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Resumo

Espectros Raman de super-redes d-dopadas, na geometria de retro-
espalhamento, mostram uma estrutura na regiao do fénon LO que
é alargada e deslocada em relagdo a correspondente linha observada.
no material intrinseco. Neste trabalho, este fenémeno é teoricamen-
te explicado através do acoplamento de um fénon LO de momento
q, propagando-se ao longo da super-rede, com as excitagoes eletro-
nicas desse sisterna. O deslocamento e o alargamento da linha sao
obtidos através do calculo da auto-energia desse fénon, a qual pode
ser expressa em termos da funcao resposta densidade-densidade do
gas de elétrons modulado. Efeitos da interagao elétron-elétron sao

tratadas através da aproximagao das fases aleatérias (RPA).

111



Abstract

The Raman spectra of 4-doping superlattice, in backscattering ge-
ometry, show a structure in the region of the LO phonon which is
broadened and shifted in comparison whit the same structure in
the intrinsic material. In this work, this phenomena is interpreted
as consequence of the coupling of LLO xne-phonon of momentum
q, along the axis of the superlattice, whit the excitations of the
modulate electron gas, that exists in this system. The shift and
the broadening of the phonon are calculated as the real and imagi-
nary parts of the phonon self-energy, which in turn is related to the
density-density response function of modulate electron gas. Effects
of electron-electron interaction are calculated within the Random

Phase Approximation (RPA).
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Capitulo 1

Introducao.

Excitagoes eletronicas podem ser modificadas pelo acoplamento com fénons e
vice-versa. Pode-se citar dois tipos desses efeitos, um devido ao acoplamento
de fénons nao-polares ou fonons polares transversais com o sistema eletronico e
outro devido ao acoplamento de fonons polares longitudinais 6ticos (fonons LO)
com elétrons ou plasmons. O primeiro é descrito pelo Hamiltoniano Potencial
Deformagio e o segundo pelo Hamiltoniano de Frohlich. Investigacoes destes
fendmenos revelam informacoes sobre as partes real e imaginaria da auto-energia
do fénon e, em alguns casos, 0 pardmetro de assimetria de Fano devido ao aco-
plamento de fonons com o continuo eletronico [1], [2]. Espalhamento inelastico de
luz é uma técnica que fornece informagdes consideraveis sobre estes fendmenos.
Para o caso de plasmas de semicondutores, que sao excelentes candidatos para o
estudo de espalhamento de luz, tem-se frequéncias que situam-se numa faixa que
é acessivel a este tipo de espectroscopia, também conhecida como espectroscopia
Raman. Um plasma é uma cole¢io de particulas carregadas relativamente moveis,

que interagem com as outras via forcas de Coulomb. Os semicondutores possu-
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em a caracteristica de formar plasmas degenerados com interacio elétron-elétron
substancial. Estes plasmas podem ter sua densidade variada por dopagem, por
excitagoes oticas ou térmicas, aumentando-se desta forma a mobilidade das par-
ticulas carregadas. A primeira observacio de espalhamento de luz em um plasma
de estado s6lido foi feita por Mooradian e Wright [3] em GaAs uniformemente
dopado do tipo n.

O espalhamento Raman é descrito por um processo onde um quantum de radiagio
incidente é aniquilado e um quantum de radia¢do espalhado é criado, gerando-se
por sua vez uma criacdo ou aniquilacdo de uma excitagio no gas de elétrons ou
uma excitagdo vibracional. A estrutura de banda também pode influenciar o es-
pectro de espalhamento de luz através da substituicio da massa eletrénica pelo
tensor massa efetiva [4], do comportamento ressonante da secio de choque de
espalhamento para frequéncias incidentes proximas aos gaps oticos e da ndo para-
bolicidade da banda, que por sua vez aumenta as contribuigées correspondentes
a excitagoes de particula independente [5].

Através do espalhamento de luz pode-se observar modos acoplados entre o
fonon LO e o plasmon. A excitagio destes modos pelo campo de radiagio sdo
resultantes de trés diferentes mecanismos. Estes mecanismos estdo relacionados
com a flutuagio de densidade de carga eletronica, com o mecanismo eletro-é6tico,
e por tltimo com o mecanismo potencial deformacio no que se refere i fénons.
O mecanismo responsavel pelas flutuagoes de densidade de carga leva em conta
as transi¢Oes interbandas e intrabandas. O termo interbanda envolve os fétons
incidentes e espalhados, enquanto o termo intrabanda sofre a agio das intera-

coes elétron-elétron e elétron-fonon do tipo Frohlich. O mecanismo potencial



deformacao é o mecanismo pelo qual o espalhamento ocorre devido a modula-
¢do da suscetibilidade eletrénica do cristal, enquanto 0 mecanismo eletro-6tico
diz respeito a modulagdo da energia de polarizacao do cristal pelo campo elétrico
longitudinal. A parte do fénon LO que contribui para o espalhamento de radiacao
por modos acoplados possui tanto o mecanismo eletro-6tico como o mecanismo
potencial deformacgdo. Por sua vez, a parte do plasmon que d4 contribui¢ao para
os modos acoplados, leva em conta o mecanismo de flutuagao de densidade de car-
ga eletronica e o mecanismo eletro-6tico, mas estes estao 90° fora de fase, por isso
as intensidades de espalhamento devidas a estes sao simplesmente adicionadas.
Todos esses mecanismos podem ser separados pelas regras de selecdo de polari-
zacdo de modo que quando a polarizagio incidente é perpendicular a espalhada
observa-se os mecanismos eletro-6tico juntamente com o potencial deformacao.
Entretanto se as polarizagoes estiverem paralelas o mecanismo observado é o de
flutuacdo de densidade de carga. Para o GaAs dopado uniformemente observa-se
que todos os mecanismos possuem intensidades comparaveis [6]. Do espectro de
espalhamento de luz observado em amostras de GaAs dopadas uniformemente, a
longos comprimentos de onda, observa-se linhas com frequéncias w* e w™, resul-
tantes da interaco entre o plasmon e o fonon LO, a qual produz modos acoplados
L* e L™, respectivamente. Nestes espectros ainda observa-se a linha do fonon LO
desacoplado, a qual é originada pela presenca da camada de deplecio, localizada
na interface vicuo-semicondutor que existe nas amostras. Ao observar o compor-
tamento do gas de elétrons formado em semicondutores dopados uniformemente,
verifica-se a existéncia de uma frequéncia maxima para o espectro de transicoes

de particula independente. Essa frequéncia, dada pela conservacio de energia e



momento para os comprimentos de onda usualmente disponiveis na espectrosco-
pia Raman, ndo se superpde a do fonon LO e desta forma interferéncias entre o
fonon LO e as excitagdes eletronicas nestes sistemas ndo devem ocorrer.

O desenvolvimento das técnicas de crescimento epitaxial de cristais possibi-
litou a construgdo de novas estruturas semicondutoras. Uma destas é a super-rede
d-dopada, que tem como principal caracteristica a quebra da simetria translacio-
nal, o que acarreta na formacao de um gés de elétrons hibrido. Este possui dois
comportamentos distintos, ou seja, comporta-se tanto como um gis de elétrons
quase-bidimensional quanto um quase-tridimensional. Neste caso a energia do
fonon LO se superpde com as energias do quase contfnuo geradas a partir do
g4s quase-tridimensional. Desta forma foi previsto a existéncia de interferéncias
quénticas entre um fonon LO e o quase-continuo de excitagdes eletrénicas [1],
que foram posteriormente constatadas experimentalmente a baixas temperaturas
e a temperatura ambiente [7], [8]. Interferéncias quanticas entre um nivel dis-
creto e um quase-continuo de niveis de energia manifestam-se como assimetrias
nas formas da linha de se¢do de choque de espalhamento. Estas assimetrias sdo
esperadas ocorrer na regido de energia do fénon LO como consequéncia do acopla-
mento de Fréhlich dos fénons LO com o quase-continuo das flutuagdes de carga
eletrénica. O objetivo deste trabalho é o de calcular a auto-energia de um fonon
LO neste sistema, que se manifesta através do deslocamento de sua frequéncia e
de um tempo de vida finito e compars-la com os dados experimentais [7], [8].

Esses resultados podem ser observados na figura (1.1).
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Figura 1.1: Espectro Raman (Stokes) de uma super-rede dopada planarmente
em trés diferentes configuraces de espalhamento & T=300K, onde @ é o fator de

assimetria de Fano.

A figura (1.1), a qual foi extraida da referéncia [8], apresenta os resultados
do espalhamento Raman em trés diferentes geometrias de espalhamento, onde
Z(X',Y')Z representa o espectro despolarizado, Z(Y, X)Z representa o espec-
tro na geometria de retro-espalhamento e Z(Y",Y’)Z representa o espectro po-
larizado. Nestes espectros observa-se a linha do fonon LO do GaAs intrinseco
(wro = 36,2meV), nota-se também uma outra estrutura, a qual é deslocada e
alargada. O alargamento e o deslocamento da linha utilizados no ajuste sio os

mesmos para todas as curvas, conforme descrito na referéncia [8].



Capitulo 2

Teoria de Espalhamento de luz.

O objetivo deste capitulo é o de discutir de forma geral os conceitos envolvidos
na teoria de espalhamento de luz por fénons e por excitagoes eletrénicas em soli-
dos. Primeiramente descreve-se o espalhamento por fénons usando-se a chamada,
teoria da polarizabilidade, a qual possui uma estrutura macroscopica e somente
é valida na aproximacao adiabéatica. A secao 2.2 é designada ao tratamento do
espalhamento por flutuagées de densidade de carga. Descreve-se também nesta
secdo o comportamento de um gis de elétrons livres, ou seja, um semicondutor

dopado uniformemente, o qual apresenta o carater de um plasma quintico.

