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Resumo

O objetivo deste trabalho é examinar os efeitos causados pela interagao elétron-fonon em pontos
quanticos semicondutores polares.

Primeiramente, nés apresentamos calculos detalhados da taxa de espalhamento e do
tempo de relaxacio eletronico em pontos quanticos simples (Single Quantum Dot - SQD) e em
dois pontos quénticos acoplados (Coupled Quantum Dots - CQDs) devido 4 interacao entre o
elétron e os fonons longitudinais acisticos (LA) na presenca e na auséncia de campos externos,
magnético ou elétrico. O regime de energia usado no célculo do espalhamento eletronico foi
escolhido de forma que os féonons LA dominam o processo de espalhamento. Nés verificamos
que na auséncia de campo externo, a taxa de espalhamento do elétron por fénons LA entre dois
niveis especificos é essencialmente determinada pela diferenca de energia entre estes dois nifveis.
Observamos que um campo magnético modula fortemente a taxa de espalhamento. Verificamos
que o processo de relaxacio via multicanais desempenha um papel essencial no mecanismo de
relaxacao do elétron de estados excitados para o estado fundamental. Um campo magnético
externo aumenta ainda mais a relaxacao através de transicoes indiretas.

Também fizemos um estudo tedrico dos efeitos da interacao elétron-fénons longitudi-
nais 6pticos (LO) em dois pontos quanticos acoplados compostos de InAs/AlInAs. Fizemos
célculos para o polaron ressonante num regime onde a energia de confinamento do elétron é
comparavel 4 energia do fonon LO utilizando o formalismo da fun¢ao de Green e teoria de per-

turbacao considerando temperatura zero e finita. Observamos uma renormalizacao do estado



viii
fundamental obtida devido a absorc¢ao de fonons virtuais para uma temperatura 7' > 0. Discu-
timos os efeitos do tunelamento entre os pontos quénticos e a sua influéncia nas propriedades
eletronicas e analisamos o espectro de absorc¢io 6ptica neste sistema. Verificamos modificagoes
nos orbitais eletrénicos como resultado direto do tunelamento assistido por fonons.

Finalmente, avaliamos os efeitos da interagao elétron-fonons LO na densidade de esta-
dos do elétron confinado em pontos quéinticos utilizando dois modelos distintos: Um modelo
nao-perturbativo e o formalismo da fungdo de Green. Estudamos cada método separadamente
e avaliamos a densidade de estados como funcdo da temperatura e do confinamento lateral.
Consideramos um sistema com apenas dois niveis eletronicos de energia e comparamos os dois
métodos avaliando as suas diferencas bésicas. Utilizando o método nao-perturbativo fizemos

célculos da densidade de estados para um regime de acoplamento forte entre o elétron e os

fonons LO.
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Abstract

The purpose of this work is to study effects of electron-phonons interactions in polar semicon-
ductor quantum dots.

Firstly, we present a detailed calculation on the electron-LA-phonon scattering rates
and electron relaxation processes in single and coupled quantum dots in the absence and in the
presence of external magnetic or electric fields. In the absence of external field, interplay among
the effective confinement lengths in different directions as well as the phonon wavelength leads
to a strong oscillation of the LA-phonon scattering rate between two levels. In other words,
the scattering depends strongly on the geometry and confinement potential of the quantum
dot. An external magnetic field also strongly modulates the scattering rate in several orders of
magnitude. The magnetic field induced effects are very similar in single quantum dot (SQD)
and coupled quantum dots (CQDs) where the effective confinement strength in the z-direction
affects strongly the scattering rate. However, we find that the multiple relaxation process plays
an essential role for electron relaxing from the excited states to ground state both in single and
coupled quantum dots. Including all possible relaxation channels, an external magnetic field
enhances the relaxation through indirect transitions.

Secondly, we present a theoretical study on the effects of electron-LO-phonon interac-
tion in two coupled stacked InAs/InAlAs quantum dots. The contribution of resonant and -
nonresonant electron—-LO-phonon coupling to the polaron states are obtained in the framework

of the Green function formalism and the perturbation approach at zero and finite temperatures.



Ground state renormalization is found due to virtual phonon absorption at 7' > 0. Tunneling
effects between the dots have been addressed and their influence on the electronic properties
and optical absorption are analyzed. Topological modifications of electronic orbitals are found
as a result of phonon-assisted tunneling.

Finally, we investigate the effects of electron-LO-phonon interaction on the electron
density of states in quantum dots using two distinct models. A non-perturbative model and the
Green function formalism. Within the non-perturbative model, we consider only two electronic
levels in a quantum dot interacting to LO-phonons. An exact solution is obtained for the
polaron states and spectral function. We evaluate the density of states in the regime at zero
and finite temperature for several values of the lateral confinement. We compare the density
of states obtained within the two models. Furthermore, we study the polaron effects in strong

electron-LO-phonon coupling regime based on the non-perturbative model.



Capitulo 1

Introducao Geral

1.1 Introducao

O estudo das nanoestruturas semicondutoras é atualmente o foco central da fisica de semi-
condutores. Quando num cristal, as dimensoes espaciais sao reduzidas a valores abaixo do
comprimento de onda de De Broglie para o elétron, o confinamento resultante modifica forte-
mente o espectro de energia da estrutura, ou seja, modifica a sua densidade de estados, com
relacao ao material bulk, visto que a energia cinética da particula passa a ter valores discretos
permitidos na direcao do confinamento. As propriedades fisicas destas estruturas sao interes-
santes e dinamicamente diferentes das propriedades observadas em bulk. Como resultado deste
confinamento nas trés direcoes espacias, obtemos o chamado ponto quéantico [1], [2]. Esta es-
trutura apresenta propriedades eletronicas que sao influenciadas pela forma tipo funcio-é6 da
sua densidade de estados. Nos sistemas que apresentam um confinamento em trés dimensoes
a estrutura de bandas de energia sofre uma mudanca da forma de bandas continuas para um
conjunto de niveis discretos. Em materiais semicondutores, o comprimento de onda de De
Broglie é da ordem de algumas dezenas de nanémetros, sendo necesséria, portanto, a producao
de estruturas desta dimensao para se observar os efeitos do confinamento tridimensional. O

estudo das propriedades ffsicas de pontos quanticos semicondutores é de vital importancia para
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aplicagbes em dispositivos optoeletronicos, tais como, transistores baseados em um elétron e
laseres de pontos quanticos [3]-[6]. E interessante avaliar as propriedades de pontos quanticos
acoplados, que sao usados para simular propriedades de pontos quénticos auto-organizados e
moléculas artificiais, e possuem um potencial uso em computacio quantica. [7]-[14].

Existem vdrias formas de se obter um confinamento geométrico em trés dimensdes e por
isso diversas estruturas sao chamadas pvontos quénticos. Atualmente véarios modelos tedricos e
técnicas experimentais sao desenvolvidas para o estudo dos pontos quénticos. Experimental-
mente a forma mais comum para a confec¢ao de pontos quanticos é, inicialmente, a producao de
uma estrutura bidimensional, como um pogo quantico fabricado a partir de epitaxia que contro-
la precisamente a espessura do filme e em seguida a obtencao do confinamento lateral através
da definigdo fisica das bordas da estrutura. Faz-se um desenho geométrico para as laterais da
estrutura da amostra, ap6s o crescimento, através de litografia de alta resolugao. Logo apds,
um ataque quimico corréi a amostra até a camada bidimensional produzindo a nanoestrutura
desejada. Teoricamente vérios modelos sdo utilizados para calcular as propriedades fisicas dos
pontos quanticos. Por exemplo: a determinacdo da estrutura eletronica estudando as bandas
de valéncia e a nio-parabolicidade da banda de condugao através de modelos de multisubanda,
etc. [15]-[17]. Um estudo importante em sistemas semicondutores de baixa dimensinalidade
sao os efeitos da interacéo entre o elétron e os fonons 6pticos e acusticos. Esta interacao j4 foi
bastante estudada em bulk e em diversas heteroestruturas semicondutoras. Especialmente a
interagdo dos elétrons com os modos de fonons longitudinais épticos (LO), cujo acoplamento
forma uma quase particula denominada de polaron, diversos cdlculos foram feitos, dentre eles
podemos citar: efeitos polaronicos, ressonincia de ciclotron, taxa de espalhamento eletronico,
acoplamento plasma-fonon, relaxacio de elétron quentes, etc [18]- [27]. Atualmente os efeitos

destas interagGes sao bastantes explorados em fios e pontos quénticos. [28]-[37].



Devido ao grande potencial para aplicagdes tecnolégicas, os pontos quénticos semicon-
dutores recebem grande atencao. Entretanto, existe a necessidade de se conhecer as proprie-
dades 6pticas importantes nestes materias, propriedades estas que determinam a eficiéncia da
utilizacao dos pontos quanticos em dispositivos. O estudo do mecanismo da relaxacao eletroni-
ca, bem como uma descri¢ao precisa da densidade de estados de elétrons nestas estruturas
semicondutoras, torna-se realmente essencial. Os estados eletronicos, em todas as estruturas
do estado sélido estao sujeitos a diferentes mecanismos de espalhamento. Embora a influéncia
de imperfeigdes (impurezas, flutuacoes na largura da camada) possa, em muitos casos, ser con-
trolada experimentalmente, o espalhamento do elétron através dos fonons presentes no material
é inerente ao estado sélido da matéria. A emissao de féonons é na maioria das vezes o tinico
mecanismo de espalhamento nao radiativo importante, visto que o espalhamento por impurezas
é eldstico [38] e [39].

A maioria dos pontos quanticos semicondutores sao produzidos usando materiais semi-
condutores III-V polares onde a interagio elétron-fonon longitudinal éptico (LLO) é importante.
Em semicondutores III-V, o acoplamento elétron-fonon (LO) é considerado num regime de
acoplamento fraco devido ao fato que a constante do acoplamento elétron-fonon LO é muito
pequena, o << 1 [ver a defini¢do neste capitulo] [10], [18]-[20], [37], [40]-{42]. Em materiais
bulk, estruturas bidimensionais e unidimensionais de semicondutores polares, o processo de re-
laxacao do elétron devido & interagao elétron-fonon LO é bem conhecido, sendo que num regime
de acoplamento fraco, ela pode ser descrita utilizando a regra de ouro de Fermi. Nos primeiros
trabalhos sobre espalhamento e relaxacao dos elétrons em pontos quinticos semicondutores,
considerou-se a relaxacao do elétron via emissao de fonons LO no regime de acoplamento fraco
[38], [43] e [44]. Por causa da natureza discreta da energia e da densidade de estados do elétron

nos pontos quinticos e o valor constante da freqiiéncia dos fénons LO, sugere-se que a relax-



acao eletronica assistida por fonons LO seja possivel apenas se a separacao entre os diferentes
niveis eletronicos possuir valores da ordem da energia de um ou mais fonons LO [45], 0 que é
comumente conhecido como efeito de fonon bottleneck. Apesar do efeito bottleneck ter sido
proposto com base em célculos tedricos simples a partir da regra de ouro de Fermi, estudos pos-
teriores mostraram que o acoplamento elétron-fonon LO e os processos de relaxacao do elétron
sio muito mais complicados. [47}-[51].

Em pontos quinticos semicondutores auto-organizados, onde a transicao de energia
do primeiro estado excitado para o estado fundamental & comparsvel com a energia de um
fonon LO, estudos tedricos e experimentals mostraram que ocorre o fenomeno denominado
»ever-lasting polaron states” [52], [53]. O estado excitado do elétron no ponto quantico esta
fortemente acoplado com o estado fundamental acrescido da energia de um fonon LO, e for-
ma estados de polaron ressonante que sdo dinamicamente estéveis. Isto &, embora a interacao
elétron-fonon LO em pontos quanticos semicondutores polares possa estar num regime de aco-
plamento forte através dos efeitos do polaron ressonante, ela ndo contribuird para processo de
relaxacdo do elétron de estados excitados para o estado fundamental. Estudos recentes rev-
elaram que a relaxacao dos elétrons em pontos quanticos auto-organizados ocorre devido aos
processos mais complexos envolvendo interagoes fonon-fonon [9]. Resultados experimentais re-
centes confirmaram que a relaxacao do elétron em pontos quéinticos auto-organizados acontece
devido a processos que envolvern um fonon LO e 2 fonons longitudinais acisticos (LA) levando
um tempo de relaxacao préxima 100 ps. [6]

Por outro lado, em pontos quanticos com dimensdes maiores, a diferenga de energia
entre os niveis & muito menor que a energia do fonon LO, entdo a interagao elétron-fonon LA
desempenha um papel importante. Diferente dos fonons LO, que possuem uma relacao de dis-

persido praticamente constante, os fonons LA possuem uma relagdo de dispersao linear com o
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vetor de onda [54]. A eficiéncia da interacio elétron-fonon LA est4 relacionada aos fonons LA
de longo comprimento de onda, consequentemente, com baixa energia. Em pontos quénticos
verticais ou laterais, quando a separacdo entre os niveis de energia ¢ pequena (< 10 meV), a
interagao elétron-fonon LA é dominante. O espalhamento elétron-fonon LA domina a deco-
eréncia da relaxacdo do elétron em pontos quanticos semicondutores. O espalhamento através
de fonons LA é o mecanismo de espalhamento mais importante, que determina aplicacdes de
pontos quénticos na confeccdo de dispositivos quanticos tais como "quantum logic gates” e
”single-electron devices”. O espalhamento elétron-fonon LA em pontos quanticos foi calculado
por Bockelmann [38]. Talvez por causa de sua aparente simplicidade, um estudo sistemético
dos processos de relaxagio devido a emissio de fonon LA nunca foi apresentado. Em publi-
cagao recente, Bertoni e colaboradores [55] e [56], mostraram que o tempo de relaxacao devido
ao espalhamento elétron-fonon LA pode ser fortemente aumentado por um campo magnético
externo em dois pontos quinticos acoplados e o tempo de relaxacao pode ser aumentado para
dezenas de us.

Para um melhor entendimento da energia de relaxacio de elétrons interagindo com
fonon LO e LA em pontos quénticos semicondutores é interessante calcularmos a funcao es-
pectral A(E) (densidade espectral de estados) do elétron acoplado com estes modos de fonons
[57]. A densidade espectral ¢ usualmente calculada através do formalismo da funcdo de Green
[52], [58]-[60]. Diferentes formalismos sao aplicados para esclarecer a forma dos estados confi-
nados para o polaron. Utilizando um modelo nao-perturbativo, Stauber e colaboradores [61],
apresentam resultados para a funcdo espectral, que apresenta picos relacionados a fungoes delta
de Dirac. Utilizando também um método nao-perturbativo e fungao de Green, Vasilevskiy e
co-autores [62] realizam célculos para a densidade de estados do polaron e do éxciton em pon-

tos quanticos. A discussdo em torno da funciio espectral e da densidade de estados do elétron
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acoplado com os fénons em pontos quanticos fica dividida basicamente em dois modelos, um
nao-pertubativo e o formalismo da funcdo de Green que aparentemente nao fornecem os mesmos
resultados. A fungéo de Green, para temperatura finita, fornece uma largura para os picos da
funcao espectral enquanto o método nao-perturbativo, como foi dito, apresenta fungGes delta
de Dirac.

Na, presente tese apresentamos um estudo da interagao elétron-fonon em pontos quan-
ticos semicondutores e os seus efeitos relevantes. Neste capitulo, apresentamos os modelos
tedricos para um ponto quéntico simples e dois pontos quénticos acoplados. No Capitulo 2,
utilzando a regra de ouro de Fermi estudamos o espalhamento elétron-fonon LA e a relaxacio
dos elétrons nos pontos quénticos simples e acoplados compostos de GaAs-AlGaAs, levando
em consideracao o efeito de campos externos. Mostramos a. relaxacao do elétron de estados
excitados para o estado fundamental nestes pontos quénticos, verificamos que os processos de
multicanais pode ser dominante. Um campo magneético externo ndo aumentars o tempo de
relaxagao como declarado numa publicacio recente, por Bertoni e seus colaboradores [55]. Pelo
contrario, um campo magnético externo diminui o tempo de relaxagdo. No Capitulo 3, estu-
damos interacéo eletron-fonon LO em pontos quénticos acoplados compostos de InAs-I nAlAs,
escolhemos esta estrutura pois a massa do elétron neste material possui um valor menor que
para o GaAs permitindo observar melhor os efeitos de tunelamento. Apresentaremos cslcu-
los para o polaron num regime de acoplamento ressonante utilizando teoria de perturbacao
com temperatura zero e finita. Mostraremos resultados da renormalizacao do estado funda-
mental, que é obtida a partir da absor¢io de fonons virtuais quando a temperatura é T > 0.
Mostraremos ainda os efeitos do tunelamento entre os pontos quénticos e a sua influéncia, nas
propriedades eletronicas e apresentaremos resultados para o espectro de absor¢ido 6ptica nos

pontos quénticos acoplados. Mostraremos modificagdes nos orbitais eletronicos como resultado



direto do tunelamento assistido por fonons. No Capitulo 4 fornecemos um estudo detalhado
da densidade espectral de estados num ponto quantico simples de GaAs-AlGaAs utilizando
dois modelos. Com resultados do modelo ndo-perturbativo e do método da funcdo de Green
nés fizemos nossas discussoes e analisamos as diferencas bésicas entre estes dois modelos. Con-
siderando temperatura zero e finita, discutimos a viabilidade do uso da funcdo de Green e do
modelo nao-pertubativo para o caso do polaron nos pontos quénticos. E finalmente, no Capitulo

5, apresentamos nossas conclusoes.

1.2 Modelo tedrico e estrutura eletronica dos pontos quan-
ticos

Consideramos pontos quinticos semicondutores com o seguinte potencial de confinamento
V(w,y,z) :W(x’y)+VL (Z) (11)

onde os termos V, (z,y) e V| (2) sio os potenciais de confinamento no plano z-y e na dire¢ao z
respectivamente. O potencial de confinamento no plano z-y € a combinacio de dois potenciais

parabélicos, um em cada direcdo, dados por

1 1 9
VI (1‘, y) = Em*Qix2 + Em*QZ 27 (12)

onde m* é a massa efetiva do elétron na banda de conducao no semicondutor e as freqiiéncias de
confinamento possuem entre si a relacio §2, = 02, sendo o uma constante. O potencial V, (z)
¢ considerado como sendo um poco simples finito ou dois pogos acoplados correspondendo um
ponto quantico simples (SQD) ou dois pontos quanticos acoplados (CQD), respectivamente.
O Hamiltoniano de um elétron, dentro da aproximacao de massa efetiva, confinado em

um ponto quéantico pode ser escrito da seguinte forma

P

2m*

Hy = +V,(z,y) + VL (2) (1.3)



onde § = (ps, Py, P.) é 0 momento tridimensional do elétron. Os niveis de energia e fungoes de

onda do sistema considerado sao dados por

1 1
Enpnyi = (n,,. + 5) hQ, + (ny + 5) mQ, + Ei, (1.4)

\I}nx,ny,l (177 Y, z) = ¢n, (SL') ¢ny (y) Z (z) 3 (1'5)

respectivamente, onde
. vz
Y, (@) = (W) e 2 H,, (1,2), €

1/2
(v -2y /2
b @) = (o) @ (), (1.6

com ng,n, = 0,1,2,..., v, = /(m*Q)/h, v, = V/(m*Q)/h. H, (z) sdo os polinomios de
Hermite. As energias E; (com ! = 0,1,2,...) sdo os niveis de energia devido ao confinamento
na diregdo z e com a func¢ao de onda Z; (2).

