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Resumo

PATROCINIO, W. S.Andlise da informacdo dospin dos orbitais atbmicos no célculo de
propriedades de estruturas semicondutoras2010. 107 f. Dissertacdo (Mestrado em Fisica
Aplicada) - Instituto de Fisica de Sao Carlos, Universidéel&ao Paulo, Sdo Carlos, 2010.

O presente trabalho € um estudo sobre a importancia da iaédiondos orbitais atbmicos no
calculo de propriedades optoeletrénicas de heteroesdrugemicondutoras de baixa dimen-
sionalidade. O trabalho é dividido em duas partes: na prararte, é estudada a simetria
de reversao temporal no hamiltoniakep, analisando a preservacdo da informacaspuia
presente nos orbitais atdmicos. O hamiltoniano obtido érids na equacdo de massa efetiva
expandida para superredes. S&o calculadas estruturasdieshie alguns pogos quanticos de
semicondutores IlI-V e grupo-1V. Compara-se 0 hovo métamta os tradicionais, e entdo sao
analisadas algumas grandezas que apresentam alteragfioatiga entre os métodos usados;
A segunda parte € composta por um estudo detalhado do patdadroca-correlacdo em se-
micondutores dopados. A matriz que descreve este poteneistrita usando a distribuicdo
de portadores presentes nos orbitais atdmicos da redealioaste os coeficientes desta ma-
triz foram calculados usando quatro modelos para a corr@ganuitos corpos, baseadas nas
aproximacdes LDAI(ocal density approximatigre LSDA (Local spin density approximation
com o objetivo de comparar as diversas parametrizacéesddsameétodd - p tradicional, ex-
pandido para superredes, foram simulados sistérdpede (Mn)-d-dopedde Si, através de
um célculo autoconsistente baseado na equacédo de Poissmragretizacdo dos portadores
€ descrita por um modelo de campo médio. Foram analisadosrfis ¢e potencial, estrutu-
ras de bandas, polarizacdo de portadores e espectros heriotescéncia para determinar as
diferencas entre as aproximacodes utilizadas.

Palavras-chave: Spintrénica. Métodd - p. Simetria de reversao temporal. Semicondutores
magnéticos diluidos. Troca-correlagéo.






Abstract

PATROCINIO, W. S.Analisys of the atomic orbitals spin information in the calaulation
of semiconductors strucutures properties 2010. 107 f. Dissertacdo (Mestrado em Fisica
Aplicada) - Instituto de Fisica de Sao Carlos, Universidéel&ao Paulo, Sdo Carlos, 2010.

This work is a study about the atomic orbitals informatiorportance in the calculation of
optoelectronics properties of low dimensionality semubactors. The work is divided in two
parts. In the first one, a study of the time reversal symmetrthe k - p Hamiltonian is
realized analyzing the preservation of the spin informmapeoesent in the atomic orbitals. The
obtained Hamiltonian is applied in the effective mass dquaixpanded to superlattices. Some
calculations of quantum wells band structures are madegu#itV and group-IV semicon-
ductors, comparing the new method with the conventionak doeobtain an analysis of the
difference of some physics properties. The second part stailed study of the exchange-
correlation potential in doped semiconductors. The matogfficients are calculated using
the charge distribution of the crystalline lattice atomibitals, applied in some LDA (Local
density approximation) and LSDA (Local spin density appmeation) parameterizations to
compare them. Using the conventiokalp method expanded to superlattices 9Sioped and
(Mn)-5-doped systems were calculated through a self consistiendaton based on Poisson’s
equation. The carriers magnetization is described by arageefield model. The potential
profiles, band structures, carrier polarization and phwbohescence spectra were analyzed to
obtain the difference between the approaches.

Keywords: Spintronicsk - p method. Time reversal symmetry. Diluted magnetic semiaond
tors. Exchange-correlation.
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1 Introducao

1.1 Spintronica

Nascida no fim dos anos 80, a spintrénica é considerada o ravadigma da eletronica
baseada nspin, um grau de liberdade intrinseco do elétron. O termo vem nizagho da frase
spin transport electroniconde o portador de informacéo épindo elétron, e ndo mais sua
carga. Esta caracteristica oferece diversas possil@igdpdra a nova geragdo de dispositivos
combinando a microeletrénica ja existente com efeitos midg@tes despin  Adicionando o
spina eletrbnica convencional, a performance e capacidaderddstps deve aumentar subs-
tancialmente, incrementando os dispositivos com a naatilrdade de informacéao, velocidade
de processamento de dados, menor consumo de energia e amag@nsidade de integracao

de circuitos (1).

Entretanto, ainda existem barreiras nesta area que impadenplementacdo real dos
dispositivos, por exemplo a otimizagdo do tempo de vidaspio, a deteccdo de coeréncia
despinem escalas nanomeétricas, o transporte de portadoreszaolasi por longas distancias e
heterointerfaces, e a manipulacéo dpmseletronicos e nucleares em periodos curtos. A com-
binacdo de eletrdnica, fotbnica e magnetismo permitiragimento de novos dispositivos mul-
tifuncionais baseados espin comospinFET (field effect transistgr spin-LED (light-emiting
diode, spinRTD (resonance tunneling diojlechaveadores épticos operando em frequéncias
de terahertz, moduladores, decodificadores e qubits parputacdo e comunicacao quantica.
O sucesso desses dispositivos depende de um claro entainolidas interacdes fundamentais
em materiais no estado solido. Quando for possivel realizamtrole dospinem estruturas
semicondutoras e ferromagnéticas, finalmente sera pbssi@ compreender o potencial da

spintrénica (2).
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1.1.1 Spintronica usando semicondutores

Os dispositivos spintrdnicos metéalicos surgiram no fina dnos 80 com a descoberta
da magnetorresisténcia gigante (3). Dispositivos spiita® metalicos, como cabecotes de
leitura de discos rigidos e memaéria magnética de acessmiae@MRAM), sdo algumas das
tecnologias mais bem sucedidas da ultima década. Nestggeata dispositivos ndo havia uma
preocupacao significativa com o transporte coerente dagmes polarizados, apenas com o

controle da polarizacao local de portadores.

A fisica de dispositivos semicondutores spintrénicos greeti um caminho similar aos
dispositivos metalicos e teve um avanco significativo nosak anos. A busca por fenébmenos
dependentes dsgpin a temperatura ambiente tem sido um dos grandes alvos deisgesgu
Gltima década, indicando que dispositivos operando nesga fle temperatura podem ser

implementados em um futuro préximo (1, 2, 4).

A spintrénica de semicondutores possui diversas caratitas interessantes para um dis-
positivo. Um dispositivo spintrénico coerente pode, agipio, exercer varias operacoes inde-
pendentes simultaneamente apds atingirem equilibriadérf®). O uso dspinpode aumentar
substancialmente a velocidade de processamento de irg@ompois o limitante do chavea-
mento de bits ndo sera mais a capacitancia do dispositivo @ $iequéncia de precessédo do
spineletronico, variando de GHz a THz. Nao-volatilidade de daalmnazenados usandpin,
assim como o longo tempo de polarizacdo permitem um granalgcawo armazenamento
de dados e no acoplamento optoeletronico. Além dos fataretmhente envolvidos com os
possiveis dispositivos, os semicondutores também podeomseaminho para a implementa-
cdo da computacédo quantica, através do isolamengpids E todos esses dispositivos serao
implementados de forma a possuirem tamanho reduzido fondionalidade e baixo consumo

de energia (1, 2).

Entretanto, perspectivas implicam em desafios. A otimzalghtransporte dspin man-
tendo a polarizacéo e a coeréncia, assim como a injecgpidem regides ndo-magnéticas e a

deteccdo dos mesmos s&o passos importantes para a viddieaispositivos.
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A busca por materiais que combinem propriedades ferrontiagaé semicondutoras tem
sido um grande objeto de estudo nos ultimos anos. Os senityed ferromagnéticos (FS)
possuem grande potencial para se tornarem fonte de patadespin polarizados e também
sao facilmente integraveis a dispositivos semicondutddes FS ideal possuiria temperaturas
de Curie acima da temperatura ambiente e também perméiria & dopagem tipp-como a
tipo-n. Entretanto, as temperaturas de Curie desses materi@slestante abaixo da tempera-

tura ambiente, e ndo apresentam grandes perspectivas datay).

Os semicondutores magnéticos diluidos (DM#fluted magnetic semicondutdisao ligas
onde alguns ions séao aleatoriamente substituidos por smdgairansicdo, como Mn, Co e
outros, de forma a gerar um semicondutor com regides comtermanento magnético local.
Estes materiais podem ser usados na criagao, injecdo @dransle portadores polarizados
(2). Alguns DMS’s baseados em semicondutores llI-V apiasam ferromagnetismo em
temperaturas da ordem de 110 K (6), e existem previsdesasatelc acima da temperatura

ambiente para diversas classes desses materiais (7).

Outra promissora classe de materiais aplicaveis a spin&d®ao os 6xidos ferromagnéti-
COS, cuja previsdo é que sejam meio-metalicos (7). Taisra@tapresentam alta polarizacéo, e
alguns estudos mostram que é possivel obter ferromagesisima da temperatura ambiente

para 0s mesmos (8).

1.2 DMS baseados em semicondutores grupo-IV

Alguns DMS'’s crescidos com semicondutores Ill-V, como o,(@gAs, apresentam tem-
peraturas de Curie acimade 110 K, para uma concentracéitgcibsal de cerca 5% e ja foram
aplicados com sucesso em alguns dispositivos, cosyireLED (9). Tal sucesso motivou o
estudo de DMS’s baseados em semicondutores grupo-IV castalinperaturas de Curie de-
vido a sua grande compatibilidade com os circuitos integg@dnvencionais. Estudos recentes
mostraram ferromagnetismo em cristais de (Ge,Mn) a 116 K285 K (11) e também efeito

Hall anébmalo em (Si,Mn) a cerca de 70 K (12).
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Estudos usando primeiros principios mostraram algumactegirsticas de ligas de Si e
Ge com metais de transicéo (Cr, Mn e Fe)(13). Sistemas ded&if) possuem tendéncia a
serem antiferromagnéticos, ao contrario dos sistemas cane FMe. Segundo Weng e Jong
(13), o (Ge,Mn) possui ferromagnetismo do tipo RKKY, endaam (Si,Mn) apresenta ferro-
magnetismo de longo alcance quando a distancia entre o®ibvm@ maior que 1 A. Isto
implicaria que a temperatura de Curie para o (Ge,Mn) seriarmae a do (Si,Mn). Os resul-
tados apresentados para (Si/Ge,Fe) mostram que estesamgiessuem o ferromagnetismo
mais forte dentre os trés metais de transicao estudadas)leados experimentais mostram que

0 (Ge,Fe) € um DMS tipo-n cofft de 233 K (14).

Além de crescimento epitaxial dos DMS, foram usadas taméénidas como a implan-
tacdo de ion de Mn em Si j& dopado (10). Esta técnica permitseagdo de uma quantidade
de carga maior que o limite de solubilidade de Mn em Si (ceech® cm~2 (15). Bolducet
al. (10) mediuTc acima de 400 K em cristais de Si (tipo-p e tipo-n) com Mn imtddo. Foi
observado também que o ferromagnetismo é afetado pelartoang@o de Mn, sugerindo que o

ferromagnetismo é mediado por buracos.

1.3 O trabalho

Neste trabalho foi realizado um estudo do tratamento rggoaa informacgdo dos orbi-
tais atbmicos da rede cristalina em dois itens fundamentascalculos de propriedades de
estruturas semicondutoras: o hamiltonidn@ e o potencial de troca-correlacéo. Tal estudo
foi realizado visando obter uma descricédo tedrica mais tetm@ abrangente de estruturas

semicondutoras aplicadas a spintrénica.

A primeira parte do trabalho foi composta por uma andliserdatsia de reversdo temporal
dos hamiltonianos de Luttinger-Kohn (16) e Kane (17) quaeskrito na base dos orbitais
atomicos. Esta analise resultou em uma matriz onde a infioizem definida depin presente
nos orbitais atdmicos, € incluida diretamente nos elemsatdanatriz, os quais diferem ligei-
ramente dos calculados pelos métodos tradicionais. Aumliz@ste hamiltoniano na equacao

de massa efetiva expandida para superredes (18), foranlagids as estruturas de bandas de
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alguns pocos quanticos de semicondutores IlI-V e grup@dva visualizacédo e interpretacéo

das novas informacdes dadas por este novo hamiltoniano.

Na segunda parte foi trabalhado um modelo para a repreg§entagtricial do potencial
de troca-correlacdo na base de momento angular, e tambérastudo @lo efeito das diversas
parametrizacbes XC existentes no cenario cientifico. OScem@es da matriz XC foram
calculados a partir da distribuicdo de portadores dosaskatomicos, usando quatro diferentes
parametrizagdes diferentes: uma baseada na aproximag&@Llddal density approximatign
e outras trés aproximacdes LSDRogal density approximation Com este modelo € pos-
sivel incluir a contribuicdo dos buracaglit-off ao potencial XC, e também obter calcular
este potencial para semicondutores que nédo possuem estenistalinazinc blende como
a wurtzita. Foram simulados sistemasiopede (Mn)-d-dopedde Si, onde os perfis de
potencial, estruturas de bandas e espectros de luminésdééraon analisados para interpretar

as diferencas entre as diversas parametrizacgoes.
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2 Elétrons em um potencial periddico

O problema de elétrons em um sdlido €, a principio, um probléenmuitos corpos, pois
o hamiltoniano completo do sélido contém ndo apenas os giatemue descrevem a interagéo
de um elétron com a rede, mas também as interacdes eléétooreé entre os ions da rede.
Na aproximacao de elétrons independentes, é possiveldaepresentacédo via um potencial
efetivo para apenas um elétron. Entretanto, pode-se exigaimas propriedades de um sistema
periddico a partir da equacgéo de Schrodinger para um eJér@smo sem conhecer exatamente

a forma do potencial periddico.

2.1 Teorema de Bloch

Para apenas um elétron sob um potencial periédico, tambémazto de elétron de Bloch,

a equacdo de energia de um sistema cristalino é dada por:

2
Hy = (—%DZnLVo(f)) p=ey (2.1)

ondemy é a massa do elétron\g possui a periodicidade da rede de Bravais do sistema

cristalino, tal qué/(r) = Vo(r +R), paraR pertencente a rede de Bravais.

Os autoestadogy, do hamiltoniano da equacéo (2.1), podem ser escolhidos ogroduto
de uma onda plana com uma funcdo a qual possui a periodicdtadede de Bravais. O

enunciado acima é conhecido como teorema de Bloch, dado por:

Ynk(r) = €5 un(r) (2.2)

onde

Unk(r) = Unk(r +R) (2.3)
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Nota-se que:

Ynk(r +R) = ¥Ry (r) (2.4)

Impondo condi¢des de contorno apropriadas para as funed@sd#, pode-se mostrar que
o vetor de ond& deve ser real, e com apenas alguns valores permitidos. Cdamanho de
uma rede de Bravais € um multiplo da constante de egg@demos escrever a condi¢cao de
periodicidade como:

Y(r+Njaj) =g(r), j=123 (2.5)

ondea; sao os vetores primitivosy sao todos inteiros da ordem &N, visto queN = N;NoNs3

€ 0 numero total de células primitivas no cristal.

