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(a) Variacdes da refletividade de uma amostra de n-GaAs excitada por luz.
As densidades n.;, sdo geradas pelo pump. Observamos que a modulacao
na refletividade é funco de negz.. (b) Transformada de Fourier dos sinais em
(a). Observamos dois picos L, e L_ correspondentes & dinamica plasmon-

fonon e um terceiro pico na fregiiéncia de fonon LO{3]. . . . . .. ... ..

Montagem experimental utilizada nos experimentos de emissao de radi-
acdo. O pulso (1) excita a amostra gerando pares elétron-buraco. O campo
elétrico gerado pelos fotoportadores excita modos infravermelhos da rede.
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2.4 (a) Rede do Teldrio vista no plano zy. O eixo ¢ é perpendicular a esse plano. Os
trés circulos coloridos correspondem a trés atomos de Telario. (b) Cada trio de
adtomos pertence a uma célula unitaria e estdo dispostos numa hélice em torno
do eixo ¢. No modo de simetria A; as oscilacdes da rede sdo paralelas a c.

Nos modos de simetria FE suas oscilagOes sdo perpendicularesac. . . . .. 12

2.5 Resultados experimentais para emissdo THz [5]. Em (a) vemos o campo
irradiado pela superficie ¢, do Telario. O primeiro ciclo de grande ampli-
tude foi gerado pela corrente transiente que surge logo apés a fotoexcitagao.
Essa corrente se deve ao gradiente da densidade de portadores gerado pe-
lo decaimento exponencial do laser. As oscilagoes seguintes se devem a
fonons. (b) Transformada de Fourier do campo irradiado. Observamos um
pico abaixo de TO gerado pela corrente transiente e outro em LO devido

a fénons. O minimo em TO esta relacionado ao polo da funcao dielétrica
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(a) Campo irradiado pela superficie ¢, do Telirio. Observe um primeiro
ciclo de grande amplitude, seguindo de modulagtes menores. A linha preta
corresponde a emissdao de radiagio sem considerar fonons. Observe que as
duas curvas estdo superpostas no primeiro ciclo, indicando que esse ciclo
se deve ao plasma. Na transformada de Fourier do campo (b) observam-
se dois picos: um abaixo de vrp e outro exatamente em vip, além de
um minimo em vre semelhantemente ao experimento. A banda larga em
preto corresponde a transformada de Fourier da emissdo s6 de plasma. As
curvas verde e preta coincidem em baixas e altas fregiiéncias, indicando

que a contribuicdo de fonon para o sinal s6 ocorre em torno das freqiiéncias

X

opticas. O pico em v se deve a ndo homogeneidade do plasma na superficie. 59

(a) Campo irradiado para diferentes densidade de excitagio e T,() fixo e
(b) diferentes Ty(,) é uma tnica densidade de excitago. (c) e (d) Transfor-
madas de Fourier de (a) e (b), respectivamente. Notamos que diminuindo
a densidade ou a temperatura o sinal perde amplitude. No caso (c) ve-
mos que a amplitude diminui mas o pico préximo a vzo permanece bem
definido. J4& no caso (d) esse pico tende a desaparecer sob a banda larga.
Isso mostra que esse pico tem relagdo com a temperatura. Mas como a
temperatura aparece nas equacgoes de corrente multiplicadas pelo gradi-
ente da densidade de portadores, concluimos que sua origem estd na nao

homogeneidade longitudinal do plasma. . . . ... .. ... ........

Graficos de trés termos da equacao da corrente para elétrons. Utilizamos
parametros tipicos de nossas simulagdes (adotados para o GaAs). Notamos
que os dois primeiros termos (corrente de arraste e difusdo) sdo aproximada-
mente iguais, enquanto o f3 é aproximadamente zero. Com isso vemos que

é valido desprezar o {3 em nossa andlise. . .. ........... ... ...
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sidade aumenta rapidamente, passando a oscilar em torno de uma nova

densidade ng = (Tie(ezc) + Te(dop)) COM uma pequena amplitude dn.(z,t).

Linearizamos nossos calculos assumindo éne(z,t) =0em w?. .. ... ..

Transformadas de Fourier do campo elétrico em £ = 4 nm ¢ z = 300 nm
com parametros do GaAs e do Telirio obtidas analiticamente (resolvendo-
se a Eq.(C.9) mais a equagdo de oscilador para a rede). Em z = 4 nm
observamos um pico em vyp nos dois casos. Para z = 300 nm vemos
os picos L, e L_ para o GaAs e apenas um banda larga no Telario. Essa
diferenca se deve ao T adotados nos dois casos. No GaAs utilizamos 7 = 100
fs enquanto no Teltrio 7 = 10 fs. A linha pontilhada em verde é o grafico
de Ex—o(w). Note que Ey—o(w) e F(300nm,w) coincidem. Portanto o pico

em vo se deve a dependéncia espacial de f(z,w), relevante na posigao




Resumo

Apbs a excitagio de uma amostra semicondutora por um pulso ultracurto, os foto-
poradores interagem com a rede excitando modos longitudinais opticos. Essa interagao
provoca variagoes no indice de refracdo do material, produzindo modulagbes na resposta
optica do meio (efeito eletro-6ptico). Por outro lado, esta dinamica origina polarizagoes
dependentes do tempo o que gera emissio de radiagéo terahertz.

Experimentos recentes (pump-probe) observaram modulagoes do campo através de
medidas da refletividade resolvidas no tempo. A refletividade e o campo estdo relacionados
segundo o efeito eletro-6ptico. Também resolve-se temporalmente o campo irradiado pela
amostra, através de antenas que operam na faixa de terahertz. Tanto as medidas eletro-
opticas quanto de emissdo terahertz fornecem informagoes sobre a intera¢do dindmica do
plasma com a rede apos a excitagio optica.

Nesse trabalho simulamos a interacdo dinimica de plasma e fonons em n-GaAs e
Telario (“bulk”) apés estes serem excitados por um pulso ultracurto. Utilizamos equagoes
hidrodinamicas para descrever transporte de cargas e uma equagao fenomenolégica de os-
cilador harmoénico for¢ado, para descrever oscilagdes longitudinais opticas da rede. Com-
plementando nossa descri¢do temos a equagdo de Poisson, com a qual calculamos o campo
gerado pelo plasma e pela polarizagdo da rede semicondutora. Essas equagdes constituem
um sistema de seis equagdes diferencias (quatro parciais) acopladas. Para resolvé-las uti-
lizamos o método das diferengas finitas. Do calculo numérico obtemos a evolucdo temporal
do campo elétrico no interior do material. Com esse campo determinamos as freqiiéncias
de oscilacio do sistema e calculamos o campo irradiado. Nossos resultados apresentam

acordo qualitativo com os experimentos.




Abstract

Above-band-gap optical excitation of semiconductors generates highly non-equilibrium
photocarriers which interact with phonons thus exciting vibrational modes in the system.
This interaction induces refractive-index changes via the electro-optic effect. Moreover
it gives rise to eletromagnetic radiation at characteristic frequencies (terahertz). Both
effects have been measured by time-resolved ultrafast spectroscopy.

Recent pump-probe experiments have found strong modulations of the internal elec-
tric field through electro-optic measurements. The emitted eletromagnetic radiation has
also been detected by a terahertz dipole antenna. Both electro-optic and terahertz emis-
sion measurements provide information about the coupled dynamics of photocarriers and
phonons.

In this work we simulate the dynamics of plasmon-phonon coupled modes in n-GaAs
and Tellurium (bulk) following ultrafast laser excitation. The time evolution of the pho-
tocarrier densities and currents is described semiclassically in terms of the moments of
the Boltzmann equation. Phonon effects are accounted for by considering a phenomeno-
logical driven-harmonic-oscillator equation which is coupled to the electron-hole plasma
via Poisson’s equation. These equations constitute a coupled set of differential equations.
We use finite differencing to solve these equations. From the numerical results for the
evolution of internal fields we can calculate both the characteristic frequencies of system
and its terahertz radiation spectrum. Qur results are consistent with recent experimental

data.




Capitulo 1

Introducao

Experimentos recentes evidenciaram a interagio dinimica de plasma e fénon em semi-
condutores excitados por luz. Nestes experimentos excita-se uma amostra semicondutora
com um pulso ultracurto (50 fs) gerando pares elétron-buraco. Estes fotoportadores inter-
agem com a rede modificando as propriedades 6pticas do material (e.g. refletividade) e/ou
emitindo radiacdo na faixa de terahertz. Uma classe de experimentos mede as modulagoes
opticas e outra a radiacdo emitida. Ambas fornecem informagoes sobre a interagdo dos
portadores (plasma) com a rede (fonons). O objetivo desse trabalho é simular a interacdo

do portadores com a rede, visando um acordo qualitativo com resultados experimentais.

Apés a geracgio otica de elétrons e buracos em semicondutores, estes se acoplam forte-
mente a modos de vibracio longitudinais 6pticos (LO). Este acoplamento ocorre das
seguintes formas: (i) Semicondutores com camada de deplegio (e.g., n-GaAs). Nestes
os fotoportadores blindam o campo de deplecdo. Através dessa blindagem a rede e os
fotoportadores interagem originando modos acoplados de plasmon-fonon. (%) Semicon-
dutores com camada de deplegio desprezivel (e.g., Telario). Aqui os fotoportadores criam
um campo elétrico no semicondutor, via separagdo de cargas por difusdo. Através desse
campo os portadores interagem com a rede excitando modos 6pticos. A dinimica de

plasma e fonon provoca variagdes no indice de refragdo do meio, produzindo modulagoes




na refletividade do material (efeito eletro-6ptico). Por outro lado também se originam

polarizagGes dependentes do tempo que emitem radiagao préoxima & freqiiéncia de fénon.

Aqui descrevemos teoricamente a dindmica dos portadores apés a excitagdo através
de equacoe de transporte derivadas da equacio de Boltzmann. Estas equagoes sao com-
plementadas pela equacio de Poisson e por uma equagdo fenomenolégica de oscilador
harménico forgado. Através da equagdo de Poisson levamos em conta o campo elétrico
gerado pelos fotoportadores. Este campo da origem & forcas elétricas que excitam modos
longitudinais épticos. Este acoplamento dos portadores aos modos vibracionais da rede é
modelado por um oscilador harménico for¢ado. Com isso temos seis equacoes diferenciais
acopladas envolvendo as densidades de elétrons e buracos, n.(z,t) e ny(z,t), as densi-
dades de correntes para elétrons e buracos, Jo(z,t) e Ju(z,t), o campo elétrico, E(z,t),
e o campo de fénons, w(z,t). A solugio desse sistema nos fornece todas estas grandezas
como funcio da posigio z e do tempo ¢. Para ver grificos em trés dimensdes de E(z,t) e
w(z,t) veja [1]. Obtemos o campo irradiado pelo semicondutor, E; (t), através do campo

E(z,t). Comparamos nossos resultados com medidas experimentais através do calculo de

E(.’L‘, t) € E,‘,.(t).

Experimentalmente mede-se modulagoes da refletividade de uma amostra semicondu-
tora fotoexcitada. Essas modulacdes estdo relacionadas ao campo E(z,t) via o efeito
eletro-6ptico. Experimentos em n-GaAs mostraram que a refletividade, ou o campo
E(z,t), oscila nas freqiiéncias de plasmon-fonon {2],[3]. Também se observa emissao de
radiacdo na freqiiéncia de um modo infravermelho ativo do Telirio. O espectro de emissao
consiste de uma banda larga em torno de 1 THz, um pico estreito na freqiiéncia de fénon
LO, 2.83 THz, e um minimo na freqiiéncia de fonon transversal 6ptico (TO) 2.6 THz
[4],[5]- A emissdo terahertz em superficie de GaAs ndo pode ser detectada com as ante-
nas atuais, pois o modo infravermelho ativo do GaAs tem freqiiéncia acima do limite de

deteccdo dessas antenas. Em nossas simulagdes obtemos E(z,t) e Ej (t) que reproduzem




as mesmas caracteristicas das medidas eletro-6pticas e emissdo terahertz.

Notamos que as seis equagdes diferencias utilizadas em nosso estudo englobam modelos
anteriores, que descrevem transporte de fotoportadores e acoplamento plasmon-fonon. No
modelo de Dekorsy et al.[6] utiliza-se a Drifi-Diffusion Equation (DDE) para descrever
transporte de portadores. Esta abordagem utiliza apenas o primeiro momento da equagao

de Boltzmann !, dado por

Onen) (z,8) | 0Jem(2,1) _

onde G(z,t) é um termo de geragio conhecido ? . Para determinar Je() (z,t) calcula-se
o segundo momento da equagao de Boltzmann na hipotese de regime estacionario. Neste

aJ )
caso temos —5> = 0 e com isso vem

0
Totw) (2, 1) = tie() B (, t)e() (2,) + Doty g 7oe(n) (%, 1); (1.2)
onde e(ry € a mobilidade dos elétrons (buracos) e D) 0 coeficiente de difusdo de elétrons

(buracos). As Egs.(1.1) e (1.2) sGo complementadas pela equagao de Poisson,

dE(z,t) ¢
0T  E0€oo

(nn(z,t) — ne(, 1) £ Ngop), (1.3)

onde g é a carga eletronica, £¢ a permissividade do vécuo, €5 a constante dielétrica e ngep a
concentracao de dopantes. De (1.3) calcula-se o campo E(z, t) de maneira consistente com
a variagao de ng,)(z,t). Nesta descrigdo simula-se a camada de deple¢do do semicondutor
através do modelo Schottky. Note que ndo ha acoplamento com fonons. Este acoplamento

foi tratado por Kuznetsov e Stanton [7], onde se descreve a interagio plasmon-fonon

1A definicio de momento se encontra no segundo capitulo.
?Esse termo simula a fotogeragao.

el IS T AR B S A S R
!i;ﬁ;;" ij;:“ g) e . ; % :

By shis”




através de dois osciladores acoplados da forma® |

EE,(t) | 1dEy(t) by
dfz o ;t + wilEp(t) = gz(gw — Eext) (1.4)
e
d*w(t 1 dw(t b
dt2( ) Tf di ) (t) - Eﬁ( P(t) + Eewt)y (1.5)

onde E,(t) é o campo gerado pelo plasma, E.;; um campo externo, wy a freqiiéncia de
plasma, b3 uma constante de acoplamento, wyp a freqiiéncia do modo LO, e 7 e 74 sdo
tempos de relaxagdo de momento e de fonon, respectivamente. Nesse modelo ganha-se o
acoplamento mas perde-se a camada de deple¢do e a dependéncia espacial das grandezas

envolvidas.

O nosso modelo tenta complementar as descrigdes de Dekorsy et al. e Kuznetsov e
Stanton. Para isso introduzimos um termo de polarizacio dielétrica na Eq.(1.3). Esse
termo é responsével pelo acoplamento plasmon-fénon em nosso modelo. Assim a Eq.(1.3)
se torna
OF q Ly

1 oP;
+
dr &g T+ e % Ndop) — o O

onde Py é a polarizacdo dielétrica. Para calcular Py em termos de E(z,t) e w(z,t) uti-
lizamos as equagoes introduzidas por Born e Huang em [8]. Calculamos também o segundo

momento da equacao de Boltzmann, considerando a(h) # 0. Com isso o nosso tratamento

vai além da DDE e no lugar da Eq.(1.2) temos

aJe(h (.’L‘ t) (h)(T t) qe(h) kBTe(h) 3 J(h)(.?} t)
+ — . t)E(z,t) — ) =S

ot 63; Tie(n) (2, 1) mz(h)n (h)(m JE(z,1) me(h) oz Tle(h) (1) Te(h)
(1.6)

Utilizamos as Eqgs.(1.1) e (1.6) para descrever transporte de portadores. Para simular a

dinamica da rede também utilizamos a Eq.(1.5).

3As equacdes seguintes nio estdao na notacao utilizada por Kuznetsov e Stanton. No lugar de E, eles
utilizam uma polarizagio para o plasma ¢ adotam o sistema CGS.




Um aspecto importante em nossa descrigio é que ha dependéncia espacial das grandezas
envolvidas. Nossas simulacdes indicam que a dependéncia espacial do plasma influencia
as fregiiéncias de oscilagdo do sistema acoplado. Por exemplo, em certos pontos na ca-
mada de deplecdo, onde o plasma nao é homogéneo, o sistema oscila em mais de duas
freqiiéncias. A nio homogeneidade do plasma introduz uma dependéncia em k (vetor de
onda do plasma) na freqiiéncia de oscilagdo do sistema. Fazendo uma anéalise de modos
normais verificamos que o acoplamento plasmon-fonon diminui com o aumento de k. Isso
ocorre porque a blindagem do campo de fonons pelo plasma torna-se menos efetiva com
o aumento de k. Entendemos a dependéncia da blindagem com o vetor de onda através
do modelo classico de Debye-Hiickel [9] que est4 implicito em nosso formalismo.

Quanto ao espectro de emissdo, observamos através de E; () que o sistema de Telario
irradia em wro como visto nos experimentos [4],[5]. Como no Teltirio a densidade de
fotoportadores ndo é homogénea, justificamos oscilagbes em wro através da blindagem
inefetiva do modo LO pelos fotoportadores. A banda larga préxima a 1 THz tem origem
na corrente de difusio gerada por gradientes nas densidades n.(z,t) e ny(z,t). O minimo
em wro se deve ao polo da fungao dielétrica nessa fregiiéncia.

Experimentalmente verificam-se modulagdes da refletividade e emissao terahertz em
wro. Contudo, essa oscilagio em wz o pode ter origem diversa. Em [7] mostra-se que a nao
homogeneidade lateral, provocada pela variagao da intensidade do laser sobre seu foco,
também contribui para oscilagbes em wro em GaAs. Nesse caso, contudo, considera-se
apenas o modo k = 0. O que se faz é uma média sobre as diferentes densidades ao longo da
superficie excitada, verificando-se que em regioes de baixa densidade o sistema oscila com
wro. Assim, a fregiiéncia wr,p, observada experimentalmente, pode ter contribui¢io das
nio homogeneidades longitudinal e lateral. Evidénciais experimentais em n-GaAs indicam
que a nio homogeneidade lateral é predominante sobre a longitudinal. Para o Telirio néo

h4 evidéncias experimentais, mas acreditamos que os dois efeitos sdo relevantes.




Capitulo 2

Motivacao Experimental

2.1 Introducao

Duas classes de experimentos estudam a interacdo dinamica dos fotoportadores com
fonons em semicondutores. Estes experimentos utilizam espectroscopia ultraripida, para
medir fenémenos numa. escala de femto a picosegundos. A primeira classe utiliza a técni-
ca “pump-probe” para gerar pares elétron-buraco numa amostra semicondutora e medir
os efeitos dessa fotoexcitacio. Com essa técnica resolve-se temporalmente as oscilagoes
acopladas de plasma e fénon e se obtem as fregiiéncias de modos normais do sistema.
Na segunda classe de experimentos mede-se a radiacdo emitida pelo semicondutor apés a
fotogeracdo, e determina-se a freqiiéncia da radiacdo emitida. Verifica-se que o semicon-

dutor irradia na freqiiéncia do modo infravermelho ativo.