Quando Q, = Q, = Q, ou seja o = 1, o potencial de confinamento no plano z-y dado

pela Eq. (1.2) torna-se igual a

Vi (z,y) = —;-m*ﬂ2 (® +¢°). (1.7

Correspondentemente, os niveis de energia sao dados por
Enz,'ny,l = (nz + Ny, + 1) hQ2 + El- (18)

No Capitulo 2 iremos tratar o espalhamento eletronico por fonons LA. Neste caso, ¢ mais
eficiente utilizarmos coordenadas cilindricas, especialmente porque consideraremos, em nossos
calculos, um campo magnético externo. Em coordenadas cilindricas, os niveis de energia e a

funcéo de onda sao dados por

Enmi= (2n+|m|+1) QY+ E (1.9)



e
lp"ym,l (F) = ¢n,m (T_‘Tl) Zl (Z) (110)
com
20! 3 2
2y (YT N mipiml (2) o5 gime
¢n,m (T“) (W(n—l— Iml)'> P Ln (p )6 € ’ (111)

que é parametrizada pelo nimero quantico radial n = 0,1,2, ... e o nimero quéntico angular
m = 0,+1,42,... . Na equagio acima, L7’ (z) sdo os polinomios de Laguerre, v = m*Q/h,
7, = vp (cos ¢, sin ) e p é adimensional.

Estudaremos duas estruturas bem especificas. Um ponto quéntico simples, com con-
finamento parabélico no plano z-y e um potencial de um pogo quantico finito na direcao z e
um duplo ponto quantico (dois pontos quanticos acoplados), com um confinamento também
parabélico no plano z-y e um potencial de dois pogos quanticos finitos acoplados.

Considerando o potencial em z para o ponto quantico simples como sendo igual a um
poco de potencial quadrado finito na direao z, cuja expressao é [63]

0, para |z| <W/2

Vi(z) = { Vo, para |z| > W/2 (1.12)

onde W é a largura do pogo. E; é determinada pela equagao

o (WVEEY _ (Vo= B\
2 h ~\ E ’

Para um ponto quantico simples, consideramos que o confinamento na dire¢do z é muito mais
forte que o no plano z-y. A funcgio de onda do elétron confinado no pogo finito &

Zi(2) = By cos(kz), para |z| < W/2
12 = 1 Bycos(kW/2)e k1 (:1-W/2) | para |z| > W/2

onde k = +/2m*Eqy/h, ky = /2m* (Vo — Ey)/Hh, € a constante de normalizagao By € dada por

(1.13)

2% 1/2
By = .
0 (kW + sin(kW) + 2k cos2(EW/2) /kl)

(1.14)
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Como o ponto quéntico simples tem propriedades de um dtomo, os dois pontos acopla-
dos terdo propriedades de uma molécula, assim estudaremos algumas caracteristicas da molécula

artificial. O potencial de confinamento de um duplo pogo quéntico & dado pela expressao

0, para|z+2(W;+Wg)| <iW;oulz—35(Wo+Wp)| < 1w,

1
Vil(z) = { Vo, para |z 4 L(Wa + Wa)| > 11 ou |z — (W, + W)l > TW, (1.15)

que acopla. dois pogos de potencial quadrado separados por uma barreira de largura definida
Wy e a largura dos pogos é Wy e W.

Devido a complexidade da fungao de onda do elétron confinado num duplo pogo quén-
tico, nés realizamos nossos cdlculos numericamente. Na Fig. (1.1) mostramos algumas fungées
de onda para o estado fundamental e o primeiro estado excitado no duplo pogo. Escolhemos
algumas larguras do segundo poco W, mantendo fixa largura do pogo W; em 100 A. Com uma
barreira de 30 A variamos a largura do pogo W, em quatro valores: 50 A, 80 A, 100 A e 150
A. A funcéo de onda do elétron depende da largura dos pogos e da largura da barreira.

Fizemos graficos para quatro niveis do elétron confinado no duplo ponto quantico. Dois
niveis de confinamento bidimensional, no plano xy e dois no duplo pogo quéntico. A estrutura
de niveis de energia em funcio da largura de um dos pogos é mostrada na Fig. (1.2) no caso
onde um dos pocos possui uma largura fixa igual a 100 A e a barreira igual a 60 A, nesta figura
o confinamento parabélico em x e y é Q/wro = 1.0. Para uma barreira de 30 A com o pogo
W, = 100 A e confinamento Q/wo = 1.0 temos a Fig. (1.3). Os quatro niveis considerados
apresentam cruzamentos das linhas de energia para determinados valores de W,. Os dois graficos
mostram o anticrossing dos dois primeiros niveis de energia (0,0,0) e (0,0, 1) assim como o dos
dois préximos niveis (1,0,0) e (1,0, 1) exatamente quando os pogos possuem a mesma largura.

Como foi dito, o confinamento tridimensional do elétron no ponto quantico promove

niveis discretos de energia para o elétron semelhante a um dtomo. Assim muitas propriedades
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Figura 1.1: Fungdes de onda do elétron confinado em duplo pogo quantico retangular e finito para
vérios valores da largura de um dos pogos mantendo fixa em 100A a largura do outro pogo. O valor
da barreira ¢ de 30 A.
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Figura 1.2: Estrutura de niveis de energia em funcdo da largura de um do pogo Wa. W; = 100A e
Wpg = 60 A. O confinamento parabélicoem x e y é Q/wro = 1.0.
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Figura 1.3: Estrutura de niveis de energia em funcdo da largura de um do pogo Wa. W1 = 100A e

Wpg = 30 A. O confinamento parabdlico em x e y é 2/wro = 1.0.
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dos pontos quanticos sdo parecidas com propriedades de dtomos. A densidade de estados do
elétron em um ponto quantico é representada por funcoes delta localizadas nos valores de energia,
de cada nivel quantico. Para um ponto quantico a densidade de estados em termos da energia,

dos nfves pode ser representado por (1]
A(E)=6(E-E). (1.16)

Estudaremos a densidade de estados do elétron acoplados com os fonons longitudinais
opticos do sistema, ou seja, o polaron. Conhecendo a densidade de estados do elétron no ponto

quéntico analizaremos os efeitos promovidos por essa interacao.

1.3 Interacao elétron-fonon

A interacgdo elétron-fénon é considerada apenas com os fonons do material bulk. A presenca
de fonons das heterointerfaces ao longo da diregao de crescimento e eventualemente ao longo
da direcao lateral é desprezada [64], [65]. Isto se baseia no fato de que 0s ions sao muito mais
pesados que os elétrons, e portanto, energias de confinamento quantico dos fonons sio fracas
comparadas as do elétron. A aproximacdo de fonon do bulk é muito boa para sistemas de
baixa-dimensionalidade.

O Hamiltoniano de um elétron interagindo com o sistema de fonons tridimensionais do

bulk, pode ser escrito da seguinte maneira
Hes=Y V(g (b,;ei‘ﬁ + biqei‘f*) (1.17)
q

onde bg e Al g 580 os operadores de destruicio e criagio de fonons respectivamente, T é o vetor
posicao do elétron, ¢ denota o vetor de onda dos fonons e o termo V(q) é o potencial da interagio

elétron-fonon, cuja expressdo para os modos de fonons longitudinais 6pticos (LO) [66] é

V() = hwgo (Lyﬂ Ara (1.18)

b
2m*wro 2V

CO DE BIBLIOTES >
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onde fuwo é a energia do fénon LO, V,; é o volume do material semicondutor e o é a constante

de acoplamento da interacao elétron-féonon LO, ou simplesmente constante de Frohlich, sendo

e( m* 1 1

com e a carga do elétron, g e £, as constantes dielétricas. Os modos de fénons LO possuem uma

dada pela seguinte expressao

N

relacdo de dispersao praticamente constante igual a wro. Para os modos de fonons longitudinais

actsticos (LA) o termo (1.18) & dado por

_ hq
Vig) = Dy / 0V’ (1.20)

onde D é o potencial de deformagao acustico, p, a densidade do material e v, é a velocidade
do som. A relagao de dispersao para os fonons LA é considerando isotrépica w, = vsq.

O Hamiltoniano da interagao elétron fonon LO, o Hamiltoniano de Frohlich, descreve
a interacao do elétron com um campo de polarizagao macroscopico médio originado por uma
polarizacao que o mesmo elétron cria. Durante a dedugao deste Hamiltoniano obtém-se que
as oscilagoes transversais nao sentem a presenca do elétron, isto se deve principalmente ao
fato de que os fendmenos de indugao sao desprezados devido as baixas velocidades dos fons e
dos elétrons. Disto podemos concluir que apenas as contribuigoes longitudinais participam na
interacao.

Em nossos célculos estamos usando o Hamiltoniano para fonons volumétricos (bulk) e
inserimos as propriedades de um ponto quintico quando usamos a funcao de onda para calcular

o elemento de matriz da interagao elétron-fonon.
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1.4 Elemento de matriz da interagao elétron-fé6non

O acoplamento do elétron com os fonons € medido pelo elemento de matriz da interacao elétron

-fonon, dado por
My; = V(q) (i| €97 |5) = V(q) (nonyl| €77 |njml') . (1.21)
Podemos escrever o elemento de matriz da interacdo da seguinte forma

MZ:&I, = (ng| €7 |n) (ny| €Y |ny ) (1] €4 |U') .

Utilizaremos nos capitulos 3 e 4 o elemento de matriz da interacdo elétron-fonon calcu-
lado a partir da funcdo de onda em coordenadas cartesianas. Abaixo apresentamos as expressoes
analiticas para as integrais em z e em y. Para isso utilizamos v, e v, para adimensionalizar as
quantidades z, y e ¢ da equagao acima.

Para a integral em z temos a seguinte transformagao de varidveis v,z = € e de = v, dz

que nos leva a

. ~y 1/2 ~ 1/2 proo s i e de
. iq.T ! — T T —€ 'LQI‘:H* H’ -
(el €7 ) (znw\/fmm!) (2%\/%7:,;!) [t e

Que depois de alguns cilculos fica

; q 1 12 peo iqy )2
(ng| €% |nl) = e~ % (——n-,> / e (%) H:_(¢) Hyy () de.

m2n=n|12m%

onde q; = ¢z/7,-

Resolvendo a integral ficamos com

_ﬁ 2n;n |(z'q_1)n'z—"m Ln;—nz ﬁ n. >n

19z |,/ € 4 T\ 2 nl, 9 ) g Z Tz

My ny (1) = (5] € Ing) = , T X nap! | (190\% % g (4 ’
(2ren,127sn )2 2n=nl! (4) L™ (%), ng >,

(1.22)
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Da mesma forma temos o resultado para a parte em y

I
— —Ty

9 ) , )
-% 2mun, ) (42)" T [ L) n>n
Mnyn' (Q2) = (ny| e’iny lnly> — e 4 _ x Y1y, ('2 )n - :;_n, 22 ) y < Ty
” Crompimg)t | 2ot (9)™ LT () w2 g
(1.23)

com g2 = qy/7,. Para o caso onde o confinamento 2, = 2, = Q a equacdo acima torna-se mais
simples, trocam-se apenas as constantes v, e vy, por 7.

E para a parte em z temos
Mg @2) = e 1) = [ 7 (2)€7°20 () d. (124)

Para a direcdo z, como foi dito, utilizaremos um potencial de um pogo quantico finito.
A partir das expressdes (1.21) podemos calcular o elemento de matriz da interagao elétron
fonon LO e utilizd-lo para determinar os efeitos deste acoplamento para a densidade de estados

e auto-energia.



Capitulo 2

Espalhamento por fénon LA e
relaxacao dos elétrons

2.1 Introducao

Neste trabalho, apresentamos calculos detalhados das taxas de espalhamento de elétrons devido
aos fonons LA e processos de relaxacao do elétron em pontos quénticos simples e acoplados na
auséncia e na presenca de campos magnético e elétrico externos. Na auséncia de um campo
externamente aplicado, a interagdo acopla & largura efetiva do confinamento em diferentes
direcoes bem como o comprimento de onda do fénon, levam a uma forte oscilagao da taxa de
espalhamento dos féonons LA entre dois niveis eletronicos. O espalhamento depende fortemente
da geometria e do potencial de confinamento do ponto quantico. Um campo magnético externo
também modula fortemente a taxa de espalhamento em vdrias ordens de magnitude. Os
efeitos induzidos pelo campo magnético sao muito parecidos nos casos de um ponto quintico
e dois pontos quanticos acoplados onde a intensidade do confinamento efetivo na direcao 2
afeta intensamente a taxa de espalhamento como discutido na referéncia [55]. Entretanto,
observamos que um muiltiplo processo de relaxacdo desempenha um papel essencial para a
relaxacao do elétron de estados excitados para o estado fundamental em pontos quinticos

simples e acoplados. Quando incluimos todos os canais de relaxagao possiveis, observamos que

18 .
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um campo magnético externo nao suprime o tempo de relaxagao. Pelo contrario, o campo

aumenta a relaxacao através de transicoes indiretas.

2.2 Elétron confinado num ponto quiantico em um campo
magnético

Consideramos um ponto quantico composto de GaAs/Gay 7 Alp3As onde 0.7 é a concentragao de
Ga e 0.3 a concentracao de Al. O confinamento lateral possui um perfil parabdlico isotrépico
com freqiiéncia de confinamento €2, como discutido no Capitulo 1. Na auséncia de campos
externos, os niveis de energia do elétron no ponto quantico sao dados em coordenadas cilindricas
pela equagdo (1.9): E,m = (2n+ |m| + 1) BQ + E,.
Quando um campo magnético externo é aplicado ao ponto quintico na direcao z, o
Hamiltoniano do sistema é dado por
(Fred) 1 ns
H=——-v->e 4 -m"Qr* + 'V, (2), 2.1
oM 4V (2) (21)
onde 7, = (r,,¢) em coordenadas cilindricas e Aéo potencial vetor do campo magnético. Os

estados do elétron sao descritos pelas auto-energias
1
Enmi = (2n+|m|+1) hw — Eﬁwcm + By, (2.2)

e as fungbes de onda s80 ¥, (r) = @,,,,.(71) Z1(2), com

1
m*wn! 2 2
Y - — 1m|L|m| 2 —£ _imyp
¢n,m (TII) (ﬂ'h(n + |m|)'> p n (p ) € 2¢ ’ (2'3)
onden=20,1,2..., m=0,+1,4£2,...+n, [ =0,1,..., w,=eB/m* é a freqiiéncia ciclotronica,

w= Q2+ i4, p="r ey=+/mw/h
Para um ponto quintico simples, o confinamento na direcao z é usualmente muito mais

forte que na diregdo lateral. Estudaremos, neste caso, apenas os niveis com [ = 0. Assim os

) g DE B EQ *
IFSC-USP >*™¥'1: Chmacao
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estados do elétron podem ser indicados por dois indices (n,m). O estado fundamental & (0,0) e
o primeiro estado excitado é (0, —1). Para dois pontos quéanticos acoplados e simétricos, exite o
estado simétrico (I = 0) e o estado antisimétrico (I = 1) na diregdo z, cujas energias podem ser
muito préximas dependendo do tunelamento entre eles. Quando o tunelamento & forte, ou seja,
a diferenca de energia do nivel simétrico e do antisimético € Agss > fw— %ﬁwc, o primeiro estado
excitado & (n,m,l) = (0,—1,0). Quando Agas < hw — %hwc, o primeiro estado excitado torna-
se (n,m,1) = (0,0,1). Os niveis de energia Enmi — Bl = Enm = (2n+|m| + 1) hw — jhwem
do elétron associados ao nivel de energia E; sdo plotados em funcdo do campo magnético
na Fig. 2.1. Para campo magnético nulo os estados com +m e —m sdo degenerados. A
degenerescéncia dos estados com energia jh+ Ej é j (onde j =1,2,3, ...). Para altos campos
magnéticos (w, >> 202), os niveis de energia convergem para o nivel de Landau bi-dimensional

En = (N + })Aw, com N = n+m 6(m), onde §(z) & a "step function”.
2.3 Taxa de espalhamento elétron-féonon LA

Calculamos nesta segao a taxa de espalhamento elétron-fonon LA entre dois niveis especificos
do elétron no ponto quéntico. Baseado nos resultados obtidos, vamos estudar o processo de
relaxacdo de um elétron do estado excitado para o estado fundamental. O Hamiltoniano da
interacio elétron-fonon foi apresentado na equagio (1.17) no capitulo anterior, com o potencial
da interacao elétron-fonon LA dado por (1.20).

Considerando-se a interacdo com os fonons LA, a taxa de espalhamento do fénon, em

uma dada temperatura T, é calculada a partir da regra de outro de Fermi [68]

_ 2n 1 1
Tz‘—1>f = % Z‘sz (@P(S(Ef ——E,—i—)\ﬁwq) [nB(wq,T) + 5 +)\'2—] (24)
A=%1 q
onde A = +1 (—1) corresponde a emissio (absor¢do) de um fonon LA, Mif (§) = (3| He—z |f)

é o elemento de matriz da interacio elétron-fonon, np(we, T') € a funcao de distribuicao de
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Figura 2.1: Niveis de energia E,, ,, como uma funcdo do campo magnético em um ponto quantico.
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Bose-Einstein.
Neste trabalho, estamos interessados no espalhamento elétron-fénon LA para baixas
temperaturas e no tempo de relaxagdo de um elétron de um estado excitado para o estado

fundamental. Para T = 0, a taxa de espalhamento entre dois niveis torna-se

_ 2% .
Tip = 7{2|Mz‘f (@I 6 (B — Ei + fw,), (2:5)
q

onde apenas a emissao de fonon acontece durante o espalhamento. Usando a equacgdo (1.21),
obtemos a taxa de espalhamento do estado inicial (n,m,[) para o estado final (n',m’,l')

D¢
27 p hw?

T(_nml)—»(n’m’l’) =

/2
/ 40506 | Comrem (g0 5in O [Cup(docos 0, W), (2.6)
0

'm’l’
ml

onde gy = ¢ = (Epmi — Epmw)/hws. Chamamos a atengdo para o fato que a energia do
estado inicial (ocupado) € maior que a do estado final (desocupado). Nos célculos, usamos os
parametros D = 8,6 eV, p, = 5300 kg/m3 e v, = 3700 m/s para o GaAs.