Aplicando as condigbes de contorno da equacéao (2.5) nadueBloch, tem-se:
W(r +Nia)) = eNikaiy(r) (2.6)

ou seja,

gNikaj — 1 (2.7)

Comok = h;b; + hoby + hbs, entdoe?™ih = 1. Generalizando para trés dimensdes, 0s
vetores de onda de Bloch permitidos sdo dados por:
3
_ M
k= Z Wb i (2.8)
ji=1""
commj inteiro.

O infinitésimo de volume do espaco reciprafk, € dado pelo volume da célula primitiva

calculado da seguinte forma:

B b1 b2 b3 . Vi
Ak = N: (N2 X NS) = N (2.9)

comyvg 0 volume da célula primitiva no espaco reciproco.

Pode-se concluir, a partir da equacao (2.9), que o numeretdeeg de onda permitidos em

uma ceélula primitiva da rede reciproca € igual ao numerotates $io cristal.
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O teorema de Bloch introduz um vetor de orkdgue possui papel fundamental na movi-
mentacao de elétrons em um potencial peridédico, assim corpoaiblema de um elétron livre
em uma caixa (modelo de Sommerfeld). Para o elétron livretor\de onda é dado ppyh,
ondep representa 0 momento da particula. Para os elétrons de, Rlagtork € um nimero
quantico caracteristico da simetria translacional dormoéd periodico, chamado de momento

cristalino, uma extenséo natural plpara tais elétrons.

A periodicidade do sistema implica em propriedades pdatiies para este vetor de onda
de Bloch.k pode sempre ser confinado a primeira zona de Brillouin, jauqueetor de onda
qualquerk’, pode ser escrito comd = k + K, comk pertencente a primeira zona de Brillouin

e K um vetor qualquer da rede reciproca.

2.1.1 Zonas de Brillouin

Seja um vetok,, pertencente &-ésima zona de Brillouin, e um vetdt(k,) tal que
K(ky)—ky =k1, comk; pertencente a primeira zona de Brillouin (FBZ). Um vétqualquer
do espaco reciproco, o qual pertence a uma zona de Brillmrdemv, sempre pode ser
decomposto como um vetor da FBZ somado a um vetor da redeaesipDessa forma, €
possivel descrever todo o espdcoenhecendo apenas a primeira zona de Brillouin. Devido a

periodicidade da rede, tem-se a seguinte relacéo:

Eu(ke) = E(ky + K (kv)) = E(ky) (2.10)

2.2 Aproximacao de Hartree

Em semicondutores, a interacdo da rede cristalina com tereddivres pode ser tratada
como perturbacdo, o que permite a utilizacdo da aproximdedelétrons independentes. A

equacéao de Schrodinger de um sistema com muitos elétropseSeatada por:

Hy(ry,....rn) = EQ(ra, ... In) (2.11)
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Figura 2.1 — Primeira zona de Brillouin de uma refte (zinc blendee diamante), com seus respectivos
pontos de alta simetria

onde o hamiltonianél inclui a energia cinética dos elétrons e as interacfes cosda rede e

com elétrons (19):

= 3 [ B Vo] + zggurk/—ru 212

com o termdVjgns representando a interacdo dos elétrons com os ions da esggedando a

interacdo ion-ion.

Segundo a aproximacao de elétrons independentes, a fuagiold de um sistema de

elétrons pode ser representada como o produto de varia@eside onda de apenas um elétron:

Y(ra,...r |'|wv. ri) (2.13)

tal que o conjunto de funcdeg, formem uma base completa de funcbes, e que possuam a

periodicidade da rede cristalina.

Substituindo este formato da funcdo de onda na equacag,(ftse:

(] @ (P IR v () v (i) Evr[cvu, )IHITT @ (ri)) @ (ri) (2.14)
J# J#I A

Pela aproximacéo de Hartree, apenas os termos diagonais/j para cadg # i contri-



35

buem de forma n&o-nula (19), ou seja:

<|'|<0u, ) IH[ ] @ (r >cw. ri) =Evqy(ri) (2.15)
J#1 J#I

Entdo a autoenergia do estagae dada por:

e
£Vi:Ev—Z_<(A,k|p +Vions(Ti)| @) — 2 Ek @, P o ‘Icmkcmk» (2.16)
k %

E possivel escrever a equacio de Schrodinger pagaiena particula,

(;I +V|ons(r|)+v ( )) %i(ri)zevi%i<ri)7 i:1727"'7N (217)
e também definir o potencial de Hartree:

|v r| ez/d?’ /Zk;&l |(R/k ‘ )| (2.18)

Neste ponto séo feitas duas aproximagdes: primeiramentsjstemas cristalinos, o na-
mero de elétrons é grande e considera-se que estes estérsaéspor todo o cristal. Dessa
forma, ndo havera grandes diferencas se os termoskcem forem incluidos no potencial
total, removendo assim a dependéncia ¢cpSegundo: em condi¢des usuais, um semicondutor
encontra-se no estado fundamental (ou em pequenas var@dgdgesmo), o qual é identificado
a partir da ocupacao de seus estados. Nesta configuracés,ae@stados abaixo da energia
de Fermi estdo ocupados, e 0s acima estao vazios (19). Tent&®o seguinte potencial de

Hartree:

|2
Vi (ri) =V’ () :é/d%’% (2.19)

r'|

e o potencial Coulombiano é dado ent&o pela soma dos pateeia(r) e Vi (r).

2.3 Interacaospin-orbita

Em um sdélido cristalino, o estado dos elétrons é caractlripela sua banda de energia
e pelo seu vetor de onda Em alguns semicondutores, como 0 GaAs, a interapéeorbita

(SO) causa a quebra de degenerescéncia entre sub-bandagyie eelacionadas a estados com
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momento angular total distintog£ 1/2 e 3/2). Este é um dos indicativos de como a interagéo
SO influi no movimento orbital dos elétrons cristalinos. I©@uhdicativo bastante interessante
€ a quebra de degenerescénciapi® em sistemas sem simetria de inversdo, como 0s cristais

zinc blendg20).

No métoddk - p, a interacdo SO € inserida no calculo de estrutura de baodasgio dos
elementos de matriz que representam o hamiltoniano SO, |dajnace uma parametrizagcéo

conveniente dos efeitos do acoplamespotorbita em estruturas semicondutoras.
O hamiltonianaspinorbita ndo relativistico de Pauli € dado por (19):
h (o x V) (2.20)
4m(2)02p 0 '

ondempy é a massa de repouso do elétrom velocidade da luz representa 0 momento da

particula,o representa a matriz de Paulgé o potencial periddico imposto pela rede cristalina.

Atuando o hamiltonianepin-Orbita sobre a fun¢éo de Bloch:

Hso(eI Un, k)

[(PE* ) unk+ €T (punk)] - (0 x OVp) (2.21)

4mg2

Hso( € "Unk) = (0 x OV Unk + P (T x DNg)un ] (2.22)

4m§)c2

A equacéo de energia do sistema com interapiieorbita é dada por:

k> h p? R2 R
>+ —k- k-0 x[\Vp)+-—5—=p- BYANRY _E
2mo+mo p+2mo+4m(2)2 o x Vo) 4m(2)02p (0 x Vo) +Vo(r) | Unk = EnkUnk
(2.23)
Substituindo:
=P+ (@ X V) (2.24)
obtém-se:
Rk R p?
2mo " mo< am2czP (0 x Vo) +M =E 2.25
2mo+mo 2mo+4n%02p (0 x Vo) +Vo(r) | Unk = Enxlnk ( )

A representacdo matricial da interacgmn-Orbita na base dos orbitais hidrogenoides

(IsT),Is 1), X 1), Iy 1),z 1), [x 1),y 1),z 1)) € dada por:



A
H = —
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00 0O O O OO
00 0O O O OO
00-i 0 O 01
Oi 0 0O 0 0 -i (2.26)
00 0 O -11i O
00 0 -1 0 i O
00 0 —-i —-i 0 O
01 i 0 0 0O

Diagonalizando a matriz (2.26), obtém-se a base de momagtda, a qual é tradicional-

mente usada para representar os Hamiltonianos de cristtgoddiamante inc blende

NI
NI
~—

Nl
|
Nl
~——

~_—

NIw  NIw
NI Nlw
~—

~—

NI
~—

NI, — Nlw Nlw
NI
NIw NI
~—

[
NI
~—

J5 [2AZ 1)+ (X +1Y) 1)]

sT)
s1)
FI X+ 1)
(2.27)
F2Z 1) +](X=iY)1)]
I (X=Y) 1)
SZ 1) +[(X+iY) )]
Tl1Z 1) = 1(X=iY) 7)]

&l

Nesta base, o hamiltoniano SO possui a forma:
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HSO: =X (2.28)

o O o o o o
o O o o o o

-2 0

o O O O O o o o
o O O O O o o o
o O o o o +» o o
o O o o » O o o
o O O » O O o o
o O B O O O o o

0 -2

A partir da equagéo (2.28) pode-se observar que 0s estagiosiomento angular total/2
sdo degenerados, e que ha uma diferenca de energi@ulee os estados=3/2ej=1/2,

fazendo com que este termaseja chamado deelta de split-off

2.4 Métodok-p

De acordo com o teorema de Bloch, a fun¢ao de onda pode siaestno:

Y = P =5 Ui (r) = €7 (r|n k) (2.29)

Substituindo a fung¢éo de Bloch na equacgao de energia:

2 . .
[% +Vo(f)} & MU = Eng€* M unk (2.30)
Lembrando qu? =p-p ep = —ihl, e aplicando o operador momento na fung&o de onda,
obtém-se:
D(% U ) = AKX Un i+ €5 pun g (2.31)

p- [P(€ T unk)] = Ak - p(€%Tunk) + €< punk + (PEXT) - (PUnk) + €% p-punk  (2.32)

Portanto:

P2(€% k) = (APK2Un -+ 2K - PUn -+ P2Un ) €< (2.33)
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O hamiltoniano do sistema se torna:

h’k2 R p?
H— —k-p+ — +Vp(r 2.34
2mp Mo P 2mo o(r) ( )

Agora todo o sistema € descrito pela primeira zona de Bnillak surge como um indice
para o hamiltoniandily, 0 qual gera niveis discretos de energia, devido ao tamamito dio
sistema. E importante notar gkendo varia continuamente, como jéa foi visto na equacao (2.9).
ComoN é da ordem da constante de Avogadro, entdo o infinitésimorigcéa dek € muito
pequeno, sendquasicontinuo. Dessa forma, os niveis de energia serdo disoeetariando

quastcontinuamente, ou seja,= &,(k).

Como todo o conjunto de niveis de energia do sistema é deslgittro de uma célula
primitiva, a descricéo do sistema por meio de vetores de alédada primeira zona de Brillouin

torna-se redundante. Seja uma funcéo de onda de Bloclk/palém da FBZ:
We(r+R) =X Ry (r) (2.35)
ou sejag KTK)IR — dkRgK-R _ dk:R "portanto, pode-se concluir que:

L»Un,kJrK(r) = wn,k(r) (2.36)
en(k+K) = e&n(k) (2.37)

A informagéo contida nas funcogs, (r) e en(k) € conhecida como estrutura de bandas
do solido. Para cada &n(k) é chamada banda de energia. Devido a periodicidade do sistem
e a quasi-continuidade de as bandas de energia possuem limites superior e inferior. U
elétron em um determinado nivel de enemy@com vetor de ondk possui velocidade média
nao-evanescente, dada por (21):

1

Va(k) = =Ckén(k) (2.38)

A equacdao (2.38) mostra que existem niveis estacionarrasypa elétron em um potencial
periddico, o qual representa a interacdo dos elétrons cdonegla rede. Assim, os elétrons

movem-se sem qualquer variacdo em sua velocidade médieastamdo com a ideia do modelo
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de Drude, onde as colisdes ocorriam entre elétrons e ioresida r

2.5 Hamiltoniano k- p de Kane

Kane (17) mostrou que o hamiltoniakep, proposto por Dresselhaus (22), pode ser bloco-

diagonalizado. O operador de Kramer para um cristal comtgarde inversao é:
K =—io,C (2.39)

paragy representando a matriz de PauC ® operador complexo conjugado.

Quando o operador de Kramer € aplicado sobre as funcdes de @aum cristal, chega-se
a concluséo de que as fungbes de onda kan-k sdo degeneradas quando o cristal possui
simetria de inversdo. Caso o cristal ndo possua tal simetrido o operador de Kramer possui
a forma:

K = —i0,CJ (2.40)
ondeJ é o operador inversdo. Pode-se observar claramente que:

W W
w=| | skp=]| ° (2.41)

Wh —Wg
E possivel, entdo, escrever uma base na forma (17):

@, O, 3, KQL, K, KP3 (2.42)

onde as funcGes de ongarepresentam a base de momento angylan;) com valores positi-

vos dem;. Sendo assim:

~—

~—

NI, NWw NIw
NI NI, NIlWw
~
=
NI, NWw NIlw
NI NI NIlWw
~—

(2.43)

~—

~—
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Notam-se as seguintes propriedades:

(kalkg) = (al@)” (2.44)
(kaH|kg) = (@aH|g)" (2.45)
(@Hlkg) = —(@|H[@)" (2.46)

2.6 Hamiltoniano k- p com simetria de reversao temporal

Os hamiltoniano - p usuais (16, 17, 22) sao construidos a partir de dois bloévdiabs
0S quais constituem a parte espacial da funcdo de onda nalbaswbitais hidrogenoides
sp, para ambos estados dpin Quando a intera¢a@spin-orbita € incluida, o hamiltoniano é
representado na base de momento angular, dada pela eq@d@8o Em tal representacéo,
o estado despin dos portadores definidos por estes estados é determinaal@nogicdo do
momento angular total;. Entretanto, a informag&o dgpindos portadores que ocupam 0s
orbitais, a qual anteriormente era bem definida, € perdidgy¢ ha mistura entre orbitais com

diferentesspinsna composicéo da base de momento angular.

Se o operador reverséo temporal de Kramer for aplicado enfungao de Bloch associada

a um estado dspin up o resultado é:

| S5 (8 1| = =€ (05 1) (2.47)

O spiné antissimétrico sobre reversao temporal, assim como odetondak, 0 momento
cristalino. Para manter a simetria de reversao temporaimaltoniano de Kane (23), os estados
comm; negativos sdo escritos como a reversdo temporal dos estaoa®; positivos. Isso
também é valido quando o hamiltoniano € escrito na base ddaies-p. Definindo o vetor de
onda de estadaspin upcomok, e aplicando o operador reversédo temporal em um estado tipo
S-pcomspin up tem-se:

K|spKka,T) — [spkg,|) (2.48)

Utilizando o formato de base dado pela equacdo (2.42), kpde a reverséo temporal
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dekq, e ja estendendo para o modelo de Kane, o qual insere o fundandia de conducao

explicitamente (23), obtém-se a base revertida temporaéme

|X7kd7T> ‘X7kﬁ7l«>
) k ) ) k )
IV.Ka, T) K Iy, kg, 1) (2.49)
‘Z7kG7T> ‘Z7kﬁ7l>
|S7kC!7T> |S7kB7\L>
e o0 hamiltoniano na base dos orbitais possui a seguinte forma
Ho(k 0 Ho(k 0
otka) _ [Holka) (2.50)
0 k[Ho(ka)] 0  Ho(kp)

Usando a notagdo de Luttinger-Kohn (16) e a aproximagéao delin24), o blocaHp(K)

é escrito como:

Egap+Ak2 P iP iP
—iP; Nyz Nyz Lz + Myy

onde o zero de energia € definido como o topo da banda de \&@lEgéiogapde energia entre
as bandas de valéncia e condugdo, e o vetor de kda vetork, para o blocaspin upe kg

para o blocespin down

Foreman (25) mostrou que, em superredes, 0 opeiadimve ser operado de forma assi-
métrica ki (z)k;) para tratar as descontinuidades das condi¢des de contdssam, indices
devem ser associados a ordem do operador. Os elementosrdadada pela equacao (2.51)

séo definidos por:

A = (k'AKR) (2.52)
1
R = é(k;PJrPk.‘;?) (2.53)
Ly, = kg(yi+4p)ky (2.54)
_ L R L R
Myx, = Ke (V2 —2y2)ky + Ky (Y1 — 22)ky; (2.55)

Nox; = 3(KgysKe + K 18K3) (2.56)
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Os parametrog, P e A sdo os parametros de Luttinger, parametro de Kane e o ingarso

massa efetiva do elétron, respectivamente.

