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RESUMO

A Aproximação de Massa Efetiva para a função envelope

multi-componente, na presença de uma interface, desenvolvida

por Marques e Sham, será utilizada aqui, para materiais de gap

estreito do grupo lI-VI, da seguinte maneira:

a. A forte interação entre bandas de condução e

valência, nestes materiais, é justificada em um Hamiltoniano de

Kane (6x6) modificado, contendo todas as ondas de Bloch

propagantes e evanescentes. Na presença de uma interface, a

função de onda eletrônica, W, é composta de uma onda de Bloch

incidente, uma refletida e duas evanescentes, com a mesma

energia E e momento paralelo k. Já que a estrutura da maioria

dos isolantes utilizados são desconhecidos, a interface

semicondutor-isolante pode ser considerada como uma barreira

infinita, de modo que, W, se anule na interface. Existe uma

fina região de espessura a na interface, onde o decaimento das

ondas evanescentes
,
e indispensável. Distante desta região, as

ondas evanescentes possuem um papel insignificante e

eventualmente anulam-se. O 1 imi te de 0.--0 determina as

condições de contorno para cada componente da função de onda

envelope na interface.

b. As condições de contorno são usadas para computar

a estrutura de subbandas e o potencial auto-consistente para o

Hgrl_xJCdxTe. A mais interessante caracterfstica é o afastamento

dos estados de spin duplamente degenerados. Estes resultados

serão utilizados para encontrarmos a dependência da energia das

subbandas com um campo magnético perpendicular à interface.

c. A magneto-condutividade longitudinal é calculada

como função do campo magnético B1-' Efeitos das interações
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elétron-elétron e elétrons-impureza são levadas em conta nas

------,

aproximações de Hartee-Foch e auto-consistente de Born,

respectivamente. Para uma interação elétron-impureza finita,

encontram-se fatores de preenchimentos criticos dos níveis de

Landau, onde transições de fase sao observadas. Estes

resultados explicam as descontinuidades presentes, em medidas

experimentais, na magneto-resistívidade longitudinal e trans-

versal (Haíl), em MISFtr de Hg(Cd)Te.

ABSTRACT

The Effective Mass Aproximation for multí-component

envelope wave function in the presence of an interface in the

MISFET system, developed by Marques and Sham, wi 11 be used

here, for I I-VI narrow-gap semiconductors, in the following

way:

a. The strong interaction between conduction and

valence bands, in these materiaIs, 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, W, 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,

t h e r e f o r e, t h e to t a I wa v e - f u n c t i o n t h e r e c a n se t to z e r o. Th e

semiconductor evanescent Bloch waves are indispensable ln a

thin layer, of thickness a, close to this region. Far away from

the interface their role are insignificant and can be

neglected. In the limite a-+O, the boundary condition for each
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the limit the total Bloch wave function, are derived.

b. Th e se b o u TI d a ry c o n d it io n s a re use dto c a 1eu 1a te

the self-consistent electric subband and potential for MISFET

of Hg11_X)CdxTe. The subbands present a very important spin

splitting, due to the internal electric field.

c. The effect of a perpendicular magnetic field is

calculated.

also studied and

The

the

effect

longitudinal magneto-condutivity are

of electron-electron and electron-

impurity interactions are respectively accounted for in the

Hartree-Fock and self-consistent Born approximations. For

electron-impurity interaction,

given fractional

leveILandauthe

aattransitionphaseashows

critical

filling

occupation (or magnetic field). These results are experimen

tally observed in both longitudinal and transverse (Hall)

magneto-resistence for Hg(Cd)Te.
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CAPITULO I

INTRODUÇAO

1.1. j1;[otivação.

As propriedades dos elétrons em camada de cargas espa-

ciais, formada na interface de um sistema semicondutor-isolante

que possui um caráter dinamicamente bi-dimensional, tem sido

extensivamente investigadas. Por dinamicamente bi-dimensional,

nós entendemos que os elétrons possuem níveis de energia quanti-

zados em uma dimensão do espaço, porém são livres para se

moverem nas outras duas dimensões. Esses sistemas não são bi-

dimensionais no sentido rigoroso, por dois motivos: as funções

de onda possuem urna extensão espacial finita em três dimensões;

e os campos eletromagnéticos não estão confinados ao plano, mas

se estendem por todo o espaço. 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 lI-VI, em estudo neste trabalho, é de grande

interesse devido
,
a proximidade entre a banda de condução e a

banda de valência (gap estreito de energia). Elétrons em ambos

os lados do gap interagem fortemente, de tal modo que, a função

de onda eletrônica precisa ter um caráter multi-componente.

Tecnologicamente, materiais do grupo lI-VI, como o

sao de grande utilidade em detectores de infra-

vermelho, ou seja, na faixa de comprimentos de onda acima de

8,um, não coberta pelos semicondutores tradicionais. O Hgo_x)CdxTe

é um ma t e r i a I c r i a d o da mi s t u r a d e HgT e e CdTe, e p o s s u i a
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vantagem de podermos variar seu gap de energia com a mudança da

concentração x.

Porém, a principal motivação deste trabalho é de

explicar, qualitativamente, algumas descontinuidades observadas

em medidas do efeito Hall quantizado inteiro, por Kirk e outros

[ 1 ], na resistência longitudinal e transversal (Ha 11 ) do

HgO.78CdO.22Te, ve j a fi g .2. 7 .

1.2. Constituição e Funcionamento de um AilISFET.

Vamos fazer uma descrição simples e qualitativa de um

MISFET( metal-insulator-semiconductor-field-effect-transistor),

i 1u s tra d o na f ig .1 . 1. E 1e c on s is t e de su b s t ra tos em ic o nd u to r

tipo-p com um contato ôhmico em um lado e uma camada de

isolante do outro. Um filme metálico é depositado sobre a

camada de isolante formando uma porta metálica. Dois buracos

são abertos em extremidades opostas na região metal-isolante e

contatos tipo-n+ são fundidos no substrato tipo-p, formando os

c o n ta tos de fo n te e d re no. A p o s iç ã o d a c ama da d e c a rg as, na

interface

fig.!.!.

semicondutor-isolante,
,
e também esquematizada na

FONTE PORTA DRENO

ISOLANTE

~

SEMICONDUTOR

T1PO-P

............7..·..·...
CAMADA DE CARGAS 'n+

'--CONTATO

ÔHMICO

Figura 1.1. Esquema de um MISFET, indicando seus terminais e a camada de cargas.
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A camada de cargas é criada da seguinte forma. Consi-

dere o tradicional diagrama de energia na fig.l.2.a, que é defi-

nido como a condição de flat-band. O diagrama mostra a banda de

condução e a de valência como função da distância do plano da

interface semicondutor-isolante para o semicondutor e para o

i sol a n te. A p o s i ç ã o d a e n e r g i a de F e rm i, E;:-, é de t e rm i na d a p e 1o

substrato semicondutor, como mostrado na figura. A região

hachureada indica os niveis eletrônicos preenchidos nos três

materiais.

METAL lIS0LANTE
SE MICONDUTOR

a.

CONDUÇÃO

GAP DO
ISOLANTE

GAP DO
SEMICONDUTO RI ·--·-·-E F

VALÊNCIA

EV (x)

b .

r-'
eVg

__----------EC lx)

~ V (x)."",.",.---------,-
. __ ._-~._- .--.--.--. --. --.- E

;,' __ ~ F;'/

d
x

Figura 1.2. a. Diagrama de energia como função da distância da interface semicondu

tor-isolante, na condição de flat-band.

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

curvadas).
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Quando uma voltagem Vg é aplicada entre o terminal da

p o r ta e o c o n ta to ôhm ic o dos u b s t ra to, de mo d o que, a p o r ta

fique positiva com respeito ao substrato, uma corrente transi-

tória é estabelecida a fim de levar o sistema a uma nova

situação de
,

equi Iibrio. Elétrons da porta metálica fluem

através do fio externo para o substrato. Ao mesmo tempo,

buracos I ivres no semicondutor tipo-p afastam-se da interface

semicondutor-isolante, criando um espaço de cargas espaciaIS

negativas no lado do semicondutor, devido a distribuição

,
uniforme de ions de impurezas carregados negativamente, fixados

nas posições da rede. Esta camada é conhecida como camada de

depleção.

Uma tradicional descrição para explicar a formação

desta camada é através do conceito de bandas curvadas, onde a

banda de condução, E.:(x), e a banda de valência, E.,,(x), estão

i Iu s t ra das p o r I inh a s só I idas na f ig .1 .2 ,b. Um ou tro c o n c e ito

út i I é o d e c o n si d e ra r a e n e rg ia p o te nc ia I, V (x), d e uma c a rg a

teste pontual como função da distância x da interface ou

superficie, que é mostrada pela linha tracejada na fig.l.2.b. A

distância onde a carga teste nao sente mais qualquer força
,
e

definida como o fundo da camada de depleção, d. Neste contexto,

a condição de flat-band é definida como a situação onde um

elétron, na região da interface, somente sente o potencial

cristalino do semicondutor.

Para valores mais altos de voltagem Vg aplicada, a

energia potencial, V(x), atinge a situação onde níveis quanti-

zados aparecem na região da interface; esta situação
,
e

ilustrada na fig.1.3. Elétrons podem agora ocupar
,

estes niveis

quantizados, e a camada criada por estes elétrons é chamada de

camada de inversão, cujo nome se deve a inversão ocorrida no

tipo de semicondutor perto da interface. Um pouco mais distante
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da interface, o semicondutor ainda continua tipo-p. No plano da

interface os elétrons comportam-se com relações de dispersão de

elétrons livres, e as estruturas eletrônicas são compostas de

subbandas. As propriedades eletrônicas da camada de cargas, em

semicondutor de gap estreito, foram estudadas por Marques e

Sham [2,3] para materiais do grupo III-V, e é um dos interesses

deste trabalho para materiais do grupo lI-VI.

SE MICONDUTOR

PROFUNDIDADE
DA CAMADA

DE DEPLEÇÃO

SU8BANDAS
ELETRICAS

ESPESSURA
DA CAMADA
DE INVERSÃO

d
x

v (x)

Figura 1.3.Formação da camada de inversão. Subbandas elétricas,devido a relação

de dispersão, como função do vetor de onda no plano da interface, é mos

trada à esquerda.

1.3. Sumário dos Capitulos.

A forte interação entre banda de condução e banda de

valência requer um função de onda multi-componente para

descrever os estados eletrônicas em um semicondutor de gap

estreito. Efeitos como não parabolicidade das subbandas e

pequena massa efetiva estão diretamente relacionados a esta

forte interação.



6

Existem vários mecanismos diferentes que conduzem ao

afastamento das subbandas elétricas para uma camada inter-

facial. Para elétrons em materiais de gaps estreitos, como o

Hg(Cd)Te tipo-p, o acoplamento spin-órbita e a assimetria do

potencial na camada de inversão são os responsáveis pela quebra

de degenerescência de spin.

o capitulo 11 descreve algumas propriedades de mate-

riais conhecidos como cristais misturados, que são produzidos a

partir de dois ou mais semicondutores do grupo lI-VI. Estes

materiais de interesse neste trabalho, são de grande utilidade

prática em detectores de infravermelho.

o capitulo 111 contém uma revisão dos aspectos mais

importantes da Aproximação de Massa Efetiva, para o corpo do

semicondutor e na presença de uma interface, usando o modelo de

uma banda. o capitulo IV apresenta uma revisão geral do

Hamiltoniano do corpo de um semicondutor na aproximação k.p,

bem como uma adaptação do modelo, desenvolvido originalmente

por Marques e Sham [2,3] com o InSb, para o Hgu_x)CdxTe devido a

semelhança de seus parâmetros. O capitulo V expressa uma

Aproximação de Massa Efetiva para semicondutores de gaps de

e n e r g i a s e s t r e i tos, na p r e se n ç a d e uma i n t e r f a c e. A f u n ç ã o de

o n d a e 1e t r ô n i c a e a s c o n d i ç õ e s d e c o n t o r no de d uz i das p a r a as

componentes da função de onda envelope são discutidas no modelo

de quatro bandas, e generalizadas em um modelo de seIS bandas,

desenvolvido originalmente para o InSb [2,3]. As soluções da

Aproximação de Massa Efetiva multi-componente, sob as condições

de contorno, são apresentadas no capitulo VI, incluindo ainda

os nossos cálculos auto-consistentes da estrutura de subbandas

do material em estudo neste trabalho, o Hgll_x)CdxTe, para baixas

concentrações de portadores na camada de inversão.
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No capitulo VII é exposto um modelo que explica,

qualitativamente, as descontinuidades medidas por Kirk, Kobiela

e outros [1], na resistência longitudinal e Hall através de

transições de fase que ocorrem nas subbandas. No capitulo VIII

é apresentado um simples modelo para obtenção dos niveis de

energia das subbandas corno função do campo magnético. Este
,

modelo simplificado apresenta caracteristicas semelhantes a

outros modelos.
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CAPITULO 11

CRIST AIS MISTURADOS

2.1. Introdução.

Este capitulo estuda algumas propriedades de mate-

riais conhecidos como cristais nlisturados [4], que são 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 dá o Hgrt_x)CdxTe, onde x representa a fração 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 parâmetros (gap de energia,Eg, e outros) que variam

continuamente com a composição x entre os valores dessas para-

metros nos compostos constituintes do cristal misturado. Os

tipos de cristais misturados de interesse nesse trabalho estão

em uma única fase. São constituidos de pares de compostos do

grupo li-VI, os quais possuem o mesmo tipo de estrutura crista-

1 i na e fórmula
.

quimica, e são mutuamente solúveis em todas as

suas composições. Os cristais misturados também 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 átomo que ocupa
.

sitios da rede regularmente,

porém as duas outras espécies de átomos (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(l_x)CdxTe,

que consiste da mistura de CdTe, um semicondutor de gap grande

"",~""~."""".""""",,,",,,,.,,,_,"~""-".IJ',~., ..;.l .::l'a,,••~ ••.t'J

St.RVIÇO DE BIBLIUTECA E It-..lFORMAÇJ,Q - IFOSC
F1SICA
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de energia (Eg=1,6eV), com o composto semi-metálico HgTe, que

pode ser imaginado como um semicondutor de gap de energia nega-

tivo (Eg=-O,3eV). O gap de energia do novo cristal varia

linearmente com x, passando por zero em uma composição interme-

diária de x=O,15. Esses materiais possuem grande convenlenCla

na construção de detectores de infravermelho.

2.2. Estrutura CristaUna e Zona de Brillouin.

Os cristais misturados considerados neste trabalho,

incluindo seus compostos binários em todas as suas composições,

cristalizam-se em estruturas análogas à estrutura cúbica do

sulfeto de zinco(ZnS). Esta estrutura consiste de duas redes

cúbicas de faces centradas (fcc), onde cada fcc pode ser consi-

derada como uma sub-rede. As duas sub-redes são deslocadas por

um quarto de comprimento ao longo da diagonal do corpo cúbico,

e cada uma consiste inteiramente de um tipo de átomo (ou

molécula). Representaremos os compostos do grupo lI-VI generica-

me n t e c orno AB, onde os átomos A (cátions)
,

ocupam os sitias em

uma das sub-redes fcc e os átomos B (ânion)
,

os sitios da outra

sub-rede. Esta estrutura está ilustrada na figura 2.1.a. Cada

cátion e ânion possuem dois e seis elétrons de valência, respec-

tivamente. A ligação cristalina é basicamente covalente, onde

os elétrons de valência de um dos átomos são compartilhados por

quatro átomof: adjacentes da aspécie oposta, colocados a igual

distância e dispostos nos vértices de um tetraedro regular

imaginário, formando ligações covalentes direcionadas no

espaço. Existe também uma contribuição iônica para as ligações

devido às diferentes cargas nucleares dos átomos A e B. No

cristal misturado de interesse existem dois cátions de espéCies

diferentes (K e K/) e o material pode ser representado generica-

mente como A;l-xlA';B. As espécies A' e Ali são distribuidas
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,
aleatoriamente nos sitias da sub-rede A, de modo a manter a

estrutura cúbica do sulfeto de ZInco.

A primeira zona de Brillouin de estruturas semelhante

à estrutura cúbica do sulfeto de zinco é 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 inversã01 situado na metade do segmento

que une dois átomos vizinhos mais
, .

prOXImos. No entanto,

estrutura semelhante à cúbica do ZnS não possui centro de

inversão, uma vez que os dois átomos vizinhos mais próximos sao

de espécies diferentes. Esta estrutura está associada a um

conjunto de operações de simetria ilustradas na figura 2.1.c.

II
IIIII
I

-----J......,.,.

o. ,...- _••••••I
..,'" I...

• - ÁTOMOS A (CÁTIONS)

O - ÁTOMOS B (ÃNIONS)

Figura 2.1. Características da estrutura semelhante à cúbica do sulfeto de zinco.

a.Estrutura cristalinacom as ligações covalentes tetragonais.

b.A primeira zona de Brillouin e os três principais pontos de simetria:

r em (0,0,0),X em (0,1,0)e L em (1,1,1).

c.Um cubo que contém as mesmas operações de simetria desta estrutura.

lNa operação de inversão, cada ponto r se transforma no ponto -r.



o grupo duplo de simetria de estruturas análogas
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,
a

cúbica do sulfeto de zinco é o grupo tetragonal Tdl cuja tabela

caracteristica para o ponto fCk=O) é dada na tabela I. Os

grupos duplos sao utilizados quando o spln
,
e inclutdo no

problema. A inclusão do spin produz o efeito de formar função

de onda que é o produto de uma função espacial pela função spin

que se transforma com D1/2 ou fs. A função de onda total irá

entao se transformar como o produto direto da representação do

grupo puntual com D1/2• Este produto direto pode ser decomposto

em termos das representações do grupo duplo, e está incluído na

tabela abaixo:

Tabela I. Tabela Característica do grupo duplo no ponto f

f

EE6 C.•28~8C36 IxC .•6 IxC .•12 IxCz

fI(s)

111111 11

f2

11111-1-1-1

f3

222-1-1OOO

f 4(X'Y,Z)

33-1 OO-1 -11

f5

33-1 OO11-1

fs

"'I-2O1-1{2-{2O""

f7

2-2O1-1-{2{2O

fa

4-4O-1 1O OO

Para introduzirmos o spin do elétron no problema

precisamos conhecer o momento angular total j, que é dado por

onde 1 é o momento angular orbital e s é o momento

angular do spin. No entanto, o método vetorial (ordinário) é ina-
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dequado para a situação quântica, uma vez que o principio de

incerteza "proibe" de conhecermos, simultaneamente, as tr~s

componentes de l(ou S). Portanto, utiliza-se os números l,s,j

que sao os numeros quânticos orbital, do spin, angular total,

respectivamente, e m·
J

que possui os valores mj=j,j-1, ... ,-j.

Os valores que j pode assumir são j=l+s,l+s-l, ... ,II-sl, onde

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

cidos c orno mu I t i p I e t o 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

e s são conhecidos como multipleto I-s, cuja degeneresc~ncia
,
e

L(2j+l)=(21+1).(2s+1) [5]. Os niveis de um multipleto l-s são
j
separados na presença de interação spin-órbita.

2.3. Estrutura das Bandas de Energia.

Ex i s t e uma c a r a c t e r is t i c a g e r a 1 e n t r e a s e s t r u t u r as

de bandas de energia de todos os materiais que cristalizam-se

em estruturas semelhantes
,
a estrutura cúbica do ZnS. O

interesse deste trabalho
,
e em estrutura de bandas de energia

que tenha gap de energia direto no ponto f. isto é, quando o

máximo da banda de valência e o minimo da banda de condução

ocorram no ponto f.

