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EESUMO

Com o objetivo de <contribuir para o entendimentoc de
recentes resultados experimentais relativos a transigfes d4ticas
entre estados eletrdnicos localizados, observados em estruturas de
muitiplos pogos quanticos, realizamos um estudo tedrico
investigando os niveis de energias de um elétron Lligado a wuma
impureza hidrogendide num pogo gquantico simples.

Utilizando a equagdo de massa efetiva calculamos atraves
do método variacional as energias de um elétron ligado a3 uma
impureza doadora em um pogo quidntico de barreiras de potencial
finitas. Neste calculo a blindagem eletrénica do potencial da
impureza é tratada no formalismo RPRA, podendo tanto o elétron
ligado quanto os elétrans Llivres ocuparem as duas primeiras
subbandas do sistema.

Apresentamos nossos resultados para pogos quanticos de
Gaﬂs-GahﬂﬂLxﬂs variando a densidade eletrdnica e a posig3c da
impureza. Também a densidade de estados de impureza é& <calculadsa,
uma vez que ndo restringimos a posigdo da impureza no pogo.

0 efeito da ndo-parabolicidade da banda de condugdo do
GaAs e a presenga do campo magnético s3o levados em conta para
melhor interpretagdo dos dados experimentais, que em geral estdo

em boa concorddncia com nossos resultados.



ABSTRACT

The mass-effective weguation 1is wused 1in ocrder to

calculate the intra and inter-subband transition energies in the

Quantum Well structures.

The electronic screening of the shallow donor impurity

is inctued in the RPA method and the energies are found through

variational formalism. The binding energies are calculated as

function of the electronic density and impurity position 1inside

the well.

We have calculated the density of states due to

impurity position and also the non-parabolicity effect of the GaRs

conduction band 1is analised. For better fitting between our

results and the experimental data, we have inclued the magnetic

fiaeld in the system.

Qur results seem in a good agreement to those

experimentally obtained.
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INTRODUCAO

Em anos recentes vem se observando um grande interesse
no estudo de estruturas semicondutoras bidimensionais devido tanto
a sua importancia tecnoldgica, no avango da microeletrdnica,
quanto académica, no entendimento da Fisica fundamental de baixa
dimensionalidade. Dentre todas estas estruturas nos 1interessa
particularmente o pogo qudntico (Quantum Well) e, dentre todas as
suas caracteristicas relevantes ao estudo, estamos apenas
interessados nas propriedades de elétrons Llocalizados devidao &

presenga de impurezas doadoras neste sistema.

Em 1370 Ezaki e Tsut propuseram uma nova
hetero-estrutura semicondutora com certa periodicidade
unidimensional, as Super-Redes. Pelo <crescimento cuidadosamente
controtado de hetero-estruturas alternando-se camadas de
diferentes semicondutores consegue-se o que se conhece como
" mGltiplos pogos quanticos " (MQW) e " super-redes " (5L). Tais

estruturas se mostram interessantes pois obtem-se dispositivas com
as mais variadas propriedades apenas modificando suas arquiteturas
durante o processo de crescimento cristalilo.

Podemos descrever simplificadamente wuma estrutura MQW
por um potencial unidimensional retangular para os elétrons na
banda de condugdo e para os buracos na banda de valéncia. Como
exemplo, podemos citar uma estrutura MQW feita de GaRAs e

GahNQLwﬂs, onde % corresponde & concentragdo de aluminio que est3



diretamente relacionada com a altura das barreiras do potencial.
Se as camadas destaes dois semicondutores sdc finas o bastante
( 2200 A ), efeitos quinticos de <confinamento dos elétrons e
buracos nestes pagos tornam-se importantes, criando niveis
discretos de energias (subbandas) pela quantizagdo do movimento
dos portadores na diregdoc do crescimento da amostra. Para
astruturas SL o confinamento n3c & t%o0 acentuado, havendo a
possibilidade de tunelamento dos portadores de um pogo para o
outro, dando origem 3 bandas de energias permitidas; fato este
decarrente dos baixos valores da largura da barreira de potencial
e/ou da altura da mesma nestas estruturas.

Estudos tedricos tém levado mais adiante a idéia inicial

de Esaki e Tsu wuma vez que técnicas de crescimento de
heterc-estruturas vém sendo desenvolvidas com muito sucesso. Mais
recentemente sistemas guase-unidimensionais, como as fios

quanticos, tem sido objeto de investigagdoc tanto teérica gquanto

experimentatz. Entre as técnicas de <crescimento gue mais se
destacam podemaos citar a MOCVD e a MBE. Com destaque para esta
GLtima (Molecular Beam Epitaxy), estruturas de GafAs-GaAlAs vem

seando crescidas com alta qualidade, obtendo-se precisdo de camadas
atémicas. Isto se deve em parte ao controle das baixas taxas de
crescimento e aoc monitoramento ( por feixe eletrdnico, por
exemplo) da amostra durante seu processo de crescimento. Hzsim
sendo, tem-se conseguido estruturas com interfaces abruptas e

targuras de pogos e barreiras cada vez mais proximos dos valores



inicialmente objetivados. Referimo-nos 4as hetero-estruturas de
GaARs-GaAlAs por apresentarem um casamento de pardmetros de rede
entre estes dois materiais quase perfeito ( Aa/a = 0.06% para
baixas concentragBes de aluminio, sendo a = 5 A o parametro de
rede do GaRs), o que previne efeitos indesejaveis de tens8es nas
interfaces.

No que diz respeito ao0s estudos tedricos para pogos
quinticos dopados com impurezas rasas, o trabalho de Bastardg da o
primeiro passo para o entendimento de estados eletrdnicos Ligados
a estas impurezas. Neste trabalbo os pogos quanticos sda
considerados completamente independentes, sendo toda a atencdn
voltada para um pogo simples de barreiras de potencial infinitas.
0 método wvariacional, j& comprovadamente bem sucedido nas
estruturas MOS, foi usado neste calculo das energias de ligagdo do
gstado fundamental do sistema. Com este estudo observou-se
comportamentos basicos da energia do elétron ligado a uma impureza
rasa em pogos gquanticos, entre os quais podemos destacar a maior
energia de ligagdo para impurezas no pogo comparadas aquelas no
"bulk" do material, o aumento desta energia com o estreitamento do
poco e sua diminuig¥o quando a impureza é deslocada do centro para
perto da interface. Este Gltimo comportamento & responsavel por
uma banda de energia que introduz o <conceito de densidade de
estados associada a paosigdo da impureza nc pogo.

Logo apds, independentementes, Oreene e Bajaj* a

Mailhiot et al.™ (1982/83) reproduziram os resultades do Bastard



para um pogo quantico de barreiras de potencial finitas, e ainda
calcularam as energias de Lligagdoe para estados hidrogendides
excitados. Com a introduc3c da barreira finita observou-se um
efeito novo que consiste na diminuigdo da energia de ligagdo com o
estreitamento do pogo quando sua Llargura for extremamente fina
(L<10A); o que foi logo atribuido ao “vazamento" da fung3c de onda
do elétron ligado através das barreiecss finitas do paterncial.