Para estruturas cristalinas do tipmc blendee diamante, o hamiltoniano é usualmente
representado na base de momento angular, dada pela eqR&380 A matriz que transforma

a base revertida temporalmente (2.49) na base de momentlaaéglada por:

10 O 0 0O 0 1 0
01 0 0 0O 0 0 O
oo% ﬁ 0O 0 0 ©

u=|° % 0 % v v O (2.57)
oo%—&éo 0 o%
00 O 0 oﬁ%o
00 O 0 %%ﬁo
oo—ﬁ—%o 0 oﬁ

Fazendo a transformac&b’HU, e definindo o zero de energia como o topo da banda de

valéncia, tem-se:



Egap+Aa 0 55PT =P i 0 Ve k] 55P¢
0  Egpt+Az O — 5L v =Pl N
5P 0 Q  -iVE% Ra 0 S ~iV2Rq
P LPP Ve, J2Ta+Qp)  i(Sh—Sp) Rg P(Ta—Qp)  H2%+Sp) 2.58)
—ePe IR R Si(§-8) Q2T VeSS A(S+25)  —42(Qe—Tp)
0 ZlfPB 0 R, ~iv/3S; Qg ~ivV2Ry s
—515Ps —WPE B, —iY2(Ty —Qp) L(a+2%) iVZRg 3(Ta+2Qp—0) —i(Sy—Sp)
APt P R, HSi+S) QT S S-S (e +Tp-4)

144
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Os indicesa e B séo redefinidos para mostrar os vetores de onda presentétcutoae
cada elemento, mostrando assim a informacaspitepresente no hamiltoniano representado
na base dos orbitais. Os elementos que acoplam as sub-lndgancia, em unidades de

Rydberg, sdo dados por:

Q = —[((n+ ) +k (it )k +k (i —21)K;] (2.59)

= (1 —21)kF + Ky (Y1 — 21)K) + kg (1 + 4)KE] (2.60)
S = —[(kyskE+KpysKe) —i(ky ke + K 15K)] (2.61)
R = —V3[(kyakt — Ky yakid) — i (kg yak + Ky yakg)] (2.62)

Os elementos associados a primeira sub-banda de conducéo sa

1 .
Py = é(kkpldjiukbp@ (2.63)
P, = KPK} (2.64)
A = klAkR (2.65)

Na equacdo (2.58), a mistura si@nque ocorre na base de momento angular é realgada e o
acoplamento entre estadgsin upe downé explicitado pelos termos que possuem indices
B. Os termosy, — S, 0s quais eram nulos na representagdo convencional, qaaatisados
sob a simetria de reversao temporal, apresentam acoplesnentre buracos lev&in upe
down e o mesmo ocorre para buracg@it-off. Isto ndo implica em grandes problemas, ja
que estes termos séo originados por interacfes de segudeta eegundo a aproximacao de

Lowdin.
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3 Energia de troca-correlacao

Na década de 50 houve um aumento no estudo de propriedadasetedg elétrons com
ampla faixa de densidades, procurando compreender ssiamaogéneos usando modelos
tedricos. Os primeiros modelos representaram as intesalgeuitos corpos como particulas
independentes interagindo com um gas homogéneo de elébassados nos trabalhos de

Thomas-Fermi (26, 27), Slater (28) e Hartree-Fock (29).

Kohn e Sham (30) propuseram um modelo inserindo as correlgdesca-correlagdo com
equacdes autoconsistentes, semelhantes a equacao déirmmnde funcionais de densidade.
Entretanto, existem algumas condicfes para que este msdgalaplicado: variacdo suave e
altas densidades de carga. Anos mais tarde, Barth e Hedirg¢Bg&ralizaram o formalismo
de Kohn-Sham para casos onde ha polarizacépte parametrizando a correcdo de muitos
corpos por meio de funcionais baseados nos estados paréticagn ferromagnético, usando
a aproximacgéao LSDAI¢cal spin density approximation Surgiram também algumas aproxi-
macdes ndo-locais, como a aproximacao de densidade médidendidade ponderada (32).
Outro caminho seguido por alguns pesquisadores foi 0 uscttlos estatisticos como Monte

Carlo e aproximacao de fase aleatoria (RPA) (33, 34).

Algumas parametriza¢Ges foram desenvolvidas especifidanpara gases de buracos em
semicondutores (34-38). Entretanto, estas descricOé@aimse as sub-bandas com simetria
g em cristaiszinc blende(buracos leve e pesado). Em sistemas onde as sub-bandas com
simetrial’ 7 ndo podem ser desprezadas, em modelos com descricdo @ésqrieit da banda
de conducéao (39, 40) e em sistemas cristalinos de outras tpmo a wurtizita, tais modelos

nao podem ser aplicados.
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3.1 Termo de correcéo de troca-correlacéo

Emboraatroca-correlacdo (XC) seja mencionada conjumtaané&possivel separar a mesma
em duas interacdes diferentes. A energia de troca pode $daaxatamente, entretanto
a correlacdo € sempre parametrizada, fornecendo ressilggmoximados. Ambas energias
séo descritas em funcdo dos mesmos parametros, os quaisldepdo modelo usado. Em
aproximacdes LSDA, os parametros sdo a polarizagéo reldévortadores(() e o raio de

Wigner-Seitz £s):

p* —pf

{ = o7 P (3.1)
4 *3 -1/3

re — < "ga0> (3.2)

ondep é a densidade de portadorese B séo os estados dpinl/2 (upedowr) eaj = = €

o raio de Bohr efetivo.

Ambos os potenciais sdo construidos a partir da combinag&sthdos ferromagnético
(¢ =1) e paramagnétical(= 0). Assim, a energia XCsxc(r's,{), seréa escrita em funcéo de

Exc(rs, 1) € &xc(rs, 0).

3.1.1 Potencial de troca

A interacao de troca € um efeito quantico que minimiza a éadeyduas ou mais particulas
quando as respectivas funcbes de onda se sobrepdem. Odargiancipio de exclusdo de
Pauli, esta diferenca de energia é resultado da identideslpatticulas e da simetria de troca

entre elas (19). A troca é conhecida exatamente (41), e godscrita na seguinte forma:
4
Vxo = §£X(r57 0)v/1+0( (3.3)
3.1.2 Potencial de correlagao

A correlacdo estima a mudanca da energia total devido aaei@agdo de numerosas

particulas carregadas e interagentes. Por ser um fendreanaitbs corpos, esta corre¢cdo ndo
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pode ser obtida exatamente, exigindo o0 uso de parametez@gda descrevé-la (31-33, 42).

3.2 Método

A aproximacéao de densidade local (LDA), e suas variantsrtr um sistema inomogéneo
como se fosse uma deformacgéo suave de uma configuragéo hweapgé quais nao alteram as

atribuicdes qualitativas do sistema (30).

Elétrons ocupando um orbital especifico sdo espacialmertergeticamente distintos dos
que estdo em outros orbitais. Dessa forma, os elétrons gumaimcum determinado orbital
podem ser tratados como um gas de elétrons independentetesagenas a troca-correlagédo
intra-orbital. Em soélidos € possivel tratar a interacdo X@trb de cada casca fechada (32),

pois tal sistema possui as caracteristicas impostas pelellmde Kohn-Sham (30).

Duas suposicdes sao feitas nessa aproximacgao:

1. As forcas que mantém os elétrons separados uns dos oétradesidas somente as

interacdes de troca-correlagdo e Coulomb;

2. Os efeitos destas forgas sdo bastante similares ao&gdoscem um gas homogéneo.

A proposta deste modelo é calcular o potencial XC para osaislsip, tal que o gas de
portadores possui duas componentes, uma paraspiigaomo sugerido por Karkkainen (37).

O potencial XCVx (rs,{), € calculado separadamente para cada ombipal

O raio de Bohr efetivo depende das massas efetivas dos pasacE necessario, entio,
encontrar a massa efetiva referente a cada orbital. No m@deposto por Sipahi et al. (18),
sdo usadas as massas isotropicas obtidas a partir dos pasadeeLuttinger. No modelo apre-
sentado nesse trabalho, foram analisadas as composigdbesbitais nos estados de momento
angular e entdo foi obtida uma aproximacgao para as masdamefdos orbitais usando as

massas isotropicas dos buracos leve, pesasfaieoff. As massas efetivas dos orbitais sao
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dadas por:

1
m, = 6(3”‘Fk1h+m*h+2m§o) (3.4)

2
I

1 >k >k
§(2m|h +Mgo) (3.5)

e
I

Na base dos orbitasp a matriz XC tem a forma:

Vi(p) O 0 0 0 0 0 0
0 V() O 0 0 0 0 0
0 0 Vip) O 0 0 0 0
0 0 0 Vp) O 0 0 0 )
0 0 0 0 V) O 0 0
0 0 0 0 0 V() O 0
0 0 0 0 0 0 V(p) O
0 0 0 0 0 0 0 Vs(p)

tal que os coeficientég, sao obtidos usando a forma exata da interagao de troca, é&da p
equacao (3.3), e algumas parametrizacdes para a corredesggioais serdo apresentadas poste-
riormente.

Transformando a matriz (3.6) na base de momento angulagéqy2.27), o hamiltoniano

XC é dado por:

Vs 0 0 0 0 0 0 0
0 Vs O 0 0 0 0 0
0 0 O 0 V3R 0 0 iv3R
T R —(Q-T
00 O 0 V3R S5(Q-T) | 0 (3.7)
0 0 V3R 0 T 0 0 »(Q-T)
0 0 0 V3R 0 Q iv6R 0
00 O —ﬁ(Q—T) 0 ~ivBR  1(Q+T) 0
0 0 —iVv3R 0 —ﬁ(Q—T) 0 0 3(Q+T)
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tal que os elementos de matriz possuem a forma:

Q = %(vx+vy) (3.8)
T = %(4VZ+VX+Vy) (3.9)
R — é(vx—vy) (3.10)

3.3 Parametrizacbes

Neste trabalho seréo analisadas quatro diferentes pairzegées para o termo de correcao
de correlagéo. Os modelos utilizados s&o baseados nadeduacional da densidade (DFT -
density functional theoj)y onde um dos modelos é uma aproximagéo LDA e as outras wés sa

aproximagdes LSDA.

3.3.1 uHL (Hedin & Lundgvist)

Nesta aproximacao, a energia de troca-correlacédo é tratamjlantamente e a polarizacao
despinndo é tratada rigorosamente (LDA). O potencial XC, nestealopé dado por:

2 21
Ve =— ez*q < q) - ez*qo.osean <1+ —q) (3.11)
2eag’ \ Marg 2eag Rs

ondeRd = /% (ag")3p(2) e p(2) é a densidade total de portadores dadaggpr= prn+ Pin +

Pso- O indiceq refere-se aos estados de buracos pesado, Epl-®ff, respectivamente.

3.3.2 uBH (Barth & Hedin) e uGL (Gunnarson & Lundqvist)

Os modelos de Barth-Hedin (31), BH, e Gunnarson-Lundq8i&}, (GL, sdo baseados na
aproximacdo LSDA. As energias de troca e correlacdo séadastseparadamente, sendo a
altima parametrizada. Ambos modelos usam o mesmo funcidifatindo apenas dos para-
metros, 0s quais sdo mostrados na tabela (3.1). O poterctedch é calculado por meio da

equacéo (3.3). O funcional usado para obter a energia delachio € dado por:

&c(r's, {) = &(rs,0) + f({)[ec(rs, 1) — &(rs,0)] (3.12)
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onde
(14 )3+ (1-0)*3-2
2(21/3 - 1)

f({)= (3.13)

Neste modelo, os elementos do funcional que necessitamra®@@izacdo sao as energias

dos estados paramagnétieg(rs, 0), e ferromagnéticce(rs, 1):

_ r
g(rs,i) = —Cig (KS.) (3.14)
ondei possui os valores 0 (paramagnético) e 1 (ferromagnético), e
B 1 X - 1
g(x)_(1+x3)ln<1+x)+2—x —3 (3.15)

O potencial de correlagao pode ser escrito entdo como:

Veo(rs,0) = —Co (%) - [f(Z) +(0— Z)%ZZ)
1 {%agdiz) e [gag(}q) _%agg,;g)] (3.16)

Tabela 3.1- Parametros usados nas parametrizacées de Barth-HedimarGon-Lundgvist.

- vGL vBH
Co 0.0333(%) o.ozsz(%)
A, 114 30
C 0.0203(%) 0.0127(§>
A 15.9 75

3.3.3 PW92 (Perdew & Wang)

Assim como nos modelos de Barth-Hedin e Gunnarson-Lungd®ésdew e Wang (33)

parametrizaram apenas a energia de correlacdo, usandaistsegproximagao:

e, 8) = 6(1s.0)+ Oclfa) 1 - (1~ [selr )~ e OO (347)

Nesta aproximagéo, os termasrs,0), &(rs,1) e —d¢(rs) Séo escritos usando a seguinte
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equacao:
1
—2A(1+ azirs)In (1-1— ) (3.18)
2A(Burs/ + Bors+ Bard 2 + Bar® ™)
tal que os parametrgs A, a; e 3 sdo mostrados na tabela (3.2)
O potencial de correlacdo possui a seguinte forma:
rs0&c(rs, { 0&(rs,
VI(rs, Q) :s(rs,Z)—gscéirss)—(Z—a)% (3.19)

Tabela 3.2— ParAmetros usados na parametrizagdo PW92.

- &(rs,0)  &(rs,1)  —ac(rs)

p 1.0 1.0 1.0
A 0.031091 0.015545 0.016887
a; 0.21370 0.20548 0.11125
Bi 75957 14.1189  10.357

B, 35876 6.1977  3.6231

Bs 1.6382  3.3662 0.88026
Bs 0.49294 0.62517 0.49671
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4  Calculo de heteroestruturas
semicondutoras

4.1 Heteroestruturas e superredes

Uma heteroestrutura € formada pela disposicéo sequerdiiledtentes materiais semicon-
dutores com caracteristicas e propriedades diferentemadi@ia dos casos, uma heteroestru-
tura é construida para criar regides de confinamento deosséadssim obter maior controle
dos fenbmenos ocorrentes naquela regido. Na figura 4.1 sempaelo um esquema de uma

heteroestrutura.
Poco

1 2 |1

Barreira Barreira

Figura 4.1 — Esquema de uma heteroestrutura formada por dois matdifiientes, onde o material 2
possui menogap de energia que o material 1. A linha preta mostra o perfil deril
para buracos

Em um materiabulk, a célula unitaria da rede cristalina define a regido de gierttade
do sistema e este periodo implica em propriedades partsulde tais sistemas. Se uma
heteroestrutura é definida como uma supercélula unitasestema, a repeticdo das mesmas ao
longo de uma diregéo de crescimento € definida como supei@sdearametros dos materiais
variam ao longo da direcdo de crescimento, definida canmou seja, as caracteristicas do

sistema seréo funcdes ge

m; (2) = (4.)
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Ev(z) = (4.2)

2

Figura 4.2 — Exemplo de uma superrede montada a partir da heteroeatratstrada na figura 4.1. A
regido destacada em vermelho define uma supercélula anitari

4.2 Equacéo de massa efetiva

O métodok - p é utilizado com sucesso em casos em que € necessario aperssiean
da vizinhancga do pontd da FBZ do sistema. Em tais casos, a banda de energia pode ser

representada por uma expansdo em séries de Taylor de segdada(19), tal que:

Eu(k) = Eu(ko) + (4.3)

2, (k) .

