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Resumo

Estudamos as propriedades eletrénicas de dois sistemas quase-unidimensionais
distintos, resolvendo autoconsistentemente as equagbes de Schrodinger e Poisson. O
método usado para calcular a estrutura eletronica deste sistema é baseada na solugdo
da equagdo de Schrodinger dependente do tempo usando a técnica do Split-Operator. No
primeiro sistema estudamos os efeitos da corrugagdo periédica da interface da estrutura
n— Al,Gay_, As /| GaAs na densidade eletronica ao longo desta interface. A forma geomé-
trica desta interface € do tipo dente de serra. Nas camadas de inversao convencionais, os
elétrons estao distribuidos uniformemente ao longo da interface plana da heteroestrutura,
mas devido a forma dente de serra desta estrutura, os elétrons se distribuem de maneira
nao uniforme ao longo da interface, produzindo um gés de elétrons quase-unidimensional.
A estrutura que investigamos possui um periodo de 806 A e uma densidade residual uni-
forme de impurezas aceitadoras da ordem de 10'® cm™3. Calculamos a estrutura eletrénica
do gas de elétrons unidimensional confinado na interface corrugada em fungao da voltagem
aplicada ao gate, da densidade de impurezas doadoras e da temperatura. Os resultados
obtidos para a densidade eletronica mostram que, dependendo da densidade de impurezas
doadoras, havera a formacao de um gas de elétrons quase-unidimensional nos vértices da
estrutura dente de serra. O segundo sistema que estudamos é constituido por um gés de
elétrons bidimensional, formado na interface de uma camada de Al,_,Ga,As com uma
camada de GaAs, sobre a qual, temos uma estrutura periddica de “gates”. Aplicando-se
uma voltagem negativa sobre os “gates” teremos a formacgéo de fios quanticos nas regices
entre os “gates”. Neste sistema observamos a transicdo de um sistema quase-bidimensional
para um quase-unidimensional. Investigamos suas propriedades eletrénicas em funcgao da
temperatura, da voltagem aplicada aos “gates” e da densidade de impurezas doadoras.
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Abstract

We have studied the electronic properties of two different quasi-one-dimensional
systems solving self-consistently the Schrédinger and Poisson equation. The method
we use to calculate the electronic levels is based on the solution of the time-dependent
Schrodinger equation using the split-operator technique. In the first system we have stud-
ied, we present a theoretical calculation of the electronic structure of v-groove quantum
wires confined in modulation-doped n-AlGaAs/GaAs. The system investigated is saw-
tooth corrugated by bendings with period of 850 A. Results of the electronic structure are
obtained as a function of the gate voltage and the donor impurity density. The electronic
density shows the existence of a quasi one-dimensional electron gas. The second system
studied here is composed by a two-dimensional electron gas confined at the interface of an
Al _;Gay As/GaAs heterostructure, on top of which there is a periodic structure of gates.
When a negative voltage is applied to the gates, the regions at the interface beneath them
are depleted and quantum wires are formed. We have calculated the electronic structure
of subband of that system. We investigated the electronic properties of the quantum wires
as a function of gate voltage, from which we determine the threshold between the 2D and
1D transitions, the temperature and the ionized donor density.
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Capitulo 1

Introducao

Ao considerarmos o movimento de elétrons na matéria condensada, estamos
tratando de descrever o problema do movimento de um grande nimero de elétrons e
niicleos (cerca de 10?2 particulas por cm?®) obedecendo as leis da mecanica quantica. De-
vido ao grande numero de particulas e a complexidade das interacoes envolvidas, um
tratamento preciso e completo destes sistemas, torna-se impraticdvel. E necessério entao,
desenvolver modelos aproximados com o objetivo de resolver o problema. O tipo de
aproximacao utilizada depende do problema especifico a ser estudado e das propriedades
nas quais estamos interessados. Entao, para se elaborar um modelo teérico que descreva
razoavelmente bem o sistema a ser estudado, devemos utilizar os resultados experimen-
tais para ajusta-lo. Desta forma, torna-se muito importante termos conhecimento dos
trabalhos experimentais que estao sendo desenvolvidos no sistema que nos interessa, e de
seus resultados, os quais terao um papel indispensavel no progresso das hipdteses, nas
quais baseamos o modelo. As propriedades observadas nos sélidos podem ser explicadas
baseadas em uma descrigdo cuja a implementacdo requer a incorporagdo de um Hamil-
toniano bastante realistico (que descreva bem os termos de interagao relevantes para as
propriedades que se deseja observar) apropriado para as interagoes eletrostéticas e eletro-
magnéticas entre as particulas. O desenvolvimento da maioria dos trabalhos realizados

atualmente, surge de uma interagao estreita entre a fisica tedrica e a fisica experimental.



2

O estudo tedrico de um sistema com um grande numero de particulas interagindo
objetiva-se nao apenas em tentar estimar o estado fundamental do sistema, mas também,
em calcular os estados excitados cujas energias diferem pouco do estado fundamental. Os
trabalhos experimentais estdo associados a resposta do sistema a um estimulo externo.
Tais experiéncias modificam o estado do sistema para um estado de maior energia. Como
grande numero das propriedades do sistema surgem dessa mudanga de estado, entdo para
analisarmos os resultados experimentais é importante que conhecamos estes estados.

Nos 1ltimos anos temos testemunhado um extensivo desenvolvimento dos métodos
tedricos e computacionais de cdlculo da estrutura eletronica e propriedades da matéria
condensada. Ha evidentemente dois fatores que contribuiram de forma mais relevante
para este desenvolvimento. O primeiro deve-se ao uso mais intenso da teoria do funcional
da densidade, que torna possivel a partir de uma unificacdo conceitual bdsica descrever
os estados eletronicos em vérias espécies de matéria, e o segundo deve-se ao progres-
so no campo da fisica computacional que tornou possivel uma andlise quantitativa das
propriedades fisicas dos sistemas complexos.

Para se calcular a estrutura eletrénica de sélidos um dos métodos mais importante
€ o cdlculo autoconsistente, isto ¢, a obtengao do potencial efetivo autoconsistente usando
a teorla do funcional da densidade. Isto ocorre porque hd um grau de incerteza na
formulacao do potencial efetivo nos cdlculos sem autoconsisténcia. O problema é que na
teoria do funcional da densidade o processo de obtenc¢ao do potencial em uma anslise final
reduz-se ao célculo da densidade eletronica, na qual, ela é expressa através das funcoes
de onda atomicas ou idnicas.

Os célculos autoconsistentes da estrutura eletrénica de solidos, que usam o for-
malismo da teoria do funcional densidade. sio os mais usados e 0s que apresentam os
melhores resultados. Este tipo de cdleulo se caracteriza pelo fato de que o potencial

efetivo resultante é obtido através da densidade eletronica, a qual ¢ expressa em termos



das funcées de onda idnicas e atdmicas. Devido a esta caracteristica é muito importante
obtermos as funcdes de onda de uma maneira bastante precisa. O maior esforgo dos
calculos autoconsistentes se concentram na obtencdo da estrutura eletronica, portanto,
o método tedrico empregado para este propdsito deverad ser bastante eficiente, ou seja,
deverd minimizar o esforgo computacional enquanto mantém uma boa precisao, ja que as
fungoes de onda participam diretamente do processo autoconsistente.

Os sistemas eletronicos quase-unidimensionais (gés de elétrons quase-unidimen-
sional) 1DEG nos tltimos anos tém sido alvo de intensas investigagGes, tanto teéricas
quanto experimentais, devido ao seu grande potencial tecnolégico. Experimentalmente
com o atual estado da arte, pode-se confinar os portadores (elétrons e buracos) espacial-
mente em estruturas semicondutoras em uma (pogos quanticos), duas (fios quanticos) e
trés dimensdes (pontos quénticos ou ” quantum dots”) com um controle da ordem de uma
monocamada atomica. Toda tecnologia de fabricacdo destas estruturas semicondutoras
se deve aos avangos das técnicas de crescimento de cristais [3,5-12] tais como: Molecu-
lar Beam Epitazy (MBE) e Metalorganic Chemical Vapor Deposition (MOCVD), com as
quais pode-se construir estruturas semicondutoras compostas por camadas ultra-finas (da
ordem de 20 A) geralmente constituidas por elementos do grupo III-V ou II-VI. Com a
utilizacdo de materiais semicondutores de diferentes gaps entre as bandas de valéncia e
condugao, é possivel construir seqiiéncias de barreiras de potenciais e pocos quénticos.
Para aqueles semicondutores cujos parametros de rede sdo muito préximos, como é para
0 GaAs e 0 AlGaAs, é possivel construir amostras com interfaces abruptas cuj.a a for-
ma do potencial resultante pode ser descrita por uma sucessdo de barreiras e de pocos
quadrados. A dopagem destas estruturas com impurezas aceitadoras e/ou doadoras de
forma controlada nos possibilita obter os mais variados perfis de potencial na direcio de

crescimento.

O crescimento de heteroestruturas semicondutoras combinado com as técnicas
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de nanolitografia e com o “etching” quimico (corrosdo quimica) tem propiciado a possi-
bilidade de realizarmos um confinamento em duas (fios quanticos) ou até trés dimensoes
(pontos quanticos ou ” quantum dots”) nas mais variadas formas geométricas. Geralmente,
as dimensoes envolvidas nestes sistemas sao comparaveis ao comprimento de onda de de
Broglie dos elétrons, revelando assim a natureza quantica dos portadores presente nesses
sistemas. Devido ao confinamento nestas dimensoes, os portadores apresentam estados
discretos e exibem propriedades elétricas ndo usuais. O entendimento do comportamento
dos portadores confinados nestas regides muito pequenas é de grande interesse devido ao
seu grande potencial de aplicagao tecnolégica.

Os efeitos quanticos, devido ao tamanho das dimensdes envolvidas, que surgem em
dispositivos semicondutores, dependem da forma do potencial de confinamento e de suas
dimensoes laterais. Diferentemente do caso mais conhecido, o pogo quantico retangular
bidimensional, os pocos quanticos unidimensionais e zero-dimensionais (quase-1D e quase-
0D respectivamente) de diferentes formas podem ser obtidos dependendo da técnica de
fabricagdo. Portanto, a tecnologia de fabricagao tem um papel crucial na determinacao
do fendmeno de quantizagio que se deseja.

A reducao do tamanho da geometria dos dispositivos eletronicos é o meio mais
efetivo de aumentarmos a velocidade de operagao e a densidade de empacotamento dos
circuitos integrados. A atual tecnologia de nanofabricacao é capaz de definir estruturas
com dimensdes mais estreitas do que escalas de comprimento de processos fisicos perti-
nentes. Neste regime temos uma mistura de transporte cldssico e quantico. Investigar as
propriedades eletronicas de dispositivos ultrapequenos pode indicar o tamanho limite dos
dispositivos convencionais e pode conduzir a futuros dispositivos eletrénicos que explorem
os efeito quanticos que surgem devido as pequenas geometrias. Os sistemas de maior inte-
resse atualmente sao os quase-1D (fios quanticos) e os quase-0D (pontos quénticos). Nestes

sistemas as energias do elétron é quantizada nas direcées do confinamento produzin-
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do uma mudanca dramadtica nas suas propriedades fisicas. A quantizacao em sistemas
quase-1D foi verificada em experimentos através de medidas de capacitancia [4, 13-15],
condutancia [16-18]. magnetocondutancia [19-22] e propriedades opticas [6,23-30].

Por exemplo, é esperado que fios quanticos semicondutores exibam caracteristicas
Opticas tnicas devido ao confinamento quantico dos seus portadores de carga quase-
unidimensionais [3,6,8.9,23,27,28.30-34] . Estas caracteristicas incluem uma absorcao
aguda. um espectro de ganho e de reflacdo, aumento na energia de ligacao de excitons
e impurezas e um acoplamento elétron-fénon modificado. Tais propriedades tornam os
fios quanticos atrativos para aplicacio em novos dispositivos opto-eletronicos, pois estes
oferecem perspectivas de novas funcionalidades e de aperfeicoamento da performance de
certas caracteristicas de outros tipos de dispositivos. Maiores ganhos épticos e um perfil
espectral de ganho cstreito devem ser particularmente 1iteis em lasers de fios quanticos
mostrando uma corrente limiar extremamente baixa, uma reduzida sensibilidade a tem-
peratura, uma alta velocidade de modulacio e um espectro de larguras de linha estreito.
Espectro de absorcao e refragao agudos podem ser empregados em moduladores épticos
e chaves de baixa voltagem. assim como, em foto-detectores de alta velocidade.

Portanto. as hetcroestruturas de fios quanticos habilitadas para tais aplicacoes
opto-eletronicas devem reunir um certo niimero de qualidades estruturais. A formacio de
sub-bandas quase-1D distintas no espectro de energia, requer que o pogo de potencial que
define os fios seja o suficientemente estreito e uniforme, para produzir uma separacao en-
tre as sub-bandas tais que AE > KT, ¢ flutnacdes 8E na sub-bandas de energia devido
aos defeitos da interface (a nao uniformidade do pogo de potencial) as quais §E < AFE.
Além disso. o nivel de Fermi E s deve ser o suficientemente baixo para evitar que os esta-
dos excitados do fio quantico sejam populados. Enquanto as restricoes acima devem ser
mantidas para quaisquer intengoes de se produzir estruturas de baixa dimensionalidade.

existem vinculos adicionais impostos aos fios quanticos aceitdveis para aplicaces opto-
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eletronicas. Primeiro, as interfaces de fios quanticos nio podem ter defeitos, pois estes
poderiam minimizar os efeitos das recombina¢ées nio radiativas na interface, os quais
reduzem a eficiéncia quéantica e o tempo de vida dos portadores. Para alcancarmos este
objetivo, as técnicas de fabricacio nas quais os fios sao formados completamente in situ
durante o crescimento epitaxial sdo muito atraentes. Segundo, para assegurarmos uma
interacdo adequada entre os portadores confinados e os feixes épticos, deseja-se um ar-
ranjo uniforme e de alta densidade de fios quanticos. E terceiro, um mecanismo eficiente
de captura dos portadores em torno da barreira para o po¢o de potencial do fio quantico
é essencial para utilizarmos eficientemente os portadores em excesso. Consideracoes sim-
ilares também se aplicam ao caso de heteroestruturas de pontos quanticos, quase-0D.

Estas estruturas nos possibilitam entao investigar a Fisica em sistemas com di-
mensoes reduzidas da ordem de dezenas de angstrons. Para entendermos o comportamento
dos portadores (elétrons e buracos) confinados nestas estruturas e para podermos avaliar
a viabilidade tecnoldgica das mesmas devemos resolver um problema de muitos corpos;
cerca de 10%® particulas por cm3.