Trabalhos posterioresaﬁ, seguindo basicamente a mesma
linha dos anteriores j& citados, trataram de introduzir a
contribuic3o da n¥o-parabolicidade da banda de condugdo do GaAs no
calculo da energia de Ligag3o. Foi observado gque tal contribuigdo
aumentava esta energia 3 medida que o elétron se tocalizava em um
nivel energético cada vez mais elevado em relac3o0 & base da banda
de condugdo, ou seja, este aumento era mais evidente em pogos
estreitos e em estados ligados pertencentes a subbandas excitadas.
Também a influéncia da diferenca de massas efetivas do GaAs e do
GafAltAs na energia de Ligacﬁ& foi investigadamg @ concluiu-se que
ela n8%0 é t3c relevante se o pogo n3o for por demais estreito
( L« 50A).

Tendo em vista os dados experimentails para transig8es
intra- subbandas ( 1s » 2p, m = * 1 ) que s3o obtidas na opresencs
de campo magnético, Greene e Bajajm analisaram teoricamente o
efeito deste campo nas energias dos estados ligadas ressonantes.
Este calculo foi feito através do método variacional wusando-se

como func¥o de onda tentativa uma combinacdo Linear de gaussianas,



dando excelentes resultados comparados acs experimentais.

Também a interagdo elétron-faonon foi investivada™
neste sistema, concluindo-se que ela aumenta a energia de ligagdo,
sendo mais evedenciada em pogos estreitos e em densidades
elatrénicas baixas, ja que o efeito de blindagem agui é
importante. A blindagem eletrdnica foi tratada por Brum et al.*?
que analisaram a energia de Lligagdo do estado eletrdnico
fundamental em impurezas no pogo qudntico na presenga de outros
elétrons. Verificou-se que o efeito da blindagem eletrdnica
diminui em muito a energia de ligagd3c ( sem zera-la ), atingindo
uma saturag3oc deste efeito para altas densidades de elétrons
tivres; fato este caracteristico de sistemas bidimensiaonais.

Medidas com impurezas rasas comegaram a ser publicadas
logo apés os primeiros trabalhos tedricos sobre este assunto.
Dentre os métodaos utilizados no tratamento experimental
destacam-se a observagdc de transigdes d4ticas no infravermelho
(Far infrared, FIR ) e técnicas de espalhamento Raman ressonante
(RRS). As amostras de GaRs-GafAlAs estudadas 530 dopadas com
silicio (impurezas rasas) geralmente em um intervalo de um tergo
da largura do pogo, se localizando, ou no tergo central, ou em uma
das tergas partes adjacentes as interfaces.

As primeiras medidas de magneto-espectroscopia FIR para
estrutruras de MQW dopadas foram anunciadas por Jarosik et al.™ e
Mercy et al.*? enm 1983, mostrandu-se em boa concoarddncia com oS

.. . . L do
resultados tedricos, particulsrmente com os de Greene e Bajaj



Experimentos mails recentes*3 ** tanm apresentads alguns problemas
referentes a posig3o da dopagem no pogo, pois tem-se observado gue
a impureza se difunde na direg3o de <crescimento da amostra
Também o efeito da blindagem eletrdnica tem sido alvo de
investigag8es experimentais. Gammon et al.*® notaram que para
densidades de portadores livres da ordem de 10%cm™ 3 energia de
transig3o 1s-2p+ sofre um deslocamento para o vermelho, fato que
em cutros experimentasi‘ com a amostra iluminada ( <criando uma
densidade eletrdnica de aproximadamente 109<:m—2 ) nada se havia
observado. Tal efeito n3c estd completamente entendido uma vez que
a presenca do campo magnético afeta os elétrons Llivres criando
dificuldades no tratamento tedrico.

Ainda com respeito a transig8es 1s-2p+ a altos campos
magnéticos ( = 17 Tesla ), Huant et aL.id e Chang et aL.17
relataram as primeiras manifestagdes do magneto-polaron-ligado em
estruturas de MGW; que aparece como um comportamento "pinning" na
regifo ressonante das energias de transigdoc. Calculos tedricos
recentes confirmaram este resultado experimental para estruturas
Maw *.

Ja para medidas de RRS podemos dizer gque a primeira
evidéncia de westados Ltigados & impurezas rasas em MOW fol
apresentada por Perry et al.®® em 1985. Até entdo tal técnica era
amplamente empregada no estudo dos "splittings" das subbandas de

estruturas MQW's. No entanto, fazendo uso de wuma amostra dopada

com silicio, Perry e seus colaboradores observaram um dubleto em



seu espectro, onde concluiram que o pico menos energético era
devido a transicBes de elétrons livres ( o splitting citado ) e o
mais energético atribuido a transigdo inter-subbanda do elétron
tigado do estado fundamental da primeira subbanda para um {( ainda
n¥o determinadoc ) estado lLigado da segunda subbanda. Medidas mais
reacentes de RRS feitas por Gammon et al.** mostraram algyo
diferente. Eles notaram que para densidades eletrdnicas da ordem
de 10*cm™ as posicBes dos picos no dubleto se invertem, ou seja,
o pico mais energético agora & devido a ‘transig8es de elétrons
livres. Isto significa que o estado lLigado da segunda subbanda tem
maior energia de ligag¥o que o da primeira subbanda. Tal fato na
ocasifo n¥o foi convenientemente interpretado.

Neste trabalho estudamos um pogo quantico simples de

barreiras de potencial finitas dopado com wuma d(nica impureza

doadora sob efeito da blindagem dos elétrons livres. Visamos com

nossos calculos esclarecer certas observagles experimentais,
. i% .

particularmente as de Gammon , ainda obscuras. Para tanto, no

Capitulo 1 descrevemos todo o tratamento tedrico wutilizado na
obtens3o das energias de ligagdo. No Capitulo 2 apresentamos uma
discuss3o dos resultados, analisando a depend&ncia das energias de
tigacdo para varios estados Lligados com respeito & densidade
eletrdnica presente no pogo e a influ@ncia da n3c-parsbolicidade
da banda de condug3o do GaRs nestas energias. Continuames no
Capitulo 3 a analisar os resultados, agora com respeito a posigdo

da impureza no pogo, onde introduzimaos as densidades de estados



calculadas por nds para varios estados e também varias densidades
eletrdnicas. Nossos resultados s3oc ainda cofrontados com aqueles
obtidos por RRS. A introdug3c do campo magnético no sistema é
feita no Capitulo 4, onde analisamos as transigdes intra-subbandas
sob o efeito da blindagem eletrdnica na presenga deste campo,
comparando nossos resultados com aqueles obtidos atrevés de
medidas de magneto-espectroscopia FIR. Finalizamos apresentandao

nossas conclusBes no Capitulo 5.