Com esta aproximagdo, é introduzido ao sistema a relagéasperséio de um elétron
livre. O termom;, é chamado de massa efetiva, pois 0 mesmo € responsavel pgaceaas
informac0des referentes ao potencial da rede cristalina.uincristal, a relacéo de dispersao
€ bastante complexa. Entretanto, para pontos na vizinldnpantol™ a relacdo de disperséo
guadratica é predominante, permitindo que a aproximacduagsa efetiva seja usada. Em
geral, usa-se o tensor massa efetl\/@b}B, 0 qual possui valores diferentes de massas para
diferentes dire¢cdes da FBZ do cristal. Porém, em algunsscaspeciais, de acordo com as

simetrias do sistema, a massa efetiva torna-se uma quaaedaalar (19).

Uma heteroestrutura € composta por camadas de diferentesaizasemicondutores. A
teoria de massa efetiva € bem estabelecida quando aplicadgaateriaisbulk. Entretanto,
quando varios materiais sdo arranjados em camada, sd@généetfaces entre dois materiais
diferentes, conhecidas como heterointerfaces. Para qggia tle massa efetiva seja aplicada

em sistemas onde ocorrem heterointerfaces, as condic@@sntiegno devem ser tratadas rigo-
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rosamente (19).

Seja uma heteroestrutura simples, composta por dois miatesnde o material 1 ocupa a
regidaoz < 0 e o material 2 ocupa> 0. Considerando apenas 0s respectivos autoestados que
estdo proximos ao fundo da banda de valéncia de cada maggfiéd) e g,»(r), estas funcdes

de onda podem ser escritas como:
Wua(r) = Fua(r)uvao(r) e Wa(r) = Fua(r)uvao(r) (4.4)

As fungbes envelopk,1(r) e F,»2(r) obedecem & equacgéo de massa efetiva:

h
2my;

parar pertencente ao materiek= 1,2. Ambas as equacdes podem ser escritas em apenas uma,

i Evi) F(1) = EvFy (4.5)

usando uma funcéo envelope para toda a heteroestrutura.

Fvl, V4 < O,
sz,z > O
Para resolver a equacédo com a funcao envelope, (4.6), ésaecestroduzir a massa

efetivam®(z), assim como a fronteira de enerdia(z). A equacdo de massa efetiva para uma

anica funcao envelope assume a forma:

<—2m'§(z> DZ—I—EV(Z)) Fo(r) = EyFy(r),z#£0 4.7)

A funcéo de onday, (r) da heteroestrutura € dada, entéo, por:

Wy (r) = Fy(r)uyo(r) (4.8)
onde
\ 9 07
Uyo(r) = 1,2 < (4.9)
uV207Z> O

€ o fator de Bloch da heteroestrutura.

A heterointerface entre dois diferentes materiais ainddoiZonsiderada, apenas a solucao
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para cada material separadamente.z=a0 , as solu¢cdes de ambos materiais devem ser conec-

tadas de forma adequada para formar uma autofuncéo enyeloptoda a heteroestrutura.

E necessario encontrar uma condicdo para a troca de fung@loeaao longo da interface.
A funcdo de onda totalp, (r), deve ser continua em todo o espago. Assim, se o fator de Bloch
€ continuo ao longo da interface, entdo a funcdo envelopssagamente também o é. Este

argumento pode ser representado por:
FV(X7 y70_ 5) = FV(X7 y70+ 5) (410)

comd — 0.

O fator de Bloch deve ser continuo em uma interface se a @strdé bandas de dois ma-
teriais sao similares. Entretanto, calculos de massaefetiseados na continuidade da funcao
envelope apresentam resultados consistentes para sétetoes compostas por materiais com
estruturas de bandas consideravelmente diferentes @§)n8o Enderlein e Horing (19), dois
fatores de Bloch em uma interface néo precisam ser per@decdirecaa, pois a periodicidade
da rede € perturbada. Esta liberdade pode ser usada p#ieguatcondi¢cdo de continuidade

do fator de Bloch na interface.

Uma forma de analisar a continuidade da funcéo envelopergo Ida interface é a partir
da primeira derivada com relacadazala mesma. A densidade de corrente de probabilidade,
associada a funcdo de onda total, deve ser a mesma em amtaboeh interface. Isto
também acontece caso seja tomada uma média ao longo dapréhitava, ou seja, a funcéo
envelope varia suavemente e é quase constante nesta rEgjiaé\ (densidade de corrente de

probabilidade é dada por (43):

h
3(r.t) = 5[y Oy — yOyr] (4.12)

Considerando o fator de Bloch continuo ao longo da interfactiol é obtido a partir da

funcdo envelope somente, e ndo da funcéo de onda total, xig@sjeie a funcao envelope seja
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continua ao longo da interface. Assim, a derivada da funeamda obedece a relacao:

1 0 10
F -~ _F 412
mi az V<X7y7 Z) s m}i az V<X7y7 Z) =10 ( )

conhecida como condi¢do de contornd#m Daniel - DukeO termo de energia cinética deve

ser substituido por (19):
P, R 1

— P=——0 —0 4.1
2m#(2) 2 m(2 (4.13)
A equacéo de massa efetiva torna-se entao:
EZD EE, (2)| Fy(r) = EyFy(r) (4.14)
2 I’IT“(Z) % 1% — vty .

A fronteira de energia faz o papel de um potencial externoguagio de massa efetiva
(4.14). Como ha a dependéncia apenaszemfuncéo envelope pode ser decomposta como
(29):

1 .
Fo(r)= Fv7k||(r) = @e' IRy (2) (4.15)

A equacao de Schrddinger torna-se entao:

—%Z(Z);—;JrEv(Z)Jrﬁ; (%@—%) kﬂ F/(2) = E/Fy(2) (4.16)
paraz# 0. O termoE,, € dado por:
, R,
E/ = Ev—ﬁkﬂ (4.17)
sendo que

4.3 Potencial Magnético

Para descrever a interacao existente devido a presengasdaagnéticos na rede cristalina,
foi usado o modelo de campo médio proposto em trabalhosiane®r(44). Neste modelo,
supde-se que a interacdo entre os portadores livres e osn@geeticos ocorrem por troca

indireta, ou seja, os portadores livres sdo responsaveisyeeliacdo da interagdo entre elétrons
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dos orbitaid ou f dos ions magnéticos. Esta interacdo pode assumir caratanégnético e

antiferromagnético (44).

A interacdo entre portadores livres e momentos magnétiatsados pode ser descrita

como:
Vinag(r) = —1 5 s(r) - S(Ri)3(r —Rj) (4.19)

ondel representa a interagdo de troca da interagied. O spinlocalizado dos ions de Mn,
Si(Rj), € oriundo dos elétrons ocupando um orbitabbedecendo a regra de Hund, e néo é

considerada a hibridizagdo com portadores, devido a gdifetenca de energia.

Como foi suposto que os ions do metal de transicdo sdo dista® uniformemente ao
longo da regido magnética, algumas aproximacdes podeneit®s. f Primeiramente, a soma
sobre os termod(r — R;) pode ser substituida por uma densidade, ja que trata-sentiyem
dos ions magnéticos, dada pdb, ondex representa a porcentagem de ions da rede substituidos
por ions do metal de transicdo,Ng 0 numero total de ions (magnéticos ou néo). Pode-se
também usar uma func@z), para definir qual é a regido magnética. Assim, a descrigéa to

a forma:

Vimag(r) = —1s- Sg(2)xNg (4.20)
Tomando a média térmica da magnetiza¢hb), tem-se a expresséao:
X
Vinag(r) = ~5NoPY(2M - @ (4.21)

onde o termd passa a ser chamagbpara portadores tipo-p @ para tipo-n, e o terms
é substituido poo /2, devido ao uso das matrizes de Paudlj,para representar spin dos

portadores livres.

Para incluir a interacdo magnética no hamiltoniano totak@essario escrevé-la na forma

matricial, usando a base de momento angular (2.27). O blo®® 6eferente a banda de
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valéncia, é dado por:

3V, 0 iv/3M_ 0 VB6M_ 0
0 —3M; 0 —i3M, 0 —V/6M,.
X —iv3M,. 0 M, i2M_  i2v2M, —v2M_
—ZNopB (4.22)
6 0 iVAM.  —i2M,  —M,  V2M,  —i2v2M,
NG Y. 0 —i2v2M, V2M_  —M, iM_
0 —VBM_  —V2M, i2v2M, —iM, M,

comM4 = My £iMy.
Representando a banda de conducéo, tem-se:

M, O
—)—6(Noa ? (4.23)
0 M,

Com isso obteve-se a matrix8 o qual ird compor cada bloco construtor do hamiltoniano

total do sistema.

4.4 Representacdo no espago-

Sipahi et al. (18) propuseram uma expansédo em ondas plaeagidedo de massa efetiva
multibandas a partir do modelo® de Luttinger-Kohn (16). Os estados de momento angular

sdo escritos como:
1
VQ

ondek pertence a primeira zona de Brillouin da supercélula.

(rs|jmjk) = —=€*"(rs|jm;) (4.24)

Como os estadogm;) compdem uma base completa, &€ possivel expandir os autogstad

da superreddyk), usando a base de momento angular, dada pela equacéo (2.27):

(rslvk) = Zk<jmij|vk)(rs|jmij) (4.25)

jmj

Devido a periodicidade darede, os Unicos termos nao nusa dgpansdo ocorrem quando

K é um vetor da superrede reciproca. Dessa forma, a equacaasda gfetiva expandida tem
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a forma:

> (imjKK [Hrotall j'miKK? ) (jmikK’

jiic

vk) = Ey (K) (jm;kK |vk) (4.26)

O hamiltoniano total sera composto por diversos blocostosieses, como pode ser visto
na figura (4.3). Os blocos nao-diagonais acoplam supeasdlitinhas, permitindo o célculo

de superredes com pocos interagentes, caso desejado.

SR (KIHI0Y (-KIHIK)

OIHI-K) [elgledd <o|H|K)

(KIH|-k) KK|H[0) KeEILS;

Figura 4.3 — llustragao do formato do hamiltoniano total quando a efjude massa efetiva € expandida
em uma onda plana. Os blocos néo-diagonais acoplam sugasceéizinhas. Quanto mais
escuro o bloco, maior sua contribuicdo no resultado final

O hamiltoniano total é composto pelas diversas interacieEseptes no sistema. Para os

DMS que seréo estudados neste trabalho, o hamiltoniancoépdad
Hrotal = Hk.p + VHet + Veoulombt Vxc +VMag (4.27)

ondeHy.p, representa a energia cinética calculada pelo métogo Vet 0 potencial da hete-
roestruturaVcoulomb© potencial Coulombian®/xc 0 potencial corretivo de troca-correlagcéo e
Vmag O potencial magnético. No estudo de estruturas semicoradusem presenca de carga,

serdo usados apenas os hamiltonidtos e Viet.

4.4.1 Hamiltoniano k-p

No presente trabalho, cada bloco do hamiltoni&ng total ser& composto pela matriz

8x8 com simetria de reversédo temporal, descrita anterioeneequacéao (2.58), baseado no
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modelo de Kane (23). Os vetores de onda que irdo compor ogelessao a soma de um vetor
da FBZ da supercélula com um vetor da superrede reciproc@mpagora com a informagéo

despininclusa enk, g, ou seja:

kIE,’R — ka+KLR

LR
Kg

(4.28)
Os indiced. e Ridentificam os vetores da superrede reciproca que entradlodas dos
blocos n&o-diagonais da matriz total, de acordo com a no@e®irac,(k-|H|kR). Tomando

como exemplo a figura 4.3, no blo¢o/H |K) tem-se:

kk = k

Kb =  —k

P (4.29)
k¥ = k+K

R

Os elementos de matriz pertencentes a um bloco ndo-diagepahdem de dois vetores
diferentes do espadq-os quais pertencem a diferentes supercélulas. Definindcedtados,
|imjkk ") e [j'mkKR), o elemento de matriz sera escrito corfjen;kK “|Ho|j'mikK ), e
(J'mEKK R[Ho| jmjkK ) = (jmjkK "[Ho| j'mikK 7)T. Entretanto, como as supercélulas s&o idén-
ticas, a interacdo € determinada apenas pela distancea elas, ndo havendo diferenca da
disposicédo das mesmas. Este fato também pode ser inteipiEmo a ndo simetrizacdo do
operadolk; proposta por Foreman (25) escrita no esplagdssim, 0s elementos de matriz dos
blocos nado diagonais séo calculados da seguinte forma:

(imjKkK " Hol j'mikK R) + (jmjkK R|Ho| j'mi kK &)
2

(4.30)

4.4.2 Potencial da heteroestrutura

A diferenca entre ogapsde energia dos diferentes materiais em uma heteroestgetaa
uma fronteira de energia que perturba o sistema como umdadndo regides de confinamento

de estados, como mostrado na figura 4.1.
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Calculando os elementos de matriz via teoria de perturhagéatencial da heteroestrutura,

representado na base de momento angular, é dado por:

. . . . R
(imjK[Vied J'mi k) = {jmjkolVier J'mko) +i—(

. . (Jmjkolp|j'm:ko)
jmjko|OViet| j'miko) ; [ : ;
UV

Ejm; = By
(4.31)
Como o célculo é realizado no espaco de Fourier, a expangameiacial em senos e cosse-
nos faz com que 0 mesmo n&o seja abrupto nas interfaces,ayteseise um potencial suave.
Assim, os termos de segunda ordem da expansdo podem sexzdels, ja que envolvem a
variacdo do potencial (termdV), permitindo que o potencial da heteroestrutura, expanetial

ondas planas, seja escrito na seguinte forma:

(jmjkK |VHet\j'rrfij'> = <K|VHet\K’)5jj/ y (4.32)

Pela equagéo (4.32) pode-se notar que o potencial da heitertaea sera diagonal em cada

bloco construtor & 8 do hamiltoniano total.

4.4.3 Potencial de Coulomb

A equacao de Poisson é dada por:

02Ve(r) = ———p(r) (4.33)

A densidade total de carga(r), representa a densidade de portadores livres no sistema,

p(r), e a densidade de impurezas aceitaddas,). Devido a neutralidade do sistema, tem-se:
p(r) = e[p(r) —Na(r)] (4.34)

Como os calculos da simulacdo séo realizados no edpagotio € necessario obter a
representacao do potencial Coulombiano nos autoestagasdixlos da superrede, que € dada

por (18):
Ame?