Como vimos anteriormente os sistemas quase-unidimensionais para aplicacio em
dispositivos opto-eletronicos devem reunir uma série de caracteristicas e para avaliarmos
estas devemos responder questdes tais como: Qual é o espacamento energético das sub-
bandas quase-1D? Quantos estados estdo populados? Quao confinado estd o sistema?
etc.. Fornecer uma resposta tedrica a estas questdes é em geral um problema bastante
complicado. Devido a isto, torna-se necessério resolvermos as equagoes de Schrodinger e
Poisson autoconsistentemente em duas dimensées. D. Jovanovic et al. [35] investigaram a
ocorrencia do espalhamento ressonante intersub-banda de fonons 6pticos em um arranjo de
fios quanticos em altas temperaturas. Para entender os resultados experimentais obtidos
por Ismail, D. Jovanovic et al. [35] fizeram um cdlculo autoconsistente das equagoes de

Schrodinger e Poisson e posteriormente, um célculo de Monte Carlo do espalhamento
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eletronicas. Primeiro, as interfaces de fios quanticos ndo podem ter defeitos, pois estes
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dos portadores (elétrons e buracos) confinados nestas estruturas e para podermos avaliar
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cerca de 10%® particulas por cm3.

Como vimos anteriormente os sistemas quase-unidimensionais para aplicacido em
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estas devemos responder questdes tais como: Qual é o espacamento energético das sub-
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etc.. Fornecer uma resposta tedrica a estas questdes é em geral um problema bastante
complicado. Devido a isto, torna-se necessario resolvermos as equagoes de Schrédinger e
Poisson autoconsistentemente em duas dimensdes. D. Jovanovic et al., [35] investigaram a
ocorrencia do espalhamento ressonante intersub-banda de fénons Opticos em um arranjo de
fios quanticos em altas temperaturas. Para entender os resultados experimentais obtidos
por Ismail, D. Jovanovic et al. [35] fizeram um calculo autoconsistente das equacoes de

Schrodinger e Poisson e posteriormente, um calculo de Monte Carlo do espalhamento



intersub-banda e encontraram um forte acoplamento ressonante entre as sub-bandas e os
fonons polares épticos na voltagem do gate indicada pelos dados experimentais. Céalculos
de propriedades eletronicas, com aproximagoes de diversas natureza, tém sido feitos nos
mais variados sistemas quase-unidimensionais [33-65].

O objetivo deste trabalho consiste no célculo autoconsistente dos estados eletro-
nicos de sistemas quase-unidimensionais 1DEG (gés de elétrons quase-unidimensional)
(34, 35,37, 41-51, 53-58, 60-65]. Para resolvermos a equagao de Schrédinger utilizamos
a técnica do Split-Operator, a qual recentemente foi adaptada com sucesso da fisica
atomica [66-69] para a fisica da matéria condensada por Degani [70-73] para célculos
de estrutura eletrénica. Com esta técnica essencialmente, podemos resolver a equagao
de Schrédinger dependente do tempo possibilitando o estudo de propriedades dinamicas
de diversos sistemas. Para resolvermos a equacao de Poisson bidimensional geralmente
usa-se um algoritmo numérico iterativo [74-78], o que néo é conveniente numericamente
(esforgo computacional) em um célculo autoconsistente. Para contornarmos esta dificul-
dade, restringimos os sistemas estudados & aqueles que possam ser descritos, em ao menos
uma das dimensdes, por condicdes de contorno periddicas. Ao fazermos esta restrigao, a
soluc@o numérica da equacao de Poisson se limita a transformadas de Fourier e a inversoes
de uma matriz tridiagonal. Na solu¢do numérica de todo o processo autoconsistente que
utilizamos, a parte que exige um maior esfor¢o computacional é aquela que faz uso dos
algoritmos da “Fast Fourier Transform” e da inversdo de uma matriz tridiagonal com-
plexa.

Para termos uma idéia da grande variedade de problemas onde podemos aplicar
este algoritmo nés o utilizamos no célculo das propriedades eletronicas de dois sistemas
de grande interesse por parte dos pesquisadores, cuja a natureza do confinamento dos
portadores é bastante distinta, e que possuem um grande numero de parametros a serem

investigados e que tém algum interesse tecnolégico. Como os sistemas que iremos estudar
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sao fios quanticos, entdo um célculo autoconsistente destas estruturas é importante porque
ele nos fornece uma fungéo de onda mais precisa, o que vem a ser muito importante nos
céleulos de propriedades épticas (vide por exemplo (35]).

Recentemente um novo método de preparacéo de fios quanticos foi proposto, e
este consiste basicamente do crescimento epitaxial de pogos quanticos diretamente em
substratos padronizados nao planares. O mecanismo bdsico é que o crescimento epitaxi-
al em semicondutores I1I-V ocorre preferencialmente nas superficies vicinais em vez da
diregao (100). Para obtermos fios quanticos, o crescimento epitaxial de pogos quanticos de
GaAs/AlGaAs devera ser feito em um substrato de GaAs, no qual, o padrao dos canais
tenha sido obtido através de uma corrosio quimica. Uma grande variedade de estruturas
podem ser obtidas hoje devido ao desenvolvimento das técnicas de crescimento epitaxial,
litografia e da corrosao quimica.

No capitulo 2, apresentaremos o método numérico utilizado para calcular a equacao
de Schrodinger e as aproximacdes envolvidas. Mostramos como é realizada numericamente
a solucao da equacao de Poisson e como sio impostas as condicoes de contorno.

No capitulo 3, iremos estudar as propriedades eletrénicas de fios quanticos do
tipo v-groove, usando o método apresentado no capitulo 2. Recentemente este tipo de
sistema tem sido bastante investigado tanto experimentalmente [7,10-12, 79-82], quanto
teoricamente [1, 2,28, 34, 47, 48, 55,83-86]. Investigamos os efeitos da temperatura, da
densidade de impurezas doadoras e do ” spacer ” (uma estreita camada nao dopada,
tipicamente da ordem de 100 A, a qual separa espacialmente os portadores da regiao de
Impurezas ionizadas, evitando assim a presenca de centros espalhadores) nas propriedades
eletronicas dos fios quanticos, onde verificamos que a densidade de impurezas doadoras é
0 parametro mais relevante para as propriedades eletrénicas do sistema estudado.

No capitulo 4 estudamos uma estrutura que € constituida por uma super-rede de

fios quanticos em heterojuncdes de Gads-Alj_, Ga, As. Esta heterojungao ¢ formada por



uma camada de GaAs, seguida de uma de Ah_;GazAs (o ”spacer ”), e posteriormente
seguida por uma camada de n-Al,_, Ga; As dopada com impurezas doadoras. Os elétrons
das impurezas doadoras migram para a interface do GaAs com o Al_,Ga,As nao do-
pado formando um gés de elétrons bidimensional. Com a formacgdo do gas de elétrons
bidimensional na interface do GaAs com o Al_, Ga, As, pode-se criar fios quanticos nesta
interface por meio de um potencial eletrostatico aplicado aos “gates”. Aplicando-se uma
voltagem negativa aos ”gates ” os elétrons procuram regioes de menor energia ficando
confinados nas regides entre os “gates”, formando nesta regido um gas de elétrons que
dependendo da voltagem pode ser unidimensional (um canal eletroénico), ou seja, um fio
quantico.

Calculamos a estrutura de sub-bandas eletronicas para este sistema em fungao da
voltagem aplicada ao gate e da temperatura. Também observamos, que o gas de elétrons
sofre uma transicdo de um sistema quase-bidimensional para um quase-unidimensional em
funcao da voltagem aplicada. Esta transicao foi observada experimentalmente por Smith
et al. [13] em 1987 e por Okada et al. [4] em 1988, através de medidas de capacitancia e

de transcondutancia.

No capitulo 5, apresentamos as conclusdes e propostas trabalhos futuros, dando

prosseguimento ao trabalho iniciado aqui.



Capitulo 2

O Método Numeérico e o Calculo
Autoconsistente

Neste capitulo apresentaremos o algoritmo autoconsistente usado para calcular
as propriedades eletronicas dos sistemas quase-unidimensionais estudados neste traba-
lho. Devido a uma limitagdo computacional (tempo de CPU) provenientes da solucao da
equacao de Poisson, o algoritmo que usamos esta restrito a sistemas os quais, em ao menos
uma das dimensoes, as condi¢oes de contorno sejam periddicas. Os métodos numéricos
utilizados para se resolver a equagdo de Poisson [74,75] em duas dimensdes com condicoes
de contorno finitas em ambas as direcOes sao iterativos, o que requer um esforco muito
grande. O fato do sistema ser periédico em uma das diregdes possibilita-nos utilizar o al-
goritmo da Fuast Fourier Transform [87) nos célculos, otimizando o tempo computacional
mas, por um outro lado, precisamos usar uma malha com uma discretizacao uniforme. J4
os sistemas bidimensionais com condig¢oes de contorno periédicas em ambas as direcoes nao

oferecem dificuldades do ponto de vista numérico, e a principio convergem rapidamente.

2.1 Solucao da Equacao de Schrodinger

Agora iremos discutir o método do Split-Operator, o qual foi utilizado para re-
solvermos a equacao de Schrodinger. Este método inicialmente usado em dindmica mo-

lecular {66-69] foi adaptado para o uso em fisica da matéria condensada [70], onde tem

10
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sido aplicado com sucesso [65,70-73,88,89]. Ele nos possibilita estudar a evolucao tem-
poral das fungoes de onda de um dado sistema. Foram obtidos excelentes resultados ao
se aplicar este método no estudo de sistemas bidimensionais [70-72, 88, 89], na presenca
de campos elétricos e magnéticos [88,89], assim como o estudo em tempo real do tempo
de tunelamento em um pogo quantico duplo assimétrico [89]. Devido ao sucesso obti-
do no estudo de sistemas bidimensionais, aos recursos computacionais disponiveis e aos
poucos resultados tedricos interessantes na literatura, procuramos adaptar este método
para resolvermos problemas unidimensionais.

Inicialmente serd mostrado como calcular a propagacao da funcdo de onda no
dominio de tempo real. Posteriormente, mostraremos que as autofuncées de um Hamilto-
niano H sao obtidas ao fazermos uma evolucdo temporal de uma fungéo de onda inicial,
na qual trocamos ¢ por —i, isto é, fazendo a propagacao das funcdes de onda no domifnio
de tempo imagindrio. Mostraremos que com este procedimento a funcio de onda evolui

para o estado fundamental do sistema, e os estados excitados sao obtidos impondo-se a

ortogonalidade entre estes estados.

2.1.1 Evolucao da Fungao de Onda em Tempo Real

A equacao de Schrodinger dependente do tempo

025 g (2.1)
Bt
onde,
P2
H= "+ V(x) (2.2)

tem formalmente a seguinte solucao
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U (x, 1) = exp (-% /Ot Hdt) U(x,0),

de onde se obtém que

'l: t+ AL
U(x,t+ At) = exp (—7—_1/ Hdt) U(x,t), (2.3)
t

Como o Hamiltoniano nao depende do tempo, entao podemos reescrever a equacao acima

como

U(x,t+ At) = exp (—%HAt) U(x,t), (2.4)

usando a equagao (2.2) , a equagdo (2.4) pode ser escrita na seguinte forma

U(x,t+ At) = exp {—% (V—(Q@Jr%jt@)] U(x,1). (2.5)

Com o auxilio da identidade eA+B+4 = edeBed, que é valida para dois opera-
dores A e B que satisfagam as relagbes de comutacdo [A,[A, B]] = [B,[4,B]] = 0, a

equagao (2.5) toma a forma

W(x,t + At) = exp {— M} exp {—ipmt] {—W(X)At

Para que as rela¢bes de comutacdo sejam satisfeitas, isto é,

(5 v [ ] -
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termos da ordem de (At)® devem ser desprezados introduzindo assim um erro na, equagao (2.6)
devido a nao comutatividade dos operadores energia cinética e potencial. E importante
notar que todos os trés operadores que aparecem na equagéo (2.6) sdo unitdrios, logo, a
norma da funcao de onda é conservada nesta operacao.

Para se obter a evolucdo temporal da fungio de onda, a equacao (2.6) deve ser
resolvida. Numericamente isto é feito discretizando o espaco em uma rede, podendo esta
ser nao uniforme. Assim, pode se discretizar o espaco de forma a considerar uma distancia
maior entre pontos adjacentes, onde a funcao de onda varia mais suavemente. A seguir a
fungdo de onda inicial e o potencial V(x) sdo calculados em cada ponto desta rede. O uso
de uma rede nao uniforme ¢é apropriado para sistemas muito grandes, onde um grande

numero de pontos levaria a um maior tempo de computacao.

vV t
Inicialmente, multiplica-se emp[—z—(;ii] pela funcio de onda inicial ¥(x,t):
E(x,t+ At) = exp {—%} U(x,t). (2.9)

Em seguida, o operador contendo a energia cinética deve ser aplicado ao resultado obtido:

iP2At
2mh

n(x,t + At) = exp {~ } E(x,t+ At). (2.10)

Para que esta operacao possa ser efetuada, devemos decompor o operador contendo a

. R p2_pP? P2 P2
energla cinetica nas suas tres componentes (2m—27£ preelils i vl B Como as componentes

do operador energia cinética comutam entre si, podemos reescrever a equacdo anterior

como:

(.t + A = e iP2At iP2At iP2At
X e —_— —_— e -
X, *P 2mh p 2mh *P 2mh

] E(x,t + At).
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Agora devemos aplicar uma componente de cada vez, e para cada componente o
h 0°

operador energia cinética é escrito como k; = 22—5—2— assim:
m Oz
1

AP h_At(?_z =exp (k,At)
CPA " waom) T P \Uom oz ) P

(’{iAt)Q (’%At):%

2 2
A . | At
_ 1+K12N+Kft+(nzit) +(K14) +Ols)

) 2
= (1 + ”’éAt) : (1 + ”’?t + (Wit) + O(At3)>

kit AN

e IO () 2.11
(o) (-77) &

AL BN (L AL () mA i |
P\ "om a2 )~ 2 ) e

onde o erro cometido é da mesma ordem daquele da equacéo (2.6). Podemos observar ain-

Q

da, que o operador do lado direito da equacao (2.11) permanece unitdrio. A equagao (2.10)

pode ser escrita na forma:

2 2
(1 —iy%> ‘n(x,t+ At) = <1 +Z_ﬁA_t_8_> E(x,t+ At) (2.13)

4m 4m Oz?