2.1 Teoria de espalhamento em soélidos.

Considerando primeiramente o tratamento classico da teoria de espalha-
mento, o qual é baseado no estudo da energia de radiacao emitida por momento

de dipolo elétrico 1_\2 vibrando com frequéncia w , por unidade de tempo. Pode-se
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determinar a seguinte equacio para a energia de radiacio emitida:

&0 - @n)iegd| (21)

onde df) é o elemento de angulo sélido, £y a constante dielétrica do meio, ¢ a
velocidade da luz e €, o vetor unitario que representa a direcio de polarizacgio
da luz espalhada. Supée-se que o dipolo situa-se em um atomo, molécula ou um
outro complexo que possua dimensbes comparéveis com o comprimento de onda.
da luz. Sendo &, o tensor polarizabilidade de um destes complexos, determina-
se 0 momento de dipolo induzido pelo campo elétrico incidente ?L = e E da
seguinte forma:

M=a-e,E, (2.2)

Substituindo (2.2) na equagdo (2.1) obtém-se:

&, G- 6L 2E? (2.3)
A segdo de choque de espalhamento diferencial do/dSQ é obtida dividindo-se (2.3)

pela energia incidente por unidade de 4rea e unidade de tempo Wy, = gocEZ:

do wt

O
—_—= |6, - a- & 2.4
dQ  (4meec?)? & zl (2.4)
O caso mais simples de polarizabilidade anisotrépica é de um corpo com simetria
axial, neste caso @ possui duas componentes independentes o eaq;:

oy -1

=<a>I+8 -1 =<a>+8 (2.5)

Q>

Il
R
l..

O!” 2

Desta forma o tensor & foi decomposto na soma de um tensor diagonal < & >
e um tensor de traco nulo 8. O tensor & é isotropico e produz espalhamento

polarizado, enquanto 3 muda a polarizagdo do campo incidente.
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Antes de entender o espalhamento em sélidos pode-se analisar o espa-
lhamento em moléculas, pois este sistema tem os ingredientes necessarios para a
compreensdo de sistemas mais complicados.

Considerando-se um modo vibracional da molécula de frequéncia w,, o
qual é caracterizado pelo deslocamento de N atomos com dependéncia temporal
ezp(+iw,t) e amplitudes u;(j = 1,2...N). As amplitudes u; estdo relacionadas

com 3 coordenada do modo normal £ através da seguinte transformagio:
M; " u5(unt) = (ege ™" + e5"¢e") (2.6)

onde E;;I lej|* =1 e M; é a massa do j-ésimo 4tomo. O conjunto de vetores €j
representa os auto-vetores dos modos vibracionais.

Considerando a aproximagio chamada de quasi-estatica , ou adiabética,
da teoria de espalhamento Raman, a qual est4 baseada em (2.1) e assumindo que
wy, € pequeno comparado com as "energias eletrénicas", onde tal condigdo pode

S€r expressa por.

Wy < |wg — w? —iwn, (2.7)

pode-se considerar que a frequéncia do laser est4 "varios w,’s" longe da resso-
nancia. Na eq.(2.7) v é o amortecimento das excitagdes eletronicas. Sob estas
condigbes, pode-se tratar o fonon como uma deformacio estitica da molécula
definindo em cada instante de tempo a polarizabilidade é@(wr,£), que pode ser

expandida da seguinte forma:

a(wg, &) = alwr) + oc ot | oa

* —iyt
5% af*f e + ... (2.8)

A secdo de choque de espalhamento de um fénon é obtida substituindo-se (2.8)
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em (2.4):
do, w; Ba *
1 = Tyt " g - ool < & > (Stokes) (29)
4
(jl(;; (4W:002)2 & - 301 éL|2 < &% > (antistokes) (2.10)

onde < > representa a média termodinamica sobre o estado fundamental da
molécula. Assumindo-se que a frequéncia w, é muito bem definida pode-se dizer
que a linha Raman observada sera uma funcdo delta 6(wgr — w,) em funcdo do
"Raman shift" wpr = wr — ws, onde wy, é a frequéncia do f6ton incidente e ws a

do espalhado. As equagdes (2.9) e (2.10) podem ser reescritas da seguinte formas:

dO’, UJ: R Oo& 9 .
I = reody 1o g Gl <8 > 8lwr —w,)(Stokes)  (2.11)
daa w4 Ba

3 !A

~ 12 * _ .
dQ ~ (dnegc?)? ep]” < €€ > d(wr — wy)(antistokes) (2.12)

Em geral, w, é alargado e para levar este fato em conta pode-se substituir
0{(wr — wy) por uma Lorentziana ou outra fun¢do apropriada.

Afim de quantizar os deslocamentos £ e £*, pode-se substitui-los por opera-
dores ¢ e &', respectivamente. As contribuicies Stokes e antistokes podem ser

escritas como:

h
Stokes : < &€t >=<nl¢ln+1><n+ 1|t n >= 5

h
antistokes : < ¢ >=<nltfln -1 ><n— 1ljn >= 5

v

Os operadores de criagdo e aniquilagdo de fonon bf e b estdo relacionados com ¢!

e ¢ por:

b= 2w,

Mo, bt = ([ 2t (2.13)
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Para estender este formalismo e poder aplics-lo em sélidos deve-se considerar que
o sdlido tem um volume de espalhamento V e um nimero N de células unitarias
e consideré-lo como sendo uma grande molécula. Usando-se o teorema de Bloch,
os auto-vetores da | — ésima célula unitaria, podem ser relacionados com a célula,

unitiria na origem e; através de :

en(?) = ez (2.14)

onde 7 € o momentum cristalino, pseudomomentum ou vetor de onda do modo.

A normalizagio de e; é feita convenientemente dentro da célula unitaria:
cél.unit.

Y. (@) =1 (2.15)

J

A amplitude de vibragio do atomo de massa M; da célula R; no modo de frequén-

cia w,(7) & dada por:

M2 : .
03(7) = = (@@ (@)e TR (g5 (D)7 R)
(2.16)
O campo espalhado possui os seguintes fatores de fase:
e~ wrtwo (@)t gilkptq)r (2_17)

onde o sinal + d4 o espalhamento antistokes e o sinal — o Stokes. Pela equacio

acima determina-se a lei de conservagao de energia e de vetor de onda:

Wy = wr, * w,

k,=kL:1:q

A secdo de choque de espalhamento pode ser obtida através de (2.11) introduzindo-

-se a suscetibilidade, que é definida como o momento de dipolo por unidade de



2.1 Teoria de espalhamento em sélidos. 11

volume induzido por um campo unitéario, da seguinte forma:

eox(r) = ) a(R;)d(r — R;)
do, wiv? ox
dQ ~ (drc)? &, - I < gt > (2.18)

A expressdo para a suscetibilidade Raman pode ser definida como:

célunit. A~ cél.unit. o% M- 1/2

O Bu, ox ~
Z Bu; ™ . Buy YN & (2.19)

O fator N~'/2 depende de V, entretanto é usual definir a suscetibilidade Raman

independente do volume, por isso escreve-se:

cél.unit.
Bx’ Vl/zaX V1/2 Z

ox —1/2,\
E3 o0t Bu;

2.20
au; (2.20)
onde V, &€ o volume da célula unitiria. Em termos da suscetibilidade Raman

renormalizada e independente do volume, a equagdo (2.18) torna-se igual a:

daa B 3~
aQ (41rc2)2 €s 6§

(2.21)

ou, equivalentemente, introduzindo-se uma fungao espectral, que usualmente é
uma Lorentziana:

&o, wiv 6}2’

. I'/2n h
00wr  (4r3)? & F3

-ép’(n+1) (T/2)2 + (wy — wr)? 2w,

(2.22)

Uma forma mais conveniente & obtida utilizando-se o chamado tensor Raman
R;;, que é proporcional a —- ag As propriedades de simetria de R;; podem ser
derivadas através do fato que a eficiéncia de espalhamento para polarizacoes é, e
€1, € dada por:

~ 2
ds  |é, -R-éLl (2.23)

A geometria que foi considerada nos experimentos que esti relacionada a este

trabalho, que por sua vez é bastante utilizada, é a de retro-espalhamento. A



2.1 Teoria de espalhamento em sélidos. 12

geometria de retro-espalhamento considera que a luz incidente e a espalhada
coincidem com a normal 4 dire¢io de dopagem, desta forma pode-se dizer que os
fénons excitados possuem vetores de onda paralelos & normal. Nesta geometria,
com espalhamento na dire¢do (001) e com é, || €, tem-se o seguinte tensor Raman,

para os mecanismos de potencial deformacio e eletro-6tico:

R=| 400 (2.24)

onde d é uma constante. Como conclusio do que foi descrito nesta seciio, a linha
Lorentziana ligeiramente deslocada e alargada observada no espectro despolariza-
do da fig. (1.1}, deve ser interpretada como resultante do retro-espalhamento de
luz, através do mecanismo potencial deformagio, por um fénon LO que adquiriu
um tempo de vida finito e cuja frequéncia foi deslocada pelo seu acoplamento com
as excitacoes eletronicas da super-rede. Como sera visto a seguir, o espalhamento
eletrénico devido a excitagdes eletronicas inexiste na geometria despolarizada, e

portanto assimetrias nao sao esperadas nesta configuracgio.
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2.2 Espalhamento por flutuacoes de densidade de

carga em semicondutores uniformemente do-
pados.

O Hamiltoniano para a interagdo de um elétron de carga -e na posico r com um

campo de radiacio designado pelo potencial vetor A(r, t) &

He_yod = —(p.A + A. .
el—rad + mc(P + A.p) (2.25)

onde /m & a massa do elétron e c a velocidade da luz. Seja Ay €, expli(ky.r—wyt)]
+ H.C. e As és expli(ks.r — wst)]+ H.C., os potenciais vetores associados aos
fotons incidentes e espalhados, respectivamente. Onde H.C. denota hermitiano
conjugado. O termo |A|? em (2.25) é a for¢a de Lorentz que atua no elétron devido
ao produto vetorial da velocidade adquirida pelo campo E com o campo B. Os
termos cruzados dominam no processo de espalhamento [9]. O Hamiltoniano de

espalhamento é dado por:
H' =ry(ér - és) A A} expli(q.r — wi)] + H.C. (2.26)

onde q = ky, — ks e w = wr, — wg, e onde ry = e?/mc? é o raio classico do elétron.
A forga aplicada no elétron por (2.26) é ao longo de q. Se |i > e |f > denotarem
os estados iniciais e finais de ondas planas para o elétron, a secio de choque de es-
palhamento resultara da aplicagio da teoria de pertubacio dependente do tempo
(a regra de ouro de Fermi) usando-se como termo perturbativo o Hamiltoniano
(2.26). Obtém-se para a se¢io de choque de espalhamento a seguinte forma:

d’o (ws

2
_ 2a 5 \2 iqr | o 12
dwd w_L) ro(ér - és) Ef:l<f|eq o> [*6(w — wy + wi) (2.27)

. o O
RIS Sk R
Y
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Para uma colegao de elétrons €' é escrito por um operador, o qual é essencial-

mente a componente de Fourier da densidade de ntimero:

P = Ze“‘"j = Zc}: +qCk (2.28)
j k
onde p, é a flutuagdo de densidade eletronica e c,t +q © Cx 580 operadores de criagio

e aniquilagéo, respectivamente. A equagdo (2.26) fica sendo ignal a:
H' =ro(éy, - és) Ap Al exp(—iwt)p, + H.C. (2.29)

Quando usa-se a regra de ouro de Fermi em (2.29), tem-se o seguinte resultado

para a eficiéncia de espalhamento:

]

m = Tg(éL . és)2S(q, lAJ) (230)
onde
S(q,w) = Av,-z | < fl pg It > 17 6(w — wy + w;) (2.31)
f

¢ o fator de estrutura dindmico. Av; éigual a %ﬁs};—k, onde 8 = 1/kpT. Os esta-
dos [i > e |f > sdo estados exatos de muitos corpos. Para fazer o célculo de (2.31)
usa-se a aproximagéo denominada de RPA (Random Phase Approzimation), que
pode ser facilmente obtida usando-se o teorema flutuagio-dissipacio. Este diz
que S(g,w), o espectro de poténcia de flutuaces de densidade, ¢ igual a (—71)
multiplicado pela parte imaginaria da fun¢do resposta densidade-densidade, a
qual é denotada por R(g,w), multiplicado pelo fator dependente da tempera-
tura (1 + n,), onde n, = [ezp(hw/kpT) — 1]7'. R(q,w) descreve a resposta
do sistema sobre a agdo de um potencial externo que varia no tempo da forma
Pest = Pge . O Hamiltoniano perturbativo tem a mesma forma de (2.26), ou

seja, H' = —e Peyt pg + H.C.. Devido a presenca deste uma densidade de carga
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serd induzida ping =< pg >, a qual em mais baixa ordem de teoria de perturbacio
dependente do tempo serd proporcional & @ez;. O coeficiente R(g,w) que define
Pind & dado por:

Pind = —€ Pegt R(gq, w) (2.32)

Desta forma, os efeitos de muitos elétrons devido as interacoes de Coulomb estio
incluidos em R. A aproximacdo RPA consiste em supor que o gis de elétrons
responde ao potencial total, dado pela soma do potencial induzido e o potencial
externo, como se fosse um gés de particulas independentes. A resposta linear 3
perturbacdo H' + H],, é portanto determinada através de teoria de perturbacio

usando-se estados de elétrons livres [10], ou seja,

Pind = —€ (Pezt + Pina) R(q, w) (2.33)

onde R(q,w) é a funcdo resposta para elétrons livres que é dada por:

[n(k) — n(k + q)]

= 2.34
RR(q,w) Ek: [w+ 0+ + w(k) — w(k + q)] (2:34)
onde n(k) denota o niimero de ocupagio térmica por unidade de volume.
A expressdo para a eficiéncia de espalhamento de luz & entdo dada por:
d?S ws\’ , 2 . [ —Im[R]
—_— == ér - €5)%(1 + ny)hn™ 2.35
dwdQ (wL) TO(eL 85‘) ( +n ) T ( |£|2 ) ( )
2
(95 2, .50y hq* -1
= (wL) (€L - €s5)°(1 + ny) (41re2) Im[ - ] (2.36)

de acordo com a referéncia [11]. Nas equagbes acima ¢ denota funcio dielétrica

resposta, a qual para o gés de elétrons livres é igual a:

R(q,w)

e(g,w) =1 — 4we? 7

(2.37)
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Se a correcao da RPA for descartada, (¢ em (2.35) é recolocado como sendo igual
a um), isto resultard no espectro de excitagdo de particulas independentes isto
é, 7‘%% o 7 I'm[R]. Quando as interagoes de Coulomb sdo consideradas na
aproximagido RPA o espectro de excitagio de particula independente é blindado
pelo fator |¢|~2 e a natureza da blindagem dependente de g e w. Substituindo-se

a eq.(2.34) na equagdo (2.37) determina-se,

elqw)=1-— 4ne’ Z [:-(:(204‘ TZ(Z%] (2.38)

onde w(q,k) = w(q+k) — w(k). O desenvolvimento do calculo de £(q,w) foi
baseado em Pines [12], o qual escreve £(g,w) na sua parte real e imaginéria e

desta forma obtém:

Rele(q,w)] = 1— & Z o (q 7 (2.39)

4me?

hq2

Imle(g,w)] = D (n(k) — n(k + @))5(w — w(g,k)) (2.40)
k

onde fy, € a forca de oscilador para ondas planas, a qual é descrita por:

2m

fon = Gz

wnol <nlpl0 > |* = k)(n(k) — n(k +q)) (2.41)

2m*
hq2
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O cilculo de e(g,w) foi primeiramente determinado por Lindhard [13], que en-

controu:

Rele(q,w)] = 1+ LE grr 4 frekr Grkr - w

X
22 4@ g
ng? )’
w — qvp — bt f2m (w+25)
xln 3 Tl | X
w + qup — hg?/2m* q*vF
w + qup + fig? [2m*
] 2.42
i Prpp— ey (242)
Imle(g,w)] = g‘q;‘; q;‘F ,w < qur — hg?/2m*
_ mkrgtrp 1— (w— 2m‘)2 —hg*/2m* <w < 2/2m*
= o e | vavr hg”/2m* < w < qup + hg®/2m

=0 ,w > qur + hg®/2m* (2.43)

onde o vetor de onda de blindagem grr é dado pelo resultado de Thomas-Fermi:

6 2\ 1/2
grp = ( ne ) — 3(_0_2 (244)

Na equagio acima w, = (47ne?/m)*/? & a frequéncia de plasma. Para pequenos

g ¢ para baixas frequéncias onde w < qur, £ & aproximadamente:
q2
e(g,0) 21+ g (2.45)

Determinando-se os pélos de I'm(1/e(g,w)], descobre-se quais sdo as frequéncias
ressonantes do sistema, que por sua vez correspondem a frequéncia de plasma no

caso do gas de elétrons livres. Os pélos podem ser determinados calculando-se:
Rele(q, )] = 0 (2.46)

onde w, representa a relagio de dispersdo do plasmon (quantum da oscilagio de

plasma ). No segundo termo da equagdo (2.39), pode-se mudar os indices da
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seguinte forma: k — —(q + k); (¢ + k) — —k, desta maneira obtém-se:

Rele(q,w)] =1~ 7€ Z n(k)w(g k)

w? — w(q, k)
4re? 1 1
=1- Zn(k)( z z)- (2.47)
¢ w— -G w+ 3D

Se agora trocar-se K —> —k no segundo termo da equagio acima determina-se a

seguinte equacao:

Refe(g,)] =1~ T3 (k) (2.48)

hk. 2
™ e (W) - (3%)?
Para determinar a relagio de dispersdo do plasmon, considera-se que (w >> wpo)

e desta forma pode-se expandir Rele(g,w)].

Re[s<q,w)1=1—4“ fon _4n” Zf (2.49)

Usando-se a regra de soma (f-sum rule), que diz

2m*
D fwo =30 G aunl <mlpgl0> =N (2:50)
n n

onde N é o niimero total de particulas.

Rele(q,w)] = 1— 22 - 21 DI (2.51)

Se considerar-se que w = wp >> wyg € igualando-se a eq.(2.51) a zero determina-

se:

3 g%l
We = Wp (1 + I(’)gZﬁE + ) (2.52)

Para o caso de elétrons (ou buracos) movendo-se através de um cristal
perfeito, dentro da banda de conducgio (valéncia), estes sofrerdo espalhamento

de luz intrabandas via os termos |A|? (2.26). O termo p.A usado em teoria de
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perturbagio de segunda ordem produzira transigoes virtuais intrabandas e inter-
bandas. O efeito das transigoes virtuais interbandas é o de produzir espalhamento
real interbandas e intrabandas de elétrons (buracos) de Bloch acompanhados por
absor¢io de um f6ton e emissé.o de outro. O espalhamento produzido por transi-
coes reais intrabandas é proporcional a dois termos que possuem denominadores
da forma wg — wy, € wg + wg, onde fuwg é a energia de um gap apropriado para
as transi¢oes interbandas. Para ¢ pequeno e para wy, suficientemente menor que
wg, os denominadores podem ser recolocados por w;'. As expressbes resultan-
tes combinadas com a contribui¢io de |A|?, completando a expressio de massa

efetiva de k.p, ddo o seguinte Hamiltoniano de espalhamento:
H,=r1op AgAL e™p, + HC. (2.53)

para portadores em uma banda simples, onde p = er.ji.es, com u dado por
m multiplicado pelo tensor massa efetiva. Quando a energia do féton Awy, esta
préxima a energia do gap (2.53) deve ser multiplicado por um fator ressonante

R, o qual para os portadores de massa leve (elétrons) é :

R2 V) Eg

Com estas mudancas feitas, a RPA continua vélida para a eficiéncia de espalha-

mento, a qual pode ser escrita da seguinte forma:

&S 2 ? -1
S (2) mrroen () m[] en

A equagdo (2.55) ndo é completa, pois ndo inclui os efeitos causados pelos fénons.

Determinando-se a fun¢io resposta R(g,w) para o sistema no qual estiao presentes

estes efeitos, pode-se calcular a eficiéncia de espalhamento usando-se (2.55).
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Em semicondutores, os melhores exemplos de plasmas ocorrem em compostos
II1 — V dopados uniformemente do tipo-n. Estes sdo cristais polares, os quais
devem ser considerados o acoplamento do plasma eletronico com o fonon LO. Em

RPA, a funcio dielétrica longitudinal total é dada por:

e(q,w) = €0 + X(g, w) + xL(W) (2.56)
onde
2 2
_ . Wro —Wro
xt(w) = 2 (2.57)

é a contribui¢do da rede polar para a suscetibilidade. Na equagdo acima, wro €
wro denotam as frequéncias dos fonons longitudinais dticos e transversais 6ticos,
respectivamente. Desprezando-se os efeitos de dispersdo, ou seja, no limite de

g — 0, determina-se que x(g,w) toma a forma de Drude.
w2
x(g,w) = x(0,w) = —eoo;;’ (2.58)

Como pode ser visto pela eq.(2.55), a eficiéncia de espalhamento é proporcional
a I'm[—1/¢(q,w)] e seus picos aparecem quando Rele(g,w)] = 0. Combinando-se
as equagdes (2.56-2.58) juntamente com a condicio em que aparecem o0s picos

determina-se as frequéncias para os modos acoplados, as quais sao dadas por:

1
Wi = 5{(“’;2: + wio) + [(‘*’: - w%o)2 + 4“’;2:(“’3'0 - wio)]lﬂ} (2.59)
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Desta forma, para semicondutores uniformemente dopados o espectro Raman
apresenta dois modos L* e L~ correspondentes a frequéncias w* e w™ dadas pela

eq.(2.59), como pode ser visto pela figura (2.1).

