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Resumo

Neste trabalho estudamos a influéncia dos mecanismos de espalhamento
no transporte semi-cléssico de portadores em materiais semicondutores. Para tanto, foi
desenvolvida uma rotina computacional baseada no método de Monte Carlo, sendo esta
aplicada aos seguintes materiais: 1) Antimoneto de Gélio (GaSb); 2) Telureto de Cad-
mio e Telureto de Cddmio Manganés (CdTe e Cdi_oMn;Te); 3) Liga de Silicio Germéanio
(Siy_5Gey); 4) Super-rede de Al;Ga;_,As/GaAs. Os estudos realizados foram baseados na
influéncia dos mecanismos de espalhamento nos seguintes parametros: i) velocidade de deri-
va; ii) populagdo dos portadores iii) energia média; iv) fungao distribuigdo; v) mobilidade;
vi) difusdo.

No GaSb, o estudo foi realizado para o transporte de elétrons e buracos, dando
énfase na atuagéo do mecanismo de espalhamento por impurezas e o efeito de compensagao.
No estudo do transporte eletronico no CdTe, foi realizada uma anélise da influéncia da con-
centragao de Manganés no composto Cd;_Mn,Te. Os efeito dos mecanismos de ionizacao
por impacto (que atua em altos campos) e espalhamento por liga foram estudados no sis-
tema Si;_,Ge;. No estudo realizado na super-rede de Al,Ga;_As/GaAs, o método de
Monte Carlo foi adaptado ao sistema bi-dimensional, Qnde foi estudada a influéncia do me-
canismo de espalhamento causado pela rugosidade da interface, na coeréncia das oscilagoes
do elétron na mini-banda(Oscilagbes de Bloch).

O método computacional desenvolvido mostrou-se bem versatil nos estudos pro-

postos. Os modelos adotados em cada estudo, descrevem bem os resultados experimentais

disponiveis na literatura.
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Abstract

In this work we have studied the influence of scattering mechanisms in
semiclassical transport in semiconductor materials. So, it was developed a computational
routine based on Monte Carlo method, applied to the following materials: 1) Gallium
Antimonide (GaSb); 2) Cadmium Telluride and Cadmium Manganese Telluride (CdTe,
Cd;_zMn,Te); 3) Silicon Germanium Alloy (Si1—sGez); 4) Superlattice of Al;Gay—zAs /
GaAs. Our work have been done based in the influence of the scattering mechanisms on
the transport properties, such as: i) drift velocity; ii) carrier population; iii) mean energy;
iv) distribution function; v) mobility; vi) diffusion.

In GaSb, we studied the transport for both electron and hole, where we inves-
tigate the role of scattering mechanism of ionized impurity and the inclusion of carrier
compensation. In the study of the electronic transport in CdTe, we analyzed the effect of
Manganese concentration in the transport properties of Cdi_,Mn Te. The effects of the im-
pact ionization and alloy mechanisms were studied in Si;_,Ge,. For the Al,Gaj_,As/GaAs
superlattice, the Monte Carlo method has been adapted for the bidimensional system, where
we have studied the influence of the interface roughness scattering in the electron motion
(Bloch Oscillations). '

The computational method shbwn good versatility for the proposed problems and

our models described very well the éxperimental results available in the literature.
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CW - Modelo de Conwell e Weisskopft para o espalhamento por impurezas ioni-

d - Perfodo de uma super-rede.

Dy, - Difusdo para buracos.

D, - Difusdo para elétrons.

Des (Ex) , Des (k) - Densidade de estados.
D; - Coeficiente de difusio longitudinal.
dt - Passo temporal.

E, - Valor do "gap" a T = 0.

Ey - Auto-valor da energia.
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EMC - Ensemble Monte Carlo.

E,s - Energia da n-ésima subbanda.

ER - Espalhamento devido a rugosidade numa interface.

F - Campo elétrico.

fa - Funcao distribuigao.

G - Vetor da rede reciproca.

GaAs - Arseneto de Gaélio.

Gap, E, - Diferenca de energia entre o topo da banda de condugao e o fundo da
banda de valéncia para um material semicondutor.

H - Hamiltoniano total.

Hy - Hamiltoniano néo perturbado.

H; - Hamiltoniano perturbado.

II - Ionizagao por impacto.

J, - Densidade de corrente para buracos.

J,. - Densidade de corrente para elétrons.

k - Vetor de onda.

kp - Constante de Boltzmann.

ks - Vetor de onda final.

k; - Vetor de onda inicial.

k, - Componente x do vetor de onda na diregao x.

k, - Componente y do vetor de onda na diregao y.

k, - Componente z do vetor de onda na diregao z.

L - Largura da rugosidade no espalhamento por rugosidade.

mg - Massa do elétron livre.

m” - Massa efetiva de um portador num semicondutor.

m:l - Massa efetiva da densidade de estados. .

m; - Massa efetiva transversal.

mr - Massa efetiva longitudinal.

MC - Método de Monte Carlo.

MOSFET - Transistor de efeito de campo baseado numa jungdo metal-éxido-
semicondutor.

Ng,ac, Nop - Nimero de ocupacao de fonons.

N; - Concentragao de impurezas ionizadas.

N, - Concentracao de impurezas neutras.

ne - Densidade de portadores para elétrons.



Dy - Densidade de portadores para buracos.
p; - Operador momento.

P - Vetor polarizagao.

P(7) - Probabilidade por unidade de tempo.
q - vetor de onda do fénon.

r1, ry - Nimeros randémicos.

r -Vetor posigao.

R - Taxa de geragdo e recombinagao.
Si;_zGe, - Liga Germanio Silicio (concentragdo de Germaénio).
SMD - Semicondutor magnético diluido. v'
t - Tempo.

Te - Temperatura do elétron.

T, - Tempo total da simulacao.

u (r,t) - Vetor deslocamento.

Uy - Potencial de liga.

U, (r;) - Potencial cristalino.

V - Volume do semicondutor.

V, - Potencial da barreira numa super-rede.
v}, - Velocidade de deriva para buraco.

ve - Velocidade de deriva para elétron.

v, - Velocidade do som.

W(k) - Taxa de espalhamento.

Warp - Modelo para a banda de valéncia usualmente adotado para buracos.

X - Vale satélite de um material semicondutor.

Z; - Numero de vales finais disponiveis.

2D - Sistema bidimensional.

3D - Sistema tridimensional.

aj,a - Fatores de nao parabolicidade.

Qs, Bys - Parimetros empiricos do modelo de Varshini.
€0 - Permitividade no vécuo.

ek - Energia do portador.

k - Permitividade do material.

iy - Mobilidade para buracos.

Heale - Mobilidade calculada por métodos tedricos.

i, - Mobilidade para elétrons.
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Hexp - Mobilidade para experimental de portadores.

Ao - Taxa do auto-espalhamento.

Mg - Comprimento de Debye.

Ar (€) - Taxa de espalhamento total.

p - Densidade do material.

T En(Ey,) = Lempo de relaxacdo da energia.

7p (Ex) - Tempo de relaxagéo do momento.

7 - Tempo de movimento livre.

wp - Frequéncia de ressonéncia ciclotron.

¢ - Angulo azimutal.

6 - Angulo entre k e k'.

Agg - Raiz quadratica média da altura da rugosidade na intérface para o modelo
ER.

A; - Diferenga de energia entre o vale T e o j-ésimo vale.

Acg;j - Diferenga de energia entre dois vales.

A,, - Largura da n-ésima subbanda.

Eac,ponpo - Potencial deformagéao actstico, 6ptico, intervale.

¥ (r,t) - Fungdo de onda escrita como uma combinacao linear da fungdo de onda
néo perturbada.

U9 (r,t) - Fungéo de onda néo perturbada.

T} (r) - Fungdo de onda usada no modelo de Sommerfeld.

A - O maior valor de Ar (g).

T - Vale gama.

Fwq - Energia do fonon.



Capitulo 1
Introducao

O estudo do transporte de carga em materiais semicondutores & de fundamen-
tal importancia, tanto do ponto de vista da fisica bédsica, quanto de suas aplicacOes em
dispositivos eletrdnicos. Em fisica bésica, a anslise dos fenémenos de transporte ajudam
na compreensdo das interagoes elementares no cristal, estrutura de bandas, coeficiente de
ionizagdo, etc. No aspecto aplicado, os problemas tem um grau de importéncia maior, ja
que a microeletronica exerce um papel fundamental na vida moderna. A sofisticagao dos
dispositivos atuais, torna a compreensdo dos mecanismos fundamentais do transporte de
carga essencial para o seu continuo desenvolvimento.

Projecdes da industria de Semicondutores mostram que a atual tecnologia empre-
gada na confecgdo de dispositivos baseados na tecnologia MOSFET (Transistor de Efeito de
Campo baseado na jungao Metal-Oxido-Semicondutor) terd dimensdes de ”gate” da. ordem
de aproximadamente 0.07 pm até o ano de 2007. Apesar da indudstria ndo ter ainda atingi-
do este limite, a pesquisa tem direcionado seus esforgos no entendimento de mecanismos
fisicos que surgem nestas escalas de tamanho e condicoes de operagdo. Podemos citar como
exemplo:

. Efeito de portadores quentes(”hot carriers”), que surgem sob certas condigoes de

campo.



- Efeitos de‘quantizagéo de tamanho.

- Flutuagoes atomicas na distribuicao de impurezas.

- Efeitos de Tunelamento.

Neste contexto, a ciéncia dos materiais aplicada ao estudo de materiais opto-
eletrénicos tem um papel fundamental na compreensao dos mecanismos presentes nos ‘pro-
cessos de transporte de portadores de carga.

Para exemplificar como as pesquisas se desenvolvem nesta 4rea, recorremos ao
esquema proposto na figura 1.1, na qual representamos as vérias etapas dos processos de
desenvolvimento de um dispositivo semicondutor. Como se pode observar através deste
esquema, para due um dispositivo seja desenvolvido, h4 a necessidade de se ter um co-
nhecimento prévio das propriedades fundamentais do material que serd empregado. O
desenvolvimento e a sofisticagdo das técnicas de caracterizagio dptica, estrutural e elétrica,
permitem a determinacgdo de intimeras grandezas relacionadas as caracterfsticas‘ intrinsicas
e extrinsicas dos materiais, com uma acuricia muito boa. De mao destas propriedades é
possivel fazer uma re-engenharia do material em estudo. Em geral os processos de desen-
volvimento e obtengao de materiais eletronicos sao custosos, e a determinagio prévia de suas
propriedades é um indicativo muito importante neste processo. A simulacdo computacional,
do comportamento de suas propriedades bésicas, reduz em muito os custos de desenvolvi-
mento, porque re-direciona a metodologia para a obtengdo dos parametros desejados do
material, relacionando-os com as caracteristicas dos dispositivos a serem obtidos.

O transporte de cargas em materiais semicondutores é em geral um problema bas-
tante complexo, tanto do ponto de vista matemético, quanto dos aspectos fisicos envolvidos.
A solugédo da equagio de Boltzmann, que descreve o problema,‘ nao oferece nenhuma, solucéo
analftica, exceto em algumas situagdes, que em geral nao se aplicam a problemas reais. Além
disto, os parametros de transporte sio derivados de processos fisicos que envolvem muitas
médias, e ”a priori” ndo se conhece a importancia relativa destes processos, o que acaba
tornando o estudo ainda mais dificil. Quando se passa do regime linear, para o regime nao-
linear, as dificuldades tornam-se ainda maiores, sendo que as solugdes analiticas da equacao
de Boltzmann sdo um problema matemético insoltivel. Para que se obtenha alguma solucéo,

€ necessdrio que se introduza uma série de aproximacées, que acabam tornando o problema
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Figura 1.1: Esquema proposto para o desenvolvimento de dispositivos semicondutores.
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distante do sistema real. Para solucionar este problema, dois métodos foram propostos na,
conferéncia de Semicondutores de Kyoto no ano de 1966. O primeiro é o método de Monte
Carlo(1] e o segundo ¢ a técnica iterativa [2]. O método de Monte Carlo é distante a técnica
mais utilizada no estudo do transporte de portadores em materiais semicondutores.

O método de Monte Carlo, aplicado ao transporte de carga em materiais sémi—
condutores, consiste na simula¢io do movimento de um ou mais portadores de cargas num
cristal, sujeitos a acdo de forgas externas, devido a campos elétricos e magnéticos; e a
mecanismos de espalhamento. A duracio do movimento livre do portador ._(intervalo de
tempo entre duas colisGes sucessivas) e os eventos de espalhamento envolvidos na simulagao
sao selecionados estocasticamente de acordo com certas probabilidades que descrevem os
processos microscépicos.

O conhecimento dos mecanismos de espalhamento é essencial no desenvolvimento
do Método de Monte Carlo, j4 que estes controlam a natureza do transporte de portadores.
Os mecanismos de espalhamento mais importantes sao:

- Fénons acusticos.

- Fénons 6pticos (polar).

- Fonons intervale (Equivalente e ndo equivalente).

- Piezoelétrico.

- Impurezas ionizadas.

- Liga.

- Defeitos

- Interagao portador-portador.

Os primeiros quatro tipos sdo inerentes 2o préprio fnaterial e suas propriedades
bésicas. O espalhamento portador-portador e os espalhamentos por impurezas, defeitos e
liga podem ser controlados, e ou minimizados, durante os processos de obtenc¢ao do material
através de fatores como: nivel de contaminagéo, cristalinidade e concentracio de dopantes.

O objetivo principal deste trabalho foi o de realizar um estudo sistemético da
influéncia dos mecanismos de espalhamento nas propriedades de transporte de materiais
semicondutores. Para isto, foi desenvolvida uma rotina computacional baseada no método

de Monte Carlo aplicado ao transporte semi-cldssico. Na escolha dos materiais para o



estudo, foram seguidos os seguintes critérios: 1 - Interesse tecnolégico; 2 - Disponibilidade
de resultados na literatura; 3 - Abrangéncia das propriedades eletronicas com relacao a
atuacio dos mecanismos de transporte; 4 - Contribui¢do dos resultados obtidos. Detalhes
de cada material serdo reportados nos capitulos especificos.

Baseando-se nos critérios acima apresentados, os seguintes madteriais foram esco-
lhidos:

1 - Antimoneto de Gélio (GaSb).

9 - Telureto de Cadmio e Telureto de Caddmio Manganés (CdTe e Cdy—;Mn,Te).

3 - Liga de Silicio Germéanio (Si;_5Geg).

4 - Super-Rede de GaAs/Al;Gaj_;As.

A tese foi estruturada em oito capitulos, bibliografia e dois apéndices. No capftulo
2 & feita uma formulacao dos conceitos bésicos do transporte de carga em materiais semicon-
dutores, inclm’ndokos tépicos principais para o desenvolvimento da rotind Monte Carlo com
eénfase especial na abordagem da natureza dos mecanismos de espalhamento. Este capitulo
& uma compilagao de inimeras referéncias bibliograficas com o objetivo basico de servir de
material de consulta para futuros trabalhos relacionados ao eixo temdtico proposto.

No capitulo 3 & feita uma revisdo dos principios e conceitos bésicos do método de
Monte Carlo (MC) e sua aplicagio no Arseneto de Gélio (GaAs). Além do carater didatico
da reproducio dos resultados, pudemos verificar a acuricia da rotina computacional, j& que
o GaAs é um material bastante estudado, e seus resultados estao bem estabelecidos.

Os capitulos 4, 5, 6 e 7 representam 0s estudos realizados nos materiais propostos.
Cada capitulo foi estruturado da seguinte forma: Introducgao, Modelo, Resultados e»Con—
clusdes. Para cada material estudado é proposto um mbdelo para a sua abordagem, a partir
do MC, baseado na sua estrutura de bandas e nos mecanismos de espalhamento relevantes
as propriedades de transporte do material em estudo. No item resultados, apresentamos
uma, coletanea dos resultados mais significativos para cada material, seguido de uma anaélise
do seu comportamento. As conclusdes parciais de cada capitulo sio realizadas de modo a
sintetizar as propriedades obtidas.

No capitulo 8 referente as conclusdes e propostas de trabalhos futuros, fazemos uma

comparacdo entre os materiais estudados, enfatizando a atuacio dos diversos mecanismos



de espalhamento. . Neste capitulo expomos também as contribuicdes inéditas geradas pelo
nosso trabalho. Ao final deste capitulo, apresentamos trés propostas de continuacio deste

trabalho, baseadas nas observagdes realizadas ao longo do seu desenvolvimento.



Capitulo 2

Transporte Semi-Cldssico em

Materiais Semicondutores

O método de Monte Carlo aplicado ao transporte de portadores em materiais
semicondutores tém como principio bésico estudar o movimento de portadores no espago de
fase, coletando informagdes através dos diversos tipos de interacao (espalhamentos), a que
estes sio submetidos. Este método depende fundamentalmente de dois pontos bésicos: a
estrutura de banda do material e dos mecanismos de espalhamento relevantes ao problema
em estudo. Neste capftulo faremos uma breve explanagao dos modelos mais simples usados
no calculo de transporte em semicondutores, bem como das taxas de espalhamento. O
estudo é feito adaptando-se o contetido -extrafdo da ﬁteratura para a aplicacdo direta ao
método de MC. B dado énfase na formulagéo especifica para os mecanismos de espalhamento
de portadores. ‘

Detalhes de calculos de estruturas de bandas de materiais semicondutores podem

ser encontrados nas seguintes referéncias [3]-[8].



2.1 A Equacgao de Boltzmann

A equagio de Boltzmann ¢ usada direta ou indiretamente para resolver problemas
de transporte de portadores no regime semi-cléssico. Esta, equagao descreve um sistermna de
muitas pafticulas e tém sido utilizada para resolver problemas em materiais do tipo "bulk”,
ou mesmo, em dispositivos semicondutores. A solugdo da equagdo de Boltzmann é obtida
a partir da fungdo distribui¢do do problema a ser estudado. A funcgdo distribuicdo de uma,

particula é simbolizada por:
fa=fa(r,k,t), | (2.1)

onde r representa o vetor posicao e k o vetor momento. A equacao de transporte de

Boltzmann ¢ descrita pela seguinte expressao|3] [6]:

Ofq 10p _
E‘FV Vfd‘f‘ﬁa'kad—

dfa

E col - (22)

Esta equagdo descreve a evolugéo do sistema fisico, através do movimento das
particulas, as forgas que atuam sobre o sistema e seus espalhamentos (que ocorrem através de
colisOes entre os elétrons e a rede). O primeiro termo da equagao (2.2), representa a mudanca
da fungdo distribuicdo devido a particulas sendo espalhadas, capturadas, adicionadas ou
subtraidas, ou mesmo fenémenos de geragao e recombinagdo. O segundo termo representa
a dependéncia espacial da funcéo distribuicéo, e o termo %%’3 a aceleracéo resultante da
forca de Lorentz. O ltimo termo, expressa a mudanca da funcdo distribuicao devido a
processos de colisdes.

A partir da equagio de Boltzmann desenvolveram-se modelos simplificados que sdo
utilizados na sua solugdo. Dentre os modelos mais utilizados esféo o modelo ”drift-diffusion”

ou difusdo e o modelo hidrodinamico.

Modelo de Difusio.

Ha muitos trabalhos utilizando solucdes aproximadas da equagao de Boltzmann,
o modelo de difusio é popular devido a sua simplicidade. Ainda houve vérias tentativas de
sofisticar este modelo devido ao fato de que os dispositivos, a cada dia menores, evidenciam

a deficiéncia deste modelo.



Neste modelo a equacio de continuidade para elétrons é dada por:

one 1

=-V-J,—-R, 2.3
T eV J.-R (2.3)
e para buracos:
8})(, 1 '
AN vARS P 2.4
It ev Jb R) ( )

aqui os termos m. e pp representam a densidade de portadores para elétrons e buracos
respectivamente; J, e J, representam a densidade de corrente para elétron e buracos res-
pectivamente; e R corresponde a taxa de geragdo e recombinagao. As densidades de corrente

para elétrons e buracos neste modelo séo usualmente descritas pelas seguintes equagoes:
J, = encp F+eD Ve, : (2.5)

Jb = epbubF——eDprb, ,(2.6)

onde p, ¢ a mobilidade do elétron, i, ¢ a mobilidade do buraco, D, a constante de di-
fusdo para elétron, D a constante de difusdo para buracos e F o campo elétrico aplicado.
Vamos resumir as suposicoes necessdrias para a validade destas equagoes[9]: 1 - Todos os
espalhamentos sdo considerados eldsticos; 2 - Variagoes espaciais do tempo de colisdo e da
estrutura de banda sdo desprezadas, o que significa que para ser vélido a concentracao de
impurezas deve variar lentamente durante todo livre caminho médio do portador; 3 - Efeitos
de degenerescéncia sao desprezados; 4 - Variagao espacial das forcas externas é desprezada;
5 - Campo magnético nulo; 6 - Variagéo espacial da temperatura do portador ¢é desprezada,
e supde-se que a temperatura da rede é igual a do portador; 7 - Bandas parabdlicas.

Na literatura encontra-se frequentemente trabalhos que usam formas ligeirarhente
diferentes das relagdes aqui apresentadas, normalmente sdo tentativas de se contornar algu-
mas das restricbes. Devido a estas restrigdes muitos autores preferem o modelo hidrodiné-

mico que segundo eles é um grande avanco em relagdo ao modelo de difusaol9].

Modelo Hidrodindmico.

Naturalmente o modelo hidrodinamico exige um maior esfor¢o computacional que

o modelo de difusdo. Contudo, este modelo ndo sofre de algumas restrigdes que o modelo
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anterior tém. Neste modelo as equagoes (2.3) e (2.4) ainda sdo vélidas mas as expressoes

das densidades de corrente sio substitufdas pelas seguintes equacdes:
Jn = €NeVe, (27)
Jy = —eppvs, (2.8)

onde v, e v; sdo as velocidades de deriva para elétron e buraco respectivamente. Além
destas equagdes este modelo faz uso das conservagoes de energia e momento, sendo que a

conservagao de momento é expressa por:

ov eF 1 v (E})
ar — V (72 e oY, .
e +vVv+m* + o (nekpTe) + o (B 0 (2.9)
e a conservagao da energia por:
OE} 1 Ey — By,
—_— -F VEg + —V - (nevkyT,) + ———2 =0, .
5 tev F+v k—f—ne (nevks )+7Ek(Ek) 0 (2.10)
com
1 .5 3
Ek = Em Vv +§kae, . (211)

expressando a energia média do elétron, T, representa a temperatura do elétron, 7, (Ey)
€ o tempo de relaxagdo do momento, TEw(E:) €Xpressa o tempo de relaxagdo da energia
e ambos dependentes da energia do elétron. Os tempos de relaxagdo podem ser obtidos
experimentalmente, porém recentemente estes parametros tém sido extrafdos a partir do
método de Monte Carlo. As equagdes que representam as conservacoes de momento e
energia também sao vélidas para buracos, fazendo-se as devidas corregdes. Apesar de ser um
modelo melhor desenvolvido que o modelo de difusdo ele ainda sofre de algumas restrigoes
que o modelo anterior apresenta. Notadamente uma delas é a suposicao de que a funcio
distribuicdo é similar a distribui¢do de Maxwell, o que para altos campos elétricos néo é
verdade. Virias tentativas foram feitas para adequar este modelo para sua aplicagdo em
dispositivos, porém sua aplicagdo ainda é questiongvel [3]. Sem mencionar que em certas
condigdes os problemas envolvendo dispositivos tém uma série de agravantes numéricos que
tém que ser contornados para a sua aplicacao.

O método de Monte Carlo néo apresenta a maioria dos problemas que estes méto-
dos tém, resolvendo a equagio de Boltzmann indiretamente. Além disto, qualquer refina-
mento a ser introduzido no método de MC é usualmente mais facil de ser implementado do

que em outros métodos[4].
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2.2 Mecanismos de Espalhamento

2.2.1 Introdugao

No método de MC aplicado ao transporte de portadores em semicondutores, a
fisica dos problemas abordados estd na estrutura de banda do material e na compreensao
dos mecanismos de espathamento de portadores. Portanto, é de suma importancia analisar
com cuidado os mecanismos de espalhamento que podem ocorrer em um semicondutor.
Tradicionalmente, os célculos das taxas de espalhamento levam em-consideragdo apenas
a primeira ordem de perturbacdo, consequentemente apenas a interacdo entre dois corpos
séo analisadas. Em geral, supde-se que os mecanismos de espalhamento nao dependam
de qual forgas externas estejam sendo aplicadas ao material,v e que as colisOes ocorram
instantaneamente[4]-[5].

Quando estudamos o problema de um elétron em um material perfeitamente
cristalino e resolvemos a equacdo de Schrédinger independente do tempo e obtemos as
funcdes de Bloch estaciondrias. Através desta concepgao, o elétron estando em um cristal
perfeito ndo seria perturbado e consequentemente deveria, com o tempo, aumentar gradual-
mente sua velocidade de forma linear com o campo elétrico. No entanto, quando estudamos
um cristal real, observamos que este comportamento néo acontece. A razao para esta dis-
crepancia deve-se a que num cristal real o elétron interage com as imperfei¢oes da rede
cristalina como defeitos e as proprias vibracdes desta rede. Estas imperfeicbes desviam
o elétron de sua trajetéria e podem alterar sua energia. Assim em vez de aumentar sua
velocidade com o tempo, a velocidade do elétron alcanga um certo limite que depende da
magnitude do campo aplicado.

Os elétrons interagem com a rede de vérias maneiras. Vamos apresentar o seguinte

Hamiltoniano para iniciar o estudo deste problema:
Dot =H1+H2+9H3+---. (2.12)

Este Hamiltoniano representa todas as interagoes que ocorrem em um semicondu-
tor, sendo que cada termo deste representa uma interagao diferente. Porém, o que ocorre
com frequéncia é que apenas alguns mecanismos de espalhamento sao relevantes para o

problema que estd sendo estudado. A meta deste estudo, como ja foi dito anteriormente,
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Figura 2.1: Mecanismos de Espalhamento.

¢ apresentar os mecanismos mais relevantes e verificar qual a frequéncia destes mecanis-
mos e qual é a influéncia que estes exercem no transporte de um portador de carga mun
material semicondutor. Incluiremos também, alguns mecanismos que 56 serao relevantes
em circunstincias particulares, tais como: baixas temperaturas, altos campos e problemas .
envolvendo superficie[5, 10]. Apresentamos na figura 2.1 os mecanismos de espalhamento
que normalmente ocorrem em um cristal real em 3D, caso o leitor queira aprofundar-se no
assunto ha boas referéncias sobre o tema [3, 5, 6, 10].
As interagSes do elétron com o semicondutor ocorrem basicamente de duas formas:

A primeira é a interacdo entre os elétrons e os fénons. Apesar da relacao de dispersio
do fénon apresentar uma certa complexidade, podemos tratar a interagdo elétron-fénon
usando algumas simplificacdes e utilizando a conservacio de energia e momento, e como

consequéncia tem-se uma regra de sele¢do a qual restringe os possiveis estados permitidos
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para o elé-troh. O segundo caso é quando o elétron interage com um dtomo em si ou com
um defeito, como por exemplo uma impureza ionizada. Neste caso, o elétron ird ”sentir” o
potencial coulombiano provocado pelo dtomo, que resultando num espalhamento.

Em ambos os casos trataremos o espathamento através da Teoria de Perturbagao
dependente do tempo considerando apenas o termo de primeira ordem.

Em condicdes normais, as formas de espalhamento que atuam num portador no
material semicondutor sdo as descritas acima, porém h4 outros meios de um portador sofrer
um espalhamento. Os mecanismo de ionizagao por impacto e o mecanismo de liberacao e
captura de portadores néo pertencem a nenhuma destas classes. Dentre estes dois mecanis-
mos o de ionizagao por impacto é o mais relevante sendo inclusive muito importante quando

o semicondutor é submetido a campos relativamente altos.