Para resolver a equacdo (2.13) as derivadas em cada ponto da rede sdo calculadas

usando-se a expressao (método das diferengas finitas):

" 2fi—1 2fz 2fi+l
"_ — 2.14
J; JAVERY VAVEREE 24 V) BERWA VIR VAV * DA+ A;) ( )

onde o indice i indica um ponto da rede discretizada, f; o valor da funcao f neste ponto
e A; = ;.1 — z;, conforme mostra a figura 2.1. Como é comum neste tipo de problema

usamos as seguintes condi¢oes de contorno: fo = froy1 =0, Do =A1e Ay =4, 1.
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APEE LAY
o— e PP o o - O
0 1 2 i—1 i i+l n—1 n n+l

Figura 2.1: Discretiza¢3o da rede

Substituindo a equacéo (2.14) na equacéo (2.13) e definindo € = 1hAt/2m obtém-

se

Az’—l(Aiml + Ai)ni—l Ai—lAi i Ai(Ai—l + Ai)TIH_l - Vi .

onde,

€ € €
O =~ - (1- _ | |
BB+ A)S ( AHA) STAGBL Ay (210

Escrevendo a equagdo (2.15) na forma matricial:

> My, =6, (2.17)
J
ou seja,
Afn M12 0 0 0 0 U @1
]\/[21 Afgg ]\/[23 0 0 0 T2 62
0 [V[gg ]\/[33 ]Lf34 0 0 T3 @3
0 0 Mz My Mys - 0 | me | =] O4 (2.18)
0 0 0 My Mg - - s O
S R . Mo, s z
0 0 0 0 0 Myy M " O,

onde a soma em (2.17) é feita sobre todos os pontos da rede e,
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- € .
(1 +€Ki—1zi)’ J=1t

a1
M;; = A,»(Ai_1€+ A;)’ ] z,+ (2.19)
Ais1(Ai + Aiyr)’ j=1-1
0, outros valores de j

Logo, o problema foi transformado em um sistema linear cuja matriz associada é tridiago-
nal. A solucado deste sistema ¢é a inversa da matriz M, a qual nos dé os valores da funcao
n(x,t+ At) em cada ponto da rede. Este passo devera ser repetido para cada componente
x; do operador energia cinética.

Finalmente, a funcao de onda no instante t + At é obtida multiplicando-se em
cada ponto da rede exp (—iV (x)At/2h) por n(x,t + At), ou seja,

U(x,t+ At) = exp (—z%) n(x,t + At). (2.20)

2.1.2 Evolucao da Fungao de Onda em Tempo Imaginario

Aqui iremos apresentar um método para obtermos as autofuncoes e os autovalores
de um Hamiltoniano H, o qual se baseia na solucao da equacao de Schrodinger dependente
do tempo. Os métodos convencionais para resolver este problema se baseiam na diagona-
lizacao da Hamiltoniana ou em solugdes numéricas iterativas da equagao de Schrédinger
independente do tempo.

Ao repetirmos o procedimento descrito na se¢ao anterior 2.1.1, mas trocando ¢
por —i7, isto é, fazendo a propagacgao da fungdo de onda no dominio de tempos imagi-
narios, obtemos as autofungbes do Hamiltoniano H. Pode-se mostrar (ver apéndice A)
que ao fazermos a propagacao de uma fungdo de onda qualquer no dominio de tempos
imagindrios, ela ird evoluir para o estado fundamental do Hamiltoniano H. Os estados

excitados sao obtidos impondo-se a ortonormalidade entre as fungoes de onda. Utilizamos
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o processo de ortonormalizagao de Gram-Schmidt a cada evolucéo temporal como segue:
considere um numero de estados que se deseja encontrar. A seguir € feito uma evolucao
no tempo imaginario com incremento de tempo At = —iA7 para cada fun¢ao de onda.
A fungio de onda resultante correspondente ao estado fundamental é entdo normalizada
(a0 contrério da propagacio no tempo real, as fungoes de onda na propagagao em tempos
imagindrios devem ser normalizadas a cada passo). Em seguida, aplica-se o método de
Gram-Schmidt para a funcao de onda resultante correspondente ao primeiro estado exci-
tado, ortogonalizando-a em relacao ao estado fundamental e depois normalizando-a. As

novas funcoes de onda siao dadas por

() = ST (1) (7)) () (1)
[ (7)) = | (2.21)

(old) (old) (neu) (old)
(0™ (T)e; B2 (T)HI?

j<i

Esse processo é repetido em ordem crescente de energia para todos as autofuncdes.
As fungbes de onda resultantes sdo novamente evoluidas de At, até que a convergéncia na
energia seja alcancada.

O incremento de tempo At, deve ser escolhido pequeno o suficiente para assegurar
uma precisao no célculo das fungdes de onda. Para encontrarmos o melhor incremento de
tempo At para cada caso, devemos fazer uma propagacao da funcao de onda do sistema
€m tempos reais e observarmos a conservacgao da energia, via célculo do valor esperado do
Hamiltoniano H; se a energia estd sendo conservada entio este é um bom Incremento de
tempo, senao devemos diminuir o incremento de tempo até encontrarmos um que conserve
a energia do sistema na propagacao em tempos reais. Usando o principio da incerteza,
podemos fazer uma estimava do valor de At que devemos usar na propagacao das funcoes

de onda, da seguinte forma:

AEAt = k.
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Aqui, devemos ter em mente que AF é um intervalo de energia que varia sobre

todo o espectro de energia do sistema, ou seja,

AE = AVyax

Para as ligas de Al,Ga;_,As/GaAs, esta diferenca é tipicamente da ordem de AE =~ 2.000

meV, desta forma,

ho B2 03 g

AL~ A=~ 5000

Basicamente, as caracteristicas mais importantes desse método de solucdo da

equacao de Schrodinger sao:
1. Boa estabilidade,
2. Depende muito pouco do "chute” inicial das fungoes de onda,
3. Pode-se estudar qualquer poco de potencial.

4. Possibilidade de se estudar transientes quando a propagacao é feita no tempo real.

2.2 Sistemas Unidimensionais

Nesta segao iremos aplicar o método descrito anteriormente a sistemas unidimen-
sionais que possuam uma simetria translacional em uma diregcdo, ou seja, sistemas que
tenham condicoes de contorno periddicas em uma direc¢ao e finitas na outra direcao. Estas
condigoes de contorno sao provenientes de uma limitagao numérica da solucao equacao de

Poisson, o que ficard mais evidente posteriormente.
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2.2.1 O Calculo Autoconsistente

A descricdo de um sistema de muitos corpos ¢é dificil, por isso, s@o necessirias
algumas simplificacées. Neste trabalho serd usada a aproximacgiao devido a Hartree, a
qual considera a func@o de onda do sistema como o produto das funcoes de onda de um
corpo. Nesta aproximacao, as funcoes de onda satisfazem a equagao de Schrédinger de
um corpo na presencga de um potencial efetivo, interpretado como um potencial médio
devido a todas as outras particulas, que é obtido, resolvendo-se a equacdo de Poisson.

Outra aproximacao usual que ¢ feita quando se trata de portadores num semi-
condutor é a aproximacao de massa efetiva. Como os elétrons (buracos) sio encontrados
quase que exclusivamente em niveis préximos ao ponto de minimo (méximo) da ban-
da de condugdo (valéncia), a relagdo de dispersio pode ser aproximada por uma funcao
quadrdtica em £k, que é semelhante a relacio de dispersio para particulas livres. Desta,
forma, o potencial cristalino nao é considerado, e os elétrons movem-se sob a agao do po-
tencial das impurezas como se tivessem massas diferentes daquelas, caso eles estivessem
livres. Efeitos de ndo parabolicidade sdo desprezados.

Para um potencial de confinamento nas direcdes (z,y), o movimento do elétron

permanece livre na diregdo z e a sua funcao de onda pode ser escrita na seguinte forma

ik
W k. (7) = %ﬁ—z)%,b(w,y), (2.22)

onde k; é o vetor de onda na diregéo z e L, é o comprimento do fio. A energia do sistema

é entao dada por
h2k?
2m*’

Enk. = enlk:) + (2.23)

onde m* ¢ a massa efetiva do elétron. As funcées de onda Gn k. (T,y) que descrevem os

efeitos do potencial de confinamento e os respectivos autovalores £,(k.) sao obtidas a
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partir da solugdo da equacao de Schrodinger bidimensional de um corpo:

r* 6? r* 92
_2m* 81,2 - 2m* 8y2 + V'ef(l',y) (bn,kz ("Dvy) = €n(kz)¢n,kz (xay), (224)

sendo o potencial efetivo Vef(z,y) a soma da energia potencial de confinamento Ve (z, y)
(devido a estrutura GaAlAs-GaAs-GaAlAs) com a energia potencial de Hartree, a qual,
descreve as interagoes entre elétrons e destes com as impurezas da amostra. Portanto, o

potencial efetivo é dado por:

Ver(z,y) = Veu(z, ) + Vu(z, y). (2.25)

O potencial de Hartree Vg é obtido resolvendo-se a equacao de Poisson

47e?

VZVH(CC; y) = - [Tl(.?f,y) - Nd(xvy) + Na(x7y)] ) (226)

onde € ¢ a constante dielétrica do meio, n(z,y) a densidade eletrénica e Ny e N, sao res-
pectivamente as densidades de doadores ionizados e aceitadores residuais ionizados. Aqui
designaremos N;(z,y) como a densidade total de dopantes ionizados, ou seja, Ni(z,y) =
Nd(%@/) — Nao(z,9).

A densidade eletronica é dada por

n(z,y) = Nik.ldos, (z,9)1%, (2.27)

onde N; é o nimero total de elétrons na i-ésima sub-banda,

.
Lz KBTQTTL*(IBQ
Tag ' \/TF—l/z(m,kz) se T #0

Nip, = (2.28)

2L, 2m*as?
: mﬁfo vep—¢eilk,) seT =0

*
Tayg

\

e ¢;(k,) é a energia da i-ésima sub-banda, T a temperatura e £r é a energia de Fer-
mi. F_1/2(n;4,), € a fungao de Fermi-Dirac, onde n;, = (¢ — &;(k;))/KpT. Por uma

questao de simplificagdo usamos a seguinte aproximacdo para a funcao de Fermi-Dirac
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que apresenta um erro inferior a 1% (ver referéncia [90], outras aproximacoes podem ser

encontradas em [91,92]):

-1

Foijsln) = V2 + (229)

2\/b+n+(|n~blc+a°)1/c VT

onde,

a = 1.69742452
1.495
= 2.828427125

2.3 Solucao da Equacao de Schrédinger: Propagacao
em Duas Dimensoes

Conforme o que foi apresentado na se¢io 2.1.1, podemos ver que a fungio de onda

em um Instante ¢ + At pode ser escrita como:

' t  P2At ' t
U(z,y, t+At) = exp [—ﬂa;si] exp [_zgmh } exp {—K(—g’gi] U(z,y,t) (2.30)

onde o erro cometido na equacao acima é da ordem de (At)®.

Para fazermos a evolucdo temporal da funcido de onda, devemos inicialmente

calcular o seguinte termo,

£(z,y,t + At) = exp [—M%)At} U(z,y,1), (2.31)

e em seguida, devemos aplicar o operador contendo a energia cinética ao resultado obtido,

ou seja,

 P2At
n(z,y, t+At) = exp ! E(z,y, t+At) = exp |~
2mh

inAt iPyQAt
2mh b= 2mh

} §(x,y, t+A).
(2.32)
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Como os operadores de energia cinética sio separaveis, podemos escrever

iPIAt
= -t At 2.33
@t A = oxp | =5 t+ A1) (233
ou reescrever na seguinte forma:
RAE 62 hAt 0
—l— ] t+AD)=(14+1——— ) - t+ At), 2.34
(1=t ) e A0 = (14520 ) e A0, @239

onde, o lado direito da equacao acima é conhecido, e como no caso unidimensional o pro-
blema foi transformado em um sistema linear cuja a matriz associada é tridiagonal e cuja

a solugao é facilmente encontrada. Uma vez encontrado x(z,y,t + At), devermnae ant- -
iPIAL
2mh
devemos fazer é repetir o procedimento anterior para a direcao & ¢ wepois INUILIPICALLLOS

Viz,y)At . . o
o resultado por exp (—z—————2 P, ) , mas se o sistema for periddico na direcao x devemos

usar o algoritmo da Fast Fourier Transform (FFT).

o operador exp (— ) sobre ele. Se o sistema, for finito em ar’

2.3.1 Método da Transformada de Fourier

O método da transformada de Fourier implica em condicdes de contorno periédicas
nas quais ry, esta conectado com 1, onde N, é o nimero de pontos da rede na direcéo z.
Estas condigoes de contorno sao naturais para descrevermos os problemas que possuem
uma periodicidade espacial. Para problemas onde as condi¢oes de contorno naturais nao
sao periddicas, devemos aumentar o tamanho da rede de tal modo que ndo haja uma
interferéncia das bordas no sistema em estudo. O prego que pagamos em resolver este
tipo de problema usando o método da transformada de Fourier é que devemos aumen-
tar o numero de pontos da rede, ja que a rede deve ser uniforme, e conseqilentemente

aumentaremos o tempo computacional.

Para o sistema periédico, o préximo passo, serd calcular o seguinte termo:
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iP2At
2mh

n(z,y,t + At) = exp {— ji x{z,y,t + At), (2.35)

usando o método da transformada de Fourier.

Antes de calcularmos este termo, definiremos a transformada de Fourier direta e

a sua inversa como:

Fix(@) = x(k) =) _ e*x(z), (2.36)
F xR} = x(z) = 2—17; > e X (k). (2.37)

Como x(z) é uma funcao de onda de um sistema periédico, entdo podemos usar
o teorema de Bloch, o qual nos diz que uma autofuncio da equacéo de Schrodinger para
um potencial periédico ¢ o produto de uma onda plana €'% por uma funcéo uq(z) que

tem a mesma periodicidade do potencial, para escrever x(z) como:

u(z), (2.38)

onde, por uma questao de simplicidade, escreveremos n(z) em vez de 7(z, y,t + At).

Substituindo a eq. (2.37) na eq. (2.35), podemos escrever 7(z) como,

n(z) = exp (ﬁi_At(?_) 2% Z e * Ty (k), (2.39)

, 2
2m Oz -

n(z) = 7 Z e* exp (—i%—(q - k)2> e'Pu(k), (2.40)
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Como,

n(k) = e*n(z) = Fln()). (2.41)

1 RAL 2 ik’ ’ (K+q—k)x
1) = 5 S (il la ) 3 e ute) 3D e
27r6k,K+q

agora usando o fato de que a delta de Kronecker 6x x4, a qual apareceu no desenvolvi-
mento desta expressao, estabelece a seguinte relacao K = k — g entre k, K e ¢. entéo

podemos reescrever a equacgao acima como:

n(z,y,t + At) = F! [exp (—z’f;—it(k - q)2> ]—"[x(a:)]} (2.42)

Desta forma, conseguimos escrever uma expressao para n(z,y,t + At) em uma

forma mais conveniente computacionalmente. Para obtermos ¥(z,y,t + At) basta multi-

1% At .
plicarmos n(z, y,t + At) por exp (—i<—xég—)———>, ou seja,
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1% At
U(z,y,t+ At) = exp (—i—(—%hy—)——> n(zx,y.t + At). (2.43)

Como pretendemos resolver um problema autoconsistentemente, precisamos es-

tabelecer um procedimento para a solugdo da equacao de Poisson.