' ! T — !
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Figura 2.1: Espectro Raman para o GaAs uniformemente dopado do tipo-n, obti-
do na geometria de retroespalhamento usando-se diferentes energias de excitacgio,

as linhas pontilhadas sdo os espectros calculados [14].



Capitulo 3

Estrutura eletronica de uma

super-rede o-dopada.

3.1 Introducao.

Com o desenvolvimento das técnicas de crescimento epitaxial de cristais, tais
como crescimento epitaxial por feixe molecular (MBE) ou crescimento epitaxial
através de fase de vapor (VPE), possibilitou-se a fabricagio de uma grande va-
riedade de estruturas onde os elétrons podem ser quanticamente confinados em
dimens6es menores que trés. Um tipo especial de confinamento, o qual sers uti-
lizado neste trabalho, é o chamado dopagem planar ou é-doping. Para construir
tal estrutura deve-se dopar o cristal semicondutor de forma que os 4&tomos dopan-
tes fiquem distribuidos estatisticamente num tnico plano do cristal hospedeiro.
Portanto ao dopar-se GaAs com Si planarmente, cria-se um potencial V e um gés
de elétrons confinado neste potencial, dando assim origem a um gis de elétrons

quase-bidimensional. Entende-se por um gés de elétrons quase-bidimensional,

22
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aquele no qual os elétrons possuem niveis de energia quantizados numa direcdo,
mas sao livres nas outras. Nas dire¢oes onde os elétrons sdo livres tem-se que o
vetor de onda é um bom niimero quintico.

Quando o cristal é dopado através de uma sequéncia periodica de planos, o que
é conhecido como super-rede d-dopada, forma-se um sistema que nio é estrita-
mente bidimensional, pois a funcdo de onda do elétron se estende na direcio em
que este estaria em principio ligado, dependendo do periodo e da concentracao
de impurezas. A grande dificuldade de tratar tal sistema de muitos elétrons est4
no fato deles constituirem um sistema de muitos corpos.

Na descri¢io de um sistema de muitos corpos interagentes, como elétrons num
s6lido por exemplo, tem-se dificuldades na determinacéio da funcio de onda do sis-
tema. Para tentar contornar estas dificuldades, Hartree e Fock fizeram algumas
aproximacgoes, as quais também sao conhecidas como método auto-consistente.
Uma outra aproximagao foi proposta por Thomas [15] em 1927 e Fermi [16] em
1928, a qual é baseada na densidade de elétrons do sistema, esta por sua vez
possuindo um formalismo bastante simples e a vantagem de consumir pequena

quantidade de tempo computacional.

3.2 A aproximacao de Thomas-Fermi.

Quando a densidade eletrénica n(?), ou o potencial que a gera, varia de uma
pequena fracdo sobre um comprimento de onda eletronico caracteristico, a aproxi-
macao de Thomas-Fermi se constitui em um método bem eficaz. Mesmo quando

tal condigdo ndo se verifica, por exemplo pr6ximo ao niicleo do Atomo, onde o
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potencial se torna singular, existe um regime da validade da teoria, a qual é
denominada de limite estatistico de muitos elétrons. Existem, portanto, dois
limites de validade para a aproximacao de Thomas-Fermi:- o limite de densidade
variando lentamente e o de altas densidades.

O objetivo da aproximagido de Thomas-Fermi é de fornecer um método em que
a densidade eletrdnica seja obtida a partir de um potencial efetivo V4(r). Como
a teoria de Thomas-Fermi parte das relagbes de um gés de elétrons uniforme
tridimensional, deve-se primeiramente determinar o comportamento deste, para
depois generaliza-lo.

Para tal fim, considera-se um gis de elétrons uniforme a T=0K composto de
N elétrons de massa efetiva m* localizados numa caixa de volume V, onde sua

densidade média é dada por:

No estado fundamental todos os estados estdo preenchidos até um estado de
energia maxima e todos acima deste estao vazios. Pode-se portanto representar
estes estados por pontos no interior de uma esfera no espacgo k, de raio k = kp,
onde kr é o médulo do vetor de onda de Fermi do sistema. Tem-se entdo que o
nimero de elétrons é dado pelo volume da esfera dividido pelo volume elementar

do espago k dado por:

ity
3 =k} (3.2)

N=2Gy =53t
| 4

onde o fator 2 se deve ao fato de que cada estado k possui dois niveis eletrénicos

( um para cada spin). A densidade eletronica pode ser escrita em funcdo de kr
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da seguinte forma:
k%

Ng = —=
32

(3.3)

Para um gés de elétrons ndo homogéneo pode-se generalizar as equagoes acima

supondo que permanegam vélidas localmente para cada posi¢ao 7, portanto:

32

(3.4)

Supoe-se agora que a energia de Fermi local na posi¢ao 7 seja igual a energia de
Fermi ( potencial quimico a T = 0K) subtraida da energia potencial eletrostética

efetiva tomada neste ponto, ou seja:
h2
Ep —Vy(7) = “z';n“;(37f *n(7))%* (3.5)

A equagdo de Thomas-Fermi para a energia potencial eletrostitica vista por um

elétron é obtida usando-se a equagdo de Poisson,

VWV (P) = —

ame?n(7)
e (36)

em conjungio com a equagdo (3.5). Na equagdo acima g9 denota a constante
dielétrica do semicondutor.
Para levar-se em conta os efeitos da temperatura deve-se generalizar as equagoes

acima usando-se a distribui¢ao de Fermi:

1
fle)= AT 11 (3.7)

onde f(¢) é a probabilidade que um estado de energia € esteja ocupado, kg é a
constante de Boltzmann e p o potencial quimico que no limite de temperatura

tendendo a zero u = Er. Para um gas ideal em equilibrio térmico, tem-se que o
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namero de particulas é dado por:

1
N=3 0= ccamriT (38)

€

Usando-se novamente a aproximagao de que a equagao seja valida localmente para

cada posigao ?, tem-se a seguinte equagio:

1
n(?) = Z e(e(F)-u)/ksT +1 (39)

€

A energia total € pode também ser escrita como sendo a diferenca de duas parcelas,

uma parte cinética e outra potencial, da mesma forma que foi feito em (3.5).

h%k?
(7) = 5 ~ Ver(7) (3.10)
Substituindo-se (3.10) em (3.9) e reescrevendo a equagio (3.9) em termos do
momento, fica-se com a seguinte equacao:

.__)
dk 1

n ? =2
( ) (27(')3 e(%‘:lg‘_ e$(P)-w)/ksT +1

(3.11)

onde o fator 2 é devido ao spin.

3.3 Aplicacao i super-rede dopada planarmente.

A aplicagdo da aproximagio de Thomas-Fermi foi usada pela primeira vez num
semicondutor dopado planarmente por Ioriatti [17], que mostrou uma 6tima con-
cordincia com o método auto-consistente, depois também foi usada em super-
redes [18], [19].

Para o caso de um delta isolada localizada em z = 0 e T=0K, onde z é a co-

ordenada perpendicular ao plano de dopagem, a equagio que resulta para este



3.3 Aplicacao a super-rede dopada planarmente. 27

sistema é determinada através de (3.5) e (3.6). Para incluir os efeitos da tempe-
ratura tem-se que substituir a eq.(3.11) em (3.5) e (3.6). Escolhe-se um sistema

de unidades naturais de distancia e energia introduzindo-se o raio de Bohr efetivo

2

ay € o Rydberg efetivo Ry* = 2;;.:5 = .mf(is)z, que para o GaAs sio 97,43 A

e 5,92 meV, respectivamente. Portanto a equacio para o potencial eletrostatico
para o caso de uma delta isolada a T=0K & dado por:

d?V, 8
dz2f _ ‘g(EF — Vop(2))3% + 87nqd(2) (3.12)

onde n4 € o niimero de doadores por unidade de area de Bohr efetiva e a funcio
delta de Dirac representa o plano de impurezas. Para o caso de temperatura finita
deve-se fazer as mudangas na densidade de carga como esta descrito em (3.11) e

o resultado fica sendo igual a:

A 471/2 87
dy2f = Fl/Z(V;f) - 7‘"':15(!/) (3.13)
onde
h2
= (kT)2m*a} Ve =7(u—V(2))
z o /24t
y= % Fip —/; TV +1 (3.14)

Do fato que Fl/g(Vef) ndo poder ser numéricamente computada através de mé-
todo simples de integra¢do, procurou-se determini-la por meio de um método
semi-analitico desenvolvido na referéncia [20].

A super-rede por sua vez consiste numa estrutura onde é feita a deposicio de
maneira periédica de camadas dopantes, neste caso os planos de Si. Como a
super-rede possui um potencial periédico por construgio, vale o teorema de Blo-

ch em primeira aproximagdo. A estrutura deste sistema pode ser determinada,
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considerando-se somente uma cela do potencial, —a/2 < z < a/2, onde a é o
pardmetro de super-rede e em z = 0 tem-se o plano de Si. Sendo assim a equagao
a ser resolvida é a mesma que foi desenvolvida no modelo de Thomas-Fermi para
uma delta isolada. Entretanto deve-se usar uma condigio de contorno diferente,
isto é d_%[%g_/}l = 0, onde L=3,5,7..., a qual leva em conta a presenca de outros
planos de impurezas simétricamente localizados.

