gas de
eletrons encontra-se confinado na <camada de inversao pelo
potencial V(z). O movimento dos eléetrons normal a interface
esta quantizado inicialmente e representaremos na mais baixa
subbanda de energia por £(z). Enquanto que, o movimento dos
elétrons no plano x-y da interface torna-se quantizado em
orbitas ciclotronicas, e encontra-se descrito no apéndice 1.
Portanto, para conjunto de base <escolhemos as fun¢does de onda

da seguinte forma:

¥, (T) = eV, (x-x,), s=U,L, (7.2.1)

para descrever o movimento bi-dimensional de um eletron no ramo
s da mais baixa subbanda, com uma componente y do vetor de onda
igual a k. A funcdo de onda ®,(x~-%X,) descreve o movimento de um
oscilador harmonico unidimensional centrado em Xo s cuja
defini¢dao e dada no apéndice I. Os dois Unicos numeros
quanticos de interesse aqui sdo k e s. Devemos lembrar que
apenas o mais baixo nivel de Landau esta ocupado e a interacao
com os niveis mais altos & negligenciada, o que & bastante
coerente, ja que estamos trabalhando com altos campos
magnéticos, que levam a uma separagiao entre niveis de Landau,

hw., muito grande.

O operador Hamiltoniano destes elétrons consiste de

trés partes:

H=H + H + H. (7.2.2)
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H, ¢ o termo referente a energia eletrdnica total no mais baixo
nivel de Landau, e & dado pela soma dos Hamiltonianos de cada

eletron:

Ho o= 5k > b + 2. (7.2.3)

[=1

» ”»

onde o indice a numera os eletrons; o operador Dp,, ©
potencial vetor A, e a coordenada T, sdo relativos ao a-esimo

eletron. H, representa o espalhamento eletron-impureza (e-i)

intra-ramos:

H, = E VvO(T, = Fyrzy) . (7.2.4)
a

0 potencial bi-dimensional efetivo, v¥(f,-f,,z,), devido a um
centro espalhador tipo (:+), localizado em (f,,z,), ndo permite
que elétrons de um ramo s sejam transferidos para o outro ramo.
Finalmente, o termo H. representa a interagao elétron-eletron

(e-e) de Coulomb:

Ho= 1 3 & i ] + -], (7.2.5)

bIfh-

sendo (f,,z,) a coordenada do b-ésimo elétron. A interagio
Coulombiana entre eletrons de ramos diferentes é permitida,
poréem, sao desprezados os espalhamentos e-e que transfiram
eletrons de seu ramo.

Podemos reascrever o operador Hamiltoniano, dado pels
eq.(7.2.2), no formalismo de segunda quantizacdo [16]), isto e,
sob a forma de operador agindo sobre as fungdes dos numeros de

ocupacaol!, Para isto, vamos definir os operadores ¥(7):
V() =D ¥ (Fla, e @T(f-)=§:\lr;‘s(?)als , (7.2.6)
k,s K,8

14 funcdo dos numeros de ocupa¢do & representada por:
IN, Noyeoo), onde 0s numeros Ny, Na,... indicam gquantos elétrons se encontram

em cada estado ¥, .. ¥ , .
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1

com a, ¢ a, sendo os operadores de criacdo e aniquilagao do

3

estado (k,s), respectivamente. Portanto, as tres partes do

Hamiltoniano H em segunda quantizac¢ao sao:

H o= > e(kala, , (7.2.7)
H = Z:(kslv‘”(f'a—Fd,zd)lk’s)alsak,s , (7.2.8)
Kk/s
H. = L E V(k,, K3k, ko) al al _a, a (7.2.9)
2 19y 81982 ,yR2 kysp T kpso k”ZSZ kisl. e L.
todos k,3
€, representa a energia do mais baixo nivel de Landau, e

V(k,,ki;k,,k5) € o elemento de matriz de Coulomb, dado por:

Viky, 1;1(2,ké)=/d3ra/d3rb\1':1,l(f‘a)\lfkisl(Fa)V(f-a-Eb)WIZ,Z(Pb)\Fk,zsz(i‘b),

(7.2.10)
onde
V(Ta-1,) =fdza/dz,,ls(za)ﬂs(z,,)rV(fq-;b,zc,zb), (7.2.11)
sendo
R R e2 R . > 5 -1/2
V(ra—rb,za,zb)=§:[[ra—rb] +(za—zb)] . (7.2.12)

7.3. Fun¢ao de Green e Energia Total do Sistema.

Como citado no apendice I, cada nivel de Landau passa
a ter uma largura finita T na presenga de impurezas, existindo
uma banda de energia para cada momento p do eletron espalhado;
veja fig.1.3. Eletron espalhado por impurezas possui um livre
caminho medio? finito e, portanto, apresenta incerteza em seu
momento, ou na energia ou em ambos. Desta forma, segue-se que
oS estados excitados nao tem uma energia perfeitamente

definida, pois suas energias se distribuem sobre um intervalo

2Livre caminho medio e a distdncia media entre dois

espalhamentos.
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'y que pelo principio de incerteza energia-tempo, satifaz

>t

aproximadamente a relagdo ~Z, onde T & o tempo medio entre
dois espalhamentos, conhecido com tempo de espalhamento {ou
tempo de relaxacdo, ou livre tempo medio). Espalhamentos ou
colisdes sao eventos instantaneos, que abruptamente alteram a

velocidade de um eléetron. Nos calculos, a seguir, sera

empregado o formalismo de funcao de Green.,

Os efeitos de alargamento do nivel de Landau séo
tratados na aproximagdo auto-consistente de Born [17]. Nesta
aproximagao, espalhamentos por impurezas sdo considerados na
mais baixa aproximag¢do de Born, enquanto que, o alargamento do
nivel & levado em conta auto-consistentemente. Os diagramas de
auto-energia para o espalhamento do eletron por wuma unica
impureza estadao mostrados na fig.7.2. Esses s&8o os termos impor-
tantes quando a concentragdao de impurezas e pequena. Na figura,
a impureza e representada por um X, o eléetron por uma linha
solida e a interagdo eletron-impureza por linhas tracejadas. O
primeiro termo <causa apenas um deslocamento na origem da
energia [18] e sera omitida a sua contribuig¢do. A impureza e

considerada rigida e naoc pode absorver ou transferir energia.

* L A

Figura 7.2. Contribuicdo da impureza para a auto-energia do elstron.