CAPITULO 1

DESENVOLVIMENTO TEOGRICO

i.a = Pogo Quantico sem impureza

Consideramos um pogo gudntico de Gaﬂs-GameL!Qs (x & a
concetragdo de Al) de forma a termos uma camada de largura L de
GaRs entre duas outras camadas semi-infinitas de GaRAlAs. As
interfaces criadas nestas jungdes s3o consideradas de extens@es
infinitas, abruptas na variag8o do material e livres de tens@es.
Tais simpltificagdes n3o prejudicam nosso modeloc em relagdo as
amostras de MQW estudadas experimentalmente. Primeiro porque tais
amostras s30 crescidas com barreiras de GaRlAs com larguras da
ordem de 100&, assegurandeo nossa escolha de pogo simples ja que
observa-se pouca penetragdo da fung3c de onda eletrdnica nesta
barreira. Também, em vista dos avangos nas técnicas de crescimento
de hetero-jungBes semicondutoras, interfaces cada vaz mais
abruptas s3¥o obtidas pelos grupos experimentais; e ainda, a
escolha do material BGaRs-0GaRlAs nos d& pouca tensd3o na interface
devido ao bom casamento dos parametros de rede destes materiais.

A diferenga de "gap" entre o GaAs e o GaRlAs d& origem a
um potencial confinador de elétrons e buracos para estruturas
crescidas em forma de sanduiche como descrito anteriormente. Este

potencial tem a forma de pogo, onde os portadores Llivres sdo



atraidos para dentro da camada de GaAs de Llargura L. 5Se esta
targura for pequena o suficiente ( L ¢ 500 H ) efeitos quanticos
tornam-se importantes e passamos a ter um gas de eletrons (  ou
buracos ) quase- bidimensional. Para tratar este sistema quadntico
partimos da equag3o de massa efetiva, onde toda a contribuigdo da
rede cristalina para c movimento eletrdnico & tomada como uma
variag3o na massa do elétron ( chamada agora de massa efetiva ).
Consideramos, por enguanto, tal massa constante e depois
analisaremos, em particular, o efeito da ndo-parabolicidade da
banda de condug3o do GaAs. Esta massa efetiva & aquela do ponto T,
m = 0.067 m_ (onde m ¢ a massa do elétron no vacuo J. Camo
trabalhos anter'it:sres"’"g tém ressaltado, usaremos uma massa para o
GaAlAs diferente daquela para o GafAs, m = (0.067 + 0.083 x ) m_ .
Assim, na aproximagdo de massa efetiva, podemos comegar
a analisar o problema de um elétron em um pogo de potencial
retangular unidimensional de bandas achatadas, que representa o
modelo mais simples para nossa hetero-jungdo semicondutora. Para
este casa a equacdo de Shrddinger pode ser desacoplada em duas,
uma para o movimento na direg3c do <crescimento da amostra e a
outra para uma diregdo perpendicular a esta. Nesta Gltima o

elétron estard livre para se mover num plano ( xy digamos), ja que

seu hamitoniano @

10



* - - . .
onde o valor de m serd 1interpletado mais adiante. Para este

movimento temos as auto-energias continuas

L2, 2
E - X (2)
T 2o
2 2 2 . , .
sendo k= = k_ + ky , @ auto-fung8es do tipo particuta livre
7 o eﬂt'p (3
k
/2 2 .o ‘ .
onde & = ¥Yx"+ vy . Agui K & o vetor de onda do elétron no plano

xy que serve também para identificar seu estado quantico no
movimento planar. Falta ainda fornecer o estado de spin e o estado
relacionado ac movimento na diregd3ac =z para caracterizar por
completo o0 estado eletrdnico neste sistema.

Para o movimento na direg3c dc potencial temos o

hamiltonianp :

n? g2
H.1 = - > (dentro do pogo) (4a)
= 1 dz
2 2
HA2 = - éhm d rad v (fora do pogo) (4b)
= 2 dz <

ande Uo @ o potencial da barreira tomado como 60% da diferenga de
gap entre os materiais GaHs e GaRlAs; VO= 0.6 (1040 x +470 x-)meV.

As soluglBes deste problema s3a obtidas pela impasigdo da

11



continuidade da funcdoc de onda e sua derivada primeira nas

interfaces, encontrando como auto-fungdes

{ Qicos(kiLIZ) exp Lk _(L/Z + z11
( 12 subbanda) Si(z) = { A cos(kiz) (5a)
L

1
A cos(k L/2) exp [k (L/2 - 2)]
i 4 2

(2% subbanda) fz(z) =

f —ﬂzsen(k;LIZ) exp [k!(L/2 + z1)1

{ A sen(k'z) (Sb)
2 E Y

L

A sen(k'L/2) exp [k'(L/2 - Zz)]
2 1 2

sendo ﬂi e ﬂz calculados para normalizar

estes estados. Os

valores dos K's em (5) s3o0 obtidos das eguacdes transcendentaisQ

mk = m¥k tglk L/2) (B6a)
4 2 2 4 i
mik2 = -mzkicotg(kiLIZ) (8b)
As auto-energias das subbandas deste problema

ficam, entd3oc, dadas por

(73
1 1

E = k;z (8)

, onde todo este procedimento poderia se estender para o calcule

das subbandas superiores se elas existirem; o que s6 depende da

12



altura das barreiras de potencial e da largura do pogo.
Podemos, enfim, identificar as subbandas come o estado
quantico que caracteriza o movimento na direg80 =. Compondo os

movimentos temos as auto-fung8es para o problema geral

2.7
W, o x £.(2) e (3)
sendo i o indice das subbandas; e também para a energia
2 2
E. 2 = E _2___*‘:; (10)

4

Vemos em (10) que usamos m ao invés de m* como feito em
{(2). A rigor, m* deveria ser usadaa, dando a contribuigdo da massa
m, ao movimento no plano. No entanto, mantemos m por ndo estarmos
tratando de pogos muito estreitos ( <« sof ), onde tal contribuigdo
se faz notar mais fortemente. Assim a diferenga das massas em
nosso calculo entra apenas na determinag3o dos niveis de energias
das subbandas, eq.{(B) (7) e (8).

A presenga de outros elétrons no pogo, como também de
impurezas nas barreiras resultante de dopagens moduladas, causa o
entortamento das bandas do nosso potencial retangular. Calcutos™t
perturbativos té&m mostrado que sob estas condig8es os niveis de
energias das subbandas sofrem um aumento significativo, sendo mais
evidente para as subbandas de menor energia. Em nosso tratamento

n¥o levamos em consideracdo tal corregdo por estarmos interessados
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nas energias de ligagdo e ndo nos "splittings" das subbandas. No
entanto, tal resultado afeta de modo particular a analise do
efeito da ndo-parabolicidade na energia de Lligagdo, o que

voltaremos a discutir em momento apropriado.

1. = Pogo quidntico com ilmpureza rasa doadora.

Continuando com a atengdo voltada para o pogo guéantico

de Gaﬂs—Ga1 Al As descrito anteriormente, vamos agora introduzir
-4 ™

neste sistema uma impureza rasa doadora e analisar a energia de um

eltetron ligado a esta impureza.

Com a impureza localizada na posigdo 2z = z_ no @poego, o

w

hamiltoniano toma a forma
H=H(z) +H + V(2,2z-2) , (11)
= xy I O

onde ng @ dado em (1) (e pode agora ser escrito em —coordenadas
tr

cilindricas para ganho de simplicidade ), Hz @ dado em (4) e Ui
sendo o potencial coulcmbiano atrativo da impureza, blindado pelos

elétrons tivres presentes no sistema. Esta blindagem & considerada

na apraoximag%o0 RPR e serd descrita mais adiante em detalhes.