Deve-se considerar que durante o processo de crescimento do semicondutor
hospedeiro, os 4tomos que constituem o sélido vio ligando-se tetraédricamente
uns aos outros. Entretanto, na interface vicuo-semicondutor, existem estados
eletronicos fortemente localizados, os quais estio associados as ligacoes penden-
tes (ndo saturadas). Sabe-se que a energia de ligagio destes estados localiza-se
aproximadamente no meio do gap do material hospedeiro, portanto para que os
efeitos da interface sejam considerados deve-se impor a condicdo de que a energia
potencial efetiva em z = 0 seja igual a metade da energia do gap V.;(0) = Eg/2,
para o GaAs a energia do Gap é Eg = 1520meV a T = 0K e Eg = 1420meV
a T = 300K. Vale mencionar que os resultados a T==0K e T=300K apresen-
tados a seguir neste capitulo foram primeiramente determinados por Barbosa
[18],{19] e Degani [21], entretanto os resultados que levam em conta a camada
de deplecio sao originais deste trabalho. As caracteristicas do sistema usado
neste trabalho seguem as mesmas que foram utilizadas por Nunes, Ioriatti et al
[8L,[7], o qual basicamente constitui de uma sequéncia periédica de planos dopa-
dos planarmente de Si separados por uma camada de GaAs intrinseco. Tem-se
11 perfodos separados igualmente de uma distincia a = 5004 e densidade de
doadores ng = 1.0 x 102¢cm 2.
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Figura 3.1: A curva em vermelho represento o potencial da super-rede calculado
a T=0K. A curva azul a respectiva densidade eletronica em unidades reduzidas

epn=0.
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Figura 3.2: A curva em vermelho representa o potencial da super-rede calculado
a T=300K. A curva azul a respectiva densidade eletronica em unidades reduzidas

ep=20
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As figs.(3.1) e (3.2) mostram que o efeito da interface & o de depletar os
elétrons da primeira camada dopada localizada a 500A da interface. Entretanto,
a periodicidade do potencial a partir da camada depletada é praticamente inal-
terada tanto a T = 0K como a T = 300K.

Nos experimentos realizados em super-redes dopadas planarmente [7], [8] é obser-
vado uma linha que corresponde ao fonon LO do GaAs intrinseco, como pode ser
visto na fig.(1.1), este pico est4 relacionado aos efeitos causados pela interface.
Como os elétrons sdo depletados da primeira camada, estes ndo participam do
acoplamento com o fonon LO, desta forma surge a linha do fonon LO do GaAs
intrinseco. Conhecendo-se o tamanho da camada de deplecdo pode-se determinar
a razao entre a intensidade da linha devida ao material intrinseco e a intensi-
dade da linha deslocada. Pode-se determinar esta razio da seguinte maneira.

Considerando primeiramente a intensidade da linha, intrinseca, a qual é dada por:

Jo (1 — e‘h“)

- (3.15)

d
ILO = 0'0/ e’mzdz =
0

onde d é o tamanho da camada de deplegdo, a o coeficiente de absor¢io e gy é
a intensidade total. Considerando agora a intensidade da linha proveniente da
parte da amostra em que os elétrons nao foram depletados:

0o e~2ad

2

I = 00/ e~ 2% dy = (3.16)
d

o limite superior da integral da equacio acima pode ser colocado com sendo igual
a 00, pois o coeficiente de absor¢io @ = 4 x 10%cm ™! para este sistema diz que
a luz é totalmente absorvida em 25004, mas a amostra usada é muito maior do

que esta distancia (11 periodos de 500A). A razdo entre as intensidades pode ser
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escrita como:

I _ 1
Ii1o © e20d _

(3.17)

Ao analisar a fig. (1.1) nota-se que o resultado experimental do espectro despola-
rizado, parece apresentar uma se¢io de choque total a qual & composta por duas
Lorentzianas, onde cada uma possui um alargamento e deslocamento de energia
proprio. Portanto, pode-se relacionar este resultado com a se¢io de choque de
espalhamento definida na eq.(2.22). A razdo entre as intensidades das linhas é
obtida ao calcular-se a razdo entre as se¢des de choque, ou seja, calculando-se a
razao entre as 4reas das duas curvas. No caso de temperatura ambiente a razio
entre a curva de menor intensidade e a de maior intensidade é de aproximadamen-
te 1.5. Através da eq.(3.17) determina-se o tamanho da camada de deplecio da
ordem de 640A. O tamanho da camada de deplecao calculado corresponde apro-
ximadamente a regido onde o potencial da super-rede fica periédico, como pode
ser visto na fig.(3.2), o que mostra que as aproximagoes feitas sio coerentes com
os resultados experimentais. No caso T=0K ndo existe resultado experimental

para a razao entre as linhas.

3.4 Estrutura de minibandas.

Uma vez resolvido o potencial efetivo dentro da cela pode-se determinar a estru-
tura eletronica da super-rede resolvendo-se a equagdo de Schrédinger na aproxi-
magao de massa efetiva. As funcbes de onda nas diregdes x, y sdo ondas planas,
considerando uma distribuicdo uniforme de carga em primeira aproximacio. En-

quanto que para a coordenada z o sistema esti sobre acao do potencial efetivo.
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A equacgido de Schrodinger na diregao z, em unidades reduzidas, é dada por:

d®Up,
dz2

+ Ve (2)Upg = Epng(q)¥nyq (3.18)

Utilizando o teorema de Bloch pode-se escrever:

Una(2) = €%ugy(2) (3.19)

Unp(2) = Ung(2 + na) (3.20)

Impondo-se condigbes de contorno periddicas nas solugdes da equacao de
Schrédinger em um comprimento L=Na (N é o nimero de periodos da super-
rede e "a"o parametro de super-rede) de tal forma que a super-rede se feche num

circulo, pode-se escrever a seguinte relagio:
Uo(z + Na) = Upye(2) (3.21)

onde ¢ = 2—;,'5, com p igual a um inteiro.

Neste tipo de formulagio q é um nfimero quintico que reflete a simetria trans-
lacional discreta do potencial. Por sua vez, o vetor de onda q estd confinado
na primeira zona de Brillouin e qualquer outro vetor ¢’ pode ser escrito como
¢ = q+ G,, sendo G, o vetor de onda da rede reciproca.

O indice n que aparece nas fun¢des de onda é necesséirio, pois para um dado
vetor de onda q existem muitas solucgoes distintas, ou seja, para cada n existe um
conjunto de niveis eletrénicos dado por E,(g) que é chamado de minibanda de
energia. Os diferentes valores permitidos para E,(g) sdo separados por lacunas
(gaps) de energia.

Para determinar-se a estrutura de minibandas deste sistema tem-se que resolver

a equagdo (3.18). Escolhendo-se a origem do sistema de coordenadas de modo
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que a energia potencial seja par, a equagao de Schrédinger para uma dada ener-
gia E admite duas solugoes linearmente independentes dentro da cela unitaria,
que podem ser escolhidas tendo simetria par ou fmpar, denotadas por ¥,(2) e
¥;(2) respectivamente. Para estas soluges pode-se supor as seguintes condigdes

de contorno:

$(0) =0 Wity =1
Pp(0) =1 %lo =0 (3.22)
cujo wronskiano para todo z é:
W = y(2)(2) — dil)aip(2) = 1 (3.23)

oy
onde ¢ =4

Com estas condigoes pode-se resolver a equagdo (3.18) por meio de métodos
numéricos padrées (Runge-Kutta de 42 ordem). A solugio mais geral, no intervalo

|z| < a/2, para uma dada energia E pode ser escrita como:
Y(z) = ay(2) + 1Bvi(2) (3.24)

com o e B constantes arbitrarias . Usando-se o teorema de Bloch em (3.24)

determina-se a seguinte equagao:

B=a (eiqa — 1) ¥p(a/2) (3.25)

e +1/ i(a/2)
Impondo-se a continuidade da fun¢do de onda e de sua derivada em z = a/2,

verifica-se que para cada valor E da energia tem-se:

cos(ga) = ¢p(a/2)z/}i(a/2) + ¢i(a/2)1ﬁp(a/2) = F(E) (3.26)
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As energias permitidas sdo aquelas tais que a fungdo F(E) satisfaz a equagdo
(3.26), ou seja, estdo entre —1 < F(E) < 1. Para determinar a constante c,

usa-se a normalizacdo de |(2)/?.

a/2 = a 2
lof? f [|¢,,(z)|2+1 F(E) (""’( / 2)) w)i(z)ﬁ} dz=1  (3.27)

—a/2 1+ F(E) \ %i(a/2)
com F(E) satisfazendo (3.26). Assim as auto-fungées sio determinadas univoca-
mente. Portanto uma vez determinado o potencial efetivo dentro de uma cela,
a qual apresenta periodicidade, pode-se determinar toda a estrutura eletronica
do sistema usando-se a equacdo (3.26). A estrutura de minibandas pode ser
determinada numéricamente calculando-se as energias permitidas, as quais satis-
fazem —1 < F(E) < 1 e discretizando-se os vetores de onda q em 11 pontos e

resolvendo-se a eq.(3.26).
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Figura 3.3: Gréfico da funcéo F(E) a T=0K.
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Figura 3.4: Grafico da fun¢do F(E) a T=300K.
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Figura 3.5: Grafico da estrutura de minibandas a T—0K, com p = 0.
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Figura 3.6: Grafico da estrutura de minibandas a T=300K, com x = 0.

Em T=300K foram colocadas 9 minibandas, enquanto que a T=0K utilizou-
se somente 5, o intuito desta diferenca é a preservacdo da regra de soma, a qual
est4 intimamenete ligada a densidade eletrénica. Para o caso T = 0K fig.(3.5)
existem trés minibandas ocupadas, ou seja, abaixo da energia de Fermi. A mi-
nibanda de mais baixa energia corresponde a 76% da ocupagao total dos estados
disponiveis, a qual ndo apresenta dispersao. Quando o sistema esta a temperatu-
ra ambiente, as bandas ficam parcialmente ocupadas. A banda de energia mais
baixa possui 46% de todos os portadores livres de carga, esta por sua vez nao
apresenta dispersao. As outras minibandas tanto a T—0K com a T=300K apre-
sentam um comportamento de um quase continuo de estados eletronicos. Desta
forma. conclui-se que o gis de elétrons formado por esta estrutura constitui um
sistema hibrido onde coexistem um gés de carater estritamente bidimensional, o
qual corresponde a primeira minibanda, e outro de carater quase-tridimensional

analogo a um sistema uniformemente dopado.



Capitulo 4

Determinacao da auto-energia do

fénon LO.

4.1 Introducao.

Neste capitulo ser4 desenvolvido o modelo tedrico para o célculo da auto-energia
do féonon LO de momento q.ao longo do eixo da super-rede e serd mostrado que
este estd diretamente relacionado com o mecanismo flutuagio de densidade de
carga do gis de elétrons. Apresenta-se também uma maneira de incluir amorte-
cimento nas flutuagoes de densidade de carga sem que haja a quebra da lei de
conservacao de carga. Depois sera considerado o sistema de elétrons interagentes
e serd demonstrado a equivaléncia deste sistema com um conjunto de osciladores
harménicos forgados e acoplados. Finalmente as equagbes para o deslocamento e

alargamento de energia para o sistema eletronico interagente serao determinadas.