Os átomos dos semicondutores com estruturas

cristalinas do tipo da cúbica do ZnS são mantidos unidos

principalmente por ligações covalentes tetragonais, originadas

por orbitais híbridos SP3 ou orbitais tetragonais, onde cada

átomo está ligado a quatro outros átomos através da comparti-

lhação de um par de elétrons. A partir destes orbitais atômicos
~ ~

podemos construir uma base para descrever a banda em k=O

(ponto f).
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o orbital S apresenta o mesmo tipo de simetria da

representação irredutivel rI e possui o número quântico orbital

1 = O. Com a introdução do spin do elétron
1s ='),.. conforme

escrito na seçao anterior, surge o nivel duplamente

degenerado (mj = ± !J, loca 1 izado no fundo da banda de condução e
,
e ocupado por dois elétrons em uma célula unitária. A

representação irredutivel correspondente a este
,

n ive 1 , na

notação de grupo duplo, é f6' Os seis elétrons restantes ocupam

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

da representação irredutivel f4. Os orbitais P possuem numero

quântico orbital

um mu I t i p I e t o

ao spin

composto dois

elétron

de

do1
2

eque1- s

associadosqueI = 1,

ou
,

n ive Igeram um

multipletos j , um com
j = ~ [mj = ± !,± ~ J e o ou t r o com

1
j=2

[mj=±~)' Portanto,
,

o n ive 1 possui seis estados degenerados no

ponto f, exceto quando a interação spin-órbita é considerada,

pois faz com que este nivel seja dividido em dois: o nível P3/:c

com degenerescência quatro e o
,

n ive 1 P1I2 com dup 1a degeneres-

cência. O nível P3/2 possui maior energia que o nível P1/2, e

encontra-se no topo da banda de valência. A representação

irredutível na notação do grupo duplo correspondente ao nível

P3/2 é f 9 e a o n iv e 1 P1/2 é f 7. E s t a d i s c u s são e s t á i 1u s t r a da na

figura 2.2, onde a banda de valência está dividida em banda de

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

off (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

mi sturam para dar a estrutura de bandas do Hgo_xlCdx Te.
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E (kx ,0,0)

Hso=O t

f

Hso ;éO
ol<tU.::)ozo

kx .•

I
i

re (4)

-k
Egx

fj, E I~ bp

3" 14(3)EVI I

~

\<t
()

(~..J~

bso

I

Figura 2.2. Vista simplificada da estrutura das bandas dos compostos semicondu

tores do grupo II- VI, indicando os extremos das bandas na vizinhança

do ponto r e a energia spin-órbita~. A representação, a que pertence

cada banda, é mostrada sem e com interação spin-órbita (onde o número

entre parênteses indica a degenerescência total no ponto r ).

~
As curvas de E versus k para o CdTe na vizinhança do

gap de energia, em k=O, são mostradas na fig.2.3. O máximo da

banda de valência é ra e
,

o minimo da banda de condução é rs,

como na maioria dos semicondutores com uma estrutura semelhante

à cúbica do sulfeto de zinco.
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r

t
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a::
~

'tU
..J
LU

oo
ct
(!)
a::
LUz
LU

CdTe
Eg =1.605eV

BANDAS DE
VALENCIA

r7 "
bso .....••.

-4 -3 -2 -I o

k{I07cm-l)

2 3 4

Figura 2.3. Estrutura das bandas de energia do CdTe. Os valores mostrados de Eg

e .A são para temperaturas próximas de O K.

Para o HgTe, as curvas de E versus k estão ilustradas

na fig.2.4. A partir desta figura podemos notar que, o HgTe
,e

na verdade um material mais semi-metálico do que um semicon-

dutor. Isto é devido ao estado r6, que normalmente é o minimo

da banda de condução em estruturas análogas à cúbica do ZnS, e

aqui encontra-se em mais baixa energia do que o máximo da banda

de valência ra. Portanto, o gap de energia ou a diferença r6-ra

é negativa no HgTe, de tal modo que, a banda de buraco leve

torna-se a banda de condução, unida por simetria a banda de

buraco pesado no ponto r. A estrutura de banda do HgTe pode ser

imaginada simplificadamente, tratando a diferença de energia

r6 - ra c orno se n d o uma b a n d a d e e n e r g i a p r o i b i da n e g a t i va .
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rx-
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k ( 107 em-I)

[100] --

Figura 2.4. Estrutura das bandas de energia do HgTe. Os valores mostrados para

banda proibida negativa e ~ são para temperaturas próximas de O K.

Vamos agora considerar as conseqüências em termos da

estrutura de bandas da mistura de dois compostos do grupo I I-

VI. Os cristais misturados de interesse são aqueles cujos gaps

de energia são relativamente estreitos. Conforme mencionado na

introdução, esses materiais podem ser tratados simplesmente

como semicondutores ordinários com parâmetros 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 parâmetros irão variar quase que linear-

mente com a composição x. O gap de energia versus a composição

x está ilustrada na fig.2.S., onde existe apenas resultados

experimentais nas vizinhanças das composições x=0,2 à 0,4, que

tem sido de maior interesse no desenvolvimento de dispositivos

de emissão e detectores de infravermelho, que serão estudados

na próxima seçao.
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Figura 2.5. Gap de energia proibida, Eg, versus a composição x no Hgo-xJ Cdx Te ,

para temperaturas próximas a O K.

2.4. Importância dos Cristais Misturados.

A fim de entendermos a importância dos cristais mistu-

rados, vamos inicialmente descrever o principio básico do funci-

onamento de um detector
,

intrinsico de r a d i a ç ã o. Um de t e c t o r
,
e

constituido basicamente de uma amostra de semicondutor
,

intrin-

sico provido de dois contatos elétricos. A resistência elétrica

desta amostra depende da intensidade da radiação que incide

sobre a superftcie. Os fótons absorvidos excitam elétrons em

estados próximos do topo da banda de valência através do gap de

energia para estados próximos do fundo da banda de condução,

produzindo excesso de pares elétron-buraco que atuam como

portadores de cargas e mudam as propriedades elétricas do mate-

rial. A forma como esta mudança é detectada depende das proprie-

dades e da configuração do semicondutor. Por exemplo, para uma

amostra fotocondutiva, esta mudança é detectada através de um

aumento na condutividade elétrica. O principal critério para um

semicondutor permitir efeitos de fotocondutividade e fotovol-
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tagem, grandes o suficiente para ser útil, é o conhecimento do

gap de energia, Eg, correspondente ao maior comprimento de

onda, ~, da radiaçio detectada, dado por:

Eg = hc
Ac

1. 24
Eg(eV) = >-'cCum)'

(2.4.1)

onde h é a constante de planck e c a velocidade da luz. O maior

compr imen t o de onda detectado
,
e conhecido como comprimento de

onda de corte. A resposta do material semicondutor é nula para

f ó t o D s c om e n e r g i a s me n o r esq ue a 1a r g u r a do g a p, (1., ~ Ac ), n e s t e

caso a energia é insuficiente para excitar os elétrons da banda

de valência para a banda de condução. A resposta é também

p e que na p a r a f ó t o n s d e e n e r g i a seI e v a das , ( " <t: "c ), p o r que o s

fótons são densamente absorvidos nas camadas superficiais, nas

quais a maioria dos semicondutores são inativos. A resposta,

portanto, é máxima para energias correspondentes a Eg ("~"c).

A energia luminosa proveniente de ondas de compri-

mento desde o infravermelho até o ultravioleta é detectada e

medida através de detectores de radiação, dos quais estamos

interessados, particularmente, em detectores de infravermelho

intrinsico. Na figura 2.6 está plotado, através da eq.(2.4.1),

o gap de energia, Eg, versus o comprimento de onda, "o 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 são bem

cobertos para comprimentos de ondas de 1-8~m, pelos semicondu-

tores simples ou compostos já conhecidos, porém não existem

materiais com gaps de energias adequado para comprimentos de

ondas maiores que 8~m. 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

concentração x para a faixa de comprimentos de ondas desejados.

E importante salientar que muitos governos (principalmente USA

e URSS) consideram os compostos binirios do grupo lI-VI, mate-

riais estratégicos, principalmente na fabricação de detectores-

IV de uso militar e detectores na faixa de 10~m (satélites es-

piões).

1.0

0.7>

0.5
..! c(

0.3 ~
~D~ ~b

<!)

PbTe Bi2 Te3

a::

0.2I.LJ z PbSe
I.LJ

I.LJ
o 0.\

ll. c( 0.07<!) 0.05

0.03
0.02

2 3 5 7 10

À (J,lm)

20 30 50

Figura 2.6. Gap de energia versus o comprimento de onda miximo detectado, incluin

do os pontos de alguns semicondutores comuns.

2.5. Investigações em Gás de Elétrons Bi-Dimensional em amostra de
Hg(Cd)Te.

o efeito Hall Quântico (QHE) é um efeito de baixas

temperaturas que ocorre em gis de elétrons bi-dimensional (2D),

caracterizado pela quantização da resistência transversal

(Hall) em coincidência com a ida a zero da resistência elétrica

p a ra Ie Ia à c o r re n te; m a io re s de ta Ih e s sob re o QHE p o d em se r
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I. A primeira demonstração do QHE em

amostras de Hg(Cd)Te (ou MCT) foi realizada por Kirk e outros

[1], onde o gás 2D foi formado em camada de inversão de MISFET.

Entre as inúmeras medidas feitas por Kirk e outros, as reali-

zadas simultaneamente com gás 20 em MISFET de MCT e gás 20 de

alta mobilidade em heteroestrutura de GaAs/AIGaAs são de espe-

ciais interesses neste trabalho. Portanto, a seguir descreve-

remos as condições de cada amostra.

o MISFET foi basicamente construido com uma amostra

semicondutora de Hg(l_X)CdxTe tipo-p e sulfeto de zinco (ZnS) como

isolante. A concentração de impurezas na amostra de MCT foi da

ordem de 3xl015cm-3• O comprimento de onda de corte era da

ordem de 9,7,um, 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 inversão, Ninv'

pode variar de 1,36x1011
,
a 5,32xl011cm-Z, logo, a mo b i 1 i da de

,
e

trocada de ,u=6,28xl04 para ,u=4,89xI04cm2/Vs, em T:::;;: 1 K. A

mobi 1 idade e a densidade de portadores na heteroestrutura de

em T:::;;: 1 K, foi de ,u = 1 ,9 x 105 cm2 IV s e

3,2xl011cm-Z, respectivamente.

O MISFET e a heteroestrutura, 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 quântico.

Na fig.2.7 estão ilustradas as reproduções dessas medidas, onde

os circulos indicam regiões com descontinuidades na resistência

Hall, Pxy, e na magneto-resistência longitudinal, PXxt da amostra

de Hg(Cd)Te.
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Este trabalho possui como objetivo principal explicar

qualitativamente as descontinuidades observadas na fig.2.7.

16
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-HgCdTe
4.0 I.. ··

......GaAs/AIGaAs

2.0 0.0

2.0 l(b)

1.5

- c:..:lII:
1.0-

)C)CQ.
0.5

0.0

-
2.0

3.04.05.06.07.0

B (T)

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 sóli

das) versus campo magnético, ilustrando as descontinuidades medidas por

Kirk e outros [1].
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CAPITULO 111

APROXIMAÇAO DE MASSA EFETIV A

3.1. Introdução.

A ma i s simples versao da Aproximação de Massa

Efetiva (EMA) trata o comportamento dos elétrons, numa rede

periódica, como se eles tivessem massas caracteristicas do

minimo da banda de condução, desprezando a não parabolicidade e

o acoplamento com outros extremos da banda.

Essa massa caracteristica é conhecida como massa

efet iva (m·), pois nela estão incluidas todos os efeitos das

forças internas da rede periódica (potencial cristalino) sobre

o elétron. A massa especifica é apenas uma construção teórica,

um parâmetro conveniente, uma aproximação com validade limitada

.
a uma pequena região do espaço

,
reciproco, próximo

,
ao minimo da

banda de condução.
,

Em p r i n c ip i o , dever iamos conhecer a estru-

tura eletrônica do cristal, em torno de um extremo, para

calcularmos as massas efetivas locais. Na realidade usamos

valores de massas efetivas determinadas experimentalmente

através da medida de absorção óptica no cristal.

Considere uma particula de massa m movendo-se em um

potencial cristalino vccr) , de periodicidade T. A completa

descrição quântica deste movimento envolve a solução da equação

de Schrõdinger:

(3.1.1)

onde l{,

Em 1928, F. Bloch demonstrou o importante teorema que

afirma que, a solução da equação de Schrõdinger para um
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potencial periódico deve ter a forma especial:

(3.1.2)

onde u~(!-) possui periodo igual ao da rede cristalina, sendo
nk

u~(!-)=u~cr+t),
nK nk

k é o vetor de onda reduzido, ou seja,

restrito a primeira zona de Brillouin e n o indice da banda.

Consideremos agora que todos os efeitos das forças

internas estão contidos na chamada massa efetiva do elétron. A

massa efetiva passa a ter três componentes quando os eixos do

sistema são escolhidos ao longo das direções principais do

tensor de massa efetiva:

onde de [6] temos:

(3.1.3)

_1

m/
1 a2E (k)

(,.2 ôk/
1,2,3. (3.1.4)

Essas três componentes não são necessariamente diferentes, mas

~
dependem de como a energia da banda, ~(k), varia em função de

k, próximo de um dos extremos.

Implicações práticas podem ser ilustradas plotando-se

a energia das bandas ~(k) como função de k,
,

em algumas possi-

veis configurações, que dependem da estrutura cristalina.

Consideremos o caso em que as energias das bandas

aparecem como parábolas simétricas no espaço k, com gap d ireto
~ ~

em k=O (fig.3.1.a.). A massa efetiva em cada banda
,

sera

especificada pela eq.(3.1.4). Sendo parábolas simétricas, ou

se j a, que não de pendem da o r ien tação no espaço k, sua s três

componentes são iguais: m~
•

m3'
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a.

E (k )

BANDA DE

CONDUÇÃO

BANDA DE

VALÊNCIA

GAP DE

ENERGIA

b.

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

b. Superfície de energia constante no espaço 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 superftcie de energia constante no

espaço k. Para a simples parábola da fig.3.1.a., este processo

nos leva a uma superftcie esférica, como mostrada na fig.3.1.b.

Esta simples variação de E,,(k) com k não é exibida

por todos os materiais. Materiais como germinio e silicio

exibem funções complicadas, conforme esboçada na

fig.3.2.a. Note que, a variação da energia nao
,
e uma simples

parábola, porém uma curva complexa com dois mtnimos em k=±ko e

um máximo.Istorevelaqueaderivada segundadaenergia,

a2E" (k )

,proporcional inversoda efetiva,
,

ôk2

,quee aomassaea
,

.
mesma emambososmin i mos.Asuperficie deenergia constanteda

banda de condução aparece como elipsóides centrados em

± ko (f i g . 3 . 2 . b ). O e i x o s ma i o r e me n o r d o e I i p s ó i d e i nd i c a mas

com p o n e n te s do te n s o r d e ma s s a e f e t i va p a r a o s e I é t r o n s na

banda de condução.

,----- .,.".w",.,.- ··n·:.~·l"''''.·"""""""i.·'-''-''''l'-''.;;~",."" .."_",,,",.,..,_:.,,,, "-"-"''''9'''l!'-,.~.~"

StRVIÇO OE Bit;UuTECA t JNFORM,\Ç;"O _ IFase
F1SICA
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b.

a.
E (k )

BANDA DE

CONDUÇÃO

BANDA DE

VALENCIA
2

3
I - BURACOS PESADOS
2- BURACOS LEVES
3- SPLIT - OFF

Figura 3.2.a.Variação qualitativa na energia dos elétrons de materiais tais como Ge

e Si, ao longo da direção k.

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

Perto do mínimo ko'

bem aproximada por:

conforme f i g • 3 . 2 . a , a energia
,
e

onde I = longitudinal

t = transversal

(3.1.5)

Isto significa que, para soluções perto de um

extremo, o efeito do potencial c r is ta I ino pode ser substituído

por um operador energia cinética efetivo, da forma:

1'"' = 2P/ + -21 (P/ + p/) (3.1.6)11\ mt

Esta
,
e a idéia básica da teoria de massa efetiva.

,
E

mais simples tratar um problema complicado de estrutura eletrô-

nica superposto a um potencial Ver), trocando Ho por 1'"':

[1'"' + V ( n] ~ = E ~ (3.1.7)
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3.2. Aproximação de ,Uassa Efetiva: A1odelo de uma banda

Consideremos, agora, um potencial Ver) (não necessa-

riamente periódico) superposto ao potencial cristalino Vç(r). A

função de onda 'II(f) do estado eletrônico da particula deve

satisfazer a equaçao:

(3.2.1)

onde Ho é o Hamiltoniano periódico não pertubado, com soluções

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 ko

'i' ( r ) p o d e s e r e x p a n d i da num c o n j u n t o de f u n ç õ e s de B 1o c h {'liiJ '
que são. autofunções de Ho, de auto-estados {E(k)}. Assim, a

solução geral da eq.(3.2.1), pode ser escrita como uma combi-

nação linear dos estados 't~ de Ho, isto é,
k

A substituição de

(3.2.3)

e (3.2.2) em (3.2.1), nos dá:

(3 .2 .4)

(3 .2 .5)

o produto u:u~, é uma função periódica de ;. e, portanto, pode
i< k

ser expandido em séries de Fourier [7]:

·(~) (~) L M(P) -IGp.ru~ r u~, r = l _, e ,
k k ~k

P

(3.2.6)
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onde M~, são os coeficientes numéricos, e Gp são vetores da rede
kk

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

(3 .2 .7)

A fim de se obter uma forma simples para a equação acima, duas

hipóteses devem ser feitas:

(i ) V(n ,
e um potencial bem comportado, isto

,
e , varia

suavemente dentro da célula unitária. Esta suposição nos diz

que, o termo p=O é dominante na eq.(3.2.7), pois potenciais

comportados requerem componentes de Fourier de comprimento de

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

pequenos.

Pela normalização de ~~ temos
k

~
ô (k' (3.2.8)

(3.2.9)

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

k'- k = Gp• O termo ma is importante é !' = O, Gp= O. Usando este

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

M(Ol
k"k'

_1~
( 21í ) 3 •

(3.2.10)

Usando este resultado em (3.2.7.) podemos escrever

( 3 . 2 . 11)

(ii) E(k) é urna função quadrática na vizinhança de um extremo
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ko' e assume a seguinte forma:

E(k)

Definiremos:

L
J

(3.:2.1~)

Se substituirmos (3.2.11-3.2.13) em (3.2.4) ternos:

(3.2.13)

(3 .2. 14)

Que é facilmente identificado corno a equação de Schrodinger de

uma parttcula com massas efetivas (m;), movendo-se no potencial

V(r) .

o significado de pode ser entendido, se

lembrarmos que, a eq.(3.2.14) somente é válida na vizinhança de

ko e que, portanto, a eq.(3.2.2) pode ser aproximada por:

(3.2.15)

(3 .2 .16)

sendo '*'; (r), a função de Bloch em ko' e A(r) a função envelope,o

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

B 1 o c h. A de n s i da de de p r o b a b i I i da d e to t a I l't ( r) 12 é o p r o d u to da

densidade de probabilidade lu~ (r)12, determinado pelo potencial
kO

cristalino Vc(r), vezes o fator modulação IA(nj2, determinado

pelo potencial superposto Ver).
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3.3. Aproximação de Massa Efetiva na Presença de uma lnterface.

Um campo elétrico aplicado perpendicular
,
a interface

da junção metal-isolante-semicondutor (MIS) apanha elétrons pró-

ximos da borda da banda de condução para a camada de inversão,

criada perto da interface semicondutor-isolante. A dinâmica dos

elétrons na camada de inversão
,
e usualmente tratada na

aproximação de massa efetiva. O efeito da estrutura cristalina

de um semicondutor
,
e

,
representado pela massa efetiva do minimo

da banda de condução. A grande função trabalho do isolante, que

impede os elétrons do semicondutor de passarem para o isolante,

simula uma grande barreira de potencial na interface. Este

potencial extra é tratado corno parte do potencial efetivo Ver),

que inclui também a voltagem de entrada na porta do MISFET e a

interação entre elétrons. Na derivação usual da EMA, o

potencial efet ivo V( f) é restrito a variar suavemente no

espaço, condição (i) da seção anterior, violada pela barreira

na interface. Sham e Nakayama[8] construiram uma teoria que

supera esta dificuldade, e ainda mantém a EMA com um potencial

externo variando suavemente devido a voltagem de entrada na

porta, e será descrita a seguir.