O elemento de matriz Gumnm (G0 Sin0) = (@, | €700 15 Y na Eq. (2.6) é dada

por
nin'! 72 )
Grmmme (@) = 2 i g~ im—m/)p=m/2) o 2.7
o (@) [(n+|m|>!<n'+¢m'|)! @7
8 / dpp L LI (VLI (0?) e Tt (Qp) (2.8)
0

onde @ = (g/v) sin §. Para um ponto quantico simples (SQD), o elemento de matriz Gy (g cos 6, W)

(Zy| €239 | 7)) na diregao z para o potencial de confinamento dado pela equagao (1.12) é

2k, cos(q.W/2) — ¢, sin(q,W/2)

Goole,, W) = Bg (cosg(kW/2)

2(2k — q.)
sin [(2k — ¢.)W/2]  sin[(2k + ¢.)W/2] = sin [qu/z]) (2.9)
2(2k — ¢,) 2(2k + ) q ' '

Para dois pontos quanticos acoplados (CQDs) com mesma largura W; = W, = W, uma ex-
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pressao analitica para o elemento de matriz Gog(go cos@, W) é possivel mas é complexa. Prefe-
rimos usar calculos numéricos diretamente.

Quando um elétron é injetado em um estado excitado do ponto quantico, ele relaxa em
seguida para o estado fundamental. O tempo de relaxacdo 7g é de fundamental importancia
para o entendimento das propriedades fisicas relacionadas ao sistema e também para a aplicacao
em dispositivos optoeletronicos. O mecanismo de relaxacdo mais eficiente neste sistema € a
interacéo elétron-fonon LA. O elétron relaxa de um estado de energia mais alta para um estado
de energia mais baixa emitindo fonons LA. Para o elétron no primeiro estado excitado, este
tempo de relaxacio é dado pela equagao (2.6) que ¢ a taxa de espalhamento entre os dois estados.
Entretanto, para elétrons no segundo estado excitado ou mais altos, existem diferentes canais
de relaxacdo. Mostraremos neste capitulo, que a relaxagdo do elétron é sempre dominada pelos

processos de relaxacao de multicanais.

2.4 Resultados numeéricos

2.4.1 Um ponto quéintico

Primeiramente, vamos estudar o espalhamento do elétron num ponto quéntico na auséncia de
qualquer campo externo. A taxa de espalhamento entre dois estados especficos é apresentada
na Fig. 2.2(a) em uma fungao da freqiiéncia de confinamento (2 para um ponto quantico com
largura W = 50 A. A oscilacdo da taxa de espalhamento é um resultado da interacdo do
elemento de matriz de espalhamento no plano z-y e na direcdo z levando a um diferente dngulo
de espalhamento elétron-fonon LA. O grafico mostra que a taxa de espalhamento & uma funcao
que oscila com 7f2. A taxa de espalhamento primeiramente aumenta com o confinamento lateral
), adquire um méximo e decai rapidamente quando €2 aumenta. Para pequenos valores de {2,

o aumento da taxa de espalhamento é causado pela dependéncia do potencial de interagao

IFSC-USP """ i snuaeis "
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elétron-fonon LA com o vetor de onda g dos fonons. Para altos valores de §} o comprimento
de onda do fonon torna-se menor do que a menor dimensdo do ponto quéntico e a taxa de
espalhamento diminui rapidamente. A taxa de espalhamento é essencialmente determinada

pela diferenca de energia entre os dois niveis envolvidos que determinam o vetor de onda de

-1

espalhamento g. Se nés plotarmos a taxa de espalhamento 7, .\ .

) COmMO uma funcao de
go = qzln’:,"", os minimos e os méximos desta taxa de espalhamento entre qualquer dois niveis
acontecem nos mesmos valores de qq. Além disso, os méximos da taxa de espalhamento entre
quaisquer dois niveis sao da mesma ordem de grandeza.

As taxas de espalhamento por fonon LA sdo influenciadas pela largura do ponto quan-
tico na direcdo z. Para mostrar isto nés mapeamos a taxa de espalhamento do estado (0,%1)
para o estado (0,0) no plano -W como mostrado na Fig. 2.2(b). Né6s observamos que num
ponto quéntico largo com um W maior, a taxa de espalhamento pode ser substancialmente
reduzida. As cores na Fig. 2.2 (b) indicam o seguinte: o vermelho apresenta um valor maior
da taxa de espalhamento e a medida que ela diminui a cor tende para o preto.

Um campo magnético externo na direcdo z modula os estados do elétron e, conse-
quentemente, a taxa de espalhamento. A Fig. 2.3 mostra a taxa de espalhamento dos estados
excitados (a) (0,+1) e (b) (0, —1) para o estado fundamental (0,0) como uma fungao do campo
magnético em pontos quanticos com diferentes valores de W. O campo magnético remove a
degenerescéncia do estado m = £1 como mostrado na Fig. 2.1. O estado (0,—1) é o primeiro
estado excitado no campo magnético. Aumentando o campo magnético, a diferenca de energia
entre o estado (0, —1) [(0,+1)] e o estado fundamental (0,0) diminui [aumenta] levando, conse-
quentemente, a um aumento [diminui¢do] na taxa de espalhamento. Queremos ainda mencionar
que a taxa de espalhamento elétron-fonon LA é muito sensivel ao potencial de confinamento

na direcao z. As curvas tracejadas sdo as taxas de espalhamento obtidas para uma barreira
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Figura 2.2: (a) Taxa de espalhamento entre diferentes estados como uma fungéo da freqiiéncia de
confinamento no plano z-y num ponto quéntico de largura W = 50 A. (b) Mapeamento da taxa de
espalhamento do estado (0, 41) para o estado fundamental (0,0) no plano Q-W.
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de potencial infinito (V; — o00) na direcdo z. Vimos que esta forma do potencial aumenta
consideravelmente a taxa de espalhamento, especialmente para pequenos valores. de W. Isto
est4 relacionado ao elemento de matriz |Goo(go cosd, W)|* na diregio z como uma fungdo do
angulo 0. A barreira infinita na dire¢éo z aumenta fortemente este efeito.

Mostramos que a largura W do ponto quantico afeta sensivelmente a taxa de espa-
Ihamento na auséncia de um campo externo. Fig. 2.3 (c) mostra um contorno da taxa de
espalhamento no plano B-W-AE do estado (0, —1) (esquerda) e o estado (0, +1) (direita) para
o estado fundamental (0,0). Fig. 2.3 (c) mostra um grafico muito parecido com a Fig. 2.2
(b) embora a Fig. 2.3 (c) é um contorno da taxa de espalhamento num campo magnético.
Nesta figura mostramos um mapa da taxa de espalhamento num plano que apresenta a largura
do ponto quéntico, a diferenga de energia entre dois niveis e o campo magnético. Podemos
observar que a medida que o campo magnético aumenta a taxa de espalhamento diminui para
valore altos de largura do ponto quantico e também quando a separagao de energia entre dois
niveis aumenta.

Devido & dependéncia nio-linear dos niveis de energia com o campo magnético, as
taxas de espalhamento entre os diferentes niveis em funcdo do campo magnético tornam-se
mais complicadas. Para um melhor entendimento das taxas de espalhamento no campo mag-
nético, calculamos vérias destas taxas entre diferentes niveis de energia, os quais sao indicados
pelo diagrama da Fig. 2.4. Os resultados obtidos sdo apresentados nas Figs. 2.5(a) e (b) e
mostram que a taxa de espalhamento, no caso em que se considera o campo magnético, de-
pende principalmente da diferenca de energia entre os niveis envolvidos. Isto fica claro na Fig.
2.5(c), que mostra a taxa de espalhamento apresentada na Fig. 2.5(a) como funcao da diferenca
de energia entre os niveis. Para os mesmos valores de Enmi — Enmu(= Avsqo), as diferencas

nas taxas de espalhamento em transigoes diferentes, que sdo da mesma ordem de grandeza,
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Figura 2.3: Taxa de espalhamento do estado (a) (0,—1) e (b) (0,1) para o estado fundamental
(0,0) como uma fungao do campo magnético para {2 = 2 meV e W = 30, 100, e 300 A. O quadro
mostra o elemento de matriz na direcdo z como uma fungdo de §. Mapeamento do contorno da taxa
de espalhamento dos estados (0,1) e (0, —1) para o estado fundamental (0, 0) no plano B-W para
0 =2 meV.
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sdo originadas dos diferentes elementos de matriz da interacao elétron-fonon. Assim, podemos
entender que a semelhanca entre a Fig. 2.2(b) e a Fig. 2.3(c) é devido a essa propriedade da
taxa de espalhamento. Queremos enfatizar que a taxa de espalhamento entre outros estados

diferentes produz uma figura similar no plano AE — W.

4.0

1.0

(0.0)

0.() " [ M '

®_ /Q

Figura 2.4: Diagrama de transicoes.

Observando a Fig. 2.5(a) podemos verificar que a taxa de espalhamento entre os
estados (0,—1) e (0,0) é a maior até B = 6.6 T. Esta taxa determina o tempo de relaxacio
de um elétron do primeiro estado excitado (0, —1) para o estado fundamental. Para campos

magnéticos com B > 6.6 T, o espalhamento do estado (0,—2) para (0,0) torna-se o maior
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Figura 2.5: (a) e (b) Taxa de espalhamento entre diferentes estados como uma fun¢do do campo
magnético em pontos quanticos com 2 = 2 meV e W = 50 A. (c) Taxa de espalhamento da Fig.
2.5(a) é plotada como uma funcdo da diferenca de energia entre os niveis.
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por causa da simetria dos dois estados. Para o elétron em estados excitados mais altos, sua
relaxacio para o estado fundamental & um processo de relaxacao via multicanais. Por exemplo,
um elétron no estado (0, —2) pode relaxar para o estado fundamental através da transigao
direta (0, —2) — (0,0) ou através de transicGes indiretas (0, —2) — (0,-1) — (0,0) e (0,-2) —
(0,1) — (0,0) em campos magnéticos baixos como mostrado na Fig. 2.4. A relaxacgao através
de transicdes indiretas & muitas vezes dominante. Os tempos de relaxacdo de um elétron
dos estados (0,—1), (0,—2) e (0,—3) para o estado fundamental (0, 0) sdo mostrados na Fig.
2.6(a). A transicio direta dos estados (0,—2) e (0,—3) para o estado (0,0) ndo contribui
significativamente para o tempo de relaxacao total para campos magnéticos pequenos onde
mais canais de relaxacio eficientes sao possiveis. Como o espalhamento entre dois niveis de
energia através de fonons LA é mais eficiente para pequenos valores de separagao de energia,
ou seja, longo comprimentos de onda, estd claro que a relaxacao do elétron de altos estados
excitados para o estado fundamental é dominada pelos processo de relaxagao indireto através
de multicanais levando a um tempo de relaxacdo da ordem de nano para valores abaixo de
nano-segundos. Verificamos ainda que o campo magnético externo aumenta o espalhamento
elétron-fonon LA e, consequentemente, o processo de relaxacao. A Fig. 2.6(b) mostra o tempo
de relaxagdo total do estado (0,1) para o estado fundamental. Diferente do estado (0, —m),
a diferenca de energia entre este estado e o estado fundamental aumenta rapidamente com
o aumento do campo magnético. Consequentemente, o espalhamento direto de (0,+1) para o
estado fundamental diminui rapidamente. Portanto, mais canais de transigao indireta aparecem
com o aumento do campo magnético. O nivel de energia (0,1) cruza com o nivel (0, —m) com
m =1,2,3, ... . Perto do cruzamento, a transicao de (0, 1) para (0, —m) € muito eficiente devido
ao espalhamento fonons LA de longo comprimento de onda (uma pequena diferenga de energia).

Quando um elétron ¢ espalhado do estado (0, 1) para o estado (0, —m), ele relaxa rapidamente
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para o estado fundamental através do processo: (0,1) — (0,—m) — (0,—m+1) — ... — (0,0)

que € muito eficiente por que envolve apenas fonons LA com um grande comprimento de onda.
2.4.2 Dois pontos quianticos acoplados

Nesta secdo, vamos estudar o espalhamento elétron-fonon LA em dois pontos quanticos acopla-
dos (CQDs). Os dois pontos quinticos com mesma largura W siao acoplados através de uma
barreira de largura Wp e altura Vj na diregao z. O tunelamento entre os pontos quénticos altera
os estados do elétron e a interagdo elétron-fonon. O estado simétrico (I = 0) e o estado anti-
simétrico (I = 1) na diregdo z sdo préximos quando a barreira entre os pontos quinticos nao
é muito fina. Temos que considerar dois estados nesta direcdo. A Fig. 2.7(a) mostra quatro
niveis com energias mais baixas como uma funcao da largura da barreira Wg na auséncia do
campo magnético externo para = 2 meV e W = 100 A. Podemos ver que o primeiro estado
excitado é (n,m,l) = (0,0,1) quando Agag < A2 (correspondendo a uma barreira maior que
43 A). No caso de tunelamento forte (barreira fina) Agas > A2 (Agas é a diferenga de ener-
gia entre os dois estados dos pogos quénticos acoplados), o primeiro estado excitado torna-se
(n,m,l) = (0,—1,0). A existéncia dos estados (rn,m,l = 1) para baixa energia altera g pracgsso
de relaxacao dos elétrons como descrito na se¢ao anterior para um dnico ponto quantico. Por
outro lado, a fungao de onda do elétron se distribui nos dois pontos quénticos levando os fonons
de diferentes comprimentos de onda a acoplar com o elétron. Cinco diferentes transicoes en-
volvidas com o0s quatro primeiros niveis sao indicadas na Fig. 2.7(a). A taxa de espalhamento
elétron-fonon LA correspondente é mostrada na Fig. 2.7(b) como uma func¢io da largura da
barreira. Em comparagao com o caso de um simples ponto quintico, nés observamos o seguinte:
(i) Embora a diferenca de energia entre os estados (0,+1,0) e (0,0,0) seja independente da
largura da barreira, a taxa de espalhamento entre estes estados depende muito dela. (ii) Novos

canais de espalhamento aparecem envolvendo o estado de baixa energia (0,0,1). A taxa de es-
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Figura 2.6: Tempo de relaxagio do elétron do estados (a) (0, —1), (0,—2), (0, —3) e (b) (0, 1) para
o estado fundamental (0,0) como uma funcido do campo magnético num ponto quantico de {2 = 2

meV e W = 50 A. As curvas coloridas mostram os vdrios canais de relaxagio que séo abertos em
fungdo do campo magnético.
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palhamento 7'(_0%)1)_)(000) (curva preta) é maior do que T(_olin)—»(o 1+10) (curva verde), mas elas sao
muito parecidas devido ao fato que representam uma transi¢cao do mesmo estado anti-simétrico
para o estado simétrico, na direcio z. (iii) O nivel de energia (0,0,1) corta o nivel (0,1, 0)
para Wi = 43 A. Independente do espalhamento entre os dois estados ser igual a zero no
cruzamento, ele aumenta rapidamente para o valor mdximo quando os dois niveis se separam
um do outro, quando a diferenca de energia assume um valor em torno de 0.6 meV. Note que
o primeiro estado excitado é o estado (0,%1,0) para Wz < 43 A. Mas ele torna-se o estado
(0,0,1) para altos valores de Wp.

Os efeitos da interferéncia da interacao elétron-fonon na taxa de espalhamento em
CQDs sao também refletidos na dependéncia com o campo magnético. A Fig. 2.8 mostra
a taxa de espalhamento do estado (0,—1,0) para o estado fundamental (0,0,0) como uma
funcio do campo magnético para W = 100 A e diferentes valores de Wg. Mostramos ainda,
na Fig. 2.8, a taxa de espalhamento em SQDs de W = 200 A e W = 100 A que seri-
am os limites para largura de barreira igual a zero e infinito, respectivamente. Observamos
que no limite onde Wp assume pequenos valores, as barreiras extremamente finas modificam
fortemente a taxa de espalhamento, podemos comparar, por exemplo, o espalhamento para
uma barreira Wy = 2 A com a taxa de espalhamento para uma barreira de largura zero
(que correpondente a um ponto quéntico com largura W = 200 A). Noutro limite, quando
a barreira € muito grande, encontramos que a taxa de espalhamento, para um ponto quin-
tico simples com largura W = 100 A, praticamente reproduz o resultado do SQD. Por causa
dos niveis (0,0,0) e (0,0,1) [assim como os niveis (0,m,0) e (0, m, 1)] serem quase degenerados
quando Wz = 100 A (a diferenca de energia entre esses nives é 0,066 meV), a taxa de espa-
Ihamento de (0,—1,0) para o estado fundamental degenerado é dada por (7’20_1)_,(00)>—1 =

7'(_01_10)_)(000) + T(_o1—10)—>(001)' Esta taxa de espalhamento oscila levemente no SQD para uma
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Figura 2.7: (a) Diagrama de transigéo e (b) as taxas de espalhamento como uma funcéo da largura
da barreira em dois pontos quanticos acoplados com W = 100 A na auséncia de campo externo.
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mesma largura W. Além disso, consideraremos o estado (0, —1, 1) por que ele é quase degener-
ado com o estado (0, —1,0). A taxa de espalhamento deste estado para o estado fundamental
é dada por (Tl(lo—1)—»(00))_1 = 7'(”01_11)_,(000) + T(_ol—n)—»(om)- Quando consideramos a taxa de
espalhamento média [(720_1)_400))—1 + (7'2'0_1)_%00))—1] /2, ela praticamente reproduz a taxa

de espalhamento T(_Ol_l)_>(00) do SQD (para largura da barreira infinita em CQDs).

0.0 1.0 20 30 4.0 5.0
B (T)

Figura 2.8: Taxa de espalhamento como uma fungdo do campo magnético em pontos quinticos
acoplados para diferentes largura da barreira com {2} =2 meV e W =10 A.

Quando aplicamos um campo elétrico externo na diregdo 2 para os pontos quanticos

acoplados, o elétron tende a ficar localizado em um dos dois pontos quénticos. A taxa de

-1
(nml)—(n'm’l)

espalhamento no ponto quantico simples pode ser reproduzida por 7 (para l = 1)
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de espalhamento como funcao do campo magnético para temperatura igual a zero do estado
(0,1,0) para o estado (0,0,0) através de diferentes canais nos pontos quénticos acoplados com
Q=2meV, W =100 A e Wz = 30 A. Para este caso, o valor da energia de tunelamento é alto
( Agas = 4.486 meV) e, consequentemente, os estados (n,m,! = 1) ndo sdo considerados. O
espalhamento através do canal 0 é uma transigio direta. Os canais j (j = 1,2,3,4,5) indica a
transigdo (0,1,0) — (0, —3,0) — (0,—j +1,0) — (0,0,0). Na Fig. (2.10) (b) sdo mostrados os
diferentes canais de espalhamento. Estd claro que, com o aumento do campo magnético, mais
canais de relaxagio do estado (0, 1,0) para o estado fundamental serdo introduzidos. O canal
1 surge para B = 0, o canal 2 para B = 0.855 T, etc.. Acima do canal 5, tais canais dominam
o processo de relaxacao. Para B > 2.64 T, o canal 6 torna-se dominante o qual corresponde &
transigao (0,1,0) — (0,—6,0) — (0,—4,0) — (0,—2,0) — (0,0,0). Estas transi¢oes indiretas
para o estado fundamental sao muito mais rdapidas do que as transicoes diretas levando a um
tempo de relaxagao da ordem de nano para valores abaixo de nanosegundos em altos campos

magnéticos.
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Figura 2.10: (a) Dependéncia da taxa de espalhamento com o campo magnético para a transi¢ao do
estado (0,1,0) para o estados fundamental (0,0,0) em CQDs. (b) Os mimeros indicam diferentes canais
de espalhamento. Consideramos AQ = 2 meV, W = 100 A, W = 30 A.
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2.5 Conclusao

No regime de baixos valores de energia, ou seja, £ << hwro, onde espalhamento elétron-fonon
LA é dominante obtemos os seguintes resultados:

1. A taxa de espalhamento do elétron por fonons LA entre dois niveis especificos de
energia do elétron confinado no ponto quéntico depende da (i) diferenca de energia entre estes
niveis, (ii) do elemento de matriz da interagdo elétron-fonon LA (overlap). Porém a diferenca
de energia entre os niveis domina a taxa de espalhamento. Para uma energia fixa (go fixo), a
taxa de espalhamento entre quaisquer dois niveis possui a mesma ordem de grandeza;

2. Para o elétron em niveis de energia mais altos que o primeiro estado excitado, o que
domina a relaxacéo sdo processos via multi-canais, que envolvem apenas emissao de fonon com
um longo comprimento de onda;

3. Um campo magnético externo aplicado ao sistema aumenta a taxa de espalhamento,
e consequentemente torna a relaxacdo mais rapida.