37
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4.2 Expressoes para AE, e I'.

Nesta se¢do deseja-se determinar as auto-energias do fonon LO devido a interagao
entre este e as excitagoes eletronicas num regime onde a interagio elétron-fonon
pode ser considerada como sendo fraca. O acoplamento elétron-fénon pode ser
dito fraco, pois ao analisar a fig.(1.1) vé-se que o deslocamento de energia cau-
sado por este acoplamento é muito menor que a prépria energia do fonon LO,
caracterizando-se desta forma uma perturba¢io no sistema. Por isso as auto-
energias do fonon podem ser definidas utilizando-se teoria de perturbagido de 2%

ordem, pois o termo em 1% ordem é nulo.

< Ivie>
AE = 2,; o (4.1)

onde E, é a energia do estado inicial e E; a energia dos estados intermediérios,
entretanto considerando-se Ey como sendo complexo, £y = Ey+incom n — 0+.
A parte real de (4.1) d4 o deslocamento de energia AFE, enquanto que a parte

imaginaria d4 o alargamento —I'/2, ou seja:

| <I|V]0 > |*(Eo — Ey)
AEy = Re(AFE) = 4.2
0 e( ) ; (EO _ EI)2 + 72 ( )

r _ | < I|IV|0 > |*n
5 =—Im(AE) = ; (e B TP (4.3)

Que no limite de 7 — 0 resultam em:
| < I[V]0 > |2
AFE, = 44
=2 BB (49
r

7= 7{[: | < I|V|0 > |*6(Ey — Ei) (4.5)

As equagOes acima representam o deslocamento de energia em teoria de pertur-

bagao e o alargamento dado pela regra de ouro de Fermi usual. A interagio
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que acopla as excitagbes eletronicas com os féonons LO é devida ao potencial de
Froéhlich, o qual pode ser escrito como:

Vr = 1My Z(aqPL - acfgpq) (4.6)
q

+ iqr; 1 t o s x5
onde p}, = Zj v =y CTc’+ ?C? € aq, @) sa0 os operadores de destruigdo e
criacdo de fénons, respectivamente e

_ 1 27!'625&1}_;0 1 1
Mq = H\/—V—‘* (—=-)

€0 €o

com V sendo o volume do sistema.

4.3 Calculo do deslocamento de energia para um
fonon.

Necessita-se primeiramente definir qual é o deslocamento de energia causado pela
presenca de um fénon de momentum q = ¢z ao longo do eixo da super-rede.
Para definir-se este deslocamento considera-se o sistema em duas configuragoes
distintas, primeiro o sistema sem nenhum fénon e segundo o sistema possuindo
um fénon.

No primeiro caso tem-se a seguinte configuracio inicial |0 >= |04, >, sendo
i um estado eletronico qualquer com energia E; e onde 0, denota nenhum fonon.

Usando-se a equagdo (4.1) com o potencial dado por (4.6), obtém-se:

| < I|(aqpl — alpg)|0q,i > |2
AEy = M 1 ad g =
" q; (Eo — Er)
.o 2
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onde o indice f designa um estado eletrdnico de energia Ey e hiw, é a energia do
fénon.

Considerando-se agora o outro caso, tem-se que o estado inicial é dado por
|0 >= |1,,% >, aqui 1, denota um fonon de momentum q. Calculando-se AE,,,

o deslocamento para um fonon, determina-se a seguinte expressio:

_ ag2 | < Il(aqp:‘l - aI;Pq)“q:'i > |2 _
Al =M, ; (Ey — Ey) -

) [ <SlAtli> P < flpgli > P
=M [(Ei By + ) (B~ Bt By “9)

Portanto o deslocamento de energia dado por um fénon é igual ao dado pelo des-
locamento causado pela presenca de um fénon no sistema menos o deslocamento

causado sem a presenga do fonon no sistema, ou seja,

_ 02 LA > P <flogfi > P
AE = AE\y — AEy = h zf: [ (wo — wgs) B (wi + w,)

com wyg; = (Ef — E;)/h. Supondo que o sistema possua invaridncia por reflexao,
ou seja, invariante pela mudanca q = —q ao longo do eixo da super-rede, tem-se

finalmente que o deslocamento de energia do fonon é igual a:

AFE

_ M 5~ 2o < flai > w10)

h 7 (w2 — w%i)
Para uma temperatura. T diferente de zero a equacdo acima deve ser multiplicada
por n,+1 onde n, = (e®™ —1)~!, para a linha Stokes. O lado direito da equagio
(4.10) representa uma grandeza de fundamental importancia, a qual é chamada
de funcao resposta densidade densidade do gis de elétrons que pode ser definida

da seguinte forma:

1 2pl < Slobfi > P
R(Q)“’) = f/‘ﬁzf: (wg __ :J%‘) (4‘11)
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Note que =LIm[R(g,w)] é idéntica a fun¢io S(g,w) definida na eq.(2.31). Os
estados |i > e |f > sdo estados de muitos corpos que contém o spin @, o vetor de
onda perpendicular a dire¢do de crescimento da super-rede k|, o vetor de onda na
direcdo de crescimento k, e o indice de subbanda n. Pode-se calcular a expressio
(4.11) para o caso em que os elétrons ndo interagem entre si. Supde-se para
este caso que a super-rede seja invariante por rotagdes em torno da direcdo z,
desta forma considera-se somente o potencial externo que varia ao longo do eixo
da super-rede (direcdo z). Supbe-se que a conservacao do momento seja valida,
ou seja, os estados que serdo levados em conta sdo aqueles cuja a diferenca de
momento entre o estado final e inicial seja igual a ¢, com as consideragoes acima

pode-se reescrever a fungao resposta da seguinte forma:

2wpa| < ae'®|B > |?

(W? = wi,)

R(w) = %};Nﬂa (4.12)

na qual

Npa =2 ) _[na(ky) — np(ky)] (4.13)
k

n2k2
onde nq(ky) = [e(TmJL*'fa)/kBT + 1]~! & o niimero de ocupagio de Fermi e o fator
2 é devido as configuragoes de spin. O ntimero quantico |A > denota o estado

eletrénico pertencente a uma minibanda n com energia €, e fungio de onda v, (z),

com (A = a ou f).
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4.4 Mecanismo flutuagao densidade de carga para

um gas de elétrons nao-interagentes.

O significado fisico de R(w) pode ser obtido ao observar qual é a flutuacdo de
densidade dn(z,t) causada por uma perturbacio da forma

dVe(2,1) = 8V F™e¥7e "+t levando-se em conta somente os termos propor-
cionais a 6qu“, ou seja, apenas interessa o regime de resposta linear do sistema.
Multiplicando-se dn(z,t) pela carga eletronica —e obtém-se a flutuacio de densi-
dade de carga. Considerando-se estados eletronicos inicial |a > e intermedisrios

|8 >, com fungbes de onda 1.(2) e ¥5(z) respectivamente, determina-se on(z, t).

on(z,t) = Z 1o (W}, (2)0%4(2, 1) + Yo (2)095 (2, 1)) (4.14)

a,k" K

onde n, é o nimero de ocupacio de Fermi.
Para determinar d4,(z,t) usa-se teoria de perturbagio dependente do tempo,

onde a perturbagdo é 6V (z,t). O estado final pode ser escrito da seguinte forma:

U(z,8) = e (Ya(2) + tba(z, 1)) (4.15)
onde
Shalzt) = 3 ca®e T () (416)
B#a

Para determinar c4(t) usa-se a seguinte equagao:

t (Eg—Ea)t'
cs(t) = %/ < aléV(zt)|8 > il),g(z)e'_LhE_dt' (4.17)

Desta forma obtém-se o seguinte resultado para 61,(z, t).

< ale'®|g > sVt L
8 o(2,1) = . q i(w+in)t )
lert) = 20 S el (4.18)
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onde wg, = Eﬁ;hE“ ¢ a frequéncia de Bohr associada ao par de transi¢io (o, 5).

Ao considerar o par de transi¢io (a, ), deve-se também considerar o par de
transi¢do (a*,*), os quais possuem energia ¢, € €g e funciio de onda ¥3%(z) e
zb;(z), respectivamente. Esta consideragdo deve ser feita devido a invariincia
temporal da equacio de Schrodinger, a qual diz que se um estado representado
pela funcio de onda ¥, com energia ¢ é solugdo, existe um outro estado, cuja a
func¢do de onda é ¥*, que também é solugio com a mesma energia e.

Considerando os pares de transicdo (o, ) e (a*, 8*), substituindo-se (4.18) no

limite de 7 — 0 em (4.14) e rearranjando-se os termos, obtém-se:

dn(at) = 1 3 2228 ':}:m 2 g (2)a(2)dV e (4.19)
B "‘

Calculando-se a transformada de Fourier de (4.19) determina-se:

2wpga| < ale"”‘lﬂ > |2 t
Z Npa—"5—— 2 ) (4.20)
ﬂ,a @

onde

on(z,t) = dn,e
= % / €'%6n(z)dz (4.21)

Reescrevendo-se a equacdo (4.20) verifica-se que

on, 2w¢,,<ae“”ﬂ>2

w? — wg,
a qual é exatamente a mesma equacio dada por (4.12).
Conclui-se que a interpretagdo fisica que se d4 a fungio resposta é a de que

se o sistema estd sob & agdo de uma perturbacido da forma de JVC"'*(?, t) =

8V emteitre—iwtint este produzirs uma flutuagio de densidade de carga, a qual é
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proporcional & perturbagido. A fungio resposta é quem determina como a flutu-

a¢do de densidade de carga responde & perturbagao externa.

4.5 Amortecimento das flutuacoes de densidade.

O tratamento teérico de efeitos dissipativos sdo de grande importincia em fisi-
ca, pois estes sao dificeis de serem incorporados teoricamente. Entretanto como
em todo sistema fisico existe a presenga de tais efeitos necessita-se da construcio
de modelos tebdricos que contenham o amortecimento. Apresenta-se nesta secdo
a inclusdo do amortecimento nas flutuacoes de densidade de carga.