O termo de auto-energia do eletron devido ao espalha-

mento por impurezas, proposto por Ando e Uemura [17], e:

SUE) = trrc.am, (7.3.1)

onde I'? & a média, na configuracao das impurezas, do quadrado

do elemento de matriz (kslv®¥(r,-rg4,z4))Ik’s). Para potenciais



de curto alcance, onde podemos repassar v¥(F,z) por V¥ (z)6(r),
I' pode ser escrito, em termos da mobilidade u ou do tempo de

relagao 7, calculados na aproximag¢do de Born e na auséncia de

campo magnetico, como [17]:

1 ek’
r = |4 e i’
27R? miu

2 Ii
— —’T‘—hwc% , (7.3.2)

onde R ¢é o raio da orbita ciclotronica e esta definido no

apendice I.

A contribuigao para a energia devido a interagao
eletron-eletron de Coulomb, veja eq.(7.2.9), e dada na aproxi-
macao de Hartree-Fock pelo seguinte par de emparelhamento de

operadores:

! i
1 1
a a a
ky3; Tkosp T khs, kis, ’

1 1

em que permite-se a troca do vetor de onda do eletron de um
ramo pelo vetor de onda de um eletron do outro ramo, ou seja,
k;==k2 e k;==k1, mas nao permite-se a mudanca de ramo do eletron.
Portanto, o termo de auto-energia devido a interagidao eléetron-

eletron, [18,15], ilustrado pelo diagrama na fig.7.3, é:

> = —avs, (7.3.3)

que nos levara a energia de troca do elétron. Aqui o é o
elemento de matriz de Coulomb meéedio,
oA = E V(k19k2;k2’k1)’ (7-3-4)
ki, k;
e V;, a ocupag¢ao fracional do nivel de Landau no ramo s,

definida como:

Ns
D

onde Ng ¢ o numero de elétrons no ramo s. A soma v,+u nos da a

Vs = 27R*Ng, s=U,L, (7.3.5)

R BRSO i AT Bk "l [N PR S
'
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ocupagdo fracional ou fracdo de preenchimento do nivel de
Landau, v, atraves da qual podemos obter a densidade de

eletrons na camada de inversao, N que e dada por

inv?
Ninv=NU+NL. No nosso modelo, a densidade Ninv e 0 campo
magnetico sao ajustados, de modo que, a ocupa¢cao fracional

maxima em cada ramo S seja um numero inteiro igual a um e,

portanto, o valor maximo v igual a dois.

Q\G-l

“ s E)=I, +Z(E)“ ﬁ::: “'—
Y s PR A

Figura 7.3.a. Auto-energia do elétron, ilustrando as contribui¢cdes das interacdes
eletron-eletron e eletron-impureza.

b. Equag¢do de Dyson para o propagador do eletron.

Vamos agora, a partir da equacao de Dyson na fig.7.3,
obter a fungdo de Green G,(E) de um propagador do eletron em

cada ramo s,

G.(E) = GO(E) + G{(E) [TI(E) + ) G.(E), (7.3.6)

onde G (E) =(E—e¢,)™! & a fungcio de Green nioc perturbada. Substi-
tuindo a auto-energia (e-i) na equacdao acima e resolvendo a

equacao de segundo grau, obtemos:

Gy (E) = 1%2 {[E—eo—z:] + [[E——eo—-}::]_ﬁ]uz}. (7.3.7)

Quando I'-0, a fun¢3o de Green diverge para o sinal (+4) da
equacao acima, enquanto que, a funcdo vai a zero para o sinal

(—), como esperado. Portanto, o sinal (—) e o escolhido para

G,(E).

1 |? SERVICO D= BIRLIOTECA E !
‘NF r—\"v ,"\(\?3
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Podemos reescrever G,(E) como:

1/2
G (Z) = 1—?—2 {z - (Zz—rz]/}, (7.3.8)

onde Z=[E—50—E:]=[E—eo+aus]. Para que a funcao de Green
tenha uma parte real, ReG,(Z), e uma parte imaginaria, ImG,(Z),
isto e,

G.(Z) = ReG.(Z) + iImG,(Z), (7.3.9)

devemos ter I'*>7°. Ja que I' & uma largura, ela deve assumir

apenas valores positivos, de tal modo que,

T >iz| ou —T<Z<T. (7.3.10)

Satisfazendo esta condig2o, temos a eq.(7.3.8) escrita como:
1/2
G.(Z) = 1-3—2 {z - i[r? -2 } (7.3.11)

Para altos campos magnéeticos, a densidade de estados

no ramo s, Dg(E), em formalismo de fun¢ao de Green, e dado por

[17]:

Ds(E) = — LD ImG,(2), (7.3.12)
Note que, a parte imaginaria da funcao de Green deve existir,
para que a densidade de estados seja diferente de zero e assim

satisfazer a condigao (7.3.10). Substituindo a eq.(7.3.11) em

(7.3.12), temos:
172
Dg(E) = W—zro[rz—zﬂ : (7.3.13)

Podemos agora obter a ocupac¢ao fracional do ramo s,

dada por [19]:

0
_ Ng 1
Vs = § = p J_wdEf(E)DS(E), (7.3.14)

f(E) sendo a fungao distribuigao de Fermi em T=0, ou seja,
{1, —w <ELE,,
0, E>E:.

f(E) =
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Ee e a energia de Fermi no corpo do semicondutor. Portanto,
fazendo a mudanga de variavel de E para Z na integral da

eq.(7.3.14), temos os seguintes limites de integracgéo:

Z = —T (limite inferior)
Zg = E. —¢,+av; = Teq, (limite superior)
onde
€ = {EF-€°+<1U5]/P. (7.3.15)

Utilizando estes resultados na eq.(7.3.14), podemos expressar

Yy COmMo:

Vs = % [es(l—e,2 Y12 +% + sen_les]. (7.3.16)
Para encontrarmos a energia total do sistema, E,

devemos utilizar a seguinte relagcdao [19]:

o0
E = ZLZ f dEf(E) T (E)Dg(E), (7.3.17)

3 -0

onde

T(E) = & + X, + TL(E), (7.3.18)

e L & a area da amostra no plano x-y. Com um procedimento
semelhante ao empregado para resolver a eq.(7.3.14), temos a

seguinte energia total:

2
= 2LR2 Z [[60— %aus]us - %71?‘(1"'652 )3/2]- (7.3.19)
x -]

Este resultado foi obtido para T=0K, de modo que, E & a
energia do estado fundamental. O primeiro termo & a energia
cinetica. O segundo termo é a energia de troca, onde o 1/2 e
devido a dupla contagem. O terceiro termo e a contribuig¢do da
interacao eletron-impureza. Nele, apenas a parte real e
integrada em (7.3.17), pois e a responsavel pela mudanca de

energia que pode alterar a dinadamica do movimento. Enquanto que,

a parte imaginaria & interpretada como responsavel pelo

e e T
STRViCO DE BIBLIOTECA E INFGRMAGAD - IFQ 1
FISICA
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amortecimento do movimento da particula.