Lembre-se que a maneira usual de derivar a EMA, feita

na seçao anterior, é expandir a função de onda do elétron na

presença de um potencial suave, V(r), em termos de ondas de

Bloch do cristal semicondutor perfeito. O coeficiente desta

expansão forma uma função de onda envelope, obedecendo a

equaçao de Schrodinger, com somente o potencial externo como

potencial efetivo. Na presença da interface, as funções de base

para a expansão não são as ondas de Bloch no semicondutor, mas

as autofunções de energia do sistema semicondutor-isolante na

condição de "flat-band", isto é, o potencial fora da interface

é o potencial cristalino do corpo do semicondutor ou o do iso-
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lante. Nesta condição não se permite que haja redistribuição de

cargas eletrônicas nos ions próximos à interface.

o sistema de coordenadas é escolhido tal que, o elXO-

x seja perpendicular
,
a i n t e r f a c e c om o s em i c o n d u t o r no s em i-

eixo positivo. O eixo-y está ao longo da interface, paralelo ao

momento do elétron.

A c o n s t r u C ã o d e um a u t o - e s t a do d e e n e r g i a, s a tis f a -

zendo as condições de contorno na interface, é conceitualmente

c o r r e ta. A i d é i a é sol u c i o na r a e q u a ç ã o d e S c h r o d i n g e r e m um

lado da interface, que inclua ondas de Bloch propagantes (k'(

real) e ondas evanescentes (kx imaginário) combinando com ondas

do outro lado da interface, onde todas as ondas possuem a mesma

energia e vetor de onda fixo ky. Representaremos os estados de

flat-band do elétron por: {'lf~-l} e {,+,~+l}, que contém ondas de

Bloch no semicondutor que se propagam na direção da interface

(kx negativo) e na direção oposta
,
a interface ( kx po s i t iva ) ,

respectivamente; {X},} é um conjunto de ondas de Bloch evanes-

centes no semicondutor, com kx imaginário, que decai na direção

positiva de x; e {X~}
,e o conjunto de ondas de Bloch evanes-

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

A solução da equação de Schrodinger, para um sistema

que c o n t ém i n t e r f a c e , é a c omb i na çã o I i n e a r d o c o n j u n t o d e

ondas citada~ acima, que pode ser escrita como:

<l>~~,E ( kx , x , y) = 'lf~-l - L Sij 'lt'j+l - L Tu X>. ,
j >.

<l>~~,E (kx , x, y) = L R~,x~.
fi.

x> o,

x s;;:o,

(3.3.1)

{<l>Li~,E} são os auto-estados do Hamiltoniano do sistema semicon-

dutor-isolante, com auto-valor E e vetor de onda ky. Os coefi-

cientes Sij formam a matriz S, que desempenha um importante
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papel na determinação das propriedades de um elétron no espaco

de cargas.

Os coeficientes S, T, R são determinados através da

continuidade da função de onda <'p}!) O" e
Ky, ~

da sua derivada primeira

na interface. Naturalmente, tal cálculo requer um conhecimento

detalhado da estrutura de bandas do semicondutor e do isolante.

A EMA na presença de uma interface foi originalmente utilizada

por Sham e Nakayama para uma interface de silicio e dióxido de

silicio (Si-Si02). ° silicio é um material semicondutor com es-

trutura de bandas bem conhecida, e é considerado um ma t e r i aI

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,ut=O. Assim, pa"ra que a função

<,P~~.E se anule na interface é suficiente determinarmos S!J e T"t.

Em bo ra as ondas ev ane scentes não se j amim po rtantes Ionge da

interface, elas são os ingredientes necessários que determinam,

via condições de contorno na interface, a combinação linear das

soluções na aproximação de flat-band.

Agora, se além disso, temos um potencial externo

causado pela voltagem de entrada na porta, que pode ser

suavemente variado, então a função de onda do elétron pode ser

expandida em termos das bases de auto-funções na condição de

flat-band, isto é,

(3.3.2)

Como na derivação usual, os coeficientes da expansão satisfazem

uma equaçao integral, que pode ser convertida em uma equação

diferencial como a equaçao de Schrodinger. Contudo, as

condições de contorno para a função de onda envelope podem ser
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as

condições de contorno para a função envelope devem ser

derivadas

,
fisicas.

e nao impostas para satisfazer as expectativas

Considere o caso de uma banda com um único extremo em

(ko'O,O). Existem somente três estados de Bloch de flat-band,

e Xk _ k • A ma t r iz So
torna-se um número da forma

S = e -'26, e tem dois casos limites distintos quando 6 e

expandido em de potências de k.

Ca s o A: S -+ e - ,:kas •

Distante da interface, a eq.(3.3.1) nos dá:

(3.3.3)

Seguindo rigorosamente a derivação da prévia seção,

Sham e Nakayama mostraram que a função envelope, A(x), definida

similarmente como na eq.(3.2.13), satisfaz:

com a seguinte condição de contorno:

O, (3.3.4)

A( x=O) o. (3 .3 .5)

Caso B. S -+-1.

~ ( k , X , y) =< c o s (k x) 'If kO ( X , y) . (3 .3 .6)

Novamente, a função envelope, A( x) , satisfaz a m~sma

eq.(3.3.4), porém acompanhada da condição de contorno abaixo:

dA (x) Idx x=O = O. (3 .3 .7)

Os casos limites apresentados mostram que a condição

de contorno não é necessariamente óbvia (quando a função enve-

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

o método de Sham-Nakayama descrito aqui é a aproxi-

maçao de massa efetiva de uma banda, que é muito boa para seml-

condutores de gap de energia grande. Para semicondutores de gap

estreito, a forte interação entre a banda de valência e a de

condução requer urna aproximação de massa efetiva multi-bandas,

que é o objetivo do próximo capitulo.
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,
CAPITULO IV

O METODO

4.1. Introdução.

K·P é um método semi-imptrico, que foi desenvolvido

po r Lu ttinge r [6 ] e por Ka ne [9 ] nos anos 5O, para expIo ra r as

propriedades das bandas de energias e funções de onda nas

vizinhanças de algum ponto extremo importante (máximo ou

mi TI imo) no espaço k, com auxilio da teoria de perturbação. Este

método
,
e conseqüência direta do teorema de Bloch e foi

empregado nos primórdios do desenvolvimento da teoria de bandas

como uma aproximação. Mais tarde, Dresselhaus[lOJ estabeleceu a

importância da aprox·imação como uma base rigorosa para a

determinação empirica da estrutura de bandas. O método f.p,

associado com a simetria do cristal, mostra que a estrutura de

~
bandas na vizinhança de um ponto no espaço k depende de um

pequeno número de parâmetros (gaps das bandas e massas) que

podem ser determinados experimentalmente.

O uso de argumentos de simetria
,
e de grande

importância para o método f-p, devido ao fato do número de cons-

tantes indeterminadas serem grandemente reduzidas, e também

forçar a degenerescência em muitos casos de interesse. Vamos

limitar a aplicação do método apenas a estruturas eletrônicas

de simetria semelhantes à do sulfeto de zinco.

4.2. Representação k -p.

A parte periódica das funções de Bloch para um

cristal, u~, forma um conjunto completo de funções periódicas
nk

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

os elementosdematrizdooperadormomentoeasauto-energias

do

conjuntou _ ,emtodasasbandasparaumdeterminadok,
nk -então,

aenergiaparatodososvaloresdekserãocompletamente

determinadas.

Chamamosistoderepresentaçãok·p.

4.2.a. Sem interação spin-órbita.

Vamos inicialmente tratar o problema de um elétron de

massa "m" movendo-se em um potencial cristalino Vc(r). Os

estados eletrônicos serão descritos pelo Hamiltoniano Ho,

(4.2.1)

que satisfaz a equação de Schrodinger:

(4.2.2)

onde, pelo teorema de Bloch, as funções de onda são da forma:

é·r u _(r) ,
nk

(4.2.3)

da primeira zona de Brillouin e
,
indice das

e onde

vetor de

bandas.

onda

possui a mesma periodicidade do cristal;

,
n e o

-
k ,

e um

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

ambos os lados de (4.2.2) por e-Ik.~temos:

H_ u _( r)
k nk

(4.2.4)

que é o Hamiltoniano operando em u_(r), definido por:
nk

(4 .2 .5)

Um modo geral de tratar H_ é expandir as exponenciais
k

em (4.2.5), que nos leva a seguinte série de potência:



H~ = fIo - ik .[r ,fIo]
k +L k;k)r, , [rj ,Ho]] +

',j
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+ *L k,kjk,[r,,[rj,[ri,Ho]]]·.. ,
',j,1

(4 .2 .6)

onde os colchetes [ ] representam o comutador entre os

operadores.

Usa remo s a re 1aç ã o de comu ta ç ã o ge ra 1 [11 ] ,

(4 .2 .7)

onde '1~
p

,
e o gradiente com respeito à variável p • Para o

Hamiltoniano

eq.(4.2.6):

temos os seguintes comutadores para a

- i [r ,fIo] = ~ p ,

1 h2
-2[rj,[rj,fIolJ = 2mÓjj'

(4 .2 .8)

(4.2.9)

Observe que, para o Hamiltoniano fIo, todos os comutadores de

ordem superiores
,
a segunda sao nulos. Substituindo os resul-

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

H~
k

(4.2.10)

onde o terceiro termo, linear em k, dá o nome ao método e o

quarto termo, quadrático em k, é a energia cinética do elétron

Iivre .

O objetivo agora é escrevermos a função de onda para

qualquer k, em termos de um conjunto conhecido de funções de

onda em um ponto ko de todas as bandas, u~ (r), ou seja,
nko

u ~(n
nk "'"" C , (k - ko ) u ,~ (r),~ n n n ko

n'

(4 .2. 11)

que é chamada de representação ko.
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Usando a solução conhecida da equação de Schr6dinger
~

pa r a ko,

(4.2.12)

podemos reescrever a eq.(4.2.10) em termo s d e H~ ,
kO

e utilizar

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

equação:

(4.2.13)

que pode ser convertida em urna equação de autovalores matri-

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

ambos os lados da eq.(4.2.13) por Em seguida,

integramos na célula unitária em que os u's são normalizados:

~
P Inn = f u·~ (f) Pu,;, (f) d r,nko n <o

c .u.

(4.2.15)

Embora a eq.(4.2.14) seja correta para qualquer k, ela é muito

mais útil quando k está bem próximo de ko, de modo que a parte

não diagonal do Hamiltoniano

possa ser trat~da corno urna perturbação.

o tipo de teoria de pertubação utilizada é a descrita

por Lowdin [12]. O método de Lowdin assume que o conjunto dos

estados eletrônicos podem ser divididos em duas classes A e B.

Na primeira categoria, {A}, estão os estados que interagem

fortemente entre si e que determinam as soluções (energias e

funções de onda) em primeira ordem na teoria de pertubação. Na

segunda categoria, {B}, estão os outros estados cuja interação
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,
e pequena e que,
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portanto,

podem ser tratados como perturbacão de segunda ordem. Após

remover as interações conectando os estados A e B, como em

teoria de pertubação ordinária, os estados em A são deixados

com interações "renormalizadas" uns com os outros. A matriz de

interação renormalizada precisa ser diagonalizada exatamente.

As limitações do método não estão na teoria de perturbação, mas

sim, no n~mero de parimetros que podemos realm~"(e conhecer ou

determinar experimentalmente.

4.2.b. Cominteração spin-órbita

Trataremos agora o problema do elétron que possui o

Hamiltoniano da eq.(4.2.1) acoplado
,
a interação spin-órbita,

dado pelo Hamiltoniano Hso, escrito como:

(4.2.16)

onde (j
,
e o ve t o r ma t r iz spin de Pauli e "c" a velocidade da

luz. A vantagem da introdução deste termo reside no fato de que

a interação spin-órbita diminui a simetria do Hamiltoniano, de

modo que os estados degenerados são afastados. Portanto, o

Hamiltonianol na presença da interação spin-órbita é:

fIo = 2p2 + Vc (n + ~ (ã x ~ ~Vc ( r» .P .m 4m c r
(4.2.17)

é periódico e P invariante por translação da rede,

o Hamiltoniano fIo ainda possui ondas de Bloch como solução,

tais como:

(4.2.18)

c om a u to - e n e r g i a En ( k ), e o n deu ~( r) é uma f u n ç ã o p e r i ó d i c a
nk

dependente do spin.

~ ITodas as notações utiliz.adas a partir deste ponto (ex.
Ho ,En(k), .•. ) são idênticas ao item a., porém não devem ser confundidas.
Foram utiliz.adas apenas para que não houvesse sobrecarga nas notações.
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Utilizaremos os resultados do item a., para encon-

trarmos o Hamiltoniano H. que opere em u.(f), Os comutadores de
nk

Fio são:

- i[ r, Fio] D: p ..Lm (4.2.19)

(4.2.20)

Para Ho com interação spin-órbita, todos os comutadores de

ordem superiores à segunda são também nulos. Substituindo os

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

'" ~ [ ~ ti. J ",2k2H. = Ho + mk· P + --2 (ã X 'V.Vc(f)) + -2-'k 4mc r m
(4.2.21)

onde o segundo termo
,
e o termo perturbativo. H. também pode ser

k.
escrito em termos de um H., para um ponto ko conhecido, como

kO

foi feito no item a:

4.3. ,Modelo d~ Kane (AIodelo de Oito Bandas).

Consideremos que sejam conhecidas as soluções da

seguinte equaçao:

(4.3.1)

e usaremos o conjunto completo ae ~ como uma base para a nossa

representação. A teoria de grupo nos dá as propriedades de

simetria das funções U!, que são uma base para a estrutura

semelhante à cúbica do ZnS, no ponto f. Representaremos por Is)

a função para a banda de condução, IX;, IY), IZ) as funções para

a banda de valência e as funções spin serão simbolizadas por r,

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

baixo. A representação a qual as funções pertencem estão
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listadas na tabela I, conforme mencionado no capitulo 11.

Os componentes lI-VI e III-V de gap estreito possuem

urna forte interação entre a banda de condução mais baixa e as

três bandas de buraco. Quando esta forte interação e

considerada, ou seja, quando introduzimos o acoplamento spin-

ó r b i ta n a e q . ( 4 • 3 • 1 ) é c o n v e n i e n t e c o n s t r u i r urna com b i na ç ã o

linear das funções 18), IX), IY), IZ), juntamente com o . ± 1spln s= -2

(in, de tal maneira que, o acoplamento spin-órbita torne-se

diagonal. Os coeficientes dessa combinação linear são chamados

de coeficientes de Clebsch-Gordan. Quando se considera o spin,

o subespaço S_P3, de dimensionalidade quatro, torna-se um

subespaço de dimensionalidade oito. A representação das funções

da base de Kane na forma Ij,m), conforme a notação do capo 11,

e seus respectivos autovalores estão mostrados abaixo:

I u~) = I!,+ !> =
I i s > T,

E:,

I u~) = I~ ' + ~) = h IX + i Y) i ,

~E, + 3'

I u~) == I~' - !) = - ~ IZ)! - .h IX - i Y) T,

~E, + 3'

lu~) == I~,-~) = - .h IZ)! + .h IX- iY)T,

2E, - -~ 3 '

I u~) = I~ ' - !) = - I is)!,

E:,

I ug> == I~ ' - ~) = - h IX - i Y>!,

~E, + 3'~., .')
~

I u~) = I~ I + ~) = - ~ IZ>T + .h IX + i Y) ! ,

~E, + 3'

I u~) ==

I~ ' + !> = - .h IZ) T - .h IX + i Y) !,
')E, - 3~'
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As relações acima referem-se ao ponto ko=O. Com o termo

~
desprezado, devido ao fato do momento do cristal 1i.kser muito

~
pequeno comparado ao momento atômico P, e para a ordem esco-

lhida da base, os elementos da matriz de H~ geram uma
k

ma tr iz (8 x 8) da forma:

(4.3.2)

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

inversão abaixo:

g-, ( kx , ky ) = ~ (kx , - ky) •

Observe que a base escolhida possue inversão temporal.

(4.3.3)

Se escolhermos a origem das energias no centro do gap

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

E.: = Eg2 = "o,

Ev + ê= _ Eg3 ~,~

os blocos (4x4) serão dados por:

(4.3.4)

(4.3.5)

(4.3.6)

Eg 1i~k2111
"2 +2m .f2Pok+- .J6Pok-{3Po k_

J2 Po k_

Eg fi2k2
O

O-~ +-.,- •. _m
~=

I II(4.3.7)

- -L P k+

O

Eg fi2k2
O

--+-
.J60

2 2m

1

O
O

Eg fi2k2

{3Po k+

-~--+-2 2m
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o
O-Jf Pokz1

- f3PJ kz
. ..,

'''';

O

OOO

H)' =

I I.
( 4 . 3 • 8 )

~ Pokz

O

OO

1

O
OO

.f3Po kz

o bloco ~ é obtido da eq.(4.3.3). Os parâmetros de

Kane são quantidades reais expressas como:

ti· -
Po=m<lsIPxIX),

3 iti ~ ~
.ó. = - 4-22 < X I (V1 ~ Vc ( n x P)y IZ) .m c r

(4.3.9)

(4.3.10)

,
e a medida da interação entre as bandas de condução e

valência, e .ó. é a energia spin-órbita. Neste modelo, o efeito

de desprezar as bandas de ordem superiores à primeira
,e

adicionado como uma perturbação[9l. Qualitativamente, as bandas

desprezadas produzem dois tipos de termos2 nos blocos da

diagonal Hu e ~ da matriz Hamiltoniano H_.k

a) Termos fora da diagonal que possuem a forma Bk(ky, sendo B

um elemento de matriz perturbativo de segunda ordem3,

B

A constante B é devida a falta de simetria de inversão nas

estruturas tipo sulfeto de zinco. Para semicondutores com estru-

tura tipo diamante, B e zero.

b) Termos diagonal da forma A/k2 na banda de condução e da forma

L/k/+M(k/+k/) nas bandas de valência. Sem N, L' e M a banda

2 As notações a seguir A', B, L' e At! são utilizadas por Kane[9].

30 traço vertical, ('), na somatória significa que 08 estados do

subespaço tetradimensional não estão sendo somados.
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de buraco pesado é plana. Na presença desses termos esta banda

mostra a curvatura ilustrada na fig.2.2. O efeito desses termos

em outras bandas é extremamente pequeno. E importante manter em

mente que, todos esses termos são correções de segunda ordem na

estrutura de banda de energia.

Baseado nessas observações, Marques e Sham[2], modifi-

caram ligeiramente o modelo de Kane, introduzindo uma curvatura

extra em cada banda, como uma contribuição diagonal isotrópica

de segunda ordem ±a(,kx:2+k/). O termo positivo entra na banda

de condução e o negativo nas bandas de valência. Esta suposição

simpl ifica os cálculos futuros e ainda preserva a caracteris-

tica da estrutura de bandas de materiais do grupo lI-VI e 111-

V. Posteriormente, o limite de a-O é tomado, a fim de manter a

condição de a.~p/.

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

Nós vamos utilizar aqui o mesmo modelo simples desen-

volvido, para o antimoneto de indio (InSb), por Marques e

Sham [2 ] . Isto
, ,

so e possivel porque para frações molares de

x>0,18, o cristal misturado Hg1_xCdxTe tem caracteristicas seme-

lhantes ao InSe, ou seja, gap de energia fundamental muito pe-

queno e um acoplamento spin-órbita, .6., muito grande. Portanto,

a seguir faremos as mesmas considerações da ref.[2]. Sendo a

banda de split-off considerada bem separada das bandas de bura-

co leve e pesado, o modelo consistirá apenas das duas bandas de

condução de r6 mais as quatro de valência de rg, desprezando in-

teiramente a banda de split-off de r7. O termo de energia ciné-

tica do elétron diagonal de H~ pode ser despreza
k

do, uma vez que, o Hg(Cd)Te possui massa efetiva da banda de

condução extremamente baixa (m·=O.006m) comparada com a massa

do elétron livre, o que torna este termo muito pequeno e Po
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muito grande.