2.2.2 Regra de ouro de Fermi

Em um sélido quando ocorre uma interagao entre um fonon e um elétron, esta
interacdo é muito importante e deve ser tratada cuidadosamente. Usualmente a interacao
entre o fonon e o elétron é tratada através da teoria de perturbacéo dependente do tempo
de primeira ordem. O resultado deste tratamento é conhecido como a regra de ouro de

Fermi, que é dada pela seguinte expressao:
2
S (k,K) = % (K |Ha | K)|* 8 (el — e F Fivg) - (2.13)

Os mecanismos de espalhamento sdo calculados a partir desta equagao. A regra
de ouro de Fermi é obtida solucionando a equacdo de Schrodinger dependente do tempo
através de Teoria de Perturbagao de pfimeira ordem. Quando aplicada a semicondutores,
o termo Juwgq representa a energia do fénon. A funcio 6 expressa a conservagao de energia
que é: '

€l = €k £ Awyg, : (2.14)
onde o sinal positivo refere-se & absorg¢éo e o sinal negativo & emissao.

Agora para obtermos a taxa de espalhamento de um determinado mecanismo,

devemos integrar S(k,k ') em relagdo ao vetor de onda k ':

vV 2T W 0O , ,
W(k)_W/O /0 /0 S (k,K') dk’ do dp, (2.15)
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definiremos 6 como o angulo polar e ¢ como o angulo azimutal. No entanto, em um semi-
condutor a estrutura de banda é tratada como um continuo, entdo neste caso a taxa de

espalhamento W(k) serd independente de @.

2.2.3 Integrais de ”Overlap”

As integrais de "overlap” aparecem quando calcula-se o elemento de matriz do
potencial perturbativo. Normalmente no caso de bandas parabdlicas supde-se que o elétron
€ descrito por ondas planas e que Uy =~ Uk, desta forma a integral de ”dverlap” para
bandas parabdlicas pode ser expressa pela aproximagdo: G(k,k') ~ 1. No entanto, quando
trabalharmos com bandas nio parabdlicas a integral de ”overlap” sers diferente de um.
Aqui apenas daremos um pequeno resumo de como a integral de ”overlap” pode ser obtida.
Detalhes para o célculo estdo descritos na obra de Nag[10].

Em termos gerais podemos supor que o potencial perturbativo pode ser expandidd

em séries de Fourier e descrito pela seguinte equagao:
Hi =) Ugexp(iq.r). (2.16)
q

Fazendo o célculo do elemento de matriz para o caso de bandas nio parabdlicas,
desprezando a interagio spin-érbita, o fator de “overlap” pode ser escrito com uma boa

aproximacao pela seguinte equacdo:
G (k, k,) = |I(k, k/)lz = (akak/ <+ crcpr cos 9)2 , (2.17)

onde os termos ay e ¢y sdo dados por:

1
1+ aes\2

= — 2.18
ak (1+2a6> ’ ( )

! ,

ae

= — ) 2.19
* <1+2ae> (2.19)

Para os elétrons em geral considera-se que a integral de ”overlap” é aproximada-
mente igual a 1. Porém quando sdo calculadas as taxas de espalhamento para buracos,

isto nao é uma boa aproximacio ja que a fungdo de onda do buraco é predominantemente
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tipo-p. Usualmente para transicdes intrabanda, tanto na banda de buraco leve quanto na
banda de buracos pesados, utiliza-se a seguinte expressao:

1
G k)= (1+3 cos?0), (2.20)

porém para o cédlculo de transi¢es interbandas utiliza-se a seguinte expressao:

G (k,X) = Zsmz 9. . (2.21)

2.2.4 Interacao elétron-fénon

O espalhamento por fonons ocorre devido & interagao dos elétrons com as vibracgoes
da rede. As vibragdes da rede sdo decorrentes das oscilagdes coletivas dos fons. Kstas
oscilagbes coletivas sdo tratadas a partir do ponto de vista da mecanica quéntica, podendo

ser expressas como uma superposi¢do de modos normais:

u(r,t) = ; <2péwq> 2 (aq + a*_q) exp (iq.r) eq. (2.22)

Definimos a energia dos fonons como fwq para uma frequéncia wq € um vetor de

onda q. Devido as suas caracteristicas, os fonons séo considerados Bdésons, obedecendo
assim & estatistica de Bose-Einstein. Desta forma, o niimero de ocupacdo de foénons , ng, €

expresso para uma dada temperatura T por:

e fon (22) 1] o

Nos materiais semicondutores de um modo geral, as relagbes de dispersdo sao
exemplificadas como mostra a figura 2.2:

Observamos que as relagoes de dispersdo sdo representadas por quatro curvas,
divididas em dois tipos distintos. No primeiro caso, notamos que a frequéncia aumenta
quando |q| aumenta linearmente e depois préximo da borda da zona de Brillouin tende a um
valor limite. As duas curvas que aparecem neste grupo devem-se a propagacao longitudinal
e transversal. Do ponto de vista fisico, os 4tomos que vibram em fase de modo similar ao
comportamento das ondas acusticas, sdo chamados de fonons actsticos. Para o segundo

grupo de vibracdes, a frequéncia diminui com o médulo do vetor de onda. Neste caso, os

SERVIC TE B B EAY Y
IFSC-USP °F" Nronuagio
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Figura 2.2: Relagdes de dispersio do fénon num material semicondutor.

dtomos vibram em fases opostas e os fénons correspondentes a estas vibracdes sdo chamados
de fénons épticos.

O espalhamento por fénons actisticos pode ser separado em dois casos: espalha-
mento actstico por potencial deformagao e o efeito piezoelétrico. Para fonons épticos temos
0 caso polar e o nao-polar, sendo que o néo-polar é tratado pelo método de potencial de-
formagao. Apresentaremos as taxas de espalhamento apenas para os casos mais simples,
caso o leitor queira aprofundar-se no tema as referéncias [3, 4, 6] podem ser consultadas,

inclusive para detalhes de como estas taxas de espalhamento foram obtidas.

Fonons Acusticos: potencial deformacao eléstico

O espalhamento acustico neste caso se comporta da seguinte maneira: os dtomos
que formam a rede cristalina deslocam-se na mesma diregio, estas vibracdes produzem
um potencial que perturba tanto a banda de conducao quanto a banda de valéncia. Para
descrever este comportamento, os fénons séo descritos por um operador com termos que

representam a criagao e destruicdo dos fénons quando da interacao com os elétrons. O
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potencial de interagdo para fonons actisticos é dado através da seguinte expressao:

1
A 3
! _ i T .
H = gq 1924 <2pwq ) (aq + a_q> exp (iq.r), (2.24)

onde =, é o potencial deformacao, p é a densidade do material, wq € a frequéncia angular
de oscilagdo, V o volume, q é o vetor de onda do fonon, considerando-se que o vetor de
onda. seja paralelo a diregdo de polarizagao er é o deslocamento. Os termos aq € a:; S80 08
operadores de destruicdo e criagio respectivamente. Utilizando este hamiltoniano obtém-se

a seguinte taxa de espalhamento para fonons acisticos (eldstico):
1 3 v
— 1 .
=2 T Tes, (2.25)

onde v, é a velocidade do som e kj, é a constante de Boltzmann e T é a temperatura. Caso
o leitor queira estudar um comportamento a baixas temperaturas, onde o espalhamento
actstico tém uma maior influéncia, pode ser aconselhdvel utilizar o modelo ineldstico para

o espalhamento actstico.

Fonons actsticos potencial deformagao ineldstico

No caso do espalhamento inelédstico, e levando-se em consideragéo os detalhes de
uma estrutura de banda elipsoidal, e supondo que a ndo parabolicidade seja levada em
conta, obtém-se a seguinte probabilidade de espalhamento para absor¢ao:

197 ( ) — m(11/2 (ka)3 EZC
ac,a \E€) = — 25/27T7’L4’U§p

v 2 (€) Fac, (2.26)

F,.= (1 -+ 20(6) [Fl (.’L‘Qa) — Fl (-'Ela)] + 2akpT [F2 (xga) 2, (.’Illa)] ,

e para emissao:

1/2 3 =2
my~ (kT)" Ege _1/2
25/27['7141);1[) A (5) Gac, (227)

Gac = (1 + 2&5) [G1 (1326) — G1 (3113)] — 204ka [G2 (CEQE) — G2 (.’1316)] ,

Wac,a (5) =

as funcdes F(x), Fa(x), G1(x) e Ga(x) sdo obtidas resolvendo as seguintes integrais:

F(z) = ./: Nac (') z 2dz’, (2.28)
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L Bandas Elipsoidais Nao-Parabélicas —I
Absorcao Emissao Intervalo
T1a =C"(a) 3 () < 1—2%559
T2, = C*(a) E* - v(e) < T—i%e;;
Z1a=0 " Tie =0 7 (e) > 1_21:;5;%
720 = O () B” | @0 = C* (@) | V() = VT, (1+200)| | 7(e) > e

C* (&) = gl D" = [V (14 200) — V7 @)
2

B = Vel (L +2a2) + /7 (e)| e, = M4

Tabela 2.1: Limites de intregacio para o espalhamento de fonons acisticos.

F(z) = '/Ow Nge (3') 2 3da!, | (2.29)
Gi(z) = /Oz (Nac (2') + 1) z%dz, (2.30)
Gy (z) = /O'w (Mae (2') + 1) 23da’. | (2.31)

Os limites de integracao para féonons aciisticos sio dados PO X1a, X2, Xle € X2, €
sao os limites para os processos de absorcdo e emissio (tabela 2.1).

A figura 2.3 representa o célculo para o mecanismo de espalhamento aciistico
ineldstico no vale I para o GaAs. A dependéncia para baixos valores de energia neste

mecanismo é grande, porém em altas energias este mecanismo varia suavemente com a

energia do elétron.

Foénons actisticos: Piezoelétrico

No caso de foénons que sdao produzidos devido ao efeito piezoelétrico, fenomeno
que ocorre quando os dtomos que estdo parcialmente ionizados e ao vibrarem produzem
potenciais que perturbam o sistema, a magnitude deste potencial serd maior quanto menor
for a simetria do sistema. No entanto, este mecanismo tém relevancia quando investiga-se
fenémenos a baixas temperaturas e baixos campos. Devido a sua natureza eletroststica,
este mecanismo perde eficiéncia & medida em que a energia do portador tende a ser conside-

ravel. Usando o potencial pertubador para o espalhamento piezoelétrico e fazendo calculos



1E13

—

m

Py

N
1

Taxa de Espalhamento (s7)
m

T ' | T 1 ' | T
Espalhamento por Fonon Acstico Inelastico

—— Absorgdo T = 300K
————— Emissdo T=300K

-‘;' ------- Absorgdo T=77K

1E10 5 =i Emissdo T=77K
1E9 —
0 1 2 3 4

Energia do Elétron (eV)

19

Figura 2.3: Taxa de espalhamento para o processo de fonons actsticos no vale T' do GaAs.
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similares aos do caso anterior, a partir da regra de ouro de Fermi, obtemos [4] :

11 @ \?
S (k,K) = (e=,)? T ~+ ) —=_ I _ 1
( ) . ( p) p(Usz nPZ + 2 9 q2 n )\(21 ) (5 € F h(l)pz) é (k k F q) y
. ' (2.32)
onde Z, representa o valor médio do tensor piezoelétrico sobre todas as direcdes de polari-
zagao do fénon, wp, € a frequéncia do fonon para este mecanismo de espalhamento e  é a

constante dielétrica. O termo A4 é dado pela seguinte expressio:

e2n g
Ag = \/ praat (2.33)

onde n ¢é a concentracgio de portadores livres. No espalhamento piezoelétrico a temperaturas
da ordem 100 K a energia do fonon é muito pequena se comparada & energia do elétron.
Portanto, podemos fazer as mesmas aproximagées que realizamos no caso do espalhamento
por fénons actisticos (potencial deformacdo). Aplicando a regra de ouro de Fermi, obtém-se

a forma final da expressdo para a taxa de espalhamento:

=\ 2
_ [e5p lka s 1 gf;: _ 1
W(e) = (—}_ws> P 2m*e”2 <ln <5b + 1> i %)> . (2.34)

Na figura 2.4 apresentamos o cdlculo da taxa de espalhamento para o mecanismo
piezoelétrico no vale I' do GaAs para duas temperaturas. Este mecanismo decai com o
aumento da energia do elétron e sua ”forca” nio é muito grande pois o valor méximo da taxa
de espalhamento é da ordem de 10! s~1. Contudo para baixas temperaturas e num material
com baixa concentragdo de impurezas, este mecanismo pode contribuir significativamente

no transporte.

Fo6nons épticos(nio-polar)

Neste mecanismo de espalhamento a energia do fonon é comparivel com a energia
de excitagdo térmica, Awnop ~ kT, e consequentemente nio poderemos desprezar este
termo nos célculos, caracterizando um comportamento ineldstico para o espalhamento nao-
polar. Tratando o espalhamento de fénons épticos pelo método do potencial deformacio,

e supondo que os dtomos oscilem fora de fase, obtém-se a seguinte taxa de espalhamento
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para este processo:

Zj~1)E2 2m*)2 ./,
W(k) = (J“)pog (nnop‘f"li 1) ( m )2 Eifw}nop (235)

4T pwnop 9 73 :

2 2

~onde Z; é 0 nimero de vales equivalentes, =, € 0 potencial deformagao, wpep € a frequéncia,
* . . . ’ :

m € a massa efetiva do ponto de simetria. O niimero de vales equivalentes para os vales I, L,

e X sdo respectivamente 1, 4 e 3, naturalmente este mecanismo nao é levado em consideracéo

para o vale I.

Fonons épticos(polar)

Consideremos dois 4tomos vibrando longitudinalmente, formando assim um dipolo
elétrico oscilante. O potencial gerado por este dipolo interage com o elétron espalhando-o.
Este mecanismo a temperatura ambiente é muito forte sendo em geral o processo dominante
em semicondutores polares.

O espalhamento por fénons épticos depende fortemente da amplitude do momento
de dipolo, e para conhecermos o potencial de interagdo para este caso & necesssrio conhecer o
deslocamento relativo entre os dois 4tomos. Escrevendo a Hamiltoniana e aplicando a regra

de ouro de Fermi, obtém-se a seguinte expressio para este mecanismo de espalhamento:

W (i) = £ Py (L_if (5 2 (22). (236

8Th e € € 22 Qmin
onde Awgy € a energia do fonon polar 6ptico, €, é a constante dielétrica, estética, €y, € a

constante dielétrica a alta frequéncia e quax © Qmin 540 dados pelas seguintes equagdes:

Gimax = K [1 + (ii h‘;”)} , (2.37)
Gomin = K {1 - (1 + %)} . | (2.38)

Na figura 2.5 estao representadas as curvas para as taxas de espalhamento do fénon
polar éptico em funcéo da energia do elétron no vale I' do GaAs. Pode ser observado que
este mecanismo nao ¢ fortemente dependente da energia do elétron, nota-se também que
héd uma energia limite para o infcio do processo por emissio. A diminui¢do da temperatura

afeta mais pronunciadamente o processo de emissio do que o de absorcéo.
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Figura 2.5: Taxa de espalhamento para o mecanismo polar éptico para o elétron no GaAs

aT=77TKeT = 300K.
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Espalhamento Intervale

O espalhamento de fonons entre vales nio equivalentes sio devidos a fonons épticos
e fonons actisticos. Normalmente este mecanismo é importante a campos relativamente
altos, ou seja, este espalhamento torna-se importante quando o campo aplicado fornece
energia suficiente para o elétron espalhar de um vale para outro. O campo elétrico necessério
para que isto ocorra varia de material para material, pois depende da diferenca de energia,
entre os vales.

Neste espalhamento o vetor de onda do fonon tem um valor muito préximo a
diferenca entre os estados inicial e final. A energia do fénon neste caso pode ser considerada
constante dentro de uma certa aproximagao, portanto Ae tem um valor aproximadamente

constante. Vamos considerar que o potencial de interagao neste caso é dado por:
H = :ij - U (I‘,t) R (239)

onde o potencial deformagao intervale é definido pelo sfmbolo =ij, sendo quei e j sdo os vales
inicial e final, e u(r,t) é dado pela equagio (2.22). Vale salientar que para cada espalhamento
intervale o potencial de deformacdo pode ter um valor diferente. Usando a regra de ouro
de Fermi e fazendo os célculos de modo similar obtemos:

WE?]-ZJ'
pwi; V

onde Z; ¢ o ntimero de vales finais disponfveis para o espalhamento, w;; é a frequéncia do

1 1 :
S (k, k/) = (nij +=F —) 6 (6kl — &k F hwij + Aé‘i]‘) . (2.40)

22

fonon e Ag;; € a diferenca de energia entre os dois vales. Fazendo um cslculo similar ao

caso do espalhamento intravale, obtém-se a seguinte taxa de espalhamento:

E2Z; m
W(e) = — 1
PWij 23 h3

Para exemplificar a dependéncia da taxa de espalhamento com a energia vamos

3
*2 1 1
i (nij + 5 F 5) (Ek + ﬁwij —_ A(-:ij)% . (2.41)

apresentar o cédlculo das taxas de espalhamento para as transicoes I'L, TX no GaAs. Na
figura 2.6 apresentamos o espalhamento intervale (T'L) para duas ﬁemperaturas, consideran-
do o vale I" como inicial. A taxa de espalhamento aumenta com a energia e diminui com a
temperatura.

Na figura 2.7 apresentamos o espalhamento intervale (I'X) para duas temperatu-

ras, considerando o vale I' como vale inicial. Da mesma forma que o mecanismo I'L, a taxa
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Figura 2.7: Taxa de espalhamento para o mecanismo intervale (I'X) no GaAs para T =
77K e T = 300K.

de espalhamento aumenta com a energia e diminui com a temperatura, e que neste processo
existe uma energia minima para a ativacio do processo, isto porque para o elétron ir do vale

I" para o vale X ele deve ter energia major ou igual & energia que separa estes dois vales.

2.2.5 Espalhamento por Defeitos

Como mencionamos anteriormente, as imperfei¢des que a rede apresenta podem
ter sua origem de vérias formas. O espalhamento por defeitos na rede cristalina é uma das
maneiras do elétron sofrer um espalhamento. Nesta categoria se enquadram os seguintes
mecanismos: espalhamento por impurezas ionizadas, impurezas neutras, defeitos do cristal
e espalhamento de liga. O espalhamento mais relevante dentre estes ¢ o espalhamento

por impurezas ionizadas. Os outros mecanismos sé serdo relevantes em condigbes muito
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especiais. .

Espalhamento por Impurezas

O espalhamento por impurezas em regides densamente dopadas perturba o movi-
mento dos elétrons, estas impurezas estdo distribuidas randomicamente no material. O fato
de que neste mecanismo a colisdo é de natureza eldstica impede que ele sozinho controle
o processo de transporte, é necessirio haver algum outro tipo de mecanismo dissipativo.
O motivo para isto é 6bvio, em materiais reais ndo hd aumento continuo de energia, para
tanto deve haver um mecanismo que dissipe a energia dos elétrons no interior do cristal.

Na literatura a taxa de espalhamento para este mecanismd tém duas diferentes
formulacdes: a de Conwell e Weisskopf[11] (CW), e a de Brooks e Herring[12](BH). Unifi-
cando estas duas formulacdes obtém-se a expressdo geral para a probabilidade por unidade
de tempo que é dada por: ‘

1 2
(2m*)"2 Ze®\° _1 1 1
= N — ] 2.42
W (e) 87 I €5 €’ 26 (1 —cosbp,) +€x, 4eteén, ( )

onde o termo €y, é dado por:
22
_ A

Exg = (2.43)

2m ’
o termo )y é dado pela equacio (2.33), N ¢ a concentragdo de impurezas, Ze a carga da
impureza

Para o caso BH o cosseno é igual a 1, assim a equagéo (2.42) ficard com o seguinte

CNr [ Ze2\?p e \b (4 N\ '
W(e)—%(essk) (5==) (5:“) . (2.44)

Na abordagem CW, €y, = 0, e substituindo esta igualdade na equagao (2.42) e

formato:

usando a expressdo[4]:

€b O ’
— =tan —. 2.4
- an - (2.45)

Obtemos a seguinte expressdo para o modelo CW:

W (e) = % (Zb)? ( 2;*)% . (2.46)
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onde ¢, é dado pela séguin’ce equagcao:

62

€& = b’ (2.47)
N3

b= (249

onde b é a distancia média entre as impurezas.

Em alguns casos é mais conveniente usar a abordagem CW e em outros a BH. Em
baixas temperaturas, ou quando temos um alto grau de compensacao, poucos portadores
livres estao disponiveis para separar as impurezas ionizadas, as quais no entanto estio efeti-
vamente separadas umas das outras, nestas condigdes a abordagem CW é mais éonveniente.
No entanto, quando cada impureza ionizada produz um portador livre podemos substituir
n por Nj na expressao de A\g. A taxa de espalhamento por impurezas utilizando o método
BH para o vale I' no GaAs é apresentada na figura 2.8.

Para as outras taxas de espalhamento envolvendo defeitos colocaremos apenas a

taxa de espalhamento na forma final.

Espalhamento por Impurezas Neutras

O espalhamento por impurezas neutras é relevante somente 4 temperaturas muito
baixas. O modo com que estas impurezas interagem com o elétron ¢ bem diferente dos
considerados anteriormente. A interagdo ocorre quando um elétron chega a uma distancia
bem curta de uma impureza neutra de modo que as ligaces e os elétron possam trocar de
lugar, neste processo o elétron muda seu momento quebrando a simetria do cristal perfeito.
Para este mecanismo Erginsoy e Sclar encontraram expressoes para a taxa de espalhamento.

A expresséo encontrada por Erginsoy é [13]:

3
2m*e?

20a,N,h
W) = =207, (2.49)
e a de Sclar[14] é:
Npe? k\? 2\ !
Wk) =22 (142} —(142) | (2.50)
Ad k2

definido N,, como a concentracio de impurezas neutras.
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Figura 2.8: Taxa de espalhamento resultante do mecanismo de impurezas ionizadas no vale

T do GaAs para T = 77K e T = 300K.
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Nota-se claramente que hd uma diferenca significativa entre as duas expressoes.
Na proposta por Sclar observamos uma dependéncia da energia enquanto que a de Erginsoy
nao depende da energia. A natureza deste mecanismo & ainda pouco estudada e nio foram
feitos estudos com a profundidade necessdria, porém alguns trabalhos parecem favorecer a

expressdo de Sclar [10].

Espalhamento de liga

Em componentes semicondutores mistos, no caso em que a composi¢ao nio é in-
teiramente homogénea, hd uma descontinuidade distribuida randomicamente. Estas flu-
tuagoes atuam como centros espalhadores, de forma semelhante ao potenciai deformacao
associado as ondas eldsticas. A expressio para este mecanismo foi calculada por Harrison e

Hauser[15], e sua expressao supondo que a relagao de dispersdo seja parabélica é dada, por:

3
W( )Zﬁ

2
S0~y D (o), - (2.51)
onde c, é a constante de rede, Uy é o potencial de liga, Dy, () é a densidade de estados e x
€ a porcentagem de um material que compde a liga. Como os estudos ainda sio incipientes
a expressao dada por Harrison pode necessitar de algumas correcdes, mas esta pode ser
usada como ponto de partida. Estudos realizados em ligas indicam que a 1nclusao deste
mecanismo seria necessiria para corrxglr pequenas diferengas entre o resultado experimental
e o tedrico. Suspeita-se que este mecanismo seja relevante e que seja necessdrio inclui-lo nos

cédlculos para a obtencdo de valores corretos das quantidades desejadas no estudo de ligas

semicondutoras.

Espalhamento de Defeitos

TensOes internas nos dtomos do cristal podem produzir deslocamentos e perturbar
a rede e assim espalhar os elétrons. Podemos também ter aceitadores que podem ser es-

palhados por estas cargas. A expressdo vélida, para uma relagdo de dispersio parabdlica é

[16]:

[N

Nyepetfy (k)? 72 -
W R | 2.52
(k) = 8Agk2aim*2 |t + (4m*273) (2.52)
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onde V; ¢ a componente da velocidade perpendicular do elétron nas linhas de deslocamento,
Nyef € a densidade de centros de deslocamento, f; (k) é a fungdo distribuicao e 74 € o tempo
de relaxagao dielétrica.

A contribuicdo deste mecanismo para o transporte na maijoria dos materiais es-
tudados ndo é importante. O espalhamento por defeitos é desprezivel em relag‘;io a outros
mecanismos. Contudo em alguns casos este mecanismo tém ajudado a explicar alguns

fenomenos para certos materiais [10].

2.2.6 Taxas de Espalhamento para Buracos

Para calcularmos adequadamente as propriedades de transborte em semicondu-
tores cujos portadores majoritédrios sao buracos, é necessédrio obtermos as taxas de espa-
lhamento para buracos, levando-se em conta as peculiaridades da banda de valéncia. Hé
uma quantidade menor de material para buracos na literatura, dentre os varios motivos a
existéncia de algumas dificuldades adicionais, tais como: 1) a compiicada estrutura de ban-
da dos buracos com duas bandas degeneradas em k = 0 para semicondutores de estrutura
»zinc-blend”, & qual é responsével pelo transporte de dois tipos de portadores (buracos leve
e pesado). 2) No cslculo das taxas de espalhamento deve-se considerar que para buracos
a funcdo de onda é predominantemente do tipo-p [17]. 3) O modo polarb 6ptico nao pode
ser adequadamente descrito por métodos simples e diretos [18]. Inicialmente costumava-
se tratar o primeiro problema desacoplando as bandas e considerando apenas a banda de
buracos pesados, porém atualmente sabe-se que mesmo que percentualmente pequeno a
contribui¢do dos buracos leves na célculo das propriedades deve ser levada em considera-
¢do. Estima-se em cerca de 20% a diferenga encontrada quando a banda de buracos leves é
incluida. Para solucionar os problemas 2) e 3), Costato e colaboradores [18] calcularam as
taxas de espalhamento para buracos leves (BL) e buracos pesados (BP) levando em conta

a simetria p.
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Taxas de Transi¢io Interbanda

A probabilidade de transigao S(k, k' ) para buracos pode ser escrita da seguinte

forma:

S (kK) = 2B (9) G (K K), (2.53)
onde o termo B(q) é proporcional & transformada de Fourier do potencial de interacao e é
dado pelo elemento de matriz de Frolich (19]. O termo G (k,k’) representa a integral de
"overlap” entre o estado final e inicial. Utilizando a regra de ouro de Fermi, obtemos a
seguinte expressdo analftica para a probabilidade de transicao por unidade dé tempo para
processos de absorgdo e emissdo, representados pelas transicoes 1 — 2 e 2  —> 1, sendo
que ”1” identifica a banda de buraco pesado e ”2” a banda de buraco leve. Usando a regra

de ouro de Fermi as seguintes expressdes foram obtidas:

By K 11
Pra (k,cos ) = 2h3 m2 k'?2 + k2 — 2kk’ cos 9G12 (nop + 2 + 5) ’ (2:54)
- . B’ib k?l 1 1
P ( k-, cos '9) = 2k M K RZ — 2k cos 8 (""P g 2> o (259)

onde o termo k ’ pode ser escrito, no caso (2 — 1), usando a seguinte expressao:

(2.56)

Nop 580 dados de forma usual. Quando a transigdo é feita de (1 — 2) k" pode ser escrito:

K= ™22 4 22
my )

(2.57)

Agora integrando-se sobre todos angulos finais 6 nas equacdes (2.54) e (2.55),

obtém-se as seguintes taxas de espalhamento [18]:

_ By my k+K o, 1

W12(k,') = 27Th3 T In ("—k — ') (wa —+ ‘2‘ + 2) G12 (k), (258)
_ Bib my _k+k, . l 1

ng(k) = __271'}13 Tln ()——k — k’D (nw + 5 + 2) G2 (k:), (259)

sendo que os termo Gia(k) e G;(k) sdo dados pelas seguintes expressdes:

K+ E? {k2+k’2_<m(k+k’))—1J}, (2.60)

Gz (k) = D(K) {1 2Kk | 2kK k—k
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D) = <1 [bua®) + ﬂcm(k')r)

4
kZQZkIfQ _ <1n< Z—J_T—Z— ))W } . (261)
Q1) = (} [ba) + vaaa)] )

onde os termos by € cyo foram calculados por Wiley [20], e usados no calculo da taxa de

k2+k'2

espalhamento.