- G en AT
(my KK Vel kK ) = =

(K|p(r) = Na(r)[K") 8j Omnt (4.35)
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Devido a linearidade da equacéo acima, pode-se enconpaasiamente as contribuicoes
dos portadores livres e das impurezas. Transformandoréodisfio de impurezas para 0 espaco

de Fourier, tem-se;
(K Na(F)K) = K K (4.36)

ondeNs representa a densidade superficial de impurezas por siypenggitaria eA é definido

como:
)
202

A(K):/_ZCOS(K-r)j%

A contribuic&o dos portadores livres € obtida a partir dgpacéo dos estados livres presen-

dr (4.37)

tes na primeira zona de Brillouin da supercélula e abaixadegéa de Fermi. Assim, pode-se
encontrar tal contribuicéo a partir da densidade de prtidatie obtida a partir dos autoestados
da superrede:

[(rsvk)|> = VQ > (imjkK|vk) (vk|j'mikK’)(rs jm;kK)(j'mikK'[rs)  (4.38)
Imj j’mt; KK’

O termo(rs| jm;kK ) (j'm; kK'|rs) pode ser representado por:
/ / Ujm, U € K ) drdis (4.39)
spinJ —o i

ou seja,

(rs|jmjkK) (j'mikK"|rs) = (r|K" — K){jmjko|rs)(rs|j'miko) (4.40)

Portanto, a densidade de probabilidade dos autoestadapeiaede é dada por:

[(rs|vk)|? = vVQ > > D (imkK [VK) (VK |}’ kK ") (r[K" — K) (jmjkolrs)(rs| j'miko)
jm;j ]/I’Tf KK’
(4.41)
Tomando a média sobre a supercélula unitaria e realizandmatéria sobre as coordena-
das despin tem-se:

Z| rsivk)|2 \/ﬁz > (imjkK [vk) (vk|jmjKK”)(r|K’ - K) (4.42)

Jmj KK’
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A distribuicdo de densidade de portadores livres sera d#éla pela contagem de ocupacao

dos estados da superrede:

:@;Z 3 (imjkK|vk)(vk|jmjkK")(r|K’ —K) (4.43)

VK Jmj KK’

A transformada de Fourier d€r) tem a forma:

<K\p|K’>:%P(K—K’) (4.44)
tal queP é definido como:
= ; > > (imy kK" |vk)(vk|jmjk (K" —K)) (4.45)
v ]m, K"

Em equilibrio, o sistema total deve ser neutro, exiginda que

(KIp(r)[K) = (KINa(r)|K) =0 (4.46)

4.4.4 Potenciais de Troca-correlacédo e Magnético

Como os elementos de matriz dos hamiltonianos XC e magn#icaependem explicita-
mente de&k e K, entdo cada bloco»83 do hamiltoniano total sera composto pelas respectivas
matrizes mostradas anteriormente. O bloco XC é represem@id matriz (3.7) enquanto o

bloco magnético sera construido usando as matrizes (4(233.

4.5 Calculo de espectros de fotoluminescéncia

Todas as grandezas incluidas até o0 momento, neste trapathatem o calculo da ocupa-
¢éo dos estados, estrutura de bandas, energia de Fermiiy @psuautoestados e autoenergias
do sistema. Tais elementos permitem calcular e entendearsEddes e recombinacdes dos

pares elétron-buraco presentes no sistema.

A luminescéncia é interpretada como a emisséo de luz pelenf@nacao espontanea entre

pares elétron-buraco, em situacao de equilibrio térmjads aerem excitados por um processo
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externo qualquer. Sipahi et al. (36, 45) propuseram um rogakela o calculo da intensidade

de luminescéncia, dada por:

25003 62 1 R
W) = = e Zf|fN|l Nt )= (B —Er— w1 (4.47)

ondey; s representa o alargamento da transi¢éo devido ao tempoae¢idio do acoplamento,

de forma que a expressao € ponderada pela distribuicdotzznea. N; e N; representam
as probabilidades de ocupagéo dos estados inicial (ea&igeE+, respectivamente) e final,
enquanto o termdj s representa a forga de oscilador da transi¢céo de dipolo eétit@ tais

estados sob luz polarizada na diregao

2(ki|pxlk¢)|?

T (B B (4.48)

Como as transi¢des ocorrem devido a recombinacao dos pénesmeouraco, € necessario
identificar os estados inicial e final. Os estados da bandarttucao serdo identificados como
Inek ge), enquanto os estados da banda de valéncia terdo os rigiykag), ondeq representa
os estadokh (buraco pesado)h (buraco leve) eso(split-off). Reescrevendo a equacgéao (4.47)

usando a identificagdo dos estados, obtém-se a expressao:

2hw?® €2 1 Yhe.ng,k
=70 e 4 3 oMk LNk 3~ (6, () — R+ 2

Ne Nq Ne,Ng,K

(4.49)

Com a identificacdo dos estados de condugéo e valéncia, ass&prpara a forgca de

oscilador assume a forma:

neUek| Px|Nqagk >|
Ene (K Enq(k)

2
fne’nq = E Z (450)

e,0q

Nos sistemas a serem estudados neste trabalho, a bandalde&m# fracamente ligada a
banda de valéncia, poisgapde energia, no ponto, é grande (da ordem de 3.4 eV). Assim, 0s
termos nao nulos ocorrem para a transicédo entre estadosida & conducao (elétrons) para

0s estados da banda de valéncia (buracos pesado, $ple-eff) obedecendo a regra de ouro
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de Fermi, ou seja, a variagao ug entre um estado e outro deve ser igual a 1. Portanto:

m 1 3 ou 1
R _ =
172 2 2
1 1 3
mj = 5 ~ 3 ou — 5 (4.51)
A expresséo para a forca do oscilador pode ser escrita como:
frarg = = (|(ne T [Ny 1)+ (e | [pelng 1)) (4.52)
" mp(En, — En,)

A distribuicdo de probabilidade de ocupacgéo dos portadoodsida a partir da funcéo de

distribuicdo de Fermi. Assim, as ocupacdes das bandas deg¢@me valéncia sédo dadas por:

1
Nne.k = —E—mpm (4.53)
e kT 41
1
1= Nogk = = (4.54)
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5 Simulacao

O programas-newexecuta simulagdes de estruturas semicondutoras de haigasiona-
lidade, baseado em trabalhos desenvolvidos no Labora®fitovos Materiais Semicondutores
(IF-USP) (18, 46, 47) e posteriormente no Laboratorio de&i€omputacional (IFSC-USP).
Desenvolvido na linguagem Fortran90, devido ao carateneradtdos calculos realizados, este
programa foi recentemente modularizado, de forma a fac#itinclusdo de novas rotinas de
calculos. Para executar os calculos e otimizar a perforendaexecugéo, o programa utiliza
bibliotecas ja consagradafftw (transformada de Fourier rapidddLLASe LAPACK (algebra
linear). A FFT é bastante importante nos célculos, poisgaes sdo realizados no espaco
reciproco. Ja as bibliotecas de algebra linear sdo impgega&m algumas etapas do programa,

principalmente na diagonalizacdo do hamiltoniano total.

Os dados do sistema simulado sdo passados para o programta dgpam arquivo de
entrada. E possivel construir diversos tipos de heterdasais com varios materiais, dimensio-
nalidades e geometrias diferentes. Na verséo utiliza@maspmateriais com rede cristalina do

tipo zinc blendgodem ser simulados. O arquivo contém os seguintes dados:

e Dimensdes do sistemby Ly eL;);

e Centro de cada regido de materiah(X o e 2p);

e Parametros de Luttingeyibs);

e Massas efetivas de buracos pesado, lepkt-off e também de elétrons;
e Parametro interbandas de Kane (P);

e Constante dielétrica estatica,;

e Parametro de rede do material;
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e Gapde energia do material,
e Energia desplit-off devido a interagéepin-orbita;

e Band mismatch

1 2
LtY L
_A A
' g N N
Conjunto de Conjunto de
parametros 1 parametros 2

*
Y123, Aam*vEgae ’71237A7m 7Eg76

Z'(()1) Z'éz)

Figura 5.1 — llustracdo da montagem da heteroestrutura pelo arquientdada

O arquivo de entrada também contém os parametros de exedoigkograma: o nimero
de ondas planas da expansao em Fourier, 0 nUmero de pontaeesarg discretizada a FBZ, a
porcentagem da FBZ que sera usada no célculo e o numeroatg®isr Em média, sdo usados
cerca de 2030 ondas planas para a simulacdo de heteroestruturas, c&®n digcretizada
em 10 pontos em cada direcdo. Isso resulta em uma matriz dmerdt00 a qual deve ser

diagonalizada para cerca de 300 pontos.

Na ultima parte do arquivo sdo inseridas as dopagens de ea@abém o0s potenciais
a serem calculados na simulacdo: XC, magnético e Coulomistelix duas possibilidades
de dopagem de carga: dopagem tfoonde é inserida uma densidade superficial de carga
constante e o perfil é construido como uma fun¢éo gaussiaralgvar em conta a difuséo das
impurezas no material; a outra possibilidade é inserir uemsidade volumétrica constante de

carga, a qual é usada para dopagens em regides maiores.

Os potenciais sao inseridos por ultimo. O Unico parameteajtroca-correlacéo exige
refere-se a escolha de qual parametrizacéo serd usadaulmc@l potencial magnético requer
0s parametros envolvidos no calculo mostrado em (4.21¢eptagem de substituicdo do metal

de transicéo, regido do material magnético e o termo de speal. O potencial de Coulomb



71

é calculado sempre que ha presenca de carga. Ja o potencgéedaestrutura é obtido a partir

da primeira parte do arquivo, onde sao inseridogagssde energia dos diferentes materiais.

1 1
4
5.6530 5.6530 500.0000 0.0000
0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1.5190
0.3410
6.7900 1.9240 2.7800
0.0000
15.0376
0.0000
0.0000
5.6530
122.1000 56.6000 0.0000
2.0000
-8.3300
12.9000
0.3400 0.0940 0.1780 0.0665
0.4000
0.84005E-04 0.00000E+00 5.6530 5.6530 500.0000 5.6500
] ¢} 20 5 5 5 1 20 20 100
0.1000 0.0100 0.0070 0.0100
8 1 100
¢} 5 ¢] ¢}
]
1
1
30.0000 0.0000 10.0000 0.9000

Figura 5.2— Exemplo de um arquivo de entrada para uma estruditdtaped de GaAs. O bloco verde
informa o niUmero de materiais no sistema e também o numerardmsdes confinadas
no mesmo. Ja o bloco vermelho contém os parametros referaoteaterial. O bloco
azul claro possui as informacdes de execu¢ao do programbbewdzul escuro contém as
distribuicbes de carga e potenciais do sistema

O bs-newe dividido em duas partes:Rot_kanee 0 SEQBanDist_kaneA primeira parte é

responsavel por:

e Construcdo dos potenciais que ndo envolvem as distribdiggmrtadores (heteroestru-

tura e magnético);

e Construcao da distribuicdo inicial de impurezas e poresitivres, definindo qual regido

possui ou nao portadores;

e Escrita dos coeficientes de Fourier dos itens calculadosaag@ara serem usados pelo

segundo programa.

Ja a segunda parte é responsavel por:
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e Fazer a leitura dos parametros de massa efetiva,
e Fazer a leitura dos potenciais calculados pela parte anteri
e Construir a discretizagéo da primeira zona de Brillonie$h);

e Realizar o ciclo autoconsistente para calcular as distdes de cargas e os potenciais

Coulombiano e de troca-correlagéo;

e Calcular a estrutura de bandas, a densidade de probakilttedestados e os espectros

de fotoluminescéncia;

5.1 Mesh

O meshrepresenta a primeira zona de Brillouin discretizada comimero de pontos
inseridos no arquivo de entrada. Entretanto, como a didigagao é realizada para todos os
pontos da FBZ, propriedades de simetria da rede cristadinoaisadas para reduzir o numero
de pontos calculados. Como cristaiac blendgpossuem simetria tetragondyj, € possivel
encontrar 0s pontos equivalentes a cada pketoalcular apenas um destes, e pesando-os com
a devida multiplicidade. Como exemplo, uma discretizagiita €0 pontos em cada direcao,

a qual resulta em utmeshde 1000 pontos, pode ser reduzida a apenas 396 pontos a serem

diagonalizados.

5.2 Ciclo autoconsistente

O ciclo autoconsistente é a parte do programa responsdest@a/ergéncia do potencial
Coulombiano e, consequentemente, pela distribuicdo dadmes livres. Inicialmente, o perfil
tentativo da distribuicdo de portadores livres é dado pedsmo perfil de distribuicdo das

impurezas, porém com sinal oposto.

Apés esta etapa, calcula-se o potencial Coulombiano e-tmtalacdo usando esta dis-
tribuicdo de cargas tentativa, a partir do método apredenta capitulo anterior. O potencial

Coulombiano é calculado como a diferenca entre o poteneipbdadores livres e o potencial
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Figura 5.3— Esquema mostrando a reducao de célculo de pontos paraee8edix’e y em uma rede
11x11. Os pontos vermelhos s&o calculados, reduzindo de 1aP2patiagonalizacées. E
possivel observar que a regido amarela pode ser deslatadanada e preencher todo o
espaco danesh

de impurezas, ambos calculados usando a equacéo de PdiS)nEstes potenciais entdo sédo
somados aos potenciais calculados [Reib kanee também a energia cinética, e o hamiltoniano
total é diagonalizado para cada poktio meshretornando as quarenta primeiras auto-energias

e auto-estados do sistema ao longo da FBZ.

Passa-se entdo ao calculo da ocupacgéo dos autoestadogdadeipom a quantidade de
portadores livres do sistema, a qual é realizada pela r&&mai. Essa rotina consiste em
uma visitagdo de cada uma das bandas de energia calculadasga da zona de Brillouin.
Uma energia de Fermi inicial é colocada, e todos os pdntisitados com energia menor que
esta energia de Fermi sdo ocupados. Apos toda a ocupacaantadgqde de carga ocupada €
comparada a quantidade inicial e o nivel de Fermi é reajastiidas quantidades sejam iguais,
ja que a aproximacao de Hartree supde que o sistema esta esstada fundamental. Esta

etapa resulta na obtengéo do nivel de Fermi e na ocupacastddeed = 0.
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Com os estados ocupados, € possivel usar a aproximacaotoeetéasalcular a distribuicéo
de portadores livres, ja que~ |(occ?>. Nesse ponto do programa, calcula-se a distribuigéo
de portadores em trés bases diferentes: orbitais hidradgsy@y, py, pz,S) usada na troca-
correlacgéo, orbitais rea{p,, p—, pz, S) usados para encontrar a polariza¢do de portadores, e na
base de momento angul@r, m;). As diferentes distribuicbes séo encontradas a partir de um

mudanca de base das autofuncdes do sistema, a partir detnaasdes unitarias, ja que:

(WUTU )12 = [(p|y)? (5.1)
desde qu&)TU = 1.