Por simplicidade de tratamento é conveniente escolher

uma combinação linear particular das funções da base de Kane,

que irá simplificar a descrição dos elétrons na camada de

inversão:

1 u,) ~ [~ I~' ~) - ~I~' - ~) ]

I U3) = [11 ª ª ) -+- {31ª - 1)]- 22'2 ' 22' 2 ~(liY)T - 12)0, (4.4.1.a)~2
e

I u4) == I~ ' - ~) = - I is )i ,

lu.) = [~I~,-~)- ~I~'~)]~,j][-IX-~Y)l + ~IZ>t],lu.) = [~I~,-~)+ ~I~,~)]~,h(liY)1 - IZ)I),

(4.4.1.b)

o n d e as f u n ç õ e s I j •m j) forma m a b a s e de Ka n e .

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

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

( 3 x 3 ). das e g u i n te forma:

rd k)P [ k i ky]i .[3 P kx + ..,
'1 Y~

..,

I P[kx- i~Y]

~Hu= -fd k)OI. (4 .4 .2)

_i{3Pk

O
-À (k)

2 y

-c;:;"~' t
'-' . t·_7"·"·_"-~~-
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o
Ek_ ~f3p k~

'2 Z

'"I ~..

HJ =

P
ooI. ( 4 • 4 . 3 )-;:; kz ..

Vpk

O

O
2 z

onde redefiniu-se

com Po dado pela eq.(4.3.11) e

~ Eg (2 2)" ( k) = ,.. + cx. kx + ky •..

(4.4.4)

(4.4.5)

Adotaremos, a partir deste ponto, um sistema de

coordenadas em que o eixo x
,
e perpendicular

,
a interface do

MISFET e o eixo y está na interface ao longo do momento

p a r a 1 e 1 o ky. P a r a e s t a e s c o 1 h a d e c o o r de n a das, os b 1 o c o s na

diagonal de H~
k (Hu e f\.) sao desacopl ados, já que fLy=O. No

entanto, os autovalores de cada bloco Hu ou 1\ I na condição de

flat-band, são degenerados. Estes autovalores serão designados

p o r Ec ( kx , ky ), ~I ( kx , ky ) e ~p ( kx , ky), e n e r g i as das b a n das de

condução, buraco leve e buraco pesado, respectivamente. Essas

energias são determinadas por:

o, t=U,1. e J=c,bl,bp (4.4.6)

onde é a matriz identidade. Essa equaçao nos leva as

seguintes soluções:

Ec ( kx , ky) = + ~("o + cx. (kx 2 + ky 2))2 + p2 (kx 2 + ky 2) ,

~I ( kx I ky) = - ~("o + cx. (kx 2 + ky 2))2 + p2 (kx 2 + ky 2) I

~p ( kx , ky) = - ("o + cx. (k/ + k/)).

(4 .4 .7)

(4.4.8)

(4.4.9)
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A curvatura de cada banda é proporcional a:

a~ 1:' " k - O 1, - O \-,..,L..,:\ )(- ,J:\.y- -'
3k,/ bl

(4.4.10)

- 2a. (4.4.11)

Aqui, somente a banda de buraco pesado é paraból ica.

Note que, se a=O, a curvatura desta banda infinita e sem

sentido físico. A eq.(4.4.10) é normalmente usada para cálculo

de massa efetiva. Substituindo a eq.(4.4.10) na eq.(3.1.4), a

massa no fundo da banda de condução é:

(4.4.12)

Pelo valor da massa efetiva, obtida experimentalmente, podemos

prever o valor de P. No capitulo seguinte, este modelo para

semicondutores de gap estreito é usado para analisar os deta-

lhes deI icados devido a presença de uma interface sobre uma

função de onda multi-componente.
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,
CAPITULO V

APROXIMACAO

NA PRESENÇA
(MODELO DE

5.1. Introdução.

DE MASSA EFETIV A
DE UMA INTERFACE
MUIT AS BANDAS)

Os elétrons que estão no semicondutor da junção metal-

isolante-semicondutor (MIS) sentem um potencial composto do

potencial periódico da rede, da grande barreira de potencial na

interface e do potencial auto-consistente, resultante da redis-

tribuição dos elétrons e buracos causada pela voltagem externa

aplicada (voltagem de porta). O potencial auto-consistente, es-

tendido sobre muitas células unitárias, não pode ser tratado

pelas técnicas padrões de estrutura de bandas para o corpo do

semicondutor. O potencial periódico pode ser repassado por uma

aproximação de massa efetiva, a qual será depois utilizada para

tratar o bem comportado potencial auto-consistente, ou seja, um

potencial que varia lentamente dentro da célula unitária. 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 aproximação de massa efetiva, por um processo

de casamento da função de onda total através da interfac~. Este

processo de casamento determina as condições de contorno para a

função envelope (coeficiente de expansão da função de onda

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

O método tem sido apl icado a semicondutores com gap

de energia grande, Eg, tal como o Si, onde a grande separação
,

entre a banda de condução e a banda de valência torna possivel

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

StRV,ÇO DE cü~tBL'íC1:EC'AEiNFõRMi,~çXõ--c="ltõs'ê
rlSICA
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No entanto, o modelo de uma banda não pode descrever correta

mente os semicondutores com gap estreito de energia, tais como

o Hg(Cd)Te, InAs ou InSb, onde a forte mistu:;:oadas bandas de

condução e valência ocorre ~omo uma conseqüência direta da

grande relaç5.o de dispersão das bandas na vizinhança do gap

estreito de energia. A forte mistura entre as bandas requer que

a função de onda total tenha uma representação de multi-bandas

com uma função envelope para cada banda na vizinnança 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 não exista

redistribuição de cargas no semicondutor devido a junção metal

isolante-semicondutor. Esta situação é definida como uma condi

çao de "flat-band" onde o elétron, em qualquer uma das três

regiões, comporta-se como se estivesse no corpo de um material

homogêneo. A grande barreira na interface pode ser considerada

infinita se fixarmos a atenção somente nos elétrons com energia

E um pouco acima da banda de condução, ou seja, a grande função

trabalho do isolante em relação a baixa energia E dos elétrons

no semicondutor age como uma barreira infinita. Na condição de

flat-band, a função de onda total do elétron é composta por uma

com b ina ção 1inear de ondas de B Ioch propagantes (inc ide n te e

refletida) e cvanescente no semicondutor e apenps por ondas eva

nescentes no isolante, todas com a mesma energia E. Para uma

energia E um pouco acima da banda de condução, as ondas

propagantes e evanescentes podem ser escritas em termos das

ondas de Bloch no ponto r, de tal modo que a função de onda

total também é escrita em termos destas ondas. Os coeficientes

continuidade da função de onda total e sua

destas combinações serao determinados pela imposição da

derivada através da
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interface. No modelo de barreira infinita, os coeficientes das

ondas evanescentes no isolante são iguais a zero, fazendo com

que a função de onda total desapareça, isto é, que seja nula na

interface. A ida a zero da função de onda total na interface

determina a correta condição de contorno para cada componente

da função de onda envelope.

Distante da região da interface, as ondas evanes

centes possuem um papel insignificante indo completamente a

zero, porém na região da interface elas desempenham um papel

indispensável por serem as ondas responsáveis pelo decaimento

rápido da função de onda total, necessário para permitir que a

função de onda satisfaça as condições de contorno nesta região.

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

capo IV, algumas ondas evanescentes aparecem devido ao termo

2 2 '
a.(k)( + ky). O fato de a. ser pequeno sugere ser possivel despre-

zar as ondas evanescentes, no entanto, o abandono dessas ondas

envolve mudança nas condições de contorno para as funções enve

lopes na interface.

S.2. R~presentação lt1ulti-Componente dos Estados de Flat-Band (,Hodelo de

Quatro Bandas).

Por simplicidade vamos resolver o problema da inter

face, na condição de "flat-band", no caso onde a componente do

v e t o r d e o n d a p a r a I e I o à i n t e r f a c e (ky) é i g u a I a z e r o. P a r a

ky=O, 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 urna banda cujos estados

interagem fracamente uns com os outros. Não existe interação

entre esses dois conjuntos de estados. Os Hamiltonianos de duas

bandas (estados que interagem fortemente) dos blocos H..j{kx,ky=O)

e f-L..{kx,ky=O) são idênticos e dados por:

onde

(5.2.1)

>dk,J = Ào + a. k} . (5.2.2)

O Hamiltoniano Hkx produz urna estrutura de bandas

semelhante a mostrada na fig.S.l. As linhas sólidas representam

a estrutura de bandas usual para um semicondutor, onde a

energ i a E(kx)
,
e urna função real para valores de reais,

enquanto que as linhas tracejadas, também chamadas de linhas

reais, são linhas ao longo das quais E(kx) é real para valores

de kx imaginários.

\
\
\
\
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\
\
\
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Figura S.l. Ilustra a estrutura de bandas produzida pelo Hamiltoniano Hk}modelo de
quatro bandas). As linhas sólidas e as linhas tracejadas representam

os ramos onde E (kx) é urna função real para valores de kx reais e ima

ginários, respectivamente. As linhas tracejadas aparecem como uma con

seqüência direta do termo a. kx2 em Hkx'
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Para uma dada energia E, a componente do vetor de

onda kv dos estados de Bloch, na condição de flat-band, e

determinada por:

(5.2.3)

sendo a matriz unidade. O determinante acima nos leva a

seguinte equaçao:

(5 .2 .4)

As quatro soluções são escritas como kx=±k e kx=±ik, onde k

e k são dados a seguir:

e

k

k

(5.2.5)

(5.2.6)

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

são escritos como ~f±k)(X) para as ondas propagantes e X(±ik)(x)

para as ondas evanescentes. A onda ~(+k) se propaga na direção

positiva do eixo-x e onda ~~k) na direção negativa do eixo-x.

Para uma pequena energia E acima da banda de condução, os

estados de

expandidos em

Bloch,

termos

na

das

condição de flat-band, podem ser

ondas de Bloch no ponto r. Devido ao

desacoplamento de cada bloco Hu e ft do Hamiltoniano quando

escolhemos ky=O, os

possuem componentes

componentes de lu..•)

considerar apenas o

idênticos.

estados de Bloch, na condição de flat-band,

de IUI) e luz) para o bloco Hkx de flu, e

e IU5 ) P a ra o b Ioco H k de ~ . Va mosx

bloco Hk de flu, uma vez que os dois saox
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A expansão dos estados de Bloch, na condição de flat-

band, é escrita como:

e

e !. ,k x {B ( +- k \ I u \ + B (± k J I u, \}1 -'- I 11 2, ' 21' (5.2.7)

( 5 .:2.8)

Estes são os estados de Bloch multi-componente. Note que, X(+ik)

decai ao longo do semi-eixo x>ü,
enquanto que X(_ik) decai

ao

longo do semi-eixo x<O.

Como os estados de Bloch, na condição de flat-band,

sao auto-estados de Hkx de energia E, teremos os coeficientes

{Bt} de t e rm i na dos p o r :

(5 .2 .9)

As soluções acima para {Bt} devem ser normalizadas, isto é,

1. (5.2.10)

Portanto, as soluções sao:

[ 1 [1 + U!sl] ]1/22 E( kx)

P kx
(~ ( kx) + E ( kx »

(5.2.11)

(5.2.12)

Observe que B1(kx) é uma função par de kx e B2(kx) é uma função

impar de kx. Os estados de Bloch multi-componente, na condição

de flat-band, dados pelas eq.(5.2.7-8) serão agora utilizados

para construir as auto-funções do Hamiltoniano cristalino na

presença de uma interface. Existem dois casos distintos (casoA

e caso B), a serem considerados, de acordo com a região ocupada

pelo semicondutor e pelo isolante.
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5.3. Função de Onda ,\I!ulti-Componente para o Espalhamento de Elétrons por

uma Barreira Localizada à Esquerda (Caso A).

- CA SO A-

ISOLANTE

Fi;;ure 5.2. iv~()st:ra as posições do isolante e do semicondutor de modo a formar uma

barreira à esquerda, para o espalhamento de elétrons com veto r de onda

k(kx, ky=O).

Consideremos o caso de uma junção MIS, conforme

ilustrado na fig.S.2. acima, representada por dois planos semi-

infinito. O semicondutor ocupa o semi-espaço X20, enquanto que

o i s o I a n t e o c u p a s em i - e s p a ç o x < O • A b a r r e i r a de p o t e n c i a I ,

considerada como infinita, encontra-se em x=O. De acordo com a

definição da condição de flat-band, um elétron no semi-espaço

ocupado pelo semicondutor, com energia E acima da banda de

condução, somente sente o potencial periódico da rede e a

grande barreira de potencial na interface. Portanto, sua função

de onda total ct>t (x) é a combinação I inear de estados de Bloch

na condição de flat-band. Esta combinação linear é composta de

ondas propagantes incidente e refletida e uma onda evanescente,

todas com a mesma energia E.

Esta combinação linear, que é também uma auto-função

de energia para a junção, é escrita como:

ct>t(x) ( 5 , 3 . 1 )

onde os estados de Bloch mul t i-componente são dados na seçao

anterior. A onda evanescente nao aparece na eq,(S.3.1)

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

na determinação das propriedades eletrônicas na região da

interface.

No modelo de uma barreira infinita, a função de onda

$~(x) precisa ser zero (o coeficiente das ondas evanescentes no

isolante é nulo) na interface (x=O). Se escrevermos íPt(x) dada

pela eq.(S.3.1) em termos dos estados de B 1 o c h mu 1 t i -
componentes dados pelas eqs.(S.2.7-8), temos íPf(x) como função

d e I ul> e I uz>, ou se j a ,

$t (x) = {e - ,k x Bl (- k) - SAe ik x Bl ( k) - TAe -k x B1 ( + i k)} I Ul\ +

+ {e - ,k x B2 ( - k) - SA e ,k x Bz ( k ) - TA e -k x Bz ( + ik)} I uz) , (5 .3 .2)

o n d e I Ul) e luz) são di f e r e n t e s dez e r o e o r t o norma i s (uma n a o

pode ser escrita em termos da outra). Portanto, para que na

interface $t(x=O)=O precisamos que os coeficientes de lul) e

luz), da combinação linear, sejam iguais a zero na interface.

Esta condição nos dá equações para SA e TA:

Bz(-k)

(S.3.3a)

(S.3.3b)

Usando agora a propriedade dos B/s de serem uma

função pa r ou uma função impa r de kx, podemos ca Ieu 1a r SA e TA

em t e r mos dos c o e f i c i e n t e s {BI}:

Bz( i~) +
B1 ( i k )
B2 ( i k )
B1 ( ik )

B2 (k )--
Bl (k )
B2 (k)
B1 (k)

(5 .3 .4)

Pela substituição das razoes entre os BiS, dadas pela
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eq.(5.2.12), SA torna-se:

iP

01 (k)
iP

01(k)

+
(5.3.5)

onde os Q's são funções da variivel real ry e definidos por:

(5 .3 .6)

A onda
ev a n e sc e n te Xc + ik) po s su i

um importante papel

na região da interface, pois
,
e a responsivel pelo decaimento

ripido da função de onda total do elétron nesta região,

ne c e s si r io pa ra sa tis faz e r a c o n d iç ã o d e c o n to r no em x = O. Di s-

tante da interface podemos desprezar estas ondas? A resposta é

encontrada se observarmos os termos de primeira ordem na expan-

são de k e k dados pelas equações (5.2.5) e (5.2.6), respectiva-

mente.

'/"

{ (E2 - Ào2] _ 2Ào (E2 _ Ào2Jo. + 0{0.2J }' •.k = p2 p4

k = { & + ~ + 0(0.) }.

(5.3.7)

(5 .3 .8)

A equação (5.3.8) mostra que existe urna região muito

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

importante papel de levar a função de onda total rapidamente a

zero. Podemos observar também que, quanto menor for o valor de

o. mais ripido a onda evanescente Xe+ik) (~e-kX) vai a zero. De

modo que, tomar o limite de 0.--0 é urna maneira de desprezar as

ondas evanescentes consistentemente. No entanto, dois pontos

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

o. finito, a condição <l>tex=O)=o implica que todas as compo-
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nentes de <l>t precisam ser nulas em x=O. Segundo, o limite de

C(--O também reduz a classe das equaçoes diferenciais

envolvidas. Tal redução precisa ser compensada através de uma

mudança na forma da condição de contorno de cada componente de

<Pt n a i n t e r f a c e •

A forma limite da auto-função de energia <l>t, quando

C(--O, é calculada a seguir, e a derivação das novas condições

de contorno será realizada na próxima seção. A forma limite de

<l>t requer o conhecimento de SA no 1 imite de 0.--0. Note que:

k = 00,

I im
0.--0

k = ko,

±o.k = ±P,

±a.k = O,

(5.3.9)

onde

- IE' ~ >..' j'"

( 5 . 3 . 1O)
ko - .

p2

Usando

(5.3.9) obtemos:

lim Ql(k)

= -P, (5.3.11)
0.-+0

e
lim Q2(k)

~p2 ko2 + f.,/
+ f.,o (5.3.12)

-
ko
.

0.--0

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

forma limite de SA corno:

Pko1 +i
~p2 ko 2 + f.,o2

+ f.,o (5.3.13)
,S~ __ O - Pko1

-i
~p2 ko2 + f.,o2

+ f.,o
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ou ainàa, sobaforma polarabaixo:

S'"

-e-2ItlIKo)
(5 .3. 14)

Ct ~O
,

onde
t g e (ko)

- P ko
(5.3.15)

-
~P~ ko'2 + 1\0'2+ 1\0

Podemos analizar agora o efeito de tomarmos o limite

de 0.-0, na condição de contorno das compon-'!ntes da função de

onda total do elétron na interface.

5.4. Equação de jvlassa Efetiva iHulti-Componente e a Derivação das Condi-

ções de Contorno para as Componentes da Função Envelope para Elé-

trons Espalhados por uma Barreira à Esquerda.

Conforme observado nas expressões da ú 1t ima seçao, o

limite de 0.-0 torna a função de onda do elétron composta de

uma onda que chega
,
a interface e uma outra que sa 1 , com uma

de f a s a g em e x p r e s s a p e 1o c o e f i c i e n teSA, da d a p e 1a e q . (5 . 3 . 14 ) .

No limite de 0.-0, os ramos representados por linhas pontilha-

das na fig.S.1 estão no infinito e a onda evanescente

nao possui uma função importante. E interessante frizarmos que

este limite resulta na diminuição das equações diferenciais

envolvidas, e precisa ser compensado por uma mudança nas condi-

ções de contorno de cada componente de ~~ na interface.

A f o r mal i mi t e da f u n ç ã o d e o n d a ~t é usa d a p a r a

deduzir novas condições de contorno. No limite de 0.-0, a

eq.(S.3.2) torna-se:

~~oIE) (x) = B1 ( ko) {[ e - 1<0 x - SA e ,"o x) I U1 > +

(5.4.1)

F'"-''''''..--'-...,~"",-,.~-'r- ,-" f':: ,-o,:: !. ,." (- •. :- ~,," ,'1" ~ ,~••.
Sd:YI'yV v_ ,JiL_, .. :IL ••• :'.: Ir,r'~"MI\I.,-AO - IFQSC

i .~ FlSIC~ •
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que pode ser escrita como:

+ t g e (ko) c o s ( ko x - e (k" ») I u?) 1. (5. -t . 02 )

- J

Através do abandono das ondas evanescentes, a forma

limite da eq.(S.4.2) mostra a seguinte relação entre os c0efi-

c i e n t e s das o n das d e B I o c h I u I) e I U2), n o P o n t o r:
., Para a função de o n d a <I>~o(E), o coeficiente da onda

de Bloch IUl) (estado $), em x=O, é igual ao coeficiente da onda

de B I o c h I U2) (e s t a d o P), em x=O, vezes o número imag i nár i o
."
1 •

Esta relação
,

sera, a partir deste ponto, ut i I izada

como as novas condições de contorno na interface para as

componentes da função de onda total do elétron ~(x) na presença

de um potencial bem comportado V(x).