4. O espalhamento do elétron por fonons LA em dois pontos quanticos acoplados é
muito semelhante ao espalhamento em um ponto quantico simples. Porém o tunelamento entre
os dois pontos quinticos aumenta extensao da fungao de onda e consequentemente aumenta a
larguré efetiva do confinamento do elétron na direcao z. Em fungao disto ocorrem modificagoes
na taxa de espalhamento. Mostramos que a depresséb da taxa de espalhamente nos dois pontos
quanticos acoplados levando em consideragio um campo magnético externo, que foi apontada
em um trabalho recente [55], ndo existe. Pelo contrario, o campo magnético externo aumenta

a taxa de espalhamento em dois pontos quanticos assim como no ponto quantico simples.



Capitulo 3

Tunelamento assistido por fonons LO
em pontos quinticos acoplados

3.1 Introducao

Neste capitulo, estudamos teoricamente os efeitos da interacao elétron-fonon LO nas proprie-
dades microscopicas de elétrons confinados em dois pontos quanticos acoplados. Apresentamos
calculos mostrando as modificagoes dos estados eletronicos nos pontos quinticos devido aos
efeitos do polaron ressonante e nao-ressonante, que pode afetar fortemente a dispersao de ener-
gia e a topologia dos orbitais eletrénicos dos estados envolvidos. Mostramos também que as
modificagdes na topologia dos orbitais eletronicos devido a interagdo elétron-fonon LO pro-
movem a quebra das regras de selecao que afeta diretamente a absorcdo 6ptica préximo da
ressondncia polardnica. A interacao elétron-fonon é tratada neste capitulo por teoria de per-
turbagdo modificada com as auto-energias obtidas pela fungdo de Green [68], [58]. Aplicamos
nossa teoria para pontos quanticos baseados numa estrutura semicondutora de InAs/InAlAs.
Estudamos o efeito do tunelamento do elétron induzido por fénons e os efeitos da interagao
elétron-fonon LO na geometria dos estados eletronicos nos pontos quinticos acoplados levando
em consideracao efeitos da temperatura finita.

Faremos nossas discussoes baseadas no rearranjo de cargas devido a mistura dos estados

40
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eletronicos e os modos de fonons na regiao do acoplamento elétron-fonon ressonante.

O acoplamento elétron-fonon LO é levado em conta através do Hamiltoniano de Froh-
lich. A relacdo de dispersdo para o fonon longitudinal éptico possui um valor constante igual
a wro. Consideramos a aproximacao do fonon do bulk de InAs visto que os fonons de interface
dio uma contribuicdo desprezivel [23]. A interagdo elétron-fonon LO & medida em termos da
constante de acoplamento de Frohlich, cujo valor para o InAs € 0.05. A teoria prevé condigoes
de acoplamento ressonante dos estados eletronicos com os fonons LO levando a um splitting da
densidade de estados e com um aumento do efeito para altas temperaturas. O efeito da tem-
peratura ¢ incluido dentro do formalismo e provoca a abertura de canais de absor¢ao de fonons
virtuais que podem levar a modifica¢io do estado fundamental. O acoplamento entre os pontos
quanticos é importante quando analizado como uma funcao da temperatura. A redistribuicao
de carga no espaco real juntamente com a modificacio da simetria dos estados eletronicos sao,
como serd mostrado, sensiveis & intensidade do confinamento e o tamanho relativo dos dois
pontos quinticos acoplados.

Esta mistura néo estd diretamente relacionada a relaxacdo do elétron, que é proibida
dentro do formalismo usado neste trabalho e experimentalmente inexistente em pontos quanti-
cos, mas para a hibridizacdo dos niveis eletronicos induzida pela emissdo e absorcao de fénons

virtuais.

3.2 Efeito polaronico nos estados do elétron em pontos
quanticos acoplados

A interacdo elétron-fonon LO em dois pontos quanticos acoplados, é tratada utilizando o po-
tencial de confinamento parabélico e isotrépico no plano z-y, dado pela expressdo (1.7) e um
potencial quadrado de dois pogos quanticos com altura da barreira finita, Vo, na direcao z. Os

niveis de energia do elétron confinado no ponto quéntico sem a interagao com os fonons LO da-

“:SC’USP SER¥ICO DX BisLiorge -

INFORMACAOD
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do pela expressio (1.8) sdo: Fi_n, = (ng +ny+ 1)+ E;. Consideramos as larguras dos pogos
iguais a W; e W, e a largura da barreira igual a Wg. Os mimeros quéanticos sao ng = 0,1,2,..,
ny, =0,1,2,... no plano z-y e | = 1,2, ..., para a energia E; na diregao z. A funcao de onda que
descreve o elétron nao perturbado pela interagao com os fonons & 9, , ,(%,y,z). Vamos con-
siderar os pontos quanticos compostos de InAs/Ing 50 Aly 13As. Manteremos o valor da largura
de um dos pocos fixa e igual 100 A. A dependéncia das propriedades eletronicas e épticas com
o confinamento parabdlico é um assunto de intenso interesse em pontos quinticos e estes re-
sultados podem ser estendidos para um sistema de dois pontos quénticos acoplados. Entao,
focaremos nossa atencio nas propriedades que sdo inerentes aos sistemas de duplos pontos
quanticos, tais como a dependéncia das propriedades eletronicas e 6pticas com a razao entre as
larguras dos dois pogos, o tamanho relativo (Wa/W;), e os efeitos da redistribuigao de carga
entre os dois pontos quanticos.

Podemos escrever a energia e a fungao de onda do sistema desacoplado composto pelo

elétron mais os fonons, da seguinte forma

E‘r(l,ﬁz)'nyl;nq = E"wnyl + nquO7 (31)

e
g© - VY® |ng) 3.2
ngnyling ¢nznyl> nq . ( . )

Calculamos a renormalizacio da energia do elétron quando este interage com os fonons

LO auto-consistentemente através do formalismo da fungdo de Green (Apéndice A-1) [57], [2]

Gv_zzlnyl (E) = E - Enznyl - annyl (E) (33)



onde X, », 1 (E) é a auto-energia do elétron acoplado com os fonons LO dada por

o0
E'rza,_.'nyl (E) = Z f dSAn'anl’ (S) ‘Mijlz X

’ ! 1.
nz’nyil i

X { Ny + Ny +1 } (3.4)

E+hvop—s+i6 E—hwpo—s+16
Na expressio acima M;; = V/(q) (i| €77 |5) = V(q) (nan,l| €47 [n,nll'y , V (q) = hwyo [B/ (2m*wio)]™*
Ama/(q?Vy) para os fonons LO e N, = [exp (%’ﬁ}) — 1] - . A fungéo espectral A n,1y (E)
para os niveis (n,nyl) é definida em fungao da auto-energia por

1 _
Aponyi (E) = ——Im [E = Enpnyt = Syt (E)] " (3.5)

A equacao de Dyson pode ser resolvida auto-consistentemente para obter a energia do
polaron. Esta aproximacio inclui efeitos da interagdo elétron-fonon de todas as ordens para
acoplamento com todos os niveis eletronicos através de fonons virtuais, que ajuda a contornar as
dificuladadesde outras aproximagoes perturbativas que podem levar a a divergéncias no regime
de ressonéancia. Efeitos da temperatura podem ser incluidos no célculo da auto-energia, levando
a renormalizacio do estado fundamental através da absorcio de fénon virtual para T' > 0, como
pode ser visto do segundo termo da equagdo (3.4).

Os resultados dos célculos auto-consistentes da energia do polaron como uma funcao
de W /W, sao mostrados na Fig. 3.1 para T'= 0 e na Fig. 3.2 para T = 300 K. Nos célculos,
nos fixamos W; = 100 A e W = 30 A (barreira entre os pontos quanticos). Escolhemos para
a frequiéncia do confinamento parabélico no plano z-y um valor adimensional, /w0 = 1.4,
fora da ressonincia, desta maneira o acoplamento ressonante é determinado pelos estados de
energia relacionados ao confinamento na direcdo z. A ressondncia polardnica é sensfvel ao
tamanho relativo dos dois pontos quinticos acoplados e sua regidao muda com a modificacao
dos valores absolutos das dimensoes do sistema, ou seja, modificagoes de Wy, Wy, Wg e 2. Na

Fig. 3.1 mostramos o estado fundamental praticamente ndo-perturbado (0,0,0) e o primeiro
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estado excitado perturbado pela interagdo elétron-fonon LO, (0,0,1) e (1,0,0). Para 7' = 0 nés
obtemos anticrossings e modificacdes na forma dos estados (0,0, 1) e (0, 1,0) como consequéncia
do acoplamento ressonante com o estado fundamental (0,0,0), o que & consistente com os
estados de ”everlasting polaron”, tal como nas Refs. [9], [52]. Como é esperado, com aumento
da largura relativa W, /W, temos duas diferentes condi¢des de ressonancia. Na ressonéncia a
conservacao da energia abre canais para acoplamento entreniveis através de emissao de fonon
virtual e subsequente absorcao.

Entretanto, observamos as modificagoes no estado fundamental a T' = 300 K na Fig.
3.2, quando canais de absorcio de fonon virtual sdo abertos. Este processo € uma consequéncia
do segundo termo da equacdo (3.4), devido ao fato de que o estado fundamental (0,0,0) pode
absorver um fonon para acoplar ressonantemente com o estado (0,0,1) & temperatura finita.

Para baixas temperaturas, este efeito ndo ocorre no estado fundamental [5].
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Figura 3.1: Energia do polaron (curva sélida) calculada como uma funcio da largura relativa Ws /W,
dos dois pontos quénticos acoplados para T = 0 K com W; = 100 A e Wz = 30A. A curva pontilhada
é energia do elétron e a curva tracejada-pontilhada é energia do elétron + um fonon LO.
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Figura 3.2: Energia do polaron (curva sélida) calculada como uma funcao da largura relativa Wy /W1
dos dois pontos quanticos acoplados para T = 300 K com W; = 100 A e Wg = 30A. A curva
pontilhada é energia do elétron e a curva tracejada-pontilhada é energia do elétron + um fonon LO.
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3.3 Tunelamento assistido por fonon LO

De maneira diferente do caso de um ponto quantico simples, surge a contribuicao de dois
diferentes ponto quénticos para a energia total do sistema. Consequentemente, as modificagoes
induzidas pela interacao elétron-fonon LO podem também serem entendidas como mudangas na
distibuigép da densidade eletronica nos pontos quanticos acoplados, que em certas configuragoes
podem ser entendidas como uma transferéncia da densidade de carga efetiva entre os dois
pontos quanticos. O acoplamento entre pontos quanticos pode também modificar a geometria
dos orbitais eletronicos. Para verificar as modificagoes topoldgicas dos orbitais eletronicos nos
calculamos a funcao de onda do sistema elétron-fonon acoplado.

A funcao de onda '\Ilnz,ny,lmq>, renormalizada pela interacao elétron-fonon LO, pode
,(/}nznyl> e

a funcdo de onda do foénon |n,), com o nimero de fonons n, = 0,1, ... . Para a aproximagao de

ser escrita como uma combinacio das fungdes de onda eletronicas nao perturbadas

primeira ordem, obtida através da teoria de perturbagio de Rayleigh-Schrodinger (73], temos

<\IJ§3)[ H._; |w§€°)>
_lg©® ‘- (0)
k' £k kT Hr

onde k representa os niimeros quanticos (ng, ny, l; ng).

Substituindo as equagoes (3.1) e (3.2) em (3.6) temos

|\II > ’1/} >+ <¢n;n;l’;n; He—f ¢n$nyl;nq>
5 = L E
Tz Ny liNg ngnyl) "*q Enznyl — En’zn;l’ + (nq _ n/) thO

! IR I
nenil’ giny q

¢n;nlyll; n;> y (37)

com o elemento de matriz

g
tq-T

-
<¢n’zn;ll’ ’ nq

H._;

[

zvbnxnyl> 6na,nq—1

1/)nznyl> 5n;1,nq+1) . (3.8)

Ynengita) = V(@) (Vg (Y

_ i
ng+1 <¢n;n;l'y e
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Introduzindo a equagio (3.8) na equagao (3.7) obtemos

Zﬁ‘v (q) (\/"71 <¢n’zn;l’l ei(j’-r_" ¢nznyl>)
Epong — Engnyr + Bwiro

o)

I\Ilnznyl;'nq> = ’¢nznyl; nq> + Z

! el
nh ,ny,l

Zq’V* (9) (\/ ng+1 <7/’n;n'yl'

Enmn [ En’ nll MLO
Y 'ty

¢n;n;l'; ng — 1> +

o~ 10T

>

I roqr
nl, ,ny,l

’l/ln;%l,;nq -+ 1> . (39)

Para efeito de cdlculos, nés modificamos a funcao de onda do polaron, escrita acima,
da seguinte forma: Primeiro, assumimos que n,, que aparece no numerador, é dado pelo seu
valor no equilfbrio térmico & temperatura T, ou seja, (n,) = N,. Depois, seguindo a idéia da
teoria de Wigner-Brillouin melhorada (IWBPT) proposta por Lindermann e colaboradores [69]
para estudo dos estados do magnetopolaron ressonante [70], [71], nés substituimos a energia
E;..n,1 n0s denominadores da expressao (3.8) pela energia renormalizada obtida da solugéo das

equagoes (3.4) e (3.5)

Enznyl = Enz'nyl + Re 2:nmnyl (E'nznyl) (310)

Assim a divergéncia para valores de energia proximos da ressonancia pode ser evitada
(Enyngt — En;ng,l’ ~ thwro). A TWBPT é bastante eficiente para o cdlculo da energia do
polaron no regime de acoplamento ressonante e nao ressonante e é amplamente utilizada [72],
[22]. Acreditamos que as mudangas aplicadas na fun¢ao de onda renormalizada nos levardo a
resultados interessantes.

A funcio de onda pode ser reescrita da seguinte forma

/N E : (+ .
I\annyl;nq> nznyb nq> + A’n n' 1 'n.’ n;!l’7 nq -1 —+
nl, n A+
nz,ny,l
Z An’ ny, 14 n' nLl'; Ng + 1> ) (311)
n’, n’ U
'nz,ny,l

E B1BLIOTESS

lFSB—US'P seRv! (;0 DRMACAG
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onde

A Z V(q) <wn’$nu" T ¢n,ny1>
nl / ll - ~ .
=" 7 Enuny = Engngr £ wio

(3.12)

Os canais de acoplamento ressonante entre os pontos quanticos levam a uma transferén-
cia efetiva de carga de um ponto quantico para o outro. Este processo, chamado tunelamento
induzido por fonon, pode ser caracterizado pela projecdo da fungdo de onda renormalizada
W, n,00) de um ponto quéntico sobre a componente da fungdo de onda nao-perturbada do
outro ponto quantico ¥, , 1(g)- Para o estado fundamental e o primeiro estado excitado nés
podemos caracterizar dois processos diferentes, um relacionado com absorcao de fonon real a

altas temperaturas e o outro associado & emissao de fonon virtual:

Aabsor(;ﬁo — I(dj()()l’ ’)’Lq - 1| \IIOOO;nq>| ’

Aemisséo — |<¢0007 ng + 1| lI’OOl;nq>! A (313)

A Fig. 3.3 mostra o fator de tunelamento (A) para o estado fundamental e o primeiro estado
excitado a uma temperatura de 300K. O fator de tunelamento devido a absorcao de fonon
caracteriza os efeitos sobre o estado fundamental. Ele é menor que o fator de tunelamento
devido a emissdo de fonon por causa do baixo mimero médio de fénons reais presentes no
sistema para temperatura relativamente altas.

Nas curvas mostradas na Fig. 3.3 podemos ver trés estruturas diferentes. Os picos
A e B, nos lados esquerdo e direito, respectivamente, estao relacionados com o acoplamen-
to ressonante entre os pontos quanticos. O pico C estd relacionado ao fato de que, para
dois pontos quanticos simétricos (We/W; = 1), a interagdo elétron-fonon LO é fortemente au-

mentada por causa do tunelamento ressonante entre os dois pontos quénticos, que depende
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da largura da barreira como mostra o quadro na Fig. 3.3. A intensidade do acoplamento

elétron-fonon LO, que estd mostrada no quadro da Fig. 3.3, é calculada apartir da magnitude

S VP (e my, U] €97 |l il V)|
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Figura 3.3: Fator de tunelamento para T = 300K como uma funcdo da largura relativa entre os
pontos quanticos (Wa/W7). A linha sélida (pontilhada) corresponde & transferéncia de carga efetiva
devido a emissao (absorgdo) de fonon virtual ressoante do estado excitado (0,0,1) [estado fundamental
(0,0,0)] para o estado fundamental (0,0,0) [estado excitado (0,0,1)]. O quadro mostra a intensidade
da interagado elétron-fonon LO como uma funcdo da largura da barreira entre os pontos quéinticos

(Wg/Wh).
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3.4 Modificagoes nos orbitais eletronicos

Mostramos que a mistura dos estados entre pontos quanticos ocorre devido a absor¢ao e emis-
sdo de fonon virtual (para temperaturas finitas) para pontos quanticos acoplados através da
barreira. Nés demonstramos agora que existe uma transferéncia de carga efetiva de um ponto
quéntico para outro acompanhada de modificagbes na topologia dos orbitais eletronicos, que
afetam as regras de selecao épticas, pelo menos no regime de acoplamento ressonante. Tais mod-
ificacbes aparecem através da hibridizacdo dos niveis eletronicos quando ocorre o acoplamento
ressonante do elétron com os fénons.