7.4. Minimos da Energia Total do Sistema.

Para determinarmos a ocupacao do ramo s, Vs, minimiza-

remos a energia total com o numero total de eletrons, Ninv’ ou
o fator de preenchimento, v, fixado:
vy+vy, = v = cst. (7.4.1)
Vamos definir as variaveis 2, é, e ¥ como:
_ 27R’E : = S S o
Q= [z [ & =F e Y G- (7.4.2)
Portanto, pela eq.(7.3.19) temos:
=z, 1 2 1 2 2 . 243 232
Q=Ew — s vt — a5 £ (1= +(1—¢2)%7], (7.4.3)

onde Q=R0C(¢,,¢ ), ja que v, e v  dependem de ¢, e ¢, respectiva-
mente. Fica mais simples realizarmos a minimizacao de Q (ou de
E) em termos da diferenga entre as energias minimas dos ramos,

em unidades de I', isto e:

A = ¢, — ¢, (7.4.4)
de modo que, Q=0Q(¢,,A) com ¢ escolhido aleatoriamente para ser

substituindo por A.

Derivando a eq.(7.4.1)em relagao a A, temos:

ov,, v,
ﬁ + 8_A = 0, (7.4.5)

com %% obtida pela eq.(7.3.16) e expressa a seguir por:

v,
JA

2 ¢ 2y/2 O€s
7('(1 es) aAc (7.4.6)

O que nos da, a partir de (7.4.5), a seguinte relacgao:

(1 . €U2)1/2 a_eg = — {1 — 61_2)“2

A

o,

T (7.4.7)

Finalmente, derivamos a eq.(7.4.3) em relacao a A, em
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seguida, usamos as eqs.(7.4.5-7) e substituimos no final

¢, =(e,—A) e Oa—j\"=—-1. Deste modo, obtemos g%, dado por:
o2 2 72 1
o= 201 — (¢ — )] [A—,—Y[uu—u,_]]. (7.4.8)

Os pontos minimos e maximos de Q sao obtidos das raizes de

gi/z=0, que sao:
A =¢, 41,
1
2. A = 7[Uu UL]
Observa-se da eq.(7.3.16) que, quando ¢ =—1 temos a menor

ocupag¢do do ramo L, », =0, e quando ¢ =1 temos a maior ocupagao,
vy, =1. Portanto, a raiz A=¢;—1 e um ponto de maximo, e
A=¢,+1 um ponto de minimo. Desta forma, a raiz A=¢;, +1
significa que a energia do sistema & minima quando o ramo L
permanece vazio, s =0, ate que o ramo U esteja completamente

preenchido, onde inicia-se sua ocupa¢ao. Chamaremos este minimo

de fase | do sistema.

A segunda raiz pode ser entendida se escrevermos
A=(e, —€), em termos da expressao para €s s dada. pela

eq.(7.3.15), isto e,

Er —¢, Er —e
] e

Para que esta expressao geral reproduza a segunda raiz, a

[UU——UJ. (7.4.9)

2l

diferenca entre os primeiros dois termos deve ser nula. Atraves
da eq.(7.3.16), obtivemos uma relagao univoca entre Vs € €q,
quer dizer, existe apenas um valor de v, para cada valor de €, e
vice-versa. De posse deste resultado e para valores fixos de 7,
observamos da eq.(7.3.15) que a razao BEF—-eJ/Fl so e igual
para o mesmo valor de v, e €;. Portanto, a segunda raiz ocorre
quando os dois ramos estao igualmente ocupados, ou seja, v ,=v

ou A=0, gue passaremos a chamar de fase II.
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Estas duas fases da energia do sistema dependem da
ocupagado fracional, v, e da razdo Y. Os termos da razao 7Y
possuem a seguinte interpretacao: a largura I caracteriza a
energia cinetica e a medida da interaciao Coulombiana o

carcteriza a energia de troca.

A partir da energia total podemos notar que, quando o
termo positivo de energia <cinetica domina, a energia &

minimizada populando igualmente os dois ramos. Quando o termo
negativo da energia de troca domina, a energia e menor (mais
negativa) se todos os elétrons sdo empilhados em um Unico ramo.
Para encontrarmos os pontos de coexisténcia das duas fases,

isto e, os pontos onde as duas fases ocorrem, tragaremos numeri-

camente o digrama da fase.

7.5. Diagrama de Fase.

Existem duas possibilidades para que o sistema se
encontre com a menor energia:
a. Ambos os ramos estdo igualmente ocupados (fase I1).
b. Os ramos sao ocupados sucessivamente (fase I). Neste caso,

temos duas situacoes distintas, dependendo do intervalo da

ba. 0l

ocupac¢ao fracional: {ba 1<v<2

1.Caso a. O<v<2.

vy =u_=uv/2 = €y =€ =¢€,.
Dy = e — 4%71/2 — 3i7r(1—ea2)3/2. (7.5.1)

onde ¢, pode ser obtido para cada v pela seguinte relacgao:

L = 1 Fa(l—-gz)“2+—§4+ sen”eq‘ (7.5.2)

2.Caso ba.O0<v<l.
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vy,=v; v =0 = €y =63 € =—1.

Q, = €V — %/uz — (11— ) (7.5.3)

onde ¢, pode ser obtido para cada v pela seguinte relacao:

v = 71—\. [eba(l——ebaz)“z—}—%-i— sen"eba]. (7.5.4)

3.Caso bg.1l<iw<2.
e, = 1; €L =€4.

Qe = €&V — 55 — Lw-12 - 2

35 35 = (1 =€, )2, (7.5.5)

onde ¢,,4 pode ser obtido para cada v pela seguinte relacdo:

(v—1) = -17‘—,[ebﬁ(l—ebﬁz)”z-f—%+sen—lebﬁ]. (7.5.6)

As relacgdoes (7.5.4) e (7.5.6) levam a uma igualdade
entre ¢, e ¢, (€,=¢,), pois correspondem a mesma ocupagio
fracional em seus intervalos. Apesar do intervalo na eq.(7.5.4)
ser O<v<l e na eq.(7.5.6) ser 1<v<2, temos que a ocupagao
empregada nesta ultima equacido & (v—1), de modo que,

O<(v—1)<t.

O diagrama de fase no plano ¥ (=I'/a) versus v pode

ser obtido igualando numericamente as equa¢des abaixo:

1. Q. = Q.. o<r<it,

2. Q. = Q,, 1<v<2,

e esta ilustrado na fig.7.4.
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Figura 7.4. Diagrama de fase no plano 7Y versus v, em T = 0 K. A fase | representa a

fase de unico ramo e a fase Il representa a fase de duplo ramo.