Considere um potencial não periódico V(x) que varie

lentamente, adicionado a condição de flat-band do sistema, e

que leve a seguinte solução da equação de $chrodinger:

(5 .4 .3)

com Hko dado pela eq.(S.2.1), com 0.=0.

Para um potencial que varie lentamente, a função de

onda total do elétron '-Y(x) pode ser expandida em termos do

conjunto de funções <I>~o(E) corno:

00

217r I d ko A (ko) <I>~o(El ( x) ,
O

(5 .4 .4)

,
e a função de onda envelope. Uma ve z que <I>ro(El (x)

satisfaz a condição de contorno na interface, 'Ir(x) também a
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satisfará. Vamos por simplicidade suprimir o sub-indice de ko e

escrevermos:

IV ( x) = AI ( x) I Ul > + Az( x) I uz> , (5 .4 .5)

onde Al(x) e Az(x) são as componentes da função envelope e sao

expressas por:
00

AI (x) = J ~~ (-2 i c o s (e (k)) e-18(kl se n (kx - e (k)) ) A (k) ,
o

00

I ~;(:2 se n (e ( k )) e-18(kl c o s ( k x - e (k ) )) A ( k ) .
o

(5.4.6)

(5 .4 .7)

A condição de contorno para as componentes da função

envelope são faci lmente deduzidas pelas duas equações acima e

pode ser escrita como:

Al ( X = O) = i A2 ( X = O ) • (5.4.8)

A s u b s t i tu i ç ã o de k -+ - i ,}x em Hk (e q . 5 . 2 . 1 c om a. =O) e

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

equações diferenciais para as componentes da função envelope:

~g + V(x)
. P aIIAI ( x) I AI (x)-1 - ax = E

I·( 5 . 4 .9)
. P a

Eg IIAz(x)1A2(x)
-1 - -"2 + V(x)8x

Esta é a versão de massa efetiv<. multi-componente,

para um simples modelo de quatro bandas, e as novas condições

de contorno. A presente teoria contém o número correto de

condições de contorno e mostra explicitamente a diferença entre

a condição de contorno da função de onda total e as condições

de contorno para as componentes da função de onda envelope, no

caso onde as ondas evanescentes são desprezadas.
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5.5. Condições de Contorno para as Componentes da Função Envelope para

uma Barre-ira Localizada à Direita (Caso B).

- CASO B-

O

SEMICONDUTOR

X

ISOLANTE

Figura 5.3. Mostra as posiyces do isolante e dJ se~i<.;ondt1t.cr de modo :1 formar uma

barreira à direta, para o espalhamento de elétrons com vetor de onda

k(kx, ky-O) .

A extensão da seção anterior para o espalhamento de

elétrons por uma barreira
,
a direita

,
e simples. A situação

,
e

ilustrada na fig.S.3. A troca de onda incidente por onda evanes-

c e n t e e v i c e - ver s a i mp 1 i c a nas u b s t i t u i ç ã o de ko - - ko , j á que

no 1 imi te de 0.--0, a onda evanescente vai a zero. A

forma 1 imi te da função de onda <I>~o(E) torna-se:

<I>~o(EJ (x) = Bd ko) {( e IkOx - Se e - iko x) I u1) +

(5.5.1)

o coeficiente Se no limite de a-O tem uma forma similar a

eq.(S.3.14). Usando este resultado na equação acima podemos

escrever:

<I>~O(E) (x )

+ t g e (ko ) c o s ( ko x +e (ko ») I uz) } ,
(5 .5 .2)

definido na eq.{5.3.15). o desenvolvimento agora
,
e

idêntico ao da última seção. A equação de massa efetiva (5.4.8)

não é mudada, porém a condição de contorno para A1(x) e A2(x) é:
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(5 .5 .3)

5.6. Equação àe ;J,fassa Efetiva /vlulti-Componente e Conàições àe Contorno

para as Componentes àa Função Envelope (;\;!oàelo àe Seis Banàas).

A generalização das seções anteriores para a compo-

nente do vetor de onda ky diferente de zero, com o Hamiltoniano

em um modelo de seis bandas foi real izado por Marques [3].

Nesta seção apenas será apresentado os resultados da referência

[3], tais como, a equação de massa efetiva multi-componente e

as condições de contorno para as componentes da função envelope

quando o sistema MIS estiver submetido a um potencial externo

V( x) •

Na figura 5.4.a. está ilustrada a estrutura de bandas

produzidas pelo bloco H..!, dado pela eq.(4.4.2), para um a.

finito e um ky fixo. Para uma energia E(k",ky), os possiveis

valores para a componente do vetor de onda kx de um elétron

incidente e refletido, na condição de flat-band, para barreiras

I o c a I i z a das à esq u e r d a e à d i r e i t a e s tão mo s t r a das nas p a r t e s

b. e c. da figura 5.4, respectivamente.

Qu a n d o um p o t e n c i a I não p e r i Ó d i c o que va r i a I e n t a -

mente dentro da célula unitária é adicionado a condição de

flat-band do sistema MIS, a função de onda do elétron 'lfU(x,y)

para o bloco Hamiltoniano Hu,

equaçao de Schrodinger:

deve satisfazer a seguinte

ou

Eu ( kx , ky) 'IfU ( x , y) , (5.6.1)

onde
E,j ( k" , ky) 'IfU ( x , y ) , (5.6.2)

(5.6.3)
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Figura 5.4. Esquema de uma estrutura de bandas para um modelo de hamiltoniano

seis bandas.

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

toniano Hu, para um cx. finito e um ky fixo. As linhas sólidas e as linhas

pontilhadas representam os ramC3 onde E(kx, ky) é um função real para

valores de kx reais e imaginários, respectivamente. Para uma dada

energia E, existem quatro ondas evanescentes e duas ondas propagan

teso As seis soluções constituem o conjunto de todas as ondas de Bloch,

na condição de flat-band, que são auto-funções de Hu com auto-valor E

e vetar de onda paralelo ky.

b. Mostra os possíveis valores de kx para os estados de flat-band do

hamiltoniano Hu, com auto-valor E e vetar de onda paralelo ky, para

elétrons espalhados por uma barreira localizada à esquerda.

C. O mesmo do item b., porém para uma barreira localizada à direita.
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De uma maneira análoga à última seção, a função de

,
e expandida em termos dos auto-estados de energia na

condição de flat-band, e como estes auto-estados de energia

estão escritos em termos das ondas de Bloch no ponto f, temos:

'fu(x,y) e ikyY { Al ( X , ky) I Ul) + A2 ( x , ky) 'U2) + A3 ( x , ky) I U3) } I ( 5 . 6 . 4 )

onde Al' A2 d A3 são as componentes da função envelope da

expansao citada acima para a função de onda 'fu(x,y). As

condições de contorno para estas componentes são tiradas, no

limite de a-O, das componentes da função de onda do elétron na

condição de flat-band,

seções anteriores.

seguindo passos semelhantes aos das

A s com p o n e n te s da fu n ção d e o nd a e nv e Io pe p a ra os

estados U com vetor de onda paralelo ky, na presença de um

potencial V(x), sao determinadas através da equação (5.6.2)

su b s t itu ind o k - - iClClx' o que nos Iev a a o se g u in t e

de massa efetiva multi-componente

hamiltoniano

P [ _ i-ª-- i ky JClx 2

P [ _ i-ª-+ i ky)Clx 2

-"o - Eu + V (x)

i {3 Pky2

O O. (5.6.5)

o - "o - Eu + V ( x )

As condições de contorno para as componentes da função

envelope, para as duas posições de barreira são:

1. Estados U

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

Ai (x =0, ky)

l'~,.,

i A2 ( X =O , ky) • (5.6.6)
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Caso B - Espalhamento de elétrons por uma barreira à direita.

Al (x= O, ky) - i A2 ( X = O , ky ) • (5 .6 .7)

Para a componente A3 não existe uma condição de

contorno, pois ela não é relacionada (veja eq.(S.6.5)) por uma

equaçao diferencial a outra componente e sim por:

.{31
'"'l.. (5.6.8)

Para o bloco Hamiltoniano ~ temos o mesmo Hamilto-

niano de massa efetiva multi-componente trocando ky ...•-ky e as

componentes Al' Az e A3 por A1' % e ~, respectivamente. As

condições de contorno sao:

2. Estados L

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

i % (x =O , ky ) • (5.6.9)

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

(5 .6 .10)

A mesma explicação, dada acima, para a componente A'3

vale para a componente ~,onde esta e dada por:

_ i {3
2

(5.6.11)

Usaremos a aproximação de massa efetiva multi-

componente para um semicondutor, de gap estreito de energia,

com o material de interesse neste trabalho, na presença de uma

interface. A estrutura de bandas
,e representada por um modelo

de seis bandas, composta da mais baixa banda de condução, da
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banda de buraco pesado e da banda de buraco leve. A banda de

split-off é considerada muito distante das outras bandas sendo,

portanto, desprezada. A forte interação entre os estados da

banda de condução e a de valência
,
e justificada pelo método

k.p, com elemento de matriz de Kane, P Cparâmetro de primeira

ordem), sendo a medida desta interação. O efeito da fraca inte-

raçao entre as mais altas bandas de condução e as mais baixas

bandas de valência é simulado por um parâmetro de segunda

ordem, cx., de modo que cx.«p2. No limite de cx.-+O, novas condições

de contorno para as componentes da função envelope são determi-

nadas na interface. De maneira mais genérica, podemos definir

um sistema onde as interações são importantes, através dos

valores das massas efetivas. Em geral elas são pequenas compa-

radas com os sistemas, onde essas interações podem ser despre-

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

Gap Grande Gap Estreito

Si = O,91llo

Ge = 0, llllo

InSb

InAs

O,0131llo

0,02151llo

Hg CCd )Te = 0,006 IDo

As propriedades eletrônicas na camada de inversão, em

semicondutor de gap estreito de energia, conforme esta teoria,

,
serão estudadas nos capitulos seguintes.
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CAPITULO VI

PROPRIEDADES ELETRÔNICAS DA CAMADA

DE INVERSAO DO Hg(l_X)CdxTe

6.1. Introdução.

o objetivo principal deste capitulo é mostrar a

quebra de degenerescência de spin, apresentada nas subbandas de

energia da camada de inversão de um MISFET, devido a um poten-

cial auto-consistente V(x). Este potencial é gerado pela redis-

tribuição de cargas, quando uma voltagem de entrada na porta é

aplicada em um MISFET. A teoria presente neste capitulo foi

originalmente desenvolvida por Marques e Sham [2] para o InSb

e, conforme citado no capo IV, será utilizada para o Hg(l_x)CdxTe

em concent ração de x = 0,22.

A fim de atingirmos nosso objetivo com maior simplici-

da d e n umé r i c a, v amos r e de f i n i r nos s a s f u n ç õ e s d e b a s e n o p o n t o

r, de tal modo que, o número imaginário "i" seja eliminado da

aproximação de massa efetiva e das condições de contorno,

obtidas no ú 1t i mo
,

capitulo. Para i s to, basta redefinirmos as

componentes da banda de condução, ou seja, IUl) e lu4) como:

e (6.1.1)

com as componentes da função de onda envelope AI(x,ky) e A4(x,ky)

abso~vendo o imaginirio "i", isto é,

e i~ (x , ky) -- A4 ( X , ky) ,

o nd e a se t a -- s i g n i f i c a a r e d e f i n i ç ã o p a r a AI e ~.

Utilizando-se destas redífinições, o Hamiltoniano de

massa efetiva para os estados U e L, incluindo o potencial

externo V(x), torna-se:
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-"o + V( x) o
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(6.1.2)

::r::: VpkT 2 y
o - ~o + V( x)

com as seguintes condições de contorno associadas:

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

(6.1.3)

(6.1.4)

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

B1) E stados U

AI (x=O, ky) + A2 ( x = O , ky) • (6.1.5)

(6.1.6)

6.2. Efeito de um Potencial Externo em um lIilISFET.

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

elétron requer, para os estados U, um conjunto de equações dife-

renciais acopladas de primeira ordem, dadas por:

~ \fru ( X , y) , (6.2.1)

com
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(6.2. :2)

A interface é considerada através do uso da eq.(6.1.3) ou

(6.1.5). Os estados L satisfazem relações semelhantes, apenas

t r o c a n d o - s e A1, Á:2 e A3 p o r A" , ~ e As, r e s p e c t i v ame n te. A

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

Para encontrarmos as relações entre as componentes

A1' A: e A3' substituimos o bloco Hamiltoniano ~J' dado pela

eq.(6.1.2), e a eq.(6.2.2) na eq.e6.2.1), de modo a gerar um

s i s tem a d e t rês e q u a ç õ e s. Em s e g u i da, e I imi n amos :\.2 em t e r mos

de AI, de onde resultam as seguintes equações diferenciais:

~ (dV) []
d""?AI+ di dA1 _ 1

dx~ (Xo+Eu-Vex)) dx p2[(xo+Eu-Vex))(Xo-Eu+vex)) + P2k2] AI +

Xo + EuP- ve x)) [d~'{ + ~] AI,

.[3 Pk

2 (Xo + Eu - v ( x ) )

o, (6.2.3a)

e6.2.3b)

e6.2.3c)

onde k==ky. Os estados L possuem um conjunto de equações dife-

renciais similares, apenas mudando-se k--k, já que,

Agora podemos entender o efeito do potencial auto-

consistente Vex) em MISFET's. Observe que a diferença entre a

eq.e6.2.3a) para a componente AI e a mesma equação para a compo-

nente A.. é no sinal do último termo da eq.(6.2.3a), este último

termo
,
e o responsável pela estrutura de cada uma das subbandas
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apresentar o que chamaremos de "separação dos spi ns". O termo

"separaçao dos spins
,

sera aquI utilizado para representar o

afastamento em energia dos estados U (spin T) e L (spin ~), para

um mesmo vetar de onda paralelo k, devido a uma voltagem

externa aplicada na porta. O potencial auto-consistente Vex)

aparece no último termo da eq.e6.2.3a) através de sua derivada

(~~), ou seja, a degenerescência de spin nas subbandas de uma

camada de inversão
,
e, na veru'lde, quebrada por ~m campo

elétrico auto-consistente. Observe que, se o campo elétrico e

nulo e vex) constante) não existe separação dos spins, pois as

equaçoes para Ai e A4 são idênt icas. Em k=O, mesmo com uma

voltagem de entrada aplicada na porta, as subbandas ainda

permanecem degeneradas, já que o termo diferente nas equaçoes

p a r a Ai e ~ vai a z e r o .

Note que, a "separação dos spins" das bandas são de-

t e r m i na das p e I o p o t e n c i a I e I é t r i c o i n t e r no (~ ~). P o r ém , os d u b I e -

tos de Krame r continuam degenerados, isto
,
e,

Com a aplicação de campo magnético, Bz, a degenerescência

destes dubletos de Kramer serão quebradas, e os niveis de

Landau de cada ramo terão dependência ligeiramente diferente

com o aumento de Bz. Este ponto será demonstrado no cap.VI I I,

quando será estudado, explicitamente, o efeito de um campo

magnético nestes niveis (ramos).

6.3. Solução da Eit1A usando a Aproximação W.K.B.

o termo proporcional à derivada primeira de A1(x,k)

na eq.(6.2.3a) pode ser eliminado através da seguinte mudança

de variável:

(6.3.1)

A substituição desta equação em (6.2.3a), determina a seguinte
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equaçao para .At:

onde

o , (6 .3 .2 )

e

(6 .3 .3)

(6 .3 .4)

A condição de contorno para uma barreira à esquerda é

usada, juntamente com as eqs.(6.2.3b) e (6.3.1), para deter-

minar a seguinte equação correspondente à condição de contorno

de Adx,k):

Al (x = O, k )

C 6 .3 .5)

Do mesmo modo, pode-se obter a condição de contorno para uma

barreira à direita.

Para a componente ~Cx,k), valem as mesmas expressões

acima, somente mudando-se: Al(x,k)--A4(x,k), os estados U--L e

k---k nos termos lineares. Portanto, vamos fixar nossa atenção

somente na função Al'

Note que, a vantagem no uso da eq.C6.3.2) é devido à

sua semelhança com a equação de massa efetiva para um banda,
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e igual a (cap.IV). Apesar
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das

eqs.(6.3.3) e (6.3.4) desencorajarem qualquer tentativa de

solução analítica para a eq.(6.3.2), esta equaçao pOSSUi uma

forma conveniente para o uso da aproximação W.K.B. (Wentzel-

Kramers-Brillouin).

o ponto de inversão do movimento clássico XT
,
e

definido como o ponto onde o auto-valor SU(Eu,k)
,
e igual ao

potencial efetivo ~ff(x,Eu). O método W.K.B. determina que, do

lado esquerdo do ponto de inversão XT, a função .Â.1(x,k) possui

a seguinte forma assintótica:

.Â.1 ( X , k ) -> I 1 c o s (!PI ( x) - 7r / 4 ) ,
Q, (x)

onde

(6 .3 .6)

(6.3.7)

e

(6.3.8)

Do lado direito do ponto de inversão xT' a função .Â.1(x,k)

comporta-se assintoticamente como:

onde

.Â.1 ( X , k ) -> I 1 e - 'Pu (xl ,

Qu (x)
(6.3.9)

e

(6.3.10)

!Pu(x) = JX Qu (x' ) dx' .XT

(6.3.11)

Para encontrarmos as soluções da eq.(6.3.2), a

energia Eu(k) é variada até que a eq.(6.3.S) seja satisfeita.

Para cada valor de k, existem várias auto-energias que satis-

fazem esta equação e cada uma cor responde a uma subbanda de
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energIa j, que representaremos por Ej' onde j=O,1,2, ...

Na fig.6.1 está ilustrado a forma do potencial

efetivo, V~ff(x,Eu), de um poço triangular. Observe nesta figura,

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

v (xo) = /"0 + Eu, ( 6 . 3 • 12 )

simula a presença de uma barreira infinita. Isto significa que

as funções de onda devem ir a zero neste ponto; esta é mais uma

condição que utilizaremos para o nosso potencial auto-

consistente.

A aproximação W.K.B. foi verificada por Marques (3],

para um poço triangular, e mostrou uma boa precisão ao

descrever as funções Ai e Az, além da vantagem de possuir uma

forma analitica para estas funções.

E (meV)
500

400

300

200

5.0

PONTO DE
INVERSÃO
CLÁSSICO

X(Ã)

Figura 6.1. Diagrama ilustrativo do potencial efetivo V~ff(x,E), para um poço

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

o potencial perturbativo de um elétron é dividido em

três partes,

o primeiro termo é o potencial imagem,

(6.4.1)

E S c - E i s o e2 1
E S c + E i s o 4€ S C x'

(6.4.2)

onde ESC e Eiso são as constantes dielétricas do semicondutor e

do isolante, respectivamente. Este potencial é devido às dife-

rentes constantes dielétricas do semicondutor e do isolante. No

nosso caso, o semicondutor possui maior constante dielétrica,

de modo que, o termo do potencial imagem é repulsivo no lado da

interface com semicondutor, onde os elétrons se encontram. O

segundo termo, Vxc(x), é o potencial de troca e correlação,

dado por [13J:

vx c = - { 1 + (O , 7734/21) r s ( x ) 1n [1 + (21/ r s ( x ))]} (2/ 7l' cx. r s ( x )) Ry*, (6. 4 . 3 )

onde

cx. = (4/97l')1/3 e

sendo aã o raio de Born efetivo e Pinv(x) o número de elétrons

por unidade de volume da camada de inversão, que será melhor

definido mais adiante. Para os valores de massa e constante

dielétrica àc material Hg(Cd)Te, dados na fig.6.4,

1Ry*=O,252meV.