Para calcular a distribuicdo espacial da densidade de eletrons, utilizamos as equagoes
(3.11) e (3.12) e resolvemnos um problema onde as contribuigdes de todos os niveis degenerados
e nao-degenerados sao levados em conta e acoplados através da interagao elétron-fonons LO. A
funcéo de onda do sistema de um elétron acoplado com os fonons LO pode ser expandida sobre

uma base ortogonal de estados de fonons da seguinte forma

B
Wpmisny (F) = Gy (F) I1g) + EL (7) Ing — 1) + €2, [ (P Ing + 1), (3.14)
com
A
’SlzZly 4) V Z A(+n'l’ n’xngl' (F)>
ny,ny,l'#
nz,ny,l
e

nzny \Y N + Z An’ n’ 4

1y, l'#

e ,'n.y,l

Vrtmi (7:')> , (3.15)

onde 7 denota as coordenadas do elétron sem acoplamento. A densidade eletronica é entao

caracterizada pela magnitude

ey 2

ngnyl

g(B)

Ngnyl

‘\Ilnznyl;nq ('F) |2

,Q[)nznyl (7_‘) ’2 + (316)
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e os orbitais eletrénicos podem ser obtidos como solugao tridimensional da equagao
| Wy ting (1‘*’)|2 = constante. (3.17)

Obtemos entdo as superficies de densidade eletronica constante mostradas na Fig. 3.4. Para
dois pontos quanticos acoplados com uma razdo Wa/W; = 0,85 entre suas larguras.

Por causa da simetria cilindrica, o estado fundamental e o primeiro estado excitado do
ponto quéntico sdo do tipo s (n, = 0, n, = 0) e do tipo p (n, = 1, n, = 0), respectivamente como
mostrado na Fig. 3.4 (a)-(c). Quando a interacdo elétron-fonon LO ¢é incluida, diferentes canais
de transferéncia de carga entre os pontos quanticos sao abertos. Ocorre uma modificacdo muito
particular do estado fundamental, como mencionado antes, ocorrendo apenas para temperaturas
suficientemente altas e mediada pela absorcao de fonon. Num processo de tunelamento assistido
por fonon, uma transferéncia de carga efetiva ocorre sob a condicao de polaron ressonante
do estado excitado (0,0,1), mais localizado no ponto quantico estreito W, para o estado
fundamental (0, 0, 0), mais localizado no ponto quantico largo W;. Isto leva a um crescimento
do orbital do estado fundamental em W,, como mostrado na Fig. 3.4 (d), balanceando a
densidade de carga entre os dois lados, W; e W,. Consequentemente, o sistema responde a
excitacoes externas, tais como luz e combinagOes de campos externos, sendo influénciado pela
redistribuicdo da densidade de carga entre os dois pontos quanticos.

Os nfveis mais altos sao também fortemente modificados pelo acoplamento elétron-
fonon LO ressonante. Neste caso ocorre uma transferéncia de carga efetiva do ponto quantico
mais largo para o mais estreito através da emissao de fonon a baixas temperaturas. Podemos
observar na Fig. 3.4 (e) a mudanca na forma do orbital do primeiro estado excitado (0,0,1)
na. condicao de acoplamento elétron-fonon LO ressonante. Juntamente com a transferéncia de
carga efetiva, que aumenta a nuvem de densidade no ponto quantico com Wi, levando a uma

modificacao topolégica dos orbitais eletronicos como visto na Fig. 3.4 (f). As modificacoes
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do estado excitado tipo-s (0,0,1) (Fig. 3.4 (b)) é um resultado de sua hibridizacao com o
estado tipo-p (0,1,0) (Fig. 3.4 (c)) na ressonéncia. Descreveremos na préxima segao que
estas modificacdes topoldgicas em certas diregoes podem afetar fortemente a resposta dptica do

sistema de dois pontos quanticos acoplados.

3.5 Efeitos no espectro de absorcao 6ptica

E esperado que as regras de selecdo para transi¢do 6ptica sejam modificadas de acordo com as
mudancas topoldgicas provocadas nos orbitais eletronicos. Campos de luz linearmente polariza-
dos acoplam os estados eletronicos com diferente paridade espacial, na direcdo de polarizagao
caracterizada pelo vetor de polarizagao, e. A transi¢do eletronica induzida por féton para luz
linearmente polarizada é proporcional a um elemento de matriz da forma (8 |fe,|B), onde
De, ™~ \v .- Numa representacao tridimensional, este processo pode ser entendido como o aco-
plamento de orbitais, 8’ e 3, com diferentes simetrias por um campo linear p, -

Em um sistema de um elétron, o coeficiente de absor¢do para transicdo intrabanda
pode ser calculado com aproximacio de dipolo usando a regra de ouro de Fermi e os estados
renormalizados W, 5 i:n,

n e~ Z (¥ img [Pey | ‘I’(OOO);n,,>|2 L (Engn, i, — Eooo — wy) (3.18)
na,ny,ling

onde L(z) & a fungio Lorenziana renormalizada cuja largura é determinada exclusivamente
pela parte imagindria da energia do polaron obtida na equacéo (3.4). Considerando a simetria
dos pontos quanticos acoplados, é apropriado escolher duas polarizacoes da luz incidente: uma
no plano z-y (er || ) e a outra paralela a diregdo z (er || z) . Calculamos os coeficientes de

absorcao para as duas configuracdes variando o tamanho relativo do ponto quantico W,/ W;.
Na condicdo de acoplamento ressonante, obtivemos desvios da resposta dptica de

elétrons ”limpos” denotados pela linha tracejada na Fig. 3.5 e 3.6. Estes desvios sao atribui-
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(b)
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Figura 3.4: Orbitais eletronicos para Wy/W;=0,85. Os orbitais do elétron sem acoplamento sao
mostrados nas figuras (a) (0,0,0) , (b) (0,0,1) e (c) (1,0,0). Os orbitais eletrénicos renormalizados
devido aos efeitos polardnicos sio mostrados em (d) (0,0,0) e (e) (0,0,1). Em (f) a curva sélida
(tracejada) mostra parte do contorno do orbital do estados (0,0, 1) no ponto quantico de largura W,

com e sem os efeitos polarénicos.
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dos a relaxacao das regras de selegao devido a hibridizacdo do orbital como mostrado antes.
Na Fig. 3.5 o coeficiente de absorcao foi calculado para a polarizagao e, || . Neste caso, as
regras de selecio para os elétrons sem interacdo sao dadas por Ay =0 e Ay,pn, =1 (transigGes
permitidas). As transicdes de elétrons sem interacao ocorrem apenas entre o estado s (0,0, 0)
e o estado p (1,0,0), correspondendo a linha tracejada para E = 1.4fwro no quadro de 3.5.
Devido as modificagdes topolégicas no estado (0,0, 1) induzidas pela interagéo elétron-fonon (a
distor¢io na direcio = como mostrada na Fig. 3.4 (e)), a transi¢do entre os estados (0,0,0) e
(0,0,1) mais a energia de um fonon LO também é permitida. Como um resultado, o espectro
de absorcao é fortemente modulado devido ao acoplamento elétron-fonon e o tunelamento entre
0s pontos quanticos.

O espectro de absorcgao de luz com polarizacio ey, || z também ¢ afetado pela interagao
elétron-fonon. As regras de sele¢io para elétrons sem interacdo sdo Ay = 1 e Ay, = 0,
para este caso. A transigdo entre os estados (0,0,0) e (0,0,1) é permitida para este sistema
apenas na auséncia da interagao elétron-fonon seguindo a linha tracejada do quadro da Fig.
3.6. A interacdo elétron-fonon LO acopla o estado excitado (0,0,1) e o estado (0,0,0) mais
a energia de um foénon, criando um estado hibrido. Consequentemente, transicoes permitidas
aparecem préximo da ressonincia do estado fundamental para o estado hibrido. Isto explica o
aparecimento de picos extra préximo da ressonancia para ey, || z.

Visto que as modificacoes topolégicas-dos orbitais eletronicos sao efetivas apenas em
certas direcoes espaciais, a luz linearmente polarizada pode servir como uma ferramenta sua

deteccao.
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Figura 3.5: Espectro de absor¢ao com ey, //x para diferentes tamanhos relativos dos pontos quénticos
Wa/W;. As diferentes curvas no quadro apresentam uma separagao A (W,/W;) = 0,04. O quadro
inserido mostra a posicdo dos picos de absor¢ao. A linha tracejada representa a posicao das transigoes
6pticas permitidas para elétron sem interacao.
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Figura 3.6: Espectro de absor¢éo com e;,//z para diferentes tamanhos relativos dos pontos quénticos
W, /W;. As diferentes curvas no quadro apresentam uma separagao A (W, /W;) = 0,046. O quadro

inserido mostra a posigdo dos picos de absorcdo. A linha tracejada representa a posicao das transi¢oes
6pticas permitidas para elétron sem interacao.
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3.6 Conclusao

Estudamos os efeitos da interacao elétron-fonon LO em dois pontos quanticos acoplados compos-
tos de InAs/AlInAs. O acoplamento elétron-fonon é considerado através de uma aproximagao
auto-consistente. O tamanho relativo do ponto quantico aparece como um fator dominante
no tunelamento ressonante assistido por fonons. A redistribui¢ao da densidade de carga pode
ocorrer para certos estados eletronicos em pontos quanticos acoplados devido ao tunelamento
assistido por fénons, tornando em canais para a hibridizagao entre niveis de energia dos pon-
tos quanticos. O estado fundamental é fortemente afetado para temperatura finita devido a
absorcao efetiva de fonon virtual.

A hibridizacdo do orbital eletronico afeta fortemente a resposta 6ptica do sistema,
levando a uma regra de selecio para a relaxacdo préximo da ressonincia. A resposta éptica
em configuracoes complementares pode ajudar-nos a entender as modificagoes topoldgicas nos

orbitais que ocorrem através do tunelamento induzido por fonons entre os pontos quénticos.
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Capitulo 4

Efeito polaronico na densidade de
estados em pontos quanticos

4.1 Introducao

Neste capitulo estudaremos os niveis de energia e a densidade de estados de um elétron acoplado
com os fonons LO em um ponto quantico. Nés descrevemos o ponto quintico teoricamente por
dois potenciais parabélicos, com diferentes confinamentos para as dire¢oes = e y e um potencial
de um poco quantico simples finito na direcao z.

Na literatura, a densidade de estados (ou funcio densidade espectral) do polaron (aco-
plamento elétron-fonon LO) em pontos quénticos obtida pelo método da funcdo de Green, é
uma funcdo continua em relagao a energia, para uma temperatura finita. Por outro lado, a
densidade espectral obtida por um método nio-pertubativo resulta em um espectro discreto
composto por uma série de fungoes delta de Dirac. O principal argumento é seguinte: visto
que o sistema composto de estados eletronicos é discreto em pontos quanticos, a densidade de
estados do sistema composto pelo elétron interagindo com fénons LO, com frequéncia constante
(modelo de Einstein), deve possuir uma estrutura similar. Entdo, o espectro de energia para o
caso do polaron em pontos quanticos resultaria também em uma série de fungoes delta de Dirac

para a densidade de estados. Stauber e seus colaboradores [61] argumentaram que o método da

60
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funcdo de Green é incapaz de reproduzir uma densidade espectral discreta que estd relacionada
3 natureza nao-continua dos niveis de energia.

Na verdade, o problema da interagio elétron-fonon LO para um elétron localizado num
tnico estado eletronico ("the independent Boson model” [58]) pode ser resolvido exatamente.
Este modelo resulta em uma densidade espectral discreta para baixas temperaturas e para um
forte acoplamento elétron-fonon LO (a >> 1). Ultimamente, este modelo foi extendido para
um sistema com interacao elétron-fonon LO num ponto quantico com dois niveis eletronicos,
mas foram apresentados resultados da fungéo espectral apenas para o estado fundamental e
para altos valores de temperatura e acoplamento elétron-fonon LO fraco (oo = 0.07).

Neste capitulo, estudaremos a fungao densidade espectral do elétron em pontos quan-
ticos. Queremos investigar qual a diferenga fundamental entre os dois modelos, a funcao de
Green e a solucdo através do método nao-perturbativo, que levam a divergéncias no resultado
da densidade espectral.

Apresentamos um estudo comparativo com os dois métodos citados e além disso, es-
tudamos a densidade espectral do polaron num regime de temperatura baixa e acoplamento

elétron-fonon LO forte utilizando o método nao-pertubativo.

4.2 O modelo nao-perturbativo

Nesta secao, tratamos a interagao elétron-fonon LO num ponto quéntico simples considerando
dois niveis eletrénicos. Neste regime, o0 modelo ndo-perturbativo resulta numa solucao exata
para o problema do polaron localizado.

O Hamiltoniano do sistema para os dois estados eletronicos discretos com energias

€0 = 0 e ¢, = Q,, acoplados com M modos de fonons LO com vetores de onda ¢i, ..., gn € com
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energia igual a hwyo é dado por
H = epcheo + ercler + Z ﬁwLobEb,;—i- Z M;;(9) (b,;—l— bJ‘_(T) (cch) (4.1)
q 1,j=0,1;¢
onde c;’ e c¢; sao respectivamente os operadores de criacdo e destruicao de elétrons e b:'i e by
sdo os operadores de criacao e destrui¢io de fonons. A matriz de interacdo elétron-fonon LO
dada pela expressio (1.21) & M;; = V(q) (i| €77 |j) = V(q) (nanyl| €77 |ninl') . O termo V (q)
é o potencial de acoplamento da interagio elétron-fonon, que para o caso dos fénons LO foi
mostrado na Eq. (1.18). Usamos unidades i = wro = m* = 1. Feito isto o potencial de
acoplamento, V(q), depende apenas da constante de Frohlich «. Vamos representar a freqiiéncia
de confinamento adimensional por €2, simplesmente.
Com base no procedimento de ortogonaliza¢io de Gram-Schmidt [67] utiliza-se uma

combinacdo linear de operadores bg escritos como A¢, onde § = 1,2..., M, assim temos

-1 -
Be = A¢ — EZ |4¢,BY| Ba, Be = __Be (4.2)

9—1 [E&,E@]
Os novos operadores B e B;', obedecem relagoes de comutacio canodnicas de bésons. O nimero
de modos bosonicos que acoplam com N estados femidnicos no espaco de Hilbert sao apenas
&Igi—ll. Escolhendo a combinagao linear Ag’j ) = 27 Mij(9)bg, onde (i, j) representa o indice
)

N(N+1)
2

de soma sobre pares (i,7) com i > j. A escolha de Ag pode ser arbitraria desde que as

escolhas sejam linearmente independentes. A sequéncia &(4, ) dos novos operadores bosonicos
’j)

é o indice dos modos de interacao elétron-fonon mapeados através de Ag

O Hamiltoniano pode ser escrito da seguinte forma [61]

H = (g — EM)cheo + (€Y — EMele, + BB, + BiB, + BLBs +

+ (C131 + C{‘B;’) (cJ{co + cgcl) , (4.3)



63

onde
82 = 32 — ’I’]N + ’)’C];Cl, B3 = B3 — KJ\[ (44)

com N = cgco + cJ{cl (operador nimero de particulas). As constantes que aparecem nas ex-
pressoes (4.4), (4.5) e (4.6) sdo: v2 = |C5 — Cs)*+|Cel?, n = 95L%”_052 ek = 9—%6—'@ As constantes
C, estao relacionadas ao acoplamento elétron-fonon LO, obtidas a partir do elemento de matriz

desta interacio e as suas expressoes sdo mostradas na segunda se¢ao do apéndice.

As energias que aparecem na expressao (4.3) sao

EgN) = €1+ 2Re(yn* )N — v (4.5)

EWN) = (In|* + |s*) V. (4.6)

A expressio (4.5) é a energia do primeiro nivel renormalizado e depende do nimero de particulas
e a expressao (4.6) é a energia devido ao efeito polaronico.

Os operadores B, e B; sao operadores que dependem de B, e Bj e estdo deslocados
destes operadores pelas quantidades descritas na expressao (4.4). Os mimeros de fonons ny, ng
e ng possuem bases que descrevem osciladores harménicos deslocados.

Os auto-estados dos fonons sao representados pelos operadores de oscilador harmoénico

deslocados (denominados estados coerentes)

ma)e = ()72 (B — €)™ 101, (4.7)

onde o vicuo dos fonons é definido por (B) + §) |0)2 com

o0

0=16=3" e-%'ﬁ'zj—m_ jm) (48)

m!

m=0
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Os estados coerentes possuem a seguinte propriedade: ¢ (ny [n})¢,., = o(na [n}),, onde quando
v = 0 temos que g (ny [n)), = O -

Podemos decompor o éspago de Hilbert em trés subespagos pois o Hamiltoniano con-
serva o nimero de elétrons visto que [H, N'] = 0. As constantes v, 1, & e C) estao relacionadas
a intensidade do acoplamento elétron-fonon LO no ponto quantico. Elas renormalizam as en-
ergias do estado fundamental e do primeiro estado excitado. No subespago N, = 1, a energia
do estado fundamental tem seu valor subtraido pela quantidade EI(,I). A energia do primeiro
estado excitado sofre uma renormalizacdo de seu valor inicial e é subtraida da quantidade E,(,l).
A Fig. 4.1 (a) mostra como as constantes v, 7, k ¢ C; variam em funcdo da frequéncia de
confinamento adimensional €2, e a Fig. 4.1 (b) mostra a renormalizacdo da energia do estado
fundamental ey — E, e para o primeiro estado excitado € — E} no subespago N = 1.