14



Podemos no momento ainda afirmar que o potencial blindado manteém

. .. 2 2
apenas a dependé&ncia na variavel r = Vo4 (z-z )
o

0 hamiltoniano (11) & claramente n3%o separavel e de
solugdo analitica impossivel. RAssim sendo, usaremos o método
variacional para a obtens3o0 das energias de ligagdo.

As fung®es de onda tentativas sdo aquelas que se mostram
mais apropiadas & condig3oc de estados ligados a impurezas rasas,
ou seja, fungdes hidrogendides ou gaussianas. Trabalhos

. 22 o U o .
anteriores mostraram que solugBes de variavels ndo separavels,
. /2 2 . .
tipoa = +(z-2z_ )", apresentam resultados que no diferem muito

L]
das solucBes separaveis nas variavelis p e (z-z ) se o pogo ndo far
y
. » » a
muite lLargo ( L ¢ 3 a_, para Vc = W e a = 103 no BafAs ).
o
Esperamos que o mesmo valha para pogos de barreiras de potencial

finitas. Hssim, fazendo usa do méatodo wvariacional, tamos as

fungBes tentativas tipo hidrogendides para estados ligados no

plano xy

b
(tipo - 1s) &%(p) = —2_ exPL -bp/2) (12a)
Y 2n
2
b e t ip

(tipo - 2p%) &FT(p,p) = —2— F exp(-b,p/2) e (12b)

12n
sendo b.1 e bz parametras variacionais. 0Os estados ligados sdo

15



considerados como fungBes separaveis da forma
Wilep,2) = £ (2) 3%p, ) (13)
agnde fi(z) sdo as auto fungBes do pogo retangular dadas pelas

equagdes (5).

Vemos por (13) gque a fung3o variacionaltl & definida

apenas no plano xy, sendo, na diregdc =z, a mesma solugdc do

problema sem impureza. Este desacoplamento, como ja dissemas, &
.y - . . - .

aceitavel para pogos n8o muito mais Ltargos que 3a . Isto é

L2

compreenssivel, pois em pogos maicres que este limite a fungdo de
onda (13) necessitaria de uma componente em =z que ‘'prendesse"' o
eletron 3 impureza, como fazem as fungBes (12), o que n3o é
necessario para pogos estreitos onde as fungfes Ei(z) desempenham
este papel.

Calculando o valor esperado do hamittoniano (11) com a
fungdo de onda (13) e minimizando esta express3o em termos dos
parametros variacionais obtemos a energia de ligac¥o. 0O wvalor
esperado de Hz(z) resulta justamente a3 =energia da subbanda i
considerada, que subtraida do valor esperado de H nos di a energia
de lLigagdoc para o estado em quest3o. Por este motivo dissemos
anteriormente ndo ter grande import3ncia a determinac3c exata
destes niveis energéticos no calculo das energias de ligacdo, o

que ndo ocorre quando tratamos a nSo-parabolicidade e as energias

envolvidas em transigdes inter-subbandas. Ji o valor esperado de
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H nos d& o termo cinetico no plano, isto &, b /4 para ambas
A%

expressdes (12) de & ( }& dimensionalisado em valores de
Ry*=5.3meU a a:). Para Ui ocbtemos grande simplificagdo no calculo
dos valores esperados pela imposigdoc da separabilidade das fung8es
de onda nas variaveis p e (z—zﬂ), pois tomando este potencial

blindado na forma de sua transformada de Fourier hidimensional

= = - R s
UI (p,z—za) z zd.UI ( q,z—za) exp( © g.2 ) (14)
g

e calculando seu valor esperadoc obtemos

o
375 |V3(p,z-2 |85 = -1/m j b (6% x®) ™ FF v _(x) x dx
- - i .3
(15a)
a5}
. s b %2b23x*)
<§ZP_€.}V§(;:Z’Z.)1§ Tep o= -um J 2z oz TulX) X dx
L a ‘ o 20x%+pDH™ -
(15b)

- » . .
{ dimensionaltisados em Ry e ag ). Vemos que n3o mais precisamos
d . .8, , . _ " s = -
o valor de <& jVT(R,z-2 J)|£)> mas sim de V_ = CE [VT(T,z-2z ) |E D,
L I (s v Ly iR I 2] L
que é dado dentro da aproximagdo RPA com a introdug3oc da fungdo
dielétrica como veremos adiante.

Hpenas reagrupando os termos dos valores esperados j3&

calculados, obtemos a energia de ligag8o do elétron na subbanda i
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e estado R ( A = 1s5,2p* ) preso a impureza rasa no pogo gquantico

)

EY® = bfla - 1/n I b: cbf+x"'>'3"'2 UV (x) x dx (16a)

A (RN
[a)

o

2 b:<2b:—3x2>

b2 /4 '““J S ————— VU (x) x dx (16b6)
o 2(x +b2) ’ o

Sendo a forma analitica de V, (x) algo compticada, as

i
integrais nas expressBes acima sdo feitas numericamente pelo
método de Bauss-Legendre, sendo as energias minimizadas, em termos

dos parametros variacionais.

i1i.c = Blindagem eletrdnica do potencial da impureza na

aproximagdo das fases aleatérias C(EPAD.

Para completar o calculo das energias de LlLigagd3o falta
fornecermos os elementos de matrizes Vu(X) para as equagdes (186).
Estes elementos nada mais s3o0 gque as transformadas de Fourier

bidimensional do elemento de matriz <€({Uf(§,z-zo)§éi>. Isto é

18



feito aqui no formalismo RPAR.

Em nosso problema o elétron pode pertencer a primeira ou
segunda subbanda, deixando os indices i assumirem os valores 1 a
2. Também os elétrons livres que blindam o potencial da impureza
podem ocupar estas duas subbandas, o que nos leva a considerar a
teoria de hlindagem eletrdnica em sistemas com muitas subbandas.
Siggia e Kwokzs jd trataram este problema de forma geral e tambeém
g aplicaram para a estrutura MOS. Acreditando ser este tratamento
um pouco geral e suscinto demais, o consideramos aqui em detalhe
para o nosso pogo quantico. Fazemos isto de uma maneira um pouco
diferente daquela feita por aqueles autores, utilizando, agora, um
enfogque via matrix densidade”™.

ARinda com o0 sistema de pogo quidntico com wuma impureza,
podemos reescrever o0 hamiltoniane (71) como

Ho= H_(2) + V(E t) (17)

onde HQ trata do problema dos elétrons livres no pogo (eq.(1),0(4))

-» . . . .
a V(r,t) d3 o potencial da impureza, considerado como um termo
. a . , —iat
perturbativeo. R dependéncia em t é tomada como e para uma
dedugdo mais geral, e no final fazemos « = 0 para reobter nosso

caso de interesse. (omo vimos na primeira pacrte deste capitulo, H_
iy

tem como equagdo de auta-valor

H (zY|n,% > = E_ 2 {n,k > (18)
o n ko :

sendo E & dado em (10), com n se referindo & subbanda e E

n, E
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representando o vetor de onda planar do elétraon.