O terceiro termo, VH(x), conhecido como potencial de

Hartree, é a contribuição para a energia potencial devido a

distribuição espacial de cargas (elétrons e buracos) no

semicondutor. O potencial VH(x) é obtido da equação de Poisson,

47l'e p(x),
ESC

(6.4.4)
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onde p(x) é a densidade volumétrica total de cargas, que é dada

pela sorna da densidade volumétrica de cargas na camada de

depleção mais a densidade volumétrica de cargas na camada de

inversão.

A distribuição espacial de impurezas é suposta uni-

forme. Vamos supor a inda, que todas as impurezas doadoras (No)

e aceitadoras (NA) estão ionizadas na camada de depleção, deste

modo a densidade volumétrica de cargas nesta camada é:

o, x>d,
(6 .4 .5)

sendo INA-Nol a concentração uniforme de impurezas por unidade

de volume e "d" a largura da camada de depleção.

Nos cálculos a seguir, a energia de Fermi
,
e

mantida constante. Consideremos que, para uma dada voltagem de

entrada, todas as soluções na camada de inversão de

(6.4.6)

com EjkO"~~' sejam conhecidas. O indice "O"" representa o spin

(O"=L,U). Portanto, a densidade volumétrica de cargas na

camada de inversão é:

- e p i nv (x) -e LI'I1jkO"(x,y)F.
jkO"
(ocup)

(6.4.7)

Substituindo as duas densidades acima na equação de

Po isson, temos:

(6.4.8)

que juntamente com condições de contorno,

[dVH)dx x=o
(6.4.9)
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(6.4.10)

determinam o potencial de Ha r t ree.
,
e o

,
numero de cargas

por unidade de área na camada de depleção, isto é,

e Ninv é o número de cargas por unidade de
,
area na camada de

inversão, que é definida como a soma das densidades super-

ficiais de cargas em cada subbanda, Nj,

N· =
J

onde Nj é dado por:

L: Joodxl'+'jkO'(X,y)12•kO' O
(ocup)

(6.4.12)

(6.4.13)

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 elétrico
,
e nulo, ou

seja, o potencial VH(x) é constante para x>d, veja fig.6.2.

Partindo-se de uma forma geral para VH(x), e determinando as

constantes através das condições de contorno, encontramos que:

Este potencial é obtido por cálculos auto-consistentes, pois,

depende da função de onda através de Pinv(x) e a função de onda

depende do potencial através da eq.(6.4.6).
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Figura 6.2. Diagrama esquemático mostrando o potencial, as bandas de condução e

valência, a posição do nível de Fermi e a condição para se encontrar

largura da camada de depleção d.

Para encontrarmos a largura auto-consistente da

camada de depleção "d", utilizamos a relação indicada na

fig.6.2,

[V(d) - V(O)] (6.4.15)

levando em conta apenas a contribuição do termo de Hartree para

o p o t e n c i a I V (x), e c o n si d e r a n do" d' mu i to g r a n de, d ...•oo , no

limite da integral deste potencial, ou seja,

onde

d
UNA ~ No'[F" + ~'J/[~~~']- xaV(NinvJ]l

(6.4.16)

(6.4.17)

Note na eq.(6.4.16) que, "d" i função da densidade na camada de

inversão Ninv e da concentração de dopagem INA -No/.

Os termos Vim(x) e Vxc(x) na eq.(6.4.1) foram obser-

vados por Marques [3], no seu trabalho original com InSb, como
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e,

portanto, não foram também considerados neste contexto.

6.5. klétodo Computacional para as Componentes da Função 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 funções de ondas (componentes da

função envelope) das mais altas subbandas (ocupadas e desocu-

padas) com k's próximos do vetor de onda de Fermi, possuam uma

larga extensão espacial. Portanto, a solução numérica na

extensa região de gap pode causar a propagação de erros

numéricos, que nao ga ra n t ir iam que Al (x ,k ) fossem
,
a

zero na barreira infinita, simulada pelo polo do potencial

efetivo em XO' A utilização da função de onda W.K.B. nesta

região solucionou este problema, pois, as funções A1(x,k) e

possuem a forma analitica de uma exponencial

decrescente, do lado direito do ponto de inversão clássico, que

assegura a condição de contorno em XO' O método de casamento da

solução numérica com a solução analttica W.K.B., para as

funções de ondas componentes, está i lustrado na fig.6.3
,e e

descrito a seguir.

Para um dado potencial auto-consistente V(x), as

energias das subbandas W.K.B., em k=O, são calculadas a partir

da eq.(6.3.5) e usadas como um chute inicial. Para cada uma

de s tas au to - e ne rg ias, o po te n c ia 1 e fe t iv o ~ff ( X , Eu ) é c a Icu 1a d o

nas vizinhanças do ponto de inversão, e em seguida, encontra-se

a no ponto de verificação

Xv =xT + 0.5. Depois, as equações diferenciais (6.2.3) são nume-

ricamente integradas no intervalo de O::s;:x::s;:xv,utilizando-se a

condição de contorno da eq.(6.1.3), através do método de

integração Runge-Kutta de quarta ordem. Neste ponto, a razao
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(Al (Xv, k = O) 1Az (Xv, k = O) JNum é comparada com (A1(xv,k =0)1 Az(xv,k =0) JWKB .

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

componentes da função envelope são analiticamente continuadas

de Xv até o centro do gap.

SOLUÇÃO
NUMERICA

SOLUÇÃO W.K.B.

., ~ A2(xo)
A2( x) --_ ---=+\
______ AI (xo)

1 1"\ •• = PONTO DE _, !::(Eo,k •• O)
" VERIFICAÇAO

PONTO DEI

\NV~RSÃO"ICLASSICO

Figura 6.3. Ilustra o método computacional para as funções de onda Al e Az. A solu

ção numérica é comparada com a solução W.K.B no ponto Xv, para uma da

da energia Eo. Em um pré-determinado valor, as funções são analiticamen

te continuadas. Omitiu-se nos argumentos de Al e A2' o termo k =0.

6.6. Cálculo Auto-Consistente e Resultados.

O termo do potencial de Hartree, VH(x), no potencial

de um elétron V(x) torna a equação de Schrõdinger um problema

de auto-valor não linear, pois, o potencial V(x) depende do qua-

drado das funções de onda de cada subban"da. Tais equações,

conhecidas como equações auto-consistentes, são geralmente re-

solvidas iterativamente, através de um potencial de entrada que

leva a funções de salda com as quais o potencial é novamente

derivado. O cálculo auto-consistente utilizado neste trabalho

usa como potencial de entrada, para resolver a eq. de Schrõ-

dinger na iteração (r+l), uma combinação linear do potencial de

entrada e salda da prévia interação (iteração (r)):
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(6.6.1)

o n d e f é um p e que n o va 1 o r que d e v e s e r e s c o 1h i d o c u i d a dos a -

mente, a fim de evitar grandes oscilações entre os potenciais

de entrada e saída.

comparado com o potencial de entrada, no inteiro intervalo de•
o potencial de saída no fim de cada iteração ( r ) ,

e

x, até que a diferença absoluta entre eles seja máxima, a quai

definiremos por:

I
AM = Max /v(rJ (x) - v(rl, (x) I,ent saida

(6 .6 .2)

•

•

A auto-consistência é encontrada quando AM for menor que um

c e r t o va 1 o r AAC ' f i x a d o n o i n ic i o d o c á 1 c u 1 o . A p a r t e não

ocupada da estrutura de subbandas é somente calculada depois

que a auto-consistência é satisfeita.

Uma tipica estrutura de subbandas auto-consistente de

um camada de inversão tipo-n do material Hgo.7sCdo.22Te tipo-p
,
e

• mostrada na fig.6.4a. O potencial auto-consistente determinado

pelas quatro (duas por spin) subbandas ocupadas é ilustrado na

fig.6.4b. Observe que, as subbandas não são parabólicas, e

apresentam uma considerável "separação dos spins" devido ao

campo elétrico auto-consistente e as condições de contorno

utilizadas. A "separação dos spins" nas subbandas decresce rapi-

damente com o aumen:o do
,
indice das subbandas, cc'1JIo uma

conseqüência da forma planar do potencial auto-consistente, que

está de acordo com as observações da seção 6.2, onde mostrou-se

que a "separação dos spins" nas subbandas tende a zero quando

[~~) é nu 10.
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Figura 6.4. a. Estrutura auto-consistente das subbandas de uma camada de inversão

tipo-n no semicondutor Hgo_X} Cdx Te tipo-p, em concentrações de 0,22.

A não parabolicidade das subbandas e a "separação dos spins" é obser

vada.

b. Potencial auto-consistente determinado pelas subbandas ocupadas à

esquerda. As componentes da função de onda envelope da primeira sUQ

banda, em k!! = O, estão plotadas na energia El' As bandas de valência

e condução são também mostradas em função de x.

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

entram ou foram obtidas no cá.1euloauto",consistente.

! ~H';iÇO ,E. f;iSL; ,', <" " ,'" .• ..:-i'Jí ~-1S1C;\
--"'·, ••..""',··,~"·..-.•_;""''';-"'·...-. •..••,.,''''''c~-..,,.,~,,...,,,.··_~,,-.•.:•••..•-,.''''''''.<.'\,','->-1:,_.< .••."".._,,1'."",,"~ .
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A fig.6.5 comprova a densidade de ocupação em cada

subbanda como função da densidade de ocupação total na camada

de inversão, obtidas no cálculo auto-consistente, através das

eqs.(6.4.12) e (6.4.13).

6

N
E
O-......•

O

lJ.J
O
<X:
O
(f)
Z
lJ.J

O

4

2

o
o 2 4

II 2
Ninv (10 / em )

6

Figura 6.5. Densidade de ocupação em cada subbanda "j", Nj, como função de Ninv'

A baixa concentração utilizada na camada de inversão,

Ninv=3,2xl011cm-2, é uma conseqüência da concentração empre-

gada experimentalmente por Kirk e ontros [1], conforme descrito

na seção 2.5, que é o objetivo principal deste trabalho. Estes

resultados serão utilizados no último capitulo.
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,
CAPITULO VII

TRANSICAO DE FASE NAS SUBBANDAS DE MISFET

DE MA TERIAIS COM GAPS ESTREITOS

7.1. Introdução.

Nosso propósito, neste capitulo, está direcionado em

apresentar um modelo qualitativo, que explique uma delicada e

interessante caracteristica observada experimentalmente, tanto

na resistência Hall como na resistência longitudinal de um

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

Vamos restringir nossa atenção a altos campos magné-

ticos e baixas densidades «< 1012cm-2) na camada de inversão,

tal que, somente o mais baixo nivel de Landau esteja ocupado.

Por simplicidade, nosso modelo é limitado a ter apenas a mais

baixa subbanda com "separação 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 inversão de siIicio existe um número de

vales na banda de condução (veja fig.3.2) igualmente populados,

cujos
,

numeros são 2, 4, ou 6 dependendo se a interface do

MOSFET [14] é a face (10 O ); (110 ) ou (111 ) do Si, respec t iva-

mente. Note que, o caso com dupla degenerescência de vales,

estudado por Gummich e Sham [15], possui um ramo de energia com

dois vales, o que é estruturalmente equivalente ao nosso modelo

de dois ramos (subbandas U e L) de energia e um único vale. Os

compostos tetraedrais possuem superficies de Fermi esféricas

próximas ao centro da zona de Brillouin e, portanto, possuem um

único vale em k=Ô, como na fig.3.!.
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Figura 7.1. Diagrama ilustrativo do modelo.

a. Subbanda com dois ramos de energia (U e L) e um único vale, na ausen'"'

cia de campo magnético.

b. Densidade de estados do mais baixo nível de Landau, na presença de

campo magnético.

Vamos nos deter ao estudo dos efeitos de troca e

correlação intra-ramos na presença de altos campos magnéticos.

A existência de uma transição de fase é determinada por uma

competição entre a energia cinética e as energias de troca e

correlação do sistema. Esta transição é investigada como função

da ocupação do nível de Landau, v, definida como:

Ninv-0-
sendo D a degenerescência do nível de Landau de um único tipo

de spin, definida no apêndice I.

Por conveniência, a partir da próxima seção faremos

uma muda nça de eixos, de tal modo que, o eixo perpendicular
,
a

interface seja o eixo-z, e os eixos x e y estejam no plano da

interface. Supomos que o semicondutor seja isotrópico, e uma

vez encontrado o potencial conf i nador, V(x), ele
,

sera o mesmo
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,
a

interface. Maiores esclarecimentos sobre esta mudança de eIXOS

serão dados no próximo capitulo.

7.2. Um Modelo para a Camada de Inversão.

Seja um alto campo magnético aplicado perpendicu-

larmente
,
a interface de um MI SFET, B=Bz, onde

,
um gas de

elétrons encontra-se confinado na camada de inversão pelo

potencial Vez). O movimento dos elétrons normal à interface

está 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

órbitas ciclotrônicas, e encontra-se descrito no apêndice 1.

Portanto, para conjunto de base

da seguinte forma:

escolhemos as funções de onda

l'ks(r) = e ikY fIl!l(X - xo) , s=U,L, (7.2.1)

para descrever o movimento bi-dimensional de um elétron no ramo

s da mais baixa subbanda, com uma componente y do vetor de onda

igual a k. A função de onda fIls(x-xo) descreve o movimento de um

oscilador harmônico unidimensional centrado em xo, cuja

definição
,
e dada no apêndice 1. Os dois únicos

,
numeros

quânticos de interesse aqui são k e s. Devemos lembrar que

apenas o mais baixo nivel de Landau está ocupado e a interação

com os niveis mais altos é negligenciada, o que é bastante

coerente, já que estamos trabalhando com altos campos

magnét icos, que levam a uma separação entre niveis de Landau,

nwc, muito grande.

O operador Hamiltoniano destes elétrons consiste de

três partes:

H = Ao + 1-4 + Hc. (7.2.2)



85

Ho é o termo referente à energia eletrônica total no mais baixo

nivel de Landau, e é dado pela soma dos Hamiltonianos de cada

elétron:

1
2m

(7 .2 .3)

onde o indice "a" numera os elétrons; o operador Pa, o

potencial vetor Aa e a coordenada r<;1 são relativos ao a-ésimo

elétron. ~ representa o espalhamento elétron-impureza (e-i)

intra-ramos:

~ (!)(~ ~ )Ht = ~ v r a - rd ,Zd •a
(7.2.4)

o potencial bi-dimensional devido a um

centro espalhador tipo (d, localizado em (rd,zd)' não permite

que elétrons de um ramo s sejam transferidos para o outro ramo.

Finalmente, o termo H: representa a interação elétron-elétron

(e-e) de Coulomb:

(7.2.5)

sendo (rb,zb) a coordenada do b-ésimo elétron. A interação

Coulombiana entre elétrons de ramos diferentes é permitida,

,
porem, sao desprezados os espalhamentos e-e que transfiram

elétrons de seu ramo.

Podemos ~~úscrever o operador Hamiltoniano, dado pela

eq.(7.2.2), no formalismo de segunda quantização [16], isto é,

sob a forma de operador agindo sobre as funções dos números de

ocupaçãol• Para isto, vamos definir os operadores ~(r):

~ (f) = L \fk3 (f) ak3
k,s

e
~ t (f) = L \)':3 ( f) a!3

k.s

(7.2.6)

1A função dos números de ocupação é representada por:

IN 11N 2'''')' onde os números N 1J N2,,,, indicam quantos elétrons se encontram

em cada estado \)'k 3 ' \)'k 3 ....1 1 1 2
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do

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

Hamiltoniano H em segunda quantização são:

L Eo ( k) a!s a ks
K,S

L < k s Iv W ( ra - rd , Zd) I k' s ) a ts a k's '
k,k~S

(7.2.7)

(7.2.8)

1
2

(7.2.9)

Eo representa a energia do mais baixo nível de Landau, e

V(kl,k~;k2,k~) é o elemento de matriz de Coulomb, dado por:

(7.2.10)

onde

V ( ra - i\) = f d Za f dzb IE ( Za )f IE ( Zb W V ( ra - rb , Za , Z b) ,

sendo

(7.2.11)

(7.2.12)

7.3. Função de Green e Energia Total do Sistema.

Como citado no apêndice I, cada nível de Landau passa

a ter uma largura finita r na presença de impurezas, existindo

uma banda de energia para cada momento p do elétron espalhado;

ve j a f ig .I .3. E 1é t ro n e s paI h a do p o r im pu reZ a s pos su i um 1 iv re

caminho médi02 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 médio

espalhamentos.

,
e a distância média entre dois
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satifaz

aproximadamente a relação r-~, onde T
,
e o tempo médio entre

dois espalhamentos, conhecido com tempo de espalhamento (ou

tempo de relaxação, ou livre tempo médio). Espalhamentos ou

col isões são eventos instantâneos, que abruptamente alteram a

velocidade de um elétron. Nós cálculos, a seguir,
,

sera

empregado o formalismo de função de Green.

Os efeitos de alargamento do nível de Landau sao

tratados na aproximação auto-consistente de Born [17]. Nesta

aproximação, espalhamentos por impurezas são considerados na

mais baixa aproximação de Born, enquanto que, o alargamento do

nivel é levado em conta auto-consistentemente. Os diagramas de

auto-energia para o espalhamento do elétron por uma única

impureza estão mostrados na fig.7.2. Esses são os termos impor-

tantes quando a concentração de impurezas é pequena. Na figura,

a impureza
,
e r e p r e s e n t a da p o r um X , o e Ié t r o n p o r uma linha

sólida e a interação elétron-impureza por linhas tracejadas. O

primeiro termo causa apenas um deslocamento na origem da

energia [ 18 ] e s e r á om i t id a a sua contribuição. A impureza
,
e

considerada rigida e não pode absorver ou transferir energia.

~
III

+ ~
I \
I \~

Figura 7.2. Contribuição da impureza para a auto-energia do eJ..átron.

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

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

(7.3.1)

onde r2 é a média, na configuração das impurezas, do quadrado

do elemento de matriz (ks Iv(!)(ra - rd,zd) Ik's). Para potenciais
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de curto alcance, onde podemos repassar v(i)(i',z) por V(!)(z)õ(f),

r pode ser escrito, em termos da mobilidade fJ. ou do tempo de

relação T, calculados na aproximação de Born e na ausência de

campo magnético, como [17]:

r - (7.3.2)

onde R
,
e o raio da órbita ciclotrônica e está definido no

apêndice I.

A contribuição para a energia devido
,
a interação

elétron-elétron de Coulomb, veja eq.(7.2.9), é dada na aproxi-

maçao de Hartree-Fock pelo seguinte par de emparelhamento de

operadores:

t t

em que permi te-se a troca do vet or de onda do e I ét ron de um

ramo pelo vetor de onda de um elétron do outro ramo, ou seja,

k~=k2 e k;=k1, mas não permite-se a mudança de ramo do elétron.

Portanto, o t ermo de auto-energia devido
,
a interação elétron-

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

X

Ls = -a1/s, (7.3.3)

que nos levará
,
a energia de troca do elétron. Aq ui a

,
e o

elemento de matriz de Coulomb médio,

a = L V (ku k2 ; k2 ,k1) ,

k1, k2

(7.3.4)

e 1/9, a ocupação fracional do nível de Landau no ramo s,

definida como:

Ns _ 2it'R2 Ns,1/s = O s=U, L, (7.3.5)

onde Ns
,
e o número de elétrons no ramo s. A soma 1/u +1/L nos dá a
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ocupaçao fracional ou fração de preenchimento do nivel de

Landau, v, através da qual podemos obter a densidade de

elétrons na camada de inversão, Ni nv' que
,
e dada por

Ninv=Nu+NL' No nosso modelo, a densidade Ninv e o campo

magnético são ajustados, de modo que, a ocupação fracional

, .
maXlma em cada r amo s seja

,
um numero inteiro igual a um e,

portanto, o valor máximo v igual a dois.

e-e~ e-i
/ ,

~

/ ,
i

/ ,
O.