Espalhamento Polar Optico (intrabanda)

Para o espalhamento polar éptico no caso de buracos, adotamos o modelo baseado
na abordagem do potencial deformagao. Mesmo considerando a funcio de onda do buraco
e levando-se em conta a estrutura da banda de valéncia, este mecanismo serd considerado
como isotrépico [21]. A probabilidade de transigao S(k,k’) considerando uma banda do tipo

"warp”, sera:

3nE2 , 1 1
Sk, k') = m (nop + 5F 5) 6 (e —ex F Awop ) (2.62)

onde E,u ¢ 0 potencial de deformagao 6ptico. Destacamos que quando ex < hwop, a
probabilidade de emissdo é zero. Integrando a equagao (2.62) sobre todos os possiveis

RN
estados finais de k', obtemos a seguinte probabilidade de espalhamento por unidade de

iy = S 11\ T )
©) = By \"? T2 T 2 (8 & Fevop). (2.63)

3/2 27 T . ' :
32 = _”%_2_ /2 d¢'/ sind' (15 g (¢,¢)) " ad, (2.64)
4 |A| 2 Jo Jo

considerando que # é o ngulo entre k e k ", ¥ e 1)’ sdo os angulos finais do portador. O sinal

tempo:

de F do termo (nop + % F %) diz respeito a absorgdo e emissao, por outro lado, o termo F

do termo (1 Fyg (19’ R4 )) designa a banda de buraco pesado e leve respectivamente.

Fonons Acisticos (espalhamento intrabanda)

Devido & prépria caracteristica da banda de valéncia, com peculiaridades de de-

generescéncia e ”warp”, é necessario incluir no cilculo um fator de ”overlap”. Para buracos,
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este fator é dado com uma boa aproximagao pela equagdo (2.20). Apesar de que na litera-
tura é mencionado que seria necessério utilizar trés parametros para o potencial deformacéo
[21], para evitar dificuldades analiticas e também para se ter uma visualizagéo mais fécil do
problema,. optamos por uma tnica constante que engloba as outras trés. Considerando a

banda de valéncia ”warp” para buracos, a probabilidade de transi¢io S(k,k’) torna-se ﬁeste

caso:
» Vou ac 2 + 2 1 k' k F hqus :. .

onde o pardmetro de potencial deformacéo é dado pelo stmbolo E,, e cos @ pode ser escrito

em termos dos angulos final de inicial, pela seguinte equagao:
cos @ = cos ¥ cos ¥ + sin ¥sin ¥’ cos (v — ). (2.66)

Para integrar a equagdo (2.65), substitui-se com uma boa aproximagao q por

21/2 (1 — cos 0)1/ 2. Para obter-se a taxa de espalhamento final usamos[4] a ”aproximagcio

quase eldstica ”

(6 & hquy)V/2 = £1/2 (1 + h;’:S) (2.67)
e a "aproximagio warp suave”:
/ / hz
v (1 ¥, = .
a (1F g (¥,9')) -

A primeira aproximagao é razodvel até temperaturas da ordem de 10 K, enquan-
to a "aproximacdo warp suave ” & razodvel em todo o intervalo de temperatura, deve-se
substituir a massa efetiva da densidade de estados pela massa efetiva que depende na ban-
da ”warp”[22], ou seja, substituir a massa efefiva pela equacdo (2.64). Utilizando estas

aproximagoes obtemos a seguinte probabilidade de espalhamento para absorgio:

V (ka acb —1/2
29/27Tpv4h4 Fy(z) + ——F4 (z) (2.68)
e para emissio:
v (ka acb e—1/2 kT
Wie) = 29/27Tpv4h4 /24 Gs(x) - _—G4( ) (2.69)
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‘ mius 1/2 -
onde x = (2—7275——> , e as funcdes F3(x), F1 (z),Gs(z) e G4 (z) podem ser calculadas a

partir das seguintes expressoes:

2 2

Fala) :./(; o <l :jp((lz)——(f)2) >dz’ . (270)
. 2

Fy(z) = /0. = <1 ijp((lz)——(fy) >dz’ (2.71)
2 [z 2

R M

i 2 (1 +3(1- (5)2)2)

Gale) = /0 e (2.73)

Estas integrais podem ser resolvidas numericamente, porém uma boa aproximagao

para o seu célculo é apresentada no apéndice A.

Impurezas Ionizadas

Usando a abordagem proposta por Jacoboni e Lugli (4] para as taxas de espalha-

mento para buracos empregando os métodos CW e BH, tém-se:

_ 1 3c086,, — 61n(2) +61In (1 —cosbp) +1
CW (.\ — pCW-BH
w (5)——F (5)[1#0089"”1"" 4 >
(2.74)
| 3(2+ (22
WBH () = FCW=BH (¢) |3 + 2 _ 25 + - ( ( d >) In EAZ ,
wEE e ®

2.\2 2
FOW-BH () — € mZ"N1 c—1/2
47eg 21/2,,%”7}/2 ’
2 .
onde 6,, = 2tan~? (5—%) é o angulo de espalhamento minimo, ecw = (S—W—E‘f—m—b), e 0 termo
€x, € dado pela equagao (2.43). Considerou-se apenas o espalhamento intrabanda, mesmo
assim h4 diferencas entre os dois métodos utilizados. No método CW, angulos menores que

6,,, nio sdo considerados, enquanto na abordagem BH todos os angulos sdo permitidos.

Briggs [23] e colaboradores utilizaram ambos os métodos em calculos de transporte no SiGe
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e os cédlculos demonstram uma diferenca significativa entre os dois métodos para valores de

concentragio acima de 101 cm3.

2.2.7 Ionizagao por Impacto

Neste mecanismo, ao contririo dos anteriores, a taxa de espalhamento nio foi
deduzida pela teoria de perturbacio. Keldish obteve um modelo fenomenolégico para este
tipo de mecanismo. Fisicamente o que ocorre & que um portador com energia suficiente
pode liberar um elétron (buraco) da banda de valéncia (condugdo) para a banda de condugao
(valéncia). Quando isto ocorre, o elétron (buraco) que foi liberado deixa para trs um buraco
(elétron) na banda de valéncia (condugéo), ou seja, este processo cria um elétroﬁ e um buraco

adicionais no semicondutor. Usando a conservagao de energia para este mecanismo teremos:
ek = €k, + €k, + Eg, (2.76)

onde g, e g, representam as estruturas da banda de condugao e valéncia respectivamente,
” ” 2 :
e Eg 0 7gap”. Consequentemente o portador que for responsdvel por este mecanismo, deve

ter uma energia no minimo igual ao ”gap”. A conservacéo de momento exige que:
g g p ge q
k=k.+k, (2.77)

sendo que, k. e k; sdo respectivamente o vetor de onda do elétron e do buraco.
A expresséo obtida por Keldish é bem simples porém virios autores conseguiram

bons resultados utilizando esta abordagem. A taxa de espalhamento formulada por Keldish
é [24]: ,
W (e) = Cy [(—g:s—)} _— (2.78)
Eis
onde g;; representa o minimo de energia necessdria para que o processo de ionizagdo por
impacto ocorra. O parametro C;; é normalmente determinado empiricamente.

Devido a que o processo de ionizagio por impacto necessitar de uma energia mi-
nima da ordem do ”gap” do material para iniciar o fenémeno, éste normalmente torna-se
efetivo em altos campos elétricos (tipicamente da ordem 10 kV/cm ou mais). Quando este
processo € iniciado pode causar uma ruptura do material semicondutor. Consequente-

mente isto limita a aplicagdo de transistores de alta poténcia, por outro lado, o mecanismo

de ionizagdo por impacto, pode ser explorado em detetores de avalanche 8].
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Figura 2.9: Taxa de espalhamento do mecanismo de ionizacao por impacto para trés valores
de C;; no GaAs. As taxas foram calculadas usando o modelo de Keldish.

Outro ponto interessante de incluir este mecanismo é a possibilidade de estudar
o material em campos mais altos e obter novas quantidades fisicas. Quando inclui-se este
mecanismo é possivel por exemplo calcular o coeficiente de ionizacdo do material.

A taxa de espalhamento do mecanismo de impacto por ionizagdo do GaAs para
tres diferentes parametros Cj estd apresentada ha figura 2.9. Nota-se que este mecanismo
tem uma energia limite a qual, o mecanismo comeca a se tornar efetivo, sendo que esta
energia é igual ao "gap” do material em questao, pois a partir deste valor, o elétron tém
energia suficiente para sair da banda de valéncia e ser transferido f)ara a banda de condugao.

Desde que Keldish apresentou seu modelo para o fenémeno da ionizagao por im-
pacto, vérios autores estudaram este mesmo fenémeno e apresentaram variagOes da ex-
pressao de Keldish [25], ou propuseram seu prdprio modelo para este mecanismo [8],[26].

Porém o modelo apresentado por Keldish ainda é popular devido a sua simplicidade aliada
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aos bons resultados obtidos.

2.2.8 Taxa de Espalhamento Total

Na figura 2.10 nds apresentaremos a taxa de espalhamento total calculada para
0 GaAs a temperatura ambiente. Os seguintes mecanismos de espalhamento foram inclui-
dos neste célculo: fénons polar Optico, fénons actistico (ineldstico), piezoelétrico, intervale,
intravale e impurezas ionizadas. Os parametros utilizados para calcular estas taxés de

espalhamento estao disponiveis no capitulo 3, na tabela 3.1.

1E15 - —

Espalhamento Total

T=300K

Taxa de Espalhamento Total (s)

Seminclusdo de lonizagdo por Impacto
1E13 : : : : : : : : :
0 1 2 3 4 5

Energia do Elétron (eV)

Figura 2.10: Taxa de espalhamento total para o GaAs sem a inclusio do mecanismo de
ionizagao por impacto.

Apresentamos a taxa de espalhamento total calculada para os trés pontos de sime-
tria do GaAs a uma temperatura de 300K (figura 2.10). Em baixas energias devido a que
algumas taxas aumentam e outras diminuem, a taxa de espalhamento total tém um compor-
tamento um pouco excéntrico, voltando a aumentar a medida com que a energia do elétron

aumenta.
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2.2.9 Espélhamento por Rugosidade da Interface

A funcdo do espalhamento por rugosidade(ER) em uma super-rede foi proposta
por Dharssi e Butcher[27]. Eles usaram a regra de ouro de Fermi para calcular as taxas
de espalhamento e a usaram na equagao de transporte de Boltzmann para calcular a mo-
bilidade. A partir deste modelo eles observaram que este mecanismo é fundamental para a
compreensio das propriedades de transporte de uma super-rede.

A formulagao deste mecanismo segundo Dharssi, supoe uma variacao na interface,
Agg, que é definida como a raiz quadrética média da altura da rugosidade. Supondo que
este espalhamento varia lentamente e que o modelo gaussiano foi adotado, o elemento de

matriz sera:
9 d L? 2
(k| Hol K[ = 20V8 Wb (0) AppL? exp (_Z (k’// - k//> ) , (2.79)

onde ¥ (r) é a fungéo de onda normalizada, L € a largura da rugosidadee k/; = ko T +kyy.

Usando a regra de ouro de Fermi, obtemos:

L2 2
dk;/exp (—I (), — k) )5(5—5') &K/

(2.80)

s
d

d

w (k) = %VE)Z\I/%R (a) A%RLZ /

jus
d

Este modelo também foi utilizado por Palmier e colaboradores[28], usando a

equacdo de Boltzmann em um modelo mais sofisticado do que de Dharssi.

2.3 Escolha do Estado Final do Portador_

Uma vez que um mecanismo de espalhamento foi responsével pelo final do movi-
mento livre do elétron, é necessdrio determinar o estado final do elétron. Caso o mecanismo
escolhido tenha sido o auto-espalhamento [4] (como veremos no capitulo seguinte) o estado
final deste elétron serd o mesmo que o inicial. Contudo, caso um espalhamento real seja se-
lecionado, as componentes do vetor de onda final devem ser determinadas estocasticamente,
levando-se em conta a se¢do de choque diferencial de cada mecanismo. Discutiremos a seguir
as técnicas utilizadas para selecionar estes estados. Os mecanismos de espalhamento nao

mencionados nesta secdo serao considerados como mecanismos isotrépicos.
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2.3.1 Espalhamento Isotrépico

Considera-se que um espalhamento é isotrépico quando o centro espalhador nao
tem nenhuma diregao preferencial. Isto significa que qualquer estado k’ no interior da es-
fera de conservagdo de energia tém a mesma probabilidade de ser escolhido independente
do angulo entre k e k/. Se o espalhamento é isotrépico entéo todas as direcoes serdo igual-
mente provdveis, entdo para calcularmos k!, kg, e k;, basta gerar dois nimeros randémicos

independentes r; e ry entre 0 e 1 e obter as quantidades abaixo:
cos® =1—2ry, (2.81)
¢ = 2mry. | (2.82)
Calculados os 4ngulos, as componentes sao geradas a partir das expressdes:
ki, = k'sin®' cos ¢/,
k, = K'sin¢sin ¢/, (2.83)
k., = K cos®'.

No caso do espalhamento isotrépico em bandas elipsoidais, o vetor de onda em

termos do sistema de coordenadas fixo ¢ encontrado a partir da transformacao de Herring-

Vogt[29], que ¢ dada pela equagio:

k* = Uk, (2.84)

onde U é a matriz:

U= 0 (%)1/2 0 . ' (2.85)

Sendo que a energia neste caso ¢ dada por:

R (k2 k2 g2 hEk*)?
6:__<._1‘+*y+ z :( ) (2.86)

2 \my  mr  my 2myq
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Figura 2.11: Relacdo entre as coordenadas fixas (KL, kL, kL) e as novas coordenadas (kg,
k7, k7).
¥ Sz

Estas expressdes sdo vélidas somente para o caso isotrépico. Exemplos de es-
palhamento isotrépico sdo: Polar Acustico, para o caso de bandas parabdlicas e colistes
el4sticas na aproximacao de equipartigao de energia; Polar Acustico, para o caso de bandas
elipsoidais e colisdes eldsticas na aproximagao de equiparticio (& isotrépico no espago de

Herring-Vogt), para citar alguns casos.

2.3.2 Espalhamento anisotrépico

No caso isotrépico encontrar as componentes de k’ ndo é um procedimento traba-
lhoso. No entanto, ao nos depararmos com espalhamentos anisotropicos, devemos proceder
de maneira diferente. Discutiremos aqui como calcular as componentes k!, k;, e k/. Ini-

cialmente tomamos um sistema de referencial fixo (kX

, k'g, kL), e em seguida realizamos os
célculos para um novo sistema de coordenadas (k%, k7, k;). Vamos por conveniéncia colocar
o eixo z paralelo ao vetor de onda inicial k. Este novo sistema de referéncia estd ilustrado

na figura 2.11.
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Fazendo a tfansformagfio de (kZ, k}[,’ , kL) para o (k©, k7, k7), obtemos:

- - -
1 0 0 [- cosff —sinf 0
0 cosa —sina sin@ cosfB 0 | = Aani, (2.87)
i 0 sina cosa 11 0 0 1 |

onde a matriz A,,; é dada pela seguinte expressao:
[- cos 3 —sin g 0

Aani = | cosasin B cosacosfB —sina | - . (2.88)

sinasinf sinacosf cosa |
As componentes do vetor k no sistema (k7, k7, k) sdo dadas por:
ky = k' sinf cos ¢, ' (2.89)
ky, = k' sinsin ¢,

k, =k cosé.

Invertendo a matriz da equagdo (2.88), obtemos as relacGes de senos e cossenos em

funcdo de k:
_ \/ k2 + k2 ' k,
sina = SR sina = \/ﬁ, (2.90)
cosa = i cos 3 = ky |

% SR

As componentes do vetor de onda k’ em termos do sistema de coordenadas (kL,

kf, kL) sdo:

k kzky k ..

K Y Sz k" sin 8 cos

z SR e ¢

_ _ kyks, k ‘e . (2.91)

k! = kg £l el kK'sinfsing | - .

Y AT  kyRZHEZ K

— 2.4 )2

k., 0 J@ chz k' cos @
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A péurtir desta expressio as componentes do vetor k' podem ser calculadas para
o caso do espalhamento anisotrépico, como o polar éptico e o por impurezas. O angulo
é é dado pela equagdo (2.82) e o angulo 6 pode ser obtido de vérias formas dependendo
do mecanismo a ser selecionado. O método de se obter o éngulo 0 serd tratado nas segoes

seguintes.

2.3.3 Escolha do estado final (elétrons)

Espalhamento Polar Otico: Caso Parabdlico - Interagao Eletrostatica

Neste mecanismo a energia do fonon néo é desprezivel frente a k), T, sendo portanto
um processo ineldstico. Desde que este mecanismo nao é isotrépico, & necessdrio encontrar
a relacdo para a qual o 4ngulo de espalhamento é determinado. Calculando a razao entre

as probabilidades de espalhamento entre 0 e 8, obtemos:

] 1 fwe, |
o T2 (s )t ()

_ .lqmin : — — Qmin = (292)
W (k) . ;’r::" I %6 (-2-‘1,; +cosfy F _5022%) dgd(cosf) In (%ﬁf)

Como o termo estd no intervalo 0 < %’_VVJ(% <le % aumenta monotonicamente
com o aumento de 8, o angulo de espalhamento pode ser determinado usando a equacao
(2.92), a partir da introdugéo de um nimero randémico r, no lugar de VVVV—(&—/)). Utilizando as
relagoes:

qt = k% + k% - 2k'kcos¥, (2.93)
P = K2+ K2 L2k, (2.94)
R =k 24k - 2Kk (2.95)

Obtemos a seguinte relagdo para 8:

1+f0p_(1+2fop)r ‘
= , (2.96)

cosf =

onde f,, ¢ dado pela seguinte relagao:

Jop = _avee (2.97)

_ (\@_\/g‘/ff
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Espalhamento de fonons Actisticos (piezoelétricos)

Para o mecanismo de espalhamento piezoelétrico, a probabilidade para que um
elétron seja espalhado em um angulo 6 ¢ dada por[4]:

(1 — cosf)sinf

A2+ 2k2 (1 — cos§)]* (2.98)
[ ]

PO =C

onde C; é uma constante de normalizacio. Para obtermos uma expressao relacionando r e

0 escrevemos:

-6
P(6)do
r = Jo £(0)do (2.99)
fo P (6)do
Depois de um longo célculo analitico obtemos a seguinte expressio: -
4k?2 1 2k2 1—cosé
r |1ln <1+~2—> {7 ]| = (1+—2(1—cos9)> ——L)\z. (2.100)
d 1+ 5% Al 1 —cosb+ 5%

Mesmo nao sendo uma expressao direta, podemos encontrar 6 numericamente.

Espalhamento por Impurezas

A probabilidade de espalhamento do mecanismo de impurezas ionizadas pode ser

encontrada a partir da regra de ouro de Fermi, e & escrital4, 6]:

(2.101)

4 K

21 2 1 .
P6)ds = (Ze ) <2;> 2 2 (1 —S:cf;i)élr ex)?
A probabilidade de espalhamento entre 0 e  é obtida integrando-se a equagao

(2.101). Para obtermos a relacéo entre § e o nﬁmero randdmico, devemos dividir W(8) por
W(k) , usando o mesmo procedimento realizado anteriormente(espalhamento polar 6ptico).

Obtemos assim:

.0 .
W (6) _ _(-—-2E+26C089m+6)\d) (4e +ey,) / [ sin 6d# _ (2.102)
JO

W(k) 1+ cosé,, 2e (1 — cos ) + é,\d]2

Lembrando que o termo % tém valor no intervalo entre 0 e 1, quando integrar-

mos (2.102) e rearranjarmos os termos teremos:

(~2e +2ecosbp, —€y,) (1 +cosb)
= : (2.103)
1+ cos by, (2 (1 —cosf) +e,,)
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Para obtermos a relagdo do cosseno com o nimero randomico no modelo CW

usamos a expressao (2.45) e como neste caso o termo €, ¢ igual a zero, obtemos a seguinte

<_‘_(_")zr _ 1) _ (2.104)
((s—,,) m)

Na abordagem utilizada por BH, cosf,, =1 ¢ substituido em (2.103), obtendo

expressao: -

cos@ =

para o modelo a expressao:

2(1—r)

g=1- .
cos 1+4rf—
A

(2.105)

O angulo azimutal ¢ pode ser determinado usando simplesmente a equagao (2.82).

2.3.4 Escolha do estado final (buracos)

Transi¢oes Intervale (buraco leveSburaco pesado)

O estado final para transigdes entre as bandas de buracos leve e pesado sao feitas
usando a técnica de rejeicdo, a partir de uma expressdo vélida para ambos os casos (buraco
levesSburaco pesado). Usa-se a seguinte expressao[18]:

k/

P]( aCOSG)O( kl2+k2—2k}kIC059

Gi; (k) , (2.106)

onde ij designa o buraco leve — pesado ou buraco leve — pesado.

Espalhamento Polar Optico (potencial deformacgao)

Este mecanismo é isotrépico e como mencionado anteriormente é tratado como no

método anteriormente descrito.

Espalhamento acustico

A determinacio do estado final pode ser feita diretamente desde que a transfor-

magao de Herring-Vogt tenha sido aplicada. Os 4ngulos finais sdo escolhidos através de
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uma técnica mista, inicialmente deve-se gerar os angulos de acordo com as equagdes (2.81)
e (2.82) e o vetor de onda do fonon é calculado como Ja descrito anteriormente. Finalmente

os angulos finais serdo aceitos ou rejeitados usando a expressao[4]:

(E:I:ﬁwop)l/2
oS 7
[1Fg(¥,¢")]

O estado final da energia é obtido através da conservacao de energia.

(2.107)

Espalhamento por Impurezas

A dependéncia angular do estado apés o espalhamento pode ser obtida para ambos
os casos BH e CW, usando[4]:
(14 3cos?9)

2 2
{007 [1+ 8 2 B oo + 2] )

Py o , (2.108)

onde g refere-se a equagdo g (9,%) eg ag (¥,9'), sendo que (¢,4') sdo os angulos finais
e (9,1) os iniciais. Ainda ” +” significa respectivamente as bandas de buraco leve e
pesado. A equacdo acima é vélida para ambos os casos, porém ela permite qualquer 4ngulo
e portanto para o caso CW descartamos qualquer angulo menor que 6, e consideramos
que A4 é zero. Para o caso BH a equacio (2.108) é usada sem corregoes. Quando vamos
calcular o estado final para o buraco no espalhamento por impurezas ionizadas temos que
utilizar um pequeno subterfiigio. Como a equagéo (2.108) na préatica nao pode ser utilizada
na técnica de rejeigao, utiliza-se o método sugerido por Jacoboni e Lugli [4] que consiste no
seguinte procedimento: gera-se os ngulos com a equagio para elétrons e utiliza-se entdo a
equacgao (2.108) para aceitar ou rejeitar este angulo. A técnica de rejeicao estd detalhada

no apéndice B.
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Capitulo 3

O Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo aplicado ao transporte de portadores de carga em ma-
teriais semicondutores, consiste basicamente na simulagdo de um ou mais portadores que
percorrem o espaco dos momentos. Os portadores interagem com a rede e s&o submetidos
a agdo de forcas externas tais como: campo elétrico e campo magnético. Tanto o tempo de
movimento livre quanto o mecanismo que serd responsével pelo final do movimento livre do
portador sdo selecionados estocasticamente. O tempo de movimento livre & definido como o
tempo entre dois espalhamentos sucessivos, sendo que a cada mecanismo de espalhamento
é determinada uma probabilidade deste ser escolhido. Cada mecanismo de espalhamento
agirad de uma forma diferente sobre o portador, dependendo basicamente da secao de choque
diferencial do mecanismo selecionado. Como vimos no capitulo anterior, na se¢do da es-
colha do estado apds o espalhamento, cada mecanisrﬁo modifica a trajetéria do portador
de um modo diferente. Os mecanismos de espalhamento e sua sele¢cao em conjunto com as
propriedades da estrutura de banda do probléma estudado sdo as bases fisicas do método.

Descreveremos o método de Monte Carlo na sua abordagem mais utilizada no
estudo do transporte de carga em materiais semicondutores, o ”Ensemble” Monte Carlo
(EMC). H4 outras variantes como, Weight Monte Carlo (WMC) [30], e o Monte Carlo
auto-consistente que é acoplado com a equagdo de Poisson[5, 6, 31, 32]. Contudo estes

modelos nio seram tratados neste trabalho.
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Na segunda se¢éo deste capftulo, faremos um pequeno estudo para o GaAs, com

o objetivo de mostrar a confiabilidade da rotina desenvolvida nos estudos posteriores.

3.1 Método Ensemble Monte Carlo (EMC)

O método Ensemble Monte Carlo pode ser ilustrado segundo o fluxograma. es-
quematizado na figura 3.1. A partir deste esquema, comentaremos cada ponto do método
separadamente para melhor compreensao e apresentaremos quando for conveniente, detalhes
do algoritimo utilizado.

Definigao do sistema fisico: No caso do método de EMC, é necessdrio que se
defina o tipo de material a ser estudado, os parametros fisicos conhecidos, quais os parame-
tros a serem ajustados e decidir sob que condigdes de temperatura e campo o material estars
sujeito. Definido estes pontos, o programa ird calcular as taxas de espalhamento relevantes
do problema abordado. Apés calcular as taxas de espalhamento, devemos obter uma quan-
tidade denominada A, que representa a taxa de espalhamento total. Seguindo o esquema
descrito por Tomizawa6], A é tomado como sendo o maior valor entre M (€), Me () , A% (e)
que sao os valores maximos das somas das taxas de espalhamento para cada ponto de sime-
tria. Supondo que o material tenha trés pontos de simetria, (GaAs) I', L e X, o fluxograma
correspondente a escolha de A est4 apresentado na figura 3.2, onde A (1,N1,3), A(2, Ng,i) e
A(3,N3,1) sao as taxas de espalhamento totais para os pontos de simetria considerados no
problema e N;, N3 e N3 sdo os nimeros de processos de espathamento para cada ponto de
simetria. Este fluxograma representa basicamente o seguinte: depois de todos os pardmetros
iniciais serem determinados, o programa calcula as taxas de espalhamento para cada ponto
de simetria, somando a contribuicdo de cada mecanismo de espalhamento. Procedendo des-
ta forma teremos M. (¢) , Mk (€) , A (¢), para entdo defermina—se A. Uma vez determinado
A a sub-rotina termina e o programa segue para a geragao das condicoes iniciais do proble-
ma. Apenas como dltimo comentério, existem outros meios para determinar-se A, como o
indicado por Lugli e Jacoboni [5].

Ainda nesta etapa do programa todas as quantidades acumulativas serio zeradas e

também serd introduzida as interagdes do portador com a rede e com impurezas através das



Inicio do Programa
Ensemble Monte Carlo

Calculo dos Parametros:
Subrotina PA M

Condi¢des Iniciais do
Sistema

Contador de tempo:
t = dt*float(y)

Subrotina EMC

Caculo das quantidades de
interesse

t < tmax

Fim do Programa

Figura 3.1: Fluxograma do método de Ensemble de Monte Carlo.
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Parametros Iniciais

< “Loop”de energia

Calculo das taxas de

espalhamento
<
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A=A(2,N2,1)
A(3,N3,i)>A A=A(3,N3,)
s '-

Fim da Sub-rotina

Figura 3.2: Fluxograma da sub-rotina responsével pelo célculo da taxa de espalhamento.
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taxas de espaihamento. A escolha do tempo total de simulagdo (tmax) é empirica, devendo
haver um compromisso entre a necessidade de ergodicidade ( t — 00) e o tempo real de
simulac3o. Basicamente hé duas formas de se cumprir esta condigao: 1) fixar um nimero de
passos conveniente; ii) comparar com um nimero pré-estabelecido de passos o valor atual
da velocidade do elétron(vy) e o valor antigo que foi armazenado a n passos. Esﬁpulando—se
uma certa tolerancia, o programa considerars que o célculo atingiu o estado estaciondrio
quando o erro for menor que este valor.