0 operador densidade para o sistema n3oc perturbado,

H = Ho , @ definido da seguinte maneira
, n,t oy = FLE_ 2 [n, ¥ (19)
&
com j(Er §) sendo a distribuigd3c eletrdnica de Fermi-Dirac, a
T = 0 K, valendo zero se a energia de Fermi (EF) for menar qgue Eh,
zero também se E # for maior que E_ e 1 se E_ astiver entre E a
n, & F F k2
E =» . Tomamos E_ = E + 2J] Ns se somente a primeira subbanda
n, K F i 4
estiver ocupada e E_ = E + 20 Ns = E + 2[1°Ns sa a segunda
¥ 4 £ S 2 2

subbanda também estiver ocupada ( Nsi @ a densidade eletrdnica da

subbanda ).

Com a introdugdo da perturbagdo no sistema observamos
uma variagdo &7 na densidade eletrdnica
T o= o+ é’n . (209
w
Assumindo que &7n tenha a mesma dependéncia temporal gque

—iint

o potaencial U(?,t), ou seja e , podemos desenvolver a equacdo

de movimento para esta densidade ( iS5 = {H,5nl1 ) desprezando

-

temos da ordem VSn

=
(E -E +wl(n’k
n,k+q n*k

Spin K+q) = LFCE_ k*q)-f(Enlk)](n'ﬁ’an P!

(212
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~ -
Somando esta expressdo para todos os vetores de onda k para

obtemos a densidade total do sistema chegamas a uma equagdec que

ralaciona os elementos de matrizes das transformadas - de

Faourier
bidimensionais de «F | &n [T e «F |V [T, &n@) e V({, 2),
respectivamente :
F(E }J-F(E )
» ks ke .
(nl (S |y = Y nokra T nk ) qrueg, D) (22)
. E -E +
n,k+q n k
k
Podemos, ainda, reescrever &1 como
- » A - -
Sy o= 2: }n’i ><n'ﬁ‘ & ‘n,ﬁ’+a)(n,§’+q| (23)
NN
E g
- .
gque nos foarnece (r léﬁ’r > da forma :
> -+
-i al ) o N - ; *> & ;
Snlr) = N et F N £ ,0z) & (z) <n'k|dn [n,k+q > . (24)
Z /. ca "
q. nin
13
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Apartir das equagdo (24) e (23) inferimos que

& 7 = T —t;'a T ’ £ 3
Sl F) 2 e /. ﬂhhs(q,g) V“wﬁq)
q nen
onde V = (n'lV(E,z)in) @ o potencial efetive procurado

talal

a matriz polarizagdo, definida como

[ FGE.  )-FGE_ )
oo(q) = Y [ p.ke3  nik
nnY ! E -
k

Para relacionar o potencial efetivo com o

externo (V™) da impureza sem blindagem, notamos que

Vg, z) = vhE, 2+ v, 2)

Em nosso caso, o potencial induzido & dado por

potencial

Na teoria da resposta linear, o potencial induzido & proporcionatl

ao potencial efetive (aproximagdoc RPR ),
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Lrd , - ind \ - »
VM) = VM E L o = Y x (v & . (29)
n ! nn,ra ra
r=
Finalmente obtemos,
L3 .31 _ ’_:RPA 3
VI Cg) = 2 = oo LA v (q) (30)

onde definimos a fung3o dielétrica na aproximagdo RPA coma

SREA (g) = & S - ¥ (qg) (31)

7o, n,r N, Trh,ra

e a fungdo sucetibilidade ¥ como

> > E (z)E  (z)E (z')8 (z') .
¥ . (g) = 2[&29 e 1 F dez dz' = = - = n (gj.
N, rE ' ra

2 2
Vf e +{z-z')

(32)

Devido 3 paridade exibida pelas fungdes de onda 3ﬁ(z)
para a pogo quantico diversos wvalores de x se anulam,
simplificando o sistema de equacgdes (30). Consideramos ainda =zera
toda potarizagdo 11 que 1inclua wuma subbanda desocupada, @ gue
equivale a tornar desprezivel todo espalhamento de elétrons de uma
subbanda a outra pelo potencial da impureza. Assim, nossa equagdo

(30) se transforma em um sistema linear de equagdes de dimensdo
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2x2, ja que estamos interessados nas duas primeiras subbandas

ocupadas. Deste sistema, dado as potenciais externaos
—3.45 2Mt @Mt Mt . . .

VI VTTT e VO, podemos obter os potenciais efetivos V e
14 i2 241 22

EX S

U22 gque necessitamos em (18) para o <calculo das energias de

ligag3do.

1.d = Tratamento da contribuigdo da nio-parabolicidade da

banda de conducdo do GaAs para a energia de ligagdo.

0 efeito da ndo-parabolicidade da banda de condugdo do
GaRs na energia de ligag3o & considerado de maneira 1idéntica
aquela inicialmente descrita por Chaudhuri e Bajajd para problemas
de estados ligados em pogos quanticos. Eles fizeram wuso da
saguinte expressdo para a massa efetiva m_em fungdo da energia da

subbanda i que contém o estado ligado
m/m_ = (0.067 + 0.0436 E_+ 0.236 E: - 0.147 €} ) , (33)

com Ei em elétron-volts. Esta express3o foi proposta par Kolbas™"
que a obteve por interpolagdc dos resultados de perturbagdo f.a

para uma temperatura de 77K. Mesmo que esta ndoc seja a temperatura

que usualmente se realiza experimentos (T a2 4.2K ) isto ndo afeta
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muito nossos resultados ja que a variagd3oc na expressdo (33) é
pequenaﬁ entre estes wvalores de temperatura. Rinda, devamas
mencionar gque ha uma restrigd3o ao uso de (33) quanto aos valores
de E; , que devem ser menores que 300 meV. Em nosso caso de pogo
ndo muito estreito (maiores gque 50 H) certamente esta restrigdo e
respeitada.

Para a utilizag30c de (33) calculamos primeiro a =energia
da subbanda que contém o estado Ligado de interesse, atraveés das
equagfes transcedentais (6). Depois, utilizamos esta energia para
o0 calculo das novas massas m ( por (33) ) e m, , com as qualis
voltamos a resolver as equagBes (6). Desta maneira procedemos
auto-consistentemente até obtermos um vator final estavel para a
energia da subbanda e para a massa efetiva , que & usada no
calculo na energia de lLigag3o do elétron pertencente a subbanda em
questdo.

Como veremos no capituleo seguinte, o efeito da
n3o-parabolicidade aumenta a energia de ligagdo, abaixando ainda
mais o nivel energético do estado Ligado em retag30 & energia da
subbanda ( EL). A rigor deveriamos utilizar aquele nivel de estado
ligado para o calculo da massa efetiva m per (33) e proceder
auto-consistentemente com esta energia. N3o fizemos desta maneira
por dois motivos : primeiro pelo tempo de uso do computador que
este processo utilizaria, e segundo, e mais importante, pelo fato
de que nosso nivel E nd3o é precisamente determinado, pais

\,

gmitimos em nosso tratamento o efeitoc de entortamento das bandas
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de condugdo dos materiais GaRAs-GaAlAs devido tanto & presenga de
elétrons no pogo quanto & de impurezas no sistema.