2.4 Solucao da Equacao de Poisson

Agora iremos examinar como serd resolvida a equacao de Poisson em duas di-
mensoes, no caso em que umas das direcoes € periddica e a outra é finita. A equacao de

Poisson para o potencial de Hartree é

4re?

€

VQVH = [Nd(xay) - Na(‘ray) —TL(:E,y)], (244)
onde, € € a constante dielétrica do meio, n(z, y) a densidade eletronica e Ny(z,y) e N,(z,y)

sao respectivamente as densidades de impurezas doadoras ionizadas e de aceitadoras re-

siduais ionizadas.

Para escrevermos a equagdo acima em unidades adimensionais, devemos multi-
2

plicé-la por a}?/Ry*, onde Ry* = € obtendo assim:

* 7

0

ViV = 8mp(z,y), (2.45)

*3

onde, p(z,y) = a,z [Na(z,y) — Na(z,y) — n(z,y)].

Devido ao fato do nosso problema ser periddico em uma direcdo, podemos resolver

a transformada de Fourier da eq. (2.45), que é uma equacido unidimensional. Uma vez

que podemos escrever,

Vi, ) = Flolha )] = 5= 3 €% u(ks,y) (2.46)
kz
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p(w.) = Flplhe,v)] = 5= 3 e plks, ), (2.47)

£

entdo para obtermos a transformada de Fourier da equagdo de Poisson (2.45), devemos

substituir a eq. (2.46) e (2.47) na eq. (2.45), obtendo assim:

2
—k2v(ks,y) + Tvlkary) _ grothny)
0y?
0%v(ks,
——”éyg 0 kzv(ke,y) = 8mp(ka, y). (2.48)

Usando o método das diferencgas finitas em uma rede nao uniforme, obtemos que:

2051 ( 2 2> 20; 541
, - k2 s 3 — 8mp,. (249
Ay;1(Ay;-1 + Ayy) Ay; 1Ay; T Ay (Ayio + Ay;) P (249)

onde escrevemos v;; em vez de v(k;,y) e p;; em vez de p(kz,y). A equa,

ser reescrita da seguinte forma:
;51 + iU + ¢ 501 = 4Ty, (2.50)
onde, os coeficientes a;, b; e c; sao dados por:

1
a -

T Ay (Aym + Ayy)

()
’ AyjAy; 2
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1
- Ay(Ayio + Ayy)’

Cj
2.4.1 Condigoes de Contorno para a Equacao de Poisson

Iremos analisar o caso geral em que Vi(z,90) = Vo(z) e de forma andloga
Vi (Z,Yend) = Veng(z). Para levarmos em conta estas condi¢bes de contorno, devemos
introduzir os pontos j =0 e j = N, +1 em nossa rede, como mostramos na figura 2.2
abaixo. Nestes pontos o potencial tem o seguintes valores v, € 9; v, +1. Portanto, para os

pontos j =1 e j = N, o potencial de Hartree pode ser escrito como:

Ay;-1 Ay,
Ot e ——— e 5
0 1 2 7 —1 7 7+1 Ny——l Ny Ny—f-l
Figura 2.2: Condicdes de contorno para o potencial
2v; 5 27,0
- ‘Hcﬁ)ui + : =8mp, | — ‘ 2.51
<AyoAy1 T Ay (Ayo + Ayp) P Ayo(Ayo + Ay) (2:51)
2 20 N, -1 205 N1
- M+k§>@1‘r+ Y :87T,Lf_ Y
(AyNy—lAyNy N Ayn,1(Byn, -1 + Ayn,) P, Ayn, (Ayn, -1 + Ayn,)
(2.52)
Definindo,
. . 1 2'()1"0
Pro = 87 Ayo(Ayo + Ay)
(2.53)
. 1 20 N1
Pin, St AyNy<AyNy—1 + Ay‘\,y)$

podemos escrever o potencial de Hartree da, seguinte forma:
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*

b1 C1 0 0

0 0 Vi1 Pix — Pio
as bg Co 0 0 0 ’Ui12 pi,?
0 as bg C3 0 0 ’Ui,3 pi,3
0 0 a4 b4 Cq 0 . U 4 = 87 Pis (254)
0 0 0 as b5 s Ui5 Pis
: CNy—l . : .
0 0 0 0 0 an,—1 On, \ Ui, Ny PiN, — PiN,

Aqui vemos que o nosso problema foi transformado em um sistema linear cuja a
matriz associada é tridiagonal. A solucao deste sistema ¢é a matriz inversa dos coeficientes
a;, b; e ¢c;. As condi¢des de contorno necessarias para resolvermos a equacao acima s&o

as seguintes (ver figura 2.3 abaixo):

e O campo elétrico deve ser nulo no bulk, com o potencial sendo dado pelo valor da
energia do fundo da banda de condugao em relacdo ao nivel de Fermi (a energia de
Fermi foi escolhida como referéncia em nossos calculos):

d'U (km ) ybulk)

4 =0 ; v(kz Youik) = Vourn(kz) = E. — Ep .
Yy

Na prética, o que fazemos é encontrar um valor para y = Yy tal que

dv(k:u ybulk)

dy =0

quando v(k;) = Veur(ks) = E. — EF.

e Para sistemas submetidos a um campo elétrico externo as condi¢oes de contorno sio
diferentes. Para esses sistemas o fundo da banda de conducéo em relacao ao nivel
de Fermi na superficie é diferente do volume, mas é bem determinado. Neste caso

o potencial na superficie da amostra é dado por

Vo =¢epr — eV
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onde e¢, ¢é chamado de potencial de contato e depende do material usado para

fazer o contato metal-semicondutor (barreira Schottky) e Vi ¢é a tensdo elétrica

externa.

GaAs

Yo 0 Youe

Figura 2.3: Representacdo esquemdtica do perfil de potencial de uma heteroestrutura de
Al,Ga;_, As/GaAs.

Uma vez encontrada a transformada de Fourier do potencial de Hartree, V;5, OU

seja, v(kg,y), nés obtemos o potencial de Hartree fazendo a transformada de Fourier, ou

seja,

Vi (z,y) = Flu(ks,v)] = 51}— Ze‘ik”v(kl,y). (2.55)
kz



Capitulo 3

Fios Quanticos do tipo ”V-Groove ”

Neste capitulo iremos estudar as propriedades eletronicas de fios quéanticos do tipo
v-groove, ou seja fios formados na interface corrugada da heteroestrutura de Al,Ga;_,As/
GaAs, usando o método apresentado no capitulo 2. Neste sistema investigamos a natureza
do confinamento do gas de elétrons, verificando se ele apresenta um carater de gés de
elétrons quase-2D ou quase-1D, e a regiao onde ele ird ocorrer. Investigamos também os
efeitos da temperatura, da densidade de impurezas doadoras e do spacer nas propriedades
eletronicas dos fios quanticos, onde verificamos que a densidade de impurezas doadoras é
um dos parametros mais relevantes para as propriedades eletronicas do sistema estudado,

ou seja, ela é o fator determinante na forma e localizacao do confinamento dos portadores

neste sistema.

3.1 Sistemas Quase-1D Corrugados

Uma grande variedade de estruturas semicondutoras podem ser obtidas hoje de-
vido ao desenvolvimento das técnicas de crescimento epitaxial, litografia e da corrosao
quimica (ver figura 3.1). O atual estado da arte, estd na utilizacdo conjunta destas
técnicas, o que viabiliza a fabricacdo de nanoestruturas com potenciais de confinamen-
to de formas geométricas variadas. Ha pouco tempo foi proposto um novo método de

preparacao de fios quanticos, e este consiste basicamente do crescimento epitaxial de pocos

30
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quanticos diretamente em substratos padronizados nao planares. O mecanismo se baseia
no fato de que o crescimento epitaxial em semicondutores III-V ocorre preferencialmente
nas superficies vicinais em vez da direcdo (100). Para obtermos fios quanticos, o cresci-
mento epitaxial de pocos quanticos de GaAs/AlGaAs devera ser feito em um substrato
de GaAs no qual o padréo dos canais tenha sido obtido através de uma, corroséo quimica
(ver figura 3.1). Na figura 3.1, mostramos canais de diversas formas geométricas, os quais
sao obtidos através de alguns processos de corrosdes quimicas, e isto ocorre, porque ca-
da processo possui uma dire¢do preferencial de corrosdo. Atualmente o interesse tanto
tedrico [1,2,28, 34,47, 48, 55,69, 84-86] quanto experimental [7,10-12, 30, 79, 80, 82] por
estas estruturas do tipo v-groove vem aumentando, devido ao seu potencial de aplicacio

em dispositivos opto-eletronico.

Figura 3.1: Canais de diferentes formas geométricas obtidos por diferentes processos de
COrrosao quimica.

Kerkhoven et al. simularam autoconsistentemente o confinamento de elétrons em
fios quanticos formados nos cantos de uma estrutura periédica do tipo dentes de uma
serra, consistindo de camadas de Al,Ga;_,As e GaAs (ver figura 3.2 abaixo). Em seus

calculos eles encontraram que a formacéo de fios quanticos nos cantos da camada de GaAs
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é muito sensivel aos parametros fisicos das camadas vizinhas de Al,Ga;_;As. Todos os
resultados obtidos por eles foram para uma temperatura fixa de 4.2 K. Eles investigaram
a influéncia da concentragao de Al na formagao do fio quantico, de tal forma que somente

o estado fundamental estivesse populado.

Figura 3.2: Super-rede de pogos quanticos.

Recentemente, Sawada et al. [1] propuseram e investigaram uma heteroestrutura
de n — Al,Gay_,As /u — GaAs (o u — GaAs significa que a camada de GaAs possui
uma dopagem nao intencional, ou seja, ”undoped” GaAs), com interface corrugada 'de
dopagem modulada (ver Fig. 3.3), esperando obter uma distribuigdo nao uniforme de
elétrons na interface do n — Al,Ga;_,As com o u — GaAs, a qual produziria um gas de
elétrons unidimensional na regiao concava do GaAs, eles fizeram simulagdes semi-classicas
de difusao e deriva (ver apéndice B) para esta heteroestrutura, e os resultados obtidos por
eles para o potencial (ver figura 3.4) e para a densidade eletronica indicavam a natureza
quase-unidimensional do sistema eletronico.

Posteriormente, investigando as possiveis aplicacoes da heteroestrutura corrugada
com dopagem modulada em dispositivos eletronicos de dimensces da ordem de algumas
centenas de Angstrons, Vacek et al. [2], resolveram a equacao de Schrédinger com o intuito

de mostrar que deveriam existir estados quanticos unidimensionais na heteroestrutura com
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interfaces corrugadas. Para resolver a equacao de Schrodinger eles usaram as seguintes
condigdes de contorno [ver Fig. 3.4 (a)]: Na direcio z as condigdes de contorno sdo
periédicas. Na direcdo y a condi¢do de contorno usada foi a de paredes duras (potencial
infinito). Os parametros utilizados foram os seguintes: concentracao de n — Alg3Gag7As
é 1.0 x 10! cm™3, a densidade de portadores do tipo-p u — GaAs ¢ 1.0 x 10 cm~3, e o
angulo devido a corrugacao na interface é de 90°. O periodo do sistema na diregdo = é
V2x600 A ~ 845.5 A. A separacio das bandas de conducdo do GaAs e do Aly3GagrAs
é AE. = 0.224 eV. A area investigada foi de 845.5 A x 845.5 A, a qual para efeitos de
célculo numérico, foi discretizada em uma malha uniforme de 80 x 80 pontos.

A partir da forma geométrica do sistema, com um periodo de corrugagio (=
850 A) muitas vezes maior do que a espessura da camada de inversio (= 150 A), Vacek et
al. [2] esperavam que os estados quanticos unidimensionais estivessem préximos uns dos
outros, separados somente por um pequeno gap de energia. Entretanto, os seus resultados
apresentam espacamentos de energia entre as sub-bandas de energias unidimensionais
compardveis a energia térmica de ativagdo KpT a uma temperatura de alguns kelvins,

ja que cada 1 meV equivale aproximadamente a uma temperatura de 11.60 K (ver figura

3.5).
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Depletion area
n-Al Ga, As

Figura 3.3: Corte secional da estrutura n — Al,Ga;_,As/u — GaAs, mostrando uma
interface que apresenta um perfil de potencial periédico do tipo dentes de uma serra. A regido
(A) é regido concava do GaAs e a regido (B) é a regido convexa do GaAs.

Figura 3.4: Potencial obtido por Sawada et al. [1] e usado por Vacek et al. [2] para calcular
os niveis de energia deste sistema.



3.1. Sistemas Quase-1D Corrugados 35

Para este sistema eles encontraram que o estado fundamental é o tinico estado que
estd ocupado, como podemos ver na Fig. 3.5 , onde é apresentado um diagrama de ban-
das obtido através de um calculo semi-clssico de difuséo e deriva (ver [1] e apéndice B).
Este diagrama mostra que a distancia entre o fundo do potencial na camada de inversao
e o estado fundamental, assim como a distancia em energia entre o estado fundamental
e o primeiro estado excitado ¢ muito grande. Eles atribuem estas grandes separacdes
de energia como sendo causadas pelo potencial efetivo ao longo da camada de inversao
na heteroestrutura corrugada com dopagem modulada onde a profundidade do poco é
formada em torno do canto coéncavo da regido do GaAs. Sem a dopagem modulada um
sistema corrugado similar com uma largura de 150 A e um perfodo de 850 A teria niveis
de energia separados por menos de 1 meV, ou seja, ao resolvermos somente a equagao de
Schrédinger para um potencial com estas dimensdes laterais, desprezando completamente
a distribui¢ao de impurezas no sistema, obtemos niveis de energia separados por menos
de 1 meV. Comparando os estudos tedricos [69,84] e experimentais [7] feitos em sistemas
corrugados nao dopados, estas grandes separagoes dos niveis de energia como as apresen-
tadas na Fig. 3.5 , poderéo ser vistas somente em um gés de elétrons confinado em uma
drea com dimensoes laterais menores do que 200 A.