Condigbes iniciais do sistema: No método de EMC as condigdes iniciais nao
devem afetar o resultado final. Para que isto ocorra, a simulacdo deve percorrer o espago
de fase por um tempo ”suficientemente longo ”. Neste ponto da simulacio deve-se tomar o
cuidado para que as condigdes iniciais ndo difiram fortemente das condicoes reais do proble-
ma. Isto poderia gerar uma forte oscilagio no célculo dos valores médios das quantidades
desejadas. Um modo de se diminuir este problema é gerar aleatoriamente uma condigao
inicial, tomando apenas o cuidado de no caso de campos muito altos, da ordem de 10°
V/cm, que o estado inicial do elétron esteja na banda L ou X (isto no caso do GaAs). Para
este fim vamos apresentar um exemplo, baseado na distribuigao de Maxwell. Neste exemplo

gera-se a energia do sistema através da seguinte equagao:
E= —5—1H(T1), (3.1)

onde £ & a energia, k;, é a constante de Boltzmann, T & a temperatura, r; ¢ um numero
randomico entre 0 e 1 e q a carga do elétron. O tempo 7 & gerado a partir da seguinte

equagao:
In(ro) . ’

onde 15 é um nimero randomico entre 0 e 1 e A é a taxa de espalhamento méxima. A figura

3.3 ilustra esta parte da rotina através de um fluxograma.

A geracdo aleatoria dos angulos é feita a partir das equagoes (2.82) e (2.81) e
o subsequente calculo das componentes dos vetores de ohda é feito a partir das equagoes
(2.83). A gerago aleatéria é feita para cada particula e armazenada em uma matriz para
futuras consultas.

Nrtcleo do programa: A parte central do programa engloba, o movimento livre,

a sele¢do do mecanismo de espalhamento e a determinagao do estado final do portador.



Inicio

< “Loop”de particulas

Cilculo da energia -
gerada randomicamente

Calculo do médulo do vetor
de onda através da relacio
de dispersao

. ) !

_Geracdo randdmica dos
dngulos de espalhamento
0,0

Calculo das componentes do

vetor de onda kx, ky e kz

Célculo de T —
randomicamente

Fim da Sub-rotina

Figura 3.3: Fluxograma da subrotina responsdvel pela geragido das condicbes iniciais do
sistema.
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Agora nés detalharemos o movimento da particula em um intervalo dt. Uma
particula em um intervalo de tempo entre t e t + dt, sofrerd um dado nimero de es-
palhamentos que serdo determinados randomicamente. Consequentemente, nao é possivel
determinar o nimero de vezes que o portador serd espalhado em um intervalo dt. Desta
forma, para simular o movimento de um portador em um intervalo dt, vamoé considerar
que as componentes do vetor de onda e da posi¢ao sao conhecidos em um tempo t; e que
o espalhamento se dard em um tempo tz. Caso t2 seja maior que t + dt, entdo o portador
meramente desloca-se no intervalo dt, sendo que o tempo de movimento livre do portador
serd dado por 7 = t 4 dt - t;. Determinam-se os valores das componentes do vetor de
onda e da posicdo no final do intervalo dt. Por outro lado, se t3 for menor que t + dt, o
portador é espalhado de forma que o tempo de movimento livre do portador serd dado por
T = tg - t;, determinando-se entdo as novas componentes do vetor de onda e da posigao e
posteriormente (estocasticamente) qual foi o mecanismo de espalhamento responsavel pelo
final do movimento livre do portador e entdo determina-se o estado final do portador. Apés
este procedimento um novo ty serd determinado randomicamente e o programa ird, conferir
novamente se o tempo tp é maior que t + dt ou ndo e prosseguira até o fim da sub-rotina.
Antes do final da sub-rotina os valores das componentes do vetor posi¢o, do vetor de onda
e do tempo to sdo armazenados para aquele portador. Este procedimento se repetird para
cada portador, e supondo que o programa faga uma amostragem com 5000 portadores, este
procedimente se repetird 5000 vezes para cada intervalo dt. O ntcleo do programa € dado
pela sub-rotina emc, representado na figura 3.4.

Movimento livre: A duracio do movimento livre do elétron depende da taxa de
espalhamento total, que é a soma de todas as taxas de espalhamento. Para calcularmos o
tempo de movimento livre do elétron devemos relacioné-lo com as taxas de espalhamento.
Neste caso, cada taxa de espalhamento ¢ uma fungao da energia, sendo que cada mecanismo
de espalhamento é designado por ); () . Assim, a probabilidade por unidade de tempo, P(7),
para um elétron viajando por um tempo 7 e sendo espalhado no final do seu movimento

livre seré:

P (r) = Az (€) exp {— | /0 "ar(e) dt] , (3.3)



Inicio da sub-rotina
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Figura 3.4: Fluxograma da sub-rotina emc.

o4



55

onde At (g) é a taxa de espalhamento total que é dada por:

N
Mr(e) =Y Xi(e). (3.4)
i=1

No entanto, a avaliagdo de 7 a partir da equagao (3.3) é impraticével, e devido
a complexidade de X; (¢), ndo é possivel obter-se resultados analiticos, e ainda, a reso-
lucdo numérica desta equagdo elevaria muito o tempo total do programa. Para superar
este problema, Rees [33] desenvolveu uma técnica simples que consiste em introduzir um
espalhamento ficticio, denominando-o de auto-espalhamento. Quando o processo de auto-
espalhamento é selecionado o vetor de onda ndo sofrerd qualquer mudanga seja em mdédulo
ou direcéo, consequentemente a energia do sistema também nao sera alterada. Usando este
procedimento, a taxa do auto-espalhamento (g (€)) & escolhida de forma que a taxa de

espalhamento total seja agora uma constante:
A=X(e) +Ar(e). , (3.5)
Utilizando este artificio, podemos reescrever a equagio (3.3) na seguinte formas:
P (1) = Aexp [—AT]. (3.6)

Integrando a equagdo (3.6) em termos de 7 obtemos a seguinte forma analitica

para T,:
Inry

i

A simulacido do movimento do portador no método MC é feita a partir da aproxi-

Tr=— (3.7)

magio semi-classica da equagio de movimento, cuja forma geral ¢ dada por[34]:

dk 1 Oe (k,r)
hE_ le] (F—i—zv X B> - (3.8)

O primeiro termo de (3.8) é a forca devido a agdo dos campos elétricos e mag-
néticos, o segundo termo & considerado no caso do sistema ter um gradiente de tensao ou
inomogeidade espacial. Por simplicidade vamos considerar que o material estd sob agao de
um campo elétrico e que ndo haja nenhuma inomogeidade espacial. Assim a equacao (3.8),
para cada componente do vetor de onda, ficard na formal6]:

le| Fz

=T (3.9)
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Inicio da sub-rotina desloc

Calculo das componentes
do vetor posicao

Cilculo das componentes
do vetor de onda

Fim da sub-rotina desloc

Figura 3.5: Fluxograma da sub-rotina responsdvel pelo cdlculo das componentes do vetor
de onda e do vetor posicéo.

Jo
ks = kit (3.10)
F, |
sz=k2i+lelh T. (3.11)

De modo similar as componentes do vetor posigao ficarao na seguinte formal6]:

hr <k$i + ql;’;_-ir)
Tp =T+ — e L
m* /1 + day (e)
Fy

hr (kyi + q2ﬁT> ' (3.13)

m* /1 +4day (e)’ o
I qF.T
hr (1”21' + 7 )

2f =z —————
T AT V1+4day(e)

O fluxograma da sub-rotina responsdvel pelo célculo das componentes do vetor

(3.12)

Yr =Y+

(3.14)

posigao e do vetor de onda ¢ dada pela figura 3.5.
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Depbis do célculo dos novos valores das componentes do vetor de onda e da posigao,
a energia & calculada através da relagdo de dispersdo e o programa ird selecionar qual o
mecanismo de espalhamento responsavel pelo final do movimento livre do elétron.

Sele¢do do mecanismo de espalhamento: Depois de calculado o novo vetor
de onda, antes do espalhamento, selecionaremos o mecanismo de espalhamento ‘responszivel
pelo final do movimento livre, mediante uma certa probabilidade. A selecio é feita gerando
um ndmero randdmico 11, entre 0 e 1, e comparando-o com a n-ésima taxa de espalhamento,

entdo A(£,n,i) sera selecionado se satisfizer a seguinte condigao:
M, n—1,4) <A < AE,n, 1) n=1,2..,N, (3.15)

onde ¢ designa os pontos de simetria relevantes do material. Como nds adotamos a técnica
de Rees do auto-espalhamento na hora de selecionar o mecanismo de espalhamento que
foi responsével pelo final do movimento livre do elétron, h4 uma grande probabilidade do
auto-espalhamento ser selecionado. Aqui apresentamos neste fluxograma um exemplo de
como selecionar qual taxa de espalhamento foi responsavel pelo final do movimento livre do
elétron satisfazendo a relagdo (3.15).

No fluxograma Ay (€), Az (€) ...Ay, () sBo as taxas de espalhamento para um de-
terminado ponto de simetria normalizada pela constante A. Caso nenhum dos mecanismos
reais satisfaca a relacdo 3.15 o auto-espalhamento é selecionado. Neste caso as componentes
do vetor de onda e a energia nio mudam, ou seja, seria equivalente a dizer que o portador
ndo espalhou. Caso um mecanismo de espalhamento real seja selecionado, a energia do
portador depois do espathamento serd obtida pela conservagao de energia e o mdédulo do
vetor de onda pela relacio de dispersdo. Para obtermos as componentes do vetor deionda
do portador, o programa iré selecionar o estado final do portador.

Selecdo do estado apés o espalhamento: Uma vez definido qual processo de
espalhamento que foi responsével pelo final do movimento livre, devemos calcular o vetor de
onda k’, que é o vetor de onda apés o espalhamento. Se o auto-espalhamento foi selecionado,
o novo vetor de onda k' serd igual a k. Caso contrério, um espalhamento real ¢ selecionado e
um novo vetor de onda deve ser calculado. Por conservagao de energia conhecemos qual é o
valor do médulo de k'. A diregéo de k’ é determinada a partir das componentes cartesianas

(K, kj, e k;), de acordo com a particular secio de choque do mecanismo. Detalhes foram
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Inicio

12 = rnd()

P> Determinagio dos angulos

P Determinacio dos angulos

Determinagio dos dngulos

Fim

Figura 3.6: Fluxograma representando a escolha de qual mecanismo de espalhamento foi
responsével pelo final do movimento livre do elétron.’
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apresentados na secao 2.3. v

Calculo das quantidades de interesse: Depois que o elétron tenha percorrido
o espaco de fase pelo tempo especificado, é necessério calcular as quantidades fisicas de
interesse. O método aqui apresentado, supoe a aplicagdo de um campo elétrico constante.
Descreveremos a seguir como calcular a velocidade, energia e a populagéo dos elétrons neste
€aso.

A velocidade instantanea pode ser calculada numericamente através de trés méto-
dos diferentes. Os dois primeiros métodos utilizam-se de uma relagao vdlida para um ma-

terial semicondutor que relaciona a velocidade com a estrutura de banda, e é dada por:

Ve (k). | (3.16)

V=1
h

Discretizando a equacio (3.16) e usando a equagdo (3.9) obtemos:

e A NCEL -3

onde ¢ ¢ a energia no final do movimento livre e €; é a energia no inicio do movimento
livre. O termo tmc representa o nimero total de passos que foi realizado pelo programa,
ou seja, a soma serd efetuada sobre todos os tempos de movimento livre da particula e o
termo T é o tempo total de simulagdo. O segundo método basea-se na derivagao explicita
da relagao de dispersdo. Tomando como exemplo a relagdo de dispersao nao-parabdlica, a

expressao para a velocidade serd escrita na seguinte forma:

RN
hk 1
=— 3.18
Wir = S i o (3.18)
O terceiro método utiliza a expressao:
z
<V>T = <_t>7 (319)

onde (x) é o valor médio da posigdo e t & o tempo.

Para o clculo da energia podemos armazenar os vetores de onda em cada diregao e
usar a relacio de dispersdo para calcular a energia média do sistema. Apenas como exemplo,
supondo o caso nao-parabélico, a expressdo da energia serd dada por:

B V1+4day(k)—1 (3.20)

- 20 ’
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onde v (k) é dado por:
R?k?
v (k) =

ot (3.21)

A populagio de cada vale é calculada da seguinte maneira: ao final de cada inter-
valo de tempo dt, o programa conta quais sao os portadores que estdo em cada uma. das
bandas. Esta contagem ¢ normalizada pelo ntimero de portadores total usados na simulacdo
(da ordem de 10000). Estes valores sio armazenados e no final ¢ feito uma média geral.
Usualmente inicia-se a contagem a partir de um ndimero n de passos depois do inicio da
simulagéo. Isto é feito para evitar que se colete valores fisicos fora do equilibrio, ou também
a monitoragao da velocidade, iniciando a contagem a partir de um determinado erro.

A difusdo também pode ser calculada através do método de Monte Carlo. Em
geral, costuma-se calcular a difusdo longitudinal Dy, sendo que esta QUantidade pode ser
calculada através da seguinte equagdo: ‘

((@—(=))?)

Dl - T— (322)

3.2 Transporte Eletrénico em GaAs

Para exemplificarmos o método descrito no item 3.1, faremos um breve estudo do
Arseneto de Galio. O Arseneto de Gilio foi o primeiro material a ser estudado através do
método EMC. Desde entao, ele tém sido alvo de extensas investigacoes, tais como: estudo
de suas propriedades em funcéo da temperatura[35], estudos a altos campos elétricos[36]
e a influéncia do mecanismo de ionizaggo po‘r,impacto[37]. Devido ao grande nimero de
trabalhos & disposigéo, os parametros utilizados sdo bem estabelecidos. O modelo utilizado
aqui é similar ao empregado no caso do GaSb (que sers estudado no capitulo seguinte),
devido & semelhanca entre os dois materiais. A concordancia dos nossos resultados em
relagao a cdlculos de outros autores é muito boa, o que viabiliza a utiiizagéo do método

desenvolvido.
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3.2.1 Descri¢ao do Modelo

Para o GaAs, consideramos os pontos de simetria I', L e X, para representar a
estrutura de banda. A relagéo de dispersdo é representada por um modelo analitico nao
parabdlico. O modelo inclui os seguintes mecanismos: Fénons actisticos, Fonons épticos,
impurezas, efeito piezoelétrico, ionizagdo por impacto e espalhamento intervale equivalente
e nio-equivalente. Ao contrario do que serd feito no GaSb (no caso as impurezas sao
duplamente ionizadas) para o cilculo das impurezas ionizadas néo foi necessario utilizar o
mesmo procedimento, pois em geral, as impurezas que existem no GaAs sao unicamente
ionizadas. Os parametros foram retirados da literatura[6],[36]. A relagao do ”gap” com a

diferenca de energia é dada por:

_ s T2
(Bys +T)°

onde E, é o valor do gap a T = 0, ay, e 3, sao pardmetros extraidos de curvas experimentais.

E,=E, (3.23)

Expressdes similares foram utilizadas para as diferencas de energia entre os vales I'-L, I'-X
e IL-X cada um com seus préprios valores de ays e B,,. Os parametros usados em nosso

modelo sao apresentados na tabela 3.1.

3.2.2 Resultados

No grafico da figura 3.7 é apresentado a dependéncia da velocidade de deriva em
fungdo do campo elétrico para duas temperaturas no GaAs.

Comparamos o nosso resultado com o resultado experimental de Houston e Evans
[38] e com o célculo tedrico de Pozela e Reklaiatis[36] 4 temperatura ambiente. A con-
cordancia do nosso resultado com ambos é muito boa. A principal diferenca entre o modelo
utilizado por Pozela e o nosso ¢ a inclusdo do mecanismo piezoelétrico e consideragao do
espalhamento actistico como sendo ineldstico. O pico na velocidade de deriva estd em torno
de 3 kV/cm, decaindo a medida em que o campo crescé. O fenémeno da condutividade
diferencial negativa no GaAs deve-se a inversado de populagdo entre os vales I' e L.

A figura 3.8 mostra o comportamento da velocidade de deriva em fung¢édo do campo
elétrico para amostras de 2000 a 10000 particulas (NTP). Este estudo foi realizado para

verificar o tamanho da amostra no qual os resultados seriam acurados, e para observar o
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—— Célculo tedrico feito por Pozela e Reklaiatis

usando o Método de Monte Carlo
~ - - Nosso resultado teérico usando EMC T = 300K
304 | - Nosso resultado tedrico usando EMC T = 77K -
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Figura 3.7: Velocidade de deriva do elétron em funcédo do campo elétrico para o Gads
com uma concentragdo de impurezas de 10 cm™3. O resultado obtido com o método
desenvolvido é comparado com o resultado teérico de Pozela e Reklaitis[36] e com o resultado
experimental de Houston e Evans(38] a T = 300K.
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Figura 3.8: A velocidade de deriva do elétron em fungéo do campo elétrico para uma
concentracao de 104 cm 3. Comparamos o efeito do mimero total de particulas no resultado

final.
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L Parémetros usados na simulagao de Monte Carlo [ Valoresj

massa efetiva do vale T’ 0.063

massa efetiva do vale L 0.17

massa efetiva do vale X 0.58
Potencial de Deformagao Actstico (eV) 7.0

Potencial de Deformacéio Intervale I — I, (eV/cm) | 0.18x10
Potencial de Deformagcao Intervale I — X (eV/em) | 1.0x109
Potencial de Deformacio Intervale 7 — (eV/cm) | 0.5x10
Potencial de Deformagéo Intervale L — X (eV/ cm) | 0.1x10
Potencial de Deformagio Intervale X — X (eV/em) | 1.0x10°

Separagao entre vales ' — L a T = 0K (meV) 296.0
Separagdo entre vales I' — X a T = 0K (meV) 462.0
Densidade (g/cm?) 5.36
Velocidade Média do Som (cm/s) 5.2x10
Permitividade Relativa (alta frequéncia) 10.92
Permitividade Relativa (baixa frequéncia) 12.90
Energia do fénon (intervale) (eV) 0.0299
Energia do fonon (6ptico) (eV) 0.0362

Tabela 3.1: Parametros utilizados na simulacao de transporte de elétrons no GaAs.

tempo médio para cada NTP. O tempo total de simulagao (TS), indicado na figura, foi obtido
para 15 valores de campo elétrico. Os resultados desta simulacdo foram calculados numa
estacao Digital 255/300 128 RAM, com sistema UNIX e o programa gerado em fortran 90.
Observamos que de 8000 para 10000 nao h4 qualquer diferenca significativa, contudo para
6000, na regidgo do pico h4 uma pequena discrepancia entre os resultados de 10000. Para
as amostras de 4000 e 2000 as diferengas sdo significativas no intervalo de campo elétrico
de 3 a 13 kV/cm. Vale a pena salientar, que ‘em geral, para simulaéées de Monte Carlo
utiliza-se um NTP de 8000 a 10000, contudo isto pode variar de material para material.
Nas simulagdes seguintes usamos uma amostragem de 10000 particulas.

Na figura 3.9, apresentamos a populacéo dos elétrons para os pontos de simetria
I', L e X a temperatura ambiente, e com uma concentracao de impurezas de 104 em™3. O
ponto em que as populagoes se invertem vé proéximo da posigao da velocidade de pico neste
material, corroborando assim a nossa afirmacio inicial.

Observamos que a contribuicio do vale I é majoritdria até quase 5 kV/cm, onde

o vale L comeca a ter uma influéncia majoritdria na velocidade. Quando altos campos
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Figura 3.9: Ocupagéo do elétron nos Vales I', L e X em funcao do campo elétrico para o

GaAs a 300 K. A concentragdo de impurezas é 10 cm™3.
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Figura 3.10: Velocidade de deriva em fungéo do o campo elétrico para o GaAs. E mostrada
a contribui¢do da cada um dos Vales para a velocidade.
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Figura 3.11: Energia média do elétron em fungéo do campo elétrico no GaAs a 300 K. A
3

concentragio de impurezas é 10 em™3.
sdo aplicados, o vale X passa a ser mais importante no processo de transporte. Vale a
pena acrescentar que a baixos campos, o vale I' é praticamente o tnico responsivel pelo
processo de transporte no GaAs, isto nem sempre ocorre em todos os materiais. Este € um
dos motivos que o GaAs é facilmente estudado em baixos campos, pois a dependénciba das
propriedades de transporte é devido a apenas um tnico vale.

Na figura 3.11 mostramos o célculo da energia média do elétron a 300 K para uma
concentracio de 10 cm3. A energia do elétron inicialmente apresenta um rapido aumento
até alcancar uma energia de 0.3 eV. Além deste ponto a energia vai aumentando lentamente
a medida em que o campo elétrico vai crescendo. Este comportamento & também resultante
da transferéncia eletronica do vale I para o vale L devido a uma maior relaxagio de energia
no vale L.

Na figura 3.12 apresentamos a velocidade do elétron em fungao do tempo, obser-
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Figura 3.12: Velocidade do elétron em fungio do tempo para o GaAs. A concentracio de
impurezas é 10 cm—3.
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Figura 3.13: Energia média do elétron em funcao do tempo para o GaAs. A concentragao
de impurezas é 104 ¢m—3. Estudo em funcdo do campo.

vamos que para altos campos o GaAs apresenta uma alta velocidade de pico. Isto ocorre,
pois o campo elétrico fornece uma quantidade de energia ao elétron, que estd inicialmente
no vale I, fazendo com que o elétron aumente consequentemente a sua velocidade de deriva.
Contudo, com o tempo estes elétrons altamente energéticos, qué tém energia suficiente para
transicionar, sdo transferidos para um outro ponto de simetria. A medida em que os elétrons
mais energéticos sdo transferidos do vale principal para um vale satélite a velocidade vai
decaindo progressivamente até se estabilizar.

No grafico 3.13 mostramos a evolugao temporal da energia média do elétron no
GaAs a temperatura ambiente. A medida que o campo elétrico se torna mais intenso a
energia meédia do elétron também aumenta. Como ja foi dito anteriormente, o propésito
deste capitulo foi de descrever o método EMC, que serd utilizado nos capitulos subsequentes.

Os resultados obtidos com o GaAs mostram que o método desenvolvido é confidvel, além
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de possuir uma boa estabilidade computacional.

3.2.3 Inclusdo da Blindagem no método EMC

A incluséo da efeito da blindagem deve ser incluida, para concentracfes acima de

1017 cm™3. Existem diversos modelos para a inclusdo da blindagem em EMCJ[39]-[42], nés

adotamos o modelo de Borowik[42] devido a simplicidade e baixo custo computacional. O

modelo leva em conta a blindagem escrevendo a taxa da espalhamento na seguinte forma:
b ’ nb ’ q2 2 )

w (k,k) =W (k,k) <m> , _ (3.24)
onde W™ (k k') é a taxa de espalhamento sem incluir a blindagem, e q ¢ o vetor de onda
do fénon dado por || = 4? - _k—)', e Ag € o inverso do comprimento de blindagem dado
pela equacdo (2.33). O programa inicialmente apenas coleta os valores do vetor de onda
do fénon para cada particula. Apés 2000 passos (dt), utilizamos o fator (;21—2)‘5>2, para
recalcular a taxa de espalhamento do fénon 6ptico. Quando o programa for selecionar
qual mecanismo serd responsavel pelo final do movimento livre do elétron, o programa
utilizard a taxa W° (k, k'), ou seja, a taxa incluindo a blindagem. Este procedimento é feito
auto-consistentemente até que o programa alcance a convergéncia. Para testar»o modelo
utilizamos os resultados de Pantoja [43] para o GaAs.

A ligeira discrepéncia entre os dois modelos pode ser atribufda a diferentes modelos
de blindagem e também a inclusdo do efeito do acoplamento fénon-plasmon no cdlculo de

Pantoja[43]. Utilizamos neste caso o modelo Conwell e Weisskopf[11] (CW).

3.3 Transporte de Buracos para GaAs

O transporte de buracos ¢ colocado aqui de forma ilustrativa, para apresentar a
téecnica de MC aplicada a buracos. As taxas de espalhamento péra buracos sao diferentes
do que para elétron, devido a forma de interagao com a rede. O modelo apresentado aqui
inclui as bandas de buracos leve e pesados, excluindo-se a banda de "split-off”. O modelo
empregado neste cdlculo é bem similar ao usado no GaSb, com apenas algumas modificacoes

devido a certas peculiaridades do GaSb.
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Figura 3.14: Comparagdo entre os resultados de Pantoja[43] e os nossos resultados para
validar o modelo de blindagem. Concentracao usada de 2x108 cm~3.
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3.3.1 Descri¢ao do Modelo para Buracos

Devido as diferencas entre a banda de valéncia e a banda de conducdo, o modelo
analftico utilizado para a banda de valéncia é sensivelmente diferente. O modelo analitico

mais aceito para descrever a banda de valéncia é dado pela seguinte equagao [4],[6]:

fi2
Bk) = 5 {AR? £ [B2K* + O (K2K2 + k2K2 + k242)] 1. (3.25)

Na equagdo acima o sinal positivo é usado no célculo de buracos leves e o negativo
para o de buracos pesados. As constantes A, B e C tém sido determinadas e os valores
que usamos em nosso trabalho para o GaAs foram A = 7.65, B = 4.82, C=7716]. A
influéncia destes parametros nas propriedades de transporte jd foram estudadas [44], sendo
que as diferengas quantitativas ficam no méximo entre 20% e nao foi observado qualquer
diferenga qualitativa [44].

Neste modelo incluimos as bandas de buracos leve e pesado e os mecanismos con-
siderados no modelo foram: 1 - o espalhamento intervale [18]; 2 - impurezas ionizadas CW;
3 - fonons actisticos; 4 - fonons 6pticos. Para ajustar os valores do potencial deformacao
utilizamos os resultados experimentais de Hill [45]. Blakemore [46] sugere que a mobilidade
Hall para buracos é 20% maior que a mobilidade de deriva, e ajustando desta forma os val-
ores da mobilidade Hall a 300K, para que pudessemos compara-la com os nossos resultados.
Para que o nosso resultado concordasse com o resultado de Hill a 300K, os potenciais de-
formac&o acustico e éptico foram modificados. Quando o resultado da mobilidade coincidiu
com o experimental simulamos a velocidade de deriva para o buraco a 77K e a 300K. Os
parimetros utilizados em nossa simulagéo encontram-se na tabela 3.2.

Em nosso estudo sobre a acurécia do modelo, determinamos que o dt 6timo é de
0.5 fs, este valor foi determinado através de um estudo variando progressivamente o valor
de dt até obtermos um valor de dt que nao apresentava variagoes significativas com relagao
ao anterior. Para melhorar ainda mais a acuricia do nosso resultado usamos o esquema de
”sub-histérias” para este fim.

Na figura 3.15, apresentamos a velocidade de deriva para o buraco em fungéo
do campo elétrico aplicado. Observamos que o comportamento da velocidade de deriva a

300K é linear com o campo, ao passo que a 77K o comportamento é diferente. A 77K a
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] Parametros usados na simulagdo de Monte Carlo | Valores |
massa efetiva do buraco pesado 0.05
massa efetiva do buraco leve 0.5
Parametros Warp(A,B,C) 7.65, 4.82, 7.71
Potencial de Deformagao Actstico (eV) 2.0
Potencial de Deformagéo Optico (eV/cm) 0.5x10°

Densidade (g/cm?) 5.36

Energia do fonon interbanda (meV) 36.2
Energia do fonon Optico (meV) 36.2

Permitividade Relativa (alta frequéncia) 12.90

Permitividade Relativa (estética) 10.92

Tabela 3.2: Parametros usados na simulacio do transporte de buracos no GaAs.

—T=77K
2.0 i = 6321 cnf/(V.s) (E = 0.5 kv/cm) -
K, = 8000 cnf/(V.s) (valor médio)
B, = 6400 crrf/(V.s) (20% menos que Hall) i

----T=300K
1,5 1 B, = 300 af/(V.s) -1
Hyr = 320 CTA(V.S) :

Velocidade de Deriva ( 10" cm/s )

Campo Elétrico (kV/cm)

Figura 3.15: Velocidade de Deriva para buracos em fungéo do campo elétrico aplicado no
GaAs. Para uma concentracio de N; = 106 cm™3.
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Figura 3.16: Populagdo dos vales de buracos leve e pesado em funcio do campo elétrico
aplicado.

velocidade se comporta como se fosse estabilizar em 15 kV /cm, porém a partir deste ponto,
a velocidade comega a aumentar novamente. O comportamento da velocidade a 300K é
similar(no intervalo considerado) ao calculado por Moglestue[3] usando o método de Monte
Carlo, porém o resultado de Moglestue foi baseado no resultado Dalél[47] e a mobilidade
obtida por ele a 300K ¢ cerca de 180 cm?/(V.s).