X /,
L s ( E) = Ls

+Ls (E)= +~ ,
b.

~
,~, ,, "-

+ +..

Figura 7.3. a. Auto-energia do elétron, ilustrando as contribuições das interações

elétron-elétron e elétron-impureza.

b. Equação de Dyson para o propagador do elétron.

Vamos agora, a partir da equação de Dyson na fig.7.3,

o b t e r a f u n ç ã o de G r e e n Gs ( E ) d e um p r o p a g a d o r d o e I é t r o nem

cada ramo s,

G (E) = G(O)(E) + G(O)(E) (""t (E) + ""X) G (E)S 5 5 ~S ~s S ,
(7.3.6)

o n d e GJOl( E) = (E - €o ) -1 é a f u n ç ã o de G r e e n não p e r t u r b a da. S u b s t i -

tuindo a auto-energia (e-i) na equação acima e resolvendo a

equaçao de segundo grau, obtemos:

(7.3.7)

Qu a n d o r -o o , a f u n ç ã o de G r e e n d i ver g e p a r a o s i n a I ( + ) da

equação ac ima, enquanto que, a função va i a zero para o s i na I

(-), como esperado. Portanto, o sinal (-) é o escolhido para

SERViÇO DE;-;;~·~:IOTECA ~.,
INFORV,<\Ç,7' '")
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Podemos reescrever G,(E) como:

(7.3.8)

onde Z=(E-Eo-2::)=(E-Eo+CXlls). Para que a função de Green

tenha uma parte real, ReGs(Z), e uma parte imaginária, ImGs(Z),

isto é,

(7.3.9)

devemos ter r2~z2. Já que r é uma largura, ela deve assumir

apenas valores positivos, de tal modo que,

r~lzl ou -r~z~r. (7.3.10)

Satisfazendo esta condição, temos a eq.(7.3.8) escrita como:

(7.3.11)

Para altos campos magnéticos, a densidade de estados

no ramo s, Ds(E), em formalismo de função de Green, é dado por

[17]:

(7.3.12)

Note que, a parte imaginária da função de Green deve existir,

para que a densidade de estados seja diferente de zero e assim

s a tis faz e r a c o n d i ç ã o ( 7 . 3 . 10 ). Su b s t i tu i n d o a e q . (7 . 3 . 11) em

( 7 . 3 . 12 ), temo s :

2 (2 2)1/2Ds(E) = ~r D r - z . (7.3.13)

Podemos agora obter a ocupação fracional do ramo s,

dada por [19]:

N JOO11s = DS = -6 dE f (E ) Ds (E) ,-00
(7.3.14)

f(E) sendo a função distribuição de Fermi em T=O, ou seja,

f (E)
{ 1,O,

-oo~E~~,

E>~.
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Portanto,

fazendo a mudança de variável de E para Z na integral da

eq.(7.3.14), ternos os seguintes limites de integração:

onde

z, = -f
Zs = ~ - Eo +<xv 3 = rEs ,

(limite inferior)

(limite superior)

(7.3.15)

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

1/3 como:

(7.3.16)

Para encontrarmos a energia total do sistema, E,

devemos utilizar a seguinte relação [19]:

onde

E
4= L2 C"' dEr (E) :E(E) Ds(E),

(7.3.17)

(7.3.18)

,
e a

,
area da amostra no plano x-y. Com um proced imento

semelhante ao empregado para resolver a eq.(7.3.14), temos a

seguinte energia total:

1) 2f( 2 ]20.1/s 1/3 - 3í'l' 1-Es )3/2.
(7.3.19)

Este resultado foi obtido para T=O K, de modo que, E ,
e a

energia do estado fundamental. o pr ime iro termo
,e a energia

cinética. o segundo termo
,
e a energia de troca, onde o 1/2 é

devido a dupla contagem. o terce iro termo
,
e a contribuição da

interação elétron-impureza. Nele, apenas a parte real
,e

integrada em (7.3.17), pois
,e a responsável pela mudança de

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

a parte imaginária
,
e interpretada como responsável pelo

pYii;õõEiíãLiÕTÊ~;~~~iOR,;AçK~~'FoSl
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amortecimento do movimento da partícula.

,
7.4. Minimos da Energia Total do Sistema.

Para determinarmos a ocupação do ramo s, .vs, minimiza-

remos a energia total com o número total de elétrons, Ninv' ou

o fator de preenchimento, v, fixado:

Vamos definir as variáveis a, €o e ~ como:

( 7 . 4 . 1 )

- Eo

Eo = r e 1= Ia' (7.4.2)

Portanto, pela eq.(7.3.19) ternos:

o = €oV - 2\ VU2 - 2\ VL2 -l'7r [C 1 -EU2 )312 + C 1 -EL2 )3I2J,
(7.4.3)

mente. Fica mais simples realizarmos a minimização de O (ou de

E) em termos da diferença entre as energias mínimas dos ramos,

em unidades de r, isto é:

(7.4.4)

de modo que, O=O(Eu,A) com EL escolhido aleatoriamente para ser

substituindo por A.

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

o , (7.4.5)

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

l (1 _ E 2 )1/2 âEs
7í S âA •

o que nos dá, a partir de (7.4.5), a seguinte relação:

(7.4.6)

(7.4.7)

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

'"

OEL ao
(\=(Eu-A) e 8A=-1. Deste modo, obtemos 81\' dado por:

ao
a1\

(7.4.8)

,
máximos

,
Os pontosminimose densaoobtidosdasraizesde

ao
8A = O,

quesao:

1.

A= E. __L 1li ~ ..,
2.

A-~(Vu - VL)·

Observa-se

daeq.(7.3.16) que,quandoEL=-1temosamenor

ocupação do ramo L, vL=O, e quando EL=1 temos a maior ocupaçao,

vL=1. Portanto, a raiz A = Eu - 1 é um ponto de máximo, e

A=E:u+1 um ponto de minimo. Desta forma, a raiz A=Eu+1

significa que a energia do sistema é mínima quando o ramo L

permanece vazio, vL=O, até que o ramo U esteja completamente

preenchido, onde inicia-se sua ocupação. Chamaremos este mínimo

de fase I do sistema.

A segunda raiz pode ser entendida se escrevermos

dada· pelaparaexpressãodatermosemA=(EU - EL),

eq.(7.3.15), isto é,

(7.4.9)

Para que esta expressão geral reproduza a segunda raiz, a

diferença entre os primeiros dois termos deve ser nula. Através

da eq.(7.3.16), obtivemos uma relação univoca entre Vs e és,

quer dizer, existe apenas um valor de Vs para cada valor de és e

vice-versa. De posse deste resultado e para valores fixos de 1,
observamos da eq.(7.3.15) que a

, ,
so e igual

para o mesmo valor de Vs e és. Portanto, a segunda raiz ocorre

quando os dois ramos estão igualmente ocupados, ou seja, VU=vL

ou A=O, que passaremos a chamar de fase I I.
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Estas duas fases da energia do sistema dependem da

ocupaçao fracional, v, e da razão "t. Os termos da razão "t

possuem a seguinte interpretação: a largura r caracteriza a

energia cinética e a med i da da interação Coulombiana ~

carcteriza a energia de troca.

A partir da energia total podemos notar que, quando o

termo positivo de energla cinética domina, a energla
,
e

minimizada populando igualmente os dois ramos. Quando o termo

negativo da energia de troca dom i na, a energia
,
e menor ( ma i s

negativa) se todos os elétrons são empilhados em um único ramo.

Para encontrarmos os pontos de coexistência das duas fases,

isto é, os pontos onde as duas fases ocorrem, traçaremos 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 estão igualmente ocupados (fase 11).

b. Os ramos são ocupados sucessivamente (fase I). Neste caso,

ternos duas situações distintas, dependendo do intervalo da

- f . 1 {ba.. O:::;;:1/ :::;;:1ocupaçao raCIona: b,s. 1:::;;:1/:::;;:2

1.Caso k 0:::;;:1/:::;;:2.

==>

(7.5.1)

onde €a pode ser obtido para cada 1/ pela seguinte relação:

(7.5.2)

2 . Ca s o ba.. 0:::;;:1/:::;;: 1 .
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JJL = o

(7 .5 .3)

onde Eb~ pode ser obtido para cada JJ pela seguinte relação:

1 [ (1 2 )112 + '7l" + -1 ]JJ = ?f Eb~ - Eb~ "2 s e n Eb~·

3 .Caso ~ 1SlJ$,2.

(7.5.4)

JJu = 1;

(7.5.5)

onde EbP pode ser obtido para cada JJ pela seguinte relação:

(7.5.6)

As relações (7.5.4) e (7.5.6) levam a uma igualdade

entre e pois correspondem
,
a mesma ocupação

fracional em seus intervalos. Apesar do intervalo na eq.(7.5.4)

ser 0SJJs1 e na eq.(7.5.6) ser lSJJs2, temos que a ocupação

empregada nesta ú It ima equaçao
,
e (v-1), de modo que,

o diagrama de fase no plano "y (=f/cx.) versus JJ pode

ser obtido igualando numericamente as equações abaixo:

1. n... OSJJS 1,

e está ilustrado na fig.7.4.
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0.6

_ 0.4

tS

I IFASE I...•..• L11
-C>- 0.2

0.0

o I 2

OCUPAÇÃO FRACIONAL hd

Figura 7.4. Diagrama de fase no plano "y versus JI, em T = OK. A fase I representa a

fase de único ramo e a fase II representa a fase de duplo ramo.

Para um dado "y fixo no diagrama de fase, chamamos de

ocupação critica, Jlc, o ponto onde ocorre uma transição de fase.

Para JI perto de JI-;, a energia total tem minimo local em Á=O e

Á =€u + 1, portanto, existe uma transição de fase de primeira

ordem.

Devido às aproximações utilizadas, o diagrama de fase

é simétrico, em -::orno de JI=1. Através do diagrama de fase

observa-se que, para "Y's pequenos, ou seja, quando a largura r
(devido a impurezas) é pequena comparada com a interação e-e

( me d i da p o r a.), a f a s e d e um ú n i c o r a mo o c o r r e em q u a s e t o d o

intervalo da ocupação, O~JI~2, ou da densidade Ninv' Quando r e

a. são comparáveis, o regime de baixa densidades para elétrons

(JI pequeno) ou para buracos (JI perto de dois) favorece a

energia cinética, pois ocorre a fase de duplo ramo.
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A mesma análise pode ser feita em termos do campo

magnético aplicado, se lembrarmos que a ocupação fracional

decresce com o acréscimo de B. Para valores acima de um certo

"te somente a fase 11 existe, independente do campo aplicado.

Para todas as razoes de "t < "t e existem dois fatores de

,
preenchimento critico: 11el e 11e2' Em 11e2' o sistema vai da fase 11

para a fase (baixo B) e em 11el ocorre a transição da fase I

~ara a fase 11 (alto B).

A pequena inclinação no diagrama de fase, em 11=1 e "t

largos, segundo Gummi ch e Sham [15], nao parece ser devido
,
a

rápida variação na DOS, já que a densidade de estados

Gaussiana [17] leva ao mesmo resultado. Quando o termo de

energia de correlação
,
e incluido, o diagrama de fase

,
e

diminuido, pois esta energia reduz o efeito do termo de troca.

Porém, nenhuma mudança qualitativa ocorre. Este resultado foi

obtido em [17] através de RPA.

7.6. Efeitos na Magneto-Condutividade.

A fim de explicar a
,

interessante caracteristica,

citada na introdução deste capitulo, calcularemos a magneto-

condutividade longitudinal [17] do sistema, em T=OK, usando a

seguinte fórmula:

(7.6.1)

Para o nosso modelo temos:

(7.6.2)

onde

(7.6.3)
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Resolvendo a eq.(7.6.2), obtemos a seguinte magneto-

condutividade longitudinal:

U xx - L
5

( 7 . 6 • 4 )

Vamos agora encontrar Uxx nos três casos estudados na

seçao anterior:

I.Caso k

(') ') 2J- - - Ea • (7.6.5)

2. e 3. Casos ba. ~ ~ levam a mesma UXX'

uxx = (7.6.6)

Para um 1 fixo, sabemos onde ocorrem as transições de fase, de

t a I mo do, a usa r o u xx Co r r e to. A f i g • 7 • 5. i I u s t r a a ma g n e t 0-

condutividade longitudinal com função de 1/ (ou de B) para três

valores diferentes de 1.

Para valores pequenos de 1, isto é , baixa concen-

trações de impurezas, não existe caracteristica visivel em Uxx,

exceto a dupla forma devida a cada ramo. Isto
,
e simples de

entender, já que Uxx é proporcional à densidade de estados, como

pode ser visto da eq.(7.6.1). No entanto, à medida que se

aumenta 1, uma brusca mudança é observada em Uxx nos pontos

criticas de 1/, onde ocorrem as transições de fase. Com estes

resultados, somos capazes de explicar qualitativamente as des-

continuidades observadas na resistêcia Hall e na resistência

longitudinal de MISFET-Hg(Cd)Te, medidas por Kirk e outros [1],

cuja reprodução das medidas é mostrada na fig.2.7. Através da

eq.(7.3.2), podemos observar que r é inversamente proporcional

a mobilidade, IJ., e a massa efetiva da banda de condução. O

heteroestrutura de GaAs/AIGaAs possui alta mobilidade,
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.u=1,9xl05cm2/Vs e m-o:O,06m, portanto, baixa concentração de

impurezas (1 pequeno) como na fig.7.5.a. No entanto, o material

Hg(Cd)Te possui alta concentração de impurezas intrinsicas (1

grande) que geram vários espalhamentos e, portanto, baixas

mobilidades e m-"",O,006m, tornando as

descontinuidades observavéis como na fig.7.S.c.
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,
CAPITULO VIII

SUBBANDAS DE ENERGIA NA PRESENÇA DE
CAMPO MAGNETICO

8.1. Introdução.

Quando altos campos elétricos são aplicados perpendi-

cularmente
,
a interface sem ic o n du to r- iso Ia n te d e um M ISFET , o

movimento perpendicular
,
a superficie torna-se quantizado em

subbandas, e os portadores apresentam propriedades de um

sistema quase bi-dimensional. Foram estudos feitos por Ohkawa e

U emu ra [2 O ], em M ISFET' s d e ma te r ia is de g a p s e s t re itos, sob re

os efeitos da mistura da banda de condução e de valência, na

presença de altos campos magnéticos aplicados perpendicular

mente aos estados de superficie quantizados. O potencial

confinador utilizado, Vez), foi expresso sob a forma parame-

trizada, com os parâmetros obtidos experimentalmente para o

Estamos propondo, neste capitulo, um modelo onde o

potencial confinador, Vez), na presença de campo magnético,

seja o potencial auto-consistente obtido no cap.VI para o

Hgo.7sCdo.Z2Te. Apesar de

bastante interessante

ser um

ao ser

modelo

capaz

simplificado,

de explicar

torna-se

dados do

magneto-transporte, a partir da energia escrita C01.iO função do

campo magnético.

As simplificações obtidas por Ohkawa e Uemura [20],

utilizando nosso atual sistema de coordenadas, é o motivo

principal da mudança de eixos realizada no capitulo anterior.

~-'~~--" .. __ ... -

SERViÇO [; t. [ [, L :_' _

'_ •••.•,'"~.c..~ ""=';"=r_~.";.=C"'=.'_"".'=_.;.'"'.~""'".'~: j S ~C ;i:,
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,
8.2. Estados de Super ficie.

A funcão de onda dos estados de superftcie, sob um

campo magnético homogêneo B=(O,O,B) e um potencial confinador

V(z), é escrita como:

'11(;) = LÁnU)un(;),
n

(8.2.1)

onde o subscrito n representa o tndice das bandas e un(r) a

parte periódica das funções de Bloch no p~nt~ T(k=O).

A matriz Hamiltoniana utilizada
,
e a dada pela

eq.(4.3.2), considerando o caso limite onde a interação spin-

órbita é muito grande (A-+oo). Deste modo, obtemos um modelo de

seis bandas, onde rs e ra são considerados e todas as outras

bandas incluindo r7, que está afastada de ra por uma energia A,

são desprezadas.

o Hamiltoniano de massa efetiva para determinar as

funções envelope, AnUo) , pode ser derivado pela seguinte

equaçao de Schrodinger:

s

L( Hun + V (z) Oun)An (;) = EAu (r) ,
n=l

(8.2.2)

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

pelos seus respectivos operadores:

- a~Ct + c; Áet ,
(8.2.3)

sendo Áet o potencial vetor (Gauge de Landau), escolhido como:

Ã = xBY. (8.2.4)

A equação (8 .2 .2) se reduz a uma forma (2x2),

incluindo somente quatro estados, que são dados por:
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[ ? 2 p2 ",-2 -2) p2 (dV)-ª-] A (f) +f-o - - (V ( z) - E) + 2 ('" k - R ,- ("-o +E _ V ( z )) dz ô Z 1

o , (8.:::.5)

[2 ( ) )2 p2("'"":2 R-2) p2 (dV)aJA{~)Ào - V ( z - E + 2" '"k - - (ÀO + E _ V ( z » dz a z <"14 r +

(8.2.6)

onde R é o raio ciclotrônico, definido no apêndice 1. A dife-

rença de sinal no último termo de cada uma das duas expressoes

acima e as equações de Ohkawa e Uemura, reside no fato de nosso

Hamiltoniano possuir inversão temporal e o deles não.

Vamos investigar os estados de superfície na presença

de um campo magnét ico homogêneo, B=(O,O,B), perpendicular
,
a

superfície. Já que o sistema tem uma larga interação spin-

órbita, o fator g
,
e também mu ito largo. A solução trivial

,
e

descrita como:

A,,(r) = ~(Ào + E - V(z»)/Ào L~N(X,y).A~(z),
N

(8.2.7)

onde N representa o nível de Landau e n a subbanda. A função

~N(X,y) é definida, como no apêndice I, por:

_1_ exp [_ xoyl~ R2 J ct>N(X - xo) ,
(8.2.8)

se n d o xo, o c e n t ro da ó rb ita c ic 1o t rô n ic a. A fu n ç ã o ct>N(x) p o d e

ser escrita em termos do polinômio de Hermite, ~(x):

ct>N(x) = (2N N! R fi) - 1/2 ( i)Nex p [- ;~] ~(~) .

Através do uso das relações abaixo:

(8.2.9)

(8.2.10)
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(8.2.11)

~ [k _(k+ 'It r~( X , Y ») + k+( k - 'It N ( X , Y ) )]

ou

I"" H..(x)H.,(x) e-X' dx
-00

Joo <PN(X)<PM(x) dx-00

(2N + 1) 'i'N(X,y),
R2

(i )2N 5NM ,

(8.2.12)

(8.2.13)

(8.2.14)

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

matricial:

onde

i~2(N+1)
Eg(ho+E -V( z»)

i ~2 (N+ 1) p2 +S~+l-U~+lEg

o,

(8.2.15)

(8.2.16)

(8.2.17)
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A auto-energia E, por analogia ao caso de campo magnético nulo,

é escrita por EJ no bloco superior e por ~ no bloco inferior da

diagonal. Com o objetivo de simplicar os cálculos, fora da

diagonal, E é substituído por E=(Eu+E:J/2, já que é a mistura

dos dois blocos.

Os dados utilizados para encontrarmos a dependência

da energia com o campo magnético, em cada subbanda com

"separação dos spins", foram os mesmos empregados na obtenção

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

As funções bases escolhidas são as funções de onda

correspondentes
,
as três subbandas, soluções do Hamiltoniano

acima para campo magnético nulo e k//=O, que foram encontradas

no capitUlo VI. Deste modo, o Hamiltoniano será uma matriz 6x6.

Lembrando-se que, em k//=O, as funções ...4.1(z)e ...4.,,(z)de cada

subbanda sao idênticas. A auto-energia utilizada
,
e sempre a

energia do campo B anterior. Com este modelo simplificado

podemos obter o espectro dos níveis de Landau para as subbandas

separadas eletricamente, que
,

sera utilizado para explicar

resultados experimentais.