2.2 Medidas de Refletividade

Figura (2.1) ilustra uma amostra semicundutora e dois pulsos de luz defasados por
um certo intervalo de tempo At. O pulso (1) é denominado pump e serve para excitar a
amostra gerando pares elétron-buraco com energia em excesso, i.e., a energia de excitagao

Ejaser € um pouco maior do que o “gap” E,q,. Esses fotoportadores mais os elétrons de

6
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(2)-refletido

| Folodetector

Figura 2.1: Esboco da montagem experimental utilizada para medir modulagtes eletro-
opticas da refletividade. Essas modulaces ocorrem ap6s a fotoexcitagio e se devem ao
acoplamento plasmon-fonon. O primeiro pulso pump excita a amostra e o segundo probe
mede variactes da refletividade como fungio do atraso At com relagdo ao pump. Para
medir a reflexdo do segundo pulso utiliza-se um fotodetector.

uma possivel dopagem tipo n constituem um plasma.

Como o pump perde intensidade ao se propagar no interior do semicondutor, cria-se
um gradiente na densidade de fotoportadores ao longo do eixo perpendicular a superficie
de excitacdo. Esse gradiente & tanto maior quanto menor for o comprimento de penetragao
do laser no material (denotaremos esse comprimento por ). O fato relevante & que esse
gradiente gera, correntes de difusdo que separa elétrons de buracos, devido a diferenca de
mobilides dos portadores, gerando um campo elétrico de separagio de cargas. Somando-se
a corrente de difusio, existem correntes de arraste geradas pelo campo elétrico da camada
de deplegdo do semicondutor.

Devido a este movimento de cargas surgem campos elétricos que excitam modos lon-
gitudinais 6pticos. Isso da origem a oscilagdes acopladas do plasma com a rede. As
oscilagdes plasmon-fonon modulam o campo elétrico no material e com isso a refletivi-
dade & modulada via efeito eletro-6ptico.

O pulso (2) na Fig.(2.1) ilustra o probe que esta defasado At com relagdo ao pump. Ao
incidir na amostra parte do probe reflete e € medido por um fotodetector. O sinal refletido
informa o quanto variou a refletividade ap6s a excitagdo. A relacdo entre a variagado da

refletividade € o campo elétrico dentro do material é dada pelo efeito eletro-Gtico. No
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Figura 2.2: (a) Variagbes da refletividade de uma amostra de n-GaAs excitada por luz.
As densidades 7., sdo geradas pelo pump. Observamos que a modulacdo na refletividade
& funcdo de neg.. (b) Transformada de Fourier dos sinais em (a). Observamos dois picos
L, e L_ correspondentes 4 dinimica plasmon-fonon e um terceiro pico na freqiiéncia de
fonon LO [3].

efeito eletro-6ptico linear temos

AR,,(t)

R = sAE(t),

onde AE(t) é a variacdo do campo elétrico, s uma constante dependente do sistema, R a
refletividade da amostra antes da fotoexcitacdo e AR,, é o quanto a refletividade variou
com a excitagao. Para medir %Ri@ alguns experimentos utilizam o efeito eletro-6ptico
linear enquanto outros se baseiam no efeito eletro-6tico nao linear, que relaciona a variacao
da refletividade com o quadrado do campo elétrico. Em geral, utiliza-se a denominagio
“Pockels effect” para o caso linear e “Franz-Keldysh effect” para o caso ndo linear [10].
Figura (2.2)(a) mostra o resultado experimental para uma amostra de n-GaAs com
Naop = 3x10'7cm™ e diferentes densidades de fotoexcitacdo. Suas oscilacbes se devem ao
acoplamento plasmon-fonon, que modula o campo elétrico e conseqiientemente a refletivi-
dade. Determina-se as freqiiéncias de oscilagdo de /_\.n;;,(g por transformada de Fourier.
Fig.(2.2)(b) mostra as transformadas de Fourier da Fig.(2.2)(a). Os picos marcados pelas
setas correspondem aos modos normais plismon-fénon. Também indicam-se no grafico

as freqiiéncias transverais e longitudinais 6pticas vro e vro, respectivamente. Observa-
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mos que no limite de baixa densidade o pico L, tende para a freqiiéncia de fénon v,
enquanto no limite de alta densidade o pico L_ tende para a fregiiéncia vro. Nesses dois

limites o plasma tende a oscilar com a freqiiéncia de plasma v.

Em baixas densidades o plasma nao consegue acompanhar o movimento da rede pois
sua fregiiéncia de oscilacdo v, é menor do que a fregiiéncia da rede vzo. Em altas
densidades o plasma blinda o campo de polarizacio dielétrica. Com isso a rede passa a
oscilar com vrg, i.e., vio blindado. Verificamos em nossas simulagdes um comportamento
semelhante a esse. O acoplamento plasmon-fonon deve ser maximo quando a freqiiéncia

de plasma for igual a de fénon LO, i.e.,

onde ng é a densidade de elétrons e buracos, u a massa reduzida de elétrons e buracos,
g a carga eletronica, £y a permissividade do vicuo e €., a constante dielétrica. Isso nos
d4a uma densidade ny de aproximadamente 6.2x107cm~? para um acoplamento maximo
1| Quando a densidade estiver muito acima ou abaixo desse valor, o acoplamento deve

tender a zero.

Na Fig.(2.2)(b) nota-se um terceiro pico em vz que nado varia com a densidade. Como
o sistema sé pode oscilar numa superposi¢do de duas freqiiéncias para cada densidade,
um terceiro pico indica que o plasma é ndo homogéneo. Essa ndo-homogeneidade pode
ocorrer de duas formas: (i) a intensidade do laser varia sobre seu foco na superficie
semicondutora 2, criando um gradiente de densidade no plano da superficie (gradiente
lateral). (ii) O laser perde intensidade ao penetrar no semicondutor, gerando um gradiente

longitudinal da densidade. Kuznetsov & Stanton [7] justificaram esse pico através da

10s parametros envolvidos em vy seréo citados em capitulos futuros.
20 pump e o probe apresentam uma distribuicdo de intensidade gaussiana sobre seu foco.
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nao homogeneidade (i). Os autores mostraram que o sinal detectado pode apresentar
oscilages em v pois o probe mede regides de alta e baixa densidade sobre a superficie.
Assim o sinal é uma espécie de média sobre “ensembles” de diferentes densidades ao longo
da superficie. Regides de baixa densidade sdo responséaveis pelo pico em v7,0. Em nosso
modelo mostramos que a ndao-homogeneidade longitudinal (ii) também pode gerar um pico
em vro. Mas em nosso caso nao se trata de uma média sobre “ensemble” de densidades
variadas. Consideramos uma tnica densidades mas modos de k # 0, onde &k é o vetor de
onda do plasma.

Obtivemos graficos semelhantes a Fig.(2.2)(b) quanto a posigao dos picos, inclusive o
pico em v;o. Porém nossas amplitudes relativas entre os picos L, e L_ sdo diferentes.
Verificamos que o pico L, tem uma amplitude comparavel ao pico L_ em altas densidades,
o que néo ocorre na Fig.(2.2)(b). Experimentalmente ha uma perda de resolugao espectral
com o aumento da freqiiéncia [2], o que deve diminuir a amplitude do pico L,. Como
numericamente ndo ha essa limitacdo, preservamos a amplitude desse pico.

Também obtivemos um acordo qualitativo com o amortecimento das modulagées de
ARe(t)  Observe na Fig.(2.2)(b) que para ne,, = 10'®cm ™ o sistema amortece mais rapido
do que para ng,, = 2x107cm~3. Isso pode ser entendido através da parte imaginéria da

solucdo de modos normais do problema.

2.3 Experimento de Emissao THz

Uma outra classe de experimentos que estuda dinamica de plisma e fénon mede a
radiacio emitida por uma superficie semicondutora excitada por luz. Estes experimentos
complementam a espectrocopia pump-probe no estudo da dinimica da rede. Vale notar
que a espectroscopia pump-probe mede modos s6 Raman-ativo ou Raman e Infra-vermelho

ativos 3. Nao se observam modos apenas Infra-vermelho por pump-probe devido as regras

30s modos TO e LO do GaAs sioc Raman e infra-vermelho ativos.
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Figura 2.3: Montagem experimental utilizada nos experimentos de emissao de radiagao.
O pulso (1) excita a amostra gerando pares elétron-buraco. O campo elétrico gerado
pelos fotoportadores excita modos infravermelhos da rede. Como modos infravermelhos
criam dipolos, a oscilagdo da rede emite radiacdo. Reflete-se a radiacdo por um par de
espelhos paraboloidais focando-a sobre uma antena. O pulso (2) aciona a antena com uma
defasagem At em relacio ao pulso (1). Assim observa-se o campo irradiado em diferentes
instantes ap6s a fotoexcitagao.

de selecdo dessa espectroscopia. Utiliza-se emissio de radiagao para medir modos apenas
Infra-vermelho ativo, uma vez que esses modos criam dipolos oscilantes que irradiam.

Para medir essa radiacdo utiliza-se a montagem esbogada na Fig.(2.3). O primeiro
pulso excita a amostra gerando pares elétron-buraco. Esses fotoportadores criam campos
elétricos no material que excitam modos longitudinais 6pticos. Aqui ao invés de observar
modulagées na refletividade mede-se o campo irradiado pela superficie excitada. Na
Fig.(2.3) ilustramos um par de espelhos paraboloidais utilizados para desviar a radiacao
emitida pelo semicondutor e foci-la sobre uma antena que opera na faixa de THz. A
tecnologia atual desse tipo de antena restringe as investigagbes & cristais com modos
infravermelhos abaixo de 4THz. A finalidade do segundo pulso é acionar a antena com
um certo atraso At com relacio ao pulso de excitagdo. Com isso se observa o campo
irradiado em diferentes instantes apés a fotoexcitagio, semelhantemente ao “time delay”
da Fig.(2.2)(a).

Monocristais de Teltrio sdo utilizados com fregiiéncia nos experimentos de emissao

THz *, pois o seu modo Infra-vermelho ativo tem uma freqgiiéncia abaixo de 4THz. A

*Também utiliza-se InP, PbTe ¢ CdTe [4],[5].
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Figura 2.4: (a) Rede do Telario vista no plano zy. O eixo c é perpendicular a esse plano. Os
trés circulos coloridos correspondem a trés atomos de Telario. (b) Cada trio de dtomos pertence
a uma célula unitéaria e estfo dispostos numa hélice em torno do eixo ¢. No modo de simetria
A, as oscilagbes da rede sao paralelas a ¢. Nos modos de simetria E suas oscilagoes sao
perpendiculares a c.

estrutura cristalina do Teldrio é hexagonal com trés 4&tomos por cela unitaria, dispostos
numa hélice ao longo do eixo de simetria ¢ (veja Fig. (2.4)) [11]. As vibragdes opticas da
rede consistem de um modo somente Raman ativo A; (3.6 THz), dois modos degenerados
Raman e Infra-vermelho ativos (E%,LO :2.76/3.09 THz; E}Z())’LO :4.22/4.26 THz) e um
modo somente Infra-vermelho ativo de simetria Ay (A2 710,10 :2.6/2.82 THz). Nos modos
E a rede oscila prependicularmente ao eixo ¢ enquanto no modo A, suas oscilagoes sao
paralelas a esse eixo. Utilizam-se técnicas pump-probe para medir todos os modos Raman-
ativo do Teldrio, i.e., todos menos o0 modo A;. Observa-se 0 modo A, somente através
de emissdo THz [4],[5],[12]. Os modos E por serem Infra-vermelho ativos também sdo
observados por emissdo terahertz [4].

Para se observar o modo As incide-se o laser sobre a superficie do cristal perpendicular
ao eixo ¢ (¢, ). Nessa geometria, os elétrons e buracos fotogerados se difundem ao longo
do eixo ¢, gerando um campo de separacgio de cargas. Esse campo deforma a rede devido
a piezoeletricidade do Telurio [13] excitando o modo Asro. Fig.(2.5)(a) mostra o sinal
detectado pela antena-THz em picoAmpere [5]. Esta corrente na antena é gerada pelo
campo irradiado pelo Telario. A primeira modulagdo de grande amplitude se deve as
correntes de elétrons e buracos geradas pela difusdao de portadores logo apés a excitagao.

Verificamos em nossos calculos que este ciclo se deve apenas ao plasma. As modulagoes
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seguintes sio geradas pelo modo A, 1,0. Outros experimentos excitam a superficie paralela
ao eixo ¢ (¢|) e observam o modo E por emissdo THz [4].

Figura (2.5)(b) mostra a transformada de Fourier do sinal em (a). O pico largo em
torno de 1 THz corresponde ao primeiro ciclo da Fig. (2.5)(a). O segundo pico em 2.83
THz se deve ao modo A, ;0. A amplitude do segundo pico é bem inferior com relagao ao
primeiro. Na verdade isto & uma evidéncia de que esse pico tem alta intensidade, pois o
sinal medido & uma convolucio do campo irradiado com a funcio resposta da antena. O
efeito dessa convolugao é reduzir a intensidade do sinal com o aumento da freqgiiéncia [4].
Em nossas simulagdes verificamos que esse pico é de grande amplitude.

Em [5] da-se uma justificativa para o mfnimo em TO no espectro de emissao da
Fig.(2.5)(b). Para isso utiliza-se a eficiéncia da emissao de radiagdo do semicondutor para
o ar. Chama-se eficiéncia a razdo da poténcia irradiada para o ar pela poténcia total
irradiada, i.e.,

P
Gal@) = 510 + Palw)’

onde P, e Py s2o as poténcias irradiadas para o ar e para o dielétrico, respectivamente.
Mostra-se em [5] que G, (w) & proporcional ao inverso da fungdo dielétrica de fonon. Como
essa func@o apresenta um maximo em vro, a eficiéncia deve tender a zero nessa freqiiéncia,
criando 0 minimo no espectro de emissdo. Apresentamos uma explicacao alternativa para
esse minfmo também em termos do maximo da funcao dielétrica em vr¢, mas sem utilizar
a definicdo de eficiéncia. Mostramos simplesmente que o campo elétrico no interior do
semicondutor, E(z, t), varia no dominio de freqiiéncias com o inverso da fun¢éo dielétrica.
Como o campo irradiado E;.(t) é proporcional & a‘&‘_g%_,q (na aproximagdo de dipolo), este’

também deve ir 4 zero em vrg.
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Figura 2.5: Resultados experimentais para emissdo THz [5]. Em (a) vemos o campo
irradiado pela superficie ¢, do Telario. O primeiro ciclo de grande amplitude foi gerado
pela corrente transiente que surge logo ap6s a fotoexcitacao. Essa corrente se deve ao
gradiente da densidade de portadores gerado pelo decaimento exponencial do laser. As
oscilagoes seguintes se devem a fonons. (b) Transformada de Fourier do campo irradiado.
Observamos um pico abaixo de TO gerado pela corrente transiente e outro em LO devido
a fénons. O minimo em TO esta relacionado ao polo da fungao dielétrica em vpg.




Capitulo 3

Modelo Teébrico

3.1 Introducgao

Para simular geracio de cargas pelo pump e a subseqiénte dinamica transiente dos
portadores, utilizamos equagoes hidrodindmicas derivadas da equagao de transporte de
Boltzmann. Estas equagoes hidrodinamicas para a densidade de portadores e densidade
de corrente sdo complementadas pela equagao de Poisson. Fisicamente, o campo elétrico
gerado d4 origem a forcas elétricas que polarizam a rede induzindo excitacGes de fénons
longitudinais 6pticos. Tratamos estes fonons através de uma equagao fenomenolo6gica de
oscilador harmonico acoplado ao plasma. Este acoplamento do campo elétrico do plasma
com os modos vibracionais 6pticos fornecem a interagao elétron-fonon e buraco-fénon em
nossa descricao.

Nosso modelo consiste basicamente de seis equacdes diferenciais parciais acopladas en-
volvendo as densidades de elétrons e buracos n.(z,t) e ny(z,t), as densidades de correntes
para elétrons e buraco, J.(z,t) e Ju(z,t), 0 campo elétrico E(z,t) e o campo de f6nons
w(z,t). A solucio desse sistema nos fornece todas estas grandezas como funcao da posi¢ao

z e do tempo t.

Uma vez conhecido E(z,t) calculamos sua transformada de Fourier E(z,w) para de-

15
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terminar as freqiiéncias de oscilacgo do sistema. Uma analise de modos normais nos ajuda
a compreender as freqiiéncias obtidas através de E(x,w). Nesta analise obtemos E(k,w),
onde k é o vetor de onda dado pela transformada em z. Mostramos que E(k,w) apresen-
ta dois picos em w que variam com a densidade de portadores e com k. Como E(z,w)
e E(k,w) estdo relacionados por uma soma de Fourier, é possivel relacionar os pico de

E(k,w) com os de E(z,w).

3.2 Equacao de Boltzmann

Seja femy(r,v,t) a funcdo distribuicdo de um gés de elétrons (buracos) fora do equi-
librio. Sendo drdv um volume infinitesimal do espaco de fase centrado entre r e r+dr e
v e v+dv, fep)(r,v,t)drdv é o nimero médio de particulas no volume drdv no instante
t. A equagdo que governa a varia¢io de fen(r,v,t) na presenca de uma perturbacio
externa é a equagao de Boltzmann [14],

afe(h) afe(h) dr afe(h.) dv _ afe(h)
ot T o @ v d o e

(3.1)

O primeiro termo a esquerda é simplesmente a variagio explicita da distribui¢do no tem-
po. O segundo e terceiro termos estdo relacionados ao fluxo de particulas e seu arraste
provocado por uma for¢a externa. A derivada % é a velocidade de grupo das particulas
contidas no volume drdv. Na presenca de um campo elétrico E os portadores de massa
Migny € CATER e(h) sofrem a acdo da forca g.1)E, e portanto %‘f = %jf:"(’%.

O termo a direita na Eq.(3.1) descreve processos de espalhamento dos portadores por
fonons, impurezas, etc. Tratamos esse termo na aproximagao do tempo de relaxacao, i.e.
[14], 0

(ngéh) Yoot = _fe(h)(ravat) - fe(h)(I.’v), (3.2)

Te(h)

onde 7, é um tempo de relaxaco caracteristico do sistema e g (r, v) € a distribuicdo
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de equilibrio. Essa aproximagdo assume que o efeito total dos processos de espalhamento
é fazer fn)(r,v,t) relaxar para a distribuigdo de equilibrio.