Na figura 3.16, calculamos a populagdo das bandas de buraco pesado e buraco
leve, para duas temperaturas. Observa-se que a 300K a populacdo das bandas de buraco
leve e pesado permanecem constantes, sendo que a populacio da banda de buraco pesado
é de cerca de 70%, enquanto que a de buraco leve é cerca de 30%. Resultado similar foi
obtido por Moglestue a 300K, porém em sua simulagio a porcentagem de buracos pesados
era maior. A 77K e a baixos campos, a populagio de buracos pesados é quase de 90%, com

o crescimento do campo elétrico a populacao de buracos pesados decai e estabiliza-se entre
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75 % e 70%.

Os resultados para o GaAs estdo em boa concordancia com os resultados experi-
mentais, e coerentes com resultados tedricos obtidos por outros autores. Ao contrério do
que ser4 feito para o GaSb, nés nao inclufmos no modelo a corregao da massa efetiva com
a temperatura, isto porque até onde sabemos no GaAs este efeito nao foi obsérvado. Um
ponto a se destacar & que o espalhamento a 77K deve ser bem menos efetivo que a 300K,
pois mesmo tendo uma maior popula¢io de buracos pesados a velocidade a 77K é maior
que a 300K. O tnico fato que pode explicar este comportamento & que o espalhamento a

300K é bem mais efetivo que a 77K.
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Capitulo 4

Transporte de Portadores em

Semicondutores de Pequeno Gap -

o caso do GaSb

4.1 Transporte de elétrons em GaSb

Historicamente, a pesquisa e o desenvolvimento de materiais semicondutores do
grupo III-V est@o associados ao desenvolvimento de dispositivos. Atualmente os sistemas
de comunicacdes 6pticas operam na faixa de 1,55 pm, eventualmente a proxima geragao
devers operar acima deste valor[48]. Dispositivos acima de 1,55 pum podem ser obtidos
através de recentes desenvolvimentos em materiais, ndo baseados em silicio, que tém uma
perda minima no intervalo de 2 - 4 um. Devido a estes fatores, hd uma grande procura
por novos materiais que possam operar nesta faixa. Do ponto de vista de dispositivos, o
Antimoneto de G4lio (GaSb) tém se mostrado um candidato potencial para aplicagoes em
diodos laser (com baixa voltagem limite)[49], fotodetetores com alta eficiéncia quantica[50]

e super-redes[51]. Dispositivos baseados no GaSb séo bons candidatos a uma série de
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aplicagoes [48]: Sensores de imagens para misseis, sistemas de vigilancia e monitoramento
de gases.

Tanto no aspecto tecnolégico quanto no do material, o GaSb tém sido pouco es-
tudado até entdo, quando comparado com outros materiais do grupo III-V. O GaSb nio
dopado é sempre um material do tipo p, independente da técnica de crescimento. Ac'eita—
dores residuais tém sido encontrados e foram relacionados com vacancias de Galio-Gslio em
sitios de Antimoénio com natureza duplamente ionizavel[52]. Desenvolvimentos recentes em
técnicas de crescimento, tém mostrado uma reducio substancial no nivel de aceitadores na-
turais, aumentando assim a mobilidade de buracos[48]. Do ponto de vista teénolégico este
material ainda estd na infancia, porém as pesquisas tém aumentando significativamente,
sendo que as dreas de maior interesse sdo as de crescimento de materiais de alta qualidade,
compreensao das propriedades eletrénica e fotonica e no seu emprego em dispositivos.

Pelas razoes discutidas anteriormente, houve recentemente um grande aumento
nas pesquisas envolvendo (GGaSb, incluindo também seus ternsrios e quaterndrios. Porém,
ainda hd poucos estudos sobre propriedades de transporte eletrénico com vista ao GaSb
dopado com portadores do tipo n. Além disso, boa parte dos trabalhos que existem usam
modelos simplificados, como por exemplo, considerando-se apenas um ponto de simetria,
ou usando o método de relaxagdo temporal [53], ou o modelo desenvolvido por Fletcher e
Butcher[54]. Neste material, mesmo a 77 K, o vale L. tém uma influéncia considersvel e
consequentemente os resultados obtidos através destes métodos nio correspondem aos re-
sultados experimentais da literatura [55]-[59]. Mesmo levando-se em consideracio o recente
trabalho de Damayanthi e colaboradores[59]; que utiliza o método de Monte Carlo para a
determinacao de propriedades de transporte no GaSb, seus resultados estio em desacordo
qualitativa e quantitativamente com os resultados experimentais de W. Jantsch e H. Hein-
rich [55]. Um dos motivos para esta discrepancia é que o GaSb nio é um material bem
caracterizado, principalmente com relacdo ao vale X e por isso hd sérias divergéncias sobre
a importéancia deste ponto de simetria no transporte eletrénico no GaSb.

Usando o método de Monte Carlo estudamos as caracteristicas de transporte do
GaSb, a partir de expressdes analiticas ndo-parabdlicas para a banda de condugao nos pontos

de simetria I, L e X. A mobilidade a baixo campo é calculada no intervalo de temperatura de
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50 a 300K e concentracio de impurezas entre 10*6cm =3 - 10!8 cm™3. Efeitos da compensagao
sobre a mobilidade também sdo examinados. A velocidade de deslocamento é calculada
para campos elétricos de até 20 kV/cm, feita em conjunto com uma anédlise da populacao
dos respectivos pontos de simetria, donde discutiremos o porque da nao apresentagdo da
condutividade diferencial negativa no GaSb. E feito também um estudo do trénsporte de

buracos.

4.1.1 Descri¢gao do Modelo

As propriedades de transporte do GaSb foram determinadas ‘a partir do método
Ensemble de Monte Carlo. O transporte no GaSb é feito consideréndo—se os pontos de
simetria T, L e X para a representagdo da sua estrutura de banda. A relagdo de dispersao
é representada por um modelo analitico nao parabélico[6]. No modelo para o GaSb foram
inclufdos os seguintes mecanismos de espalhamento: 1- fonons actsticos; 2 - fonons épticos;
3 - impurezas; 4 - piezoelétrico; 5 - ionizagado por impacto e 6 —Aespalhamento intervale
equivalente e ndo-equivalente. Os calculos do espalhamento por impurezas, foram baseados
no trabalho de Basinsky e colaboradores [60], onde a concentragao de impurezas total é dada
por N; =n + 6N 2, e para impurezas duplamente jonizadas usamos N, = 4N;2. Utilizamos
também resultados recentes de Arimoto e colaboradores[61] para as massas efetivas nos vales
T e L. O resultado obtido no trabalho de Arimoto foi apresentado em termos da massa
efetiva longitudinal(m}) e transversal(mg). Porém, como nao estamos levando em conta a
anisotropia da banda de condugéo, usamos uma relagdo bem conhecida6] para calcular a

massa efetiva do vale L, expressa por:

m}, = (4.1)

Inclufmos o efeito da temperatura para calcular o ”gap” e a diferenca de energia

entre os vales. A relagao que foi utilizada ¢ dada pela relagio empirica de Varshini[62]:
Qs T2
(Bus +T)’

onde E, é o valor do gap a T = 0, e ays e 3,5 sa0 pardmetros extraidos de curvas experi-

Ey=E, -

mentais. Expressoes similares foram utilizadas para as diferengas de energia entre os vale

I-L, I-X e L-X, cada um com seus préprios valores de o, € Boys-
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A simulagéo foi realizada inicialmente com parametros obtidos na literatura, sendo
que os pardmetros bem estabelecidos foram mantidos fixos. No caso de quantidades que

ainda ndo foram bem estabelecidas, usamos os resultados experimentais de W. Jantsch e H.

Heinrich [55] para a sua determinacio.

LParémetros utilizados na simulacido de Monte Carlo ] Valores ]

massa efetiva do vale " 0.039
massa efetiva do vale L 0.136
massa efetiva do vale X 0.3
Potencial de Deformagdo Actstico (eV) 3.0
Potencial de Deformagéo Intervale I' — L (eV/cm) | 1.7x10
Potencial de Deformagao Intervale I' — X (eV/cm) | 0.1x10°
Potencial de Deformagio Intervale L — L (eV/cm) | 0.6x10°
Potencial de Deformagao Intervale L — X (eV/cm) | 0.08x10°
Potencial de Deformagao Intervale X — X (eV/cm) | 0.08x10°
Separagdo entre vales I' — L a T = 0K (meV) 65.0
Separagéo entre vales T — X a T = 0K (meV) 329.0
Densidade (g/cm®) 5.613
Velocidade Média do Som (cm/s) 4.69x10°
Permitividade Relativa (alta frequéncia) 14.44
Permitividade Relativa (baixa frequéncia) 15.69
Energia do Fénon (intervale) (eV) 0.02384
Energia do Fénon (polar 6ptico) 0.0298

Tabela 4.1: Parametros usados na simulacéo do transporte de elétrons no GaSh.

Os parametros de ajuste foram os potenciais deformagéo, que na literatura, Sy,
varia em geral de 1x10° eV/cm a 1.5x10° eV/cm [35] [56] [63]. Contudo, ha um resultado
recente de Smith [58] e colaboradores interpretando resultados experimentais obtém 6x100
eV/cm, o qual acreditamos seja muito elevado e bem acima dos valores anteriormente en-
contrados na literatura. Para Zp; os valores estio entre 1x10° eV/ecm e 5.7x10% eV/cm
[59] [63]. Para o potencial deformacao actstico, os valores vio de 4 eV[48], 6.7 eV [63] 2 9.3
eV [59]. Os parametros relacionados com o vale X, ainda sdo pouco estudados e também

hd uma variagao significativa de seus valores.
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Figura 4.1: Velocidade de deriva do elétron em fungdo do campo elétrico para o GaSb.

Comparacao entre o célculo teérico obtido através do método de Monte Carlo e resultado

experimental, realizado & temperatura ambiente com N; = 6.8x106 cm™3.

4.1.2 Resultados

Apresentamos inicialmente na figura 4.1 o resultado obtido para a velocidade de
deriva do elétron em funcéo do campo elétrico, comparando-o éom o resultado experirﬁental
de W. Jantsch e H. Heinrich [55]. O resultado teérico estd em boa concordancia com o
resultado experimental. Os parimetros usados na nossa simulagio estao apresentados na
tabela 4.1 e servirao de base para o estudo realizado neste capitulo.

O gréfico apresentado na figura 4.2 representa um estudo da velocidade de deriva
para o elétron como func¢io do campo elétrico para um intervalo de temperaturas de 77K a
300K, obtidas a partir da simulagio MC. Neste calculo foi utilizada uma concentragao de
N; = 101% cm™3, sem a inclusio do espalhamento por Ionizagdo por Impacto. Para tem-

peraturas no intervalo de 150K a 300K nao foi observado o efeito da CDN. Este resultado
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Figura 4.2: Velocidade de deriva do elétron em funcio do campo elétrico para diversas
temperaturas usando o modelo BH no GaSb. A concentracio de impurczas ¢ N; = 106

cm™3, nio sendo inclufdo o efeito de compensagao neste célculo.
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jé era esperado para o GaSb pois admite-se que nao havera CDN [64], quando a separagao
de energia Ary, for menor ou comparavel a 4k,T. Esta condicao é satisfeita no intervalo de
temperaturas compreendidas entre 150K a 300K, porém a 100K, Arp é maior que 4kpT e
mesmo assim o efeito CDN ainda néo se manifesta (este efeito serd explicado mais adiante).
Ainda na mesma figura, observamos que para a curva que corresponde & temi)eratura de
77K, o efeito de CDN é observado. A populacdo de elétrons nos vales I', L e X para as
temperaturas de 77K e 300K estao apresentadas na figura 4.3. Nota-se que para 300K a
populacdo do vale L é predominante em todo o intervalo observado e o vale I' permanece
estavel em baixo campo e posteriormente tende a decair. O vale X néo. tém uma populacao
aprecidvel no intervalo considerado. Apesar do comportamento observado a tendéncia é
que para altos campos, o vale L comece a decair, sendo que o vale I' comegard a ter uma
populacgio desprezivel e o vale X tenders a crescer. No entanto, a 77K o vale I' é predo-
minante em baixos campos e o vale L é o segundo mais populado. A medida que o campo
vai aumentando, o vale L aumenta e o vale T' diminui até em torno-de 2 kV/cm, valor para
o qual o vale L torna-se mais populoso. Esta diferenca de comportamento no GaSb, entre
as duas temperaturas nestas condigdes, ajuda a explicar o porque que a 77K hd CDN e a
300K o efeito nio é observado. Pois quando o vale L é mais populoso que o vale I', em
baixos campos, é impossivel pelo efeito da transferéncia de populagdo entre vales, haver a
condutividade diferencial negativa CDN, porém o inverso nao ¢ verdadeiro.

A figura 4.4 apresenta a energia média do elétron em funcao do campo elétrico
para vérias temperaturas. A 77 K pode ser visto que a energia aumenta rapidamente até
alcancar 0.06 eV, evidenciando a alta taxa de transferéncia de elétrons do vale I' para o
vale L. A partir de 2 kV/cm, a energia passa a aumentar mais lentamente pois gfande
parte da populagao de elétrons estd no vale L, sendo que a taxa de relaxacdo da energia do
espalhamento intervale é maior que a do espalhamento polar éptico no vale I'. Nota-se que
para 300 K o comportamento da energia é quase linear pois no GaSb & temperatura ambiente
grande parte dos elétrons jd encontram-se no vale L, e a fnedida em que a temperatura vai
diminuindo, o aumento inicial da energia fica cada vez mais pronunciado.

O efeito da concentragdo de impurezas no transporte eletronico é apresentado na

figura 4.5 para trés diferentes valores de concentracoes de impurezas. Observando o com-
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Figura 4.3: Populacdo para elétrons nos vales F, L e X em fun¢io do campo elétrico para
duas temperaturas. O modelo utilizado no espalhamento por impurezas foi o BH e a con-

centragdo de impurezas é Ni = 1016 ¢cm—3 (ndo foi incluido compensagio neste célculo)
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Figura 4.4: Energia média calculada através do método de Monte Carlo para diferentes
temperaturas. O modelo de impurezas utilizado foi o BH. (Nao considerando o efeito de
compensagao). A concentracdo de impurezas é 106 cm—3.
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Figura 4.6: Mobilidade em funcéo da temperatura para vérias concentragoes de aceitadores
e para concentragio de impurezas de N; = 106 ¢m~3 usando o modelo BH.

portamento da velocidade em fungéo do campo elétrico, nota-se que para as concentragoes
de N; = 5x10® cm=3 e N; = 10 cm™3 ocorre o efeito da CDN, porém a partir de N;
= 5x1016 cm~—3 o efeito ndo é mais observado, mesmo a 77K, que satisfaz plenamente a
condicdo Ary > 4k, T. O efeito da condutividade diferencial negativa é destruido devido a
um aumento da concentracido de impurezas, que causa uma diminui¢ao na velocidade de
pico do elétron. Comportamento similar foi observado por Ikoma et. al.[63] no Gag.9Ing.1Sb,
efeito este que pode explicar o comportamento observado a 100K na figura 4.2. Pois assim
como o aumento da concentracdo a 77 K foi suficiente para destruir o efeito da CDN, a
100K uma concentragao menor de impurezas pode também ter destruido o CDN a 100K.
Na. figura 4.6, apresentamos a mobilidade em fungdo da temperatura para diferen-
tes concentracdes de aceitadores para uma concentragao de N; = 1018 ¢m~3. Neste célculo

inclufmos o efeito da compensacdo, como descrito anteriormente. Para No=0 esperdvamos
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Figura 4.7: Camparagao entre os modelos Brooks-Herring e Cowell-Weiskopft para o calculo
da mobilidade em fun¢do da temperatura. A concentragio de impurezas é de N; = 6.8x10'6
cm™3. (néo foi utilizado compensagio neste calculo)

que a mobilidade decrescesse com a temperatura no intervalo considerado [65]. Quando a
concentracao de aceitadores aumenta a mobilidade decresce no intervalo de temperatura de
77K a 300K. A razao para este comportamento consiste no fato de que quando a concen-
tracdo de aceitadores aumenta, para uma concentracao fixa de impurezas, o espalhamento
por impurezas aumenta. Para temperaturas acima de 200K o espalhamento por fénons
6pticos & dominante e a influéncia do espalhamento por impurezas é relativamente pequena.

Na figura 4.7 apresentamos uma comparagao entre os modelos de Conwell e Weis-
skopf [11], e o modelo de Brooks e Herring[lZ] para o espalhamento por impurezas. Para
realizar estas simulacGes, utilizamos o mesmo procedimento adotado quando fizemos a si-
mulagéo com o modelo de BH. Simulamos a velocidade do elétron 3 temperatura ambiente
de modo a ajustar os parAmetros, para que estes concordassem com o experimental (figura

4.1). Os parametros sdo os mesmos da tabela 4.1, com excecdo dos valores para os poten-
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ciais deformacdo intervale: i) Epx = 0.3x10° eV/cm; ii) Epp = 0.7x10% eV/cm; iii) Epx
= 0.1x10° eV/cm; iv) Exx = 0.5x10° eV/cm. Nesta figura, apresentamos a mobilidade
em funcio da temperatura comparando ambos os modelos. Observamos que & medida com
que a temperatura vai decaindo de 300 K para 50 K, no modelo CW hé um aumento da
mobilidade até uma temperatura em torno de 125 K e posteriormente hd unia queda da
mobilidade. O aumento da mobilidade com a queda da temperatura deve-se a que o espalha-
mento polar 6ptico, que é dominante, comega a perder sua importancia com a temperatura,
j4 que as vibragoes da rede tornam-se menos intensas. Com o decréscimo da importéncia do
mecanismo polar 6ptico, o espalhamento por impurezas em baixas temperaturas torna-se
dominante e a mobilidade decai. Por outro lado, no modelo BH a-mobilidade aumenta
continuamente, apesar do mecanismo de impurezas ionizadas tornar-se dominante, ainda
que a influéncia deste mecanismo no transporte é cerca de duas vezes menor em relagao ao
modelo CW. Contudd, o que pode explicar o comportamento da mobilidade neste modelo é
a observagio de que o nimero de vezes com que o elétron interage com este mecanismo nao
varia muito 3 medida em que a temperatura vai decaindo. Apesar de na literatura, a maior
parte dos trabalhos serem feitas baseando-se no modelo BH, h4 trabalhos discutindo quando
& mais conveniente utilizar o método BH ou o de CW [23] [66]. Ridley|[66] estabeleceu uma
ponte entre os dois métodos: em geral para concentracdes baixas ou em condigdes de forte
compensacdo, o método CW é mais adequado, em caso contrdrio, o BH é o indicado [4]
[23]. Além disto, Ridley estabeleceu um critério para a utilizacdo do método CW ou BH
que inclui a contribuigdo da temperatura. Baseando-se neste critério, podemos dizer que
em quase todo intervalo de temperatura o modelo de Conwell-Weisskopf € o mais indicado,
porém ainda este assunto merece um estudo mais apfofundado. Esta diferenca aprecidvel
entre estes dois modelos j4 foi reportada anteriormente por Briggs e colaboradores (23], que
observaram uma diferenca considerdvel entre os dois modelos para concentragoes acima 106
cm3.

No gréfico representado pela figura 4.8 apresentamos a mobilidade em fungao da
temperatura para diversos graus de compensagoes, usando o modelo CW. Observamos que a
medida que a compensacgio aumenta a mobilidade diminui e o valor méximo desloca-se para

valores de temperatura maiores. O efeito do deslocamento do pico da mobilidade, deve-se
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ao fato de que quanto maior a compensagao maior sera a importéncia do mecanismo de
impurezas ionizadas, ou seja, quanto maior a compensagdo maior serd a temperatura em
que este mecanismo comecard a dominar, fazendo assim com que o pico da mobilidade seja
deslocado.

O mesmo estudo feito para o modelo CW foi realizado para o de BH, sendo apre-
sentado na figura 4.9. O comportamento da mobilidade em fungdo da temperatura para
vérios graus de compensagao é similar ao do modelo de CW somente em altas temperatu-
ras. A medida em que a compensagao vai aumentando, a mobilidade vai decaindo como era
esperado, sendo que para ke = 1 a mobilidade varia muito pouco com a temperatura.

Finalmente na figura 4.10 faremos uma comparagao da mobilidade para o caso em
que o mecanismo de espalhamento piezoelétrico ¢ inclufdo no modelo. Faremos isto para

estudar o efeito deste mecanismo nos resultados anteriores. O efeito deste espalhamento é



1 ! 1

24000 Modelo Cowell-Weisskopft
. —-~--sem espalhamento piezoelétrico
N~ e com espalhamento piezoelétrico
20000 N
- . Modelo Brooks-Herring
> 1 - - - sem espalhamento piezoelétrico
a N o —— com espalhamento piezoelétrico
= 16000 - L
£
L
[¢)]
'8 12000
e
8
= 80004
4000
T 1 T T I ' 1 T
50 100 180 200 250 300

Temperatura (K)

91

Figura 4.10: Mobilidade em fungdo da temperatura para o GaSb no caso em que o mecanis-
mo de piezoelétrico é ou ndo considerado. Esta analise foi realizada com ambos os modelos
Brooks-Herring (BH) e Cowell-Weisskopft (CW) para uma concentracdo de 1x1016 cm—3.
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estudado considerando ambos os modelos de espalhamento por impurezas para uma con-
centragao de 10! cm3. Nossa motivacio para esta comparagao foi o trabalho de Rode [65],
que apresenta uma diferenca significativa na mobilidade quando da incluséo do espalha-
mento piezoelétrico. Utilizando o modelo BH observamos que hd uma diferenca, porém ela
é pequena e da ordem de 2%, insignificante para temperaturas acima de 200 K Por outro
lado no caso do modelo de CW a diferenga é da mesma ordem, entre 3% a 4%, em baixas
temperaturas mas assim como no modelo BH acima de 200 K a influéncia do espalhamento
piezoelétrico é muito pequena. Em ambos os casos apesar de haver uma pequena diferenca
mesmo em baixas temperaturas, esta diferenca é consistente em todo d_intervalo considera-
do. Apesar de nosso resultado concordar com o resultado de Rode[65], a diferenca obtida
pelo trabalho deste autor é maior do que a obtida em nossos célculos. Esta diferenca pode
ser atribufda ao fato de que o modelo de Rode utilizou como base a técnica iterativa [2].
Usando esta técnica, baseada na equagio de Boltzmann, calcula-se a funcao distribuigao
como uma funcdo isotrépica fo (k) a F = 0 mais a fungao distribui¢io perturbada g (k),

expressa por:

f (k) = fo (k) +cos g (k),

onde ® é o angulo entre k e F. Para obter a fungéo distribuicdo perturbada, ele calcu-
lou as taxas de espalhamento através da regra de ouro de Fermi considerando os seguintes
mecanismos: 1 - fénons 6pticos, 2 - fonons actisticos e 3 - piezoelétrico, e posteriormente
somando-as (regra de Matthiessen) para inclui-las no célculo. Encontrando-se a fungao dis-
tribuicéio a mobilidade pode ser calculada. Neste modelo Rode nao incluiu o espalhamento

por impurezas ionizadas, o qual é fundamental no GaSb.

4.2 Transporte de buracos em GaSb

Os resultados experimentais obtidos por Dutta e colabofadores[67], para a mobili-
dade de buracos no GaSb deram um grande avanco para a compreensdo dos mecanismos de
transporte no GaSb com dopagem p. No trabalho experimental de Dutta, hd um modelo
simplificado, onde a mobilidade é calculada através da regra de Matthiesien levando-se em

conta as bandas de buraco leve e pesado. No trabalho de Damayanthi e colaboradores[68], a
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partir do método. MC, néo foi levado em consideragio o mecanismo de impurezas ionizadas,
e o resultado obtido ndo estd em acordo com os resultados de Dutta. Este fato nos motivou

a realizacao deste trabalho.

4.2.1 Descrigdo do Modelo

Apresentamos neste item os cilculos da velocidade do buraco no estado esta-
ciondrio para o GaSb tipo-p usando o método Ensemble Monte Carlo. As diferengaé fun-
damentais entre o transporte de elétrons e o de buracos em termos do método de Monte
Carlo, sdo a estrutura de banda e as taxas de espalhamento. A banda de valéncia ”warp”
é incluida considerando que é o modelo analitico mais aceito(4] [6]. Neste modelo a relacao

entre a energia e o vetor de onda k ¢ dada pela equagio:

Bk = AK? £ [B2A + C? (2k2 + k2K2 4+ k252)1V/2 4.2
(5) = Gome [B*K* + C (ke + kgk? + k2k2)]° ) (4.2)

As constantes A, B e C foram retiradas da literatura, e os valores utilizados no
calculo para o GaSb foram: A = 11.80, B = 8.06, C = 11.71 [6].

No transporte de buracos, assim como no transporte de elétrons, o espalhamento
polar éptico é um mecanismo fundamental [4], sendo um dos mecanismos dominantes no
transporte. O espalhamento acistico [4] também ¢ incluido na versio ineldstica. A princi-
pal razao é que realizamos cédlculos a baixa, temperatura onde a aproximagéio (k, T >> Awg,)
néo é mais valida. Em nosso modelo incluimos as bandas de buracos leve e pesado, por-
tanto também & necessério incluir o mecanismo de espalhamento intervale (18], além disto,
como pretendemos estudar o efeito das impurezas no transporte, incluimos o mecanismo de
impurezas ionizadas adotando o modelo CW, representado pela equagdo (2.74). A maioria
dos parametros foram retirados da literatura e apenas os pardmetros que ainda nio estio
bem estabelecidos, como o potencial de deformagdo acistico e o éptico é que foram ajus-
tados para que nossos resultados concordassem com os resultados experimentais recentes
para a mobilidade em fungdo da temperatura [67]. Fixados estes pardmetros foi feito um
estudo da velocidade de deslocamento do buraco em funcdo do campo elétrico para duas

temperaturas. Os pardmetros usados em nossa simulacio estao apresentados na tabela 4.2
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Parametros usados na simulagdo de Monte Carlo | Valores |
massa. efetiva do buraco pesado 0.05
massa efetiva do buraco leve 0.22
Parametros Warp (|Al,|B|,|C|) 11.80, 8.06, 11.71

Potencial de Deformagao Acustico (eV) 3.0

Potencial de Deformagao Optico (eV/cm) 0.6x10°
Densidade (g/cm?) 5.613
Energia do fonon interbanda (meV) 32.90
Energia do fonon Optico (meV) 32.90
Permitividade Relativa (alta frequéncia) 14.44
Permitividade Relativa (estética) 15.69

Tabela 4.2: Parametros usados na simulacio para o transporte de buracos no GaSb.

4.2.2 Resultados

Inicialmente éomparamos na figura 4.11 o resultado da simulagdo da mobilidade
em funcio da temperatura com o resultado experimental da Dutta e colaboradores (67]. A
concordancia do nosso resultado com o resultado experimental é boa no intervalo de 90K a
300K. Apesar de termos incluido o efeito da variagdo da massa efetiva com a temperatura,
na tentativa de se obter um resultado mais acurado, ainda ha fatores que influenciam o
transporte e que nao foram levados em consideragdo, e com origem em fenémenos distintos.
O primeiro foi identificado por Dresselhaus [69], e surge de um efeito da falta de simetria de
inversdo em estruturas ”zinc-blend”, que faz com que a expressdo dada pela equagdo (4.2)
ndo seja precisa em baixas temperaturas, o qual foi demonstrada por Robert e colaboradores
[70]. Este fenomeno desloca a banda de valéncia de modo que o mfnimo ndo se localiza
mais no ponto I'. Segundo Robert [70]. este efeito, a partir de 77 K, é grande o suficiente
para afetar as propriedades de transporte. Outro ponto é que ndo estamos levando em
consideracdo uma mudanca na estrutura da banda de valéncia devido a temperatura, ou
seja, estamos considerando que as constantes A, B, e C nao variam com a temperatura. Isto
nao foi implementado porque, até o momento, ndo hé na literatura nada que represente a
variacao da banda de valéncia com a temperatura.