Na Fig. 3.6, mostramos a func¢ao de onda do estado fundamental, a qual mostra
um pico agudo em torno do canto coéncavo do GaAs. A largura média deste pico é da
ordem de 100 A. O overlapping entre as autofuncoes nas proximidades do canto céncavo
do GaAs em distancias iguais ao periodo da corrugacéo (= 850 A) é desprezivel. Portan-
to, os elé¢trons na primeira sub-banda formam um canal quintico unidimensional quase
ideal localizado préximo ao canto concavo do GaAs. O gés de elétrons estd densamente

condensado em tnico modo da guia de onda.
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Eg=250meV
E;=15.1 meV
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Figura 3.5: Diagramas de energia calculados nos pontos A (0O) (regido concava do GaAs)
e B (e) (regido convexa do GaAs).
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Figura 3.6: (a) Densidade de probabilidade do estado fundamental. (b) curvas de nivel da
densidade de probabilidade do estado fundamental. Resultado de Vacek et al. [2].
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3.2 Modelo Teorico

O modelo investigado por Vacek et al. [2] é bem simples e portanto nao esperamos
que os seus resultados descrevam bem o sistema apresentado na Fig. 3.3, pois o0 mesmo
é bastante sensivel aos parametros de fabricagdo. Para obtermos uma descricdo mais
realistica deste sistema usamos uma aproximagao autoconsistente para investigd-lo, ou
seja, resolvemos autoconsistentemente as equacgoes de Schrédinger e Poisson. A solucdo da
equacao de Schrodinger é baseada na técnica do Split-Operator (ver capitulo 2), enquanto
a da equagao de Poisson leva em conta o fato do sistema ser periédico na direcéo .

O sistema que iremos investigar neste capitulo é constituido por uma heteroes-
trutura de n — Aly3Gag7As/ GaAs com uma interface corrugada de dopagem modulada.
(ver Fig. 3.7) e com um gate aplicado ao topo da heteroestrutura. Ao incluirmos uma
voltagem aplicada ao gate, obtemos um parametro com o qual podemos controlar a popu-
lagéo dos niveis de energia. Com o spacer, obtemos um gas de elétrons com um minimo de
centros espalhadores, aumentando assim sua mobilidade. Estamos considerando que as
impurezas aceitadoras estao distribuidas uniformemente sobre todos o sistema, e que as
impurezas doadoras estdo distribuidas uniformemente somente sobre uma camada finita,
tipicamente da ordem de 400 A, ndo indo necessariamente ao bulk. O sistema, que esta-
mos investigando est4 uniformemente dopado com uma densidade residual de impurezas
aceitadoras ionizadas de N4 = 5.0 x 10'5 cm™3. Nossos célculos foram realizados con-
siderando que esta heteroestrutura possui um perfodo de corrugacio de 806 A e que o
angulo entre as faces na interface da heteroestrutura é de 90° (ver figura 3.4).

Resolvendo somente a equacdo de Poisson para este sistema verificamos que o
mesmo ¢ muito sensivel a densidade de impurezas doadoras, j4 que a regido de con-
finamento depende muito mais da densidade de impurezas doadoras do que de outros

parametros tais como voltagem aplicada ao gate, spacer, ou largura (tamanho) da ca-
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mada de impurezas doadoras. Na figura 3.8, mostramos como impomos as condigoes de
contorno para o potencial do sistema ao longo da diregao ¥, ja na direcao z, o sistema é
periédico. e o potencial na superficie é constante. Na figura 3.9 mostramos uma repre-
sentacao esquematica de um potencial obtido autoconsistentemente, e para este sistema

temos a formacao de um gas de elétrons quase-1D na regiao concava do GaAs.

VRBulk

Figura 3.7: Representacdo esquemdtica da heteroestrutura n — Al,Ga;_,As/GaAs corru-
gada com dopagem modulada, e com um gate aplicado ao topo da heteroestrutura.
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Figura 3.8: Representacdo esquemdtica da formac3o do gds de elétrons quase-bidimensio-

nal, na interface da heteroestrutura n-Al,Ga, ,As/GaAs, com as respectivas condicdes de
contorno usadas em sua simulac3o.

Np = 0.075x 10" cm™
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Figura 3.9: Representacdo esquemitica do potencial autoconsistente de uma heteroestru-
tura n — Aly3Gag7As/ GaAs com interface corrugada de dopagem modulada.
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3.3 Efeitos da Densidade de Impurezas Doadoras

Nesta heteroestrutura corrugada (figura 3.7), verificamos que ¢ a densidade de
impurezas doadoras é que ird definir em que regido teremos a formagao de um gas de
elétrons quase-1D, se na concava ou na convexa. Para investigarmos, os efeitos da densi-
dade de impurezas doadoras, iremos manter uma temperatura de 0 K, um spacer de 0 A
e a largura da camada de impurezas doadoras de 400 A. A voltagem aplicada ao gate serd
usada para mantermos somente o estado fundamental do sistema populado, j& que esta
nao tem um efeito sobre a regido onde ocorrera o confinamento. No sistema que estamos
investigando os pontos A e B da Fig. 3.4, tem respectivamente as seguintes coordenadas
(0,0) e (£400,400). O ponto A esta nos indicando a regido concava do GaAs enquanto o
ponto B a regiao convexa do GaAs.

Na tabela 3.1, para cada densidade de impurezas doadoras, apresentamos os niveis
de energia com suas respectivas ocupagoes. Para cada sistema, procuramos encontrar uma
voltagem que deixasse somente o estado fundamental do sistema populado. Desta tabela
de energias pode se ver que a medida que aumentamos a densidade de impurezas doadoras
o espacamento em energia entre as diversas sub-bandas vai diminuindo e posteriormente
passa a aumentar. Por exemplo, para Np = 0.05 x 10® cm™® e Np = 0.1 x 10*® cm ™2
temos que a energia do estado fundamental dos dois sistemas estdo bem préximas, e o
espacamento em energia entre o estado fundamental e o primeiro estado excitado em cada
sistema diminuiu. Para Np = 0.05 x 10'® cm™3, temos a formacao de um gés de elétrons
quase-1D na regido concava do GaAs, enquanto que para Np = 0.1 x 10 cm™3 o gés
de elétrons esta completamente estendido sobre o sistema. Esta mesma comparacao pode
ser feita para as densidades Np = 0.75 x 10 em™ e Np = 0.25 x 10'® em ™3, e iremos
encontrar que os niveis de energia estao préximos e que a separacdo em energia entre as

duas primeiras sub-bandas dos dois sistemas aumentou.



3.3. Efeitos da Densidade de Impurezas Doadoras 41

Tabela 3.1: Energias e ocupagao dos quatro primeiros niveis de eneriga do sistema corrugado
para uma temperatura zero e um spacer de 0 A.

Temperatura = 0 e Spacer = 0 A |
| Np (x10™ cm™®) [ V, (meV) [ E; (meV) [ E; (meV) [ E; (meV) | E; (meV) |
0.025 980 -0.06493 20.8866 23.9764 43.8958 |
Ocupagao 0.00012 0.0000 0.0000 0.0000
0.05 960 -0.42217 7.5491 10.6746 19.6813
Ocupacao 0.00031 0.0000 0.0000 0.0000
0.075 900 -0.2026 3.2218 5.5925 12.4283
Ocupagéao 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 850 -0.4907 1.3486 4.4798 11.5896
Ocupagao 0.0003 0.0000 0.0000 0.0000
0.25 405 -0.3616 12.3398 28.2292 43.0497
Ocupacao 0.0003 0.0000 0.0000 0.0000
0.5 0.0 -11.0122 -4.8478 2.5822 12.6495
Ocupagao 0.0016 0.0010 0.0000 0.0000

Na figura 3.10 apresentamos as curvas de niveis da densidade de probabilidade
|¥;(z,y)|*, na qual vemos a formacao de um gés de elétrons quase-1D na regiao concava
do GaAs, com um raio médio da ordem de 100 A estando bem localizado nesta regiao.
Ja na figura 3.13, apresentamos duas se¢des transversais do potencial ao longo da direcgao
y, com cortes em z =0 A e z = 400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.025 x 1018
-3

cm™°, a qual nos mostra uma diferenca de 100 meV em z = 0 A e z = 400 A na interface

entre o n — Alp3GagrAs e o GaAs.

Na sequéncia de figuras de 3.10 & 3.21, podemos verificar uma mudanca na forma
e na regiao do confinamento do géas de elétrons. Para baixas densidades o sistema pas-
sa a apresentar um gas de elétrons quase-1D confinado na regido concava do GaAs como
mostra as curvas de niveis das densidade de probabilidade |¥;(z,y)|?. Existe um intervalo
intermedidrio de densidade de impurezas doadoras no qual o gés de elétrons fica comple-
tamente estendido sobre todo o sistema. J4 para densidades um pouco maiores o sistema,
passa a apresentar um gés de elétrons quase-1D confinado na regiao convexa do GaAs, em

vez da regiao concava. Esta mudanca de comportamento deve-se unicamente a densidade
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de impurezas doadoras no sistema, os outros parametros do sistema nao alteram sozinhos
a forma e a regiao de confinamento do gas de elétrons.

N, = 0025 x10** em®

Spacer=0 Angs.
Y, =980 meV
T=0K
- i ¥ g
T 1
5 b1
3n !
> =
e
X (Angsirens) X{Angsirons)
1Y ix0)l° }

Y (Angstroms)
Y (Angrtroms)

X (Angrmons) X (Angswons)

Figura 3.10: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T' =0, e Np = 0.025 X 10'® em~3.
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Figura 3.11: Seccdes transversais do potencial ao longo da direcao y, com cortes em & = 0
A ez = 400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.025 x 10" cm™.
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X (Angsirons) X (Angsicons)

Figura 3.12: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T = 0, e Np = 0.05 x 10'® cm™3.
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Figura 3.13: Seccdes transversais do potencial ao longo da direcao y, com cortesem z =0
A ez =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.05 x 10'® em~3.
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Figura 3.14: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T'= 0, e Np = 0.025 x 10'® cm™3.
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Figura 3.15: Secgbes transversais do potencial ao longo da direcio y, com cortes em z = 0
A e x =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.075 x 108 cm~2.
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Figura 3.16: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T =0, e Np = 0.1 x 10'® em~3.
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Figura 3.17: Sec¢Ges transversais do potencial ao longo da direcio y, com cortes em = = 0
A ez =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.01 x 108 cm™3.
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Figura 3.18: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com 7' =0, e Np = 0.25 x 10*® ecm~3.

T v I ¥ i M 1
1400~ Ny=025x10"%cm?
Spacer = 0 Angs.
1200- V, = 405 meV
T=0K

VedX,¥)

200} 4
V. 1 N 1 N 1 N 1 N 1 L 1 o]
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000

y (Angstrons)

Figura 3.19: Secgdes transversais do potencial ao longo da direcio y, com cortes em z = 0
A e x =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.25 x 108 cm—3,
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Figura 3.20: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T'=0, e Np = 0.5 x 10 em=3.
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Figura 3.21: Seccoes transversais do potencial ao longo da direcao y, com cortes em z = 0
A ez =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.5 x 10 em~3,
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3.4 Efeitos do ”Spacer ”

Agora iremos avaliar o efeito de uma camada espacadora (spacer) sobre a forma
e a regiao do confinamento do gds de elétrons.. Para isto iremos considerar uma camada
espacadora de 50 A (Alp3GaprAs), e uma camada de n — Alg3Gag7As dopada com
impurezas doadoras de 350 A, na qual iremos variar a concentracao de impurezas doadoras.

Na tabela 3.2, apresentamos os niveis de energia com suas respectivas ocupacoes,
para cada densidade de impurezas doadoras. Novamente controlamos a voltagem aplicada
ao gate para que somente o estado fundamental do sistema fosse populado. O compor-
tamento do espacamento de energia entre as sub-bandas se manteve, ou seja, a medida
que aumentamos a densidade de impurezas doadoras o espacamento em energia entre as
diversas sub-bandas vai diminuindo e posteriormente ele comega a aumentar. Por exem-
plo, para Np = 0.075 x 10'® ¢cm=3 e Np = 0.1 x 10*® ¢m~3 temos que a energia do estado
fundamental dos dois sistemas estio bem proximas, enquanto o espacamento em ener-
gia entre o estado fundamental e o primeiro estado excitado dos dois sisterma, diminuiu.
Para Np = 0.075 x 10'® cm™, temos a formacdo de um gis de elétrons quase-1D na
regiao concava do GaAs, enquanto que para Np = 0.1 x 10 cm~3 0 gas de elétrons est4
completamente estendido sobre o sistema. Ao fazermos esta mesma comparacao para as
densidades Np = 0.15 x 10'® cm™2 e Np = 0.25 x 10'8 em 3 encontramos que os niveis de
energia estao préximos e que a separacio em energia entre as duas primeiras sub-bandas

dos dois sistemas sofreu um acréscimo.

Na figura 3.22 apresentamos as curvas de niveis da densidade de probabilidade

Ve(z,y)

2, na qual vemos a formacao de um géds de elétrons quase-1D na regiao concava
do GaAs, com um raio médio da ordem de 100 A estando bem localizado nesta regiao.
Ja na figura 77, apresentamos duas segoes transversais do potencial ao longo da direcdo

y, com cortes em z =0 A e z = 400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.025 x 10'®
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Tabela 3.2: Energias e ocupag3o dos quatro primeiros niveis de eneriga do sistema corrugado
para uma temperatura zero e um spacer de 50 A

[ Temperatura = 0 e Spacer = 50 A |
[Np (x10® cm™%) [V, (meV) | E; (meV) | E; (meV) | E5 (meV) | E4 (meV) |
0.075 910 -0.0133 13.8185 17.0233 28.0408
Ocupacao 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000
0.1 880 -0.1176 2.1487 5.1765 11.7853
Ocupagao 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000
0.15 760 -0.0344 8.5109 17.1163 26.2734
Ocupacio 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000
0.2 630 -0.0430 14.3196 27.5485 40.5284
Ocupagao 0.0001 .0000 0.0000 0.0000
0.25 480 -0.0396 25.3097 33.8643 56.6863
Ocupacao 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
0.5 0.0 -3.4496 6.3854 21.5778 36.5459
Ocupagao 0.0009 0.0000 0.0000 0.0000

cm™°, a qual nos mostra uma diferenca de 100 meV em z = 0 A e 2z =400 A na interface
entre o n — Alp3GagrAs e o GaAs.