Conhecendo as distribuicdes de cargas, calcula-se entévos potenciais Coulombiano
e XC. Para que a convergéncia ocorra de forma suave, faz-aemustura do potencial de
Coulomb recém calculado com o potencial o qual iniciou a@#&o. Esta mistura € da ordem
de 5%, exigindo algumas dezenas de iteracdes para que aa@r@ergéncia. O ciclo termina
quando a diferenca entre o potencial da iteracdo antericateah € muito pequena, ou entao

guando o numero de itera¢des fornecidas ao programa édatingi

Apos o término do ciclo, as escritas finais do programa sdiaaeas. Nelas estdo inclusos:

e escrita do potencial final (heteroestrutura, magnéticpumn@zas, portadores livres, Cou-
lomb, XC e a soma de todos eles);

e estrutura de bandas para todmesh

e nivel de Fermi;

e distribuicOes de cargas (nas trés bases citadas antent@ame

e funcdes de onda no ponfopara 0s quarenta estados calculados;

¢ funcado densidade de probabilidade para estas mesmas $uncoe

e porcentagem de probabilidade de ocupacéo de cada estddogaala FBZ;

e espectros de fotoluminescéncia.
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[Nova distribuigﬁ(j

de cargas

Figura 5.4 — Diagrama mostrando como funciona o ciclo autoconsisteamtmulacao

Os calculos foram realizados em processadores Intel Congo2H7400 (3MB decache
frequéncia declock de 2.8 GHz e frequéncia de barramento de 1066 MHz) e com 4 GB de
memoédria RAM DDR2 1066 MHz. As simulacdes de heteroestrstgem dopagem duram

cerca de 2 minutos. Ja sistemas onde era necessario a aplaagétodo autoconsistente, o

tempo de simulagéo é da ordem de 1 hora.
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6 Resultados - Hamiltoniano k p

Para testar os efeitos da aplicacdo da reversdo temporatapkvda funcédo de Bloch
dos orbitaiss-p, foram realizados alguns testes em poc¢os quéanticos de @atniores |l1-
V (AlyGa_xAs e Im_yGaAs) e IV (Sh_xGg,). Em todos os sistemas simulados, a largura
dos pocos € grande o suficiente para que efeitadrden sejam desprezados. Para facilitar a

identificacdo dos métodos usados nas simulagfes, serdinldefiluas notacdes:

e Kane-TR refere-se ao hamiltoniana 8 descrito pela equacéo (2.58), baseado no modelo

de Kane (23);

e LK-TR refere-se ao hamiltonianox® baseado na matriz (2.58), porém considerando
apenas os estados da banda de valéncia, sem a descri¢c@&tagpliorbitals do fundo
da banda de conducéo (analogamente ao modelo de Luttiruder{d6) em relacdo ao

de Kane).

6.1 AlGaAs/GaAs

Foi simulado um poco quantico de BiGay gAs/GaAs com 80 A de largura, o qual foi
calculado no artigo de Ferreira e Bastard (48). Neste arfyam calculados os tempos
de spin-flip de buracos interagindo com impurezas em uma heterointerféta figura 6.2
sdo comparadas as estruturas de bandas do sistema simséadio Los hamiltoniands- p
de Luttinger-Kohn (16) e LK-TR, dado pela equacédo (2.58). &nbas as simulacdes, 0s
parametros usados foram os presentes na tabela 6.1. A gé&uuta realizada usando 5% da

FBZ.

Pode-se notar, pela figura 6.2, que as duas primeiras suladaouracos pesado e leve,

respectivamente, possuem interacdo muito mais forte gquaordparadas as sub-bandas obtidas
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Alp.2Gag gAs Alp.2Gap.gAs

Figura 6.1— Potencial, para buracos, da heteroestrutura do sistenmiadwo a partir da liga de
Al 2Ga gAs/GaAs

Tabela 6.1- Parametros da liga 4)GaygAs/GaAs

Parametro GaAs AbGagAs

Vi 6.980 6.336

Vo 2.060 1.812

¥ 2.930 2.628
Eg(eV) 1.519 1.836
Aattice (A)  5.653 5.655
m 0.067 0.083
mi, 0.340 0.342
mi, 0.094 0.106
ms, 0.172 0.194
A(eV) 0.341 0.329

pelo método convencional. Tal fato pode ser analisado commaesalhes através da figura 6.3.
No grafico obtido pelo modelo de Luttinger-Kohn, os pontosrdeimo de(m;) dos estados
HH1 e LH1 néo estdo relacionados, e diferem significativdamenlo resultado obtido pelo
hamiltoniano LK-TR, pode-se notar uma forte interagéo daslas HH1 e LHl1 entre 3e 4 %
da FBZ. Apds este ponto, nota-se que ha uma troca dos valetes d os estado HH1, o qual
possui inicialmenten; = 3/2, assumém;) ~ 1/2; o contrario acontece com LH1. Esta mistura

€ detalhada na figura 6.4.

Ferreira e Bastard (48) calcularam o tempasdm-flip 15, de buracos ao interagirem com
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LK-TR
180} HH1 Luttinger-Kohn -=------- -

Figura 6.2— Estrutura da banda de valéncia da heteroestrutura ggGadsAs/GaAs, apresentada
na figura 6.1. No quadro superior, h4 a comparacdo entre agueas de bandas
calculadas usado os hamiltonianos de Luttinger-Kohn dlipketa pontilhada) e LK-TR
(linha vermelha continua). No quadro inferior estdo ildas as diferencas entre os
modelos para as trés sub-bandas calculadas

impurezas presentes em uma das heterointerfaces. De awondal trabalhorts é dado por:

h

i 2 (Wi Vil W) 23 (Enkgt — Enie ) 6.1)

ondek ek’ séo vetores da FBZ contidos no planodo espacd, e Vimp € 0 potencial devido

a presenca das impurezas espalhadoras. Sendo agsiimjnui com 0 aumento da interacao
entre as sub-bandas HH1, LH1 e HH2. De acordo com a figura$gylmbandas calculadas
a partir do modelo LK-TR apresentam maior interacéo, 0 quke @@r uma indicacdo que o

tempo despin-flipnaquela regidao é menor que o obtido pelo método tradicional.
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Luttinger-Kohn TR L1
o HH1
- - - HH2

A
Figura 6.3 — Média da proje¢céo do momento angulax ), ao longo da dire¢éo [100] da FBEA), do
sistema da figura 6.1, para ambos os métodos calculadostfimglen-Kohn (em azul) e (b)
LK-RT (em vermelho). As linhas continuas representam adestke buraco leve (LH1),
as linhas pontilhadas estdo associadas a primeira sula-lbi@nouraco pesado (HH1) e as
linhas tracejadas representam o segundo estado de busanto&iH2)

3
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Figura 6.4— Comparacéao deam;) para as sub-bandas HH1 e LH1, mostradas na figura 6.3. Aslinha
pretas foram obtidas pelo método tradicional, enquantceaselhas foram obtidas pelo

método apresentado neste trabalho. O estado HH1 é readsgrelas linhas tracejadas,
enquanto LH1 é representado pelas linhas continuas

6.2 GaAs/InGaAs

Para verificar o comportamento do formalismo apresentaste trabalho em algumas situ-
acOes comuns encontradas em heteroestruturas semic@sjfwoam simulados dois sistemas
compostos pela liga GaAs/InGaAs. O primeiro sistema € catopoor dois po¢os quanticos
idénticos, formados por duas camadas dg@eygAs, de largura 100 A, colocadas entre

camadas de GaAs. A separacdo entre os pocos € de 200 A. O segistetna é bastante
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semelhante ao primeiro, diferindo apenas pela substituiedima das camadas dg 3G ay gAs
por Ing 15Ga gsAS, formando assim um sistema assimétrico. As configuradd@esistemas sao

explicitadas na figura 6.5.

80| .
%60 i n n wn wn 7]
c | < < < < -
£ % B 0 %

.g 40 = S g = i

s L &) @) < O i
0 N N o >

w20 =1 g — =1 -
— — = —

B = i

0

(a) (b)

Figura 6.5— Potencial da heteroestrutura para buracos dos sistemagmtrico e (b) assimétrico,
montados a partir de ligas de GaAs/InGaAs

Tabela 6.2— Parametros da liga GaAs/InGaAs

Parametro GaAs BusGagsAs Ing2Gag gAs

Vi 0.591 2.131 2.592
Vo -1.135 -0.375 -0.148

Va -0.265 0.470 0.688
Eg(eV) 1519 1.354 1.299
Aattice (A)  5.653 5.714 5.734
my, 0.067 0.061 0.059
my 0.340 0.342 0.342
mi 0.094 0.084 0.080
ms, 0.172 0.168 0.167
AeV) 0.341 0.348 0.351
P -1.455 -1.425 -1.415

Na figura 6.6 foram graficadas as estruturas de banda naalifAgdara as cinco primeiras
sub-bandas de energia de ambos os sistemas de GaAs/InGais,camo a diferenca entre
as mesmas, calculadas pelos modelos de Kane e Kane-TR. kseatas 10% da FBZ nos
célculos. E possivel observar que, como no poco de AlGaAsGa interacio entre sub-
bandas préoximas é mais forte quando calculada pelo hamaittorKane-TR, o qual também

apresenta maior ndo-parabolicidade das sub-bandas. Réstema simétrico (figura 6.6a),
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0S quatro primeiros estados sdo quadridegenerados paos asimétodos, devido a paridade
da func@o de onda total do sistema. Apenas o quinto estaditegdrierado, ja que esta bem
préximo a regido sem confinamento. Ja o sistema assiméiigooa 6.6b) apresenta todos os
estados bidegenerados, para ambos os métodos, e é possivedamelhanca entre os dois
altimos estados com os respectivos estados do sistemaisongt que ambos o0s sistemas sao

semelhantes nesta faixa de energia.

(a) Simétrico (b) Assimétrico

Figura 6.6 — Estrutura da banda de valéncia dos sistemas de GaAs/InGgAsimétrico e (b)
assimétrico, mostrados na figura 6.5. No quadro superiomsfiradas as estruturas de
bandas calculadas pelos modelos de Kane, linhas pretaseattas, e Kane-TR, linhas
vermelhas e continuas. As linhas cinzas ilustram os pogastiqos, para identificacao da
posicdo das energias dentro dos mesmos. O quadro inferistraren diferenca entre os
métodos para cada uma das sub-bandas, onde a linha 01 mdif¢reiaca para a primeira
sub-banda, e assim sucessivamente

Nos quadros inferiores da figura 6.6 sdo mostradas as dies@mtre os valores calculados
por ambos os métodos em cada sub-banda. Para valotepriximos a 10% da FBZ, as
diferencas entre os métodos chegam a 5 meV para o sistemaeass e 8 meV para o

simétrico. Na regido proxima ao portd~ 1% FBZ) as estruturas sao praticamente idénticas.
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6.3 Si/SiGe

Para fazer uma andlise semelhante a realizada para o podGdA#GaAs, foi simulado
um pogo quantico, também com 80 A de largura, de S8 e, 25, ilustrado na figura 6.7, com

0s parametros contidos na tabela 6.3 e usando 5% da FBZ.

250

200+
80 A

A
\/

Si Sig.75Geg.25 Si

Figura 6.7 — Potencial da heteroestrutura, para buracos, do sistemi@dwoa partir de ligas de Si/SiGe

Tabela 6.3— Parametros da liga SifSisGey o5

Parametro Si QisGey o5

i 4.220 6.510

Vo 0.390 1.353

Y3 1.440 2.503

Eg (eV) 3.400 2.750
Aattice (A)  5.431 5.488
m 0.260 0.225
miy 0.290 0.288
mj}, 0.200 0.161
mg, 0.240 0.240

A (eV) 0.044 0.104

Assim como realizado para o poco do AlGaAs/GaAs, foi caltalla estrutura de bandas
do poco de Si/Qi7sGey 25 a partir dos modelos de Luttinger-Kohn e o LK-TR. Na figura 6.8
€ mostrada a estrutura de bandas contendo os trés primsieake do sistema (HH1, LH1
e HH2), assim como a diferenca entre os métodos para cadaasala Pode-se notar um

comportamento semelhante ao mostrado na figura 6.2, com im@i@cao entre HH1 e LH1, e
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sem grandes alteracfes para o estado HH2. Os valores dandie entre os métodos tambéem

sdo da ordem de 5 meV para os pontos mais distantes da FBZ.

LK TR ——
Luttinger-Kohn =-==----

220 \\ |

N

=

o
I

N

o

o
!

Energia (meV)
[
(o]
o
T
]

180 HH2 -

Energia (meV)

r A

Figura 6.8 — Estrutura da banda de valéncia do sistema de Si/SiGe mosteafigura 6.7. No quadro
superior h4 a comparacao entre as estruturas de bandamdatcusado os modelos de
Luttinger-Kohn (linha preta pontilhada) e LK-TR (linha weglha continua). No quadro
inferior estdo graficadas a diferenca entre as sub-banttagackas por ambos os modelos,
para as sub-bandas mostradas no quadro superior

Na figura 6.9 esta ilustrada a mediardgpara ambos os métodos. Assim como no figura
6.8, 0 comportamento é semelhante ao sistema de AlGaAs/(Egds 6.3). A maior interagdo
entre os estados HH1 e LH1, ilustrada com maiores detalhdgura 6.10, também esta

presente.

Foram simulados dois sistemas analogos aos mostrados ma @dy porém 0s pocos
guanticos sdo formados por camadas d&&i x em meio ao silicio. O sistema simétrico
foi construido usando duas camadas ¢Sy 1, cCom a mesma geometria da figura 6.5. No

sistema assimétrico, uma das camadas geGa ; € substituida por $beGey 04, diminuindo
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Luttinger-Kohn LK-TR

r A Tt A

Figura 6.9 — Média da projecdo do momento angula ), ao longo da dire¢dbA da FBZ do sistema
6.7, para ambos os métodos calculados (a) Luttinger-Kohmaaul) e (b) LK-RT (em
vermelho). As linhas continuas representam o estado dedlgge (LH1), as linhas
pontilhadas estdo associadas a primeira sub-banda deolpeaado (HH1) e as linhas
tracejadas representam o segundo estado de buraco pes#ijo (H

1
2 SEmagrmm~eanae
-
£
1
2
ol — LKTR
Luttinger-Kohn i
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Figura 6.10— Comparac&o dém;) para HH1 e LH1 do sistema da figura 6.7, calculados por ambos os
métodos. As linhas pretas foram obtidas pelo método t@thti enquanto as vermelhas
foram obtidas pelo método apresentado neste trabalhoa@oddtH1 é representado pelas
linhas tracejadas, enquanto LH1 é representado pelas loggminuas

a profundidade do poco. Essa simulacao foi realizada pa@redicdo do comportamento das
sub-bandas de energia para estruturas cristalinas doiipwadte, as quais possuem simetria
de inversdo. Os parametros usados neste calculo estdatpeesa tabela 6.3, e foram usados

10 % da FBZ.

A figura 6.12 ilustra as estruturas de bandas calculadas pelis métodos usados nos

sistemas de GaAs/InGaAs. O sistema simétrico (figura 6.4@sfra sub-bandas quadride-
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Figura 6.11— Potencial da heteroestrutura, para buracos, dos sis{@nasnétrico e (b) assimétrico,
montados a partir de ligas de Si/SiGe

Tabela 6.4— Parametros da liga Si/SiGe

Parametro  Si QioaGeyos  SipoGey1

Vi 4.220 4.770 5.136

Vo 0.390 0.621 0.775

Va 1.440 1.695 1.865
Ey(eV) 3.400 3.238 3.130
Aattice (A)  5.431 5.445 5.454
my, 0.260 0.251 0.246
me, 0.290 0.289 0.289
mit 0.200 0.191 0.184
ms, 0.240 0.240 0.240
AeV) 0.044 0.058 0.068

generadas, devido a paridade da funcédo de onda, para ambo&tatos. Como nos casos
anteriores, as sub-bandas calculadas pelo método LK-REapam maior interagéo entre si, e
também possuem maior maior ndo-parabolicidade. O sistssimaétrico (figura 6.12b) possui
sub-bandas bidegeneradas, e as mesmas apresentam as westt@sticas dos sistemas
anteriores quanto a interacdes e nado-parabolicidade. bdlu®$ mais distantes do ponfo
pode-se notar uma diferenca consideravel de energia entreétmdos, que pode chegar a 15

meV para algumas sub-bandas.