Na figura 4.12, mostramos a velocidade de deriva do buraco em fungéo do campo

elétrico aplicado para duas temperaturas. Observamos que a temperatura ambiente, a
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Figura 4.11: Mobilidade de buracos em funcao da temperatura. Compara-se o resultado
experimental[67] com o obtido pelo método de EMC.
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Figura 4.12: Velocidade de deriva do buraco em fungéo do campo elétrico para duas tem-
peraturas, e para uma concentragio de 2.73x1017 cm~3.

velocidade do buraco aumenta linearmente no intervalo observado, ou seja, a relagdo ve =
uF ainda é vilida, isto significa que os mecanismos dissipativos ainda nao comegaram a
atuar em campos abaixo de 7 kV/cm. Por outro lado, o comportamento da velocidade a 77
K tém um aumento linear apenas até 3 kV/cm, sendo que acirﬁa deste campo, a velocidade
comeca a saturar e estimamos que a velocidade de saturagao esteja em torno de 0.7x107
cm/s. |

Na figura 4.13, apresentamos a populagéo de buracos em fungdo do campo elétrico
para duas temperaturas. A 300K a populagao de buracos comporta-se usualmente ficando
praticamente constante em todo o intervalo considerado. Porém a 77K, em torno de 3.5
kV/cm, acontece uma inversdo da populaco entre os vales de buraco pesado e buraco
leve. A inversio de populacio estd associada com o espalhamento intervale que é um

mecanismo dissipativo, a desaceleragdo da velocidade dos buracos deve-se a0 mecanismo de
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Figura 4.13: Populac¢do de buracos calculada para o GaSb a T = 300 Ke T = 77K. A
concentragdo de impurezas é 2.73x1017 cm3.
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espalhamentok intervale que se torna efetivo a esta temperatura.

4.3 Conclusoes

4.3.1 Conclusdes para o transporte no GaSb tipo-n

Neste capitulo apresentamos um estudo do transporte eletronico no GaSb a partir
do método de MC. Consideramos os casos compensado e ndo compensado, e seus efeitos
no transporte eletrénico. Observamos que o fenémeno da CDN ocofre a 77K mas pode
ser suprimido devido ao aumento da concentragao de impurezas. Para uma concentragao
fixa de impurezas, porém variando-se a concentragao de aceitadores, vimos que no intervalo
de temperatura de 77K a 200K, que quanto maior a concentracdo de aceitadores menor
a mobilidade, mas para temperaturas préximas da ambiente, o espalhamento por fonons
¢ dominante e o aumento na concentragao de aceitadores néo provoca nenhuma variagao
consideravel. Observamos que a temperatura ambiente a populacdo dos elétrons é majori-
tariamente localizada no vale L (mesmo em baixos campos). Por outro lado, a 77K o vale I'
é mais populado em baixos campos, porém a medida que o campo aumenta o vale L torna-se
o vale mais populado. Isto explica porque a T = 300K o GaSb néo apresenta o fendmeno
da CDN. Acreditamos que o modelo de Conwell-Weisskopf é o mais adequado para descr-
ever o GaSb, primeiro por que neste material quando nao é incluida nenhuma impureza
intencional, os portadores majoritérios sdo do tipo-p e segundo que num material do tipo-n
sempre haver4d alguma compensagdo e quanto maior a compensagao mais favorecido seré o
modelo CW. |

Estudamos também a influéncia do espalhamento piezoelétrico no GaSb e obser-
vamos que apesar de pequena esta influéncia é consistente, porém para altos campos este
espalhamento ndo acarretard nenhuma mudanga sensivel nas propriedades de transporte.

Nosso modelo inclui alguns efeitos ndo usuais, como o efeito piezoelétrico e o
espalhamento actistico inelédstico. O espalhamento acustico torna-se mais presente em baixas
temperaturas, principalmente pelo fato de que o mecanismo de espalhamento intervale nao
atua tdo eficientemente quanto na temperatura ambiente. Apesar do mecanismo por fonons

6pticos ainda ser mais importante que o por fonons acusticos em baixas temperaturas, sua
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participagdo no transporte diminuiu proporcionalmente mais do que o por fénons actsticos.
Para aumentar ainda mais o grau de sofisticacdo do modelo, o préximo passo seria incluir
a anisotropia da banda de condugdo. Para o GaSb o efeito da anisotropia pode ter uma
influéncia mais profunda que no GaAs, ja que no GaSbh a diferenca entre o vale I‘ e o
vale L é muito pequena e consequentemente o vale L. domina o transporte para campos
relativamente baixos. A exata relevancia do efeito da anisotropia no GaSb é desconhecida
porém em trabalhos similares em outros materiais onde a anisotropia é relevante, estima-se

uma variacao de 10% a 20% conforme o campo elétrico aumenta (48].

4.3.2 Conclusées para o transporte no GaSb tipo p

Estudamos as propriedades de transporte de buracos no GaSb, comparando os
nossos resultados com resultados experimentais, sendo que a concordéncia para valores de
temperatura entre 90 K a 300 K é boa. O tnico trabalho nesta dire¢ao[67] nao tém seus
resultados amparados por resultados experimentais e supoe que ndo hd impurezas envolvidas
no processo. O modelo inclui os mecanismos de espalhamento mais relevantes e o efeito de
"warp”. O efeito que a temperatura tém, sobre certos pardmetros, no GaSb também foi
levado em consideragio e provou ser essencial na obtenc¢ao de um resultado mais acurado.
Acreditamos que a falha do modelo em reproduzir os resultados para baixas temperaturas,
deve-se a efeitos da estrutura de banda do GaSb que tornam a expressao analitica (4.2)
inapropriada. Um outro efeito que eventualmente tenha importéncia, seria a variacdo da
massa efetiva do buraco leve e a blindagem. Este efeito nio foi incluido em nossos célculos
porque nao encontramos na literatura, comob a massa efetiva se comporta em funcéo da
temperatura. Estes efeitos poderiam explicar a Queda da mobilidade, pois se houvesse um
comportamento similar para buracos leves como tém para os buracos pesados, isto implicaria

em um aumento deste pardmetro.
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Capitulo 5

Elétrons quentes em CdTe e

Cd;_,Mn,Te

5.1 Introducao

O telureto de cadmio ¢ considerado um dos mais importantes compostos semicon-
dutores do grupo II-VI, em consequéncia de sua ampla aplicagao em dispositivos eletroni-
cos. Porém, recentemente o CdTe estd tendo um interesse maior, devido as aplicagbes de
seu terciario o Cdy_;Mn,Te. Diversos estudos tedricos e experimentais tém demonstrado
que este composto abre uma &rea fértil de pesquisa devido a interagdo de troca entre os
portadores e os fons magnéticos Mn?* [71]. Este material é conhecido como semicondutor
magnético diluido (SMD), apresentando uma variedade de tipos de polaréns|72]-[73], resul-
tantes do aparecimento de uma polarizagdo ocasionada pela interagao de troca entre seus
"spins”. BEste tipo de fendémeno afeta as propriedades de um semicondutor magnético e
semi-magnético. Este material tém sido estudado tanto experimentalmente [74]-[75] quan-
to teoricamente([71] [76]. Estudos envolvendo propriedades eletronicas de super-redes[76],
estrutura de banda [71], e também na confecgdo de fotodetetores, mostram o grande po-

tencial deste material. Outro ponto fundamental é que néo existe na literatura calculos
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sobre a influencia do efeito piezoelétrico‘ nas propriedades de transporte. Existem evidén-
cias experimentais da formacio de vidros de spin, porém h4 ainda uma grande dificuldade
experimental em se preparar amostras de boa qualidade do Cd;_,Mn,Te com x > 0.7[77).
Neste capitulo estudaremos o transporte eletronico no Telureto de Cadmio através da téc-
nica de MC, utilizando nos célculos o modelo de trés bandas. Na. literatura os céléulos
para o CdTe sdo feitos a partir do modelo de duas bandas levando em consideracao apenas
os vales I' e L. Este procedimento & devido & grande separagdo entre os vales ' e X e &
falta de parametros relacionados ao vale X. Todavia ao estudar o CdTe é comum alcancar
campos da ordem de 50 kV/cm a 100kV/cm, e para um campo tio alto, pode—se observar
a influéncia do vale X no transporte eletronico. Além do estudo do CdTe, serd estudada a
influéncia da concentracio de Mn nas suas propriedades de transporte, ainda sem relatos

na literatura.

5.2 Descricao do Modelo

Os célculos do transporte eletrénico foram realizados através do método EMC. O
transporte no CdTe é feito considerando os pontos de simetria T , L e X. A relacio de
dispersao é representada por um modelo analftico nio parabdlico[4] [6] [8]. O modelo para
o CdTe e para o Cd;_;Mn,Te levam em consideracdo os seguintes mecanismos de espa-
lhamento: Fonons actsticos; fonons 6pticos; impurezas ionizadas (modelo Brooks-Herring);
piezoelétrico; ionizagdo por impacto e espalhamento intervale equivalente e ndo-equivalente.
Para calcular adequadamente as propriedades de transporte do Cd;_;Mn,Te é necessario
levar em consideragdo a porcentagem do Manganés no material. As propriedades de trans-
porte mudam sensivelmente quando varia-se a porcentagem de Manganés no material e
alguns parametros, como o ”gap”, necessitam ser ade'quadamente descritos. Para descrever
adequadamente o ”gap”, alterado pela variagao do Manganés, usamos a expressio proposta

por Long e colaboradores [71]:

EGh-=Mn=Te = (1 _ g)EC4Te cENTe — byp(1 — ), (5.1)

onde o fator b & 0.45 eV, ES({IIEFO = 1.606 eV e Eg{ll‘)Te = 3.193 eV e o parametro x é a

concentragao de Mn no material. Da mesma forma, o valor de energia dos vales L ¢ X, em
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fungao da concentragdo de Mn, foram retirados da literatura e representados pelas seguintes
relagdes|71] [78]:
App =1.23 — 0.6%4x, (5.2)
AI‘X = 1.89 — 0.02z. ) (53)

A variacdo da massa efetiva do ponto I' em fungdo da concentracgao foi calculada

por Long e colaboradores [71], e é obtida através da seguinte equagao:
mp = 0.11 4+ 0.067z, (5.4)

porém a variacdo da massa efetiva em funcéo da concentragdo para o vale L néo foi encon-
trada na literatura e inferimos uma variacao, a qual serd usada em nosso trabalho, que esta

representada na seguinte relagao:
my, = 0.30 4- 0.020x. (5.5)

A massa efetiva no vale X foi arbitrada para um valor de mx = 0.9, devido a baixa
participacdo deste vale no transporte eletronico no CdTe. Devido a falta destes resultados,
faremos um estudo de como esta variagdo pode afetar as propriedades de transporte.

Fizemos um estudo simular ao efetuado para o GaAs de como o tamanho da
amostra afeta o resultado e o tempo de simulagdo. Como o CdTe espalha mais que o
GaAs para um mesmo dt, espera-se que ele necessite de uma amostragem menor que a do
GaAs. Apesar de termos usado 10000 particulas em nossos cédlculos, 8000 particulas seria
amostragem razodvel. O tempo de simulagéo, para o CdTe a T = 77K, pode variar de
aproximadamente 22hs para 10000 particulas e 2hs para 2000 particulas, podendo também
variar com a concentracdo de impurezas adotada e da 'temper:itura da rede em que a simu-
lacdo foi calculada. Os cédlculos foram realizados numa estagdo Digital 233/400 128 RAM,

em fortran 90 para uma média de 15 valores do campo elétrico por curva.

5.3 Resultados

Os resultados obtidos nestes calculos, foram calculados com parametros extraidos
da literatura, excetuando-se os potenciais de deformagdo Zrx e Z,.r, sendo estes apre-

sentados na tabela 5.1. Inicialmente apresentamos na figura 5.1 uma comparagao entre o
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| Parametros usados na simula¢io de Monte Carlo | Valores l
Potencial de Deformagdo Acustico (I')(eV) 3.0
Potencial de Deformagao Actstico (L) (eV) 9.5
Potencial de Deformagdo Actstico (X) (eV) 9.5

Potencial de Deformagao Intervale I' — L (eV/cm) | 1.0x10°
Potencial de Deformagao Intervale I' — X (eV/cm) | 0.5x10°
Potencial de Deformacao Intervale L — L (eV/cm) | 1.0x10°
Potencial de Deformagao Intervale L — X (eV/cm) | 1.5x10°
Potencial de Deformagao Intervale X — X (eV/cm) | 2.0x10°

Separacdo entre vales I' — L a T = 300K (eV) 1.23
Separagdo entre vales I' — X a T = 300K (eV) 1.89
Densidade (g/cm?) 6.06
Velocidade Média do Som (cm/s) 3.39x10°
Permitividade Relativa (alta frequéncia) 10.60
Permitividade Relativa (estatico) 7.21
Energia do fonon (intervale) (eV) 0.019
Energia do fénon (6ptico) (eV) 0.0214

Tabela 5.1: Parametros usados na simulagao do transporte eletronico no CdTe.

resultado obtido pelo nosso modelo usando o Método de EMC, o resultado teérico de Bor-
sari e Jacoboni [79] usando EMC e o resultado experimental de Canali[80] e colaboradores.
Comparamos a velocidade de deriva do elétron a 300 K para uma concentracao de N; =
10'® cm™ (sem a inclusdo de compensagao).

Observa-se que o nosso resultado estd em boa concordancia em relagao aos re-
sultados experimentais de Canali e colaboradores e com o resultado teérico de Borsari-
Jacoboni[79]. As diferengas observadas entre o nosso resultado e o de Borsari, devem-se
principalmente a uma diferenca em alguns pérametros e pélo fato da inclusdo do vale X. |
Nosso modelo representa melhor o resultado experimental de 0 a 25 kV/cm enquanto o
modelo de Borsari representa-o melhor em campos muito altos. As diferencas entre o nos-
so resultado e o resultado experimental podem ser atribuidas A presenga de processos de
captura-liberagao nas amostras analisadas [81].

A populacao dos elétrons nos vales ', L e X, em fungéo do campo elétrico aplicado
a 300K e a 77K, estdo representadas na figura 5.2. Analisando este gréfico vemos que quando

o CdTe apresenta CDN, em torno de 14 kV/cm, a populagao do vale secundério ainda é
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Figura 5.1: Velocidade do elétron em fungdo do campo elétrico. Comparagao entre o resul-
tado do modelo proposto com o resultado experimental de Canali[80] e o resultado tedrico
de Borsari-Jacoboni[79].
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Figura 5.2: Populacido de elétrons em funcéo do campo elétrico 3 temperatura ambiente.
Sem a inclusdo de compensacéo e para uma concentragao de impurezas de N; = 106 ¢mn—3.
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Figura 5.3: Velocidade do elétron como fungéo do campo elétrico aplicado para temperatu-
ras de T = 77K, T = 300K e T = 400K.

pouco populado. Portanto no caso do CdTe a condutividade diferencial negativa nao se deve
a superacao da populagao dos elétrons do vale L em relagéo a populagao do vale I", mas sim
a randomizacdo do espalhamento intervale, pelo fato deste mecanismo de espalhamento ser
isotrépico. Este mecanismo por ser isotrépico vai espalhar igualmente os elétrons em todas
as direcdes, fazendo com que a velocidade média do elétron diminua. Vemos que quando
o espalhamento intervale comega a se tornar relevante é que a velocidade comeca a decair
e com o aumento da populagdo do vale L tanto a randomizagao do espalhamento intervale
como o aumento da populagio do vale L, contribuem para a diminui¢ao da velocidade
do elétron. Comparando a populagdo do vale I' para ambas as temperaturas, vemos que
a populagdo deste vale é sempre maior em todo intervalo considerado. Isto ocorre porque
energeticamente torna-se mais facil popular o vale L a 77K, devido a diminuicdo da separagao

da energia entre os vales I' — L.
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Na figura 5.3 apresentamos a velocidade de deriva em funcéo do campo elétrico
aplicado para trés diferentes temperaturas e para uma concentracio de N; = 106 cm3. Ao
contrario do que ocorre com o GaAs em baixas temperaturas nao ha um subito decréscimo da
mobilidade para baixos campos, isto indica que no CdTe a mobilidade & menos dependente
da temperatura da rede, quando comparado com o GaAs. Observa-se que 0 campo em que
se inicia o fenémeno da CDN, o qual iremos denominar de campo critico, é bem maior no
CdTe do que no GaAs. Isto se deve ao fato de que a diferenca de energia entre o vale
principal e o vale secundério ser muito maior no CdTe. A 77K, o pico da velocidade de
deriva estd em torno de 2.2x107 cm/s, em torno de 11 kV/cm, enquanto que a Qelocidade de
pico para 300K estd em 1.42x107 cm/s 3 E = 14 kV/cm e ja a 400 K a velocidade decai para
1.28x107 cm/s para um campo de 15 kV/cm. Vemos que o valor do campo que corresponde
a velocidade de pico desloca-se de 11 kV/cm (T = 77K) para 15 kV/cm (T = 400K). A
temperaturas mais baixas o espalhamento intervale atua em campos mais baixos fazendo
com que o efeito randomizante do espalhamento por impurezas atue ”mais cedo”.

Na figura 5.4 apresentamos a velocidade de deriva em funcdo do campo elétrico
aplicado & temperatura ambiente. Neste grafico estamos comparando a influéncia do vale
X nas propriedades de transporte. Observamos que a influéncia deste mecanismo é peque-
na porém consistente e a sua inclusdo foi suficiente para influir ligeiramente nos valores
dos potenciais de deformagao. A influéncia deste vale é relevante para o CdTe e para o
Cdi—zMn,Te com x < 0.1. Para valores de x acima deste patamar, o vale X ndo é mais
populado.

Na figura 5.5, comparamos a velocidade de deriva para vérias concentragoes de
Manganés a T = 300 K para uma concentragio de impurezas de N; = 10!% cm™, (sem a
incluséo do efeito da compensagdo). O campo critico muda de 13 kV/cm a x = 0 para 20
kV/em a x = 0.5, sendo que a explicacio para este comportamento nao é direta. O motivo
para isto é que apesar da separacio AEr; diminuir com o aumento da concentragao de
Manganés, o que faria com que o campo critico diminuisse com o aumento de X, por outro
lado, a massa efetiva do vale central aumenta com x, fazendo com que os elétrons tenham
mais dificuldade em aumentar sua energia de modo a serem transferidos para o vale L.

Portanto, concluimos que o aumento do campo critico com o aumento da concentracao de
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Figura 5.4: Velocidade de deriva em fungio do campo elétrico aplicado. Comparagao entre
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sete valores de concentragao de Manganés.



110

Manganés, deve-se ao aumento da massa efetiva do vale I, que é preponderante em relagio
a diminui¢do da separagio AErr. A diminuigdo da velocidade de pico é consequéncia direta
do aumento da massa efetiva dos vales I e L, e pela diminuigéo da separacao AErz. O tnico
ponto surpreendente é que em altos campos a velocidade de saturagao é ligeiramente superior
a x = 0.5 e um pouco menor para x = 1.0. Caso este comportamento seja'conﬁrmado
por dados experimentais, pode-se usar o Cd;_Mn,Te para aplicacGes em altos campos.
Especulamos que este comportamento deva-se a um efeito de compensagao. A medida em
que a concentracdo de Manganés aumenta a energia média dos elétrons diminui, porém a
diferenca de energia Ary, diminui de acordo com a equagéao (5.2). Para altos campos, a
diminui¢do da energia média e da diferenga de energia Arp, ocorre aproximadamente na
mesma propor¢ao. Desta forma, os efeitos se compensam, tendo como consequéncia que em
altos campos a velocidade de deriva, em fungéo da concentragdo de Manganés, sao proximas.

Na figura 5.6 apresentamos a energia média em fungao do campo elétrico aplicado
para vérias concentragoes de Manganés. O célculo foi feito com' os mesmos pardmetros
usados para o célculo da velocidade de deriva. Observamos que a energia média decresce
com o aumento da concentracio de Manganés, sendo que este comportamento se deve a
dois fatores: o aumento da massa efetiva e a diminui¢do da separacdo AErr.

No grafico 5.7 apresentamos a populagdo dos vales em funcdo do campo elétrico.
A populagio do vale T a x = 0.5 é maior que a x = 0 durante todo o intervalo. Isto se deve
ao fato de que o aumento da massa efetiva dificulta aos elétrons popularem o vale L, apesar
da diminuicéo da energia entre os vales. Sendo assim, a diminuigdo da velocidade de deriva
deve-se a0 aumento da massa efetiva, nos vales I' e L, do que da transferéncia intervale.
Apesar de nao ser visivel no gréfico, a diferenca na populagéo do vale X a x = 0.5, torna-se
ainda menor em relagdo ao CdTe.

A figura 5.8 apresenta a mobilidade em fun¢do da concentragao de Manganés, com
uma concentragio de portadores de 10*6 cm 3. Observa-se que a mobilidade decai com o
aumento da concentragio, a diminuicdo da mobilidade se deve ao aumento da massa efetiva
no vale T' e L, e da diminui¢do da diferenca de energia AEry.

A figura 5.9 apresenta a dependéncia da temperatura das curvas velocidade-campo

para o Cdg sMng 5 Te, com uma concentracio de impurezas de N; = 10 cm™. A velocidade
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Figura 5.6: Energia média do elétron em fungio do campo elétrico aplicado, para vérias
concentragoes de Manganés. O célculo foi feito a temperatura ambiente e para uma con-
centragdo de impurezas de N; = 1016 cm—3.
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Figura 5.10: Energia média do elétron em funcao do campo elétrico aplicado para quatro
temperaturas.

de pico a 77K é de 1.83x107 cm/s a 15 kV/cm e decresce a 300K para 1.22x107 cm/s a
um campo de 20 kV/cm, um decréscimo de 33%. H4 uma, pequena variagao da mobilidade
antes do campo critico, similar a0 comportamento encontrado no GaAs nesta temperatura,
mas nao tao pronunciada. Isto ocorre, porque neste caso a emissio de f6nons comega a se
tornar significativa apenas em torno de 5 kV/em. Quando isto ocorre, a mobilidade sofre
uma diminuigéo e torna-se muito menos dependente da temperatura da rede.

A figura 5.10 apresenta o comportamento da energia média em fun¢do do campo
elétrico para quatro temperaturas, para uma concentragio de Manganés de 50%. Inicial-
mente, em baixos campos, a energia é mantida constante devido a0 espalhamento por fonons
6pticos, porém a partir de 10 kV/cm este mecanismo nao é mais capaz de dissipar completa-
mente a energia ganha com o aumento do campo elétrico. Deste ponto em diante, a energia

tém um sibito aumento até que o espalhamento intervale comega lentamente a dissipar a



116

16 ! T T T T T i T
——m, =0.3+0.02*
144 —=-=-m_=0.3+0.05%
- , ----m =03+0.20%

1

0,8 1

o
<
!

04-

0,24

Velocidade de Deriva ( 10" cm/s )

0,0 T T T T T T T T
0 10 20 30 40

Campo Elétrico (kV/cm)

Figura 5.11: Velocidade de deriva em fungéo do campo elétrico para uma concentragao de
N; = 10'6 ¢cm™3 a temperatura ambiente. Comparagio entre trés diferentes métodos de
aumento da massa efetiva do vale L.

energia ganha pelo campo elétrico. Em torno de 20 kV /cm, notamos que a energia comega
a desacelerar devendo saturar para campos mais altos, assim como ocorre no CdTe.

Na figura 5.11 comparamos.trés diferentes métodos de inclusdo da variagdo da
massa efetiva do vale L com a concentracio de Manganés. Este estudo foi feito pois nao
h4 na literatura valores para a massa efetiva do vale L para o MnTe. Como a principio a
variacdo da massa efetiva do vale L poderia causar uma grande diferenga nas propriedades
de transporte, realizamos este estudo para verificar o possivel imi)acto dos diferentes méto-
dos no transporte do Cdj_zMn;Te. Observamos que até 15 kV/cm n8o existe diferenga
aprecidvel entre os trés métodos, mas a medida em que o vale L torna-se mais populado, a
diferenca comega a se tornar mais significante. Contudo, no intervalo observado a maior di-

ferenca é da ordem de 10%, mas o comportamento qualitativo nos trés casos & praticamente
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Figura 5.12: Velocidade de deriva em fungao do campo elétrico para uma concentragao de
N; = 10! cm™3 a temperatura ambiente. Comparagéio entre diversos valores do potencial
de liga.

0 Imesmo.

Na figura 5.12 comparamos a influéncia do potencial de liga para o Cdg sMng 5 Te.
O calculo foi realizado para verificar a influéncia deste mecanismo no Cd;_;Mn,Te. Este
estudo é necessdrio porque nao h4 na literatura um valor do potencial de liga Uy para este
material. Contudo, em geral os valores se situam entre 0.1 eV e 0.5 eV. O célculo foi feito
para uma concentragao de Manganés de 0.5, porque neste caso o efeito do espalhamento de
liga € méximo. Na figura 5.12, observamos que a medida em que o potencial de liga aumenta
a velocidade diminui, isto ocorre devido ao aumento da influéncia deste espalhamento nas
propriedades do material. Nota-se também que h4 uma, ligeira mudanga da posicdo de pico
deste material, contudo para concentracées de Manganés menores que 0.3 este comporta-

mento desaparece, e hd apenas uma pequena diferenca nos valores da velocidade.



118

5.4 Conclusoes

Um extensivo estudo das propriedades de transporte baseadas no método de Monte
Carlo foi realizado para o CdTe e Cd;_;Mn,Te, sendo que comparagoes com resultados ex-
pefimentais foram feitas. Implementamos o modelo de trés bandas, que apesar da populagao
dos elétrons no vale X ser pequena, sua influéncia em altos campos é perceptivel. No CdTe
j& foram feitos experimentos com campos de até 100 kV/cm, e espera-se que em campos
desta ordem a influéncia exercida pelo vale X seja maior. Observamos que o campo critico
desloca-se consideravelmente 4 medida que a concentragao de Mangé‘nés aumenta. Igual-
mente quando a temperatura varia notamos que o campo critico desloca-se para campos
mais altos. Ao contrario de materiais do grupo III-V o Cd;_;Mn;Te, no intervalo con-
siderado, apresenta um dominio da populagio de elétrons do vale I'. Consequentemente,
conclui-se que a CDN neste material néo é devido a transferéncia de elétrons do vale I' para
o vale L e sim devido a um efeito randomizante do espalhamento intervale. Este efeito, &
medida que a concentracdo de Manganés aumenta, acentua-se ainda mais como observado
na figura 5.7, pois a populagdo de elétrons do vale I' a x = 0.5 é major do que a x = 0.
Apesar de nem todos os pardmetros para o MnTe estarem bem estabelecidos, acreditamos
que em termos qualitativos nosso modelo é bem acurado. A massa efetiva do vale L, o tnico
parametro que ndo foi encontrado na literatura, e que poderia afetar consideravelmente o
resultado das propriedades de transporte, mostrou um comportamento dentro dos padroes.
A grande separagao energética entre os vales I'-L ¢ a responsavel pelo alto campo critico
que este material exibe, o qual pode ser 1til em dispositivos que operem nesta regiao. In-
vestigamos a influéncia do espalhamento piezoelétrico a 300K e a 77K em ambos os casos
o espalhamento piezoelétrico nao teve qﬁalquer influéncia significativa nas propriedades de
transporte. Estes resultados nao foram apresentados, pois devido & proximidade dos resul-
tados ndo é aparente no grafico. Outro ponto é porque em altos campos a velocidade de
saturacdo do CdgsMngsTe é similar & do CdTe. Especulamos qﬁe este comportamento se
deve a um efeito de compensacio, entre a diminuigao da energia média e a diminuicao da

diferenca de energia entre os vale I' — L.
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Capitulo 6

Transporte Eletronico em Altos
Campos - o efeito do mecanismo de
espalhamento de ionizagao por

impacto no Si;_,Ge;

6.1 Introducao

Avancos recentes nas técnicas de crescimento epitaxial do SiixGex, revelaram o
bom potencial deste material para aplicacdes em dispositivos, como por exemplo: dispo-
sitivos de alta performance, MOSFET (Transistor Metal-Oxido-Semicondutor de efeito de
campo) e heterojungdes sdo algumas das inimeras aplicagées deste material. No trabalho de
Nag e colaboradores[10], supds-se que a implantacdo de germanio originasse no material um
tipo adicional de espalhamento denominado “lucky hot electrons”. Segundo este mesmo

autor este mecanismo é responsével pelo decréscimo da taxa de degradagio num transis-
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tor MOSFET. Posteriormente outro trabalho realizado por Lin[82], corroborou a suposicao
inicial de Nag. Existem também efeitos de tensdes ainda nao estudadas adequadamente.
O modelo desenvolvido neste capitulo reproduz adequadamente os resultados ex-
perimentais disponiveis para o transporte eletronico no Si; xGex. O mecanismo de impacto
de ionizacdo é fundamental na compreensao das propriedades de transporte em altos cam-

pos para-este material. Outro mecanismo de fundamental importincia é o espalhamento

por liga.