As constantes relacionadas com a interagio elétron-fonon LO possuem uma dependén-
cia linear com a constante de acoplamento de Frohlich y/a. Podemos ver do apéndice (secdo 2)
que as constantes C; dependem do elemento de matriz da intera¢ao elétron-fonon LO e este por
sua vez, tem uma dependéncia linear com «, desta maneira as constantes 7, 7, k e C;, também

serao proporcionais a v/a. As energias €y — EN EN - EN ossuem uma dependéncia com a.
g p o+l P p D
4.2.1 Diagonalizagao exata

O Hamiltoniano (4.3) pode ser resolvido exatamente. Usamos as seguintes bases para os estados
eletronicos (1) = [V) = 0,0, |2) = ¢} |V) = [1,0), [3) = ¢} [V) =10,1) e |4) = clcf |V) =
|1,1), onde |V) & o vicuo de elétrons. E para os fonons, usamos as bases [{ni}),, [{n2}), e
|{na}). para os trés modos considerados. A base completa, combinando elétron e fonons, pode
ser escrita como |@,) = | No, Ni; 11, n2, n3) = |No)° [N1) [n1)g |n2) s [ns), onde No, Ny = 0,1, ny,
ng, ng = 0,1,2, ..Npax COM Ny, 0 niimero de fonons suficinente para fazer convergir os célcuos

nuimericos e A e ¢ sao os deslocamentos do oscilador harménico para ny e ns.
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Figura 4.1: (a) Constantes Cy, v, 11 € kK como fungao da freqiiéncia adimensional de confinamento €,,.
(b) Niveis de energia € e €; renormalizados pelo efeito da interacio elétron fonon LO e deslocados
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O elemento de matriz calculado a partir do Hamiltoniano (4.3) e utilizando as bases

|$a)s &
Hoor = ¢ (3| »(na| ol (No| o{Ni| H [N1)g|Na), Ini)g [na)y [na). - (4.9)

Queremos diagonalizar o Hamiltoniano (4.3). As bases originais |¢,) podem ser uti-
lizadas para escrevermos as bases diagonais. Entao vamos escrever as bases diagonais co-
mo uma combinagdo linear das bases |¢,) da seguinte forma: [¢z) = 3 agald,), onde
B=1,2,..4n%  —1,4nd  , ou explicitamente |¢)5) = 3" agq |No, Ni;n1,n9,n3) . As autoener-
gias serao obtidas da solucao da seguinte expressao

Hyow — Egboyo)age =0, para o’ =1,2,..4n3  —1,4n3 . 4.10
2 18 3 ﬂ! max max

p
A matriz nos sub-espagos N = 0 e N = 2 ¢é diagonal e no subespaco N = 1 apresenta
blocos quadrados nao-diagonais.
No espago de Hilbert de N = 0, a matriz é diagonal usando a base | ¢, ) = [0, 0; n1,7,n3) =
[V) In1)g In2)g Ins), - Os auto-estados serdo representados por '1/Jﬁl> =08, 10)°10)" |11) g [m2)g [M3)g

onde 3; = 1,2,...,n3 . Os auto-valores de energia sao dados por

Eﬂ1 = N1 + N9 + ng3. (411)
No subespaco N = 2, a matriz é diagonal usando a base |¢>a4> = |1,1;n1,n9,n3) =
. 014\1
e V) In1)g In2) oy, IM3)_,- E agora, os auto-estados so |1/)ﬂ4> = 004 1) |1)" |a)g IT2) oy
|n3)_,,. dados por onde 3, =1,2,...,n2 . Os autovalores correspondentes sdo
Eg, =€+ 852) - Ez(>2) + ny + ng + ns. (4.12)

Para o sub-espaco de N = 1, a solucao é mais complicada devido aos termos cruzados

que relacionam transigoes entre os dois niveis eletronicos de energia e adiciona um acoplamento
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ressonante do polaron. Isto ocorre pois o elétron no primeiro estado excitado pode decair para
o estado fundamental emitindo um fonon, ou saltar para o primeiro estado excitado absorvendo

um fonon. Para este subespaco podemos usar as bases

|Gag) = I1,05 11,12, n3) = V) 1), Ina)_, Ins)_, (4.13)

|6y) = 10, 15701, m2,n3) = ¢} [V) [na) g |ma) _, ., I13) s - (4.14)

Com os autovalores de energia obtidos a partir da diagonalzacdo da matriz neste subespago.

O elemento de matriz H, o pode ser escrito como

Hyoo = (m + ng + n3) 5n/1’n15n/2‘n25n§,n3 (4,15)
e
Hoyop = (60 4+ BD {4+ n3> R - (4.16)

para os termos diagonais da matriz e

Hoys003 = (NlEO + N2Egl) - Elg) +ny +n2 + n3) 6”'1,7116"'2,n26n'3,n36N{7N16Né7N2 +
+5n'3,n3 [ ¥ (na] ”2>0 (5n’1,n1+1\/ ni + 1CT + 5n’1,n1——1\/n101) 6N1,16N2,05N{,06Né,1 +

+ o (ny| na),, (6rymy1v11 + 10T + 5n’1,n1—1\/n101) 5N1,06N2,16N{,16Né,0} . (4.17)

para o subespaco N = 1 nao diagonal. Neste sub-espago a matriz é 2x2 para o elétron, o

segundo e o terceiro termo da equagdo acima sio os elementos nao-diagonais em Ny e No.
Podemos ver facilmente, da equacdo acima, que no sub-espaco de |n3) a matriz é

diagonal. Resolvemos a matriz no sub-espaco N = 1 para a seguinte base diagonal: |¢B23> =

1
S A an 1D 10)! [11)g In2)_p ms)_, + 32 a5 10)° 1) [ma)gIn2) ., Ina)_ onde By = 1,2, ...
as a3

3
2N ax-
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Os termos ¢ (1| m)., sdo denominados fatores de Franck-Condon e sdo determinados da

seguinte forma

(ot =)™
o{n|m), = o(n| -~ |0}, (4.18)

com

o =)y =3 (7 ) Com s . (419

k=0
Subtituindo (4.19) e (4.8) em (4.18) temos

I

0 {n| m)y = (n| — \/_ Z h? ™" Z ( ) )™ —k (,y)m—k (m_;;_:'_l_fﬂ im' + k).

Fazendo | = m' + k, temos

1 2 e
— ~3hl m—k m—
mm(n,m)

_ einP z (—1)™ Ry hyn ’“}\/(n_ '&n- )'( k>

que resulta em

M g2 mk 1 7! m! _
onim), = Tty T (420)

Podemos simplificar o problema para o sub-espago de um elétron através de uma aprox-
imacao. Para N = 1, o Hamiltoniano pode ser escrito de tal forma que aparecam apenas as
transicoes ressonantes 0 — 1 com absor¢ao de um fonon e 1 — 0 com a emissao de um

fonon, o Hamiltoniano fica
H™ = eycheo + e1ciey + BIB, + BiB, + BiBs + C1Biclco + Ci Blcle (4.21)

obtido numa aproximacao conhecida por rotating-wave (RW)” tal como no modelo 6ptico

Jaynes-Cummings [74]. O novo Hamiltoniano acima é representado por matrizes 2 X 2 nas
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seguintes bases

n1,m2)° = V) Ina)glna)_,,
In,na)' = el |[V)ne— 1)y In2)_p,, - (4.22)
A base diagonal é uma combinacao das bases acima, dada por
[ny, ng)™ = c,ithn2 [ny,me)° £ AR ny)' . (4.23)
Os correpondentes autovalores de energia sao
Bt = % (co+ €1) + 11 + g — % n -B“2—" (4.24)
onde o termo R2 . = A% +4n, lo (no| na), C1 ’ esté relacionado ao acoplamento elétron-fonon

LO e é conhecido como deslocamento de Rabi. Os coeficientes da expressdo (4.23) sao dados

1
R 2
or ¢t = ﬁ——z"""’ 4 Utilizamos este modelo simplificado como uma referéncia para os
p n1,n2 2R, ng . p p

calculos do modelo exato com o Hamiltoniano completo. Como este modelo é analitico, todos
os célculos sdo mais simples e resolvé-lo primeramente nos permite um resultado final mais

rigoroso e confidvel.
4.2.2 A funcgao espectral

A funcio espectral do elétron é definida por
1 *© :
Ay(E) = ~Re / Qe BTy {p [c,-(t),c;(())] } (4.25)
0 +
onde p é a matriz densidade dada por p = e~ P H—1N) /Z com Ty = hwro/kp, onde kg é a
constante de Boltzmann, i € a energia do potencial quimico do sistema, Z = Tr(e_%Q(H ~#N)) &
a normalizac¢ao da matriz densidade e ¢;(t) é o operador de destrui¢ao de férmions dependente

do tempo, dado por c;(t) = eflfc;(0)e~H".
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Escrevendo explicitamente os coeficientes presentes na base diagonal |¢g) = Y- aga|¢a)
[¢3
COMO gy = @ Nynymams, POdEmos mostrar uma expressao para a fungio espectral. Todos os
M;m,ma,m3
detalhes dos calculos para chegar nas expressoes abaixo estdo na tltima secao do Apéndice.
Considerando o sistema com apenas um elétron, fungdo espectral pode ser escrita como

2,3
Ao(E) = Z Z (prlzl,ng,ng + pn’l,n'z,né)

. enn! ' !
1;n1,n2,138 2,3;n) ,n5,n5

2 3
0 13l 15)l” 8 (€70, = Ehrras = B) (4.26)

2

Z Q2 3:n! nh, 0 (nzl m2>_,,

2;ny,mo

m2

para o estado fundamental e

2

2,3
ME) = XY (P ) (20 Gt o (ral ma) | X
1Lin1,m2,n3 2,3;n) b ng m; 3ni,ma
2 2,3
X [0 <n3| nl3>n| 6 (671,’1’11’2711:'3 - eil,nz,ns - E) (4'27)

para o primeiro estado excitado. Onde os coeficientes a nin;nyns, €St80 com os indices de
M;my,m2,m3

elétron e de fonon que efetivamente aparecem na diagonalizagao.

4.3 Resultados com o modelo nao-perturbativo

A interagao elétron-fonon LO modifica os niveis de energia do elétron. O estado fundamental
e o primeiro estado excitado do sistema sofrem corregao devido a renormalizacao causada pelo
efeito polaronico. O estado fundamental do elétron sofre uma redugao de seu valor original,
no sub-espago N = 1, por uma quantidade igual ao deslocamento de energia dado na equagao
(4.6), ou seja, E} . A Fig. 4.2 mostra os niveis de energia de um elétron confinado em um ponto
quantico simples, com estrutura que foi definida na introdu¢do, um confinamento parabdlico
nas diregdes z e y com freqiiéncias de confinamento €2, e €, (considerando €, = 1.5¢2;) e um
poco simples com largura W (considerando W = 100A) na direcdo z. Consideramos em nossos

cdlculos um ponto quéntico composto de GaAs-AlGaAs, onde a constante de acoplamento de

SE " = '
IFSC-USP ** Y orvacan
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Frohlich o = 0.07. Para o GaAs a constante de temperatura T; é aproximadamente igual a 420
K.

A Fig. 4.2 mostra os autovalores que sdo solucao da equacao 4.10. O desdobramento
dos niveis de energia est4 relacionado ao termo B, do Hamiltoniano. A intensidade do des-
dobramento é proporcional a constante C; e aos modos n; de fonons. O modo ny de fonons
fornece um peso para o desdobramento dos niveis através dos fatores de Franck-Condon, como
podemos verificar das equagoes 4.26 e 4.27. Os modos ny e ng fornecem acréscimos de ener-
gia aos dois niveis de energia do elétron. O nimero de niveis do sistema est4 relacionado a
quantidade de fonons adicionado a ele. Observando a Fig. 4.2 verificamos que o estado fun-
damental permanece praticamento fixo com energia igual a €y — Ep, para a = 0.07 temos que
EI} ~ —0.06. Incluindo um grande mimero de fénons no sistema, as energias que surgem devido
a estes fonons desdobram os niveis superiores mais vezes. Por exemplo, o estado fundamental
acrescido da energia de um foénon acopla com o primeiro estado excitado. O primeiro estado
excitado acrescido da energia de um fonon e o estado fundamental mais dois fonons acoplam
também e assim por diante. Mas como existern mais de um modo de fénons, ns e n3, os niveis
desdobram mais a medida que mais fonons séo adicionados. E interessante notar que se tivesse-
mos um nimero maior de niveis de energia, o nimero de desbobramentos dos niveis devido a
interacao com os féonons aumentaria proporcionalmente. Os niveis mais altos sofreriam muitos
desdobramento devido ao acoplamento com os niveis mais baixos acrescidos da energia dos
fonons. Os desdobramentos mais altos poderiam chegar préximo de um continuo de niveis de
energia dependendo do mimero de fonons adicionados ao sistema.

A funcao espectral apresenta um aspecto que deve ser estudado com cautela. Obser-
vamos que os termos nas equagoes (4.26) e (4.27) ligados a p,, ,,, ... correspondem & densidade

de estados (possiveis estados de energia a serem ocupados pelo elétron) do sistema. Os termos
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Figura 4.2: Niveis de energia do elétron acoplado com os fonons LO em fungéo do confinamento
lateral para um ponto quéntico.
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2,3

7Y mams NESAS equagoes correspondem & densidade espectral do elétron. O potencial

ligados a p
quimico afeta fortemente a funcdo espectral. Nos cdlculos, podemos considerar o ”potencial
quimico” p como um parametro. Quando p é menor que o estado fundamental (que corresponde
a um sistema sem elétron), identificamos que as equagses (4.26) e (4.27) fornece a densidade de
estados do estado fundamental e do primeiro estado excitado, respectivamente como mostrado
na Fig. 4.3 (a) para vérios valores de temperatura. Quando g = (& + €1) /2 os sistema estd
aproximadamente ocupado com um elétron. Este resultado é mostrado na Fig. 4.3 (b). Para
um sistema exatamente ocupado por um elétron, precisamos fazer cdlculos auto-consistentes
para o potencial qufmico. A expressdo para a fungdo espectral é um conjunto de funcoes delta.
Incluimos uma largura ficticia para os picos e para isso escolhemos um expressao gaussiana
para a delta de Dirac, onde consideramos a variancia gaussiana igual a 0.01 (adimensional em
termos de hwro).

Os picos da densidade de estados, na Fig. 4.3 (b), estdo coerentes com o espectro de
energia da Fig. 4.2. O estado fundamental tem seu valor renormalizado para € — E; enquanto
o primeiro estado excitado sofre um desdobramento em dois estados bem definidos devido &
interagdo elétron-fonon LO. Mas, a medida que a temperatura aumenta, como podemos ver
nas outras curvas das Figuras 4.3 (a) e (b), o potencial quimico nio representa mais um fator
determinante e as duas situacdes, com os dois diferentes parametros para p, coincidem para
temperaturas altas. Ou seja, quando o efeito dos fonons é mais intenso no sistema (temperaturas
altas) a densidade de estados e a densidade espectral sdo praticamente as mesmas quantidades
Fisicas. Para temperaturas altas existe a possibilidade do elétron absorver um fonon e saltar
para o primeiro estado excitado, desde que a energia do fonon seja coerente com a separagao

energética entre os dois niveis de energia.

A Fig. 4.4 mostra a densidade de estados do polaron com picos para o estado funda-
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Figura 4.3: (a) Densidade espectral considerando o potencial quimico igual a (€y + €1)/2 e (b)
Densidade de estados possfveis quando para a potencial quimico possui uma energia inferior ao valor
do estado fundamental renormalizado. Vérios valores de temperatura sdo considerados.
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mental e para o primeiro estado excitado. Consideramos uma temperatura préxima de zero,
T =Ty/100 (T ~ 4K), e variamos o confinamento lateral. A densidade de estados, para temper-
atura zero apresenta picos de possiveis estados de energia a serem ocupados pelo elétron, visto
que escolhemos o valor da energia do potencial quimico abaixo do estado fundamental. Os picos
estao em concordancia com a Fig. 4.2. Podemos observar da Fig. 4.4 que o estado fundamental
sofre uma pequena diminui¢ao em seu valor de energia original, como discutido antes e nao sofre
grandes modificacdes para temperaturas muito baixas, a ndo ser este deslocamento de energia.
Podemos observar que o pico do estado fundamental permanece praticamente no mesmo valor
de energia mesmo quando variamos a freqiiéncia de confinamento lateral. Isto ocorre por que
o deslocamento polarénico E; varia muito pouco com a freqiiéncia de confinamento €, como
podemos observar na Fig. 4.1 (b). O primeiro estado excitado sofre um desdobramento devido
ao efeito da interacao elétron-fonon LO. O nivel de energia ¢; renormalizado se desdobra em
dois niveis de energia bem definidos, como podemos ver na Fig. 4.4. Este desdobramento ocorre
devido ao fato do primeiro estado excitado acoplar ressonantemente com o estado fundamental
acrescido da energia de um fénon. Podemos observar este fendmeno através do ”anticrossing”
dos dois niveis de energia desdobrados que aparecem na Fig. 4.2, (linha pontilhada). Os pesos
dos picos assumem valores muito préximos quando a freqiiéncia de confinamento possui um
valor igual a energia de um f6énon, ou seja, na ressonancia.

A Fig. 4.5 mostra a densidade espectral para vdrios valores de confinamento e para
temperatura T = 31,/4 (I' ~ 315K) e na Fig. 4.6 consideramos a temperatura T = T,/4
(T ~ 105K). Aqui nés consideramos o potencial quimico com um valor igual (ey + €;)/2 pois
queremos avaliar a densidade espectral, e para temperaturas altas o estado excitado surge com
uma probabilidade de estar ocupado. As estruturas que surgem junto do pico principal do

estado fundamental e dos dois picos do primeiro estado excitado sdo provenientes do termo de
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Figura 4.4: Densidade de estados possives do polaron para sistema de dois niveis considerando varios

valores da freqiéncia de confinamento Q. T' = T/100.
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transicao do Hamiltoniano, que envolve o operador fononico B; e a constante de acoplamento
C1, ou seja, os termos nao-diagonais da matriz de autovalores no sub-espaco N = 1. Estes
termos determinam os picos extras na densidade. Os picos menores que aparecem no lado direito
e no lado esquerdo das Figs. 4.5 e 4.6 séo réplicas de fonons que surgem devido aos modos de
fonons ny e n3. As réplicas tem uma estrutura muito parecida com a dos picos principais, para
o estado fundamental e o primeiro estado excitado, mas possuem uma intensidade bem menor.
No quadro da Fig. 4.5 mostramos as réplicas da esquerda e da direita relacionadas ao estado
fundamental para (2, = 1.0. As réplicas tem valores de energia iguais a um multiplo inteiro da
energia de um fonon LO. As réplicas de fonons do primeiro estado excitado seguem a mesma

andlise do estado fundamental.
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Figura 4.5: Densidade espectral para o estado fundamental e para o primeiro estado excitado do po-
laron no ponto quéntico considerando vérios valores da freqiiéncia de confinamento €),. A temperatura

considerada é T = 3T, /4.
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Figura 4.6: Densidade espectral para o estado fundamental e para o primeiro estado excitado do po-

laron no ponto quantico considerando vérios valores da freqiiéncia de confinamento {2;. A temperatura
considerada é T' = Ty /4.
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4.4 O modelo da funcao de Green

O outro modelo para a obtencao da fungao espectral do elétron confinado no ponto quéntico e
interagindo com o sistema de fonons é a fungdo de Green. A funcéo espectral A;(E) para um

determinado nivel de energia 7 pode ser escrita da seguinte forma
A(E) = L [E—E;— % (E)]™! (4.28)
T

ou

aE) = ImX; (E) (4.29)
i 7B — i — Re%s (B)P + (3 (B)] '

onde o termo ¥; (E) é a auto-energia do elétron e E; é a energia do i-ésimo nivel de energia. A
auto-energia do elétron por sua vez também depende da densidade espectral, o que nos fornece
um célculo auto-consistente para obtermos as duas fungoes.

A auto-energia pode ser escrita, para incluir os fonons LO, da seguinte maneira (os

detalhes desta equagao estdo no Apéndice)
(2 [o° 1—
E)=YY |M;J / dsA; (s) [ Notnr(s) . Nytl-ne(s) (4.30)
i g -

E+hvio—s+i6 FE—hwpo—s+10
onde 7 e j indicam os fndices dos niveis do elétron no ponto quéntico, wro € a frequéncia do

fonon com vetor de onda ¢, N, é a fungao de distribuicdo dos bésons dada pela expressao
Ny = 1/ (e"ro/*sT — 1) e np (s) & a fungdo de distribuicdo de férmions dada por np (s) =
1/ (e¥/FsT + 1).