Para incluir o amortecimento deve-se considerar a equacgdo da continuidade, ob-

servando que a corrente local deve ser conservada.
9 7
5t~n(?, t)+V.J =0 (4.23)

No caso em que nao ha perturbacgio externa o sistema nao produz corrente, por
isso s6 serdo consideradas as flutuacoes de densidade como as flutuagoes de cor-
rente. Somente o regime de resposta linear ao potencial externo ser4 considerado

nos cilculos. Pode-se escrever a corrente de probabilidade da seguinte forma:

T = S na(a() V%02 1) + Yal2r 1) Val2)

T 2mi
u,k"

~Ya(2)Vorha(2, )" — dvha(z, 1) Vipa(2)*) (4.24)
Como no caso da flutuacio de densidade, deve-se considerar a invaridncia tem-
poral da equacgido de Schrodinger que por sua vez acarreta na inclusio do par

de transi¢do (o, 8*). Substituindo-se a equagio (4.18) no limite de  — 0 em
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(4.24) e considerando o par (a*, 8*), determina-se:

= h ‘/ﬁa * _ .
= o 2 "l eV V) ¢
Vas )
o+ g V5 Ve — Ya VRl (4.25)

onde Vp, =< ale'*|f > 6V;#*. Aplicando o divergente dentro do parénteses da

equacao acima tem-se:

V.(YaVis — V) = Yz V95 — ¥V s
Lembrando-se que:

v 2m

+ Vihuhp = ey (4.26)

onde u, v sdo quaisquer indices. Usando as equagoes acima obtém-se:

1 Ba * af * —swt
7 = — 3 na ‘ . 4 oW 4.2
th o " [w —Wﬂaw pVa¥s w +w5awﬂ Vvele (4.27)
Bk

Trocando-se os indices o por § e vice-versa, no segundo termo da eq.(4.27)

determina-se finalmente a expressao para 7

2wgaVsa it
hZN T, eVt (4.28)
[+

Para calcular a derivada temporal da flutuacio de densidade de carga, usa-se a

seguinte equacio.

Yats —

w— wa w+wa

én(z, 1) = %Z Ngof Yatple ™" (4-29)

B.a

Derivando-se a equacao acima com relagdo ao tempo e manipulando os termos,

determina-se o seguinte resultado:

2wgaV .
Sn(z, 1) = ZN&, babe patbaipe (4.30)
ﬂ,a Who
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Comparando-se a equagao (4.30) com (4.28) vé-se que a conservagio da corrente
é confirmada. Para incluir o amortecimento na flutuagao de densidade de carga
faz-se a seguinte modificacdo, substitui-se w? por w? + iys,w no denominador
da equagdo (4.30), onde a constante de amortecimento -y,s possui estes indices
porque para diferentes transicées podem haver diferentes constantes de amorte-
cimento. Ao fazer esta mudancga a conservagio da corrente e a regra de soma
sio mantidas [22]. Outra justificativa para tal mudanga é que a equacio para o
sistema ndo amortecido possui a forma da equagio de um conjunto de oscilado-
res harménicos forcados acoplados, entdo espera-se que o comportamento para o
amortecimento da flutuacao de densidade de carga seja igual ao amortecimento de
um conjunto de osciladores harménicos. A equagio para a flutuacio de densidade

resultante fica sendo igual a:

2wge < aje > . ext ;i
bn(z,1) = hZ : > ‘Hf,,w" (2)p (2)0V=te ot (4.31)

4.6 Calculo da funcao resposta para elétrons in-
teragentes.

No caso do sistema interagente, os estados |¢ > e |f > da equacdo (4.11) sdo
estados exatos de muitos corpos, os quais sdo desconhecidos, por isso constréi-se
uma teoria aproximada para a fungdo resposta. A aproximacio mais usada é a
chamada RPA (Random Phase Approximation), onde supde-se que os elétrons
respondem ao potencial total como se fossem independentes. O potencial total

entretanto, possui duas parcelas, a primeira devida ao potencial aplicado 6V e
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a segunda devida a um potencial induzido pela flutuacio de densidade de carga
)

sVt (1) = 6V, 1) + 6V™(Z,1) (4.32)

Considera-se o potencial induzido como sendo o potencial de Coulomb para a

flutuagdo de densidade de carga, o qual é descrito pela seguinte expressdo:

Vind(F 4) = / d?i%—?% (4.33)

Como a dependéncia temporal é a mesma e ** para todas as grandezas, pode-se
resolver o problema desconsiderando o tempo. Na aproximagdo RPA os elétrons
agem sob a ac¢ao de um potencial total como se fossem independentes, desta forma
pode-se calcular a flutuagdo de densidade de carga entre um par de excitagdo

(c, B) causada pelo potencial total.

u() = Ly M <AV > ) )

2 -
S Y et e

Substituindo-se a equac¢do (4.32) em (4.34) determina-se a seguinte equagio:

«a total
on(2) = %Z g < AV > o 9y, (2) =
-0

w2 — wga + iYgaw

3 2l alsVet(2)|B > + < V(D) |8 >)
- F(w? — W}, + iYpaw)

Ya(ZWe(Z)  (4.35)

a8

O potencial induzido também depende da flutuagio de densidade, o que pode ser
entendido da seguinte forma: - a flutuagdo de densidade entre o par de excitacao

(e, B) induz um potencial que por sua vez aciona a flutuacdo de densidade de
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outro par de excitagdo (y,d) e desta forma os pares se acoplam entre si.

< aldVi™(2)|8 >=
& (§) X0, 210 O o 5y (7)
- [ 2w [ s

1l 2w, < 'yléVt"t“‘(?)IJ > e? ¢§a(?)¢&y(7)
= n%: [ ~ W2, + 73] / / R g 4

onde

05 (7)) = ¥3(7)¢s(¥) (4.37)

Definindo-se uma coordenada harménica zg,, a qual esta relacionada ao par de

transi¢do (a, 8), como

2ﬁwﬂaNﬂa
= sV iotal 4.38
R2(w? — wl, + ivgaw) °° (4.38)

Zha
Pode-se reescrever a equacdo (4.35) em funcdo de coordenadas harmdnicas. A
equacao que acopla os pares de transi¢io € dada por:

P (w® - wga + 1YgaW)Taa = / 2ﬁwg¢,Nga5V;:t + Z Uisy),(8e) Toy (4.39)

8y

Onde os elementos da matriz Us,),(so) sdo definidos da seguinte maneira:

62 * 7
Uty (pa) = VA hwpahivsy Noa Ney / / dyd? q::!(? )_¢%(|7) (4.40)

Assumindo condigdes de contorno periédicas para as func¢oes de onda dos elétrons
sobre as N, celas, que a conservagio do momentum de Bloch permaneca valida,
o que quer dizer que somente pares de excitagoes (Ba) e (év) possuindo niimeros
quanticos que diferem entre si de (¢ + g) estdo acoplados, onde ¢ = (27/d X
inteiro) é o namero de onda da rede recfproca da super-rede. Levando-se em

conta estas consideracoes, pode-se reescrever a equagio matricial correspondente
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a (4.39), definindo um vetor x e um vetor f. Onde x possui as componentes Zg,, f

possui as componentes fge = 1/2hwgeNga ng e supde-se que as constantes g,
sejam todas iguais & firy, ou seja, todas as transi¢gdes possuem a mesma constante

de amortecimento. A equagdo resultante é dada por:
[A%w? + U +ikyw)x = £ (4.41)

Onde a matriz de acoplamento U é dada por:

\/4mﬂaw57N5aN5,, Z 4me? Pza (9).057(9)
€oo 'q + 9‘2

+ 6(Ba, 67)(Fwga)”

(4.42)

Ugay(om) =

onde A é a area, ¢ 0 momentum transferido para a excitagao ao longo do eixo da

super-rede. Na equacgao acima

Psa (9) = / e 995 P, (2)dz
cela

Cada funcio de onda v, e 13 do produto ®4,(z) é normalizada na cela unitéria.
Para resolver a equagdo (4.41) diagonaliza-se a matriz U e expande-se x e f nos

auto-vetores da base, ou seja:
Uw) y; = Q%y; x= Z <yix>y; f= Z <yilf>y; (4.44)
i i
Substituindo-se essas modificacoes em (4.41), obtém-se os seguintes resultados:
(Fw? - U(w) + i'th).z: <yix>yi= Z <yilf >y;
Z(h2w2 - R*Q7 + whu:) <yilx>yi= i <yilf >y

< yilf >= (B%w? — B2Q? + iyhw) < yilx > (4.45)

No caso de um conjunto de osciladores harménicos acoplados amortecidos e

forcados, a fungao resposta é dada pelo produto escalar da for¢a externa f pela
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coordenada x. Portanto a funcao resposta é dada por :

| < yilf > |2
f*x = .
Rw) =f"x = Z R2w? — B2 + iyhRw (4.46)

4.7 O deslocamento e o alargamento de energia

para o sistema de elétrons interagentes.

Como dito anteriormente sabe-se que o deslocamento e o alargamento de energia
sdo dados pelas equagées (4.2), (4.3). Quando o féonon LO interage com o continuo
eletronico, estas grandezas estdo intimamente ligadas a fungdo resposta como
pode ser visto pela equagio (4.11), portanto as equagoes que ddo o deslocamento
e o alargamento de energia do fonon LO, num sistema de elétrons interagente,

sao dadas por:

F'o _ 2 IM ? ’YwLol <yilf > ?
To = —|Mg[* Im(R(w)) = Z W2y — Q2 + 72l (4.47)
ABo = 1M, Re(R) = %4 : > g '_Q;)J)f Lias 4

Para o caso de temperatura finita multiplica-se a equagbes acima por (n, + 1).



Capitulo 5

Resultados e Discussoes.

5.1 Introducao

Neste capitulo serdo apresentados os resultados que foram obtidos numérica-
mente. E interessante comentar que este trabalho investiga o comportamento da
super-rede tanto a T' = 0K como a temperatura ambiente e considera o sistema
com os elétrons interagindo entre si como também sem interacio entre estes. Os
parametros do GaAs usados foram [23]: a constante dielétrica estatica o = 12,53
e constante dielétrica para altas frequéncias ¢,, = 10, 9 e a frequéncia do fé6non LO
wro = 36, TmeV A T=0K e wro = 36,2meV & T=300K. O vetor de onda trans-
ferido foi escolhido de forma a ser comensuravel a particular discretizacao das
minibandas, o qual é dado por: ¢ = 0.685 x 10%cm—!. Como dito anteriormente,
foi escolhido um sistema de unidades naturais de distancia e energia introduzindo-

2

se o raio de Bohr efetivo aj e o Rydberg efetivo Ry* = 26‘:»“6 = 2m*h(15)2 , que para

o GaAs sdo 97,43A e 5,92 meV, respectivamente.