6.2 Modelo

Para investigar o transporte eletronico no Sij xGex utilizamos o método EMC.
Por simplicidade supusemos que alguns parimetros sao similares ao do Si,  considerando
um modelo similar ao de Canzﬂi e colaboradores[80], ou seja, levamos em conta apenas o
vale X e consideramos toda a sua anisotropia. A estrutura de banda foi considerada por
um modelo analftico ndo parabdlico[4],[6],[8]. Para o célculo das taxas de espalhamento
consideramos os mecanismos: fénons actsticos, espalhamento intervale equivalente f (entre
vales perpendiculares) e g (na mesma dire¢do), espalhamento de liga e ionizagao por impacto.
A figura 6.1 representa os mecanismos f e g.

Apesar da simplicidade do modelo, para levar em conta a complexibilidade da
estrutura de banda e a anisotropia do sistema no célculo correto das taxas de espalhamento,
reproduzimos a densidade de estados do Si;_xGe, a 300K e incluimo-la no cdlculo das taxas
de espalhamento. Esta densidade de estados é obtida a partir de uma estrutura de banda
realista, depois é feita uma reprodugao e gerado um conjuntd de dados o qual é utilizado
no cdlculo das taxas de espalhamento. O modelo usado no célculo da taxa de ionizagao
por impacto foi o proposto por Keldish e estd descrito no item 2.2.7. Porém, para levar
em conta a mudan¢a no "gap”, devido ao aumento da porcentagem de Ge, utilizamos a
seguinte relagao[83]:

Ey = E4(0) (1 - 0.561z + 0.470z?) , (6.1)

onde Eg(0) = 1.124 eV ¢ o "gap” do Silicio & temperatura ambiente, sendo que o intervalo

de validade desta expressdo para a porcentagem de Ge é de 0 < x < 0.4. Os parémetros
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Figura 6.1: Estrutura da banda de condugdo do Si. Sio ilustrados os mecanismos de
espalhamento f e g.

utilizados nesta simulacio estdo apresentados nas tabelas 6.1 e 6.2.

Estes parametros foram retirados do trabalho de Canali[80] e mantidos constantes
no presente célculo j& que sdo bem conhecidos. Neste material usamos um modelo distinto
para incluir a densidade de estados no célculo das taxas de espalhamento. Analiticamente
a densidade de estados é usualmente calculada através da seguinte expresséo:

Dan = ~ (1 + 20€) Ve (1 + ag). (6.2)

Apesar de usualmente adotada, Ershov(83] argumenta que neste material para
altos campos a diferenca entre o resultado analitico e o obtido a partir de clculos usando o
método de pseudopotencial sdo grandes. Para levar em conta a densidade real de estados,
calculamos as taxas de espalhamento dos fonons e do espalhamento por liga usando o modelo
de bandas nao-parabdlico em baixas energias e para altas energias a densidade de estados
extraida da referéncia [84], designada por D, (g). O modelo usado para a densidade de

estados é:

Dyn () — € < 0.5eV
D(e) = . (6.3)

Dpp (€) — € > 0.5eV



Parametros Valores | Unidade
mik 0.98 my
mi 0.18 mg
- Densidade 2.33 g/cm™
Velocidade do som 9 10° cm/s
Constante dielétrica 11.7 -
Constante de rede 5.431 A
Densidade 2.329 g/cm?
Velocidade do som 9.04x10° cm/s
Potencial de deformacéo actsitco 9 eV
Uo 0.8 eV
Ci; constante do mecanismo I1 7x10'1 st

Tabela 6.1: Parametros usados na, simulagao para transporte de elétrons no SiGe.
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Tipo de Espalhamento | Potencial Deformagao | Temperatura Equivalente do Fonon
g1 0.5x10% eV/cm 140 K '

g2 0.8x10% eV/cm 215 K

g3 11.x10% eV/cm 720 K

f; 0.3x10% eV/cm 220 K

f) 2.0x10% eV/cm 550 K

f3 2.0x10% eV/cm 685 K

Tabela 6.2: Pardmetros usados na simulagio para transporte de elétrons no SiGe.

6.3 Resultados

Inicialmente apresentamos no gréfico representado pela figura 6.2, a velocidade de

deriva em fungdo do campo elétrico para diferentes composigoes de germanio. Neste célculo,

0 mecanismo de impurezas ionizadas nao foi levado em consideracgdo. Assim como no caso do

Silicio, o Si;xGey apresenta condutividade diferencial negativa CDN para campos elétricos

muito altos, da ordem de 100 kV/cm. Observamos que a velocidade de deriva aumenta

até o campo elétrico alcangar o valor de aproximadamente 100 kV/cm. Nota-se que a

partir deste ponto com o aumento do campo a velocidade passa a diminuir, ou seja, o
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Figura 6.2: Velocidade de deriva em funcéo do campo elétrico, calculado & temperatura
ambiente para vérias concentragoes de germaéanio.

material apresenta CDN, decrescendo até aproximadamente 400 kV/cm. A velocidade do
elétron volta a aumentar a partir deste ponto, o aumento é devido ao inicio da atuagao do
mecanismo da ionizagao por impacto.

O motivo pelo qual este processo aumenta a velocidade do sistema, é entendido
através da geracdo de um par elétron-buraco, que ocasiona um aumento no nimero de
elétrons na banda de condugdo. Este mecanismo surge apenas em altos campos pois o
elétron que inicia este processo deve ter uma energia minima igual a energia do "gap”. Em
baixos campos eventualmente um ou outro elétron podem ter energia suficiente para iniciar
este processo, porém para que o mecanismo tenha influéncia no processo de transporte é
necessario que um ntimero razodvel de elétrons participem deste processo. Para confirmar a
nossa suposicao inicial, de que o aumento da velocidade do elétron em altos campos é devido

ao mecanismo de ionizagdo por impacto, apresentamos na figura 6.3 uma comparagao da
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Figura 6.3: Velocidade de deriva em funcio do campo elétrico para o Si. Resultados com-
parando a inclusdo do mecanismo de ionizagao por impacto.

atuagdo deste mecanismo. Observamos que quando o mecanismo de ionizaco por impacto
nao ¢ incluido a velocidade a partir de 100 kV/cm decresce continuamente, ao contrario do
que o resultado com este mecanismo apresenta. A concluséo ¢ clara de que o mecanismo é
o responsavel pelo aumento na velocidade do elétron.

Observamos na figura 6.4 o efeito na velocidade de deriva em funcgao do campo
elétrico, devido & inclusdo do espalhamento por liga. 'Esta simulacao foi realizada a tempe-
ratura ambiente para x = 0.3 para uma concentragdo de N; = 104 ecm™3. Verifica-se que
o espalhamento por liga tém uma influéncia muito grande nas propriedades de transporte
deste material em todo o intervalo de campo elétrico considerado.

O comportamento da energia média em funcdo do campo elétrico estd apresentado
na figura 6.5. Através dos resultados obtidos, nota-se que 4 medida que aumentamos a

porcentagem de Ge, a energia média decresce. A razdo para este comportamento é que o
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Figura 6.4: Velocidade de deriva em funcdo do campo elétrico. Compara-se o efeito do
espalhamento por liga.
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Figura 6.5: Energia média do elétron em fungdo do campo elétrico para o Si;_;Ge,.
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Figura 6.6: A difusdo em fungao do campos elétrico para quatro diferentes concentragoes
de germanio & temperatura ambiente

espalhamento por liga é um espalhamento isotrépico, ou seja, nao hé diregao preferencial
para o elétron espalhar, portanto este mecanismo tém o efeito de além de diminuir a ve-
locidade do elétron, diminui também a sua energia. No intervalo estudado, quanto maior
a porcentagem de Ge maior seréd a taxa do espalhamento por liga e portanto menor serd a
velocidade do elétron e a sua energia média. Por motivos similares a difusdo deveré ter o
mesmo comportamento (vide figura 6.6).

Na figura 6.6 apresentamos o célculo da difusdo em funcao do campo elétrico a
temperatura ambiente. Inicialmente observamos que a difusao até 10 kV/cm varia pouco
com o campo elétrico. O decréscimo da difusao para campos acima de 10 kV/cm, deve-se ao
fato de que a mobilidade comega a decrescer enquanto a energia média estd aumentando na
mesma proporcio. Em torno de 500 kV/cm a difusdo comeca a aumentar novamente, este

efeito tém a mesma origem: o mecanismo de ionizagao por impacto. A partir deste intervalo
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Figura 6.7: Coeficiente da ionizacdo por impacto do elétron no Si;_zGe, como funcao do
inverso do campo elétrico aplicado, para varias concentracoes de germanio.

a mobilidade tende a diminuir mais lentamente e desta forma o aumento da energia torna-se
preponderante fazendo com que a difusdo aumente.

Como j4 mencionamos anteriormente o mecanismo de ionizagao por impacto afeta
as propriedades fisicas em altos campos em um semicondutor. Este fnecanismo introduz
novos meios de se caracterizar melhor o material. O célculo do coeficiente de ionizagao oy, &
um meio pelo qual pode-se auxiliar na determinacio dos parametros fisicos de um material,
J& que este pode ser medido experimentalmente. Na figura 6.7 calculamos o coeficiente de
lonizacao em fungéo do inverso do campo elétrico. Observamos que este pardmetro torna-
se maior quanto major for o campo e tém um comportamento exponencial em func¢do do
inverso do campo elétrico. Nota-se também que influéncia da porcentagem do germénio
no comportamento do coeficiente de ionizagao é maior em campos relativamente baixos,

tornando-se ainda mais pronunciado para x = 0.3.
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Na figura 6.8 apresentamos a distribuicdo da energia para o Si;_,Ge, para dife-
rentes valores do campo elétrico. Observamos que ha uma mudanca de comportamento na
distribuicdo de energia, para campos em torno de 70 kV/ecm, um pico bem definido em
torno de 0.2 €V o qual deve corresponder aproximadamente 3, energia média do 81stema
decaindo continuamente para valores maiores de energia. Para campos mais altos a funcao
distribuigfio tém basicamente dois picos: um principal situando-se em torno de 1.1 a 1.2
eV, (o qual deve corresponder aproximadamente a, energia média do sistema) e o segundo
pico que acreditamos ser devido ao comportamento da densidade de estados .a qual neste

material tém um pico préximo a 3 eV.

6.4 Conclusoes

Neste capitulo, estudamos a influéncia dos mecanismos de ionizagio por impacto e
0 mecanismo de espalhamento por liga no material Si;_,Ge,. O espalhamento de ionizacéo
por impacto tém uma importéancia fundamental nas propriedades de transporte em altos
campos. Nossos célculos concordam com os resultados obtidos por Ershov e Ryzhii[83],
apenas pequenas discrepancias sao observadas. O espalhamento por liga tém o efeito de
diminuir tanto a energia média do sisterna como a velocidade do elétron. Isto se deve ao
fato de que os dtomos de Germanio causam uma maior randomizacio do material, ou seja,
os elétrons deixam de ter uma diregdo preferencial causando assim a diminuicdo tanto da
velocidade quanto da energia. O coeficiente de ionizacio tambeém é sensivelmente afetado
pelo aumento da concentracao de germanio, principalmente em baixos campos. Tanto o
coeficiente de ioniza¢do como o de difusio sio pardmetros que sao mensurédveis através de
técnicas experimentais e podem ajudar a compreender os mecanismos fisicos envolvidos.
Estas quantidades podem ser usadas para determinar os parametros de um material junto
com a velocidade de deriva. O comportamento da difusio depende do comportamento de
duas quantidades fisicas, da mobilidade e da energia. Para a difusio permanecer aproxi-
madamente constante até 10 kV/cm, foi necessirio que a energia aumentasse na mesma
propor¢ao que a mobilidade decrescesse. Apesar da simplicidade do modelo, os resultados

sao qualitativamente acurados, no intervalo de concentragao de Ge estudado. Quantitativa-



131

mente porém, pode haver discrepancias principalmente nas quantidades mais sensiveis que

s8o a difusdo e o coeficiente de ionizagio.
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Capitulo 7

Mecanismos de Espalhamento em

Sistemas Bi-dimensionais -

Super-Redes de GaAs/Al,Ga;_,As

7.1 Introducao

O conceito de super-redes semicondutoras foi introduzido inicialmente por Esaki e
Tsu [85], com a expectativa da obtengﬁo de oscilagoes de Bloch neste sistema. Uma super-
rede é formada por camadas alternadas de dois semicondutores distintos com diferentes
"gaps”, sendo que a espessura destas camadas variam em geral de 1 a 10 nm [86]. Uma das
super-redes mais comuns é obtida a partir da heteroestrutura de GaAs/Al,Ga;_,As, isto
é devido as suas vérias aplicagdes préticas, como por exemplo o diodo tinel. Desde entdo
varios artigos ja demonstraram que as oscilagoes de Bloch ndo eram apenas um conceito
tedrico, sendo também verificadas experimentalmente.

Apesar de diversos trabalhos terem sido publicados nesta 4rea, pouca atencgao

foi dada a dois aspectos na super-rede; o primeiro é o espalhamento por rugosidade, este
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mecanismo é importaﬁte em sistemas que apresentam interfaces entre dois materiais. Outro
ponto é a degenerescéncia, ou seja, se for levado em consideracdo o principio de exclusio de
Pauli no célculo, cuja proposta foi desenvolvida por P. Lugli e D. K. Ferry [87]. Contudo
Ja que néo levamos em conta o efeito de ”Stark ladder” nos cdlculos algumas justificativas
devem ser colocadas. '

O fenémeno da condutividade diferencial negativa (CDN) j4 foi observado ex-
perimentalmente e estudado tedricamente por vérios autores. No trabalho de A. Sibille e
colaboradores[88], para uma super-rede com ”larga mini-banda”, ou seja. para uma largura
de mini-banda de A,,; 2 30 meV, sugere-se que a CDN pode ser explicada devido a uma
"massa efetiva negativa ” sem necessitar de incluir efeitos de Wannier-Stark. Contudo, é
necessério ficar atento as restri¢des que a abordagem semi-cldssica da equacao de transporte
de Boltzmann (ETB) possui, e que podem‘ comprometer a véilidade do resultado a partir
desta abordagem. Como o método de Monte Carlo no fundo é uma ferramenta de resolucgao
da ETB ¢ necessério que fagamos algumas consideragdes. Tendo em mente, o limite de va-
lidade da ETB, Wacker e colaboradores [89], compararam o modelo semi-cldssico da ETB,
através do método de MC, com um modelo quéntico auto-consistente baseado nas funcdes
de Green fora do equilibrio (FG). O autor calculou a velocidade de deriva em funcio do
campo elétrico, até 100 kV/cm, para uma super-rede de GaAs/AlAs a T = 77K com uma
largura de minibanda de 20.3 meV (perfodo d = 5.1 nm). Comparando os resultados de
ambos os modelos a concordancia é muito boa até eFd < 2[89]. De fato, até em torno
de 0.05 eFd o que equivale a um campo elétrico em torno 90 kV/cm os resultados usando
EMC estao em boa concordéncia com os de FG, isto ocorre apesar da condigéo eFd > AA
que limitaria a validade do modelo de Wacker préximo a 50 kV/cm, pois AA =~ 2.3 meV.
Wacker sugere que préximo a regiao onde eFd = fwgp, 0 modelo semi-cladssico (ETB) falha
e a partir deste ponto este modelo nao representa adequadamente o transporte, j4 que o
modelo de EMC que Wacker utilizou, nao inclui o efeito de Wannier Stark. Apesar do
artigo de Morifugi e Hamagushi[90], que estudou o efeito do espalhamento por impurezas
ionizadas sobre os estados de ”Stark-ladder” utilizando campos de até 100 kV/cm, o méto-
do de Monte Carlo sem adequagoes ao seu limite de validade, depende do campo aplicado

e da largura da mini-banda. Deste ponto de vista, a condi¢ao de muito boa concordancia
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obtida por Wacker, (eFd =3 %), para a nossa super-rede equivale a um campo em torno
de 8 kV/cm. Para a condigdo (eF'd > fil) o campo correspondente é de 20 kV/cm para
Aggr =0, e 25 kV/cm para Aggr = 5A.

Neste capitulo iremos estudar a influéncia do espalhamento por rugosidade da in-
terface nas propriedades de transporte vertical, para uma super-rede de GaAs/ AlzGal_xAs,
através do método de MC. Apesar de ser um sistema muito estudado, a aplicagao do método

de MC ainda é pouco desenvolvida, porém é muito util para o estudo do mecanismo de ER.

7.2 Descricao do Modelo

O modelo da estrutura de bandas utilizado no método de EMC pode ser en-
contrada com detalhes na referéncia [4] [6] [8]. Neste capitulo iremos abordar apenas os
detalhes especificos usados nos célculos do transporte na super-rede. Inicialmente vamos
abordar a determinacdo do “band offset”. Este é um dos aspectos mais importantes de
uma. super-rede, sendo este determinado a partir de uma reprodugao dos resultados dos pa-
rametros de Varshini[62] « (z), 3 (z) e Ep (z) do Al;Ga;_zAs que variam com a composigao
do material[91]. Este valor é necessdrio para se determinar a estrutura de bandas a partir
do modelo Kronig-Penney. Em nossos célculos levamos em conta apenas o vale I', apesar
de haver evidéncia experimental de transferéncia intervale, do vale I' do GaAs para o vale
X do AlAs [88] [92], esta transferéncia ocorre em energias mais elevadas do que as atingidas
em nossos célculos.

Para o célculo da estrutura de banda, utilizamos o modelo proposto por Leburton
[93], que & basicamente uma extensao do modelo Kronig-Penney. A relagdo de dispersao,
que é obtida com este modelo, é reproduzida a partir de um polinémio. Uma vez obtida a
relagdo de dispersdo, calcula-se a massa efetiva na direcdo de crescimento através da bem

?E,u0\
m = h2 (ﬁ) , (7.1)

conhecida relacao:

k2

onde E,(k,) é a relacio de dispersdo no eixo z, a qual representa a diregao de crescimento e
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k. o vetor de onda na diregdo z, a relagéo de dispersao total é dada pela séguinte equacao:

h2k2.
2m*’

E(k) = B, (k;) + (7.2)

sendo k7 o vetor de onda no plano transversal a z e m* é a massa efetiva padrao. Como ainda
ha uma certa divergéncia na literatura sobre o modelo correto no célculo do espalhamento
para uma super-rede, adotamos uma modelo simples a partir das taxas de espalhamento em
trés dimensGes com excecdo da taxa de espalhamento por rugosidade. Foram inclufdos no
modelo as seguintes taxas de espalhamento: 1- fonon polar éptico (potencial deformagéo), 2-
espalhamento acustico ineldstico, 3- impureza ionizada e 4- espalhamento por rugosidade.
Consideramos no cilculo somente o vale T, apesar de sob certas circunsténcias o vale X
também possa ser populado.

Como dito anteriormente, no método de EMC considera-se que uma particula sob
a agao de um campo externo movimenta-se balisticamente, até que esta sofra um espalha-
mento e o estado final é calculado de acordo com o mecanismo escolhido. Apesar de termos
usado taxas de espalhamento tipicas de estruturas 3D, o método de escolha do estado final
serd, diferente do usual para estruturas 3D. O vetor de onda final k; serd escolhido pelo
método de rejei¢do, sendo que os componentes do vetor de onda serio escolhidas usando a
expressao abaixo[94]:

kz = kzo 1-— 27’1 , 7.3
f

sendo que k;, ¢ o valor méximo que k, pode alcancgar, que é equivalentea k, = 0, e r; & um
nimero randomico entre 0 e 1. Uma vez obtido o vetor de onda na direcéo z, calculamos o
vetor de onda na direcdo transversal através da conservacao de energia, obtendo os valores

para k; 5 e k,; através das seguintes relages:
kzy = kpy cos 27ry, (7.4)

k:yf = k‘Tf sin27rr2, ' ' (7.5)

onde 13 é um nimero randémico entre 0 e 1. A partir deste ponto, podemos calcular ky
e verificar se ele é aceito ou rejeitado. Para testar se ks é aceito, utilizamos o método da

rejeicdo que é baseado na probabilidade de espalhamento do mecanismo selecionado. A
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probabilidadé de espalhamento para fénons dpticos é:

1

Popp = ———,
(ks — ki)

(7.6)
e para o espalhamento por impurezas a probabilidade seré:

1
(0~ + @)

onde qq é o inverso do comprimento de Debye e k; é o vetor de onda inicial. Supomos que

Pop = (7.7)

o espalhamento por rugosidade é um espalhamento isotrépico, portanto néo tém direcao
preferencial, ndo necessitando da aplicagdo do método de rejeigao.

O espalhamento por rugosidade tém sua origem fisica nas flutuagGes randdmicas
do plano da interface. Devido a estas flutuagdes, introduzimos uma corre¢do no periodo
”d” da super-rede. Assumimos que quando o espalhamento por rugosidade é selecionado o

comprimento ”d” é modificado por Agg, onde Agg é a flutuagao randomica meédia:
dey = d+ Agg. (7.8)

Outro ponto analisado foi a incluséio da degenerescéncia. No modelo proposto por
P. Lugli e D. K. Ferry [87], a probabilidade de transicio entre o estado k; e o estado ky &
proporcional a fungao distribuicao f(k;), isto indica quais os estados que estao ocupados e
quais os estados que estdo disponfveis apds o espalhamento, com a seguinte probabilidade
(1 — f (ky)). Normalmente no método de EMC trabalha-se com a aproximagao f(kg) = 0.
Consequentemente, supde-se que todos os estados estdo disponiveis, isto significa que em
certas condicdes deve haver uma diferenca entre o caso degenerado e o caso néo—degenérado.
Isto deve ocorrer quando o nivel de Fermi fica préximo da banda de condugéo, nesta situagao
para que os elétrons participem da condu(;éd e consequentemente dos processos de colisao,
estes deverdo ter uma energia em torno de k,T. Esta situacdio ocorre para concentragoes de
elétrons superiores a 4.6x10'7 cm™3, considerando o GaAs a 300K [87]. A partir deste ponto,
a degenerescéncia comega a influenciar no transporte, limitando o espago de fase disponivel
para. transicdes eletronicas. O método desenvolvido por P. Lugli e D. K. Ferry basea-se no
fato de que no método de EMC a fungéo distribuigdo é conhecida a cada instante do tempo.

Uma vez selecionado o mecanismo de espalhamento e o vetor de onda final for calculado,
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pode-se aceitar ou rejeitar este estado final jé que a funcdo distribuicdo f(ks) é conhecida.
Reapresentaremos aqui o ponto mais importante do método, o qual envolve a normalizacao
da fungao distribuigdo. Vamos considerar N como o nimero de elétrons simulados, em geral
da ordem de 104 particulas, em um ”ensemble” com uma concentracao de ng elétrons. Desta,
forma o volume efetivo do espago real para um nimero de N particulas simuladas seré A%
= N/ng. Neste modelo, a densidade de vetores de onda no espago-k ¢ dada por V/(2m)3.
Discretizando o espago-k em células de volume Ve = Aky AkyAk,, no qual podemos colocar
N, elétrons, com N, = 2V.v/ (87r3), onde o fator 2 leva em conta o spin. Como a funcio
distribuicdo & medida em todo o espago de fase, a partir do mimero de elétrbns em cada
célula, podemos normalizar esta funcdo a 1, dividindo-a por N, para assim utilizarmos a,
técnica de rejeicao. Durante as simulagées, notou-se que para nio haver erros estatisticos,
proéprios do processo, é necessario que N, seja suficientemente grande(N, da ordem de 10).
A funcio de onda normalizada f,, a qual corresponde a célula na qual o elétron se encontra,
é comparada com um nimero randémico geradoentre 0 e 1. Casor > f,, a transigao é aceita
e a célula é contada na fungdo distribuigao. Porém, se o niimero randémico for menor que
a fungao distribuigéo, o evento espalhador é tratado como um auto-espalhamento adicional
com a probabilidade (1 - f(ky)). Este procedimento é feito para cada evento espalhador, e a
funcdo distribuigio é atualizada em intervalos regulares até que a simulagio atinja o estado
estaciondrio.

Finalmente para o estudo da degenerescéncia da super-rede, foi incluido o efeito

de blindagem conforme descrita no capitulo 3.

7.3 Resultados

Os resultados das figuras 7.1 a 7.5 foram obtidos para uma super-rede de GaAs /
Al;Ga;_,As com uma concentracao de aluminio de x = 0.2 a uma temperatura de 77K com
a = b = 4.5 nm, e um ”band offset” de %% = 0.6. Consideramos diferentes concentracdes
de impurezas, diferentes Agp (raiz quadrética média da altura da rugosidade) e diferentes
L (comprimentos da flutuacio da interface) para estudar o efeito do mecanismo ER no

transporte vertical de elétrons na super-rede em questao.
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Na ﬁgura 7.1, para o caso Agr = 1 A, observamos que quase nao hs diferencga
para o caso sem rugosidade, porém quando calculamos para Agg = 5 A, notamos que a
velocidade do elétron diminui sensivelmente mas o efeito das oscilagoes de Bloch continuam.
Porém quando a altura média da rugosidade é de Apr = 9 A notamos que as oscilagoes
de Bloch sio completamente suprimida. Na mesma figura, observamos que a velocidade
estética também foi afetada pelo espalhamento por rugosidade. Para o caso quando Agr
— 0 a velocidade do elétron é quase 20 vezes maior do que para Agr = 0.9 nm, o que
implica que este mecanismo afeta tanto a parte estética do transporte, como a coeréncia da
parte transiente. Para investigar mais profundamente o efeito por rugosidade foi analisada
as caracterfsitcas de transporte para vérios valores de L (30nm-40nm), com pardmetros de
Aggr = 0.5 nm, T = 77K, N; = 0 usando campos de até 10 kV/cm. Apesar da importéncia
deste mecanismo, nédo foi encontrada qualquer diferenca aprecidvel para valores padrao de
L. No caso da utilizacdo de valores muito altos ou muito baixos de L, o mecanismo de
espalhamento nfo serd importante pois o elétron "nao verd” a rugosidade. Resultado
similar foi encontrado para o modelo de auto-correlacdo gaussiana, quando aplicado a uma
estrutura tipo MOS [95]. Nestes resultados nao foi inclufdo o efeito da degenerescéncia,
pois nas concentragdes onde se observa as oscilagoes de Bloch, o efeito da degenerescéncia
nao é importante.

Comparamos na figura 7.2 a velocidade de deriva do elétron para Agr = 0 nm
e Agr = 0.5 nm. Os resultados mostram que os valores de pico da velocidade do elétron
em ambos os casos estio em torno de 1 kV/cm. Porém a diferenga entre os dois casos
& de um fator de dois aproximadamente. Porém em ambos os casos para altos campos a
velocidade do elétron tende para um mesmo valor. A razio deste comportamento é que
em altos campos a interagio elétron-fonon aumenta tornando os modos de vibracao mais
acoplados, diminuindo assim a influéncia do espalhamento por rugosidade no transporte.