Na seqiiéncia de figuras de 3.22 &4 77, podemos verificar uma mudanca na forma
e na regiao do confinamento do géds de elétrons. Para baixas densidades o sistema pas-
sa a apresentar um gés de elétrons quase-1D confinado na regido concava do GaAs como
mostra as curvas de niveis das densidade de probabilidade |¥,(z, y)|*. Existe um intervalo
intermedidrio de densidade de impurezas doadoras no qual o gas de elétrons fica comple-
tamente estendido sobre todo o sistema. Ja para densidades um pouco maiores o sistema
passa a apresentar um gas de elétrons quase-1D confinado na regiao convexa do GaAs,
em vez da regido concava. Ao compararmos estes estados com os obtidos para um sistema

sem spacer, vemos que nao houve nenhuma mudanca significativa no comportamento geral

do sistema.
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Figura 3.22: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T = 0, e Np = 0.075 x 10® em=3,
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Figura 3.23: Seccdes transversais do potencial ao longo da direcdo y, com cortes em z =
e x =400 A, para uma temperatura 0 K e N = 0.075 x 10'8 cm—3.
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Figura 3.24: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com 7' =0, e Np = 0.1 x 108 cm~3.
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Figura 3.25: Sec¢Bes transversais do potencial ao longo da direcio y, com cortes em z = (
A ez =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.1 x 108 cm=3.
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Figura 3.26: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro pr
da heteroestrutura corrugada, com T' =0, e Np = 0.15 x 10! cm™2,
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Figura 3.27: Secgbes transversais do potencial ao longo da diregdo y, com cortesem z = 0
A ez =400 A, para uma temperatura 0 K e Np = 0.15 x 10'® cm—3.
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3.5 Efeitos da Temperatura

Nesta secao iremos apresentar os resultados obtidos quando investigamos esta
heteroestrutura corrugada (figura 3.7) com os seguintes parametros: uma temperatura de
4 K, um spacer de 0 A e largura da camada de impurezas doadoras de 400 A. A voltagem
aplicada ao gate novamente foi usada para mantermos somente o estado fundamental do
sistema populado. Verificamos que basicamente o efeito da temperatura é popular os
niveis de energia préximos do nivel de Fermi.

Na tabela 3.3, apresentamos os niveis de energia com suas respectivas ocupagdes,
para cada densidade de impurezas doadoras. Novamente controlamos a voltagem aplicada
ao gate para garantir que iremos popular somente o estado fundamental do sistema. O
comportamento do espagamento de energia entre as sub-bandas se manteve, ou seja, a
medida que aumentamos a densidade de impurezas doadoras o espagamento em energia
entre as diversas sub-bandas vai diminuindo e posteriormente ele comeca a aumentar. Por
exemplo, para Np = 0.075 x 10'® cm™2 e Np = 0.1 x 10'® cm™3 temos que o espacamento
em energia entre o estado fundamental e o primeiro estado excitado dos dois sistema
diminuiu. Para Np = 0.075 x 10'® cm™3, temos a formacio de um gés de elétrons
estendido sobre todo o sistema, mas com um pequeno confinamento na regiao concava
do GaAs como podemos ver nas figuras 3.28 e 3.29, enquanto que para Np = 0.1 x 108
em™3 o gis de elétrons estd completamente estendido sobre o sistema. Ao fazermos esta
mesma comparagao para as densidades Np = 0.1 x 10*® ecm™3 e Np = 0.15 x 10! cm=3
encontramos que os niveis de energia estdo préximos e que a separacio em energia entre
as duas primeiras sub-bandas dos dois sistemas sofreu um acréscimo.

Na seqiiéncia de figuras de 3.28 & 3.31, mostramos uma mudanca lenta na forma do
confinamento do gés de elétrons. Novamente vimos que realmente o fator mais importante

para a formacao de um gds de elétrons nesta heteroestrutura é a densidade de impurezas
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Tabela 3.3: Energias e ocupagdo dos quatro primeiros niveis de eneriga do sistema corrugado
para uma temperatura 4 K e um spacer de 0 A.

| Temperatura = 4 e Spacer = 0 A |
[ Np (x10™ ¢cm™3) [ V; (meV) [ E; (meV) | E; (meV) | Eg (meV) | E4 (meV) |
0.075 940 -2.1355 0.2428 2.8173 9.6465
Ocupagao 0.0007 0.0001 0.0000 0.0000
0.1 855 -0.8035 1.1030 4.1320 11.2375
Ocupacao 0.0004 0.0000 0.0000 0.0000
0.15 730 -0.8313 3.4960 8.8818 15.6815
Ocupacgao 0.0004 0.0000 0.0000 0.0000
0.2 630 -2.4920 1.7350 7.8327 15.2737
Ocupacao 0.0007 0.0000 0.0000 0.0000
0.25 490 -2.7191 3.0631 12.3636 23.2268
Ocupacao 0.0008 0.0000 0.0000 0.0000
0.5 0.0 -11.0103 -4.8453 2.5848 12.6520
Ocupagao 0.0016 0.0010 0.0000 0.0000

a uma variacao da densidade de impurezas doadoras.

doadoras, os outros parametros tem alguma influéncia quando também est@o associados




3.5. Efeitos da Temperatura

55

Np - 0075x10"* ¢m?

3

Y (Angrirom)
¥ 8

8

X (Angrirens)

¥

Y (Angrirone)
¥ (Angstrone)
3

8

m@ 1Y ax)* @

X (Angsiwons)

X (Angsirons)

Figura 3.28: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados

da heteroestrutura corrugada, com T' = 4, e Np = 0.075 x 108 ¢m=3.
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Figura 3.29: Secgdes transversais do potencial ao longo da direcio v,
Aexz =400 A, para uma temperatura 4 K e Np = 0.075 x 1018 cm=3.
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Figura 3.30: Curvas de niveis das densidades de probabilidades dos quatro primeiros estados
da heteroestrutura corrugada, com T = 4, e Np = 0.1 x 108 cm™3.
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Figura 3.31: Seccbes transversais do potencial ao longo da direcdo y, com cortes em z = 0
A ez =400 A, para uma temperatura 4 K e Np = 0.1 x 108 cm=3.
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3.6 Conclusoes

Neste capitulo, estudamos a formacao de um gas de elétrons quase-1D, em fios
quanticos do tipo V-groove, e mostramos que este gas de elétrons quase-1D pode se for-
mar na regiao concava ou convexa do GaAs. Utilizamos a voltagem aplicada ao gate
para controlarmos a populacao das sub-bandas do sistema. Mostramos que a densidade
de impurezas doadoras tem um papel determinante sobre qual regido ird ocorrer o confi-
namento do gas de elétrons quase-1D. Variando a voltagem e a densidade de impurezas
doadoras, encontramos estados estendidos sobre todo o sistema, os quais apresentam ca-
racteristicas dos sistemas quase-2D. A primeira caracteristica estd no fato da densidade
de probabilidade estar estendida sobre todo o sistema e a segunda estd na diminuicao dos

espacamentos em energia entre as sub-bandas.



Capitulo 4

Fios Quanticos por Confinamento
Eletrostatico

Neste capitulo iremos investigar a transicao de um géds de elétrons quase-2D
para um quase-1D, em uma heteroestrutura de Al,Ga,_,As/GaAs, na qual temos no
topo desta uma estrutura gates metalicos, e na interface entre o Al,Ga,_,As e 0 GaAs
temos a formacao de um gés de elétrons quase-2D. Ao aplicarmos um voltagem negativa
aos gates, induzimos a formacao de canais quase-1D nas regides entre os gates, cujo o
potencial de confinamento é controlado pela voltagem aplicada aos gates. Verificamos
esta transi¢ao através do célculo das densidades de probabilidades |¥(z, y)|?, das relacoes

de dispersao, da condutancia e da capaciténcia. Os resultados que obtivemos foram para

uma temperatura de 4 K.
4.1 Introducao

Como os sistemas eletronicos quase-2D (2DEG) sio facilmente obtidos na direcao
de crescimento por técnicas de MBE ou MOCVD, uma maneira ébvia de se obter sis-
temas eletronicos quase-1D (fios quanticos) ou quase-0D (pontos quanticos) é fazermos
um ataque quimico (etching) combinado com técnicas de nanolitografia a uma heteroes-
trutura 2DEG padronizada. Os limites dos processos de litografia estdo bem na regido em

que aparecem os efeitos quanticos, com o presente estado da arte o padrao de transferéncia

58
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litogréfica estd no intervalo de 10 nm. A maior vantagem deste tipo de procedimento est4
na sua grande aplicabilidade a qualquer espécie de semicondutor, e a sua flexibilidade em
definir heteroestruturas (fios e pontos quéanticos) com diferentes formas geométricas. Por
outro lado, a desvantagem bésica é devido aos danos que a corrosao (etching) causa nas
superficies livres, o que normalmente provoca a degradacdo das paredes laterais dos fios
e pontos quénticos, com a conseqiiente deterioragio de suas propriedades épticas. A defi-
nicdo da difragdo nas méscaras é limitada e a corrosdo (etching) induz danos limitando
a aplicabilidade destes métodos a nanoestruturas de tamanhos laterais da ordem de 40
nm [8,9].

Os danos introduzidos pelo procedimento de corrosio quimica (etching) usado
na transferéncia de padroes para estruturas semicondutoras, tornam-se relevantes quando
as dimensoes destes padrdes sdo pequenas (da ordem de 40nm), pois nesta situacao eles
passam a dominar as propriedades eletronicas destas estruturas. Um dos efeitos dos danos
da corrosao mais verificados, é a depressio dos portadores para concentracoes padroes, a
qual se estende sobre 50 nm (ver [3,8] e referéncias 14 contidas). Atualmente os materiais
baseados em GalnAs sdo menos sensiveis a este efeito. Uma outra evidéncia dos danos
esta no decréscimo da eficiéncia da luminescéncia devido aos numerosos defeitos nio ra-
diativos. O recrescimento sobre estruturas corroidas parece reparar parcialmente somente
alguns dos danos.

Para obtermos estruturas com menos danos, técnicas de fabricacio mais suaves
véem sendo pesquisadas (ver fig. 4.1 abaixo). Umas poucas tem se mostrado usuais,
embora apresentem uma resolucio geométrica mais baixa do que as heteroestruturas

obtidas diretamente por corrosdo (ver fig. 4.2 ):

1. Corrosao parcial do topo do material de confinamento fornecendo um potencial

de confinamento lateral devido aos diferentes potenciais eletrostdtico nas zonas de
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deplecao.

2. Gates também podem ser depositados sobre estas camadas de padrao de confina-

mento para obtermos um controle sobre a densidade eletronica.

3. Aplicando camadas metélicas sobre as camadas de resiste padronizadas induziremos
também um potencial periédico sobre um gas de elétrons 2D como o potencial

Schottky da superficie.

4. Eletrodos split-gate fornecem um pogo de potencial abaixo do eletrodo controlado
pela voltagem. Estas estruturas sdo muito usadas em emissores de contato pontual

para transporte longitudinal e como pogos de potenciais controlados para transporte

lateral.

Estas estruturas semicondutoras do tipo split-gate tém um potencial de confina-
mento eletrostatico cuja a grande vantagem estd no fato dele poder ser controlado pela

voltagem aplicada aos gates, mas elas sdo mais complexas para se fabricar e operar.
4.2 Sistema Investigado

Neste capitulo a estrutura que iremos estudar é constituida por uma super-rede
de fios quanticos em heterojungdes de GaAs-Al,_.Ga,As. Esta heterojuncéo é formad»
por uma camada de GaAs, seguida de uma de Al,Ga;_;As, e posterioriciie ..
camada de Al,Ga;_,As dopada com impurezas doadoras. Os elétrons das impurezas
doadoras migram para a interface do GaAs com o AlxGa;_,As nao dopado, formando
um gas de elétrons bidimensional. A largura da camada de Al,Ga;_,As nao dopada,
conhecida como spacer, é tipicamente da ordem de 80 A.

Se o spacer, for muito pequeno, os elétrons que estdo na interface passam a

sentir a presenca das impurezas ionizadas, sendo espalhados por estas, ou seja, teriamos
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Figura 4.1: Diferentes configuragdes de "gate” que sdo usadas para impor gradientes de
potencial lateral a um 2DEG [3].
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Figura 4.2: Sec¢Oes transversais de heterojuncdes de GaAs-Al,Ga;_, As obtidas através de
processos de corrosdo (etching) [3].
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Figura 4.3: Representacdo de fios quanticos cujo o confinamento em umas das diregoes é
devido a um potencial eletrostatico.

centro espalhadores, o que significaria uma sensivel redugdo na mobilidade deste gés de
elétrons. J4 se esta camada for muito grande, poucos elétrons conseguirao migrar para
esta interface, portanto terfamos uma baixa concentracdo de portadores. Esta camada é
tipicamente da ordem de algumas dezenas de Angstrons (geralmente entre 20 e 100 A).

Com a formagao de um gés de elétrons bidimensional na interface do GaAs com o
Al;Gay . As pode-se criar fios quanticos nesta interface por meio de um potencial eletros-
tatico aplicado ao gate, como mostra a figura 4.3. Aplicando-se uma voltagem negativa
nos gates os elétrons procuram regides de menor energia ficando confinados nas regies
entre os gates formando nesta regiao um gés de elétrons unidimensional. Na figura 4.4,
mostramos o perfil do potencial efetivo deste sistema, enquanto na figura 4.5 mostramos
dois cortes transversais do sistema na direcio y (paralela a direcéo de crescimento).

Os resultados que iremos apresentar neste capftulo, foram obtidos considerando-
se que a distribuigao residual de impurezas aceitadoras é de 5.0 x 10> cm™3, e que elas

estao distribuidas uniformemente em todo o sistema. J4 quanto as impurezas doadoras,
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Figura 4.4: Perfil do potencial de fios quinticos cujo o confinamento em umas das direcdes
é devido a um potencial eletrostatico.

Schottky Gate
GaAs
doped AlGaAs
und. AlGaAs
* J  Gaas

Figura 4.5: Perfil do potencial da heteroestrutura de Al_;Ga, As/GaAs, em um corte
transversal paralelo a direcdo de crescimento da amostra. (a) Aqui mostramos a heteroestru-
tura com a estrutura de gate, e em (b) mostramos o perfil do potencial em uma regido sob o
gate € em uma sem o gate.
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consideramos que as mesmas estao distribuidas uniformemente em uma pequena camada
cuja a largura varia entre 300 Ae350A.

Esta super-rede de fios quanticos em heterojungoes de Al,_,Ga,As/GaAs, cujo o
potencial de confinamento em uma diregao é devido a um potencial eletrostatico aplicado
ao gate, ¢ um sistema bastante interessante tanto do ponto de vista experimental (pelas
razoes expostas anteriormente) quanto do ponto de vista teérico, ja que ele é um sistema
bastante rico. Do ponto de vista experimental ele é bastante interessante, e isto deve-se
nao sé ao fato do géds de elétrons ser extremamente puro, mas também ao fato de que
com uma unica amostra, ao se variar a voltagem aplicada ao gate, consegue-se investigar
diversos sistemas, os quais podem passar desde um gas de elétrons quase-2D, posterior-
mente por uma super-rede de fios quanticos até chegar a uma série de fios quanticos
completamente confinados e isolados (um géas de elétrons quase-1D). Neste sistema ire-
mos investigar a transicao de dimensionalidade do gis de elétrons que esta confinado
na interface da heterojuncao de Al,_,Ga,As/GaAs, a qual ird ocorrer ao variarmos a
voltagem aplicada ao gate, quando ele ird passar de gas de elétrons quase-2D para um
quase-1D. Esté transi¢cao ocorre de uma maneira continua, havendo um intervalo de volta-
gem no qual o sistema apresenta ambas caracteristicas.. Neste capitulo iremos investigar
estd transicao de dimensionalidade, assim como o intervalo de voltagem no qual ela ird
ocorrer. Experimentalmente esta transicao foi observada por [4, 18], através de medidas
da condutancia ao longo da direcao periddica.