Para um dado Y fixo no diagrama de fase, chamamos de
ocupacgao critica, V., o ponto onde ocorre uma transigcao de fase.
Para v perto de v., a energia total tem minimo local em A=0 e

=¢,+ 1, portanto, existe uma transigdo de fase de primeira

ordem.

Devido as aproximagdes utilizadas, o diagrama de fase
¢ simetrico, em torno de wv=1. Atravées do diagrama de fase
observa-se que, para Y’s pequenos, ou seja, quando a largura T
(devido a impurezas) é pequena comparada com a interagcdo e-e
(medida por a), a fase de um uUnico ramo ocorre em quasSe todo
intervalo da ocupacgao, 0<v<2, ou da densidade Ninv’ Quando T e
® sao comparaveis, o regime de baixa densidades para elétrons
(v pequeno) ou para buracos (¢ perto de dois) favorece a

energia cinetica, pois ocorre a fase de duplo ramo.



97

A mesma analise pode ser feita em termos do campo

magnetico aplicado, se lembrarmos que a ocupacao fracional
decresce com o acrescimo de B. Para valores acima de um certo
Y. somente a fase I] existe, independente do campo aplicado.
Para todas as razodoes de Y<7Y. existem dois fatores de

preenchimento critico: v, e v,. Em v,, o sistema vai da fase II

para a fase I (baixo B) e em v, ocorre a transigao da fase I

rara a fase [I (alto B).

A pegquena incl{nagéo no diagrama de fase, em v=1 e 7
largos, segundo Gummich e Sham [15], nao parece ser devido a
rapida variag¢ao na DOS, ja que a densidade de estados
Gaussiana [17] leva ao mesmo resultado. Quando o termo de
energia de correlagdao e incluido, o diagrama de fase €
diminuidc, pois esta energia reduz o efeito do termo de troca.
Porem, nenhuma mudanga qualitativa ocorre. Este resultado foi

obtido em [17] atraves de RPA.

7.6. E feitos na Magneto-Condutividade.

A fim de explicar a interessante caracteristica,
citada na introducao deste capitulo, calcularemos a magneto-
condutividade longitudinal [17] do sistema, em T=0K, usando a
seguinte formula:

(e o)

_ et j JE [_3f [ImG. (E)F (7.6.1)
Tox Z?ivr"’Z e [ BEJ {[imG.(E)F + [Re G, (E)F}

Para o nosso modelo temos:

. 2
Tox = 2;; > ro dE (—2f] [1 _ €°r:rw’] } (7.6.2)

Bl) = —sE-E). (7.6.3)
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Resolvendo a eq.(7.6.2), obtemos a seguinte magneto-

condutividade longitudinal:

-

. = = 1 —e?). (7.6.4)
‘ 2h7rzz( )

S

Vamos agora encontrar o,, nos trés casos estudados na
se¢ao anterior:

1.Caso a.

Tux = q;; (2 - 2&. (7.6.5)

2. e 3. Casos ba. e bB8. levam a mesma o,,.

2

T = 32 [1 — 2. (7.6.6)

Para um Y fixo, sabemos onde ocorrem as transigdes de fase, de
tal modo, a usar o o, correto. A fig.7.5. ilustra a magneto-
condutividade longitudinal com fun¢do de v (ou de B) para treés

valores diferentes de 7.

Para valores pequenos de 7Y, isto e, baixa concen-
trag0es de impurezas, ndo existe caracteristica visivel em CTux s
exceto a dupla forma devida a cada ramo. Isto é simples de
entender, ja que o, ¢ proporcional a densidade de estados, como
pode ser visto da eq.(7.6.1). No entanto, a medida que se
aumenta 7Y, uma brusca mudanca e observada em o, nos pontos
criticos de v, onde ocorrem as transigoes de fase. Com estes
resultados, somos capazes de explicar qualitativamente as des-
continuidades observadas na resistécia Hall e na resisténcia
longitudinal de MISFET-Hg(Cd)Te, medidas por Kirk e outros {[1},
cuja reproduciao das medidas & mostrada na fig.2.7. Atraves da
eq.(7.3.2), podemos observar que I' é inversamente proporcional
a mobilidade, 4, e a massa efetiva da banda de conducao. O

heteroestrutura de GaAs/Al1GaAs possui alta mobilidade,
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£=1,9x105cm*/Vs e m*~0,06m, portanto, baixa concentracgao de
impurezas (Y pequeno) como na fig.7.5.a. No entanto, o material
Hg(Cd)Te possui alta concentracdo de impurezas intrinsicas Y
grande) que geram varios espalhamentos e, portanto, baixas

mobilidades (u~5,0x10%cm®/Vs) e m*=0,006m, tornando as

descontinuidades observaveis como na fig.7.5.c.
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ocorre a transicao de fase.
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CAPITULO VI

SUBBANDAS DE ENERGIA NA PRESENCA DE
CAMPO MAGNETICO

8.1. Introducao.

Quando altos campos eletricos sao aplicados perpendi-
cularmente a interface semicondutor-isclante de um MISFET, o
movimento perpendicular a superfﬁcie torna-se quantizado em
subbandas, e os portadores apresentam propriedades de um
sistema quase bi-dimensional. Foram estudos feitos por Ohkawa e
Uemura [20], em MISFET’s de materiais de gaps estreitos, sobre
os efeitos da mistura da banda de conducdo e de valéncia, na
presenca de altos campos magnéeticos aplicados perpendicular-
mente aos estados de superficie quantizados. O potencial
confinador utilizado, V(z), foi expresso sob a forma parame-
trizada, com os parametros obtidos experimentalmente para o

Hgg 79Cdg 5, Te .

Estamos propondo, neste capitulo, um modelo onde o
potencial confinador, V(z), na presengca de campo magnetico,
seja o potencial auto-consistente obtido no cap.Vi para o
Hg, ,4Cdy ,,Te. Apesar de ser um modelo simplificado, torna-se
bastante interessante ao ser <capaz de explicar dados do
magneto-transporte, a partir da energia escrita couo funcadao do

campo magnetico.

As simplifica¢des obtidas por Ohkawa e Uemura [20],
utilizando nosso atual sistema de coordenadas, €& o motivo

principal da mudanga de eixos realizada no capitulo anterior.

FEWTE’C Ve oo LT
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8.2. Estados de Superfﬁcz‘e.

A funcao de onda dos estados de superficie, sob um

campo magnetico homogéneo é=%0,0,B) e um potencial confinador

V(z), e escrita como:

Y(F) = ZAﬂ(F)un(f’), (8.2.1)

’ -
onde o subscrito n representa o indice das bandas e u,(r) a

parte periodica das fun¢g3es de Bloch no pontc T(§s=0).