A partir do conjunto de resultados obtidos a partir da imgetacdo dos modelos LK-
RT e Kane-RT, observa-se que ao preservar a informac&pidepresente nos orbitais na
representacdo do hamiltoniano na base de momento angufarbébandas de energia obtidas

por tais métodos possuem alteragdes de parabolicidaderagéies com sub-bandas vizinhas.
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Figura 6.12— Estrutura da banda de valéncia dos sistemas de Si/SiGen@)iso e (b) assimétrico,
mostrados na figura 6.11. No quadro superior, sdo mostradastaturas de bandas
calculadas pelos modelos de Luttinger-Kohn, linhas pretaacejadas, e LK-TR, linhas
vermelhas e continuas. As linhas cinzas ilustram os pocastigos, para identificacdo
da posicdo das energias dentro dos mesmos. O quadro infergtra a diferenca entre os
métodos para cada uma das sub-bandas, onde a linha 01 ndiftraca para a primeira
sub-banda, e assim sucessivamente

Estas alteracdes podem trazer correcdes a algumas peampegede semicondutores obtidas por
meio dos hamiltoniands- p tradicionais, como o tempo de relaxagaosgen-flipcausado por

impurezas espalhadoras em heterointerfaces.
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/ Resultados - Troca-correlacao

Para avaliar o modelo de potencial de troca-correlacacaptado neste trabalho, foram
realizadas simulacdes de sistemas onde a interagédo desroaifaos é importante. Como o
modelo considera todos os estados de buraco, incluindoaxdsplit-off, foram escolhidos
dois sistemas: uma estrutusedopedde Si e uma estruturdn)-d-dopedde (Si,Mn). Ambas
as simulacdes foram realizadas usando o hamiltorkapade Luttinger-Kohn (16), usando os

parametros do Si presentes na tabela 6.3.

7.1 O-doped de Si

A estruturad-dopedde Si foi escolhida por dois motivos: a alta densidade swpartie
portadores, ou seja, os portadores livres estdo bastaiwenms, implicando em correcdes
energéticas de grande magnitude, e energiaptieoff (A) pequena, da ordem de 44 meV.
Dependendo da profundidade do potencial total do sistested@s de buracaplit-off podem

ser ocupados, fazendo com que a corre¢do XC entre tais sejssaeia.

Foram realizadas quatro simulagdes para o mesmo sistenmddde superficial de carga,
Ns, de 2x 103 cm2, 20 A de largura a meia altura da distribuicéo de impureza30efsde
largura da supercélula unitaria na direcdo de crescimefsodiferentes simulacdes usaram
as quatro parametrizagdes para a energia de troca-c@oetitadas anteriormente: Hedin-
Lundgqvist (HL), Barth-Hedin (BH), Gunnarson-Lundgvistl(Ce Perdew-Wang (PW92). As
parametrizacbes foram usadas para obter o perfil de potgracea os buracos ao longo da
direcdo de crescimento, assim como os coeficientes da n¥dIrizlada pela equacao (7.1).
Para avaliar as diferencas entre tais aproximacoes, fovarparados os perfis de potencial, as

estruturas de bandas e o espectro de fotoluminescénciapsicbes indiretas.
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Si

Figura 7.1— llustracao do sistemaé-doped simulado. A regido vermelha representa a dopagend tip
a qual possui um perfil gaussiano devido a difusdo das imasi@apantes. A linha preta
ilustra o potencial final do sistema

Na figura 7.2 sdo mostrados os perfis de potencial dos trés dipduracos, usando as
quatro parametrizagcdes XC implementadas na simulacaoesbdfiados obtidos séo bastante
semelhantes para todas as parametrizagdes. Os modelos Bhhel@&m corre¢des de maior
magnitude, ja que os poc¢os formados pelo potencial totalysws profundidade de cerca de 150
meV, enquanto os modelos HL e PW92 possuem profundidadeEzre 130 meV. Entretanto,
o nivel de Fermi ndo possui grandes alteracdes nas quatntasides, ficando em torno de 115
meV, 0 que sugere que a ocupacdo dos estados também nadofdavsidnificativamente. Os
potencias de Coulomb encontrados para todas as simulagfbér alteram-se muito pouco,

tendo profundidade em torno de 80 meV.

A estrutura da banda de valéncia de cada um dos perfis de @bt@ostrados na figura 7.2
podem ser observadas na figura 7.3. E possivel notar queeasndiis sdo pequenas entre as
diferentes parametrizagdes. As posicdes e curvaturasiddssdas ocupadas sao semelhantes,
assim como a posicao do nivel de Fermi. Uma das diferencaseammm a posicao do primeiro
estado ndo ocupado, a qual esta mais profunda para as p@zagiets HL e PW92, porém
a diferenca entre uma parametrizacdo e outra € da ordem d&.50uta diferenca notavel
€ a distancia entre o primeiro e o segundo estados de burasadqs, a qual € maior para
as parametrizagdes BH e GL. Esta diferenca torna-se bastaportante caso a profundidade
do potencial Coulombiano somado a troca correlacdo sejéficesue para ocupar o segundo

estado de buraco pesado. A diferencga entre tais distarcizsaa as parametrizacdes HL e BH
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Figura 7.2 — Potencial total do sistema simuladi®,doped de Si, para os buracos pesado (linha azul
escuro), leve (linha roxa) split-off (linha azul claro) para as quatro parametrizacdes XC
incluidas na simulagdo: HL, BH, GL e PW92. A linha vermelhpresenta o nivel de
Fermi, e a linha preta e tracejada ilustra o potencial Coblano, sem a correcdo XC

€ da ordem de 15 meV. Entretanto, as curvatura de tal sutalsfimdsemelhantes para todos
os modelos XC. Em nenhuma das simula¢des o potencial foupdofo suficiente para que

estados dsplit-off fossem ocupados.

Para verificar outros efeitos das diversas parametrizag@ef®ram simulados os espectros
de fotoluminescéncia, por transi¢cdes indiretas, dossedenostrados na figura 7.2, usando trés
temperaturas diferentes: 4 K, 77 K e 300 K. Tal tipo de trawsfoi escolhida devido a estudos

anteriores realizados para estrutubadopedde Si (46).

Na figura 7.4 sdo mostrados os espectros de fotoluminescéori polarizacd@,, no
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Figura 7.3— Estrutura de bandas, na diredab, do sistema mostrado na figura 7.2, calculadas usando
as quatro parametrizacdes XC apresentadas. As linhaswgastimostram os estados
ocupados do sistema, onde o primeiro estado refere-se @bupasados (linha azul) e
0 segundo estado refere-se a buracos leves (linha verdéhhas tracejadas representam
os dois primeiros estados ndo ocupados: busgtit-off (linha preta) e buraco pesado
(linha azul). A linha vermelha ilustra o nivel de Fermi

planoxy. De acordo com a figura, pode-se notar que as parametrizeapd®ssm duas alteracdes
Nnos espectros: uma pequena alteracdo no pico das curvas,reftpie a renormalizacéo do
gap devido ao potencial Coulombiano associado a troca-cgéelae uma diferenca entre
as amplitudes das curvas. Os espectros com maior amplitodgam que a integral de su-

perposicao dos estados envolvidos nas transicoes possagmmagnitude, entretanto, nao
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indicam explicitamente a intensidade do espectro. Obsssvambém que a largura do espectro
aumenta com temperaturas mais altas, como esperado, jagui gqnaior a temperatura, mais

elétrons séo excitados, criando estados eletronicosaparmte ocupados.

As parametrizacbes HL e PW92 possuem maior integral de pogieéio na maioria dos
casos. Em questdo a correcao dos picos dos espectros, cmrithdapesenta o pico de menor
energia, seguido de PW, GL e BH, respectivamente. Nos eepecB00 K, pode-se ver que 0s
diferentes modelos ndo apresentam apenas alteracdo nss mpias também ha o surgimento

de picos adjacentes, mais visiveis para os modelos BH e GL.

P Hindireta) - 4 K P Kindireta) - 77 K P Hindireta) - 300 K
T T T T T T T T I T T
HL —— HL —— —HL
- BH ——— 4 - BH ——— 4 | —BH i
_ GL —— . GL — | —6GL
S PW —— S PW —— S ——PW
2 2 2 | 7]
o - . Q . g
© © ©
[(°] © (v} ~ =
S L a S L - S
- 2 g
L g s r N
£ r 7 cr N £
| 1 | | |
3300 3400 3500 3600 3300 3400 3500 3600 3300 3400 3500 3600
Energia (meV) Energia (meV) Energia (meV)

Figura 7.4 — Espectro de fotoluminescéncia, por transi¢cdes indiretas polarizacad@ ., extraidas do
sistema da figura 7.2, para trés temperaturas diferenje$:K@b) 77 K e (c) 300 K

Nas figuras 7.5, 7.6 e 7.7 tem-se 0s espectros de fotolung@imescom as polarizacoes,,
0z e sem polarizacéo no plang (o, + 0_), respectivamente. Em todas estas figuras, podemos

ver um comportamento analogo ao da polarizagao

7.2 (Mn)-0-doped de Si

O sistemasMn)-d-dopedde Si foram simulados para comparar o comportamento das
parametrizacbes LDA e LSDA na ocorréncia de polarizacaspie O sistema simulado
possui supercélulas com 500 A de tamanho, densidade siglaticportadores de 2 102
cm 2, largura média de 20 A e concentracéo substitucional de Mh&%. Esta configuracéo

foi escolhida de acordo com os resultados obtidos por Boidwad. (10), onde foi obtido
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Figura 7.5— Espectro de fotoluminescéncia, por transi¢cdes indiretas polarizacd@ _, extraidas do
sistema da figura 7.2, para trés temperaturas diferenje$:K@ab) 77 K e (c) 300 K
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Figura 7.6 — Espectro de fotoluminescéncia, por transi¢cdes indire@® polarizacaay,, extraidas do
sistema da figura 7.2, para trés temperaturas diferenje$:K@ab) 77 K e (c) 300 K

temperatura de Curie acima da temperatura ambiente inapldotions de Mn (0,8 %) em Si
dopado (Ix 10'° cm~3). Como os resultados do item anterior mostraram que, em 8m ca
onde ndo ha polarizacdo dpin, ndo ha diferengas significativas entre as parametrizacdes
serdo usadas apenas duas parametrizacdes: HL e PW92, pbaa av diferencas entre as

aproximacoes de densidade LDA e LSDA.

Na figura 7.9 pode-se ver o perfil de potencial total de buradsvido a presenca de
momento magnético local, ha uma separacdo de energia enpretenciais de buracos com
spin upe down No sistema simulado, a separacao de energia entre os jadence down

€ da ordem de 25 meV. Como os portadores amim downestdo sujeitos a um potencial
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Figura 7.7 — Espectro de fotoluminescéncia, por transicdes indiretam polarizacdo no plangs
extraidas do sistema da figura 7.2, para trés temperatdasrdes: (a) 4 K, (b) 77 K
e (c) 300K

Figura 7.8 — llustracéo do sisteméVin)-d-dopedsimulado. A regido azul representa a dopagem tipo
(Mn)-0, a qual possui um perfil gaussiano devido a difuséo das irmpsirdopantes. A
linha preta ilustra o potencial final do sistema. Portadewes spin downestéo sujeitos
ao potencial delimitado pela regido verde, enquanto osaganeés comspin up estdo
associados ao potencial delimitado pela regido vermelha

mais profundo, ha maior ocupacao dos respectivos estagi@s)dp polarizacdo de portadores
naquela regido. Como a densidade de dopagem néo € tdo graarte g simulada na figura
7.2, o potencial ndo é profundo o suficiente para ocupar @st@desplit-offt. Comparando as
duas parametrizacfes XC, os resultados sdo semelhantésrefda mais visivel é a diferenca
entre os potenciais de buracos pesado e leve. O modelo Heempaepotenciais de buracos
pesado e leve praticamente idénticos, equanto o modelo R@r8enta maior diferenga entre
tais perfis & 3 meV). Porem, como ambos os niveis de Fermi estdo pratitamarmesma

posicdo, a ocupacao de ambos os sistemas deve ser semelhante
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Hedin-Lundqvist Perdew-Wang

20 T T T T T T T T T T T T T T T T T T

Energia (meV)

-200 -100 0 100 200 -200 -100 0 100 200

Figura 7.9 — Potencial total do sistema simulad®n)-d-dopedde Si, para os buracos pesado (tons de
azul), leve (tons de verde)split-off (tons de violeta) para duas parametrizacbes XC: HL
e PW92. A linha vermelha representa o nivel de Fermi, e a [iné& e tracejada ilustra o
potencial Coulombiano, sem a corregdo XC

A comparacédo da ocupacao dos estados pode ser feita adalesaastruturas da banda de
valéncia de ambos os sistem@sn)-o simulados, presentes na figura 7.10. Pode-se observar
gue ambas as estruturas sdo semelhantes. As respectivhargl#s possuem as mesmas
curvaturas e ordem de ocupagédo dos estados. Ha uma peqgieeeagd quanto a distancia entre
alguns estados. O modelo usando PW92 apresenta maior@pardre o primeiro e segundo
estados (da ordem de 1 meV) e entre o Ultimo estado ocupadore&inp estado ndao ocupado.

O ultimo fato n&o é tao significante quanto nos sisteda&ssimulados na se¢ao anterior, ja que
a diferenca da distancia em questdo € da ordem de 2 meV nmaidn)-o simulado. Estas
diferencas podem causar pequenos ajustes em fendmenodatolnminescéncia, porém nao

apresentam grande influéncia sobre a polarizacao de porta@domo mostrado na figura 7.11.

Na figura 7.11 € mostrada a polarizacao total de portadoremgo da direcao de cresci-
mento. Pode-se notar que a diferenca entre as curvas obtidtaambas as parametrizacdes
sdo minimas, como esperado. O méximo de polarizacdo chegaxdaraadamente 30 %, e a
diferenca entre as duas curvas € da ordem de 1 % o que confiexpessdativas geradas a partir

da estrutura de bandas mostrada na figura 7.10.
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Hedin-Lundqvist Perdew-Wang
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Figura 7.10— Estrutura de bandas, na dire¢a®, do sistema mostrado na figura 7.9, calculadas usando
duas parametrizacbes XC: HL (lado esquerdo) e PW92 (laduta@ir As linhas azul
escuro mostram os estados ocupados do sistema (na seqiéd@v, LH DW, LH UP
e HH UP). A linha cinza representa o primeiro estado nao afmqgual mistura estados
de buracos). A linha vermelha ilustra o nivel de Fermi

Polarizacdo de portadores

0.3
0.25
02 r
wp 015 ¢
0.1 r
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-0.05
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Figura 7.11— Polarizacdo de portadores do sistema da figura 7.9 ao loagsistema. A linha
azul e pontilhada representa a polarizacao obtida usandoaaptrizacdo de Hedin &
Lundqvist. A linha vermelha e continua ilustra a polarizaghtida usando Perdew &
Wang

Foram calculados os espectros de fotoluminescéncia dasstla figura 7.9, para tran-
sicOes indiretas, usando as parametrizagdes HL e PW92. dNaadi7.12, 7.13 e 7.14 sé&o
mostrados os espectros de fotoluminescéncia, por trassigdiretas, com polarizac@o ,

e 0y, respectivamente. Pode-se notar 0 mesmo comportame@@pdrés polarizagdes. Os
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picos das curvas possuem uma alteracdo muito pequena pdiferastes parametrizacoes.
Para a temperatura de 4 K, a integral de superposi¢cao entéistartos envolvidos na transicao
eletronica & muito maior quando o modelo PW92 é usado. Pakg @/parametrizagdo HL
apresenta superposi¢cdo um pouco maior. A 300 K, as polégzag , o_ e g, apresentam
curvas semelhantes para ambas as parametrizacfes, a naeigsra 7.14, ond@; mostra
superposicao consideravelmente maior quando usado o onidtlelAo contrario do resultado
obtido na figura 7.6, ndo € possivel observar o surgimentacds pdjacentes na figuras 7.12,

7.13 e 7.14.