Fishman>* realizou um céalculo perturbativo onde observaou
que este entortamento de bandas contribuia para elevar os nivelis
energéticos das subbandas. Este efeito era significativoe a altas
densidades eletrdnicas, sendo mais evidente na primeirz subbanda
quea na segunda. Como exemplo podemos «citar alguns de seus
resultados para um pogo de largura de 2048 e barreiras de
potencial Ug = 130 meV . A primeira subbanda com tratamento de
bandas achatadas se lacalizava a uma energia de 3,6 meV acima do
fundo da banda de conduc3c do GaAs. Para uma densidade de
4,2.10"cm™ dentro do pogo, o entortamento das bandas elevou este
nivel para 25,8 meV. Analogamente para a segunda subbanda foram
encontrados os respectivos valores de 38,3 meV e 43,5 meV. Vemos
assim que a omissdo do tratamento rigoroso de considerar o nivetl
energético do estado tigado ao 1invés do nivel da subbanda é
compensado, em parte, também pela omiss3o da inclus3o de efeitas
de entortamento de bandas.

Obviamente prefeririamos n3e omitir nenhuma destas
questdes, porém a inclus¥o do efeito de muitos corpos que entorta
as bandas de candug3oc é algo extenso e complexo, gque esperamos

seja incluido em um calculo futuro.
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CAPITULO = &

Neste capitulo anatlisa

elétron preso a3 uma

impureza r
quantico, sendo sua dependéncia
neste sistema particularmente in

2.a = Densidade eletrd

subbanda.

Se a densidade de elét

10*cm™?

muito alta ( <« )
populada.
temperaturas ( T =~ 0 K ) no gual

circulo (bidimensional) de Fermi

densidade eletrdnica. Se esta
h 2

E = E + F atingira o nivel da
F 4

seu preenchimento.

Estamos interessados,

com apenas a primeira subbanda ocupada, com o

proveito da simplicidade para o

nica ocupando

teremos

Estamos considerando aqui o limite gqudntico para

mpureza no centro de pogo.

mos a energia de ligagdo de um
asa doadora nao centro do pogo
cam 2 deonsidade de elétrons livres
vaestigada.

apenas a primeira

rons presentes no sistema ndo for

apenas a subbanda

primeira
baixas

todos os elétrons estdo dentro do
de raio kF=T/2HNs , sando Ns a

densidade for aumentada, entdo

sagunda subbanda (Ez), iniciando

no momentoa, na analise do sistema
gque podemos tirar
estuda dos efeitos de blindagem
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eletrénica da impureza. Nesta circunsténcia podemss facilmente

inverter o sistema de equacgdes (30) para a obtensdo do potenciat

efetivo V
14

axt
| Vi, (@ |
V (g) = i (357
44 = (gl
1444
gnde ViTTq) @ a transformada de Fourier bidimensional de
VI = (8 (2) | V(22 ) |E (200 e
14 1 I [a] 1

iiui(q) = 1 + 2/q ﬁuﬁq) F

(q) (36

FEERS

(ja dimensionalisado em termos de R; e a: ) sendo 1 definide em

(?6) e F dado em meio a expressdo (32), que destacamos aqui como

o W
Fiﬁm(q)=Jﬁ Ja dZdZ’fL(Z)ng)EL(Z)fm(Z) exp(-q|z—zg§) . (37)
AQinda ha uma ressalva ao use de (3%), pois para sua

obtens3o desprezamos termos de espalhamento para subbandas vazias,
ou seja, H” = § para j# 1 ; o gue nem sempre & wverdade. No
entanto, tais termos sdo ordens de grandeza menores que Hu(ﬂ =1,
ja Taaz 1077 ) , e ainda n3¥o contem a unidade aditiva como Syi{

eq(36). Logo a omissdo de tais termos njo-diagonais n3o deve

afetar significantemente os resultados obtidos pelo wuso desta

aproximacdo.
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Valtando & equagdo (35), vemos que a dependéncia de {1 e
F com g deve determinar a agdo da blindagem eletrdnica na energia
de ligag3o. Olhando primeiramente para F, notamos por (37) gue
estes fatores de forma tém um comportamento lLimite bem definido,
tendendo a 1 para  indo a zero e indo a zero para g infinito.
Para exemplificar mostramos na figura 1 os fatores de forme
an, Fz-z-u' Fzzzz' necessariags para o tratamento de atea duas
subbandas ocupadas, em fungdo de gq. Notamgs que eles s3o bem
similares, e um calculo qualitativo poderia usar apenas um deles,

F“;‘.1 digamos, para o estudo do sistema de wvarias subbandas H
simplificando em muito o trabalho a ser feitoc. N3o fizemos 1isto
por ndc ter tal informagdo0 de ante-m3o, e acabamos por calcular
todos estes fatores; ganhando, no entanto, em precisdo nos
resul tados.

Devemos observar que os fatores de forma somente
dependem das dimensdes do pogo, ou seja, sua Llargura e suas
barreiras de potencial, sendo toda dependéncia com a densidade
eletrdnica contida em II. 0 comportamento deste termo em fungdoc de

q @ ilustrado na figura 2 para nuﬂ onde vemos que ele & igual a 1

para q's menores gue 2kF e vai a zero para valores maiores Qque

este limite.
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Figura 1 = Fatores de forma para um pogo de L = 100 Bex=0,3.
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Figura 2 = Polarizagdo ﬁ“ﬁq) para o0 mesmo pogo da figura
anterior e com Ns = 10%cm™2.
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Tendo em mente como F e [I variam com ¢, podemos vottar
ag calculo das energias de Lligagde. Primeiro dirigimos nossa
atengdo para o estado ligado do tipo 1s da primeira subbanda,
encontrando uma dependé&ncia com a densidade eletrdnica mostrada na
figura 3 para um pogo de ltargura L = 1008 e x = 0,3. Vemos nesta
figura um comportamento, ja observadoc por Brum et aL27, gue
consiste na diminuic3o da energia de ligag%o com o aumento da
densidade de elétrons Livres. Como vemos, este efeitoc de blindagem

& significativo, diminuindo em aproximadamente oito vezes a

energia de ligagdo.

5 2.0
(84
<
< 151
<
9 -
-
W 1.0 -
(]
_<_ 4
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T 05 A
pd
W ]
O-O T T 1 1 T 1 T ] 1

Ng (cm °)

Figura 3 - Energia de ligag8o do estado 1s da primeira subbanda

( L=1008, x=0,3).
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Algo interessante a ser notado é que a energia de
ligagdo ndo vai a zero para altas densidades eletrdnicas, comao
observado em sistemas tridimensionais ("bulk"), mas atinge um
valor constante, indicando que o estads ligado ainda existe para
estas attas densidades. Tal comportamento pode ser inferido da
dependéncia de F e I1 com ¢, haja visto que 5o cantribui com um
fator aditivo da forma [I(g)F(g) em (36). Esta fator wvai a zero
para valores acima de g = 100, pois F(gq) praticamente se anula,
cortando toda a influéncia de [(g) para densidades Ns (ou kp) gue
ultrapassem este wvalor limite. Isto acarreta, entdo, a
njo-dependéncia da energia de ligagdo com Ns para altas densidades
etetrdnicas.