Devemos notar que simulamos dinimica transiente em “bulk” (3D). O pulso de exci-
tacio pumyp ao incidir numa amostra semicondutora cria portadores em um certo volume
dentro do material. As dimensoes desse volume sdo dadas pelo didmetro (d) do foco do
laser sobre o semicondutor (d ~ 100 um), e pelo comprimento de penetragao do laser no
material (! ~ 1 ym para o GaAs e 40 nm para o Telario) [3],[4]. Como d é muito maior
do que o' assumimos que a distribuigao de portadores é constante no plano da superficie.
Assim a dinamica ao longo da direcio perpendicular 4 superficie de excitagdo (denotamos
essa direcdo por x) é muito mais relevante do que paralelamente & superficie. Dessa forma,
utilizamos equagbes de transporte apenas na dire¢do x. Com isso reescrevemos a equacao

de Boltzmann apenas ao longo de x,

Ofe(n (2, v, 1) + Ofeny (%, v, 1E)U + B fen) (2, V1) gen) £ _ _fe(h)($=v’t) - fg(h)(x"’)
at 6I .'D 31)2 m:(h) Te(h)

(3.3)
onde E é a componente do campo na dira¢ao x.

Em nossas simula¢des nio resolvemos diretamente a Eq.(3.3). Aproximamos a solugio
calculando os dois primeiros momentos da equagdo de Boltzmann. Estas equagoes de
momentos ou hidrodinamicas nos fornecem a densidade de particulas (elétrons ou buracos)
e a densidade de corrente de particulas. Seguimos com o cilculo dos dois primeiros

momentos da equagdo de Boltzmann.

3.3 Equacoes HidrodinAmicas

As equacdes hidrodindmicas constituem um conjunto de equagdes diferenciais parciais
acopladas, que utilizamos para descrever conservagio e transporte de cargas no semicon-

dutor. Essas equagdes utilizam a definigdo de momento da fungdo distribui¢do. Chama-se
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momento de ordem m (m é um inteiro) a integral

n(z,t) (M) = j o (2, v, )P, (3.4)

onde n(z,t) é a densidade de particulas por unidade de volume, dada por

n(z,t) =/f(m,v,t)d3v.

Vale notar que os momentos ndo dependem da velocidade, visto que resultam de uma

integracao nesta variavel.

Da Eq.(3.4) vemos que o momento de ordem zero & a densidade de particulas. O
momento de ordem um é a corrente de particulas, pois Jop)(Z,t) = new (2, 1) (v). O
momento de ordem dois é proporcional a energia cinética ou, pelo teorema da equiparticdo
da energia, a temperatura dos portadores. As equagoes hidrodindmicas que utilizamos
envolvem apenas os dois primeiros momentos. As demonstragbes das duas primeiras
equacoes estao no Apéndice A.

A primeira equagao nos fornece o momento de ordem zero, i. e., a densidade de elétrons

e buracos como fun¢do da posi¢do e do tempo

Bne(h) (z,t) + BJe(h) (z,1)

- R o, (3.5)

Equagdo (3.5) assegura a conservagido de cargas. Em célculos futuros incluiremos um

termo de geragdo na Eq.(3.5) para simular fotoexcitagdo de elétrons e buracos.

A préxima equacdo de momentos fornece a corrente de portadores,

aJ, t Jom (@t kpTop O J, t
—-—e"gfx’ by 33 EoTGLRE (@, OBz, 1) - S 0 gy T D)
T ner)(2,8) Mg, My O Te(h)
(3.6)

onde kp é a constante de Boltzmann e T,) é a temperatura para elétrons (buracos).
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Assumimos essa temperatura constante no espagc € no tempo. Essa hip6tese simplifi-
cadora trunca a expansao de momentos na Eq.(3.6). A proxima equacao hidrodinamica
forneceria Te() como fungdo da posigao e do tempo.

A Eq.(3.6) também é uma equagéo de conservacio. Para vermos isso definimos a

densidade de momento

DPe(n) = ne(h)m:(h) (Ue(h)> ’

e reescrevemos a Eq.(3.6) da forma

ape(h)

9 Oneny (7, 8)  Pein)
2 o (e ) Pe) = detmyne (2, E (2, 8) — kaTery S e

ox Te(h)

(3.7)

O lado esquerdo da Eq.(3.7) corresponde a uma equagao de conservacao de momento,
onde o termo <ve(h)) Pe(n) € um fluxo de momento. O primeiro e segundo termos a direita
sao forcas que geram variagdo de momento. O primeiro termo é uma for¢a de arraste
provocada pelo campo elétrico e o segundo uma pressdo de plasma devido a gradientes
de concentracio. O tltimo termo representa um relaxacdo de momento, cujo tempo

caracteristico varia de dezenas a centenas de femtosegundos.

3.4 Equacao de Poisson

Conforme vimos no Cap.(2), medidas da refletividade estdo diretamente relacionadas
com o campo via efeito eletro-6ptico. Assim, da mesma forma que é%ﬁ, o campo E(z,t)
oscila em fregiiéncias caracteristicas do sistema. Determinamos essas fregiiéncias através
da transformada de Fourier de E(z,t). Para calcular o campo utilizamos a equagdo de
Poisson. Como os campos envolvidos no problema estdo ao longo de z temos

8D(z,t)
Oz = Pexts (38)
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onde D é o vetor deslocamento elétrico e p,,; alguma distribuicdo de cargas externa ao
plasma e a rede. Sendo

D=EQE+P,

onde &g € a permissividade elétrica do vacuo e P o campo de plasma mais a polarizagio

dielétrica da rede, i.e., P = P, + Py, a Eq.(3.8) fica

0D(z,t 0
%‘_)' = %(50E+P) = Pext,
ou
OE 0P, 0P,
oz T o " op  Pet
Logo
OE _ per 10Py 10P (3.9)
oz €0 € O g Oz '
Definimos
Pext - 6Ee:z:t
€0 Oz
e
1 OF, 1

= n
e Oz - (@hTdop + gnTh + Geme),

onde ny, e n, sdo as densidades de particulas determinadas através das equagoes hidro-
dindmicas. ngep representa uma densidade constante dos fons de uma, dopagem tipo n.
Notamos que 7, = Tie(dop) + Ne(ege) ENQUaNto ny = Nin(esc)- Nas medidas experimentais do
Cap.(2} utilizou-se ng, =3x10""cm~3 para o n-GaAs. Utilizamos o campo externo E,g,

para incluir efeitos da camada de deplecio do n-GaAs. Com isso (3.9) fica

OF 0By 1 1 0P,

== - eTle) — — ¢ 3.10
oz oz &0 (qr7dop + gurn + geme) e0 Oz (3.10)

A partir das equagGes de transporte calculamos a evolugdo temporal da densidade de
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portadores. Substituindo essas densidades na equacgio de Poisson conhecemos também a
evolucdo do campo. O préximo passo é calcular Py e substitui-lo em (3.10). Para isso

atilizamos o sistema de equagdes acopladas discutido na proxima secao.

3.5 Equacoes de Born & Huang

Utilizamos as equagdes discutidas por Born & Huang em [8] para relacionar campo
elétrico e deformagoes longitudinais de um cristal semicondutor. Isso é necessario para
acoplar o campo gerado pelos fotoportadores com o modo vibracional da rede na dindmica
plasmon-fonon. Nessa fenomenologia descreve-se vibracoes longitudinais da rede através
de uma equagdo de oscilador harménico forcado pelo campo elétrico no meio. Para isso
definimos uma coordenada w que representa “deformacoes harménicas” do cristal. Em
particular para um cristal diatémico (e.g. GaAs) w é proporcional ao espagamento relativo
entre os dois atomos da base !. Em estruturas mais complicadas (e.g. Telario) essa
visdo ndo é tdo simples, mas ainda assim aplicamos o formalismo para descrever modos

vibracionais.

A primeira equacio, que descreve a dinamica da rede, €

0w(z,t)

—8?,— = —wiow(z,t) + bz E(z, 1), (3.11)
onde wro & a fregiiéncia de fonon transversal optica (TO) no limite de longos comprimen-
tos de onda (q—=0) e by, é uma constante de acoplamento. Nao adotamos notagao vetorial
para w e E porque assumimos vetores colineares. Embora a freqiiéncia transversal 6ptica
wro apareca em (3.11), esta descreve oscilagbes longitudinais opticas (LO) no limite de

longos comprimentos de onda.

Acoplando-se a (3.11) temos uma equagao para a polarizacio P; em termos de w e do

1A dimensao de w & (kg / nm®)'/?>nm.
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campo elétrico no meio,

Pd = b21w + bggE, (312)

onde by, e by 5a0 constantes. O primeiro termo esta relacionado com a criagdo de momen-
tos de dipolo devido & deformagdo w. O segundo termo se deve a polarizabilidade atémica.

Os calculos das constantes b;; estdao no Apéndice B 2. Substituimos suas expressoes nas

Eqgs.(3.11) e (3.12), obtendo

2
t
PULY — (s, i)+ wroyeoleo — ) B, ), (3.13)

Py(z,t) = wrov/eo(en — €xo)w(z, ) + 0(€g — 1) E(z, 1), (3.14)

onde ¢ e €5, sao constantes dielétricas nos limites de freqiiéncias muito menores e muito

maiores do que wrp, respectivamente.

Substituindo (3.14) na equagdo de Poisson, acoplamos (3.13) as equagdes de trans-
porte. Com isso 0 acoplamento plasmon-fénon fica estabelecido. Na préxima se¢io re-

sumimos todas as equacées utilizadas para simular o acoplamento plasmon-fonon.

3.6 Sistema de Equacoes

Usamos as equacdes hidrodinamicas para calcular densidades e correntes de particulas.
Com a equacdo de oscilador harménico simulamos as deformagoes longitudinais da rede
no limite de longos comprimentos de onda. Acoplando essas equagdes temos a equacio
de Poisson para calcular o campo elétrico gerado pelo plasma e pela polarizagao da rede.

Essas equagoes constituem um sistema de seis equagoes diferenciais acopladas.

2Mostra.—se que b]z = bz} = Wrov/ EQ(EQ - Em) € b22 = 60(60 _ 1)
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Equacdes da Continuidade:

on.(z,1) + 0Je(z,t)

ot Az Glz,t), (3.15)
3nhf§;v, t) 4 6J;:9(;r;,t) — Glz,1) (3.16)

Equagées para Corrente:
S0 %% = 2 (o, )E, 1)~ ’“i" 9 oz, t) - -‘”‘—(Ei) (3.18)

Equagido de Poisson:

OF 1 OF ey wTO\/€0(€0 — €x) Ow
08 = = Test . - o, 3.19
Oz € oz + 000 (qhnh + Gene + thdop) €0€o0 oz ( )

Equacio de “vibragdes da rede”:

Ow 10
Bz + T—Flz + UJ%O’U) = WroY/ go(€0 — GOO)E' (320)
f

Nas equacoes da continuidade incluimos o termo G(z,t) para simular fotogeragao
de portadores. O valor de G(z,t) é o mesmo nas duas equagoes porque a geracao de
portadores ocorre em pares, i.e., a0 gerar um elétron cria-se também um buraco. Supomos
que G(z, 1) tem uma forma gaussiana no tempo e decai exponencialmente para o interior

do material, simulando assim a atenuago do laser no meio,
G(z,t) = Npexp|[(t — to)/V26]* exp(—az),

onde o~ é o comprimento de atenuagdo da luz e § ¢ a meia largura do pulso. Os valores
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~ - " . . . . _ 50
de « e ¢ sao retirados das referéncias experimentais. Para o GaAs utilizamos § = AT
fs e @™ =1 pm [2]. Para o Telirio adotamos § = ;22> fs e &~' =40 nm [4]. Note que

quanto menor o valor de o™}

mais rapidamente o laser perde intensidade para o interior
da amostra, e conseqiientemente maior é o gradiente na concentracdo de portadores. Ny

¢ um fator de normalizacao obtido da integral
! roo
Nege = / [ Ny exp((t — to)/v20]? exp(—ax) dz dt,
0 J—0

onde ne; € a densidade de elétrons (ou buracos) fotoexcitados e [ o comprimento da

amostra ao longo da direcdo x. A expressdo para Ny é

nezc

Ny = .
07 V2rs(1 — eed)

1

Nas simulacdes aproximamos e~* ~ ( pois utilizamos ! =4 ym e o' =1 pm para o

GaAs, de modo que (1 — e ™) = (.98 e para o Telirio a™!

= 0.04 pm de modo que
(1—e*)=1.

Na equacido de oscilador incluimos o termo #%—‘: para uma descri¢do fenomenolégica
da relaxacdo de fonons. A relaxacdo de fonons esta relacionade com o decaimento de
fonons LO em fonons de mais baixa energia [15}. Pela conservagao de energia um fénon
LO deve decair em pelo menos dois fonons de mais baixa energia. Isso corresponde a um

processo anarmonico envolvendo trés fonons. Utilizamos 74 = 4 ps em nossas simulagoes

de acordo com [15].

3.7 Modos Normais

O sistema acoplado dado pelas Egs.(3.15)-(3.20) possui fregiiéncias caracteristicas de
vibragdo. Apo6s a excitagdo, pelo pulso G(z,t), o sistema comega a oscilar nessas fre-

qiiéncias. Para determini-las resolvemos numericamente o sistema e calculamos a trans-
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formada de Fourier do campo E(z,t). Para uma melhor interpretacdo das freqiiéncias
obtidas, fizemos uma analise linearizada das Egs.(3.15)-(3.20). Notamos que resolvemos
numericamente o sistema sem nenhuma linearizagdo. A hip6tese linear & utilizada apenas
nesta secdo para o célculo de modos normais. Comegamos reescrevendo as equagoes de
transporte mais a equagdo de Poisson em termos de uma Gnica equagio para o campo de

3
plasma °,

OE,(z,t) _ 10E,
0%t T Ot

kpT O*FE,
m* 0z2’

+ Wi Ep = wh(Ef(2,1) — Eex) + (3.21)

onde E, & o campo gerado pelo plasma, 7 = T, = Ty, T=T, =T, m*=m, = my,
Ep = My e w) = %—i;(% + gfln%) (3.21) & uma equagio de onda com termos de
restauracio, amortecimento e um termo que lhe acopla & rede. Os termos proporcionais
aos campos elétricos tem origem na corrente de arraste. O iltimo termo a direita deve-
se & difusdo. Para uma anilise de modos, linearizamos os termos de arraste fazendo

Tle = Me(exc) T The(dop) = M0 € Tlp = 0, onde ngy é uma constante. Desprezamos o termo de

buracos na fregiiéncia de plasma pois em geral mj, ~ 10 mg.

Acoplando-se & Eq.(3.21) temos a equagdo de vibragio da rede. Multiplicando a

Eq.(3.20) por 22, onde b1z = wro4/coléo — €4), usando a definicdo de E; e E =

£m+_:°p—_E_L (veja Eq.(3.19)) obtemos

3_2’77;(_15) + :_faia);@l + w%oEf(t) = (wio - W?ro)(Ep(t) + Eegi(t))- (3.22)

Equacdes (3.21) e (3.22) formam um sistema acoplado para E, e Ey, equivalente as

Egs.(3.15)-(3.20), salvo certas aproximagoes utilizadas na Eq.(3.21).

%A demonstragdo da proxima equagdo esté no Apéndice C.
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Consideremos solugdes para (3.21) e (3.22) do tipo

Ee(f)(eat) (7, ) ~ Eg(f)(m) (w, k)ekz=wt), (3.23)

Substituindo (3.23) em (3.21) e (3.22) obtemos o sistema algébrico

2w 2 2 2 2
—w? — ¥ w2+ Pk —wy E,(k,w) —w
TP o P = Eon(k,w) #
—w%o + w%o —w? — “i}’ + w%o Ef(k:w) ‘*71240 - w:%‘o

(3.24)
De (3.24) calculamos Ey,(k,w) e Ef(k,w) em termos de Eez(k,w) e com isso determinamos

0 campo total
Ee«'vt(krw) + Ep(k7w) - Ef(k:w)

€00

E(k,w) =
Obtemos

Eewt(kaw) (w2 - % - ("7‘%'())(32192 - 'i?w — w2)

€00 (W%o - %’ - WZ)(“’;; + c?k? — % —w?) — w;.?z(w}io - w%‘o)'

E(k,w) = (3.25)

O numerador tem dois zeros, sendo um deles em wrp. O denominador de E(k,w) é
um polinémio de quarta ordem, portanto a solu¢do tem quatro raizes no dominio das
freqiiéncias. Essas raizes fornecem as freqiiéncias de oscila¢do do sistema e um parametro

de amortecimento. Sua forma é

w; = Re(w;) +iIm(w;),

onde j =1,2,3 e 4. No dominio do tempo a solugio é uma soma de componentes oscilatérias

da forma e~ **. Assim devemos ter

Ep(5)(t) ~ e %1t = ¢ iRelwj)teImlw)t,
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Veremos que a parte imaginiria é sempre negativa e portanto est4 relacionada a um
amortecimento. A parte real é responsével pela freqiiéncia de oscilagdo do sistema. Note
que tanto a parte real quanto a imaginaria devem depender da densidade np (que aparece

em wy) e do vetor de onda k.

Fazendo o grafio de Re(w;) e Im(w;) descobrimos que

Re(w1,3) = —Re (UJQA)

Im(wl,s) = Im(w2,4).

Portanto temos duas freqiiéncias de oscilagdo para o sistema. A denotaremos por w, e

w_; sendo w,>w_ para todo ng e k.

Figura (3.1) mostra os graficos de Re(w,) (linhas tracejadas) e Re{w_) (linhas con-
tinuas) como fungdo da densidade no para trés valores de k e parametros utilizados em
simulacdes futuras, dos quais destacamos vrp = “Z2=8 THz e v o = %2=8.8 THz 4 As
linhas pontilhadas indicam os modos desacoplados vio, vro € vy (para k = 0) conforme
indicacoes no grafico.