Okada et al [4] fabricaram e caracterizaram um FET de GaAs/AlGaAs com
dopagem modulada e com um gate corrugado, no qual o canal com o gas de elétrons foi
mudado de um canal convencional com um gas de elétrons bidimensional para um arranjo
de canais com um gas de elétrons unidimensional. As suas medidas foram feitas em uma
temperatura de 5 K. Nas figuras 4.6 e 4.7, apresentamos o sistema investigado por eles.

Na estrutura investigada por eles, cada canal com um gas de elétrons quase-
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Figura 4.6: Visdo do topo do dispositivo utilizado por Okada et al [4] para investigar a
transicdo de um gds de elétrons quase-2D para um quase-1D.
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Figura 4.7: Secdo transversal do dispositivo investigado por Okada et al.

1D possui uma largura de 50 nm na direcao periddica e estdao afastados de 200 nm uns
dos outros. Nesta estrutura eles observaram que a transcondutancia transversa ao FET
(Ver figura 4.8) diminuia (decrescia) com o aumento da voltagem negativa (decréscimo
da voltagem) e chegava a zero em uma voltagem limiar da ordem de —0.45 V. Além
disso, eles observaram também que a transcondutancia longitudinal ao FET tem um
valor finito na voltagem limiar de —0.45 V, indicando desta forma que o canal mudou de
bidimensional para unidimensional em uma voltagem da ordem de —0.45 V. Nas medidas

de capacitancia do gate realizadas, eles observaram que esta decrescia monotonicamente
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no regime unidimensional de —0.45 V a —1.0 V, e este fato, sugere que a largura e
a concentracao linear do canal quase-unidimensional decresce monotonicamente com a
variacao da voltagem negativa, ou seja, ao diminuirmos a voltagem.

Com respeito a transcondutancia de um FET longitudinal no regime do canal
unidimensional, eles verificaram que existe uma mudanca critica na inclinacao da curva

da transcondutancia em torno de —0.85 V, e que esta mudanca critica desaparece a

temperatura ambiente.
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Figura 4.8: Trancondutancia versus voltagem aplicada ao gate. Resuitado experimental
obtido por Okada et al. [4]
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Figura 4.9: Transcondutancia versus voltagem aplicada ao gate, e a derivada segunda da
corrente de dreno versus voltagem aplicada ao gate. Resultados experimentais obtidos por

Okada et al. [4]

W H

Gate capacitance (pF)
N

o

l' | 5K

T o

ne-dimensional
channel regime

[ Two—

dimensional

channel
regime

(o]

Gate voltage (V)

Gate capacitance vs gate voltage at S K.

-02 -04 -06 -08 -1.O0 -l2

Figura 4.10: Capacitancia versus voltagem aplicada ao gate. Resultado experimental obtido

por Okada et al. [4]
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4.3 Estados Eletronicos para 7' =0 K

Nesta secao apresentaremos os resultados para os estados eletronicos do sistema
apresentado na figura 4.3 para duas diferentes densidades de impurezas doadoras. Ini-
cialmente iremos considerar uma dopagem de impurezas doadoras de Ny = 4.0 x 10!8
cm~3, distribuida uniformemente sobre uma camada de 350 A de largura. A largura do
» spacer”, camada de Al,Ga,_,As nio dopado, é de 50 A. Os resultados a seguir foram
obtidos para uma temperatura de 0 K e uma densidade residual de impurezas aceitadoras
de N4 = 5.0 x 10%® cm™3 distribuida uniformemente sobre todo o sistema.

Como as nossas condigoes de contorno na dire¢ao x sao periddicas, entdo para
obtermos um gas de elétrons quase-1D completamente confinado, devemos impor que
a penetracdo da funcdo de onda na barreira de potencial (regido imediatamente abaixo
do gate) seja pequena comparada com a sua largura. Levando isto em conta, nossos
resultados foram obtidos considerando que a largura do gate é de 800 A (tamanho na

direcio ), enquanto o tamanho do fio (canal do gés de elétrons quase-1D) é de 400 A |

ou seja, L, =400 A .
4.3.1 Estudo do Confinamento para Ny = 4.0 x 10!® cm™3

Para esta densidade investigamos os efeitos devido ao potencial, ou seja, para duas
diferentes voltagens aplicadas aos gates. Para um potencial de 300 mV aplicado aos gates,
verificamos que o sistema ainda apresenta um cardter bidimensional como é mostrado
pelo comportamento da relagdo de dispersdo do sistema para esta voltagem (figura 4.12),
e também pelo comportamento das fungoes de onda (figura 4.11), principalmente a do
estado fundamental a qual ainda esta estendida sobre o sistema. Para esta voltagem
aplicada aos gates vemos da relagdo de dispersdao que o sistema ainda estd fortemente
acoplado, pois mesmo o estado fundamental do sistema esta interagindo com os outros

fios. A relagao de dispersdo ainda apresenta um comportamento parabdlico caracteristico
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do sistema livre, ou seja, sem um potencial de confinamento (V, =0 mV).

Ja para uma voltagem de 600 mV aplicada ao gate (figura 4.14) podemos ver
porque o sistema € interessante do ponto de vista experimental, j& que mudando somente
a voltagem aplicada ao gate podemos mudar completamente o comportamento do sistema.
Esta mudanga de comportamento na sua relagao de disperséo (figura 4.14) se reflete nas
suas propriedades épticas e de transporte. Da relagdo de dispersdo para esta voltagem
(figura 4.14) vemos que ela é praticamente linear para o estado fundamental, indicando
o carater quase-1D deste sistema. Quanto ao segundo estado deste sistema podemos
ver da relagao de dispersao que ele apresenta uma pequena dispersdo, a qual pode ser
vista na sua funcao de onda (figura 4.13). Quanto aos outros estados podemos ver pelo
comportamento da sua dispersao que eles possuem um carater bidimensional, ou seja, eles
estao interagindo com os fios que estao ao seu lado, mas eles nao definem o comportamento

do sistema ja que néo estao populados.
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Figura 4.11: Funcdes de ondaem k, =0, paraT = 0K, N; =4.0x 1012 em~2 e V, = 300
mV.
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Figura 4.12: Relacio de dispersio para T =0 K, Ny = 4.0 x 10 cm™ e V, = 300 meV.
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Figura 4.13: Funcdes de ondaem k, = 0, para T = 0 K, N; = 4.0x 10 em~? e V; = 600
mV.
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Figura 4.14: Relacio de dispersio para T = 0 K, Ny = 4.0 x 10" cm™® e V; = 600 meV.
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4.3.2 Estudo do Confinamento para N; = 4.5 x 10*® cm™®

Agora iremos investigar o caso em que a densidade de impurezas doadoras da
estrutura apresentada na figura 4.3 é de Np = 4.5 x 102 cm™2. Nos resultados que apre-
sentaremos a seguir, foram obtidos utilizando-se os seguintes parametros: uma densidade
de impurezas doadoras de Np = 4.5 x 10*? cm™2 distribuida uniformemente sobre uma
camada de n — Alg3Gag7As de 350 A, uma densidade residual de impurezas aceitadoras
de N4y = 5.0 x 10" ¢m™® distribuida uniformemente sobre todo o sistema, um spacer de
50 A, uma distancia entre os gates de 400 A (tamanho lateral do fio quantico), a laren
dos gates é de 800 A e uma temperatura zero.

Para um potencial de 300 mV aplicado aos gates, vci.. L Lisbelild
apresenta um carater bidimensional como é mostrado pelo comportamento da sua relagao
de dispersao do sistema para esta voltagem (ver Fig. 4.15), ou ainda pelo comportamento
de sua fung@o de onda para os diversos k (ver figura 4.16). Para esta voltagem aplicada
ao gate vemos da relacao de dispersdo que o sistema ainda estd fortemente acoplado,
pois mesmo o estado fundamental do sistema esta interagindo com os outros fios. J4
para um potencial de 600 mV aplicado aos gates, verificamos que o sistema apresenta
um carater unidimensional como ¢ mostrado pelo comportamento praticamente linear da
relacao de dispersao do estado fundamental (figura 4.15), ou ainda pelo comportamento

de suas fungoes de onda (figura 4.17), principalmente a do estado fundamental a qual esta

confinada na regiao entre os gates.
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Figura 4.15: Relagdo de dispersio para duas diferentes voltagens aplicadas ao gate.
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Vg: 300 mV

mV

Figura 4.17: Funcdes de onda em k, =0, para T = 0 K, N; = 4.5 x 10 cm™2 e V, = 600
mV
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4.4 Transicao de um Sistema Quase-2D para um Quase-
1D

Nesta secao investigaremos a transicdo de um gds de elétrons quase-2D para
um gés de elétrons quase-1D, em fungdo da voltagem aplicada aos gates. Os resultados
que iremos apresentar nesta secdo se referem a estrutura apresentada na figura 4.3, e
os parametros utilizados foram os seguintes: uma densidade de impurezas doadoras de
Np = 4.5 x 10'? cm~2 distribuida uniformemente sobre uma camada de n — Alg 3Gag - As
de 350 A, uma densidade residual de impurezas aceitadoras de N4 = 5.0 x 10'® cm™3
distribuida uniformemente sobre todo o sistema, um spacer de 50 A, uma distancia entre
os gates de 400 A (tamanho lateral do fio quéntico), a largura dos gates é de 800 A e
uma temperatura de 4 K. Na tabela 4.1 abaixo mostramos as energias e a populacio dos

quatro primeiros niveis de energia em k, = 0, para diferentes voltagens aplicadas ao gate.

Tabela 4.1: Energias e populagdo dos quatro primeiros niveis de energia em k, = 0, para
uma temperatura 4 K e um spacer de 50 A.

| Np=45x 102 cm™3; Temperatura =4 K ¢ Spacer =50 A ]
| | Vg (mV) [ E; (meV) [ E; (meV) [ E; (meV) | E; (meV) ]
0.0 -1.860977 1.185097 1.389457 10.34193
Populagao 0.00164 0.00002 0.00001 0.00000
100 -1.551317 1.556643 1.614421 10.48138
Populacao 0.00149 0.00001 0.00001 0.00000
200 -1.210008 1.570844 2.136789 10.61896
Populacao 0.00128 0.00001 0.00000 0.00000
300 -0.7401829 | 1.163743 2.913058 10.56472
Populagao 0.00096 0.00002 0.00000 0.00000
400 -0.3966212 | 0.8042826 | 7.748846 7.748882
Populagao 0.00069 0.00006 0.00000 0.00000
500 -0.3451211 | 11.99650 34.47954 71.37720
Populacao 0.00064 0.00000 0.00000 0.00000
600 -0.3346216 | 13.15707 36.38385 74.83471
Populacao 0.00064 0.00000 0.00000 0.00000
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Agora iremos apresentar as densidades de probabilidades |¥; x, (z,y)|? em k; = 0,
e a relacdo de dispersdo de cada sistema, para podermos identificar onde ocorrera a tran-
sicdo de um sistema quase-2D para um quase-1D. Nas figuras de 4.18 & 4.43, mostramos
como as densidades de probabilidades, as relagoes de dispersao e os perfis de potencial
nas direcoes z e y, evoluem quando aumentamos gradativamente a voltagem aplicada aos
gates.

Quando a voltagem aplicada aos gates é zero, temos que o sistema estd livre na
direcdo z, o que pode ser visto nas densidades de probabilidades mostradas na figura
4.18 e na sua relacao de dispersdo (figura 4.19). A densidade de probabilidade do estado
fundamental estd completamente estendida sobre todo o sistema, mostrando que o gas de
elétrons é quase-2D. J4 a sua relagdo de dispersao mostra que nao ha confinamento na
diregao z, pois ela é completamente parabdlica e ndo apresenta gaps entre as sub-bandas.
Na bordas as dispersoes de cada sub-banda estdao sendo simplesmente rebatidas, ou seja,
-K—->K.

Para uma voltagem de 100 mV (V, = 100 mV), vemos da figura 4.20 que a densi-
dade de probabilidade do estado fundamental ainda estd estendida sobre todo o sistema.
A figura 4.21 da relacao de dispersao apresenta um gap mais evidente somente entre a
terceira e quarta sub-banda, mas todas as sub-bandas ainda apresenta um comportamen-
to parabodlico. Na figura 4.23 temos o perfil de potencial na diregao z, o qual nos mostra
que esta voltagem aplicada aos gates criou somente um pequena perturbagao ao potencial
na direcao z.

Para as voltagens de 200 e 300 mV, vemos das relagoes de dispersao (figuras 4.25
e 4.29) que o sistema simplesmente est4 aumentando o gap entre as sub-bandas, mas estas
ainda apresentam um comportamento parabdlico, e que as densidades de probabilidade
(figuras 4.24 e 4.28) ainda estdo estendidas sobre todo o sistema. J4 para uma volta-

gem de 400 mV aplicada aos gates, a densidade de probabilidade do estado fundamental
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(figura 4.32) estd confinada enquanto a dos outros estados ainda apresentam um caréter
estendido.

Para um voltagem aplicada aos gates de 500 mV, a figura 4.36 nos mostra que
o sistema ja estd completamente confinado e isto pode ser verificado pelo relacao de
dispersao (figura 4.37) a qual estd completamente plana e linear em todas as sub-bandas.
Desta forma podemos dizer que para V, = 500 mV o sistema é um gés de elétrons quase-
1D, ou seja, é nesta voltagem é que houve a transi¢do de um sistema quase-2D para um
quase-1D.

Ao acompanharmos a evolugao das densidades de probabilidades e das relacoes de
dispersao, pode-se notar que para voltagens acima de 500 mV as densidades de probabili-
dades estao completamente localizadas comportando-se como um sistema quase-1D, o que

¢ confirmado pelo comportamento linear da relacao de dispersao em todas as sub-bandas.
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Figura 4.18: Densidade de probabilidade em £k, = 0, para V;, = 0.0 mv.
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Figura 4.19: Relagdo de dispersdo para V; = 0.0 mv.
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Figura 4.20: Densidade de probabilidade em k; = 0, para V; = 100 mv.
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Figura 4.21: Relagdo de dispersao para 1, = 100 mv.
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Figura 4.23: Perfil de potencial paralelo a direcdo z. V, = 100 mV.
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Figura 4.24: Densidade de probabilidade em &, = 0, para V, = 200 mv.
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Figura 4.25: Relacdo de disperso para Vi, =200 mv.
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Figura 4.26: Perfil de potencial paralelo a direcdo y, em dois planos distintos, o primeiro
passando pelo gate e segundo em na regido entre os gates. V;, = 200 mV.
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Figura 4.27: Perfil de potencial paralelo a dire¢do z. V, = 200 mV.