Fazendo a auto-energia adimensional em termos da energia do fonon LO (fwro) temos

a seguinte expressao

N, + np(s) Ny +1—np(s) 2

1 * ..
(E) (hww)g;/_w sA; (E) [E+1_s+i5+ E—1—s+¢5] ;IM"
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onde
i) 2 1 idT |y |2
S |mp = ZIV ) |G 77 )] =
7
o GaF |2
- / / / IV (@) |61 7715)” da.dayda. =
(2r)?
a (Awgo)?
""‘"2—7‘_2——‘87,] (4.32)
e

so = [ [ Bl dasdayda. =
/ / / 2 |1z, 1y, 1 ’”|nx,ny,l'>| dq,dq,dq.. (4.33)

A equacao acima é a integral adimensional do quadrado do elemento de matriz, que pode ser
calculado utilizando as expressoes indicadas na introducao.

A expressao (4.31) pode ser escrita como

" o E+1—s i 5
= (B) = W;/_wdﬁj (B) [(NﬁnF(S)) ((E+1—s)2+62 _Z(E+1—s)2+62>
EFE-~1—-s i 6
+ (.Nq+]. —Ng (3)) ((E_ 1_3)2+62 —Z(E_ 1 _3)2+52)] SZJ (434)

Separando as partes real e imaginaria temos, utilizando o metédo de Kramers-Kroning,
a seguinte expressio para parte imagindria da auto-energia, onde fizemos o limite 6 — 0
Im¥; (B) = -7 [(Ng+np (B +1)) 4 (E+1) + (Ny + 1 —np (B~ 1)) 4 (E —1)] CaSyy

J

(4.35)

com Cy = 53.
A parte real da auto-energia, depois de alguns arranjos e fazendo também 6 — 0,

pode ser escrita como

Rew () =3 [ dsay (B) [(Nq+np (5)) gy + (Nt 1= (5)) == ] S

(4.36)
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Fazendo a seguinte transformagao de variavéis: na primeira integral s = E+1—¢ e

na segunda s = F + 1 — £, e rearranjando os termos temos

ReY; (E) = —-1-/00{~7rZ[(Nq+nF(E+1—5))Aj(E+1—E)+

T

+ (Ng+1—np(E-1-¢)A;(E—-1-8)]CsSy

+7 Y [Ny +np(BE+1+8)A; (E+1+¢)

7

+ (Nq + +1 —ng (E -1 + E)) Aj (E -1+ 5)] CaSij} %é (437)

Observe que

“”Z[(Nq‘f'”F(E‘*'l—f))Aj(E"‘l_g)+(Nq+1—nF(E—1_5))Aj(E"1—§)]CaS1‘

= Im%; (E —¢)

—wZ[(Nq+nF(E+1+§))A,-(E+1+£)+(Nq+1—nF(E-—1+£))A,~(E—1+E)]C’,,S,;.

7

Substituindo essas duas expressoes acima em (4.37) temos

ReY; (E) 2_91?/000 [mY; (E — ¢ — ImY¥; (E+§)]‘—i§-. (4.38)

Inicialmente, para realizarmos os cdlculos da auto-energia, aproximamos a funcgio es-
pectral por uma funcio delta, que é a forma da densidade de estados eletrénica em um ponto

quéntico. Utilizamos a seguinte expressao inicial

1 €

141'(E)=5(E_Ei)='7‘r'(E_E')2+€2,

(4.39)

no limite de € — 0 a expressao acima é uma delta de Dirac. Ajustamos a constante e para

nos fornecer um bom chute inicial para os cdlculos. Utilizamos esta expressao para obter a
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auto-energia e através de célculos auto-consistentes obtermos a funcgao espectral renormalizada
que inclui a interagao elétron-fonon LO.

Para compararmos os resultados do cédlculo da funcao espectral obtidos através do
método da funcao de Green com os resultados obtidos a partir do modelo exato, adicionamos a
auto-energia mais um termo. O termo de Hartree considera uma densidade de carga eletronica

constante relacionada com o fundo positivo de cargas. A expressao para a energia de Hartree &

2f (B) =

Z M(l z)]\4(] 7) (440)

H

ﬁwLo

onde n; &€ o mimero de ocupagao eletrénico dado por n; = f A;(EYnp(E)dE com np a funco
de distribuicao de Fermi. Podemos expressar a equagio (4.40) de maneira similar a equagao da

auto-energia em (4.34). Os termos do elemento de matriz em (4.40) sao calculados como

> MPIMGY = ZMW) (MS“))* -
q
= Z|V il €771) ((7] €7 15))"

onde
oM = o [ [V @P 616 (6167 1) dadayda ~
7
a(ﬁwLo)
= —55 i (4.41)
com

Siirj; == / / / il €77 13) ((j] €97 |5))" dg.dgydg. (4.42)

Substituistituindo as equagbes (4.41) e (4.42) em (4.40) temos

2 o (hwro)?
H § :
2,,: (E) = — 0L 'I’Lj ""—é—ﬂ_z—sii;jj =

- -3 :n.a_hﬂg....
i i

J
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Tornando a equacao acima adimensional, temos
57 (E) = —2C, ansii;jj7 (4.43)
J

que é o termo de Hartree da auto-energia.

A Fig. 4.7 mostra o comportamento da integral da matriz de acoplamento da inter-
acao elétron-fonon LO como uma funcao da freqiiéncia de confinamento §2,. A intensidade
do acoplamento mostrada na figura foi calculado para o ponto quantico simples com largura
W = 100A na dire¢iio z ¢ um confinamento lateral anisotrépicos €, = 1.5(,. A intensidade do

acoplamento aumenta com o aumento da freqiiéncia de confinamento Q.
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Figura 4.7: Intensidade da matriz de acoplamento elétron-fonon LO entre dois estados eletronicos.
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4.5 Resultados com funcao de Green

Em nossos cédlculos consideramos apenas dois niveis de energia do elétron no ponto quéntico.
O método da funcdo de Green permite incluir mais niveis de energia no sistema. Fizemos
um célculo comparativo, para uma estrutura simplificada, de dois niveis e de quatro niveis
eletronicos. Considerando um potencial isotrépico, §2, = €, = 2 no plano z-y, e assumindo a
largura na direcao z igual zero, obtendo assim um disco cilindrico, podemos avaliar qual o efeito
da inclusao de niveis de energia mais altos nos dois primeiros niveis considerados. Consideramos
os niveis (0,0), (1,0), (1,0) e (1,1), fizemos cdlculos para a densidade espectral dos dois niveis
(0,0), (1,0), incluimos os niveis (1,0) e (1,1) e analizamos os resultados.

A Fig. 4.8 mostra os resultados da densidade espectral para os dois primeiros niveis de
energia do disco cilindrico (curva sélida) comparados com o resultado da densidade espectral
quando incluimos mais dois niveis de energia (curva pontilhada). Como os nossos célculos sao
realizados auto-consistentemente, a inclusao de mais niveis de energia deve renormalizar os
nivels mais baixos. Observamos da figura que os efeitos qualitativos sdo pequenos o que nos
permite tratar o sistema com apenas dois niveis sem grande perda de generalidade. Fizemos os
célculos para uma temperatura T' = T /4.

Vamos considerar agora, um confinamento parabélico no plano z-y com diferentes
freqiiéncias de confinamento nestas duas dimensoes. Faremos isso para evitar que o terceiro
nivel de energia fique degenarado com o segundo. Consideraremos o confinamento anisotrépico
parabélico em z e y com €2, = 1.5, e o poco simples com largura W = 100 A na direcio z.
A Fig. 4.9 mostra a densidade espectral para o elétron interagindo com os fonons LO em um
ponto quéntico de GaAs para os dois primeiros estados eletronicos (0, 0,0) e (1,0,0) em funcio
de vdrias freqiiéncias de confinamento lateral para uma temperatura T = 3T /4. Consideramos

(), variando de 0.6 a 1.4 com intervalos de 0.2 (os valores sdo adimensionais em termos da

IFSC-USP **"* i gk ek res
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Figura 4.8: Comparagio entre o resuldado da densidade espectral do elétron acoplado com os fonons
LO em um disco cilindrico considerando dois niveis de energia (0,0,0) e (1,0,0) (curva sélida) com
o resultado para quatro niveis de energia (0,0,0), (1,0,0), (0,1,0) e (1,1,0) (curva pontilhada).
Consideramos trés valores da freqiiéncia de confinamento ).
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freqiiéncia dos fonons LO). O grafico apresenta os picos da densidade espectral para os dois
niveis de energia do elétron interagindo com os fonon LO. Os picos da densidade espectral
possuem uma largura diferente de zero, ao contrério do resultado obtido com o método nao-
perturbativo, representado por funcdes delta de Dirac. A largura do pico estd relacionada a
parte imagingria da auto-energia. Variamos a freqiiéncia de confinamento lateral e observamos o
surgimento de picos relacionados  réplicas de fonons em valores de energias iguais a um muiltiplo
inteiro da energia de um fonon. A medida que aumentamos a freqiiéncia de confinamento, as
réplicas de fonons se aproximam da energia dos picos do estado fundamental e do primeiro
estado excitado definindo o acoplamento, como pode ser visto da Fig. 4.9. Na ressonéncia,
a separacao de energia entre os dois estados é igual a energia de um fonon. O acoplamento
ressonante provoca o desdobramento dos nivies de energia. Na presenca da interagao elétron-
fonon LO os niveis de energia eletronicos sao deslocados, este efeito estd relacionado a parte
real da auto-energia. A Fig. 4.10 mostra o mesmo resultado para uma temperatura mais baixa,
T = Tp/4. N6s podemos observar que temperaturas mais altas provocam um maior alargamento

nos picos da densidade espectral.
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Figura 4.9: Densidade espectral do elétron acoplado com os fénons LO em um ponto quéantico sim-
ples com largura W = 100A na direcio 2z e um confinamento lateral anisotrépico Q, = 1.542,.
Consideramos cinco valores da freqiiéncia de confinamento 2. A temperatura é T = 375/4.
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Figura 4.10: Densidade espectral do elétron acoplado com os fonons LO em um ponto quintico
simples com largura W = 100A na diregio z e um confinamento lateral anisotrépico 2, = 1.5Q,.
Consideramos cinco valores da freqtiéncia de confinamento §2,. A temperatura é T = T /4.
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4.6 Comparacoes entre os dois métodos

Mostramos os resultados para a densidade espectral utilizando dois modelos diferentes. Um
modelo elaborado apartir de um método ndo perturbativo, que foi o primeiro analisado e, o
segundo modelo apresentado foi baseado no formalismo da funcdo de Green. Existem diferencas
entre os dois modelos e a principio é dificil dizer qual dos dois melhor representa o sistema que
estamos estudando. Segundo o trabalho de Stauber e seus colaborados [61}, 0 método da fungao
de Green nao pode dar resultados corretos visto que o ponto quantico é um sistema que possui
niveis discretos de energia enquanto a funcdo de Green é um modelo para um sistema cujas
energias sio essencialmente continuas. Vimos na Fig. 4.2 que, um sistema com dois niveis de
energia apenas, pode ser extremamente carente em informacoes para o espectro total de energia,
visto que, a presenca de mais niveis pode afetar o espectro dos niveis mais baixos quando
consideramos interacoes com fonons. O conjunto de picos que surge na densidade espectral,
utilizando o modelo nao perturbativo, que compde a estrutura dos picos do estado fundamental
e do primeiro estado excitado, na regido fora da ressondncia, tem um contorno parecido com a
forma dos picos da funcdo de Green, como pode ser observado na Fig. 4.11. A Fig. 4.2, dos
niveis de energia, nos fornece uma indicagao de como seria a forma da densidade espectral caso
considerdssemos mais niveis de energia. Nao temos certeza sobre o que aconteceria com o nivel
fundamental e o primeiro nivel excitado caso inclufssimos um nimero maior de niveis. O que
podemos afirmar com certeza é que precisariamos de testes mais rigorosos. Necessitarfamos
de um cdlculo incluindo mais niveis de energia para o modelo ndo-perturbativo, para afirmar
que o método da fungio de Green é de fato ruim para este sistema. A inclusdo de mais niveis
no modelo nao-perturbativo torna os célculos teéricos extremamente complicados. No caso da
funcao de Green, o cslculo auto-consistente inclui uma grande ordem de diagramas de Feynmann

de interacdo eletrén-fonon que renormalizam a densidade espectral dos dois niveis considerados.
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O modelo nao perturbativo exibe uma estrutura de picos que sdo fungoes delta de Dirac. Todos
os picos, inclusive das estruturas préximas dos picos principais, sdo fungoes delta. Enquanto a
funcao de Green, devido aos N diagramas irredutiveis, apresenta uma largura. Por isso a curva
da densidade espectral utilizando fungao de Green é dita continua. Achamos que a medida que
mais féonons sao adicionados ao sistema, estados de energia mais altos, como por exemplo, a
energia do estado fundamental mais um fonon, mais dois féonons e assim por diante, poderemos
ter niveis mais altos se desdobrando em mais niveis de energia. Esta é uma indicacdo de que se
considerarmos este modelo para um sistema com mais niveis eletronicos, estes niveis poderiam
se desdobrar em mais estados de energia quando interagissem com os fénons, formando, para
muitos niveis de energia, um espectro praticamente continuo e o pico da densidade de estado
poderia ter uma largura diferente de zero. Assim o modelo nao-perturbativo e a funcio de

Green poderiam levar ao mesmo resultado.
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Figura 4.11: Densidade espectral do elétron acoplado com os fénons LO em um ponto quéntico
simples com largura W = 100A na diregio z e um confinamento lateral anisotrépico Q, = 1.5Q,.
Consideramos cinco valores da freqiiéncia de confinamento §2,. A temperatura ¢ T = 3T,/4.
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Figura 4.12: Densidade espectral do elétron acoplado com os fénons LO em um ponto quéntico
simples com largura W = 100A na direcio 2 e um confinamento lateral anisotrépico €2, = 1.5€2,.
Consideramos cinco valores da freqiiéncia de confinamento €,. A temperatura é T = T /4.
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4.7 Acoplamento forte

Os célculos ralizados até agora foram feitos para um ponto quantico baseado em GaAs que
possul uma constante de acoplamento entre o elétron e os fonons do bulk igual a 0.07. Um
resultado interessante que podemos analisar é o espectro de energia e a densidade de estados
para outros materiais, com o acoplamento elétron-fonon LO mais intenso, considerado através
da constante o.. No livro de Fisica de muitos corpos do autor G. Mahan, na se¢ao 4.3 do capitulo
4 intitulada " Independent boson model” é apresentado um resultado para a densidade de estados
considerando um nivel de energia do elétron acoplado com os fonons LO & temperatura T = 0.
Fizemos célculos do espectro de energia do elétron acoplado com os fonons LO no ponto quantico
em funcdo da freqiiéncia de confinamento Q, quando a constante de acoplamente o assume
valores maiores que 0.07. A Fig. 4.13 (a) e (b) mostra como sio os niveis de energia para o = 0.3
e 1.0, respectivamente. Podemos observar o desbobramento do primeiro estado excitado através
da curva pontilhada na figura. A complexidade da estrutura de niveis de energia aumenta com
o aumento da constante de acoplamento. O deslocamento polarénico aumenta para maiores
valores de a provocando uma maior separacio entre os dois niveis de energia desdobrados.
Fizemos célculos da densidade de estados para o polaron quando variamos o valor
da constante de acoplamento. A Fig. 4.14 mostra a densidade de estados para (a) o estado
fundamental e (b) o primeiro estado excitado, para vrios valores do confinamento lateral e
para uma temperatura muito pequena (T ~ 4K), o valor da constante de acoplamento & 0.3. O
deslocamento do pico principal é maior e acontece porque a referéncia de energia €y — E; sofre
um deslocamento bem maior visto que E; aumenta com «. Na Fig. 4.15 mostramos o mesmo
resultado para a = 1.0 ena Fig. 4.16 para o = 3.0 e com a freqiiéncia de confinamento 2, = 1.0,
na ressonancia. Podemos verificar que os picos aumentam e as réplicas de fonons ficam mais

intensas para maiores valores de a. Isto ocorre por que a constante de acoplamento da interacao
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Figura 4.13: Niveis de energia do elétron acoplado com os fonons LO em fungdo do confinamento
lateral para um ponto quantico. (a) o = 0.3 e (a) a = 1.0.
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elétron-fonon LO estd relacionada com o mimero de fénons que efetivamente ”envolvem” um
elétron que se move lentamente no cristal. Para maiores valores de @ o acoplamento torna-se
mais intenso e as réplicas destes fonons ganham maior importancia.

Estes resultados estao bem coerentes com os resultados do Mahan que calcula a den-
sidade de estados a partir do modelo Einstein para bésons. Considerando apenas um nivel de
energia eletronico e um elétron acoplado ao conjunto de fonons de mesma energia fw; o, num
regime de temperatura igual a zero, a densidade de estados é determinada. O acoplamento
elétron-fonon LO ¢ considerado através da constante de acoplamento g = Y- (M2/wZ), onde
M3z é o elemento de matriz da interacao elétron fonon LO e wg a freqiiéncia dos fonons. A

expressao para a densidade de estados é
o
- g
AE)=e?) 778 (B — €c+ A — hwpol) (4.44)
1=0

onde A = ghwro. A fungao espectral é uma série de fungoes delta de Dirac, separadas pela
energia dos fonons LO. €. é a energia do estado fundamental e 0 mimero quintico ! = 0,1, ...
é o nimero de fénons inseridos no sistema. A Fig. 4.17 mostra a densidade de estados para o
estado fundamental para os valores da constante o. Podemos verficar que o resultado utilizando
o modelo exato estd de acordo com o resultado do Mahan obtido com o modelo ”independent
model boson”.

O resultado obtido pelo modelo nao-perturbativo inclui dois niveis localizados do
elétron acoplado com os fonos. O resultado da densidade de estados para o primeiro nivel
concorda qualitativamente bem com o resultado da Fig. 4.17. O forma da densidades de

estados tem as mesmas caracteristicas.

(FSC-USP S5°¥'f2. 28 Zesiomes
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Figura 4.14: Densidade de estados do polaron para temperatura T=Ty/100 para @ = 1.0, con-
siderando vérios valores da freqiiéncia de confinamento (), para (a) o estado fundamental e (b) o
estado primeiro estado excitado.
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Figura 4.15: Densidade de estados do polaron para temperatura T=T,/100 para a = 1.0, con-

siderando vérios valores da freqiiéncia de confinamento (1, para (a) o estado fundamental e (b) o
estado primeiro estado excitado.
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Figura 4.16: Densidade de estados do polaron para temperatura T=T,/100 para o = 3.0, con-
siderando €2, = 1.0, para (a) o estado fundamental e (b) o estado primeiro estado excitado.
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Figura 4.17: Resultado da densidade de estados para um elétron acoplado com os fonon LO em um
sistema com apenas um nivel e temperatura zero. Consideramos 4 constantes de acoplamento.
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4.8 Conclusao

Fizemos célculos para a funcio espectral através de dois modelos, um modelo nao-perutrbativo
e o0 modelo da funcao de Green em um ponto quéntico simples composto de GaAs-AlGaAs.
Verificamos que o modelo nao-perturbativo apresenta uma estrutura de picos determinados
por funcdes delta de Dirac para a fungao espectral. Tratamos o ”potencial quimico” como um
parametro de ajuste. Mostramos, apartir dos nossos célculos, a densidade de estados do sistema
quando p é menor que o estado fundamental, e a distribuicdo do elétron em funcdo da energia
quando um elétron ests presente no sistema no caso de p = (eo + €1) /2 (densidade espectral).