Para k = 0 (linhas pretas) vemos que os ramos Re(w,) e Re(w_) tendem para as
curvas pontilhadas nos limites de alta e baixa densidade. Isso mostra que o sistema tende
a se desacoplar nesses dois limites. Em baixas densidades a fregiiéncia de plasma é muito
menor do que v, de modo que o plasma ndo consegue acompanhar as oscilacoes da
rede. Em altas densidades o plasma blinda totalmente o campo de polarizagio da rede,
de modo que a freqiiéncia vz vai para vro, i.e., vpo blindado. Verificamos isso notando
que, se

E(z,t) = Ey(z,t) — Ef(z,t) + Eere(z,1) =0,

4Esses valores correspondem aocs modos TO e LO do GaAs.
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Figura 3.1: Curva de modos normais plasmon-fénon como funcao da densidade ny obti-
das com parametros do GaAs. Para freqiiéncias positivas temos Re(w.) e Re(w_) para
diferentes valores de k. No caso & = 0 obtemos as curvas de modos para plasma homogé-
neo. Observe que essas curvas em altas e baixas densidades tendem para as freqiiéncias
desacopladas vy, vLo e vro indicadas pelas curvas pontilhadas. Na parte negativa do
eixo de freqiiéncias vemos Im(wy) € Im(w_). Em torno de 6.2x10'7cm ™ as duas curvas
assumem os mesmos valores indicando que o plasma e o fonon amortecem juntos. Em
altas e baixas densidades as curvas se separam. Uma vai para proximo de zero devido
ao fraco amortecimento de fonon dado por 75 = 4 ps. A outra converge num valor finito
devido ao forte amortecimento do plasma dado por 7 = 100 fs. Os valores de k = ﬁ—gnm_l
8= ?z%nm‘1 foram escolhidos de acordo com o comprimento da camada de deplegdo (de
20 nm a 50 nm). Note que para k = Znm~" o ramo Re(w_) assume valores no “gap” de
freqiiéncias e estd bem préxima de vio para todo ng. Isso mostra que com o aumento de
k o sistema tende a se desacoplar.
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ou

E,(z,t) = Ef(z,t) — Eent(z,1),

a Eq.(3.22) fica

62Ef(t) 1 3Ef(t) 9 _
61;2 + ; ot + wTOEf(t) - 07

que é um oscilador com fregiiéncia transversal optica.

As curvas para k = 0 sdo bem conhecidas na literatura [7] e corresponde ao caso
de plasma homogéneo. Note que £ = 0 é equivalente a %f’;ﬂ = 0 na Eq.(3.21). Neste
caso a Eq.(3.21) se reduz a um oscilador harménico acoplado a rede. Portanto o sistema.
plasmon-fonon passa a ser descrito por dois osciladores acoplados. Um modelo de dois
osciladores acoplados j4 foi utilizado por Kuznetsov e Stanton [7] para descrever dindmica
plasmon-fonon.

Na parte negativa do-eixo de freqgiiéncias da Fig.(3.1) vemos os graficos de Im(w,)
(linha tracejada) e Im(w.) (linha continua) obtidos para k = 0. Estas curvas mostram
como o sistema amortece como funcio da densidade °. Para densidades préximas de
6.2x10'7 cm? o sistema amortece de maneira acoplada, i.e., plasma e fonon amortecem
juntos. Em baixa e alta densidades uma das curvas tende para um valor préximo de zero
(pois 7 é grande), enquanto a outra vai para um valor finito (devido ao 7). Isso mostra
que nesses limites a rede praticamente nio & amortecida (ramo que vai a zero) enquanto o
plasma tem o seu amortecimento méximo. Com isso vemos que o acoplamento plasmon-
fonon por um lado aumenta o “tempo de vida” das oscilagdes de plasma e por outro
diminui o “tempo de vida” das vibragoes da rede. Como 7 deve variar com a densidade,
as curvas de Im(w, ) e Im{w_) sdo aproximadas. Porém nos servem de guia para entender
porque na figura experimental (2.2), as modulagoes de A—gﬂ permanecem por mais tempo
para 7ieze = 2x107cm=3 do que para 10¥cm—3.

Para k = Znm™' (linha vermelha) e k = Znm~' (linha verde) observamos um

5Neste grafico assumimos 7 = 100 fs e 77 =4 ps.
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acréscimo na freqiiéncia de ambos os ramos. A medida em que aumentamos k& o ramo
Re(w_) tende para a freqiiéncia vyo e Re(w, ) vai para a relagio de dispersio do plasma
y/w3 + c2k2. Portanto com o aumento de k o sistema tende a se desacoplar. Isso ocorre

porque a funcao dielétrica do plasma, dada pelo nosso modelo,

2
wp,

enlk,w)=1— 5,

tende a wm com o aumento de k e conseqiiéntemente o plasma deixa de blindar o campo
de fonon. Note que para w = 0 temos
Wt )2
(%) kp

€p1(k,(.d) =1+ 7 =1+ (T)zs

onde kp € o vetor de onda de Debye-Hiickel. Nossa descricao contém a blindagem clas-
sica para plasma ndo degenerado dado pelo modelo de Debye-Hiickel, o que é uma boa

aproximagdo para semicondutores no regime “hot-carrier” [9).

A blindagem inefetiva é uma possivel explicacio para o pico em o no espectro de
Telario. Como o plasma ndo é homogéneo o modo LO é fracamente blindado e portanto
a rede oscila com vio. Para o GaAs esse efeito ndo deve ser relevante pois o sinal eletro-

optico em GaAs vem de uma regido homogénea da amostra.

Notamos que para k =0 e 7 =75 — oo a Eq.(3.25) fica
E(0,w) = E.:(w)/e(0,w),

onde €(0,w) é a funcgao dielétrica no limite de longos comprimentos de onda e é dada por

2
€0 — € wpleoo

P

€(0,w) = €0 +
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Os zeros de €(0,w) fornecem as freqiiéncias de modos normais plidsmon-fonon,

1/2
(wgl +uwiok \/(wg, +w?p)? — %ﬁ,w%o)} : (3.26)

DN =

Re(wy) =wy = {

Neste caso Re(ws) = wy pois assumimos 7 = 75 — 0o de modo que Im(wy) = 0. Como
em wro a constante dielétrica apresenta um polo, o campo E(0,w) deve ir a zero nesse
valor. Acreditamos que esse polo seja responsavel pelo minimo no espectro de emissao do

Telurio.




Capitulo 4

Analise Numérica

4.1 Introducao

Neste capitulo discutimos o método das diferencas finitas, utilizado para resolver as
Egs.(3.15)-(3.20). Esse método consiste em se discretizar as varidveis z e ¢, gerando um
conjunto de pontos no plano (z,t) que denominamos malha. A solugio das equagdes dis-
cretizadas podera divergir se essas forem instéveis. Abordamos a questao da estabilidade

através do critério de von Neumann.

4.2 Meétodo das Diferencas Finitas

Diferencas finitas é um método numérico para resolver equagoes diferenciais parciais
e ordinarias [16]. Nesse método discretizamos as varidveis posi¢do e tempo da forma
z = jAz e t = nAt, onde j e n sao inteiros e Az e At sdo intervalos constantes. Assim,
representamos o plano (z,¢) por um conjunto discreto de valores, conforme ilustra a
Fig.(4.1)(a).

Utilizamos diferencas finitas para calcular derivadas parciais sobre a malha. As ex-
pressdes de diferencas finitas sdo obtidas através de uma expansio de Taylor. Seja f(z,t)

uma fungao analitica em torno de um ponto . Sua expansio de Taylor em torno de zg

32
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t

Iteracao atual

t
(a) (b)

® ®© . o o o ® ® ®/®o & o
n=>5 ® ® © ®© 0 o n=5 @ @ ® ® O
=9 ® 0 0 0 00 -0 e e @ 0 @O
n=3 e oo o0 = ® ® ® © ® ® ®  condicoes
n=2 ® ®© 6 o ©° ® ® ® @ ® iniciais.
e oo 00 oo o0 00

. n=2 2
dt ‘
n=1 . 3 - : - n=1 - - - - - -

n=0
j=1 j=2 j=3 j=4 j=5 ‘dx’ X =1 =2 =3 =4 =5  x

Figura 4.1: (a)Representagdo do plano (z,t) em forma de uma malha. Uma funcdo f(z,t)
s6 assume valores sobre os pontos pretos. (b) Mostramos em azul os pontos utilizados
no caleulo numérico, quando a iteracdo estiveremn=3e j=4. 0 retangulo tracejado
indica os pontos de valores iniciais.

para t fixo é

£(z) = f(zo) + % (z — 20) + Ol(z — z0)?], (41)

T=Tg
onde O[(z —zo)?] representa termos de ordem igual e maior do que dois. Nao explicitamos

a dependéncia temporal em (4.1).

Da Eq.(4.1) retiramos uma expressdo linearizada para a derivada parcial, da forma

of f(z) = flzo) (4.2)

oz - (x —zo)

11

onde consideramos apenas o termo proporcional a (z — o). Como z = jAz, escolhemos

7o = (j +1)Az, pois sdo os dois pontos mais proximos de r na malha. Com isso (4.2) fica

of| o flidn) -~ flGEDA _ ) BT e+ "
oz e - jA.’L‘ - (] i ].)A:E f._Af._l p/ _ ’ 3

onde usamos a notagdo f(jAz) = f;. Obtemos uma terceira aproximagao para a derivada
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somando as duas equagdes em (4.3) e dividindo a soma por dois. Com isso vem

a_f f]+l f] 1
Oor = 2Axr

=T

(4.4)

A Eq.(4.4) recebe o nome de diferenca centrada, as equagdes em (4.3) sdo chamadas
de diferengas progressiva (p/ +) e regressiva (p/ -). Observamos que em (4.3) foram
desprezados termos O[(z —zp)]. Mostra-se que em (4.4) desprezam-se termos O[(x — z)?],
portanto (4.4) esta correta até segunda ordem. Expressoes semelhantes sdo obtidas para
a derivada temporal, apenas mudando-se o indice j por n; por exemplo, para o caso

progressivo temos

Qi fn+1 fn
ot Y VA

t=tg

(4.5)
Utilizamos (4.4) e (4.5) para discretizar as equagoes diferenciais do nosso modelo.

Vale notar que as equacoes diferenciais podem ser discretizadas por diferencas finitas
no esquema explicito ou implicito. Para exemplificar os dois caso tomamos a equagao

%;:—’tl = —ca—%gﬁ, onde ¢ & uma constante. No caso explicito temos

n+1 n n n
f _cditl — Jj-1
At 2Az

onde a fungdo em 1+ 1 s6 aparece no termo de deriva¢ido temporal. Assim podemos isolar

}‘“ e calcula-lo diretamente a partir dos seus valores no instante n. No caso implicito
temos
fn+1 fn n+l _ g+l
_elitl j-1
At 2Azx

Neste caso nao é possivel isolar a fun¢do no instante n+ 1. Reescrevendo a altima equacio

da forma

el +1_ _© +1 _ 1
f]"'l tf; 2Az ﬂ -1 T At J ’

vemos que se trata de um sistema tridiagonal, suplementado pelas condi¢oes de contorno
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no primeiro e no 1ltimo ponto da malha. Portando precisamos resolver um sistema linear a
cada passo no tempo para o calculo de f}""‘. Utilizamos o esquema explicito para resolver
as equagoes diferencias (3.15)-(3.20). Seguimos com a discretizagio dessas equacoes.

Equagées da continuidade:

n+1,5 __ 0,3 n,j+1 _ nj-1
n me? JMH J?

e — (o 4.6
At 2Azx G*, (4.6)

1,j j j+1 i—1
nz-&- J n'f:;.’l J}T:,J+ . J}T:»J

At 2Az

=G™, (4.7)

Equacoes para corrente:

n+l,5 _ Jn.J n,j nj+l _ yn,j-1 n,J 2 nj+l _ n,j—1
Je J Je Je ‘]e’J Je’J _ (Je Te e

i - +
At i Az ng? 28z
nf+1 _ j—1 d
kpT, ng”’ gl q_eEn,jn:,:i — _J;”, (4.8)
m 2Ax my Te

+1,j J nj g+l n,j—1 G\ 2 nj+l n,j—1
Tt = Jy Jn” Iy ) _(Jr’: ) Ny~ — Ty

At ng? Az ny? T
L h T, Ty, _ __q_h;En,Jnf’:,J —_—"h (4.9)

*
mj, 2Azx my, Th

2
O segundo e terceiro termos nas Egs.(4.8) e (4.9) se devem a derivada 5%(%%)

A equagio do oscilador harménico é uma equagéo diferencial de segunda ordem. Mas

podemos discretiza-la utilizando o método de diferengas finitas de primeira ordem utilizado

acima. Para tanto definimos "",—‘;’ = v o que transforma a equagdo do oscilador em um

sistema acoplado de duas equagtes diferenciais de primeira ordem,

ow

ot

0 1
% + —v +wiow = wroy/eo(en — €xc) E-

Tf
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A discretizac@o desse sistema segue de maneira usual, através de diferencas progressivas,

n+1l,5 _ 0] .
Wt —wt

N , (4.10)

fu"'*'l’j —_ U”’j 1 . R .
————— + — V™ + Wi w™ = wroy/eo(€n — €xo) E™. (4.11)
At Tf
Complementando essas equagdes, utilizamos o método Runge-Kutta de quarta ordem [17]
para resolver a equacao de Poisson. Para cada passo no tempo calculamos o campo elétrico
em todo o espaco, i.e., para todo j. Com isso obtemos a evolugdo temporal do campo de

maneira consistente com a variaciao das densidades.

Como temos um problema de valores iniciais, as densidades, correntes, campo elétrico
e coordenadas de fonon no instante n = 0 sdo dados para j = 1, ..., N;. Utiliza-se esses
valores nas iteragoes seguintes (n = 1,2,...). Em particular para simular um semicondutor
tipo n, inicializamos a densidade de elétrons no valor da dopagem. Para gerar uma camada
de deplecdo assumimos E™ = E,,, =constante paran =0e j = 1, .., Ny, e propagamos o
sistema “dopado” sem incluir fotogeragdo. Como resultado surge uma camada de deplecao
em uma superficie (primeiros j) e um acfimulo de elétrons na superficie oposta (diltimos
)

O calculo numérico consiste em dois “loops”. Para cada n + 1, variamos j de zero até
o ultimo ponto espacial da maltha. Assim, para calcular o perfil espacial da densidade,
campo elétrico, etc., no instante n = 3, percorremos todos os valores de j primeiro para
n = 1, depois n = 2 e por tltimo n = 3. A Fig.(4.1)(b) ilustra em azul todos os pontos

iterados quando o célculo estiver em n = 3 e j = 4, por exemplo.

Para que o sistema conserve particulas devemos impor que as correntes de elétrons e

10 acimulo de cargas nos ltimos pontos da malha ndo é relevante em nossas simulagGes, pois esco-
lhemos Ny, de tal forma que Ny Az é grande o suficiente para que esse actimulo de cargas nao influencie
nos modos de vibragio do sistema em j = 1,2, A’Lf—z
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buracos sejam sempre zero nas bordas do sistema, i.e.,
> =1 . j=N —_—
ey =deiy =0, (4.12)

para n = 1,2, .... Para garantir a condigao (4.12) devemos ter

n,2 0
kTem) Ten) = Mel) _ eh) gm1m

* * n ( = 07 (413)
Miin) 2Azx Mg () e(h)
e
WNL+1 n,Np—1
kpTen) Melny  — Melh)  _ Qeth) pmNp nNi _
m;(h) 2Az m:(h) ¢

nas Eqgs.(4.8) e (4.9) para todo n. Como n:(’g) e nz(’}?;”l n3o fazem parte do sistema, i.e.,

nio pertencem 3 malha (observe na Fig.(4.1) que iniciamos em j = 1), escolhemos os seus
valores de modo a satisfazer (4.13) e (4.14). Assim obtemos um perfil de corrente que vai

suavemente i zero nas bordas do sistema.

O calculo de nz(",") nos pontos j = 1 e j = Ny, através das Egs.(4.6) e (4.7) requer

os valores de J:(’,f) nos pontos j = 0 e j = Ny, + 1. Podemos resolver esse problema de

. . e . . . Jn,2_Jn,l _ Jn,n
duas formas. Na primeira utilizamos diferencas progressivas para j = 1 (== = % )
R . aNp N1 n, Ny -1 . . . ]
e regressiva para j = Np (f——=l—— = —%— ). Assim “evitamos” j = O e j =

Nr.1. Num procedimento alternativo (mas totalmente equivalente) continuamos usando

diferenca centrada mas definimos J2°0 = —J»2 e JoNotl = — JmNe—1. Neste caso obtemos
paraj =1
2
e Jpe e
2Azx Az’
e para j = N
Np+1 JNp—1 ,Np—1
T = gy
2Azx Az

Observe que o resultado final é o mesmo das duas formas.
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4.3 Analise de Estabilidade Linear

Seja f(z,t) uma solugdo analitica de um problema de valores iniciais e I} a solugao
da equacdo de diferencas finitas correspondentes. Para saber como se comporta o erro
de aproximacdo, f' — f(jAz,nAt), como fun¢io do tempo e dos pardmetros Az e At,
utilizamos o critério de estabilidade de von Neumann. Diz-se que uma solu¢do numérica

I} & estavel se [fI — f(jAz,nAt)]—= 0 com n. Caso divirga a solucio é instavel.

O critério de estabilidade de von Neumann assume que a solu¢io discretizada pode

ser escrita numa combinacio linear da forma
f7 =3 Am[g(m)]"e™4e, (4.15)

onde A,, e £(m) sdo constantes para cada m. Ao substituirmos essa solugio nas equagoes
de diferengas finitas, criamos um vinculo para £(m) que garante a validade de (4.15).
A hipotese central desse critério & a dependéncia temporal da solugdo (4.15) dada pela
sucessdao de poténcias inteiras de £(m). Assim, se |£(m)| > 1 para qualquer m, a medida
em que 7 aumentar a solucao diverge exponencialmente. Neste caso diz-se que a solucdo
numérica ¢ instavel. Caso contrario a solugdo sera dita estavel. Em geral chama-se £(m)

de fator de amplificacdo [18].

Aplicamos o critério de von Neumann para estudar a estabilidade das equagoes de
transporte. Como esse critério se aplica a equagoes lineares, devemos primeiro linearizar
as equagbes de corrente. Para isso assumimos ET = E° =constante, desacoplando as

~ . s . P 8 th)(z,e)
equagbes hidrodindmicas das demais. Também desprezamos o termo £ - ey Por ser
& H

muito menor do que os termos de geragdo de corrente (veja Apéndice C). Como temos

um sistema de equagées para Tip) € Jen), aplicamos o procedimento de von Neumann
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assumindo solugtes da forma

. n®
— gneine it (4.16)
Je

Tle

onde n® e J° sdo contantes. Consideramos solucbes semelhantes para a densidade e

corrente de buracos. Substituindo (4.16) nas Egs.(4.6) e (4.8) obtemos

-1 isin(mAz) 0 0

At Az L , (4.17)
ikb‘z‘c sin(mAz) _ qglzo 1 + £-1 JO 0
m? Az m} T At

O sistema (4.17) admite solugio ndo trivial somente se o determinante da matriz a es-

querda, for nulo. Essa condigo nos leva a seguinte expressao para o fator de amplificagao,

4k BTe‘rz

14q. F012
m?Az?

m*Azx

€

fr=1- 62}-;{1 + dl - sin?(TnAz) — sin(mAzx)}. (4.18)

A condicdo de estabilidade |£| < 1 deve ser satisfeita pelas duas raizes.