4.4. Transicdo de um Sistema Quase-2D para um Quase-1D

83

Spacer = S0 Angs.
ND=4.5x1012 cm’?

Vg= 300 meV

Figura 4.28: Densidade de probabilidade em k, = 0, para V, = 300 mv.
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Figura 4.29: Relagdo de dispersao para V,; = 300 mv.
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passando pelo gate e segundo em na regido entre os gates. V, = 300 mV.
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Figura 4.31: Perfil de potencial paralelo a direcdo z. V, = 300 mV.
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Figura 4.33: Relacdo de dispersao para V,; = 400 mv.
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Figura 4.34: Perfil de potencial paralelo a direcdo y, em dois planos distintos, o primeiro
passando pelo gate e segundo em na regido entre os gates. V, = 400 mV.
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Figura 4.35: Perfil de potencial paralelo a diregao z. V, = 400 mV.
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Figura 4.36: Densidade de probabilidade em k, = 0, para V; = 500 mv.
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Figura 4.37: Relagdo de dispersao para 17, = 500 mv.
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Figura 4.38: Perfil de potencial paralelo a direcdo y, em dois planos distintos, o primeiro
passando pelo gate e segundo em na regido entre os gates. V, = 500 mV.
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Figura 4.39: Perfil de potencial paralelo a diregao z. V, = 500 mV.
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Figura 4.40: Densidade de probabilidade em k, = 0, para V;, = 600 mv.
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Figura 4.41: Relagdo de dispersdo para V, = 600 mv.
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Figura 4.42: Perfil de potencial paralelo a direcdo y, em dois planos distintos, o primeiro
passando pelo gate e segundo em na regido entre os gates. V, = 600 mV.
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Figura 4.43: Perfil de potencial paralelo a dire¢ao z. V, = 600 mV.
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4.5 Calculo da Condutancia e da Capacitancia

Nesta secdo iremos investigar a transicdo de um gas de elétrons quase-2D para,
um quase-1D, através da condutéancia do sistema na diregdo z e capacitancia do sistema.
Inicialmente iremos calcular a condutancia deste sistema na diregao x, e para isto usaremos

a seguinte expressao obtida da teoria da resposta linear para a condutancia (ver [73,93-

95]):

eZTLy Oen, (km) 2 af
O = S L 2o ( ok, ) (—6_5,)’ (41

onde f é a fungéo de Fermi-Dirac, L, e L, sdo respectivamente o comprimento do sistema

nas direcoes T e y, e Sg, € a area do sistema no plano zy. Em unidades adimensionais

podemos reescrever esta expressio como:

2
> (2582) 8- few) 1 - flen)]  seT #0
Co= TRV X & foeate) L (42)
h2 Z (asgkf, )2 5e—ep) T =0 (
kzn

Da expressao acima vemos que a condutancia depende diretamente da derivada
segunda da relagdo de dispersdo do sistema. Utilizando as dispersées mostradas anterior-
mente, nés calculamos a condutancia do sistema e o resultado obtido é mostrado na figura
4.44. O resultado obtido mostra que a condutancia decai muito rapidamente a medida
em que aumentamos a voltagem aplicada aos gates. Ao compararmos os resultados que
obtivemos (ver figura 4.44) para a conduténcia, com os resultados experimentais obtidos
por Okada et al. [4] (figuras 4.8 e 4.9), vemos que o nosso resultado concorda qualitativa-

mente muito bem com os resultados experimentais, apesar de serem sistemas um pouco

diferentes.
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Na figura 4.44 nao temos condi¢oes de identificar a mudanca do gas de elétrons
de um regime quase-2D para um quase-1D, porque esta mudanga de regime do gas de
elétrons afeta muito a condutancia, o que dificulta a localizacdo da regiao onde a mesma
ocorre. Para identificar tal mudanga devemos olhar para o grafico do logaritmo da con-
dutancia (figura 4.45) no qual vemos que ocorre uma mudanc¢a de comportamento para
uma voltagem de 500 mV. Esta mudanca de comportamento reflete a transicao de um
gas de elétrons, e a mesma coincide com o resultado obtido na andlise qualitativa feita na

secao anterior. Com a capacitancia temos melhores condicoes de determinar esta regiao

onde ocorre a mudanga de regime.
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Agora iremos investigar a transicdo de um gas de elétrons quase-2D para um
quase-1D analisando o comportamento da capacitancia do gis de elétrons em funcao

da voltagem aplicada aos gates. A capacitancia pode ser calculada usando a seguinte

exXpressao:

e n(x,y) dV
C = d@ _ /AV ( y) _ Lzezz‘ AN; (4'3)
v, AV, AV,

Na figura 4.46 (a) mostramos a populagao total do sistema em funcgao da volta-
gem aplicada, e na figura 4.46 (b) mostramos a capacitancia obtida em nossos céalculos.
Novamente nossos resultados para a capacitancia concordam qualitativamente com os
resultados experimentais de Okada et al. [4] (figura 4.10). Como a capacitancia estd rela-
cionada com a geometria do gés de elétrons, entdo as caracteristicas geométricas do gés
de elétrons serdo refletidas na capacitancia.

Para 0 > V, > —300 mV o gés de elétrons estd estendido sobre todo o sistema,
como mostra as figuras 4.18, 4.20, 4.24 e 4.28 das densidades de probabilidades, e a capa-
citancia € praticamente a mesma. Em V, = —300 mV a capacitancia decai abruptamente,
refletindo a reducio da 4rea efetiva quando o sistema eletronico é contraido em canais
isolados entre as regides dos gates, como podemos ver das figuras 4.32, 4.36 e 4.40 das
densidades de probabilidades, principalmente a do estado fundamental. j& a segunda
mudanca de comportamento da capacitancia ocorre em V, = —500 mV, reflete o confina-

mento de todas as sub-bandas, como podemos ver nas figuras 4.32 e 4.36 das densidades

de probabilidades.
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4.6 Conclusoes

Neste capitulo investigamos as propriedades eletronicas e de transporte de uma
super-rede de fios quanticos (figura 4.3), em funcdo da voltagem, da densidade de im-
purezas doadoras e da temperatura. Nesta heteroestrutura investigamos a transicao de
um gas de elétrons quase-2D para um quase-1D, através das densidades de probabilidades,
das relagoes de dispersao, da condutancia e da capacitancia. Verificamos também, que
os nossos resultados concordam qualitativamente com os resultados experimentais para a

condutancia e capacitancia, obtidos por Okada et al. [4].



Capitulo 5

Conclusao

Neste trabalho estudamos dois sistemas quase-unidimensionais com potenciais de
confinamento com origens diferentes. No capitulo 3 estudamos a formacao de um gés de
elétrons quase-1D, em flos quanticos do tipo V-groove, os quais possuem um potencial de
confinamento do tipo dentes de serra. Neste sistema nossos resultados mostram que héa
formacao de um gas de elétrons quase-unidimensional, tanto na regiao concava quanto
convexa do GaAs e que ela s6 depende da densidade de impurezas doadoras (a posigao
do confinamento). A regido onde é realizado o confinamento nao ¢ sensivel a voltagem
aplicada ao gate, ela ndo muda com a voltagem, o que muda com a voltagem € a ocupagao
de cada nivel e portanto o quao confinado pode estar o sistema. Utilizamos a voltagem
aplicada ao gate para controlarmos a populagdo das sub-bandas do sistema, tentando
sempre que possivel manter somente o primeiro estado populado. Variando a voltagem e
a densidade de impurezas doadoras, encontramos estados estendidos sobre todo o sistema,
0s quais apresentam caracteristicas dos sistemas quase-2D. A primeira caracteristica esta
no fato da densidade de probabilidade estar estendida sobre todo o sistema e a segunda
estd na diminuicao dos espacamentos em energia entre as sub-bandas. Investigamos os
efeitos da voltagem aplicada aos gates, da densidade de impurezas doadoras ionizadas e

da largura do spacer.

No capitulo 4, o sistema estudado possui um potencial de confinamento de origem
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eletrostdtica, permitindo desta forma controld-lo através da voltagem aplicada aos gates.
Neste sistema investigamos as propriedades eletronicas e de transporte da heteroestrutura
apresentada na figura 4.3, em fungdo da voltagem, da densidade de impurezas doadoras
e da temperatura. Nesta heteroestrutura investigamos a transicao de um gés de elétrons
quase-2D para um quase-1D, através das densidades de probabilidades, das relacoes de
dispersao, da condutancia e da capacitancia. Verificamos também, que os nossos resulta-
dos concordam qualitativamente bem com os resultados experimentais para a condutancia
e capacitancia, obtidos por Okada et al. [4].

O célculo autoconsistente dos estados eletronicos destes sistemas quase-unidimen-
sionais foi feito utilizando a técnica do Split- Operator cuja a caracteristica mais importante
desta técnica é a possibilidade de estudarmos a evolugdo temporal dos sistema em tempo
real, ainda nao foi estudada mas sera o préximo passo.

Para continuidade a este trabalho pretendemos introduzir um campo magnético
paralelo aos gates com um gauge adequado, para verificarmos quais sdo os seus efeitos
no confinamento, principalmente em regices de campo magnético onde nio se pode usar
teoria de perturbagao para realizar uma investigacao mais precisa. Ao variarmos o campo
magnético aplicado ao sistema teremos uma competi¢ao entre o potencial de confina-
mento lateral devido aos gates e o do campo magnético. Pretendemos também calcular a
magneto-capacitancia e a magneto-condutancia para diversos valores de campo magnético

€ comparar com os resultados experimentais de Drexler et al. [15].



Apéndice A
Evolucao da Funcao de Onda em

Tempo Imaginario

Para verificar que a funcao de onda evolui para o estado fundamental quando
a propagacao é feita no dominio de tempos imagindrios, considere um sistema com um
Hamiltoniano independente do tempo, cujos os auto-estados sdo |¢,,) com autovalores ¢,
tal que, g9 < £; < g3 < - -+ < &,. Assim, uma funcao de onda |¥(t)) qualquer pode ser

expandida na base desse Hamiltoniano, sendo dada por:

Fazendo t = —i7 tem-se:

U(r)) =Y anexp (=) [6). (A.2)

Calculando a norma da equagéo (A.1):

) v = [ nper =Y laker (<55 ) =5 (4

logo,
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> anexp (—6"—7> |62)

()™ = —= (A.4)

2e,T
92 . n
\/Zn il h)

de onde verifica-se que a norma depende de 7.

Da equacéo (A.3):

O (7))o = 2P (=) 1¢o) + arexp (=5F) |¢y) +
ag exp (—%) \/1 + |22 exp (QM)

90+ o exp ( S &) )|¢i>

[T (7)™ = 20 . (A.5)
\/1+Z|—|2ex < )T)
>0
Portanto, ve-se que
Tim [9(7))"™"™ = |gy) (A6)

Agora iremos mostrar que uma vez encontrado o estado fundamental do sistema,

%) = 3" ane™ Mg, lim W) = o) (A7)

podemos encontrar os outros autoestados utilizando a ortonormalizacio de Gram-Schmidt

na eq. (2.21), escrevendo o primeiro estado excitado como

lor) = bae /M g,) (A8)



101

como, |¥y) = |¢,), pois o sistema ja convergiu, entao

{(1ler) Z |br |2 ~2ent/h

o1(7)) = (Wo(7) @1 (1)) ¥o(7))
‘IJl T)) = .
o Ve (Dlei(T)) = Ko(m) ey ()]

(Woley) = (dolipy) = boe ™"

Z b, e-—EnT/ﬁ ‘¢n> N EOT/h‘(P >

= \/Z lbn|2 6_25,17'/71 . IbOlQ 6‘2507_/&.

> bmeTMg,)

Wi (7)) = 7=

Z lanQ e~ 2enT/h

n>0

() = @ () 104) baoxp (57) o)

e —e)7\ |,
e |61) +;b1 ( )|¢1>’

\/1 +§\ 2 exp ( —ESZ')T>

Como gg < &) < -+ 2y, entéo (¢ — ¢;) < 0 para ¢ > 1, entao

(A.10)

(A.11)

(A.12)

(A.13)

(A.14)

(A.15)
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lim |94 (7)) = |6y). (A.16)

Para obtermos os outros autoestados, repetimos este processo em ordem crescente de

energia.



Apéndice B

Simulacao Semi-Cléassica de Difusao
e Deriva

Na aproximacao semi-classica da difusdo e deriva, as varidveis dependentes sao
a densidade eletronica n, a densidade de buracos p, e o potencial eletrostatico w. As

equagoOes basicas sao descritas como segue:

B.1 Equacao de Poisson

—

V- (e@go) =—q (N, ~N; +p-n) (B.1)

onde g ¢ a magnitude da carga de um elétron, € é a constante dielétrica, e Nj; e N} sao as

concentragoes de doadores e aceitadores ionizados. Cosideraremos que ambos os doadores

e os aceitadores estao ionizados.

B.2 Equacoes de Continuidade das Correntes

103



B.3. Equacoes das Densidades de Correntes 104

onde J, e Jj, sdo respectivamente os vetores densidade de corrente eletronica e de buraco,
e R ¢ a taxa de recombinacao Shockley-Read-Hall, com a suposigao de que o tempo de

vida média dos portadores é de 1.0 ns.

B.3 Equacoes das Densidades de Correntes

Jo = —qupVe, (B.5)

onde f,, ey, sao as mobilidades dos elétrons e dos buracos, e 0, e @, $a0 0s quase niveis de
Fermi dos elétrons e dos buracos. Muitas simulagoes usam um algoritmo o qual é baseado

no quase nivel de Fermi dos elétrons e dos buracos em vez de calcula-los diretamente

através das concentracoes dos elétrons e dos buracos,
an =¢ - In (n) (86)

¢, = ¢ +In(p). (B.7)

As equagoes (B.1), (B.2), (B.3), (B.4) e (B.5) sao discretizadas pelo método das
diferencas finitas e resolvidas autoconsistentementes, usando o esquema de Gummel [96].

As densidades dos elétrons e dos buracos sao dadas pelas seguintes expressoes:

n = n, elPro=r)-eal/Vr (B.®)

‘1

b = el (er0=7,)) /v (B.9)
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onde n; é a densidade de portadores intrinsecos, Vr é a voltagem térmica (Vy = KgT/q),
e v, € 7, sdo parametros de degenerescéncia para levar em conta a estatistica de Fermi-

Dirac. O parametro da banda 6 é definido como a diferenga de energia entre o nivel do

vacuo e o nivel de Fermi intrinseco,

1 1 N,

onde ¢, é o potencial de referéncia, y é a afinidade eletronica que ¢ definido como a
distancia em energia entre o fundo da banda de conducao e o nivel do vacuo, E,; € o gap

de energia, N, e N, sdo as densidades de estados efetivas na banda de conducgdo e de

valéncia respectivamente.
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