A matriz Hamiltoniana wutilizada e a dada pela
eq.(4.3.2), considerando o caso limite onde a interag¢do spin-
orbita € muito grande (A—). Deste modo, obtemos um modelo de
seis bandas, onde I's e Iy sdo considerados e todas as outras
bandas incluindo I';, que esta afastada de I'y por uma energia A,

sao desprezadas,

O Hamiltoniano de massa efetiva para determinar as

fungdes envelope, A, (T), pode ser derivado pela seguinte

equacao de Schrodinger:

]

D [He + V(2)8)a0(F) = EA(T), (8.2.2)
n=1

substituindo, na matriz k.p, as componentes do vetor de onda

pelos seus respectivos operadores:

Ry = .0 k-3 o)
k = ko axq-+ chﬁu’ (8.2.3)

sendo Ay o potencial vetor (Gauge de Landau), escolhido como:
A = xBy. (8.2.4)

A equagao (8.2.2) se rTeduz a uma forma (2x2),

incluindo somente quatro estados, que sao dados por:
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z 2, P2are -2y p? 4v
[xo - (V(z2) —=E)* + 502K - R79) [:>\0+E_V(Z))[dz]az]A1(r) +
L P2 dv k T e o N
-t TE vl A =0 sz
: 2L Poge _ pmgy p? dv .
[xo — (V(z) —E)* + 5(2k* —R79) ()\°+E_V(Z))[dz]azi]A4(r) +
p? dv B R
+ 2 2(>\ TE_V(z)) [dz]k+Al(f) =0, (8.2.6)

onde R é o raio ciclotronico, definido no apeéndice . A dife-
renga de sinal no uUltimo termo de cada uma das duas expressdes
acima e as equag¢des de Ohkawa e Uemura, reside no fato de nosso

Hamiltoniano possuir inversao temporal e o deles nao.

Vamos investigar os estados de superficie na presenca
de um campo magnetico homogéneo, B=(0,0,B), perpendicular a
superficie. Ja que o sistema tem uma larga interagdo spin-
orbita, o fator g é tambem muito largo. A solug¢ao trivial e

descrita como:

aa(F) = (o + E = V(2))/he S Wy(x,y) AN (2), (8.2.7)
N

onde N representa o nivel de Landau e n a subbanda. A fungao

¥,(x,y) e definida, como no apéndice I, por:

¥, (x,y) —--J;-exp[ X°y]¢ (x—%o), (8.2.8)

{2x K}

sendo X,, o centro da oOrbita ciclotrédnica. A funcido ®,(x) pode

ser escrita em termos do polindmio de Hermite, H,(x):

@, (x) =[2NN!Rﬁ]"”(i)r«exp{—%‘—;%]m[ﬁ]. (8.2.9)

Atraves do uso das relacdoes abaixo:

ky ¥o(x,y) = g(N—}-l)mWNﬂ(x,Y), (8.2.10)
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k_¥,(x,y) = %Nl"m_l(x,y), (8.2.11)

[ﬁxz + Eyz]WN(X’Y) = 1‘[12—[124.\1{”(5(;}’)] + E+[§_\I’N(X,Y)]]

2
- QN-%-QWN(X,N, (8.2.12)
e 2
Ho(x)H, (x) e ™ dx = 2VNINT 8y, (8.2.13)
-0
ou
X0
®,(x)®,(x)dx = (i)™N§,,, (8.2.14)
-0

as equacdes (8.2.5) e (8.2.6) adquirem a seguinte forma

matricial:

12
sy, 20D s
g Eg(\+E—V(z))
=0,
B i\l2(N+l) E)-+ST —u! AN (Z2) (8.2.15)
EgMo+E—V(z)) Eg ™ ™™ ! o
onde
sl = {E.(B)? =\ — Eghuc(N + 1/4]} £, (8.2.16)
st = {EL(B)? — A2 — Eghw.[N + 7/4]} El—g’ (8.2.17)
J T Via)—V(ay? P?(d?V/dz2?) 3P*[dV/dz)? (8.2.18)
TR Y e, v T I B, —v(z)) [ Eg T
oty <{2Ev(e) —viarrp —PLEV/4Z] 3Pav/azf )y oo s,
N+l T EL z)= z +2(>\0+EL_V(Z))2+4(>‘°+EL_V(Z)) E_g. o
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A auto-energia E, por analogia ao caso de campo magnetico nulo,
¢ escrita por E, no bloco superior e por E_no bloco inferior da
diagonal. Com o objetivo de simplicar os calculos, fora da
diagonal, E & substituido por E=(E,+E)/2, ja que & a mistura

dos dois blocos.

Os dados utilizados para encontrarmos a dependéncia
da energia com o campo magnetico, em <cada subbanda com
"separagdo dos spins”, foram os mesmos empregados na obtencdo

de Exk,,, dado na fig.(6.4).

As fung¢des bases escolhidas sdao as fungdes de onda
correspondentes as trés subbandas, solugdes do Hamiltoniano
acima para campo magnetico nulo e k,)=0, que foram encontradas
no capitulo VI. Deste modo, o Hamiltoniano sera uma matriz 6x6.
Lembrando-se que, em k,, =0, as fun¢oes A,(z) e A(z) de cada
subbanda s3ao idénticas. A auto-energia utilizada e sempre a
energia do campo B anterior. Com este modelo simplificado
podemos obter o espectro dos niveis de Landau para as subbandas
separadas eletricamente, que sera utilizado para explicar

resultados experimentais.

8.3. Espectro dos Niveis de Landau para as Subbandas com “"Separac¢ao dos

Spins”.

Ha varios mecanismos diferentes que conduzem ao
afastamento das subbandas eletrdnicas em camada de inversao
interfacial. Em materiais de gap estreito, a assimetria do
potencial € o mecanismo que domina a quebra de degenerescéncia
de spin, pois € o responsavel pelo campo elétrico interno, dado

por [a%éfjl. Chamaremos este afastamento de afastamento
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eletrico. Na presenca de campo magnetico, B,, a separacdo dos
niveis de spin, em cada nivel de Landau, contem esta

contribuicao adicional que, significantemente, altera o espaca-

mento de energia.