Verificamos que para qualquer conjunto de parametros utilizados, uma das raizes é
sempre maior ou igual a um. Para exemplificar, Fig.(4.2) mostra o grafico de || como
funcdo da temperatura (a) e do campo E° (b) utilizando m = 1 e parametros tipicos do
GaAs 2. Como |¢_| é sempre maior do que um, concluimos que o método de diferengas
finitas & sempre inst4vel e portanto a solugo das equagdes hidrodinamicas diverge. Apesar
disso, resolvemos as equacOes diferenciais pelo método das diferencas finitas, utilizando
um conjunto de parametros que aproxima [£_| de um. Note que o fator de amplificagio
cresce com T, e E°, mostrando que a solugio numeérica diverge cada vez mais rdpido com
o aumento da temperatura e do campo.

Para ilustrar a divergéncia do cilculo numérico, iteramos as equactes de transporte

para diferentes temperaturas T,. Nesse cilculo nio linearizamos a equagdo de corrente e

2Tais parametros serdo discutidos em segdes futuras.
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incluimos também a equacdo de Poisson. Apesar de utilizarmos equagdes nao lineares,
os resultados obtidos estdo de acordo com a previsdo de £&. A Fig.(4.3)(a) mostra 2=
com oscilagdes iniciais geradas pelo plasma. A amplitude dessas oscilagtes decaem devido
ao termo dissipativo J—:nl Apés atingir uma amplitude de oscilagdo minima a densidade
comega a divergir, aumentando rdpidamente sua amplitude. Os pontos da Fig.(4.3)(b)
mostram o crescimento exponencial da curva para 7, =2000K. Verificamos que para tem-
peraturas menores, o calculo se propaga por mais tempo antes de divergir. Em particular,
para T,=1000K essa divergéncia est4 além de 3 ps. Desse modo conseguimos obter a
solucao do problema dentro de um certo intervalo de tempo no qual o calculo nao diverge.
Observamos que as temperaturas utilizadas na Fig.(4.3) ndo correspondem aos valores
utilizados nas simulagoes, i.e., s&0 apenas valores ilustrativos.

O resultado da Fig.(4.3) concorda com a previsio da Fig.(4.2), i.e., quanto maior T,
maior o fator de amplificacdo e conseqiiéntemente mais rapido h4 divergéncia. Isso mostra
que apesar da linearizacdo para se obter |£1|, o comportamento geral da estabilidade
do nosso sistema pode ser obtido a partir da anilise de von Neumann. Esse critério
linearizado nos serve de guia na escolha de alguns dos parametros utilizados em nossas

simulacoes, tais como Egy, Az e At.
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Figura 4.2: Fator de amplificacio como fungio da temperatura para elétrons (a) e do
campo E° (b). Em (a) fixamos E° = 10 kV/cm e em (b) utilizamos T, = 343 K. Como
|6+ | aumenta com a temperatura e com o campo, a divergéncia deve ocorrer mais rapido em
temperaturas e campos maiores. Verificamos o comportamento dado em (a) na Fig.(4.3).
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Figura 4.3: (a)Derivada da densidade eletrénica como fungéo do tempo para parametros
tipicos do GaAs e diferentes temperaturas 7. Observe que quanto maior T, mais rapido
ha divergéncia. Isso esta relacionado ao aumento de |¢+| com a temperatura. Em (b)
ilustramos a divergéncia exponencial de %”f para T, = 2000 K.



Capitulo 5

Simulacoes e Discussoes

5.1 Introducao

Com o conjunto de equagoes descrito nos capitulos anteriores, simulamos dindmica
de portadores e fonons e emissao de radiagdo. Para o estudo de dindmica utilizamos
parametros do GaAs e do Telirio. Verificamos oscilages do campo elétrico nas freqiliéncias
de plasmon-fénon para o GaAs. Também observamos oscilagbes préximas da freqiiéncia
vro devido a blindagem inefetiva do campo de fénon pelo plasma para k # 0. A principal
diferenca entre o espectro de dindmica do GaAs e do Telario estd na auséncia de oscilagdes
nas freqiiéncias de plasmon-fémon para o Teltdrio. Observamos apenas oscilagoes proximas
a freqiiéncia v o para este semicondutor. No estudo de emissao THz calculamos o campo
irradiado pela superficie de Teldrio na aproximacao de dipolo. O espectro obtido apresenta
uma banda larga abaixo de vpp, um minimo em v e um pico em vy g; semelhantemente

ao resultado experimental (Fig.(2.5)).

5.2 Simulando Acoplamento Plasmon-Foénon

Simulamos o acoplamento plasmon-fonon em superficie de n—GaAs com ng,—=3x10"7cm =3

42
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1, Utilizamos valores para os parametros utilizados nas Egs.(3.15)-(3.20), m}, ¥t Yo
€ € €00, de acordo como GaAs. Para 7. e 75 utilizamos 100fs e 4ps, respectivamente
[19],[15]. Simulamos fotogeragao de elétrons e buracos através do termo G (z,t) nas duas
equacdes da continuidade (Eqs.(3.15) e (3.16)). Utilizamos § = 52— fse ™! = 1um de
acordo com dados experimentais [2]. Assumimos que a geragio de pares elétron-buraco se
d4 entre bandas parabdlicas (vale I') com massas efetivas mj; = 0.067m. e mj, = 0.52m,
[7]. O GaAs é um semicondutor polar com estrutura zincblend. Como sua base & formada
por dois 4tomos, o nimero de modos de vibragio é 3x2=6. Trés modos sdo actsticos
e trés sdo opticos. As fregiiéncias 6pticas em q = 0 valem vro =8.0 THz e v =8.8
THz [20]. A constante dielétrica no limite de altas freqiiéncias vale € =10.9, € no limite
estatico é €y = € (%)2 =13.2 2,

A aplicacdo do nosso modelo na descri¢do da dinamica dos portadores, se baseia na
hipGtese de que os elétrons e buracos, criados pelo pulso ultracurto, rapidamente entram
em equilfbrio térmico entre si (elétron-elétron e buraco-buraco). Isso se deve ao fato da
termalizacdo entre elétrons e entre buracos ocorrer em um tempo da ordem de dezenas de
femtosegundos [21]. Com essa termalizacio o sistema atinge o regime denominado “Hot-
Carrier”, no qual tem-se distribuigbes de energia caracterizadas por temperaturas para
elétrons e buracos inicialmente diferentes entre si. Essas temperaturas variam no tempo
até atingir o equilibrio com a rede em aproximadamente 100 ps. Assumimos essas temper-
aturas constantes o que corresponde aos primeiros picosegundos do regime Hot-Carrier.
Nossa intencdo é entender qualitativamente resultados experimentais que ocorrem numa
faixa de alguns picosegundos apés a excitaggo. Calcular variagbes nas temperaturas seria
fundamental se estivéssemos interessados em uma descri¢io mais detalhada (quantitativa)

dos experimentos.

Para estimar as temperaturas iniciais para elétrons e buracos dividimos a energia

1Egsa dopagem é utilizada no experimento discutido no capitulo (2).
2Para o calculo de € utilizamos a relagao de Lyddane-Sachs-Teller.




5.2. SIMULANDO ACOPLAMENTO PLASMON-FONON 44

6ptica excedente entre elétrons e buracos. Para isso usamos o teorema da equiparticao de
energia,

3
EkB (Te + Th) = Elaser - Egap: (51)

onde FEjgser € a energia do pulso de laser e Eg,p, 0 “gap” do semicondutor. Como a massa,
dos elétrons m) é menor do que a dos buracos mj, sua energia cinética deve ser maior e
por isso T, > T;,. Para calcular T, e T}, proporcionalmente as massas de cada portador,

fazemos

3 1 3 1
—kpT, oc — € —kpTp x —,
2 My 2 my

e calculamos a razao das duas proporcionalidades. Assumimos que

Ze _ T (5.2)

Através das Egs.(5.1) e (5.2) estimamos as temperaturas T, e T},. Utilizando Ej,,er =1.47

eV e Eyqp = 1.42 €V obtemos T, = 343 K e T}, = 44 K para o GaAs.

Para tornar mais realistico o nosso modelo, incluimos efeitos da camada de deplegao
do n-GaAs. Para gerar uma “camada de deple¢do” consideramos E.,; constante ao longo
do semicondutor e propagamos as Eqs. (4.6)-(4.11) sem incluir fotogeracio (G(z,t) = 0).
Os elétrons dopados tendem a blindar E,;;, acumulando-se na superficie semicondutora.
Isso cria um perfil de campo que parte de um valor nao nulo na superficie e vai a zero no
interior do material, i.e., o campo é totalmente blindado dentro do semicondutor. A curva
tracejada da Fig. (5.1)(a) ilustra o perfil do campo superficial simulado. O seu valor em
2=0 & E,q e é um pardmetro em nosso modelo. O valor do campo superficial é estimado
através do modelo Schottky em ~ —200 kV/cm para uma dopagem de ng,, = 3x10'7cm ™3
[10]. Em nosso modelo utilizamos —20kV/cm por problemas de estabilidade numérica.
Em altos campos o calculo diverge rapidamente. Essa diferenca entre o campo real e o

simulado ndo prejudica nossa analise pois 0 nosso cbjetivo € apenas um acordo qualitativo
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Figura 5.1: (a)Perfil do campo elétrico em t=0 (linha tracejada) e em 2ps apos a excitagao
(linha continua). O perfil do campo vai a zero mais rapido apos a fotoexcitagdo, mostrando
que o campo superficial foi blindado pelos fotoportadores. (b) Dindmica do campo em
z =4 nm para diferentes densidades de excitagdo da amostra. Note que quanto maior
Neze Mais 0 campo é blindado. As oscilagdes se devem ao acoplamento plasmon-fénon. A
linha tracejada em (b) representa o pulso de excitagdo em z = 4 nm.

com experimentos em termos das freqiiéncias de oscilagéo do sistema.

Apés a geracdo Optica dada pelo termo G(z,t) nas equagoes da continuidade, os
elétrons e buracos tendem a blindar o campo superficial simulado. Assim surge uma
corrente de buracos na dire¢io —x e uma de elétrons na direcdo x. Essa separacao de
cargas cria um campo elétrico oposto ao campo superficial, diminuindo o campo total no
meio. A linha contfnua na Fig.(5.1)(a) ilustra o perfil do campo apés 2 ps da fotoex-
citacdo. Observe que seu valor vai & zero mais rapido do que em ¢t = 0, ilustrando a
blindagem do campo superficial.

Figura (5.1)(b) mostra a evolugio temporal do campo na posi¢do = 4 nm (indicada
pela seta) para diferentes densidades de fotoexcitacao nege- O campo esta inicialmente por
volta de —11 kV /cm, permanecendo nesse valor até a chegada do pulso de excitagdo em
200 fs (linha tracejada). Apés a fotogeragdo o campo & blindado e diminui rapidamente em

médulo. Isso excita a rede que passa a oscilar em torno de uma nova posigéo de equilibrio.
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As oscilagoes da rede modulam o campo de polarizagdo dielétrica, que se acopla ao campo

de plasma, gerando oscilagbes em modos normais plasmon-fonon.

Vimos no Cap.(3) que as freqiiéncias de oscilagio plasmon-fénon dependem da densi-
dade total de fotoportadores e da ndo homogeneidade do plasma. Vimos que a ndo ho-
mogeneidade introduz um termo proporcional a a(.:—ﬁﬂ nas equagoes diferenciais acopladas
e conseqiiéntemente uma dependéncia em k dos modos de vibragao. De acordo com a
Fig.(5.1)(a) a regido proxima a superficie semicondutora é a tnica onde a;—ﬁﬂ é ndo nulo.
Entdo em pontos mais interiores temos um sistema homogéneo (k = 0). Analisamos a
dindminca pldsmon-fénon no ponto £ = 4 nm, que esta dentro da regiao de deplegéo, e

em z = 300 nm.

Figuras (5.2)(a) e (b) mostram os graficos da derivada do campo elétrico * para di-
ferentes densidades de fotoexcitacdo em £ = 4 nm ¢ z = 300 nm. Estes graficos se
caracterizam por oscilacoes nas freqiiéncias de modos normais plasmon-fénon. Quanto
maior ne(= The(ezc) T ne(do,,)), maior as amplitudes de oscilagao; semelhantemente aos re-
sultados experimentais (veja Fig.(5.3)) . Isso ocorre porque o campo de plasma aumenta,
com a densidade, produzindo uma maior varia¢do do campo elétrico total. Também pode-
mos notar que o periodo das oscilagoes iniciais diminui com o aumento da densidade. Isso

é uma caracteristica da freqiiéncia de plasma (v x /).

Figura (5.2)(b) ilustra a variacdo do “tempo de vida” das oscilagGes como funcio da
densidade de portadores. Note que para densidades proximas de 6.2x10'7cm~2 o amorte-
cimento é maximo, tendendo a diminuir em altas e baixas densidades. Esse fato esta de
acordo com as curvas de Im(w,) e Im(w_). Vimos que Im(w,) e Im{w.} sdo simultanea-
mente maximos em torno de 6.2x10'"¢cm ™2 indicando que o amortecimento das oscilacdes

de plasma e da rede sdo iguais. Em baixas densidades Im(w,)> I'm(w_) e portanto a

3Fizemos o grafico da derivada e néo simplesmente do campo para definir melhor as oscilagdes. En-
quanto Q&E- oscila sempre em torno de zero, E(t) oscila sobre a variacdo do seu médulo. A derivada
elimina do sinal a variagdo do médulo, i.e., retira o “fundo” de E(t).
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Figura 5.2: Graficos da derivada temporal do campo elétrico para diferentes densidades
Tie(= Ne(esc) +Ne(dop)) €M () z = 4 nm (b) e z = 300 nm, e suas respectivas transformadas
de Fourier. Para z = 4 nm todas as curvas apresentam oscilagoes fracamente amortecidas
que permanecem por todo o sinal. Para z = 300 nm o mesmo néo ocorre. Para as densi-
dades 5.9x10'7 cm—3 e 7.4x10'7 ¢cm~3 vemos claramente que o sinal amortece rapidamente
chegando a amplidutes despreziveis nessa escala em ~ 2.5 ps. Portanto os graficos em (b)
concordam com as curvas de Im(w), que preveem um maximo amortecimento em torno
de 6.2x10'7 cm~3. As oscilagdes fracamente amortecidas para qualquer densidade em (a)
geram o pico proximo a vpo em (c¢). Esse pico nao pode ser explicado pela analise de
modos com k = 0; recorremos a k # 0 para justificd-lo. Os picos Ly e L_ que aparecem

tanto em (c) quanto em (d) correspondem aos dois ramos de modos normais obtidas para
k ~ 0.

("e'n) epnydwy
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Figura 5.3: (a) Variagtes da refletividade de uma amostra de n-GaAs excitada por luz.
As densidades 7., sdo geradas pelo pump. Observamos que a modulagio na refletividade
é funcdo de neq.. (b) Transformada de Fourier dos sinais em (a). Observamos dois picos
L, e L_ correspondentes & dindmica plasmon-fénon e um terceiro pico na freqiiéncia de
fénon LO [3].

rede deve oscilar por mais tempo do que o plasma. Em altas densidades a desigualdade
inverte indicando novamente que a rede oscila mais do que o plasma. Com isso podemos
dividir o primeiro e o dltimo grafico da Fig.(5.2)(b) em dois intervalos. O primeiro vai
de zero a ~1ps e caracteriza-se por oscilagoes de plasma e pelo rapido decaimento da
amplitude. O segundo (>1ps) apresenta oscilagoes fracamente amortecidas e o periodo &

aproximadamente de fé6non.

Nas Figs.(5.2)(c) e (d) mostramos a transformada de Fourier das Figs.(5.2)(a) e (b),
respectivamente. Nas Figs.(5.2)(c) e (d) vemos os picos L e L_ correspondentes a modos
de k ~ 0. Notemos que o pico L_ tende para v1o em altas densidades enquanto L, vai
para vio em baixas densidades, confirmando as curvas de modos normais da Fig.(3.1).
Na Fig.(5.2){c) também vemos um terceiro pico préximo a vrp. Para justificar esse pico
recorremos a nao homogeneidade do plasma na superficie. Essa ndo homogeneidade faz

a blindagem do modo LO ser inefetiva e portanto a rede oscila com v g.

A banda larga abaixo de L_ na Fig.(5.2)(c) se deve aos buracos. Calculando a fre-

2
a4 . _ 1 @’ny oa s .
qiiéncia de plasma s6 para os buracos (v, = 5- e_h_meom;‘, ) obtemos freqiiéncias variando

entre 1.7 THz a 5 THz para as densidades utilizadas. Essa faixa de freqiiéncias corre-
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Figura 5.4: Comparacdo das transformadas de Fourier E(z,t) em z = 4 nm considerando
somente movimento de elétrons (linha pontilhada) e de elétros mais buracos (linha con-
tinua). Observe que a curva somente para elétrons nao apresenta a banda larga abaixo
de L_, indicando que essa banda se deve aos buracos.

sponde ao intervalo onde aparece a banda larga. Apesar dos buracos contribuirem pouco
para a dinamica pois m} ~ 10 m}, em pontos superficiais hd um acimulo de buracos
devido ao campo superficial. Com esse actimulo, os buracos devem perturbar o sistema
na faixa de freqiiéncias que varia de 1.7 THz a 5 THz. Para verificar esse efeito repetimos
as simulagoes permitindo apenas movimento eletrénico e verificamos que abaixo de L_ o
espectro fica constante (veja a Fig.(5.4)).

Fixando agora a posi¢do em z = 4 nm variamos o parametro 7). Fig.(5.5)(a) mostra
a transformada de Fourier do campo elétrico para 7e(s) =100, 50 e 10 fs. Com a diminui¢ao
de Tgp) os picos Ly e L. desaparecem pois ambos tem contribui¢do de plasma. De
acordo com as curvas de Im(ws) em densidades mais altas ou menores esse efeito seria
menos marcante em um dos picos, pois o sistema estaria mais desacoplado. O pico
préximo v apresenta uma pequena diminui¢do de amplitude mostrando que sua origem
¢ essencialmente de fénons. Para justificar o fraco acoplamento que gera o terceiro pico

¢ o forte acoplamento que produz os picos Ly ¢ L_ na mesma posigao, i.e., na mesma
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Figura 5.5: (a) Transformada de Fourier do campo elétrico em z = 4 nm com neg, = 1x10'®
cm ™3, ng,, = 3x107cm ™3 e diferentes valores de 7. Com a diminuicéo de 7 os picos L
e L_ desaparecem, permanecendo apenas o pico proximo a vpp. Isso mostra que esse
pico vem de um fraco acoplamento plasmon-fénon, o que s6 é possivel nessa densidade
para k # 0. (b) Transformada de Fourier do campo elétrico em z =4 nm e 200 nm com
parametros do Teltrio e 7 =10 fs. No caso z = 4 nm o grafico se assemelha ao do GaAs,
enquanto para z = 200 nm vemos apenas uma banda larga com um minimo em vro. Isso
mostra que o pico em v se deve a efeitos da ndo homogeneidade superficial do plasma.
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densidade, recorremos novamente ao fato da nio homogeneidade do plasma (k # 0) levar
a uma blindagem inefetiva do campo de fénon, de modo que a rede oscila com freqiiéncia
préxima a vip.