Na figura 7.3 & representada a energia média em fungéo do campo elétrico. Observa-
se que em altos campos a energia do sistema tende a urh valor que é aproximadamente a
metade da largura da mini-banda [94] [96]. Espera-se que a energia comece a se estabilizar
quando o sistema comece a oscilar, a medida que a energia estabilize assintoticamente em

torno de metade da largura de mini-banda. No regime de oscilagoes de Bloch, a velocidade
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Figura 7.1: Velocidade do elétron em fungéo do tempo para uma super-rede de GaAs /
Al;Ga;_gAs. Campo elétrico aplicado de 10 kV/cm.
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do elétron serd inversamente proporcional ao campo elétrico [96] [97].

Comparamos no gréfico da figura 7.4 a diferenga no periodo da super-rede intro-
duzida pela equacio (7.8). H4 pouca diferenca entre os dois resultados, a diferenca mais
significante é em tornode t = 1 ps, quando a velocidade alcanca o estado estaciondrio nao sc
observa qualquer diferenca significativa. Porém, em super-redes mais finas esta modilicacao
deve ser levada em consideragao.

No gréfico representado pela figura 7.5 apresentamos a mobilidade versus A ER-
Observa-se que a mobilidade decresce com o aumento da altura da rugosidade. kiste com-
portamento era esperado, j4 que com uma altura da rugosidade maior a interacao da ru-
gosidade com o elétron tende a diminuir a sua mobilidade. Fizemos uma reproducao da

curva através do método polinomial de segunda ordem, cuja dependéncia era esperada jd



8000 | 1 ' ! i ! ' I
_ —+— Monte Carl -
7000 - ~. | - Interpolacéo quadratica |
] T ]
— 6000 |
’(;,.‘ 4
= 5000 It |
5 4000- A |
o - N N
§ 300- 3 —
.-g ] o\ N
5 2000 N |
g 200- \ _
10004  T=300K ]
0 T T ! ' I l
0 1 2 3 4 °
A, (Angstrons)

Figura 7.5: Mobilidade em funcéo raiz quadratica média da altura da rugosidade.

143



144

0,10 T T T T T T T T
——— com degenerescéncia e com blindagem.
L N sem degenerescéncia e com blindagem.
% 0,08
'b —————
: 0,06 - P - - ~a
LLl ’ Te-ll -
o 0,04 - K DR
o /
q) 7
© 1 !
@ :
o :
8 0,024 .
KO) !
> l
0,00 < T T T T T 1 T T T
0 2 4 6 8 10
Campo Elétrico (kV/cm)

Figura 7.6: Velocidade de Deriva do elétron em funcdo do campo elétrico. Comparagao
para a influéncia do efeito da degenerescéncia, N; = 108 cm—3.

que pgg o zz—[8]-

Apresentamos na figura 7.6, a velocidade de deriva do elétron em fungao do campo
elétrico para uma super-rede de Al,Ga;_;As/GaAs, com x = 0.3 de Al a uma temperatura
de 77 K. A concentracao de impurezas é de N; = 108 cm~3, onde a compensagdo nao & in-
cluida. Observamos que a velocidade em altos campos, quando incluida a degenerescéncia é
menor do que a calculada anteriormente. O motivo para isto, é que quando a degenerescén-
cia é incluida, isto equivale a dizer que nem todos os estados sao permitidos para o elétron,
caso este estado j4 esteja ocupado. Portanto, o elétron terd um livre caminho médio maior,
chegando antes ao limite da Zona de Brillouin onde ele seréd defletido, fazendo com que sua
velocidade média diminua. Por este mesmo motivo, o pico do caso degenerado acontece

antes do que no caso ndo degenerado.
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7.4 Conclusoes

Apesar de estudos recentes nesta drea, a aplicagdo do método de EMC em hetero-
estruturas semicondutoras, tais como super-redes, ainda nio estd bem desenvolvido. Alguns
modelos foram propostos porém ainda nao hd um consenso. Por esta razio escolhemos um
modelo simples onde é ficil de se extrair conclusdes do sistema em estudo.

Foi estudado inicialmente o efeito do mecanismo de espalhamento por rugosidade
na interface no transporte eletronico da super-rede GaAs/Al,Ga;_,As, nos regimes tran-
siente e estdtico. Os resultados numéricos foram apresentados e discutidos para o presente
caso. Mostramos que o mecanismo ER tém um papel fundamental no transporte eletroni-
co numa super-rede, sendo que, principalmente o parametro Agg. O compoftamento das
oscilagGes de Bloch mudam significativamente, desaparecendo quando o valor de Agg au-
menta acima de TA, por outro lado o parametro L tem pouca influéncia no transporte. No
modelo adotado as taxas de espalhamento polar 6ptico, impureza ionizada e fonons actsti-
cos foram calculadas com base nas expressées para o semicondutor Volumétfico. Esperamos
que com a utilizagio das taxas de espalhamento apropriadas para a super-rede, incluindo as
fung¢des de onda para o problema proposto, a importéncia do espalhamento por rugosidade
deva crescer. Isto porque, quando tratamos o espalhamento como 3D os outros mecanismos
s&o estimados com um fator acima do que eles teriam se calculados em 2D. Observamos
que a corregdo, que ndés propomos para o perfodo da super-rede ndo produziu qualquer
diferenca significativa para os parametros considerados, contudo para uma super-rede de
perfodo menor, esta correcdo deva ser levada em consideracéo.

No estudo da influéncia da degenerescéncia nas propriedades de transporte da
super-rede, foi observado que para concentragdes acima de 1017 cm—3, a influéncia deste
efeito & considerdvel no decréscimo da velocidade de deriva. Conclufmos que isto se deve ao
fato do elétron alcangar antes(no caso com degenerescéncia) a zona de Brillouin do que na

situagdo sem degenerescéncia.
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Capitulo 8

Conclusoes e Trabalhos Futuros

O objetivo deste trabalho foi o de realizar um estudo sistemdtico das propriedades
de transporte em materiais semicondutores através do método de Monte Carlo. A roti-
na computacional desenvolvida, a partir do método de Monte Carlo, se mostrou bastante
versétil, demonstrada através de sua aplicagdo nos diversos materiais (Modelos) estudados.
Quando possfvel os resultados obtidos foram comparados com resultados experimentais, e
ou, propostas de outros modelos. As comparagoes véem confirmar a confiabilidade de nossos
resultados e consequentemente as conclusdes parciais propostas ao final dos capitulos 4, 5,
6 e 7. Muitas das conclusdes dos estudos j4 foram expostas ao final dos capitulos equiva-
lentes, tanto que neste capitulo iremos expor um estudo comparativo entre os materiais e

apresentar as contribuigdes inéditas geradas ao longo do desenvolvimento do trabalho.

8.1 Comparacgao entre as atuacoes dos mecanismos

Um quadro resumindo o grau de importancia da atuago dos mecanismos de es-
palhamento estd representado na figura 8.1.

Em ambos os materiais, GaSb e CdTe, o espalhamento polar 6ptico deve perder
importancia em relagio ao espalhamento por impurezas ionizadas a baixas temperaturas.

No SiGe, no intervalo entre 77K - 300K, ndo hd mudanca na ordem de importéancia dos



Material Grau de Importincia
1¢ 2¢ 30 4 s
Bai:afi{%?:n“flos Polar dptico | Impurezas Intervale Acustico | Piezoelétrico
GaSh
Calml;;:‘,l;[;:ims Impurezas | Polar éptico| Intervale Acustico | Piezoelétrico
Ba?fi%?:::? 95 | Polar dptico | Impurezas Actstico | Piezoelétrico| Intervale
Campos médios Polar éptico | Impurezas Acustico Intervale | Piezoelétn
CdTe 1-8KkV/em P p Ui n iezoelétrico
Altos Campos - . . L.
8 kViem Intervale | Polar éptico | Impurezas Actstico | Piezoelétrico
Baixos Campos | Intervale . L IonizagEo
<1 kKV/em feg Liga Impurezas Acustico por impacto
Campos médios | Intervale : - Tonizagio
SiGe 1-8kV/cm feg Liga Impurezas Acustico por impacto
Altos Campos Tonizag#o Intervale . -
=8 kVicm por impacto feg Liga Impurezas Acustico

Figura 8.1:
ambiente.
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Comparagao entre a atuacio dos mecanismos de espalhamento & temperatura
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mecanismos aipresentados na figura 8.1.

i) CdTe-GaSb

Tanto o CdTe quanto o GaSb, por serem materiais polares, o mecanismo de espa-
lhamento polar éptico é muito importante para se determinar as propriedades de transporte.
De forma similar o espalhamento actistico age em ambos os materiais, tendo importancia
similar. Contudo, as semelhangas param por aqui, pois devido a diferengas na estrutura de
banda estes materiais tém comportamentos distintos em relagéo aos outros mecanismos de
espalhamento. No CdTe devido a grande separagio entre os vales, 0 mecanismo de espalha-
mento intervale comeca a atuar apenas em campos da ordem de 8 a 10 kV/cm. Por outro
lado, no GaSb devido & baixa separagdo entre os vales I' e L, mesmo em baixos campos,
este mecanismo influéncia as propriedades de transporte deste material. No mecanismo de
espalhamento por impurezas, as diferengas sdo menores, no GaSb sabe-se que a impureza
é duplamente ionizével; fazendo com que o espalhamento por impurezas seja bem mais efe—
tivo, do que num material no qual a impureza seja unicamente ionizavel, como o CdTe.
Também existe o efeito de que as impurezas no GaSb destroem o efeito da CDN, efeito
este que ndo ocorre no CdTe. O espalhamento piezoelétrico no CdTe é menos importante
do que no GaSb, provavelmente isto deve-se a um maior ”strain” no GaSb o que resulta
em uma maior constante piezoelétrica no GaSb do que no CdTe. Um ponto curioso & que
apesar dos estudos teéricos alcangarem altos campos elétricos, nenhum trabalho menciona
o mecanismo de ionizagao por impacto, enquanto que no GaSb para campos da ordem de
10 kV/cm este mecanismo deve ser levado em consideragdo. Tanto trabalhos tedricos quan-
to experimentais j4 demonstraram que o CdTe apresenta a CDN, porém neste material a
CDN nio se deve ao efeito da inverso .de populagéés como no GaSbh, mas sim ao efeito
randomizante do espalhamento intervale.

ii) SiGe - CdTe

As diferencas entre o Si;_,Ge; e o CdTe sao grandes, devido ao fato de que o
CdTe é um material polar e o Sij—;Ge; é um material Vnéo—polar. Consequentemente, o
mecanismo polar 6ptico ndo é levado em consideragdo neste material. Ainda, devido ao
fato de sua banda de condugéo apresentar um minimo no vale X, o espalhamento intervale

tém uma participagio muito pequena no transporte deste material. O CdTe por outro
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lado, por ter uma estrutura de banda similar ao GaAs, com "gap” direto, o mecanismo
intervale é muito importante como J4 salientamos anteriormente. Aprofundando mais as
diferencas entre estes dois materiais, o fato do Si;_,Ge, ser uma liga induz a necessidade
da inclusdo deste mecanismo no cslculo de suas propriedades de transporte para obtengao
de uma descrigao correta. Por outro lado, este mecanismo ¢é 1nex1stente no CdTe, contudo
este mecanismo poderia ser levado em consideragdo no Cdl_anzTe caso fosse conhecido
o valor do potencial de liga. O valor deste parametro no Si;_Ge, 6 de 0.8 eV, enquanto
que em védrios materiais situa-se entre 0.2 e 0.5 eV. No Si;_»Ge,, apesar do espalhamento
intervale ndo ser levado em consideracéo e termos obtido uma boa descri¢do, o mecanis-
mo de espalhamento intravale deve ser considerado no Si1_;Ge,. Neste material incluimos
explicitamente a anisotropia da banda de conducao, sendo que os mecanismos de espalha-
mento intravale ocorrem em vales que estejam na mesma direcdo e vales que estejam em
dire¢des perpendiculares. No CdTe a anisotropia da banda de conducéo nao foi levada em
conta, pois é possivel obter-se uma boa descricio de suas propriedades sem levar em conta,
este efeito. Sabemos também que o mecanismo de espalhamento de ionizagio por impacto
é fundamental para compreender o comportamento deste material em altos campos, ao
contrério do que ocorre com o CdTe. Tanto o espalhamento aciistico como o piezoelétrico
néo séo muito importantes nestes materiais, eventualmente em baixas temperaturas estes
mecanismos venham a ter uma maior contribuigéo nas propriedades de transporte. Um
dos poucos pontos em comum entre estes dois materiais é o espalhamento por impurezas,
importante em ambos os materiais.

ili) GaSb - SiGe

Como o GaSb & um material polar como o CdTe, grande parte dos argumentos
usados no CdTe sdo cabiveis para a comparacéo entre o Si;_;Geg e 0 GaSb. Apesar do fato
que seja necessdrio incluir o mecanismo de ionizacéo por Impacto para campos acima de 10
kV/cm no GaSb, para o Si;_,Ge, este mecanismo s6 é necessario a partir de campos muito
altos. O mecanismo de impurezas ionizadas deva ser mais importante no GaSb do que no
Si;_Ge, devido a natureza duplamente ionizdvel da impureza normalmente presente neste
material (GaSb). O mecanismo piezoelétrico que nio foi incluido no Si1—zGeg, tém uma

pequena mas consistente presenca em baixos campos no GaSh.
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Figura 8.2: Velocidade de Deriva em funcdo do campo elétrico para o n-GaSb. Resultado
retirado do trabalho de Damayanthi e colaboradores [59].

8.2 Contribuicoes originais do trabalho

Um dos pontos mais importantes obtidos em nosso trabalho estd relacionado ao

transporte de elétrons no GaSb. Como mostramos no capitulo 4, o fenoémeno da CDN
s6 aparece para temperaturas inferiores a 100K e co'ncentragﬁes menores que 10'6 cm™,
resultados estes suportados pelos valores experimentais da velocidade de deriva em funcao
do campo elétrico[55].

Os resultados recentes obtidos por Damayanthi [59] (figura 8.2), tem um compor-
tamento completamente diferente dos resultados obtidos pelo nosso modelo para o n-GaSb.
Ainda com relagdo ao n-GaSb, mostramos que a mobilidade & fortemente influenciada pelo
mecanismo de espalhamento por impurezas ionizadas, e que o modelo de CW ¢é o que melhor

representa o comportamento deste pardmetro com a temperatura. O resultado apresentado

na figura 8.3, retirado do trabalho de Kourkoutas[98], representa a dependéncia da condu-
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Figura 8.3: Condutividade em fungéo da temperatura para o n-GaSh. Retirado do trabalho
de Kourkoutas [98].

tividade em funcéo da temperatura, resultado este que qualitativamente reflete os resultados
obtidos na figura 4.8. Além disto, foi demonstrado que a compensacao eletronica exerce um
papel fundamental nas grandezas calculadas.

Os resultados obtidos para os parametros do Cd;_,Mn,Te sdo inéditos na litera-
tura e merecem um estudo mais aprofundado, quando estes puderem ser amparados por
resultados experimentais, ainda nio disponiveis na literatura.

A aplicacdo do Método de Monte Carlo numa, super-rede para o estudo da influén-
cia da rugosidade nas propriedades dinamicas é'estéticas do transporte eletronico, foram
propostos e realizados pela primeira vez. Apesar da simplicidade do modelo implementa-
do, os resultados refletem qualitativamente o comporfamen‘co esperado. Ainda no sistema
bi-dimensional, mostramos a influéncia da inclusio da degenerescéncia nas propriedades

estdticas do transporte eletronico.
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8.3 Propostas para trabalhos futuros

As idéias expostas aqui, sdo decorrentes de observagoes feitas ao longo do trabalho
real‘izado e que podem ser perfeitamente implementadas na rotina Monte Carlo desenvolvi-
da. Passamos a seguir, a expOr as idéias principais de possiveis trabalhos futuros.

i) Semicondutores Magnéticos Diluidos - o efeito do campo magnético

Inicialmente ao estudarmos as propriedades do CdTe nos deparamos com dois in-
teressantes ternarios deste material: Cdj_;Mn;Te e o Hg;_,Cd;Te. A escolha do estudo
do Cd;_yMn,Te em vez do Hg;_;Cd,Te, deveu-se exclusivamente a disponibilidade naque-
le momento de material bibliografico adequado. O Cd;—Mn;Te enquadra-se na categoria
de um semicondutor magnético diluido (SMD), este tipo de materiél tém atraido muito
atencdo dos pesquisadores devidos a suas potenciais aplicagoes, como por exemplo em dis-
positivos magneto-6pticos. Hd também vérios fendmenos que ocorrem quando um campo
magnético é aplicado em um material SMD, a separacdo das bandas de valéncia e da banda
de condugdo, conhecida como efeito Zeeman, o efeito polaron—magnético, encontrado sob
vérias formas[99], sdo aspectos importantes pois afetam as propriedades de materiais co-
mo o Cdj_zMn,Te. Pode-se investigar como a aplicagao de campos magnéticos afeta nas
propriedades do Cd;_Mn;Te, inclufndo o efeito polaron-magnético, o efeito Zeeman e o
efeito que o campo exerce sobre a densidade de estados, o que por sua vez influenciars nos
célculos das taxas de espalhamento.

ii) A influéncia do campo elétrico na estrutura de bandas de uma super-
rede.

Numa super-rede a coeréncia quéntica tém uma funcdo importante como mostra
o efeito de Wannier-Stark. O movimento dos elétrons em uma super-rede é descrito pela
mesma equacio semi-classica do sélido cristalino, quando aplicado apenas um campo elétrico
F:

eF

k= - : (8.1)

Na super-rede o vetor de onda k aumenta monotonicamente até alcancgar o limite
da primeira zona de Brillouin, ao contrdrio do que ocorre em um material bulk. Quando o
elétron alcanca o limite da primeira zona de Brillouin, pela reflexao de Bragg, o elétron é

refletido dando origem ao movimento oscilatério conhecido por oscilacoes de Bloch. Como
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resultado da interferéncia de varias oscilagoes de Bloch, as fungdes de onda est4ticas tornam-
se localizadas. Uma super-rede é formada por camadas alternadas de dois semicondutores
distintos com diferentes ”gaps”, sendo que a espessura destas camadas variam em geral de
1 2 10 nm [86]. Em geral, no estudo das super-redes os célculos feitos normalmente incluem
uma série de simplificagdes o qual limitam a validade das conclusoes[92, 101]. Até mesmo
os modelos baseados no método de Monte Carlo fazem suas simplificacbes(94, 101, 103],
normalmente se supde que a banda nao se inclina quando o campo elétrico é aplicado.
A idéia proposta neste item, seria construir um modelo que levasse em consideragio a
inclinagdo da banda e os mecanismos de espalhamento mais realistas (2D), p_ara se obter
um célculo das propriedades de transportes mais préximo da realidade. Este modelo pode
ser amparado pelos resultados experimentais de Grahan e colaboradores[104].

iii) Efeito da Anisotropia da Estrutura de Bandas no Transporte.

O efeito da anisotropia nas propriedades de transporte em semicondutores é um
assunto pouco estudado, e h4 apenas poucos trabalhos tratando do assunto[7]. Em estudos
teéricos normalmente calcula-se a estrutura de banda através do modelo nao-parabdlico. A
consideragao da anisotropia no estudo de um material, eventualmente, até nao seja relevante,
porém atualmente ndo h4 uma estimativa confisvel sobre o quanto a inclusido da anisotropia
ird afetar nas propriedades de transporte. Materiais que dependam principalmente do ponto
I" para o transporte nao tém problemas com a anisotropia pois este ponto de simetria no
€ anisotrépico. Contudo, hd materiais que mesmo a temperatura ambiente ndo dependem
apenas do vale I, ainda assim a medida em que o campo vai aumentando os vales satélites
comecam a ser populados. Para este estudo pode-se ﬁtilizar o método EMC, incluindo os
efeitos da anisotropia e as taxas de espalhamento calculadas através da densidade de estados
obtidas pelo método de pseudopotencial. Os resultados obtidos no capitulo 4, mostram que

o GaSb é um bom candidato a esta proposta.
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Apéndice A

Avaliacao Analitica de Integrais

Neste apéndice apresentamos uma aproximagéo analitica das integrais decorrentes
dos célculos de alguns mecanismos de espalhamento. Estas integrais envolvem a funcao
distribuicdo de Bose-Einstein. Com uma boa aproximagao o nimero de ocupagdo de fénons

ng, pode ser escrito como:

1 1, <= Bymz®™! _
nq(m)=5—§+2——-(2—mj!—, z < Z, ‘ (ngx1)
m=1
ng () = exp (—z), x>z, (ngx2)

onde o termo Ba,y, so os nimeros de Bernoulli. O termo X, apesar de depender do nimero de
termos a serem tomados na série, é usualmente adotado préximo de 3.5[(4], e para assegurar
a validade da expansao em séries, é necessario que X < 27. ‘

Para o caso de elétrons, substituindo uma expanséo até a nona poténcia nas

equagdes (2.28) e (2.29) para o caso de absorgao, obtemos as seguintes expressoes:

_ oz ﬁ _ ZG 28 (1310 1:12 .
=+ %5 — 2326 t 341020 — 19066000 T Gazrooosn: L S Ta

F(x)= % _Z3 | %3 _ 3G Tg 330 zg2 Al
1 () £ — ¢ + 15 — 1350 T 241620 — 12096000 + 522702080 (A1)

+exp (—Za) (:Eg + 2%, + 2) — exp (—x) (:1:2 + 2z + 2) , T > T,
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o

T .'134 z

2 _gt e a7 z9 211 18 <7
3 ; 0 ~ 5040 T 272160 — 143305600 T ss0o0ss: L < Za
z  zt | g8 z7 z2 zl1 z13

» 3 T % T8 — 5040 T 22ie0 — 143305600 T 623769080
Fy(z) =

(A.2)
+exp (~Z4) (Z3 + 3Z2 + 6Za + 6) ,

~exp (—Za) (T3 + 322 + 624 + 6) T > Z,
que correspondem aos termos utilizados no cdlculo do espalhamento actistico ineldstico
(Zo = 3.5). Aplicando o mesmo procedimento das equagdes (2.30)

e (2.31), encontramos as
seguintes expressoes:

22 + z3 o 28 210 212
6

T 2320 T 241920 — 2096000 T 632702080 T < T,
G ) = Q—:Z 53 2_74 -6 52 —10 -12 A.3
1 (2) T tF 28— 3% T 21690 — 2095000 T 637762050 (A.3)

+exp (~Ze) (22 + 22 + 2) — exp (—z) (22 + 2z + 2),

m3 4 5 27 9 11 13 <
& + 60 ~ 5040 T 772160 — 143305600 T Gavrozosey L < Te

=3 54 55 1.7 -9 iél ‘13
pust - - et -3
3T % T8 — 50d0 T 273160 — 43305600 T 22702080

Gy (z) = (A.4)
+exp (—%,) (23 + 322 + 6. +6)

—exp (—Za) (23 4 322 + 62, + 6) , T > Ze,

onde Z. = 4. Integrais similares aparecem para buracos, utilizando-se um procedimento

similar ao adotado para elétrons.

equagdes (2.70) e (2.71) teremos:

Substituindo-se a expansdo A.1 e a expressio A.l nas

2 3
2z ( 105\/_ +12) T 5

1208107 + (68 _ 2_2? + 41931) exp( 3)
F3(z) =

—8exp (—\/Qac) (:1:2 + 42z + 28)

T2v/2 252 2702 270
+‘—E£+F+ p +?-, T >

sk
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36 442z
1'3 ('1—05‘ 2—x + 3\/1; > ) x S %7
?% (312 13248 13248 302078) exp (—3)
Fy(z) = (A.6)
—exp (—v/2z) (8v/22° + 72z + 288v/2x)
1824 + 4322\/5 + 14;1200 + 15139& n 15;1420’ > %’

que sdo os termos utilizados na absor¢do. A partir das equagOes (2.72) e (2.73) teremos

resultados similares para a emissdo, expressos pelas seguintes equagoes:

2:52(14-%\/5:6—{-%) < 3
bl —_— 2’
5913 , 136 162 | 729 3
8 4 1302e 9 (4 {4+ 1), z> 75
(ﬂ + T+ 5522 ) <2
Ga (z) = 105 315 = V2 (A.8)
6371 729 _ 19683 , 3
140-{-256 81+;§*—W“, .’L'>ﬁ.

Estas expressoes foram desenvolvidas para simplificar os cdlculos das taxas de
espalhamento. Contudo, caso seja necessario calcular explicitamente as integrais, estas nao

deverdo alterar significativamente o tempo total da simulagao.
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Apéndice B

Geracao de Nimeros Randémicos

para uma Distribuicao

No método de MC é necessario avaliar, durante a simulacdo, o &ngulo de es-
palhamento final. Em alguns mecanismos, o cdlculo deste dngulo depende de uma dada
distribuicao. Felizmente, é muito ficil gerar uma sequéncia de nimeros randémicos entre
0 e 1, e as técnicas utilizadas sdo rdpidas e ndo comprometem o tempo total de simulacao.
Neste apéndice, descreveremos duas técnicas de geragao de ntmeros randémicos: 1-Técnica

de rejeicdo; 2 - Técnica combinada.

B.1 Técnica de Rejeicao

Consideremos inicialmente um ndimero R positivo de modo que este obedeca a

seguinte restrigao:
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em um intervalo (a,b). S3o gerados dois nimeros randomicos r; e 1y entre (0,1). Usando

estes nimeros faremos as seguintes operagoes:
z1=a+ (b—a)r, (B.2)

g2 =T2R. (B.3)

Desta forma geramos dois niimeros randdmicos com uma distribuigio (a,b) e (0,R),
respectivamente. Comparando o valor gerado randomicamente com a fungao g(x), o

nimero x; serd aceito, caso satisfaca a seguinte condigio:
92 < g(z1), - (B.4)

caso esta condi¢ado nao seja satisfeita, x; é rejeitado e um novo par de nimeros randémicos
é gerado. O procedimento serd repetido até que a condigao representada pela equacio
(B.4) seja satisfeita. Quando a condigdo ¢ satisfeita retém-se x; e a simulagio prossegue
normalmente. |

Observando a figura B.1, notamos que o ponto que satisfaz a condicio (B.4) é o
representado pelo nimero randémico ra. A principio, n, tentativas podem ser necessirias
até que esta condicao seja alcangada. |

Esta técnica aplica-se a qualquer distribuigdo g(x) que seja continua em um inter-
valo (a,b). Contudo, caso neste intervalo a fungéo seja muito aguda, pode-se gerar muitos
nimeros até que o par satisfaga a condigdo (B.4). Para uma distribuicdo que apresente este

tipo de comportamento pode-se aplicar a técnica combinada.

B.2 Técnica Combinada

Nesta técnica o termo x; é gerado da mesma maneira que na técnica de rejeicao,
dada pela equagdo (B.2), para uma dada distribui¢ao h(x). Ao multiplicar-se esta fungio

por uma constante Q de modo que:

Qh(z) = g(=), (B.5)
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Figura B.1: Interpretacdo geométrica da técnica de rejei¢fio para uma distribuicdo g(x) em
um intervalo (a,b). Os nimeros randémicos estdo distribuidos entre 0 e 1.
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Figura B.2: Interpretacdo geométrica da técnica combinada para uma distribuigio g(x) em
um intervalo (a,b). Os nimeros randémicos estdo distribuidos entre 0 e 1.

no intervalo de interesse (a,b), um novo nimero randémico ry é gerado no intervalo (0,1) e

o valor gerado por x; serd aceito, caso a seguinte condicgio seja satisfeita:
r2Qh(z) < g (1) (B.6)

A probabilidade de obter-se o valor x; € igual a probabilidade de ter o valor x;
aceito dentro de um intervalo dx em torno do .ponto x, o qual serd proporcional a h(x)dx
vezes a probabilidade de x; ser aceito, que é g(x)/Qh(x). Portanto a probabilidade final é
proporcional a g(x)dx. |

A figura B.2 representa graficamente esta técrica. Na primeira tentativa, o nimero
r1 nao foi aceito, pois ndo satisfez a condigdo (B.6), mas na segunda tentativa, esta condigao
foi satisfeita. A técnica combinada pode ser aplicada em fungoes néo continuas, ou funcgoes

que sao definidas em intervalos néo-conectados.