Compamos o resultado para a funcao espectral, obtido através da funcdo de Green, para
um sistema. com dois e com quatro niveis de energia. Observamos que este modelo nos fornece
a possibilidade de estudar um sistema mais completo, com mais niveis de energia. Enquanto
o modelo exato torna-se muito complicado quando tentamos incluir mais que dois niveis de
energia.

Para um regime de acoplamento polardnico forte (@ > 1), nés fizemos célculos da
densidade de estados usando o modelo ndo-perturbativo considerando dois niveis localizados e
observamos que a densidade de estados tem um comportamento semelhante ao resultado obtido

pelo modelo ”independent model bosons” com apenas um nivel localizado [58].



Capitulo 5

Conclusoes

Nosso trabalho foi apresentado trés capitulos que trataram de: Um estudo do espalhamento do
elétron por fonons LA e o tempo de relaxagao eletronico em pontos quanticos simples e em dois
pontos quanticos acoplados de GaAs-AlGaAs; Um estudo dos efeitos do tunelamento quantico
assistido por fonons LO em pontos quanticos acoplados compostos de InAs-AlInAs; E, um
estudo da funcao espectral do elétron acoplado com os fonons LO em pontos quéanticos simples
de GaAs-AlGaAs.

Num regime de energia onde espalhamento do elétron por fénon LA é dominante, com
valores de energia da ordem de E << Awro, fizemos cdlculos para a taxa de espalhamento do
elétron-fonon LA e do tempo de relaxagio eletronico entre dois niveis especificos de energia
do elétron confinado no ponto quéntico simples. Verificamos que a taxa de espalhamento
possui uma forte dependéncia com a diferenga de energia entre dois niveis considerados. O
overlap das fungoes de onda entre dois estados calculado através do elemento de matriz da
interacao elétron-fonon LA também exerce influéncia na taxa de espalhamento, sendo que
a diferenca de energia entre os niveis é o efeito que domina o fendémeno de espalhamento.
Para uma energia fixa (g fixo), a taxa de espalhamento entre quaisquer dois niveis possui a
mesma ordem de grandeza. Verificamos que quando o elétron estd em niveis de energia acima

do primeiro nivel excitado, a relaxacao acontece por transigoes indiretas, relaxando do nivel
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mais alto para o fundamental passando pelos niveis intermedidrios, denominado de processo
de relaxacdo por multi-canais. Tal processo domina a relaxagao. Num regime de temperatura
zero ocorre apenas emissao de féonon com um longo comprimento de onda. Fizemos cdlculos
da taxa de espalhamento e do tempo de relaxagdo nos pontos quanticos simples e acoplados
considerando os efeitos de um campo magnético externamente aplicado ao sistema. Concluimos
que o campo magnético aumenta a taxa de espalhamento e consequentemente torna a relaxagao
mais répida. Verificamos através dos nossos resultados que, existe uma intrinseca semelhanca
entre o espalhamento do elétron por fonons LA em dois pontos quénticos acoplados e em pontos
quanticos simples. Verificamos que o efeito do tunelamento aumenta a extensdo da funcao de
onda e a largura efetiva do confinamento do elétron na direcao z é aumentada. Em funcao
disto ocorrem modificacdes na taxa de espalhamento. Mostramos que a depressao da taxa
de espalhamento nos dois pontos quénticos acoplados e com um campo magnético externo
aplicado, que foi apontada em um trabalho recente [55|, ndo existe. Pelo contrario, o campo
magnético externo aumenta a taxa de espalhamento em dois pontos quanticos assim como no
ponto quantico simples.

Estudamos os efeitos da interacao elétron-fonon LO em dois pontos quanticos acoplados
compostos de InAs/AllnAs. Tratamos o acoplamento elétron-fonon em dois pontos quénticos
acoplados através do formalismo da fungao de Green e teoria de perturbacao degenerada de
segunda ordem. Verificamos que o tamanho relativo do ponto quantico aparece como um fator
dominante no tunelamento ressonante assistido por fénons. Observamos que a redistribuicao da
densidade de carga pode ocorrer para certos estados eletronicos nos pontos quinticos acoplados
devido ao tunelamento assistido por fonons, abrindo canais para a hibridizagao entre os niveis de
energia dos pontos quanticos. Para o caso da temperatura finita o estado fundamental é forte-

mente afetado devido A absorc¢éo efetiva de fonon virtual. A hibridizacao do orbital eletronico
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afeta fortemente a resposta 6ptica do sistema, levando a uma regra de selecao para a relaxacao
préximo da ressonancia. A resposta ¢ptica em configuragdes complementares pode ajudar-nos a
entender as modificacoes topolégicas nos orbitais que ocorrem através do tunelamento induzido
por fonons entre os pontos quanticos.

Calculamos a renormalizacdo da fungao espectral e a dispersao eletronica devido ao
efeito polarénico num ponto quantico simples. Verificamos através de um modelo nao-perturbativo
que a funcao espectral exibe uma estrutura de picos determinados por fungoes delta de Dirac.
Ajustando o ”potencial quimico” mostramos a densidade de estados do sistema elétron-fonons
acoplados e a distribui¢do do elétron em funcao da energia quando um elétron um elétron esté
presente no sistema. A estrutura de picos da densidade de estados concorda com o espec-
tro de energia do polaron para temperatura zero. Para temperaturas altas os dois resultados
independem do ajuste do potencial quimico.

Considerando inicialmente um ponto quantico simples com uma geometria de um disco
quéntico cilindrico nés consideramos dois e quatro niveis de energia e calculamos a densidade
espectral. Comparamos os resultados e concluimos que utilizando o modelo da funcao de Green
a renormalizacdo dos dois niveis de energia mais baixos pelos niveis mais altos nao sofre grandes
modificacOes qualitativas. Calculamos a densidade espectral para um ponto quéantico com con-
finamento anisotrépico na direcéo lateral e um pogo quéantico com largura de 100 A na direcao
z. Verificamos que ocorre um desdobramento no estado fundamental e no primeiro estado ex-
citado devido a emissao e absor¢cao de fénon. Representagoes quantitativas e qualitativas da
ressonéncia do polaron foram obtidas para o ponto quantico a diferentes temperaturas. Para
entendermos estas quantidades lancamos mao de um processo complexo usando o modelo da
funcao de Green com a auto-energia do elétron calculada auto-consistentemente para renor-

malizar a densidade espectral.
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Estudamos ainda os efeitos polaronicos num regime de acoplamento forte (o > 1)
usando o modelo nido-perturbativo. Obtemos a densidade de estados de um sistema com dois
niveis localizados e fortemente acoplados com fonons. Verificamos que o resultado para a
densidade de estados tem um comportamento parecido com o resultado obtido pelo modelo

»independent model bosons” com apenas um nivel localizado [58].



Apéndice

A.1 Auto-energia do elétron acoplado com os fénons

A funcio de Green de elétrons pode ser definida da seguinte forma [58]

g(O) (ﬁy ipn)
1 — GO (p,ip,) T (7, ipn)

onde o termo Y (p,ip,) ¢ a auto-energia do elétron. A funcdo de Green de fonons pode ser

(A.1.1)

escrita como [58]

DO (g, iw,)
D(F,iwy,) = Uit L X 1.2
(@8) = T30 (7, wn) v (7, o) (A.1.2)

Aqui, o termo 7 (§,iw,) € a polarizabilidade. As funges de Green de elétrons e de foénons de

ordem zero sao dados por

- 1
GO (5, ipn) = -
an—gp
e
2w
DO (§, iwy) = ———2
(@) twn) R

respectivamente. E assim podemos reescrever as expressoes (A.1.1) e (A.1.2) como

1
ipn - gp - Z (ﬁa ipn)

G (P, ipn) =

2wq

D(q,iw,) = —
(,twn) w2 + w? + 2w, (g, iwn)
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respectivamente.
O que realmente nos interessara é a fungio de Green retardada, entao para isto basta

fazermos

P, — p+ i0=g (ﬁy ":pn) — Gret (ﬁ, p) (A13)

iwy, — w10 = D(q,iwn) — Dyet (T w) . (A.14)

A auto-energia do elétron devido ao processo de interagdo com os fonons pode ser

escrita da seguinte forma

S (Bipn) = Y  MZS (A.1.5)
q
onde a matriz S é definida como
1
S=-3 > " D(q,iwn) G (F+ G, iPn + iwn) - (A.1.6)

Podemos expressar cada fungio de Green como uma integral sobre a freqiiéncia de sua

respectiva fungao espectral

® dw' B (g,)

D (§,iwn) = : A7
(g, wn) /_oo 2w — W ( )
e
L * de A(F+q.€)
b+ q, 1P n) = — A18
G (P + q,ipp + twn) /_0027rzp+zw—s’ ( )
onde podemos definir a seguinte relacio para a fungio espectral eletronica A (g + q,¢')
AP+ q,e) = —2Im[Gre (F+ ,€)].- (A.1.9)

Substitundo as expressoes (A.1.7) e (A.1.8) em (A.1.6) temos

* dw = % de’ - rot
S*/;ooiFB(q"”)/_wg_wA(PJrqﬁ)So(w,s), (A.1.10)
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onde
1 1 1
S ! / _
0 (W€) ﬂgiw—w’ip+iw—s’
A soma, Sy («',€') para o sistema de funcoes de Green nao-interagentes é
np (W) +nr ()
So (W', €)= Al.11
0((4‘}78) wta —¢ ’ ( )
onde
np (@) = ——— o np (&) = —— (A.1.12)
B el 1 T P 4+ 1 o

sdo respectivamente a funcio de distribui¢do de bésons e a fungao de distribuicio de elétrons.

Substituindo a expressao (A.1.11) em (A.1.10) temos o seguinte resultado

[0 o] 7 o0 ' ' !
s= | L B@w) / 4 4 54 gy "W e () (A.1.13)

oo 2T w+uw —¢

Para a funcdo de Green de fonons de ordem zero temos
B(q,w") ~ B (§,w)
com
BO (7 ') =27 [6 (w — wy) — 6 (w+wy)]. (A.1.14)

Substituindo todas essas expressoes na auto-energia, dada por (A.1.5), ficamos com a

seguinte expressao

. * de' ng(wy) +nr(e) np(—wg) +np(e)
pip) =Y M2 | —A@F+qc d — a . (AL
> (B,ip) E,;» q/_oo AT | = e e pp— (A.1.15)

Fazendo as seguintes substituicoes
np (W) = —o— = No

€xaT

np(—wg) = —(1+Ng)
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na auto-energia, ficamos com

) < de' N,+np(e) Ny+1-np(e)
— — M2 ———A — -/ q q .

Transformando o somatério em q numa integral e finalmente fazendo ip — p+16, que

equivale a tomar a funcio de Green retardada, como foi mostrado em (A.1.3) ficamos com

1% ©de L N, +ng () N, +1—ng(e)
= & M2/ —A ' z !
2.(p) (2%)3/// e | o (p+q’a)[p+wq—e’+i6+p—wq~e'+i6

(A.1.16)

que é a expressao geral para a auto-energia do elétron interagindo com os fonons.
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A.2 Modelo nao-perturbativo

Apresentamos alguns detalhes da diagonaliza¢go do Hamiltoniano (4.3) do capitulo 4. Partindo

da equacgao
H = E()C(t)Co + 616'{61 + Z h/.uLoBng +
A
+ (A2 + A;) CBCO + (A1 + Ai) (CI)CI + C{C()) -+ (A3 + Ag) CICl,

e utilizando a expressio A™) = 57, MSb; podemos obter
A = ( :31,31:)31, A1=< [31,31])*31,
4y = (W ) B+ [0, B]] B, Agz( [32,35]>*B;+([Az,B;])*B;,
m:([@ﬁj%ﬂ%ﬂ&+wﬂpw
A = (\/@>*B§+([Ag,BI])*BIJF([Ag,Bg])*B;'.

O Hamiltoniano como fica

H= eoc};co + elc){cl + Z ﬁwLoB;B,\ + (C1B1 + C{‘BI) (c‘;co + cf,cl) +
A

—%@a+@ﬂ+@%+@@ﬁ%+

-%@&+qﬂ+@&+q@+%&+@ﬂﬁh. (A.2.17)

As seis constantes acima sio C; = [BI,BI], Cy = {AQ,BI], Cs = [BQ,B;], Cy =

[A3,BI] , C5 = [Ag,Bg] e Cg = ’/ [33,19;]. Que resolvidas em termos da intensidade de

acoplamento da interagao elétron-fonon ficam assim

—q Y

l01|2 — Z M}LO)M(O—’})
q

iFSC_USP SERVICO DE BIBLIOTES :

!NFORMACAQ
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(0,0) » (0,1)
_ XMy M

C2 Cl ’

0) 1 (0,0
|03|2 _ ZM(%'O )ng‘ ) _ IC2|2,

q

1,1) 5 (0,1
_ MM G,

C1’4 Cl 03 ?

(L1) 3 £(0,0)
2qMg Mg
Cs ’

Cs =

|06|2 _ ZM;J)ME?) _ |C4l2 _ |05'2 +
q
(2C3C5C4C — |Co)* |Cs[*)
(3] .
C3

+2R (A.2.18)

Assumindo que a fun¢do de onda do elétron no ponto quéntico possui uma paridade

bem definida, as constante Cs; e C4 sdo iguais a zero e B, acopla apenas as transicbes 0 — 1.
A.3 Deducao da funcao espectral

Definindo os auto-estados para o Hamiltoniano diagonal como

[¥5) =D apalda), (A.3.19)

onde ag, sao os coeficientes iguais aos pesos para o auto-estado do Hamiltoniano diagonal.

Podemos escrever o trago da expressao (4.25) do capitulo 4 como

Tr {p (), ¢}(0)] +} = >~ (Wslp [e®), ()] [vs)- (A.3.20)
B
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Separando o anticomutador em duas partes e inserindo a, relagdo de completeza na expressio,

temos
TT{” [C"(t)’c;(o)h} = D05 (Wl ®) Y ) (¥ €h(0) |wg) +
B Jcd
+ D08 (Ul 0D [bg) (| cilt) [ ),  (A321)
g 8

onde py = (4| p|15) -
Substituindo ¢;(t) = e'*¢;(0)e™"* na expressio acima, temos depois de alguns modi-

ficagGes

ch(0) [4hg) +

Tr {p [c,-(t), c}(O)Lr} == Zpﬁei(fﬂ—eﬁ’)t (¥p] €i(0) [wa) (¥

55
+ pae (o =0) (1 ch(0) [ ) (B | calt) [1hg) -
5

O estado intermedidrio |¢ﬂ,> deve incluir apenas estados de zero e um elétron. Isto ocorre
devido ao fato de no segundo termo o operador de criagao precisar criar um estado com 2
elétrons. Isto necessitaria de uma energia muito alta para este sistema. Escrevendo apenas 0s

elementos diagonais do traco, temos

Tr { p [ci(t), cj(())] } =" (05 + o) €0 | (5 cs(0) |5 ) (A.3.22)

+
ﬂvﬂ,

onde a contribuicao diferente de zero surge apenas quando i = J para os indices dos operadores
de criacao e destruicéo de férmions.

Precisamos agora calcular o termo (1, ¢;(0) |#h5) que surge na expressio (A.3.21).
Utilizando a equacdo (A.3.18) temos

(Wl ci(0) [ = a% yap o (Pal i(0) |d) - (A.3.23)

a,af

Vamos escrever explicitamente as bases |¢,) em termos dos modos de fonons cuja base serd

determinada por |u) e dos estados fermionicos [M), ou seja, |¢,) = |M.; ) . Substituindo na
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expressio (A.3.22) temos

(1hp|ci0) [Yg) =D a% a g (M;p|c(0)|M;4).
L, Mg My

My

Para resolvermos a expressao acima vamos considerar primeiro o estado fundamental,
ou seja, faremos i = 0 e vamos utilizar simplesmente ¢;(0) = ¢o. Aplicando o operador de
destruicao nos estados da expressdo acima, apenas alguns termos do somatdrio sobreviverao,

de tal forma que a expressao ficara

(5] co(0) [95) = ) 6ﬁ=(1,u)a( 2 (Lipleo |20 . (A.3.24)
Escrevendo a base |13) = |N;v), o trago em (A.3.21) fica

2

Tr {p [co(t), } } Z Z (ps+pg)e ei(co—a)t Za(zg,,,:) (1;v]co|2; 1)

B=(1;v) B'=(2,3;»") (Z1')
(A.3.25)

Escrevendo explicitamente os estados de fonons como |v) = |n1,ng,n3) e |p) = |my, my, m3),

escrevendo os coeficiente ag o = @ Ninynons, € Substituindo os auto-estados referentes aos sub-
Nimy,mg,m3

espacos de zero, um e dois elétrons que aparecem na expressio (A.3.24)

il e, ng,n _61,13”/ ! t
Ir {,0 I:Co(t),cg(O)]+} = Z Z (pn1,n2,n3 +pn’1,n’2,n§) € ( v v 3) X

1iny,n2,m3 2,3;n] ,nhH,n4
2

5 4(2,3;n) ,n4,nk), (1 n11n23n3|00|2 m17m2’m3>
w (2ymf ;mb,mf)

E temos, depois de alguns detalhes de célculos, a seguinte expressao para o traco

il er ,n9,m “5:713”/ n! t
Ir {P {co(t),cg(())h} = Z Z (pnl,ng,n;; +Pn'1,nr2,né> e ( Lrens ey 3>

1in1,n2,m3 2,3;0) 0o n)
2

2
Za(23n1,n2) o {n2| ma)_ |0 (n3| n3)_ | .

mg  (2m1,m2)
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Substituindo na funcdo espectral, temos

1 © .
AdE)zzgRgA dte’® x

2,3

N _
+ JG“””E%%%yx
pnl ,n2,N3 pn’l,n’2,ng

1;m1,m2,m3 2,30 05,04

2
2
X | @ mp), 0 (n2l ma)_y | o (nsl ns) _|” ¢
ma (2;1’11,7’7’1«2)
que resulta em
2

1(B) = X (bhuan Py ) | D 02, 0 (2l ma)y | XA3.26)

me  2M1M2

1;n1,n2,n3 2,350 15,14

2 2,3 1
! y
X |0 <n3| n3>—n| 6 (e'n,’l,ni’z,'n,f3 ~ €ningms E).

Para o primeiro estado excitado, podemos seguir 0 mesmo procedimento, e o resultado sera
2

ME) = Y Y (Pt i) |2 02, o (nal mad_p.y| (A3.2)
me

1;m1,m2,n3 2,3;n] b ,nh 3;n1,m2

) 2 2,3 1
X IO <n3| n3>—n| 6 6n’l,nf,z,n’3 - Em,m,ns -FE).
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