Na fig.8.1 esta ilustrada a dependéncia da energia
com o campo magnetico, obtida pelo nosso modelo. Esta figura
sera utilizada para explicar medidas experimentais realizadas
por Wollrab, Sizmann e Koch [21] em magneto-condutividade
oscilatoria, veja fig.8.2.a. No trabalho da referéncia [21]
considerou-se apenas uma subbanda ocupeda e explicou-se as
observagdes experimentais atraves da jungido e do cruzamento de
pontos dos niveis de Landau. A fig.8.2.b, que mostra a energia
da subbanda Et(kﬁ) como fungdo de Biﬁ foi construida para
explicar oS dados de magneto~transporte, ilustrado na
fig.8.2.a, usando o modelo proposto por Bychkov e Rashba [22],
incluindo a ndo parabolicidade da subbanda. Note na fig.8.2
que, em altos campos magneéticos, quando a contribuicdo da
energia magnetica, para o afastamento da subbanda, domina a
contribuigao eletrica, pode-se encontrar o} convencional
ordenamento dos niveis (0+,0-,1+,1—,2+...). Em baixos campos
magnéticos, quando o afastamento elétrico domina, o nivel 1t
encontra-se abaixo do 0~, com pouca resolucdo. A contribuicgao
eletrica, em um campo magnetico, leva a coincidéncia de pares
de niveis de Landau. Portanto, nos pontos de jungao na
fig.8.2.b, os picos est@o superpostos e com o aumento de Big

ultrapassa-se este cruzamento e os picos podem ser observados.
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Figura 8.1.Energias dos niveis de Landau versus campo magnético, B_L’ calculada em
nosso trabalho. As setas indicam transigoes de niveis variando o campo

magnetico, e mantendo Ninv fixo. Perceba o cruzamento e jung¢ao dos ni-

veis.

Apesar da densidade, utilizada em nosso modelo, ser
diferente da wutilizada na ref.{21], nosso modelo tambem
apresenta pontos de juncao e cruzamento dos niveis de energia,
o que nos leva a conclusdo que a explicagdo dada na ref.[21]
seja a possivelmente correta. Variando-se, na fig.8.1, o campo
B_L’ para um Ninv fixo, existem varios pontos onde nota-se

apenas um pico (juncdo dos niveis), e em seguida, dois picos
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sao observados (apos o cruzamento). A existéncia dos varios

pontos de cruzamento e jun¢ao se deve a existencia de mais

subbandas ocupadas em nosso modelo, nao permitindo uma
ordenaciao dos niveis, como no caso da ref.[21}, para uma
subbanda parabolica. Isto e uma deficiencia do modelo de

Bychkov e Rashba, pois apenas uma subbanda ocupada e consi-

derada.
T T LN 11 ¥ T T
p'HgonCdole° | 3t
|* 2% 3¢ B=20T P-Hgy,4Cd,,, Te 2"
- 2.8T - -
E 3
e |
- 3sT 4 250
»
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=
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L 1 1 i i o
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Nipy (10"'cm?) B(T)

Figura 8.2.a. Magneto-condutividade versus densidade de portadores na camada de

inversao, N y» para campos magneticos fixos.

in
b. Energias dos niveis de Landau versus campo magnético, B.L’ para Ninv
fixo. Note que, os niveis cruzados correspondem aos pontos do niveis

Landau sem resolugdo na parte a.
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Uma outra caracteristica interessante do nosso
modelo, esta ilustrada na fig.8.3. Note que, o nivel de Landau
2 da subbanda 0 cruza a subbanda 1 em exatamente a metade do
ponto onde o n’ivel 1 cruza esta mesma subbanda, apesar da
dependéncia da energia com o campo magnetico nao ser linear.
Wieck e outros [23] observaram este mesmo efeito em subbandas

de heterejuncdes de GaAs/Ga(Al)As,

340 — . (2:0)L
( NIVEL DE LANDAU : SUBBANDA)

310 — T

H9576C 90,227 ©

-2 (rroi.
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250 —
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130 26 ! §5.2 ] T l
0 2 05 4 50 6 8 10

CAMPO MAGNETICO (T)

Figura 8.3. Energias dos niveis de Landau versus campo magnetico, ilustrando a

posicdo dos pontos de jung@o e cruzamento dos niveis.
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APENDICE 1

1. Movimento de um Gas de Elétrons Bi-Dimensional em um Campo Magne-

tico.

-

Quando um campo magnetico, B, € aplicado perpendicu-
larmente a um gas de eletrons quase bi-dimensional (2D), os
elétrons do gas passam a se mover em oOrbitas circulares, para-
lelas & superficie e centradas em (Xg,¥5), com frequencia ciclo-
trénica w. e raio R. O tipo de Orbita e as grandezas classicas
citadas podem ser obtidas da equagido de movimento deste
sistema. Vamos supor que o gas de elétrons se encontre no plano
X-y e o campo magnetico no eixo-z, B—=B3. O sistema de unidade

adotado e o CGS.

Como <conseqiiéncia da quantizacdo orbital, surgem
niveis de energia permitidos aos eletrons [16]. Para determinar
esses niveis, usaremos o seguinte operador Hamiltoniano:

-,2
H=2"m°, (I1.1)

onde m, € a massa do elétron e

AJ. (1.2)

ol

o= (8-

O potencial vetor A (ou gauge de Landau) e convenientemente

escolhido como:

A, = xB, Ac = A, = 0. (1.3)

Portanto, operador Hamiltoniano (I.1) torna-se:

H = 2—:‘—,0 [px'" + [py — e—CBX]Z], (1.4)

satisfazendo a seguinte equacao de Schrodinger:

H¥(x,y) = E¥(x,y). (1.5)
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Da eq.(I.4) podemos observar que o elétron ainda e
livre na direcao y, pois a componente y do momento e conser-
vada. Note alem disso que, H comuta com p, e, portanto, a

fungao de onda pode ser escrita como:

1 py/h)
e Py/IYy

¥Y(x,y) = d(x). (1.6)

Substituindo a eq.(1.6) em (I.5), obtemos a equacdao abaixo para

a funcao ®(x):

b (x) +?7_112°[ _ %w}(x—xo)]cp(x) ~ o, (1.7)
onde
w, = 1B, (1.8)
Ak
%o = g = mo- (1.9)

A eq.(1.7) e formalmente idéntica a equacdo de Schrdédinger para
um oscilador harménico unidimensional (ou linear), oscilando
com frequéncia w. em torno do ponto x=x,. Portanto, como no

oscilador, a auto-energia E & quantizada em niveis e dada por:

E, = (N + 1/2)hw., N=0,1,2.... (1.10)

Os niveis de energia N sao conhecidos como niveis de Landau e

encontram-se afastados em intervalos de energia de Aw..

O gas de elétrons quase bi-dimensional pode ser produ-
zido em MISFET’s, em heteroestruturas, ou ainda,. em super-
redes. Vamos nos deter apenas em gas de elétrons 2D formado em
MISFET’s. A relagdo E(k) de uma gas de elétrons quase 2D &

caracterizada pela equagdo:

E(k) = E, + E(k.k,), i =0,1,2,..., (1.11)

onde E(k,,k,) é a energia cinética dos elétrons do gas quase 2D,
com movimento no plano x-y e vetor de onda (k.,ky). A energia

discreta E;, onde |j representa as subbandas de energia, e
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originada do confinamento do gas de eletrons dentro de um
estreito poco de potencial. Em MISFET’s, o gas de elétrons

quase 2D e formado na interface semicondutor-isolante, ou seja,

na camada de inversao.