Intensidade (u.a.)
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I T
PW92 ——
HL ——

IEPIANS
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P+(indireta) - 77 K

T T
——PW92
——HL

Intensidade (u.a.)

P+(indireta) - 300 K

T T
———PW92
| ——HL
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Figura 7.12— Espectro de fotoluminescéncia, por transicées indiretan polarizacado , , extraidas do
sistema da figura 7.9, para trés temperaturas diferende$:K@ab) 77 K e (c) 300 K. Os
calculos foram realizados usando as parametrizagées HL2PW

P-(indireta) - 4 K P-(indireta) - 77 K P-(indireta) - 300 K
T T T T T T T
PW92 —— PW92 —— —PW92
HL —— B HL —— - ——HL .
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Figura 7.13— Espectro de fotoluminescéncia, por transi¢des indiretas polariza¢d@ , extraidas do
sistema da figura 7.9, para trés temperaturas diferenfe4:Kab) 77 K e (c) 300 K. Os
calculos foram realizados usando as parametrizagbes HL2PW

Com este estudo sobre a corregdo de troca-correlacdo, $eiveb notar que o modelo
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Figura 7.14— Espectro de fotoluminescéncia, por transi¢cdes indiretam polarizacd@,, extraidas do
sistema da figura 7.9, para trés temperaturas diferende$:K@ab) 77 K e (c) 300 K. Os
calculos foram realizados usando as parametrizagées HL2PW

proposto possui resultados coerentes com 0s presentest@hoseanteriores. Entretanto, a
possibilidade de extensdo desse modelo para outros tipéldgas, como para wurtizita e

modelos com mais de 8 sub-bandas, torna-o interessanteordgacacdes de diversas para-
metrizagcdes XC mostraram que as diferengcas mais signifBsasurgem nas sub-bandas nao
ocupadas e nos espectros de fotoluminescéncia a tempasratars elevadas. Pode-se concluir

que a andlise da correcdo XC deve ser bastante cuidadosdieat@gs que exigem bastante

precisdo em suas propriedades.
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8 Conclusoes

O objetivo principal deste trabalho foi avaliar a importanda informacéo dos orbitais
atdmicos da rede cristalina em estruturas semiconduterasida dimensionalidade. Na pri-
meira etapa deste trabalho, foi analisada da simetria dgs&wy temporal no hamiltoniano
k - p de Luttinger-Kohn (16) e Kane (23), buscando uma descric@is noompleta de algumas
propriedades de estruturas semicondutoras. Os resultddiod®s com a andlise da simetria
de reversao temporal no hamiltoniakep foram significativos. Com esta analise foi pos-
sivel inserir a informacédo dgpin presente nos orbitais atbmicos da rede cristalina, a qual
bem definida, explicitamente nos elementos do hamiltoriaiab escrito na base de momento
angular expandida. As estruturas de bandas calculadas sonetmdos LK-RT e Kane-RT
apresentam maior ndo-parabolicidade das sub-bandas értamhior interacdo entre os dois
estados mais préximos ao fundo da banda de valéncia (HH1 ¢. LNd obter a média da
projecdo do momento angulan;, ao longo da FBZ, foi possivel notar mais claramente o0s
efeitos causados pelo tratamento mais cuidadoso da inf@oaespin Os estados LH1 e HH1
trocam de caracteristicas apos o ponto de espalhamentoluisisdas, ja que HH1 comeca
com (m;) = 3/2 e assume&m;) = 1/2 e LH1 segue o caminho contrario, 0 que n&o € visto
quando o calculo é realizado pelo método tradicional. Coneonpo de relaxacao dgin-flip
Ts, € inversamente proporcional a magnitude da interacée eststados, os resultados obtidos
neste trabalho déo indicios que o decaimentos@® longo da FBZ, é mais acentuado do que

0 mostrado no trabalho de Ferreira e Bastard (48).

A segunda etapa foi composta por um estudo do potencial da-t@relacdo em semi-
condutores, propondo uma nova maneira de descrever o @ifeteforma que tal descricéo
fosse geral e extensivel a outros célculos, e estudandaérnofa das diversas parametrizacdes

XC existentes nos calculos de propriedades de semicordutdyservandos quais propriedades
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séo significativamente sensiveis aos diversos modelazagiils. Nao foi possivel simular uma
estrutura onde o primeiro estado de bursglit-off fosse ocupado, devido a dopagem altissima
necessaria para tal. Entretanto, o modelo apresentoua@ssisemelhantes aos ja calculados
anteriormente (46). Com o teste das diversas parameteagdod possivel avaliar quais as
propriedades mais afetadas por esta correcdo energétegerfis de potencial calculados
mostraram variacao quanto a profundidade dos perfis esquscide cada tipo de portador,
porém a posicdo do nivel de Fermi em relacdo ao fundo do pagpofeco afetada. As
parametrizagbes BH e GL apresentam maior renormalizac@apgecom diferenga da ordem
de 20 meV em relagéo as parametrizagfes HL e PW92. Ao ana$issstruturas de bandas, a
diferenca mais notével foi a distancia entre os dois priosestados de buraco pesado, o que
causaria significativas diferencas na ocupacao da faixaelgia do segundo estado. Porém,
para os sistemas calculados as ocupac¢fes foram seme]lf@otésmbém devido a polarizagéo
de portadores do sisten{dIn)-d6-doped Na analise dos espectros de luminescéncia foram
observadas pequenas alteracfes quanto a posi¢cao do picardas, devido a renormalizacao
dogapde energia. As parametrizagcbes com po¢os menos profunckseaparam maior super-
posicéo entre os estados envolvidos na transicao eledrdN sistema-doped os espectros

a 300 K mostraram o surgimento de um pico adjacente, maigeigsiom as parametrizacoes

BH e GL.

Com estes dados, € possivel concluir que a informacéo peeses orbitais atbmicos da
rede cristalina deve ser preservada ao maximo quando aegpaedo de um sistema é realizada
em uma base diferente, como a base de momento angular, [giaftamacdes permitem
uma descricdo completa do formalismo usando no célculoa@ipdades optoeletrénicas de

estruturas semicondutoras.



103

Referéncias

1 WOLF, S. A. et al. Spintronics: A spin-based electronicgon for the futureScience
v. 294, p. 1488, 2001. DOI:10.1126/science.1065389.

2 AWSCHALOM, D. D.; FLATTE, M. E. Challenges for semicondacspintronicsNature
Physicsv. 3, p. 153, 2007.

3 BAIBICH, M. N. et al. Giant magnetoresistance of (001)B84)Cr magnetic superlattices.
Physical Review Letters. 61, n. 21, p. 2472, 1988.

4 FERT, A. Nobel lecture: Origin, development, and futurspihtronicsReview of Modern
Physicsv. 4, n. 4, p. 1517, 2008.

5 METHFESSEL, S.; MATTIS, D. CHandbuch der physikBerlin: Springer, 1968. 389 p.

6 OHNO, H. et al. (Ga,Mn)As: a new diluted magnetic semicaoiubased on GaAs.
Applied Physics Letteys. 69, n. 3, p. 363, 1996.

7 DIETL, T. et al. Zener model description of ferromagnetisnzinc-blende magnetic
semiconductorsSciencev. 287, p. 1019, 2000. DOI:10.1126/science.287.5450101

8 MATSUMOTO, Y. et al. Room-temperature ferromagnetismrangsparent transition
metal-doped titanium dioxid&ciencev. 291, p. 854, 2001. DOI:10.1126/science.1056186.

9 CHEN, X. et al. Above-room-temperature ferromagnetisreasb/Mn digital alloys.
Applied Physics Letteyy. 81, p. 511, 2002. DOI:10.1063/1.1481184.

10 BOLDUC, M. et al. Above room temperature ferromagnetisrivin-ion implanted Si.
Physical Review Bv. 71, p. 033302, 2005. DOI:10.1103/PhysRevB.71.033302.

11 CHO, S. et al. Ferromagnetism in Mn-doped 8bysical Review Bv. 66, p. 033303,
2002. DOI:10.1103/PhysRevB.66.033303

12 NAKAYAMA, H.; OHTA, H.; KULATQV, E. Growth and propertie®f super-doped
Si:Mn for spin-photonicsPhysica Bv. 302-303, p. 419, 2001.

13 WENG, H.; DONG, J. First-principles investigation ofrigition-metal-doped group-IV
semiconductorskY;_x (R=Cr,Mn,Fe;Y =Si,Ge).Physical Review Bv. 71, p. 035201, 2005.
DOI:10.1103/PhysRevB.71.035201.

14 CHOI, S. et al. Ferromagnetism in Cr-doped @&pplied Physics Lettery. 81, p. 3606,
2002. DOI:10.1063/1.1516613.

15 WOODBURY, H. H.; LUDWIG, G. W. Spin resonance of trangitimetals in silicon.
Physical Revieyw. 117, n. 1, p. 102, 1960.



104

16 LUTTINGER, J. M.; KOHN, W. Motion of electrons and holesperturbed periodic
fields.Physical Revieyw. 97, n. 4, p. 869, 1955.

17 KANE, E. O. Energy band structure in p-type germanium alicbs. Journal of Physics
and Chemistry of Solids. 1, n. 1-2, p. 82, 1956.

18 SIPAHI, G. M. et al. Band structure of holes in p-ty@a&oping quantum wells and
superlatticesPhysical Review Bv. 53, n. 15, p. 9930, 1996.

19 ENDERLEIN, R.; HORING, N. J. MFundamentals of semiconductors physics and
devices Singapore: World Scientific, 1997.

20 WINKLER, R.Spin—orbit coupling effects in two-dimensional electrowl &iole systems
Berlin: Springer, 2003.

21 ASHCROFT, N. W.; MERMIN, N. DSolid state physicd$Jnited States: Harcourt College
Publishers, 1976.

22 DRESSELHAUS, G.; KIP, A. F.; KITTEL, C. Cyclotron resoranof electrons and holes
in silicon and germanium crystalBhysical Revieyw. 98, n. 2, p. 368, 1955.

23 KANE, E. O.Physics of IlI-V compounddlew York: Academic Press, 1966. v. 1.

24 LOWDIN, P. A note on the quantum-mechanical perturbatih@ory.Journal of Chemical
Physicsv. 19, n. 11, p. 1396, 1951.

25 FOREMAN, B. A. Effective-mass hamiltonian and boundampditions for the valence
bands of semiconductor microstructurBlysical Review Bv. 48, n. 7, p. 4964, 1993.

26 THOMAS, L. H. The calculation of atomic field€ambridge Philosophical Society. 23,
p. 542, 1927.

27 FERMI, E. Eine statistische methode zur bestimmung eiregenschaften des atoms und
ihre anwendung auf die theorie des periodischen systemaelmenteZeitschrift fur physik
V. 48, p. 73, 1928.

28 SLATER, J. C. A simplification of the Hartree-Fock methBtlysical Revieyw. 81, n. 3,
p. 385, 1951.

29 HARTREE, D. R.; HARTREE, W. Self-consistent field, withckange, for beryllium.
Proceedings of the Royal Society\A150, p. 9, 1935.

30 KOHN, W.; SHAM, L. J. Self-consistent equations incluglexchange and correlation
effects.Physical Revieyw. 140, n. 4A, p. A1133, 1965.

31 VON BARTH, U.; HEDIN, L. A local exchange-correlation aottial for the spin polarized
case: 1Journal of Physics C: Solid State Physius5, p. 1629, 1972.

32 GUNNARSON, O.; JONSON, M.; LUNDQVIST, B. I. Descriptiori exchange and
correlation effects in inhomogeneous electron systenysical Review Bv. 20, n. 8, p. 3136,
1979.

33 PERDEW, J. P.; WANG, Y. Accurate and simple analytic reprgation of the electron-gas
correlation energyPhysical Review Bv. 45, n. 23, p. 13244, 1992.



105

34 ATTACCALITE, C. et al. Correlation energy and spin patation in the 2d electron gas.
Physical Review Letters. 88, n. 25, p. 256601, 2002.

35 BOBBERT, P. A. et al. Exchange-correlation energy of & lyals including valence band
coupling.Physical Review PBv. 56, n. 7, p. 3664, 1997.

36 ENDERLEIN, R. et al. Density functional theory for holessemiconductorshysical
Review Lettersv. 79, n. 19, p. 3712, 1997.

37 KARKAINEN, K. et al. Exchange-correlation energy of a twdmponent two-
dimensional electron gaBhysical Review Bv. 68, n. 20, p. 205322, 2003.

38 WINKLER, R. Spin density matrix of spi%-hole systemsPhysical Review Bv. 70, p.
125301, 2004. DOI:10.1103/PhysRevB.70.125301.

39 RADHIA, S. B. et al. Band structures of Ge and InAs: a A®rkodel.Journal of Applied
Physicsv. 92, n. 8, p. 4422, 2002.

40 RADHIA, S. B. et al. Band structures of GaAs, InAs, and G24&-p model.Journal of
Applied Physicsv. 94, n. 9, p. 5726, 2003.

41 FREIRE, H. J. PMagnetotransporte e ferromagnetismo Hall em heteroestast
semicondutoras magnética®004. 190 f. Tese (Doutorado) — Instituto de Fisica de Sao
Carlos, Universidade de Sao Paulo, Sao Carlos - SP, 2004.

42 HEDIN, L.; LUNDQVIST, B. I. Explicit local exchange-calation potentialsJournal of
Physics C: Solid State Physjes 4, p. 2064, 1971.

43 COHEN-TANNOUDJI, C.; DIU, B.; LALOE, FQuantum mechanic®aris: Hermann
and John Wiley & Sons, 1977.

44 RODRIGUES, S. C. P. et al. Charge and spin distribution @& _@Vin,As/GaAs
ferromagnetic multilayerg?hysical Review Bv. 70, n. 16, p. 165308, 2004.

45 SIPAHI, G. M.Teoria do confinamento de buracos em heteroestruturas eanutoras
do tipo d-doping 1997. 127 f. Tese (Doutorado) — Instituto de Fisica, Urside de S&o
Paulo, Sao Paulo - SP, 1997.

46 ROSA, A. L. et alp-type 6-doping quantum wells and superlattices in si: self-caasis
hole potentials and band structurBsiysical Review Br. 58, n. 23, p. 15675, 1998.

47 RODRIGUES, S. C. P,; SCOLFARO, L. M. R.; LEITE, J. R. Valerirand structure
of cubic AlGaN/GaN superlatticeg\pplied Physics Letterss. 76, p. 1015, 2000.
DOI:10.1063/1.125924.

48 FERREIRA, R.; BASTARD, G. ‘spin’-flip scattering of holéssemiconductor quantum
wells. Physical Review Bv. 43, n. 12, p. 9687, 1991.