51
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5.2 Resultados para o gas de elétrons livres.

A simulagdo em que inexiste o potencial confinante, corresponde ao GaAs uni-
formemente dopado. Apresenta-se nesta se¢do a discussao destes resultados que
sdo importantes para a compreensdo do comportamento do géis de elétrons livres
e para verificar quais s3o as mudangas causadas pela presenca da super-rede.
Determinando-se os resultados para o gas de elétrons livres, através do modelo
desenvolvido neste trabalho, também pode-se testar a validade das aproximacoes
que foram feitas. Uma grandeza que facilita estas anélises & a funcdo densidade
espectral, a qual representa o residuo da funcio resposta R(g, w) no seu respectivo

polo.

fﬂa = Nﬂa‘ < ale_iqzlﬂ > |2

) 2
fo= Bl L (51)

Onde fp, denota a fungdo espectral para o sistema nio-interagente e f; para o
interagente e as grandezas das equagOes acima sdo as mesmas que foram definidas

no capitulo anterior.
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Figura 5.1: Gréfico da funcio densidade espectral para elétrons nao interagentes

a T = 0K no caso onde o potencial inexiste (V=0).
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Figura 5.2: Gréfico da fun¢do densidade espectral para elétrons ndo interagentes

a T=300K no caso onde o potencial inexiste (V=0).
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Analisando-se primeiramente o gis de elétrons ndo interagentes a T = 0K,
o qual corresponde a figura (5.1), verifica-se a existéncia de uma frequéncia de
corte, a qual pode ser determinada usando-se a conservagao de momento e de

energia.

ek+q)—ek) =tw=

REd B
m* 2m*

(5.2)

Pode-se determinar a frequéncia maixima, determinando-se o maior valor de Tc),
que para T = 0K é igual ao vetor de onda de Fermi k = kr. Substituindo -se
kr = (Ep2m*/K?)'/2 no lugar de k na equagio acima determina-se o valor que
resulta em fiw,; = 16, 5meV, que deve ser comparado ao valor extraido da figura
(6.1) onde fiwma, = 16,8meV, esta pequena discrepéncia se deve a particular
discretizacao implicita nos calculos. O comportamento da funcio densidade es-
pectral da figura (5.1) corresponde ao que foi descrito por Lindhard [13], o qual
diz que de w = 0 até w = qur a funcio densidade espectral é proporcional a
w e depois cai a zero da seguinte forma: w = qur + hg?/2m*. Para valores
finitos de T, existirdo contribui¢des nas vizinhancas de w = qup, 0 que & verifi-
cado na figura (5.2). No caso do gés de elétrons livres interagentes, verifica-se
o aparecimento do plasmon, o qual possui a relacio de dispersio correspondente
a equagao (2.52). Para o caso T=0K determina-se que a frequéncia de plasma
é wy = 22,3meV, a qual pode ser comparada ao resultado calculado através de
(2.52), que é igual a wy, = 21lmeV. A temperatura ambiente a frequéncia de
plasma se desloca resultando em w, = 28,9meV. Os resultados para o gis de

elétrons livres demonstram que ao interagir, os elétrons agem coletivamente e
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formam um plasma quéntico. Pode-se ainda calcular o deslocamento de energia
causado pelo acoplamento entre o plasmon e o fonon LO a partir da equacio
(2.59) que resulta em AE = 0,8meV a T=0K. Os resultados obtidos a partir da
simulagao resultam em: AE = 0,8meV a T=0K e AE = 7,8meV a T=300K. A
partir dos resultados desta se¢do, conclui-se que o modelo usado neste trabalho

reproduz os resultados exatos para o gas de elétrons livres de forma consideravel,

0 que evidencia a validade das aproximagoes que foram utilizadas.

5.3 Resultados para a super-rede.

Os gréficos que serdo apresentados abaixo, foram construidos usando-se a funggo
densidade espectral eq.(5.1) e também a parte imaginaria da funcio resposta

S(w) = Im[R(w)], a qual inclui 0 amortecimento.

Sw)y=Y Wu;l‘f ﬂz"P 5— (caso ndo-interagente)
o (W? — w3, )? + 7w

Yl fil? .
S(w) = Z = Q?l) > |+ g (caso interagente)
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Figura 5.5: Grafico da funcdo densidade espectral para elétrons ndo interagentes

a T—0K.
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Figura 5.6: Grafico de S(w) relativo a funcéo densidade espectral para elétrons

ndo interagentes a T—0K.
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Figura 5.7: Gréfico da fun¢ido densidade espectral para elétrons nao interagentes

a T=300K.
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Figura 5.8: Gréafico de S(w) relativo a funcdo densidade espectral para elétrons

nao interagentes a T—=300K.
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Figura 5.9: Grafico da funcio densidade espectral para elétrons interagentes a

T=0K.
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Figura 5.10: Grafico de S(w) relativo a funcdo densidade espectral para elétrons

interagentes a T=0K.
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Figura 5.11: Grafico da funcao densidade espectral para elétrons interagentes a

T=300K.
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Figura 5.12: Gréafico de S(w) relativo a funcdo densidade espectral para elétrons

interagentes a T=300K.
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Pode-se notar nos graficos que mostram as funcées densidades espectrais, pa-
ra os diferentes casos, que as forgas de oscilador (fun¢do densidade espectral) se
distribuem substancialmente numa regiso, a qual compreende energias menores
que a do fonon. Esta anilise ressalta o fato de que o deslocamento de energia
do fénon deve ser positivo. Nos gréficos de S(w) foram usados dois valores di-
ferentes para -y, para as transicoes entre primeira banda e as demais foi usado
7in = 11meV, que & consistente com os resultados observados na referéncia [24],
e para as outras transicoes entre as demais bandas foi usado Yun = 2.3meV,
onde m > 2 de acordo com a ref.[25]. Como foi demonstrado no capitulo 4, a
interacdo do fonon LO com as flutuaces de densidade de carga é mapeada em
uma equagao de osciladores harmoénicos forcados e acoplados, portanto pode-se
visualizar as transi¢bes pensando num conjunto de osciladores. Desta forma, os
osciladores que estdo relacionados as transigoes entre a primeira minibanda e as
outras é fortemente amortecido, enquanto que os outros osciladores relacionados
as outras transigdes possui um amortecimento 4 vezes menor. Quando um osci-
lador harménico ndo amortecido (fonon) est4 acoplado a outro fortemente amor-
tecido, (excitagGes eletronicas provenientes da transicao da primeira minibanda
para as outras), verifica-se que o primeiro continua oscilando praticamente com
sua frequéncia original, a0 mesmo tempo adquirindo um tempo de vida devido
a transferéncia irreversivel de sua energia para o outro. Desta maneira, pode-se
concluir que o efeito do acoplamento da primeira minibanda com as outras é o
de gerar amortecimento no sistema. Como as demais minibandas formam um
quase-continuo tridimensional, o acoplamento de Coulomb destes estados levam

a uma oscilagdo de plasma razoavelmente bem definida. O resultado deste dltimo
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acoplamento é deslocar a frequéncia original de vibracao do fénon LO, tal qual
o acoplamento elétron-fonon num gis de elétrons homogéneo como discutido na
secdo (2.2). Isto pode ser verificado através do fato que a soma em g na equa-
¢ao (4.42) produz resultados indistinguiveis daqueles em que se usa ¢ = 0. A
partir dos gréaficos anteriores foram calculados o alargamento e o deslocamento

de energia, estes resultados sio mostrados nas tabelas abaixo juntamente com os

resultados experimentais [7},{8].

T=0K F'ro(meV) | AELo(meV)
Dados Experimentais 0.8 0.2
Nao Interagentes 0.58 0.23
Interagentes 0.80 0.26

T=300K T'ro(meV) | AELo(meV)
Dados Experimentais 0.5 0.7
Nao Interagentes 0.42 0.83
Interagentes 0.46 1.10

Os resultados encontrados em nossos célculos concordam satisfatériamente com
os encontrados na literatura. Conclui-se desta forma que a construcio teoérica
usada neste trabalho, a qual nio possui nenhum parimetro ajustavel, reproduz

consideravelmente os efeitos observados em uma super-rede dopada planarmente.
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Conclusao.

Este trabalho teve como objetivo central a determinacio do deslocamento e alar-
gamento de energia causado pela interacio entre o fonon LO e as excitagdes
eletronicas, numa super-rede dopada planarmente a T = 0K e a temperatura
ambiente. Para a realizagdo destes calculos foi proposto que o fonon ao interagir
com as excitagbes eletronicas através do potencial de Fréhlich, provoca uma flu-
tuagio de densidade de carga que por sua vez se acopla novamente ao fénon. Esta
interacdo provoca mudancas no sistema, uma delas é o deslocamento de energia
que acontece porque o estado de um fonon se veste por uma nuvem virtual de
excitagOes eletrdnicas e uma outra é dada pelo tempo de vida finito para o decai-
mento do estado de um fonon no continuo de excitacdes eletronicas.

A determinagdo da estrutura eletronica da super-rede foi de grande importancia,
pois esta determina as energias e as fung¢des de onda dos elétrons sob a acdo do
potencial confinante. A construcio da estrutura eletronica foi feita utilizando-se
da aproximagio de Thomas-Fermi.

Foi mostrado que o célculo do deslocamento e do alargamento de energia esti

63



64

ligado a funcdo resposta densidade-densidade do gis de elétrons modulado, a
qual determina como a flutuagdo de densidade de carga responde & um potencial
externo. Para a determinagido da funcdo resposta para um sistema interagente
foi usada a aproximacdo RPA (Random Phase Approzimation), que considera o
gas de elétrons como independentes quando sob a acdo do potencial total, que é
a soma do potencial externo mais um potencial induzido. Foi apresentada uma
maneira para se considerar o amortecimento, a qual é baseada na modificacio da
fun¢do densidade espectral, impondo que esta conserve a corrente e satisfaca a
regra de soma.

Finalmente mostrou-se que os resultados para o deslocamento e alargamento de
energia concordam satisfatériamente com aqueles derivados do ajuste experimen-
tal. Estes resultados sdo o ponto de partida para a determinacao de interferéncias
quinticas entre o fénon LO e as excitagOes eletronicas observadas em super-redes

d-dopadas.
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