Em um campo magnetico igual a zero, a densidade de
estados bi-dimensional (numero de estados com energia entre E e

E+dE por unidade de area) da mais baixa subbanda ¢é uma

constante, dada por:

m

g = gsi‘;“hz)

(I1.12)
onde g, representa a degeneresceéncia do spin. A degenerescéencia
(ntimero de eletrons com a mesma energia por unidade de area) de

cada nivel de Landau & igual a [25]:

D = ghw. = g, [i—g] s (I1.13a)

ou ainda,

s (I.13b)

onde R € o raio da orbita ciclotronica de um elétron, no mais

baixo nivel de Landau, dado por:

o>t
0

R? = ) (1.14)

[¢]
v e

Note que, quanto maior for o campo magneético menores serdo os
raios das orbitas, o que significa mais elétrons por unidade de

area sem que exista superposigdo das orbitas.

Na auséncia de espalhamento por impurezas ou por
defeitos na rede, a densidade de estados, para campo magnetico
diferente de zero, e representada por uma funcdo delta em cada

energia correspondente a um nivel de Landau, E=E,.

}Ewﬂco BEETELioToCA £ INFORMAGCAO = IFQSC
FISICA
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2. Efeito Hall Quantizado Inteiro.

O efeito Hall quantizado e um fenomeno inerente da
mecanica quantica, observado apenas em gas de elétrons 2D, em
altos campos magneticos e baixas temperaturas. Dependendo do

” »

numero “v” de niveis de Landau ocupados, existem dois tipos de

efeito Hall quantizado: o inteiro e o fracional. O efeito Hall
quantizado inteiro e observado guando um numero inteiro v de
estados de Landau estao preenchidos, e o fracional quando o
nivel de Landau mais baixo esta parcialmente ocupado, ou seja,
v & um numero fracional. A ocupacdo ~ dos niveis de Landau é

definida como:

YV = D N (I.ls)

onde N, € o numero de carga por unidade de area, na camada de
inversao. Nosso interesse, a partir deste ponto, sera apenas no
efeito Hall quantizado inteiro, que foi descoberto experimental-
mente por K. wvon Klitzing, em 1980 [24], quando realizava

estudos do efeito Hall classico, em MOSFET’s de silicio.

O aparato para observacao do efeito Hall esta
ilustrado na fig.l.1, e consiste de um fino plano representando
o gas de elétrons quase 2D da camada de inversdo, com um campo
magnético aplicado perpendicularmente, um campo elétrico para-
lelo ao plano devido a voltagem aplicada entre a fonte (F) e o
dreno (D) (terminais de um MISFET), responsavel pela corrente
I, e ainda dispositivos para medidas de corrente e de voltagem

(paralela e perpendicular a corrente [).
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DIF. DE POTENCIAL
PARALELA A

CORRENTE

DIF. DE POTENCIAL
PERPENDICULAR A
CORRENTE , Uy

Figura I.1. Aparato para medidas do efeito Hall quantizado.

O campo elétrico, em combinagdo com o campo magné-
tico, impele os elétrons a moverém-se em orbitas ciclotronicas
(nao mais em orbitas circulares), com os mesmos parametros da
secdo anterior, em uma diregdo perpendicular a ambos os campos,
ou seja, de (A) para (G) (veja fig.l.1), criando uma diferencga
de voltagem nestes pontos, conhecida como voltagem Hall, U,,
que cresce linearmente com o aumento do campo magnetico. Este e

o efeito Hall classico, observado em temperaturas relativamente

altas.

A resisténcia Hall, R,, e definida por:

R, = =, (1.16)

onde U, classico & [25]:

_ __BI
U, = TN, (1.17)

O efeito Hall quantizado so e observado, gquando um
gas de elétrons 2D é submetido a altos campos magnéticos e

resfriado & baixissimas temperaturas, de tal modo que Aw.>>kT.
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Substituindo N;_ ., na eq.(1.17) por uvD, conforme a eq.([.15),
com D dado pela eq.(I.13a), encontramos a expressao de R, para

o efeito Hall quantico,

R, = L, v = 1,2,3... (1.18)

onde Ninv e B devem ser ajustados, de modo que v seja sempre um

inteiro, para que o efeito Hall inteiro possa ser obtido. A

degenerescencia do spin ndo foi considerada.

A mais notavel diferenca entre o efeito Hall
quantizado inteiro e o classico € que a resisténcia Hall, em
vez de crescer linearmente com o campo magnetico, exibe uma
série de patamares, isto e, existem intervalos em que R, nao
varia com o campo magnetico. Nestes mesmos intervalos, a
amostra nao apresenta résisténcia eléetrica, ou seja, a queda de
tensao paralela a corrente desaparece completamente e a
corrente flui na amostra sem dissipar qualquer energia. E
interessante notar que o valor assumido por R, em cada
patamar, e igual a constante de Planck dividida por um inteiro
multiplicado pelo quadrado da carga do elétron. Cada patamar &
caracterizado por um inteiro diferente. Na fig.1.2 esta
ilustrado um diagrama esquematico da resisténcia Hall, R, ou pyy,

e da resisténcia eletrica normal, po..

A fim de explicar o efeito H;II quantizado inteiro,
daremos um enfoque semi-classico para evitar complicacgdes
matematicas. Para atingir este objetivo, inicialmente salienta-
remos a importancia gque as impurezas possuem na resisténcia

eletrica ordinaria dos semicondutores e metais.
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Figura [.2. O efeito Hall quantizado inteiro, caracterizado por patamares na resis-
téncia Hall, coincidindo com o desaparecimento da resistencia eletrica

normal de uma amostra.

A maior parte da energia dissipada, que caracteriza
uma resisténcia, ocorre quando elétrons sdo espalhados por
colisdes com impurezas ou defeitos na rede cristalina. Parado-
xialmente, a presenca de impurezas e a responsavel pelo desapa-
recimento da resisténcia eletrica e dos patamares na resis-
téncia Hall. Na presenca de espalhamento, ocorre uma quebra de
degenerescencia dos niveis de Landau; <cada nivel sofre um
alargamento e passa a formar uma “banda de energia” de largura
finita, composta de wvarios niveis (veja fig.l1.4). Dentro da
aproximacdo auto-consistente de Born [17], o alargamento do
espectro discreto de energia esta mostrado na fig.l.3a. Os

varios estados quanticos de uma dada banda de energia podem ser
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divididos em dois tipos: &estados localizados e estados

estendidos (fig.I.3b).

]

D(E)

| —hw, —=  esTapOS
ESTENDIDOS
D (E)
p ESTADOS
"\ LOCALIZADOS
b.
a.