Para o estado 2p% da primeira subbanda encontramos algo
diferente. Podemos ver peta figura 4 (mesmo pogo da fig.3d) gue a
enargia de ligagdoc diminui até deixar de existir para densidades
da ordem de 3.10%m ™. Neste caso a n¥o obtens3o de uma saturagdo
na energia de ligagd3o a altas densidades eletrdnicas deve ser
atribuida 3 baixa energia de ligagdo deste estado ainda a pegquenas
densidades Ns, onde o efeito de blindagem ainda é& desprezivelem
estados 1s. Com isto, a energia de ligagdo foi a zero antes mesma
de atingirmos o limite ( = 10*%cm™®) para o qual a densidade deixa
de exercer influéncia sobre a energia. A inexisténcia deste estado
para densidades acima de 10%m™ ainda n3o faoi observada
experimentalmente. ARté onde temos conhecimento esta @& o primeiro

. . . . 14,15
calculo evidenciando este comportamento. Certos experimentos
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tém mostrado transig8es intra-subbanda 1s-2p%* para densidades
acima deste (imite citado, o que n3c contradiz nossos resultados,
pois neles s3o utilizados campo magnético aplicado sob a amostra
de MUW, sfetando tanto as energias dos etétrons livres (niveis de
Landau), quanto a blindagem que eles exercem sob a impureza.

Voltamos a discutir este ponto em um capitulo mais adiante.

)
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Figura 4 - Energia de ligag3%o do estado 2p* da primeira subbanda

(L=1008, x=0,3).
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Z.h = Ocupagdo da Sy ubbanda.

g
:
>3
w
19

Com o aumento da densidade eletrdnica a segunda subbanda

comeca a ser populada por elétrons Llivres , os quais tambem

contribuem para o efeito de blindagem. A ocupagio da segunda
subbanda, para T = 0 K, comega a ocorrer no momento em que o nivel
de Fermi atinge o nivel wenergético desta subbanda, ou seja,
EF= E1+ 211 Ns = Ez. A partir deste ponto a densidade eletrbnica se

divide em duas, uma na primeira subbanda Ns1 e gutra na segunda
Ns . 0 nivel de Fermi & dado, agora, por E_= E + 2[Ns = E_+ ZINs .
2 F i 1 2 2

Com a ocupagdc da segunda subbanda temos que considerar

o sistema de equac8es (30) de maneira mais geral. Como ja

dissemos, este sistema torna-se simples devido a paridade das

funcBes ¥(z) do pogo e também devido as polarizagdes nulas

decarrentes de subbandas desocupadas. Ficamos finalmente com um

sistema 2x2 expresso matricialmente aqui por

@Mt - -

v £ £ V.1

14 1144 1422 11|

sl = (38)

&
v & ) v

22 2244 2222 22

A inversdo deste sistema & imecdiata, resultando os seguintes

potenciais efetivos
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awt evt

“2222 Vix T Zi422 sz
vV = ~ ; (38a)
14 £ £ - = &
1444 2222 2244 1122
axt =xt
Tiaaa vzz T Taza vii
V= . (39b)
22 & - £

14414 2222 2244 1122

Se somente a primeira subbanda estad ocupada, entdo £ ama™ ;
PP 0 e assim reobtemos (35) de (33a). Neste caso,
ext wxt
Uzz - v22 - bzzulbuu 11 (40)

Fazendo uso da expressdc (33a) para densidades acima de
1012cm_2podemos observar o efeito da ocupagdo da segunda subbanda
na energia de ligagdoc do estado 1s da primeira subbanda. Isto e
mostrado na figura 5 (mesmo pogo da fig.3), onde vemos que para
baixas densidades reobtemos a figura 3 e para altas densidades
gbservamos um novo efeito de blindagem, decorrente da ocupagdo da
segunda subbanda pelos elétrons livres. Notamos que este efeito
aparece como uma certa descontinuidade na energia de ligagdo para
valores de Ns nos quais ja se havia observado wuma saturagdoc do
efeito de blindagem. Esta descontinuidade anarece nesta figura
devido & escala usada no eixo das densidades. Na verdade, o valor
de st necessario para se atingir uma nova saturagdo da blindagem

€& o mesme que foi necessario na primeira subbanda, ou seja
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Figura 5 = Energia de ligagdo do estado 1s da primeira subbanda

com a ocupa¢gdo da segunda subbanda ( L = 100 H , x = 0,3 ).
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o

Ainda pela figura 5 vemos que um novo patamar foi
atingido, no entanto, com energia mais baixa ( = 0.1 Ry*). Se a
sistema apresenta uma terceira subbanda (o que n3oc acontece para
este pogo de L = 1008 e x = 0.3) esperamos que este processo se
repita até, eventualmente, a energia de ligagdo ir a zero ou a um
valor desprezivel em condigles experimentais.

Para o estado Z2p* da primeira subbanda nada de novao

gcorre, uma vez que a energia de ligagdo se anula para valores de
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densidade eletrdnica insuficientes para a ocupagdc da segunda
subbanda.

Hnalisamos agora o efeito da densidade eletrdnica nas
energias de ligagdo para estados ligados da segunda subbanda. Para
tanto, faremos uso do potenial efetivo Viz { eqg.{(33b2) nas
expressdes variacionais (16). Come resultado, podemos ver pela
figura 6 ( Linha cheia ) a energia de ligagdo de um estado do tipo
1s da segunda subbanda. Observamos gque o0 comportamento desta
energia com Ns & bem similar aguele exibido para este mesmo tipo
de estado na primeira subbanda ( fig.5 ), tendo como mais marcante
diferenga o fato de gque este estado apresenta menores energias de
ligagdo que o0os estados referentes & primeira subbanda. Pode
parecer intuitivo, mas, como veremos no capituleo seguinte, isto
nem sempre gcorre se a posicdo da impureza nda for mais a centro
do pogo.

Da figura 6 vemos que a segunda saturagdo, decorrente da
ocupagdo da segunda subbanda, se da a um nivel energético muito
pequeno, o gque em condigdes mais realistas nas amostras estudadas
experimentalmente deve significar a ndo observagdo deste estado
ligado nestas circunstancias. Também, como wveremos adiante, a
introdug8o da ndo-parabolicidade e a localizag3oc da impureza fora
do centro do pogo deve aumentar a energia deste estado, tornando

possivel sua observagdo.
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Figura & = Energia de ligag3o do estado 1s da segunda subbanda,
sendes a Linha em tracejado obtida com ] efeito da

ndo-parabolicidade tevado em consideracdc ( L = 100 A , x = 0,3 ).