Repetimos as simula¢oes utilizando parametros do Telario % e utilizando 7e) = 10
fs. Fig.(5.5)(b) compara os resultados obtidos em z = 4 nm e z = 200 nm. Na posicao
superficial z = 4 nm vemos o pico em vz o enquanto para £ = 200 nm s6 hé uma banda
larga com um minimo em vrp. Como a tnica diferenca entre os pontos £ = 4 nm e
z = 200 nm, capaz de gerar o pico em v, é a ndo homogeneidade longitudinal do
plasma, concluimos que esse pico se deve a blindagem inefetiva do modo LO para k # 0.
Veremos que o espectro de emissio do Telirio é semelhante a Fig. (5.5)(b).

Um dos aspectos interessantes das Figs. (5.5)(a) e (b) é que para 7 = 10 fs elimi-
namos oscilacdes de plasma do sistema. Apesar disso o pico préximo a vz varia pouco
com relagio ao caso 7 = 100 fs (curva preta em (a)). Portanto mesmo se o plasma for
fortemente amortecido a sua blindagem inefetiva (devido a nio homogeneidade) faz a rede
oscilar com freqiiéncia proxima a vzo.

Até aqui mostramos resultados em pontos especificos dentro da amostra (z=4nme
£ = 300 nm). Mas experimentalmente o probe mede efeitos de toda a regido de penetragao
do laser. Para nos aproximarmos dos resultados experimentais, calculamos um sinal médio

proporcional 4 integral do campo elétrico,

—1

S(t) ~ [0 * " E(t) exp(—2az)ds, (5.3)

onde o peso exponencial simula a perda de intensidade da luz ao se propagar no meio.
Fig.(5.6) mostra S(t) para diferentes densidades de excitagdo. Em (a) vemos o “campo
médio” sendo blindado pelos fotoportadores, seguido de modulagbes nas freqiiéncias de

plasmon-fonon. Fig.(5.6)(b) mostra a transformada de Fourier de S(t). Observe que o

10s parametro utilizados para o Telurio estdo citados na secio (5.3).
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Figura 5.6: (a) Grafico de'S(t) para diferentes densidades de excitagao e (b) sua respectiva

transformada de Fourier utilizando parametros do GaAs. Observe que a blindagem do
“campo médio” é mais efetiva quanto maior a densidade de excitagdo. Como a integracao
de S(t) envolve uma grande parte de plasma homogéneo pois o~ é muito maior do que o
comprimento da camada de deplegao, o pico em vz é suprimido. O alargamento do pico
L se deve as menores densidades no interior do material.

pico em vrp desaparece, permanecendo os picos L, e L_. Como no sinal S(¢) mede-

se principalmente regides homogéneas, pois o~ !

¢ muito maior do que o comprimento
da camada de deplecdo, os efeitos de regides homogéneas sao predominantes em S(t).
Devemos notar que o pulso G(z,t) decai para o interior do material de modo que a
densidade superficial &€ maior do que préxima a o~ !. O alargamento do pico L, se deve
a essa diminuicdo da densidade, que tende a deslocar o pico L, para vro.

A transformada de Fourier de S(t) apresenta duas caracteristicas diferentes do resul-
tado experimental reproduzido na Fig.(5.3): (i) o pico em v;p é fortemente atenuado e
(ii) o pico L, tem amplitude comparavel ao L_. A amplitude experimental do pico L,
é bem inferior a do pico L_ porque no experimento perde-se resolucio espectral com o
aumento da freqiiéncia [3]. Quanto ao pico em v, experimentalmente sua origem nio

estd apenas na ndo homogeneidade longitudinal (k # 0). A nfo homogeneidade lateral,

provocada pelo pulso de excitacdo, também contribui para esse pico. Fig.(5.6)(a) ¢ uma
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indicacdo de que a nfo homogeneidade longitudinal deve contribuir pouco para o pico em

vi,o Do espectro experimental.

5.3 Campo de Radiagao na Aproximagao de Dipolo.

As figuras experimentais (5.7)(a) e (b) mostram o campo irradiado por uma superficie
de Teltirio excitada por luz e a sua respectiva transformada de Fourier. Para simular esse
experimento de emissdo THz calculamos o campo elétrico E no interior do material. Em
seguida calculamos o campo irradiado E;, a partir do campo E, e fazemos a transformada
de Fourier de E;, para determinar a freqiiéncia da radiacdo. Notamos que as freqiiéncias

de oscilagio de E(t) e Ei(t) sdo as mesmas, salvo ligeiras alteragdes na forma espectral.

O campo irradiado por uma distribuigao de cargas oscilante é dado na aproximagao

de dipolo por [22]

Uo 2

Waﬁp(t) XTXT, (5.4)

r
E,;,-(t -+ E) =

onde p é o momento de dipolo da distribui¢do, r o vetor que liga a distribuigao de cargas
a um detector, T o seu modulo e g a permeabilidade do vicuo. O momento de dipolo é

calculado a partir da polarizagdo do meio,

p=/VP dv, (5.5)

onde P é a polarizagdo do plasma (campo de separagio de cargas) mais a polarizagao da
rede, i. e., P = P, +P4. A integracao é feita em principio sobre todo o volume de cargas.

Substituindo (5.5) em (5.4) vem

Ho 0*

r
E,-,(t—}-z):mﬁj‘;PdUerr.
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Figura 5.7 Resultados experimentais para emissdo THz [5]. Em (a) vemos o campo
irradiado pela superficie ¢, do Teldrio. O primeiro ciclo de grande amplitude foi gerado
pela corrente transiente que surge logo apés a fotoexcitacio. Essa corrente se deve ao
gradiente da densidade de portadores gerado pelo decaimento exponencial do laser. As
oscilagbes seguintes se devem a fonons. (b) Transformada de Fourier do campo irradiado.
Observamos um pico abaixo de TO gerado pela corrente transiente e outro em LO devido
a fonons. O minimo em TO est4 relacionado ao polo da fungio dielétrica em vro.

Na auséncia de campos externos a polarizagio ¢ o campo E estdo relacionados por
P= —EQE.

Assim,
Eoflo 62

r
Belt ) ==t o

/VEd'uxrxr. (5.6)

Assumimos que E tem somente componentes longitudinais e denotamos por X o versor

normal a superficie de excita¢io, desse modo escrevemos

/VEd,’U = [VE(x,t) dv X.
Com isso (5.6) fica

Eoo O°
473 Jt?

Ei’(t+£)= [VE(a:,t) duX Xr Xr.
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Figura 5.8: Ilustragdo dos vetores envolvidos no cilculo de radiagao. O vetor x € normal
a superficie semicondutora, o vetor r indica a posigdo do detector relativa a superficie, e
p indica a polarizacdo da radiagdo.

Como X X T X T = r’sinf P, onde 8 & o angulo de radiagdo e P um versor paralelo ao

plano definido por % e r (veja Fig. (5.8)) , obtemos

oo sinf &2

Ei(t + -Z—) = 55 [V E(z,t) dv p. (5.7)

Arr

O campo E s6 depende da coordenada z. Podemos calcular o campo irradiado por

unidade de 4rea e reescrever a Eq.(5.7) da forma

E; (t+1%) Eopgsind &2 o’ .
1 =2 - 5?/(’) E(z,t) dz P, (5.8)

onde a integragio & feita apenas ao longo do eixo z. Note que integramos de zero a
a~!, desprezando emissdo de regides além desse intervalo. Estamos admitindo que o
campo irradiado se deve as cargas da regiao de penetracio do laser. Nao consideramos
absor¢do da radiagao THz através da espessura o~*. De acordo com [5] uma radiagao com
fregiiéncia proxima a fénons épticos tem uma absor¢do menor do que 1% ao longo dessa
espessura. Da Eq.(5.8) vemos que uma vez conhecido o campo transiente E(z, ) podemos
determinar o espectro da radiacfio eletromagnética (campo distante na aproximagdo de
dipolo) emitida pelo Telario. Assim, (5.8) complementa as equagGes de dinamica de

portadores e de fénons no estudo na emissao de radiagéo.
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Figura 5.9: Componentes ndo-polarizada, p e s polarizadas da radiagio emitida pela
superficie ¢, do Telirio [12]. Observe que as curvas ndo-polarizadas e p-polarizadas se
assemelham, em contraste com a s-polarizada.

Chama-se radiacdo p-polarizada quando o campo elétrico irradiado é paralelo ao plano
definido por X e r. Quando sua orientacdo é perpendicular a esse plano a radiacio é dita s-
polarizada. Portanto, da Eq. (5.8) concluimos que oscilagbes perpendiculares a superficie
de excitagdo produzem campos de radiacio p-polarizados.

Experimentos em Teltirio confirmam que a radiagio emitida nesse processo é p - pola-
rizada. A Fig.(5.9) ilustra trés medidas da radiacio emitida pela superficie perpendicular
ao eixo c do Teldrio (¢, ). Na primeira delas ndo ha polarizador entre a fonte e o detec-
tor. Na segunda e terceira a radiacdo é p e s polarizada, respectivamente. Note que os
sinais nao-polarizados e p-polarizados apresentam o mesmo comportamento; em ambos
ha oscilagOes caracteristicas de fonons. Na componente s-polarizada nio se observa ne-
nhuma contribui¢do na freqiiéncia de fonon e a forma do sinal est4 alterada com relacio

as demais. Isso confirma o tipo de polariza¢ao dada pela Eq.(5.8), i.e., polarizacio p.

5.4 Simulando Emissao de Radiacao

Nas simulactes de emissdo THz utilizamos parametros tipicos do Teldrio. Assumimos

fotogeragdo entre bandas paraboélicas com massas efetivas 0.06 m, e 0.114 mn, para elétrons
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e buracos, respectivamente. As constante dielétricas valem ¢ = 27 e €, = 22.9. As
fregiiéncias transverais e longitudinais relevantes para a superficie de excitagdio c, sao
vio = 2.83 e vro = 2.6 THz, correspondentes ao modo A;. Lembramos que as oscilaces
do modo Az 1o sdo paralelas ao eixo ¢ e portanto se acoplam ao campo de plasma que
também é paralelo ao eixo c. Se a superficie de excitagdo for paralela ao eixo ¢ () 0
modo relevante serd Ero, uma vez que o campo elétrico sera perpendicular a c. Quanto
a temperatura, considerando Ejgeer = 1.7 eV € Eggp = 0.33 €V obtemos 7. = 7000 Ke
T, = 3655 K. Como altas temperaturas tornam o clculo numérico instavel 5 reduzimos

os valores para T, = 2000 K e T}, = 1050K, conservando a razdo T,/T5.

Para G(z,t) consideramos § = ; \/12310!1—2 fs e @~! =40 nm dados em [4]. Com ¢! =40nm
a densidade de fotoportadores decai rapidamente para o interior do Telfrio. Isso gera
correntes de difusdo de elétrons e buracos na diregdo X. Como % > %—?‘, os elétrons
se difundem mais rapido do que os buracos gerando um campo de separagdo de cargas.
No Telfirio o campo de superficie é desprezivel, de modo que o finico campo relevante &
o campo de separacio de cargas. Notamos que no GaAs o efeito relevante é a blindagem
transiente do campo de superficie, enquanto no Telirio ¢ a criagdo do campo de separagio

de cargas.

Figura (5.10)(a) mostra n.(z,t) (preto} e nx(z,t) (vermelho) em diferentes instantes
ap6s a excitagdo. As densidades se alargam com o tempo devido a difusdo dos fotopor-
tadores para o interior do material. A corrente de difusdo para elétrons e buracos tem o
mesmo sentido mas J, > Ji. Observe que n.(z,t) <np(z,t) paraz ~ 0 e ne(z, t) >nx(z, 1)
para £ ~ 400 nm. Essa separa¢io de cargas cria o campo elétrico da Fig.(5.10)(b). O
perfil do campo também se alarga, acompanhando a difusio das cargas. Notamos que
esse campo é sempre longitudinal pois consideramos apenas serparagido de cargas ao lon-

go do eixo z (ou ¢). Como o Teltrio é piezoelétrico [13] esse campo cria deformagoes

Sveja o grafico do fator de amplificagdo na Fig.(4.2)
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Figura 5.10: (a) Perfil da densidade de elétrons (preto) e buracos (vermelho) em instantes
diferentes. Os perfis se alargam com o tempo devido a difusio dos portadores para o
interior do material. Observe que n, se alarga mais rapido do que n; gerando o campo
de separacao de cargas visto em (b). Esse campo é responséavel pela excitagdo do modo
Az 10 e subsegiiénte emissdo THz.

longitudinais da rede, excitando o modo longitudinal éptico Az o. Como esse modo é
infravermelho ativo surgem dipolos oscilando na freqiiéncia de fénon e conseqiiéntemente

h4 uma radiagao emitida.

Figura (5.11)(a) ilustra o campo irradiado simulado. Note sua semelhanca com o resul-
tado experimental da Fig.(5.7)(a); vemos um primeiro ciclo de grande amplitude, seguido
de modulagoes menores. Este primeiro ciclo se deve ao campo transiente provocado pelas
_ correntes de difusdo. As oscilagGes seguintes sao geradas pelo modo A, 10 excitado pelo
campo. Para verificar se o primeiro ciclo é realmente gerado pela difusdo de plasma, simu-
lamos o sistema sem considerar fonons, i.e., desacoplamos as Egs.(4.6)-(4.11) assumindo
bi2 = 0. O grafico obtido corresponde & curva preta da Fig.(5.11)(a). Note que essa curva
coincide com o primeiro ciclo mostrando que sua origem é o campo transiente gerado pela
difusdo. O plasma nao permanece irradiando porque o campo elétrico de separacio de

cargas cria uma corrente de arraste oposta a corrente de difusdo que se cancelam mu-
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Figura 5.11: (a) Campo irradiado pela superficie ¢, do Teldrio. Observe um primeiro
ciclo de grande amplitude, seguindo de modulacoes menores. A linha preta corresponde a
emissao de radiagdo sem considerar fénons. Observe que as duas curvas estao superpostas
no primeiro ciclo, indicando que esse ciclo se deve ao plasma. Na transformada de Fourier
do campo (b) observam-se dois picos: um abaixo de vrp e outro exatamente em vy,
além de um minimo em v7p semelhantemente ao experimento. A banda larga em preto
corresponde a transformada de Fourier da emissdo s6 de plasma. As curvas verde e preta
coincidem em baixas e altas freqiiéncias, indicando que a contribuig¢ao de fé6non para o sinal
s6 ocorre em torno das freqiiéncias opticas. O pico em v se deve a ndo homogeneidade
do plasma na superficie.
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tuamente, levando o plasma a um quase-equilibrio. Neste caso nio vemos oscilagbes de

plésmon-fonon porque 7 = 10 fs o que torna o sistema fortemente amortecido.

Figura (5.11)(b) mostra a transformada de Fourier da Fig. (5.11)(a). A curva pre-
ta é a transformada da emissdo s6 de plasma. Neste caso obtemos uma banda larga
centrada em torno de 3.3 THz. Esta freqiiéncia se deve ao periodo do ciclo inicial que
vale aproximadamente 0.3 ps . A curva em verde é a transformada de Fourier da curva
correspondente na Fig.(5.11)(a). Neste caso obtemos um minimo em vro e um pico em
v10; semelhantemente ao resultado experimental da Fig.(5.7)(b). Justificamos o minimo
em termos da fungio dielétrica que apresenta um polo em vrp. Como o campo E(w) é
proporcional ao inverso da fungéo dielétrica, deve ir 4 zero em vrp. Note que em altas
e baixas freqiiéncias as curvas preta e verde coincidem. Isso indica que nesses limites o
sinal & predominantemente de plasma, s6 apresentando contribuicio de fonon préximo as

freqiiéncias de fénon vro e vig.

Os espectros experimental e te6rico diferem quanto a amplitude relativa entre os picos
abaixo de vrg e 0 pico em vo. Em nosso caso o pico em vy tem maior intensidade em
comparagao ao pico de menor freqiiéncia, enquanto no experimento ocorre o inverso. Isso
ocorre porque o sinal medido & a convolugdo do campo irradiado com a funcédo resposta
da antena. Essa convolugio faz a amplitude do espectro diminuir com o aumento da

freqiiéncia, o que néo ocorre no calculo teérico.

Em nosso modelo a emissdo em v1p se deve a ndo homogeneidade do plasma. Como a
blindagem do campo de polarizagio da rede pelo plasma torna-se cada vez mais inefetiva
com o aumento de k, suas oscilagdes ocorrem em vio e ndo com vprg, como era de se
esperar em densidades da ordem de 10'®cm™2. Experimentalmente observa-se o pico em
VLo, que pode estar relacionado tanto com a ndo homogeneidade longitudinal quanto a

lateral, provocada pelo pulso de excitagio. Notamos que a superficie irradia de toda

S55ps =33 THz
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regido de excitagdo, i.e., de regides de alta densidade, no centro do foco do laser, e de
baixas densidades na periferia do foco. Regides de baixa densidade irradiam préximo da
freqiiéncia v1o, enquanto de densidades altas em vro. Assim temos contribui¢tes da nao
homogeneidade longitudinal e lateral no mesmo sinal. A nao homogeneidade longitudinal
deve ser relevante porque a radiagio & emitida de uma estreira regido nao homogénea
proxima, da superficie (~40 nm).

Por Gltimo simulamos emissio variando Teg) € Nexe. Primeiro fixamos T, € variamos
a densidade de excitagdo e em seguida fixamos neg e variamos Tep). Fig.(5.12) ilustra
os resultados obtidos. Na Fig.(5.12)(a) vemos que a amplitude do sinal cresce com a
densidade. Isso se deve ao aumento do campo de plasma. Fig.(5.12)(b) também mostra
um crescimento das amplitudes de oscilagdo com a temperatura. Isso ocorre porque
em altas temperaturas a difusio de elétrons e buracos cresce aumentando o campo de
separacio de cargas. Figs.(5.12)(c) e (d) mostram a transformada de Fourier das figuras
(a) e (b), respectivamente. Na Fig.(5.12)(c) vemos que para To/p = 2000K/1300K o
sinal perde amplitude com a diminuigdo de 7. mas o pico em vpo permanece. Na
Fig.(5.12)(d) vemos que diminuindo a temperatura o pico em V.0 tende a desaparecer sob
uma banda larga. Isso mostra que esse pico & gerado por termos das equagdes envolvendo
a temperatura. Como esses termos sempre envolvem derivadas espacias da densidade,
concluimos novamente que esse pico estd relacionado & nao homogeneidade do plasma.