E E

Figura I.3. a. Modelo para a densidade de estados, na aproximagao auto-consistente
de Born.

b. [lustra os estados localizados e estendidos de uma banda de energia.

Os estados localizados encontram-se proximos ao fundo
e ao topo de cada banda de energia. Os estados proximos ao
fundo (topo) s@ao ocupados por eletrons que se localizam em
regides ao redor de ions negativos (positivos) de impurezas.
Eletrons, nestes estados, dificilmente deixam estas regides e,
por este motivo, ndo podem contribuir para a corrente. Ja os
estados estendidos ocupam a regido central de cada banda e
podem se movimentar sobre wuma larga regiao do espago e,
portanto, sao os responsaveis pelo fluxo de corrente na

amostra.

Em baixas temperaturas, todos os estados de energia
estdo preenchidos até a energia de Fermi, E.. Devido ao fato da
degenerescéncia de estados, em cada nivel de Landau, aumentar

com o aumento do campo magnetico, veja eq.(I.13a), o numero de
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estados acessiveis crescem em cada banda de energia quando B

aumenta. Portanto, a cada acrescimo do campo magnetico, a

energia de Fermi pode encontrar-se em um das subbandas de

estados localizados ou em uma subbanda de estados estendidos,

conforme ilustrado na fig.[.4.

Q. b. c.
Y S— p—
. / — p—
NIVEL / cm—— PR
DE / oerm——
LANDAU —_— pranm—
\ ————— JR—
N\ — rsstiie—
\ ———— A ——
\ s —————
\ j—
\ —_— pe—
™ e — ————
ENERGIA
NIVEL ENERGIA | o
DE y <
LANDAU , o
\ &
N 2
w
NIVEL
DE
LANDAU
-/

CAMPO MAGNETICO

Figura 1.4, Niveis de energia permitidos aos elétrons, quando submetidos a um campo
magnetico perpendicular ao plano de confinamento destes elétrons.
a. Em um cristal ideal.
b. e ¢c. Em um cristal real, que sempre possui impurezas, onde cada ni-
vel de Landau e alargado em uma banda de energia. A energia de Fermi

esta indicada para dois valores crescentes do campo magnético.

Com a finalidade de explicar o comportamento da

resisténcia Hall, mostrada na fig.l.2, vamos manter a voltagem

Hall constante e observar a variag¢do da corrente I com o campo

magnetico. Se a energia de Fermi encontra-se inicialmente em

uma das subbandas contendo estados localizados, n3o existira



119

fluxo de corrente com o aumento do campo magnético, ate que a
subbanda com estados estendidos seja atingida. Se nao existe
fluxo de corrente | durante estes estados, a resisténcia Hall
permanesce constante com o acrescimo do campo magnético,

exibindo os patamares visto na fig.[l.2.

Quando a energia de Fermi atinge a subbanda com
estados estendidos, inicia-se o fluxo de corrente I, que ira
diminuindo com o aumento do campo magnetico; pois este aumento
causa um decréscimo da energia de Fermi, deixando estados
estentidos vazios acima de E., conforme ilustrado na fig.l.4d.
Isto acontecera ate que outra subbanda de estados localizados
seja atingida. Portanto, com a voltagem Hall mantida constante,

um decrescimo de corrente representa um aumento na resiﬁténcia
Hall, que sao os aumentos entre dois patamares, observados em
R,.

Por este modelo e facil entender porque a razao entre
os valores da resisténcia Hall, em qualquer dois patamares, e
igual a uma razdo de numeros inteiros. O motivo e que, para uma
dada voltagem Hall, a corrente e diretamente proporcional ao
numero de subbandas de estados estendidos ocupados, e em cada

patamar existe um numero inteiro diferente destas subbandas

preenchidas.

O fluxo de corrente atraves da amostra sem sofrer
resistencia, ou seja, sem dissipar qualquer tipo de energia,
sera explicado pelo principio de conserva¢dao de energia. Para
que uma amostra apresente resisténcia a passagem de corrente,
seus eléetrons precisam fazer transi¢des de estados de maiores
energias para estados desocupados de menores energias,
dissipando o excesso de energia sob a forma de calor ou energia

vibracional.
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Tambem precisamos deixar claro que, é impossivel
definir uma Uunica energia de Fermi para o plano inteiro de

elétrons de condug¢do; a E. varia ligeiramente de um ponto para

outro deste plano.

Se a energia de Fermi encontra-se em uma subbanda de
estados estendidos, pode ocorrer de um eléetron entrar na
amostra em uma regiao onde a energia de Fermi local seja maior
do que a E. local da regiao de saida na amostra. Portanto, ao
longo da amostra, o eletron pode cair em um dos estados deso-
cupados de menor energia, exXxistente entre as duas energias de
Fermi locais, dissipando parte de sua energia durante esta
transi¢ao, fazendo com que a amostra apresente uma resisténcia
ao fluxo de corrente eletrica. No entanto, se o nivel de Fermi
esta dentro de uma subbanda correspondente a estados locali-
zados, a amostra nao apresenta resisténcia a passagem de corren-
te. O motivo & que, para eletrons nestas subbandas, localizados
em uma pequena regiao do espacgo, e impossivel fazer transigoes
em estados localizados desocupados de menor energia, por se
encontrarem muito distantes no espago. Se a energia de Fermi
decrescer ate que todos oS niveis abaixo dela sejam
localizados, ndo existira mais fluxo de corrente, e a amostra

ira se comportar como um perfeito isolante e ndo mais como um

condutor.

Através das componentes ds resistividade o € Ouy,
podemos obter as componentes da condutividade longitudinal e
transversal (ou Hall), o e o., que sao dadas pelas seguintes
equac¢oes [251]:

pxx pXY
Orx = — 2 e Oy = — —2 (1.19)
P’ + Py’ P’ = Py’

Por estas expressdes, podemos notar que nas regides dos
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patamares, onde p,=0,

temos uma condutividade longitudinal

tambem nula, o0,,=0, e uma condutividade Hall igual a:

o h (1.20)

Em consequéncia, € facil observar que o,, também apresentara os

patamares vistos em p,.
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APENDICE 11

As fungdes de onda envelope em termos de A/ (T) e A,(rF)

Sao
- 3 ~ -
Az(r)=g()\ +EP_V(Z))k-A1(r) (I1.1)
As(F) = P — LRLA(G) + R AL(F) (17.2)
T N FEV(z)) | 2T T AT =
As(;):‘r3 P Ry A (E) (11.3)

2 A +E—V(z))

sy P ~ . 1 .
Ag(T) = (>\°+E—-V(z)){sz‘(r)+ k..A4(r)} (I1.4)
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