8.3. Espectro dos Ntveis de Landau para as Subbandas com "Separação dos

Spins".

Há vários mecanismos diferentes que conduzem ao

afastamento das subbandas eletrônicas em camada de inversão

interfacial. Em materiais de gap estreito, a assimetria do

potencial é o mecanismo que domina a quebra de degenerescência

de spin, pois é o responsável pelo campo elétrico interno, dado

por Chamaremos este afastamento de afastamento



106

e Ié t r ic o. Na p re se n ç a d e c am po ma g n é t ic o, B 1..' a se p a ra ç ã o dos

,
niveis de sp in, em cada

,
nível de Landau, contém esta

contribuição adicional que, significantemente, altera o espaça-

mento de energia.

Na fig.S.! está ilustrada a dependência da energia

com o campo magnético, obtida pelo nosso modelo. Esta figura

será utilizada para explicar medidas experimentais realizadas

por W'ollrab, Sizmann e Koch [21] em magneto-condutividade

oscilatória, veja fig.8.2.a. No trabalho da referência [21]

considerou-se apenas uma subbanda ocupada e explicou-se as

observações experimentais através da junção e do cruzamento de

pontos dos niveis de Landau. A fig.8.2.b, que mostra a energia

da subbanda como função de B1.' 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 não parabolicidade da subbanda. Note na fig.8.2

que, em altos campos magnéticos, quando a contribuição da

energia magnética, para o afastamento da subbanda, domina a

contribuição elétrica, pode-se encontrar o convencional

ordenã:'mento dos
,

n ive is (0+ , 0- ,1 + , 1- ,2+ ... ) . Em ba ixos campos

magnéticos, qu a n d o o a fa s tam e n to e Ié t r ic o dom ina, o n ive I
encontra-se abaixo do 0-, com pouca resolução. A contribuição

e Ié t r ic a, em um c am p o ma g n é t ic o , Iev a a c o inc idê n c ia de p a re s

de
,

nlveis de Landau. Portanto, nos pontos de junção na

fig.8.2.b, os picos estão superpostos e com o aumento de B1.'

ultrapassa-se este cruzamento e os picos podem ser observados.
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(N(VEL DE LANDAU : SU88ANDA )

H90.78 Cdo.22 Te

Ninv = 3.29 x lO"cm-2

EF = 195 meV

(I:0)U
(0:2) U •.•••..................... ., .............

(o: I)U

..................
..........

••..•.•••••••• (O:OlU.... .., , .

o 2 4

CAMPO

6
,

MAGNETICO (T)

8 10

Figura 8.1. Energias dos níveis de Landau versus campo magnético, B.1.' calculada em
nosso trabalho. As setas indicam transições de ntveis variando o campo

magnético, e mantendo Ninv fixo. Perceba o cruzamento e junção dos ní
veis.

Apesar da densidade, utilizada em nosso modelo, ser

diferente da utilizada na ref.[21], nosso modelo também

apresenta pontos de junção e cruzamento dos níveis de energia,

o que nos leva à conclusão que a explicação dada na ref.[21]

seja a possivelmente correta. Variando-se, na fig.8.1, o campo

B 1- ' p a r a um N i nv f i x o , e x i s tem v á r i o s P o n tos o n d e no t a - s e

apenas um pico (junção dos ntveis), e em seguida, dois picos
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sao observados (após o cruzamento). A existência dos
, .

varios

pontos de cruzamento e Junçao se deve
,
a existência de maiS

subbandas ocupadas em nosso modelo, nao permitindo urna

ordenação dos niveis, corno no caso da ref.[21], para uma

subbanda parabólica. Isto
,
e urna deficiência do modelo de

Bychkov e Rashba, pois apenas urna subbanda ocupada é consi-

derada.

42
o

O8

2.8T

642o

~.~
\ \"j3.5T ~

>JI' \ \

" 50
I \ , \

E• b

J

UJ

4.5T

P -HgO.79Cdo.21 Te

1+2+ 3+
0+0-1- 2-

8(Tl

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

inversão, Ninv' para campos magnéticos fixos.

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

Landau sem resolução na parte a.
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Uma outra
,

caracteristica interessante do nosso

modelo, está ilustrada na fig.8.3. Note que, o ntvel de Landau

2 da subbanda O cruza a subbanda 1 em exatamente a metade do

ponto onde o ntvel 1 cruza esta mesma subbanda, apesar da

dependência da energia com o campo magnético não ser linear.

Wieck e outros [23J observaram este mesmo efeito em subbandas

de heterejunções de GaAs/Ga(Al)As.

(NIVEL DE LANDAU : SU88ANDA )

10

(O:O)U

(o: I) U

(2:0) L

864
5.0

CAMPO MAGNÉTICO (T)

2 2.5

H90.7SCdO.22Te
" -2

Ninv = 3.29 x 10 em

EF = 195 meV

o
130

160

190

310

220

280

250

340

Figura 8.3. Energias dos nlveis de Landau versus campo magnético, ilustrando a

posição dos pontos de junç.ão e cruzamento dos nlveis.
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APENDICE

1. A1ovimento de um Gás de EZétrons Bi-DimensionaZ em um Campo Magné-

tico.

Quando um campo magnético, B, é aplicado perpendicu-

1a rmen te a um gás de elétrons quase bi-dimensional (2D) , os

elétrons do gás passam a se mover em órbitas circulares, para-

leIas à superficie e centradas em (xo'Yo)' com frequência ciclo-

trônica Wc e raio R. O tipo de órbita e as grandezas clássicas

citadas podem ser obtidas da equação de movimento deste

sistema. Vamos supor que o gás de elétrons se encontre no plano

x-y e o campo magnético no eixo-z, B=Bz. O sistema de unidade

adotado é o CGS.

Como conseqüência da quantização orbital, surgem

ntveis de energia permitidos aos elétrons [16]. Para determinar

esses ntveis, usaremos o seguinte operador Hamiltoniano:

H

onde IDo é a massa do elétron e

p' = (li - ~Ã).

(1.1)

( I .2 )

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

escolhido como:

Ay = xB, Ax = Az = O. ( I . 3 )

Portanto, operador Hamiltoniano (1.1) torna-se:

satisfazendo a seguinte equação de Schrodinger:

H'Ir(x,y) = E'Ir(x,y). (1.5)



Da eq.(I.4) podemos observar que o elétron ainda
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,
e

livre na direção y, po 1 S a componente y do momento
,
e conser-

vada. Note além disso que, H comuta com Py e, portanto, a

função de onda pode ser escrita corno:

,T, ( ) _ i (py/hJ Y '" ( )'l' x,y - e 'I' x . ( I . 6 )

Substituindo a eq.(1.6) em (1.5), obtemos a equação abaixo para

a função <I>(x):

onde

Wc

lelB- tlIo c '

Py

hky
Xo

-
tlIo Wc= tlIoWc'

o , (1.7)

( I .8)

( I . 9 )

A eq.(I.7) é formalmente idêntica à equação de Schrodinger para

um oscilador harmônico unidimensional (ou linear), oscilando

com freqüência Wc em torno do ponto x=xo' Portanto, como no

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

~ = (N + 1/2 ) 1iwc , N=0,1,2 .... (1.10)

Os niveis de energia N são conhecidos como níveis de Landau e

encontram-se afastados em intervalos de energia de hwc'

O gás de elétrons quase bi-dimensional pode ser produ-

zido em MISFET's, em heteroestruturas, ou ainda,. em super-

redes. Vamos nos deter apenas em gás de elétrons 2D formado em

MISFET's. A relação E(k) de uma
,

gas de elétrons quase 2D
,
e

caracterizada pela equação:

E(k) j = 0,1,2, ... , (1.11)

onde E(kx,ky) é a energia cinética dos elétrons do gás quase 2D,

com movimento no plano x-y e vetor de onda (kx,ky). A energia

di s c r e t a Ej' onde j representa as subbandas de energia,
,
e



originada do confinamento do
,

gas de elétrons dentro de
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um

estreito poço de potencial. Em MISFET's, o gás de elétrons

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

na camada de inversão.

Em um campo magnético igual a zero, a densidade de

estados bi-dimensional (número de estados com energia entre E e

E+dE por unidade

constante, dada por:

de área) da mais baixa subbanda
,
e uma

g (1.12)

onde gs representa a degenerescência do spin. A degenerescência

(número de elétrons com a mesma energia por unidade de área) de

cada ntvel de Landau é igual a [25]:

ou ainda,

_1 _ ,
D - gs 21fR2

(I.13a)

(I.13b)

onde R é o raio da órbita ciclotrônica de um elétron, no mais

baixo ntvel de Landau, dado por:

(1.14)

Note que, quanto maior for o campo magnético menores serao os

raios das órbitas, o que significa mais elétrons por unidade de

área sem que exista superposição das órbitas.

Na ausência de espalhamento por impurezas ou por

defeitos na rede, a densidade de estados, para campo magnético

diferente de zero, é representada por uma função delta em cada

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

In~.f'/I'''~":''-:r-'''''~'~~·'----

SERViÇO DE EiIBLi0TcC,-'-. E II"-lrORI,\AÇAO - IFOSC
FISICA--
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2. Efeito HalZ Quantizado Inteiro.

o e f e i t o Ha 1 1 quantizado
,
e um fenômeno inerente da

mecânica quântica, observado apenas
,

em g a s de elétrons 2D, em

altos campos magnéticos e baixas temperaturas. Dependendo do

n~mero "u" de niveis de Landau ocupados, existem dois tipos de

efeito Hall quantizado: o inteiro e o fracional. O efeito Hall

quantizado inteiro
,
e observado quando

,
um nume ro inteiro J.J de

estados de Landau estão preenchidos, e o fracional quando o

nivel de Landau mais baixo está parcialmente ocupado, ou seja,

J.J é um n~mero fracional. A ocupação J.J dos

definida como:

N·
J.J = 1 nv-O'

niveis de Landau é

(1.15)

onde Ninv é o número de carga por unidade de área, na camada de

inversão. Nosso interesse, a partir deste ponto,
,

sera apenas no

efeito Hall quantizado inteiro, que foi descoberto experimental-

mente por K. von Klitzing, em 1980 [24], quando realizava

estudos do efeito Hall clássico, em MOSFET's de silicio.

O aparato para observação do efeito Ha 11 está

ilustrado na fig.r.l, e consiste de um fino plano representando

o gás de elétrons quase 2D da camada de inversão, com um campo

magnético aplicado perpendicularmente, um campo elétrico para-

leIo ao plano devido a voltagem aplicada entre a fonte (F) e o

dreno (D) (terminais de um MrSFET), responsável pela corrente

r, e ainda dispositivos para medidas de corrente e de voltagem

(paralela e perpendicular a corrente r).
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Figura 1.1.Aparato para medidas do efeitoHall quantizado.

o campo elétrico, em combi nação com o
,

campo magne-

tico, impele os elétrons a moverem-se em órbitas ciclotrônicas

(não mais em órbitas circulares), com os mesmos parâmetros da

seção anterior, em uma direção perpendicular a ambos os campos,

ou seja, de (A) para (G) (veja fig.!.!), criando uma diferença

de voltagem nestes pontos, conhecida como voltagem Hall, UH,

que cresce linearmente com o aumento do campo magnético. Este é

o efeito Hall clássico, observado em temperaturas relativamente

altas.

A resistência Hall, ~, é definida por:

UH
~ = T' (1.16)

onde UH clássico é [25]:

BI_.
e c N inv

(LI7)

o e f e i to Ha I I quantizado so
,
e observado, quando um

,
gas de elétrons 2D

,
e submetido a altos campos magnéticos e

resfriado à baixtssimas temperaturas, de tal modo que hWc»kT.
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Substituindo Ninv na eq.(1.17) por vO, conforme a eq.(1.15),

com O dado pela eq. (I .13a), encontramos a expressão de ~ para

o efeito Hall quântico,

h
~ = ve2'

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

degenerescência do spin não foi considerada.

A mais notável diferença entre o efeito Ha 11

quantizado inteiro e o clássico é que a resistência Hall, em

vez de crescer linearmente com o campo magnético, exibe urna

série de patamares, isto
,
e, existem intervalos em que ~ nao

varia com o campo magnético. Nestes mesmos intervalos, a

amostra não apresenta resistência elétrica, ou seja, a queda de

tensão paralela
,
a corrente desaparece completamente e a

,
corrente flui na amostra sem dissipar qualquer energia. E

interessante notar que o valor assumido por ~, em cada

patamar, é igual à constante de Planck dividida por um inteiro

multiplicado pelo quadrado da carga do elétron. Cada patamar é

caracterizado por um inteiro diferente. Na fig.I.2 está

ilustrado um diagrama esquemático da resistência Hall, ~ ou Pxy.

e da resistência elétrica normal, PXX'

A fim de explicar o efeito Hall quantizado inteiro,

daremos um enfoque semi-clássico para evitar complicações

matemáticas. Para atingir este objetivo, inicialmente salienta-

remos a importância que as impurezas possuem na resistência

elétrica ordinária dos semicondutores e metais.
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Figura 1.2. O efeito Hall quantizado inteiro, caracterizado por patamares na resis

tência Hall, coincidindo com o desaparecimento da resistência elétrica

normal de uma amostra.

A maior parte da energia dissipada, que caracteriza

uma resistência, ocorre quando elétrons são espalhados por

colisões com impurezas ou defeitos na rede cristalina. Parado-

xialmente, a presença de impurezas
,
e a responsável pelo desapa-

recimento da resistência elétrica e dos patamares na resis-

tência Hall. Na presença de espalhamento, ocorre uma quebra de

degenerescência dos ntveis de Landau; cada ntvel sofre um

alargamento e passa a formar uma "banda de energia" de largura

finita, com p os t a d e v á r i os
,

niveis (veja f i g • I . 4 ). De n t r o da

aproximação auto-consistente de Born (17], o alargamento do

espectro discreto de energia está mostrado na fig.I.3a. Os

vários estados quânticos de uma dada banda de energia podem ser



divididos em dois tipos: estados localizados e
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estados

estendidos (fig.I.3b).

o (E)

a.

E

o (E)

b.

IIIIII
CHEIO

I
I
I
I

EF

IIII
II

VAZIO

E

Figura 1.3. a. Modelo para a densidade de estados, na aproximação auto-consistente
de Born.

b. Ilustra os estados localizados e estendidos de uma banda de energia.

Os estados localizados encontram-se próximos ao fundo

e ao topo de cada banda de energia. Os estados próximos ao

fundo (topo) são ocupados por elétrons que se localizam em

regiões ao redor de íons negativos (positivos) de impurezas.

Elétrons, nestes estados, dificilmente deixam estas regiões e,

por este motivo, não podem contribuir para a corrente. Já os

estados estendidos ocupam a região central de cada banda e

podem se movimentar sobre uma larga região do espaço e,

portanto,

amostra.

sao os responsáveis pelo fluxo de corrente na

Em ba i xa s tem pe r a t u r as, t odos o s e s t a dos de e ne r g i a

estão preenchidos até a energia de Fermi, Er. Devido ao fato da

degenerescência de estados, em cada nível de Landau, aumentar

com o aumento do campo magnético, veja eq.(I.13a), o número de
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estados acessiveiscrescememcadabandadeenergiaquandoB

aumenta.

Portanto,acadaacréscimodocampomagnético,a

energia

deFermipodeencontrar-se emumdassubbandasde
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localizadosouemurnasubbandadeestados estendidos,
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Figura IA. Niveis de energia permitidos aos elétrons, quando submetidos a um campo

magnético 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 é alargado em uma banda de energia. A energia de Fermi

está índicada para dois valores crescentes do campo magnético.

Com a finalidade de explicar o comportamento da

resistência Hall, mostrada na fig.I.2, vamos manter a voltagem

Hall constante e observar a variação da corrente com o campo

magnético. Se a energia de Fermi encontra-se inicialmente em

uma das s u b b a n das c o n t e n d o e s t a dos I o c a I i z a dos, não e x i s t i r á
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fluxo de corrente com o aumento do campo magnético, até que a

s u b b a n d a c om e s t a dos e s t e n di dos se j a a t i n g i da. Se não e x i s t e

fluxo de corrente durante estes estados, a resistência Hall

permanesce constante com o acréscimo do campo magnético,

exibindo os patamares visto na fig.I.2.

Quando a energia de Fermi atinge a subbanda com

e s t a dos e s t e n d i dos, i n i c i a - s e o f I ux o d e c o r r e n t e I, que i r á

diminuindo com o aumento do campo magnético; pois este aumento

causa um decréscimo da energia de Fermi, deixando estados

estentidos vazios acima de ~, conforme ilustrado na fig.I.4.

Isto acontecerá até que outra subbanda de estados local izados

seja atingida. Portanto, com a voltagem Hall mantida constante,

um decréscimo de corrente representa um aumento na resistência

Hall, que são os aumentos entre dois patamares, observados em

~.

Por este modelo é fácil entender porque a razão entre

os valores da resistência Hall, em qualquer dois patamares,
,
e

igual a uma razão de números inteiros. O motivo é que, para uma

dada voltagem Hall, a corrente é diretamente proporcional ao

número de subbandas de estados estendidos ocupados, e em cada

patamar existe
,

um numero inteiro diferente destas subbandas

preenchidas.

O fluxo de corrente através da amostra sem sofrer

resistência, ou seja, sem dissipar qualquer tipo de energia,

será expl icado pelo principio de conservação de energia. Para

que uma amostra apresente resistência
,
a passagem de corrente,

seus elétrons precisam fazer transições de estados de maiores

energias para estados desocupados de menores energias,

dissipando o excesso de energia sob a forma de calor ou energia

vibracional.



Também precisamos deixar claro que,
,
e
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,
impossivel

definir uma
, .
unlca energIa de Fermi para o p Ia no inteiro de

elétrons de condução; a E,; varia ligeiramente de um ponto para

outro deste plano.

Se a energia de Fermi encontra-se em urna subbanda de

estados estendidos, pode ocorrer de um elétron entrar na

amostra em urna região onde a energia de Fermi local seja maior

do que a ~ local da região de saida na amostra. Portanto, ao

Io n g o d a amos t r a, o e Ié t r o n p o d e c a i r em um dos e s t a dos de s 0-

cupados de menor energia, existente entre as duas energias de

Fermi locais, dissipando parte de sua energia durante esta

transição, fazendo com que a amostra apresente urna resistência

ao fluxo de corrente elétrica. No entanto, se o nivel de Fermi

e s t á de n t r o d e urna s u b b a n d a c o r r e s p o n d e n t e a e s ta dos Io c a I i -

zados, a amostra não apresenta resistência à passagem de corren-

te. O motivo é que, para elétrons nestas subbandas, localizados

em urna pequena região do espaço, é impossivel fazer transições

em estados localizados desocupados de menor energia, por se

encontrarem muito distantes no espaço. Se a energia de Fermi

decrescer até que todos os
,

niveis abaixo dela sejam

localizados, não existirá mais fluxo de corrente, e a amostra

irá se comportar como um perfeito isolante e não mais como um

condutor.

Através das componentes da resistividade Pxx e Pxp

podemos obter as componentes da condutividade longitudinal e

transversal (ou Hall), CJ"xx e CJ"xy, que são dadas pelas seguintes

equaçoes [25]:

CJ" xx = Pxx
2 2

Pxx + Pxy

e Pxy
2--- 2'

Pxx + P"y
(I.19)

Por estas expressoes, podemos notar que nas regiões dos
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patamares, onde Pxx=O, temos uma condutividade longitudinal

também nula, O'xx=O, e uma condutividade Hall igual a:

1
O'xy = - Pxy

(1.20)

Em consequência, é fácil observar que O'xy também apresentará os

pa t ama r e s v i s tos em Pxy.
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APENDICE 11

As funções de onda envelope em termos de AI(r) e A4(r)

~ {3 p k (~)
.<\s ( r) = 2 n. I L' H ( _ " + A4 r

(11.1)

(1T.2)

(11.3)

(11.4)
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