Vale notar pela Fig.(5.12)(d) que a nossa redugao das temperaturas T. e T, por
problemas de estabilidade numérica, deve apenas diminuir a amplitude do espectro, sem

alterar as caracteristicas gerais do resultado.
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Figura 5.12: (a) Campo irradiado para diferentes densidade de excitagdo e T fixo e (b)
diferentes T,(,) é uma unica densidade de excitagdo. (c) e (d) Transformadas de Fourier
de (a) e (b), respectivamente. Notamos que diminuindo a densidade ou a temperatura o
sinal perde amplitude. No caso (c) vemos que a amplitude diminui mas o pico préximo a
VLo permanece bem definido. J4 no caso (d) esse pico tende a desaparecer sob a banda
larga. Isso mostra que esse pico tem relagdo com a temperatura. Mas como a temperatura
aparece nas equagoes de corrente multiplicadas pelo gradiente da densidade de portadores,
concluimos que sua origem esta na nao homogeneidade longitudinal do plasma.



Capitulo 6

Conclusao

Nesse trabalho simulamos a interagio dindmica dos portadores com a rede em amostras
de n-GaAs e Teldrio excitadas por pulsos ultracurto (~350 fs). Tivemos como motivagao
resultados experimentais recentes de espectroscopia ultrardpida com resolugéo de dezenas
de femtosegundos. A nossa descrigdo envolve equagOes de transporte, a equacao de Poisson
e uma equacdo fenomenologica de oscilador harmoénico para descrever vibragoes da rede
semicondutora. Com essas equacoes complementamos modelos anteriores pois conside-
ramos o acoplamento plasmon-fénon e a nio homogeneidade do plasma, na regiao de

deplecao do semicondutor.

Resolvemos numericamente o sistema de equagdes diferencias do modelo. Para isso
utilizamos o método das diferencas finitas que consiste em discretizar o espago e o tempo
fazendo £ = jAz e t = nAt, onde j e n sdo inteiros e Az e At séo intervalos constantes.
Para se estudar o problema da estabilidade da solu¢io numérica utilizamos o critério de

von Neumann.

Da solugio numérica extraimos o campo E(z, t) gerado tanto pelos portadores quanto
pela polarizacéo dielétrica. Desse campo determinamos as freqiiéncias de oscilagéo do
sistema por transformada de Fourier. Também calculamos, através de E(z,t), o cam-

po irradiado E;(t) pelo semicondutor apés a excitagdo optica. Por isso E(z,t) é uma
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grandeza fundamental em nossa descrigao.

Comparamos as freqiiéncias obtidas através de E(z,t) com medidas eletro-6pticas da
refletividade em uma amostra de n-GaAs. As fregiiéncias obtidas experimental e teori-
camente apresentam concordancia. Observamos trés fregiiéncias de oscilagio do sistema,
duas correpondentes a plasma homogéneo (k = 0) e uma terceira que atribuimos a nio
homogeneidade do plasma. Explicamos esse terceiro pico através da blindagem inefetiva
do modo LO pelo plasma. Fizemos uma analise de modos normais considerando a de-
pendéncia em & e mostramos que uma soma em k pode levar ao aparecimento de mais de

dois picos na transformada de Fourier do campo.

Quanto a emissio terahertz chegamos a um acordo qualitativo entre os espectros de
emissao experimental e simulado. Ambos apresentam uma banda larga abaixo da fre-
qiiéncia de fénon transversal 6ptico (#71¢), um minimo em vro e um pico na fregiiéncia
de fonon longitudinal 6ptico (v). Entendemos que a banda larga se deve a correntes de
difusdo de portadores logo apos a fotogeragdo. O minimo em vrp est4 associado ao polo
da funcdo dielétrica nessa freqiiéncia. O pico em vy se deve as oscilagdes 6pticas da rede.
Esse pico apresenta uma amplitude maior do que o pico abaixo de o, enquanto experi-
mentalmente ocorre o inverso. Sabemos que o resultado experimental é uma convolugio
do campo irradiado com a fungio resposta da antena. Essa convolucdo faz a amplitude
do sinal diminuir com o aumento da freqiiéncia, o que justifica a diferenca das amplitudes

tedrica e experimental.

Com isso temos explicagoes alternativas para o pico em v nos resultados experimen-
tais em n-GaAs e Telario. Essa explicagdo em termos da blindagem inefetiva deve, em
principio, ser considerada juntamente com a de Kuznetsov e Stanton [7}, cuja justificativa
se faz através do modo k = 0 com uma média lateral sobre densidades variadas. Expe-
rimentalmente a nao homogeneidade longitudinal deve ter pequena contribui¢io para o

sinal em n-GaAs. Nesse semicondutor o laser tem um comprimento de penetragio muito
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maior do que a camada de deplegdo, de modo que o probe mede principalmente regioes fora
dessa camada. Assim, os efeitos de regides mais homogéneas séo predominantes no sinal.
Para o Telario, contudo, a ndo homogeneidade longitudinal deve ser relevante pois o sinal
detectado vem essencialmente da regiio nio homogénea (~40 nm) préxima & superficie.

Para eliminar a nio homogeneidade lateral, alguns experimentos em GaAs utilizam o
pumyp com didmetro do foco muito maior do que o probe. Assim o probe mede uma regiao
lateralmente uniforme, eliminando-se efeitos da nio homogeneidade lateral no sinal eletro-
6ptico. Dessa forma néo se observa oscilagbes em v1o. Isso indica que o pico em v se
deve a nio homogeneidade lateral no GaAs. Para o Teltrio ndo hd medidas experimentais
que eliminem a ndo homogeneidade lateral. O campo irradiado provem de toda a extensao
da superficie excitada. Seria interessante que experimentalmente fosse possivel medir o
campo irradiado de uma regifio lateralmente uniforme, para medir efeitos apenas da ndo

homogeneidade longitudinal.



Apéndice A
Equacoes Hidrodindmicas

Utilizamos equagdes hidrodinamicas para calcular densidade e corrente de particulas
como fungdo da posicdo e do tempo. Essas equagdes sdo fundamentais para descrever o
transporte de portadores no interior do material simulado. Derivamos essas equagies da
Eq. de Boltzmann, multiplicando-a por uma poténcia inteira da velocidade v, e fazendo

uma integragao sobre o espago de velocidades.

Para obter a primeira equacdo hidrodinamica multiplicamos a equacao de Boltzmann
por v e integramos sobre todo o espago das velocidades. Com isso vem

of(z,v,t) 4 of(z,v,t) . Of(z,v,t)qE 5
,/ ot dv+/ Oz dev—}-/ ov, Edv_

= _[(af(gtv,t))colldsv- (Al)

O terceiro termo i esquerda vale zero pois

/Md% = /vuf(-'E,V,t)'XdSU = X'/V,,f(:z;,v,t)d?'v =xlim ¢ f(z,v,t)nds.

Ov, Sy—o0 J g

v

(A.2)
Como a integragdo volumétrica & sobre todo o espago das velocidades, a superficie S,

deve ir a infinito. Mas f(z, v, t) vale zero sobre S, — oo pois o niimero de particulas com
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velocidade infinica & zero. Portanto o integrando de (A.2) vai & zero. Com isso e usando

as definigoes de momentos

n(z,t) = ] f(z,v, )d% (A.3)
e
n(z, 1) < vy >= [ vef (2, v, ), (A4)
a Bq.(A.1) fica
%ﬂ + gc—(< vg > n) = (%Z—)cau- (A.5)

Note que o lado esquerdo da Eq.(A.5) corresponde a uma equagao de conservagdo de
particulas, ie., equagdo da continuidade. O lado direito deve entdo gerar particulas.
Como as colisbes entre particulas nfo criam novas particulas devemos ter (%)coll = 0.

Sendo a corrente de particulas dada por J, =< v; > n obtemos

on 0J; —0

5 " oz

(A.6)

Com essa equacdo calculamos n como fungio de = e t. Aqui n e J; sdo as densidades e
correntes de particulas. Para obter a densidade e corrente de cargas devemos multiplicar
(A.6) por g, ou g,. Note que para o célculo de (A.6) precisamos conhecer J;. Para isso
recorremos 3 proxima equagio hidrodinamica.

Multiplicando a equagdo de Boltzmann por v, e integrando como no caso anterior

vem,

_‘9_ 3 9 2 73 qE [0f(z,v,t) 3 _
w/f(W,V,t)Uzd v+a—$/f(:z:,v,t)vzd U+_n?/———6vz v dv =

- _% /f(x,v, t)desv + % [ f0($7v)uwd3v7 (A'7)

onde os dois termos & direita vieram da aproximacio do tempo de relaxacdo. O primeiro

termo 3 esquerda e os dois termos & direita podem ser reescritos através da defini¢ao




68

(A.4). Com isso (A.7) fica

oJ, 0 23, 9E [Of(z,v,t) 5
5 +5;/f(:v,v,t)vzd U+—/—vmdv_—

L n_ i,
m* v, T T

— (A.8)

onde usamos J2=0 pois ndo h4 corrente no equilfbrio. O terceiro termo a esquerda também

é zero pois

/Bf(x,v,t)

By vedov = /V,,f(x,v,t) X U dV = X - f(V,,f(m,v,t)) v dv.

Usando

Vv(fvx) = 'U,;(V.,f) + f(VvUZ) = ’U;,(V,,f) + fx,

vem

x-/(V,,f(z,v,t)) vwd3v=x-/V,,(fv,,.)d3v—x-/fxd3v =

=x- lim ¢ (fv;)nds—x- x/ fd®v = —x-xn(z,t) = —n(z,1).

Sy—o0 Jg,

Onde a integragio superficial é nula pois f tende a zero no limite de velocidades infinitas.

Desse modo a Eq.(A.8) fica

oJ, O [ 23 qEn _ Jp
5 T %/;oo f(z,v,t)vidv =T (A.9)
O integral do segundo termo &, por definigao,
ff(:c,v,t)vﬁd% =n<v:>, (A.10)

onde < v2 > é a média do quadrado da velocidade. Por outro lado

1
§m* <vi>=<U, >, (A.11)
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onde < U, > & a energia cinética média associada a componente = da velocidade. Vale
notar que no equilibrio, a fun¢io f é simplesmente a distribuigdo de Maxwell e conse-

qliéntemente

1
<U;>= 5kBT, (A.12)

segundo o teorema da equiparti¢io de energia. Como fora do equilibrio J; # 0 as particu-
las possuem uma velocidade de arraste < v; > . Vamos somar um termo relativo a < vy >
na Eq.(A.12),

1 1
< Um >= §kBT -+ 5’{”* < Ug >2 . (A13)

Usando (A.11) e (A.13) em (A.10) obtemos

2n 1 1
23, _ z —m* 2. A
[f(z‘,v,t)vwd v *(2kBT+ g < >%) (A.14)

Substituindo (A.14) em (A.9) chegamos a

aJ, 0 .2n,1 gkn _ J;

1 2
920l Lo _ e Al
ot + Bm[m*(2kBT+ ™ <2 >7)] m* T’ (A.15)
ou
oJ, 0O gEn kg onT J;
g = _ BNt de 1
ot 5‘x(< vz > Jz) m* m* Oz T’ (A-16)

onde usamos J, =< v, > n. Note que o lado esquerdo de (A.16) apresenta a mesma forma
da Eq.(A.5) e portando trata-se de uma equagao de conservagdo com termos de geragao a
direita. Usando novamente que J, =< vy > n eliminamos < v, > na Eq.(A.16), obtendo

assim

01, | 0 T2\ _
A

= + B:E( ————— . (A.17)

Com a Eq.(A.17) calculamos a corrente como fungdo de z e t. Para isso precisamos

conhecer n ¢ T. Temos n da Eq.(A.6), mas T precisa ser calculado pela préxima equagao
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hidrodindmica. Porém vamos assumir 7' constante tanto no tempo quanto no espaco de
modo a truncar a expansao de equacbes de momentos. Com isso obtemos um sistema
fechado de duas equacoes acopladas para o calculo da densidade e corrente de particulas.
Como essas equagoes valem tanto para elétrons quanto para buracos, utilizamos guatro
equacoes hidrodinamicas para descrever transporte de cargas. Note que a rede semicon-
dutora se acopla ao plasma através do termo {%, pois E contém campo de plasma e

campo de polarizagao da rede.




Apéndice B

Calculo dos coeficientes b;;.

Considere as equacdes da fenomenologia de Born e Huang,

FPw(z,t)
-——at?—‘ = buW(.’L‘, t) + ble(iE, t), (B].)
Pz, t) = bnw(z,t) + beE(z, ). (B.2)

Para determinar as constantes b;; consideramos para (B.1) e (B.2) solugbes periédicas da

forma

E(z,t) = E(z,w)e ™",

w(z,t) = w(zx,w)e ™,

Pd(w’ t) = Pd(za w)e—iwt’

e relacionamos b;; com a constante dielétrica.
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Substituindo as solugées anteriores em (B.1) e (B.2) vem

—w*w(z,w) = buw(z,w) + b E(z,w)

Py(z,w) = byyw(z,w) + bpE(z,w).

Eliminado w(z,w) dessas equagdes obtemos a seguinte relacio entre Py(z,w) e E(z,w),

Pu(z,w) = (bor —

- VE(z,w). (B.3)

Comparando (B.3) com

Pd(z, w) = 60(6 — 1)E(.’L‘, w),

onde € ¢ a permissividade do vicuo e € a constante dielétrica do meio, vem

1+ 2= B.4
e(w)=1+ 2 2o b+ 02 (B.4)
No limite w — oc obtemos de (B.4)
o =142 (B.5)
€0
e no limite w — 0 vem
b22 b12b21
=14 ==- . B.
€0 + €o gob11 (B6)
De (B.5) obtemos
b22 = 50(609 - 1) (B7)

Mostra-se por conservacao de energia que b2 = by; [8]. Com isso de (B.6) e (B.7) vem

big = by = \/60(60 — €oo)(—b11). (B.8)




Substituindo (B.7) e (B.8) em (B.4) chegamos a

€y — €0
€Ww) = €0+ T3
1+
que é a fungdo dielétrica para fonon. Portanto by = —wa, de modo que
€0 — €o
elw) =
(W) = € + 1— (=2
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Apéndice C

Equacao de Onda para o Campo de

Plasma

Podemos reescrever as equagbes de transporte mais a equagdo de Poisson numa dnica,
equacao diferencial parcial para o campo gerado pelo plasma E,. Isso é Gtil para notarmos
que E, satisfaz uma equagao de onda se 7, = 7, mt = mj, e T, = Tj. Portanto, o sistema
plasmon-fénon pode ser descrito por uma equagao de onda para o plasma, mais uma
equacdo de oscilador para a rede. Em certos casos a equagao de onda se transforma
também numa equacdo de oscilador, de sorte que o sistema passa a ser descrito por dois

osciladores acoplados, como no modelo de Kuznetsov e Stanton [7].

< Ty (@)
Para obtermos a equacdo de onda, desprezamos 2. Zeth)

Do n & equacao da corrente.

Verificamos que esse termo ¢ muito menor do que os demais termos das Eqgs.(3.17) e

(3.18). Na Fig.(C.1) mostramos trés termos da equacio da corrente como funcio do

tempo obtida para o GaAs. Os termos sao

_ geEme

*
me

t

H

_ kBTe Bne

* ¥
mt Oz

[}
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Figura C.1: Gréficos de trés termos da equacdo da corrente para elétrons. Utilizamos
parametros tipicos de nossas simulacoes (adotados para o GaAs). Notamos que os dois
primeiros termos (corrente de arraste e difusdo) sfo aproximadamente iguais, enquanto o
t; é aproximadamente zero. Com isso vemos que & valido desprezar o t; em nossa andlise.

]
ts= 5o ()

Note que ¢, e t, atingem répidamente valores proximos. Isso mostra que logo apos a sepa-
racdo de cargas, provocada pelo campo de deplecdo, surge uma corrente de difusao que se
opoem a de arraste. Isso tende a anular a corrente total, levando t3 para aproximadamente

Z€ro.

Considere a equacao de Poisson

OB _ 1 0Fe | 1 (0 4 gene+ qhnaop) wroy/ o€ — &) O (C.1)
0r  €x O E0€oo AnPn el  Gnitidap E0€oo 0r )

Derivando (C.1) com relagao ao tempo vem,

82E(z,t) 1 8’Eent e 1 ( Onp(z,t) b One(a:,t)) wroy/€o(€0 — €co) BPw(z, 1)
. L L . _ _

0Ot  €x 02Ot Ep€so "¢ ¢ ot €0€o0 ozot
(C.2)

O termo gpngop desaparece porque 7Ndgp & constante. Utilizando a equagdo da continuidade
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para elétrons e buracos,

Onen)(2,1) _ OJe(ny(z,t)

5 = pe + G(z, t), (C.3)
reescrevermos (C.2) da forma
PE(x,t) 1 Eep 1 8Jy(z,t) 0J.(z,t)

_wro go(€0 — €00) 82w (z, t)

E0€oo ozot (C.4)
Os dois termos envolvendo G(z,t) se cancelam mutuamente pois g, = —g,. Derivando
novamente com relagao ao tempo, (C.4) fica
B E(z,t) 1 BE,,, 1 O* Jy(z, 1) P J(z,1)
FoPt e B3Pt e Gzot % ozat O
wroy/€o(€0 — €co
_wro o(o ) 3w (x,t) (C.5)

E0€o0 0zd?t
o - aJ ¢
Utilizando as equagbes para corrente reescrevemos os termos que envolvem —“%’t(w—’).

Obtemos assim,

63E($,t) — L63Eemt _ 1 iqﬁnhE _ qthTh BZnh(z:, t) _ q_hBJh+
0z 0%t €o OT0?t o€ Oz My m;, Oz? T 0z

0 ¢?n.E  qnkpT. n(z,t) ge 8J., wro eo(€0 — €x) BPw(z, t)

dr m: m? Oz T BI) €0€o0 0z0%t (C.6)
Substituindo %ﬁﬂ dado por (C.3) e reagrupando os termos de (C.6) obtemos
PE 1 asEext . 1 i qznh + qgne)E . 8_2 QthThn + QekBTene)+

il h
0x0?t €y Or0?t  cp€x Oz ™M WL 0z mj, mk

+lg( . 0o 4 g )]_WTO go(€o — €oo) Pw(z, t)
7 ot \TnTth T Qelte T GhTdop €0€c0 8ro2t ’
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onde incluimos a constante gngep. Utilizando a equagao

OE,(z,t) 1
___pa_m._ = E—O(qhnh + GeNe + thdop)1

obtemos

33E 0 i_azEezt . 1 (Q}Z{nh + qgne)E _ 0 (qthThn + (IekBTe

dz0%t _ Oz €, 02t E0€o T, mt oz

0z mj h me )+

1 O0E, wro £0(€0 — €oo) 3212(23;,15)} ()

€T Ot E0€oo

Igualando os argumentos da derivada espacial chegamos a

0?E(z,t) _ 1 8By 1 [(q,%nh + qﬁne)E _ gnksTy Onn(z,t)  gnknTe One(z,t) i+
0%t €w 0% Eo€oo =~ T, MY m;, Oz me Oz

1 8E, wro eo(€0 — €xo) B?w(z, 1)

€T Of Eo€oco 0%t
Usando
1 wTO\/EO(GO — € )
E(z,t) = —[Bux(z,1) + Ep(,t) — = w(z, 1)),
€00 €0
e definindo
o 1 giny | gine
wp‘ - € ( * * )’
060 T}, m
obtemos
PE,(z,t wroy/€ol€o — €xo)
_aLz(t_l = _wﬁlEp — wf,,(Eezt - o w(z,t))+

qthTh Bnh(z‘, t) + qthTe Bne(:c, t)) . 1 BEP

+_l_( _
T Ot

€9 MM Oz m} oz
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Definindo E(z,t) = “TOV 00" cw) Ww(z,t), vem
azEp(lE,t) 1 6Ep 9 9 1 qthTh Bnh(z t) qthT on, (.’L' t)
- — E _ . H [ € b .
52t +,,. ot Fwy Ep wpl( (2, 1) — Eegi)+ 60( m, oz + m o )
(C.8)

Para calcular (C.8) precisamos também determinar ngg) e conseqilentemente Je). Para

transformar (C.8) numa equagéo fechada para E, devemos linearizar os termos de arraste,

assumindo n, = ny = ng =constante, e com isso

UJ2 — 1 (‘1%"0 qznﬁ)
P oepee Ml  omr

Note que na pratica n, # ny e essa diferenca se acentua se ng4,, # 0. A razio para se
assumir 7, e ny constantes pode ser vista na Fig.(C.2). Observe que apés sua fotoexci-
tagdo, a densidade n, parte de um valor constante dado pela camada de deple¢ao e passa
a oscilar em torno de um novo valor ng. O que fazemos é desprezar as oscilagdes én,(z, t)
sobre ng, pois sua amplitude é pequena. Também assumimos Tj, = T, e m; = m;. Com
isso obtemos

O*E,

+ wzlEP = wgl(Ef(:rn t) - Eeﬂ?t) + gﬁi (CQ)

0 Ey(w,1) , 10E,
9%t T Ot

k5T, . - :
onde ¢ = 22 tem dimensdo de velocidade ao quadrado.
e(h)

Note que (C.9) é uma equagdo de onda com termos de restauracdo, amortecimento e

um termo que lhe acopla a rede. Com isso o sistema de seis equagGes diferenciais se reduz
- ?E, __ o

a apenas duas equagbes para E, e Ey. Observe que se 53 = 0 em alguma regido do

espago ou ¢ = 0, obtemos dois osciladores acoplados para descrever a dinamica pldsmon-

fonon. O nosso modelo generaliza o modelo de Kuznetsov e Stanton [7] pois incluimos a

ndo homogeneidade longitudinal do plasma, dada pelo termo 02%%2 em (C.9).

Resolvemos a Eq.(C.9) mais a equagdo de oscilador para Ey (Eq.(3.22)) fazendo uma
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Figura C.2: Gréfico de n(4nm,t) para uma dopagem fixa ng,p =3x10'" cm™° e diferentes
densidades de excitagdo, nese =4x10Y7 cm™3 (verde), 6x10'" cm~® (vermelho) e 1x10'®
cm~2 (preto). O valor inicial de n. ¢ uma constante dada pela camada de deplegao do
GaAs. Com a fotoexcitacio essa densidade aumenta rapidamente, passando a oscilar em
torno de uma nova densidade 79 = (Tig(ezc) +Te(dop)) COM UmMa pequena amplitude dn R
Linearizamos nossos calculos assumindo dne(z,t) = 0 em w).
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transformada de Fourier do tempo para a fregiiéncia nas duas equagdes. Em seguida
resolvemos uma equagao diferencial ordiniria em z impondo E,(0,%) = E,(l,t) = 0, onde

[ é o comprimento da amostra semicondutora. O resultado obtido tem a forma

E(wi) = Ek:O(w)f(x’w)a

2
onde Ey_y(w) é o resultado sem o termo %ﬂ e portanto corresponde ao plasma homogéneo

(k = 0). f(z,t) &€ uma funcdo da posi¢do obtida das condi¢des de contorno utilizadas.
Admitimos F..(z,w) constante por simplicidade.

Fig.(C.3) ilustra F(z,w) para duas posi¢bes no interior da amostra utilizando paramet-
ros do GaAs e Telirio. Observe que em z = 4 nm os dois graficos apresentam um pico
em vp. Para z = 300 nm vemos apenas os picos L, e L_ no GaAs, correspondentes
a k = 0. No Teldrio nio observamos os picos L, e L_ pois utilizamos 7 = 10 fs [4], o
que faz o sistema amortecer fortemente. As curvas tracejadas em verde correspondem a
Ej—o(w). Note que para z = 300 nm temos E(z,w) e Eg-p(w) coincidindo. Isso indica
que f(z,t) = 1 no interior do material. Ja na superficie os graficos se diferenciam pelo
pico em vip. Isso mostra que esse pico se deve a f(x,t) e portanto estd relacionado a

dependéncia espacial do campo, i.e., & ndo homogeneidade do plasma.
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Figura C.3: Transformadas de Fourier do campo elétrico em z = 4 nm e z = 300 nm com
parametros do GaAs e do Teldrio obtidas analiticamente (resolvendo-se a Eq.(C.9) mais
a equacdo de oscilador para a rede). Em z = 4 nm observamos um pico em vip nos dois
casos. Para z = 300 nm vemos os picos Ly e L_ para o GaAs e apenas um banda larga
no Telario. Essa diferenca se deve ao 7 adotados nos dois casos. No GaAs utilizamos
7 = 100 fs enquanto no Teltrio 7 = 10 fs. A linha pontilhada em verde é o grafico de
Ej—o(w). Note que Ey—o(w) e E(300nm,w) coincidem. Portanto o pico em vro se deve a
dependéncia espacial de f(z,w), relevante na posi¢ao z = 4 nm.



Apéndice D

Programacao em Fortran

OO0 00 006000

Com este programa geramos a camada de deplecao do GaAs. Para isso iteramos
o sistema assumindo G(x,t)=0 nas equacoes da continuidade. Os eletrons
dados por ndop blindam o campo Eext, gerando um campo superficial.

Os resultados dessa primeira parte sao armazenados em arquivos de saida.
Para o Telurio desprezamos o campo de superficie.

A segunda etapa da simulacao utiliza esses dados de saida como valores
iniciais. Nesta segunda etapa ocorre a geracao de fotoportadores e a
subsequente dinamica transiente.

As unidades utilizadas nesse programa foram:
tempo=|fs];comprimento=[nm};campo=[kV /cm];densidade=[nm"-3]
corrente=[(nm /fs)*nm "-3];frequencia=[fs"-1);temperatura={KJ;energia—[J].

program DINAMICA TRANSIENTE

DECLARACAO DAS VARIAVEIS
integer j,n,NL,NT, contador

real*8 eo,einf,permit,w_TO,w_LO,b12
real*8 qe,me,Te,gh,mh,Th

real*8 kb,tau,tau_ph,Pi

real*8 akl,ak2,ak3,ak4, half

real*8 Eext

real*8 fatorl,fator2,fator3,fatord
real*8 dt,dx

real*8 ndop

real*8 SOMApar,SOMAimpar,SOMAif
real*8 NO,Nexc,lambda,delta,t0

DECLARACAQO DO VETORES
real*8 ne(0:2000,0:1),je(0:2000,0:1)
real*8 nh(0:2000,0:1),jh(0:2000,0:1)
real*8 E(0:2000,0:1),Ep(0:2000,0:1)
real*8 w(0:2000,0:1),v(0:2000,0:1)
real*8 G(0:2000,0:1)

real*8 integral(0:50000)
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PARAMETROS: PARA SIMULAR GaAs COMENTA-SE A LISTA
DE PARAMETROS DO Teluro E VICE-VERSA.

PARAMETROS DO GaAs

parameter (qe:-l.60219d—19,me:0.067d0*9.11d—31,Te:343.0d0) 1(C,KG,K)
parameter (qh:-l—1.60219d—19,mh:0.530d0*9.11d—31,Th:44.0d0)
parameter (einf=10.9d0)

parameter (w_TO=2.0d0*3.1415d0*8.0d-3) !(fs"-1)

parameter (w_ L0O=2.0d0*3.1415d0*8.8d-3)

parameter (tau=100.0d0,tau_ph—4000.0d0) !(fs)

parameter (Eext—-20.0d0) KV /cm)

parameter (ndop=3.0d-4) '(nm"-3)

PARAMETROS DO Telurio

parameter (qe:-1.60219d-19,me:0.06d0*9.11d—31,Te:2000.0d0)
parameter (qh— } 1.60219d-19,mh=0.114d0*9.11d-31,Th=1050.0d0)
parameter (einf=22.9d0)

parameter (w_T0=2.0d0*3.1415d0*2.6d-3)

parameter (w_ L0O=2.0d0*3.1415d0*2.83d-3)

parameter (tau=10.0d0,tau_ph=4000.0d0)

parameter (Eext=0.0d0)

parameter (ndop=0.0d0)

PARAMETROS GERAIS

parameter (permit—8.854d-12) !(C"2/N/m"2)
parameter (Pi=3.1415927d0)

parameter (kb=1.3807d-23) H(J/K)

FATORES DE AJUSTE DAS UNIDADES

parameter (fatorl=1.0d-12) 'Ajusta o fator kb*T/m

parameter (fator2—1.0d-16) 'Ajusta o termo de arraste nas Egs. de Je e Jh
parameter (fator3=1.0d13) 'Ajusta o campo de fonon
fatord=dsqrt(1.0d29) 'Ajusta o campo de plasma

PARAMETROS DA DISCRETIZACAO
parameter (dt—0.25d0,dx—2.0d0) !(fs,nm)
parameter (NL—2000,NT=32768)

eo=((w_LO/w_TO)**2)*einf 'Relacao LST
b12=w_TO*dsqrt(permit*(eo-einf))  !Constante de Acoplamento

CONSTANTES REFERENTES AO PULSO DE LASER

H0—XXX \(5)
Nexc=XXX '(nm"-3)
lambda=XXX I(nm) lambda=(alfa)"-1

delta=XXX /2.0d0/dsqrt(2.0d0*log(2.0d0)) !(fs)
NO0=Nexc/(delta*dsqrt(Pi*2.0d0)) !(nm"-3)

ABRE ARQUIVOS VELHOS
open(unit=XXX, file="XXX.dat’ status="old’)




CRIA NOVOS ARQUIVOS
open(unit=XXX,file="XXX.dat’,status="unknown’)

INICTALIZACAQO DE VARIAVEIS
NO CASO DE VARIAVEIS ANTIGAS:
do j=1,NL

read(XXX,*) ne(j,0)

read(XXX,*) je(j,0)

read(XXX,*) nh(j,0)

read (XXX,*) jh(j,0)

read (XXX,*) Ep(j,0)

read (XXX,*) w(j,0)

read(XXX,*) v(j,0)
end do
close(XXX)
close(XXX)
close(XXX)
close(XXX)
close(XXX)
close(XXX)

NO CASO DE NOVAS VARIAVEIS:
do j=1,NL
ne(j,0)=ndop !dopagem tipo n
je(j,0)=0.0d0
nh(j,0)=0.0d0
jh(j,0)=0.0d0
Ep(j,0)=0.0d0
w(j,0)=0.0d0
v(§,0)=0.0d0
end do

INICIO DO LOOP TEMPORAL
do 20,contador=0,NT

n=0
CONDICOES DE CONTORNO p/ todo n

ne(0,n)=ne(2,n)-(fator2*qe*E(1,n)*dt*ne(1,n) /me)/
$(fatorl *(kb*Te/me)*(dt/2.0d0/dx))

ne(NL+1,n)=ne(NL-1,n) (fator2*qe*E(NL,n)*dt*ne(NL,n) /me) /

$(fator1*(kb*Te/me)*(dt/2.0d0/dx))

nh(0,n)=nh(2,n)-(fator2*qh*E(1,n)*dt*nh(1,n) /mh)/

$(fator1*(kb*Th/mh)*(dt/2.0d0/dx))

nh(NL+1,n)=nh(NL-1,n)+(fator2*gh*E(1,n)*dt*nh(1,n) /mh)/

$(fator1 *(kb*Th/mh)*(dt/2.0d0/dx))
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je(0,n)=-je(2,n)
je(NL+1,n)=-je(NL-1,n)
jh(0,n)=-jh(2,n)
jh(NL+1,n)=-jh(NL-1,n)

je(1,n)=0.0d0
je(NL,n)=0.0d0
ih(1,n)=0.0d0
ih(NL,n)=0.0d0

SOMA "CAMPQ DE PLASMA+CAMPO DE FONON+CAMPO EXTERNO"
do j=1,NL

E(j,n)=Eext+Ep(j,n)-fator4* gamal2*w(j,n)/permit/einf

end do

CALCULO DO PULSO ULTRACURTO
do j=1,NL
G(j,n)=N0*exp(-(((contador*di-t0) /delta)**2) /2.0d0)
$*exp(-(j-1)*dx/lambda)
end do

RESOLVEMOS A EQ. DE POISSON POR Runge-Kutta DE QUARTA ORDEM
PARA O CAMPO DE PLASMA

do j=1,NL
ak1=(gh*nh(j,n)+qe*ne(j,n)+qh*ndop)*dx*fator3/permit /einf

half=((gh*nh(j+1,n)+qe*ne(j-+1,n)+gh*ndop)
$+ (qh*nh(j,n)+ge*ne(j,n)-+gh*ndop})/2.0d0

ak2=half*dx*fatord/permit /einf
ak3=ak2

ak4=(gh*nh(j+1,n)+qe*ne(j+1 ,n}+gh*ndop)
$*dx*fator3/permit /einf

Ep(j+1,n) = Ep(j,n) + ak1/6.0d0 +
$ak2/3.0d0 + ak3/3.0d0 + ak4/6.0d0
end do

EQUACAO DA CONTINUIDADE COM TERMOS DE GERACAOQO PARA
ELETRONS E BURACOS
do j=1,NL
ne(j,n+1)=ne(j,n) +dt*G(j,n)
$-(dt/2.0d0/dx)*(je(j + 1,n)-je(j-1,n))
nh(j,n+1)=nh(j,n)+dt*G(j,n)
$-(dt/2.0d0/dx)*(jh(j+1,n)-jh(j-1,n))
end do

EQUACAO DA CORRENTE PARA ELETRONS E BURACOS
do j=1,NL
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if(ne(j,n) .EQ. 0.0d0) then
je(j,n+1)=je(j,n)*(1.0d0-dt/tau)
$+fator2*ge*E(j,n)*dt*ne(j,n) /me
$-faitor1*(kb*Te/me)*(dt/2.0d0/dx)*(ne(j+l,n)-ne(j-l,n))
else
je(d,n+1)=je(j,n)*(1.0d0-dt /tau)
$-+fator2*qe*E(j,n)*dt*ne(j,n} /me-
$fator1*(kb*Te/me)*(dt/2.0d0/dx)* (ne(j+1,n)-ne(j-1,n))
$-2.0d0*(je(j,n) /ne(j,n))* (je(j+1,n)-je(j-1,n)) *(dt/2.0d0/dx)
§ 1 (j(i.2)/ne(3 1)) (e()0) me(i )
$(neg4.—f1,n)—ne(]—l,n))*(dt/2.0d0/dx)

if(nh(j,n) .EQ. 0.0d0) then
jh(j,n+1)=jh(j,n)*(1.0d0-dt/tau)
$+0.0d0*fator2*gh*E(j,n)*dt*nh(j,n) /mh
$-0.0d0*fator1*(kb*Th/mh)*(dt/2.0d0/dx)* (nh(j+1,n)-nh(j-1,n))
else
jh(j,n+1)=jh(j,n}*(1.0d0-dt /tau)
$+0.0d0*fator2*gh*E(j,n)*dt*nh(j,n) /mh
$-0.0d0*fator1*(kb*Th/mh)*(dt/2.0d0/dx)* (nh(j+1,n)-nh(j-1,n))
$-2.0d0*(jh(j,n)/nh(j,n))*(jh(j+1,n)-jh(j-1,0))*(dt/2.0d0/dx)
S.+ (G (im)/nh 1,m)) *(1h3,m) /2 G ) * (sh -+ L) G-1,m)
$(dt/2.0d0/dx]
end if
end do

EQUACAO DE OSCILADOR HARMONICO PARA A REDE
do j=1,NL
w(j,n+1)=w(j,n)+dt*v(j,n)
v(j,n-+1)=v(j,n)*(1.0d0-dt/tau_ ph)-dt*w_TO*w_TO*w(j,n)+
$(1/fatord)*dt*b12*E(j,n)
end do

ATUALIZACAQO DAS VARIAVEIS

do j=1,NL
ne(j,n)=ne(j,n+1)
je(j,n}=je(d,n+1)
nh(j,n)=nh(j,n+1)
jh(j,n)=jh(j,n+1)
w(j,n)=w(j,n+1)
v(j,n)=v(j,n+1)

end do

CALCULO DE S§(t)
SOMApar=0
do j = 2,(lambda/dx)-1,2
SOMApar = SOMApar + E(j,n)*exp(-j*dx/lambda*2.0d0)
end do

SOMAimpar=0
do j=3,(lambda/dx)-1,2
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SOMAimpar = SOMAimpar + E(j,n)*exp(-j*dx/lambda*2.0d0)
end do

SOMAIf = E(1,n)*exp(-1*dx/lambda*2.0d0)+
$E((lambda/dx),n)*exp(-(lambda/ dx)*dx/lambda*2.0d0)

Integral{contador) = (dx/3.0d0)* (SOMAif
$ 1+ 2.0d0*SOMAimpar -+ 4.0d0*SOMApar)

SALVA CAMPO ELETRICO TOTAL COMO FUNCAO DO TEMPO
E OUTRAS GRANDEZAS DE INTERESSE

write(XXX,*) E("POSICAO" n)
write(XXX,*) XXX ("POSICAO" 1) 'XXX é alguma grandeza de interesse
write(XXX,*) Integral(contador)

continue ! FINAL DO "LOOP" DO TEMPO

FECHA ARQUIVOS DE SAIDA

close(XXX)

end
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