Para o estado ligado 2p* referente & segunda subbanda
encontramos uma dependéncia da energia de ligag3c com a densidade
eletrdnica quase idéntica aquela observada para a primeira
subbanda. Vemos na figura 7 ( linha cheia ) que este estado também
ndo sobrevive ao aumento da densidade Ns , indo a zero para

, a -2
valores acima de 22 3.10 cm “.

Os wvalores encontrados agui sdo
apenas um pouco menores que 0os encontrados anteriormente para este

tipo de estado na primeira subbanda, indicando sua pouca
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dependéncia com a subbanda da qual faz referé@ncia. Como veremos,
este tipo de estado também é pouco dependente da posic3o em gque s&

Localiza a impureza no pogo.
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Figura 7 = Energia de tigag83o do estado 2pt da segunda subbanda,
onde novamente o efeito da n3doc-parabolicidade & mostrado na Llinha

em tracejado ( L = 100 A , x = 0,3 ).
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do GaAs nas energias de ligac8o.

Incluimos o efeito da n¥oc-parabolicidade da banda de
condugdoc do GaHs como uma mudanga nas massas efetivas m e m da
mesma maneira (& descrita na segdo d do capitulto 1. Faltou
mencionar naquele ponto que as equagdes (16) sofrem uma pequena
modificagdo no termo cinéticoa b?/4 , Que agora deve ser
multiplicado par 0.087/m1 , apenas por questdes de
dimensionatlizagdo. Também, L& haviamos visto gue m o era fungdo da
energia em que se encontrava a subbanda do estado Lligado sob
estudo, sendo tal massa tanto maior quanto maior era esta energia.
Assim, @ de se esperar que o efeito da n3o-parabolicidade seja
mais pronunciado para subbandas excitadas e para pogos estreitos.
Desta maneira, escolhemos um pogo relativamente estreito de L =
1000 e estados ligados da segunda subbanda para a analise deste
efeito.

Como resultado de nossos catculos mostramos nas figuras
6 e 7 ( Linha tracejada ) o efeitoc da n3c-parabolicidade em um
pogo de L = 1008 e x= 0.3 em estados tigados da segunda subbanda.

Vemos nestas figuras que as energias de ligac3o sofrem um aumento

com a inclus3oc da nd¥o-parabolicidade. Para os estados Lligadaos
deste pogo, mas pertencentes 3 primeira subbanda, observamos um
aumento bem mais discreto e ndo o mostramos nas figuras 4 e 5, ja

gque uma curva guase se sobrepde a outra.
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Como ja dissemos, estamos desprezando o efeito de

entortamento das bandas devido & presanga de elétrons Llivres no

sistema. Este efeito eleva™™ os niveis de energia das subbandas, o
que deve reforgar o efeito da ndo-parabolicidade, principalmente
para altas densidades eletrdnicas. Infelizmente n3o nos fol
possivel tratar tal efeito devido sua comptexidade. Uma maneira

gue poderiamos enfocar tal assunto seria a de, atravées de teoria
de perturbagdc de primeira ordemzi, encontrar as novas
auto-energias das subbandas cam & presenga na hamiltoniana do
termo de muitos corpos. Dada esta energia, a usariamos para a
determinagdo de mi(E) que seria a massa a ser considerada em todo
o calculo subsequente. Porém, uma dificuldade surge na resolugdo
das equagdes transcendentais (6}, poais ki e k;z ndo mais
necessariamente correspondem 3s auto-energias jd corrigidas pelos
termo de muitos corpos, ou melhor, necessitariamos tratar o
problema em segunda ordem de perturbagd3o para uma melhor wescolha
dos Kk's que s3o essencias em todo o calculo. Uma maneira
alternativa de se estudar o entortamento das bandas & cansiderar
fungBes variacionais também na direg3oc =z, e fazer a minimizagdo da
energia com o termo de muitos corpos incluido no hamiltoniano.

A frente destas dificuldades expostas, devemos salientar
gque o efeito da ndo-parabolicidade na energia de Lligagdo de
impurezas rasas em pogos quanticos ainda permanece em aberto

devendo ser tratadoc de forma mals conveniente na presenga de

elétrons Livres ne pogo. 0 gue fizemos apenas indicou que a
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energia de Lligagd3oc sofre um aumento quando este efeito e
considerado, sendo este aumento mals evidente em subbandas

excitadas e em pogos estreitos.

2.d = Dependéncia da =nergia de ligag8o com a largura d-o

Damos aqui uma breve explanagdoc do efeito da Llargura L
do pogo nas energias de ligagd3oa. Primeiro consideramos o pogo na
auséncia de elétrons livres ( Ns= 0 ), para em seguida considerar
o efeito da btindagem em fungdo de L.

Nas figuras 8a e @8b vemos as energias dos estados
ligados do tipo 1s e Zp*, respectivamente, 3 densidade eletrénica
nula. As energias de ligagdo sdo plotadas em fung3o0 da lLargura do
pogo para barreiras de potencial definidas com x = 0.1 e 0.3; onde
mostramos os estados ligados pertencentes as duas primeiras
subbandas. De um modo geral este comportamento observado ja & bem
entendido‘j, oy seja, a energia de ligagd3o cresce com o
estreitamento do pogo até atingir um maximec e entd3o decresce
rapidamente. Esta diminuigdo @ associada ao "vazamento" da fungio
de onda eletrdnica pelas barreiras de potencial quando o pogo é
muito estreito. Este vazamento ocorre em maicres valores de L
para os estades da segunda subbanda por se tratarem de estados

mais extensos em T e com nivel energético perto do topo do pago.
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Também notamos gque os estados 2p*x ( principalmente na
primeira subbanda )} s3o menos sensiveis & largura do pogo que o0s
estados 1s; e que guanto maior x, maior a energia de Lligaco
devido ao confinamento mais pronunciado dos elétrons dentro do
pogo ( equivalente ao estreitamento do pogo ).

Para analisarmos o efeito da Llargura do pogo para
sistemas com densidades eletrdnicas n3o nulas, mostramos na figura

9 a energia de ltigagdo ( tipo 1s ) versus Ns para um pogo de x =

0.3 e L = 1008 ¢ mesmo da figura 4 ) e também L = 2008 . Vemos gue

para vatores de Ns baixoes estas energias estdo prdximas daguelas

inferidas da figura 8a para estes estados. Quando a densidade
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Figura 9 = Energia de ligagdoc do estado 1s da primeira subbanda

( x = 0,3
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aumenta, a blindagem eletrdnica do potencial da impureza se
apresenta em uma forma mais eficiente para o0 pogo estreito, tanto
nao preenchimento da primeira subbanda guanto no da segunda; o gue
pode ser notado pela diminuigdo mais acentuada da energia de
ligagde do pogo L = 1008 com o aumento de Ns. Isto parece ser
intuitivo, pois no pogo estreito os elétrons estdo mais proximos a

impureza, podendo blinda-la mais eficazmente.
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CAPITULO - 3
Dependéncia da energia de ligagdo com a posigdo da impureza dentro

do pogo quantico.

Necste capitulo analisamos a =energia de ligagd3o como
fung¥o0 da posigdo da impureza no pogo. Fazemos istoc para estados
ligados do tipo 1s e 2p* tanto da primeira gquanto da segunda
subbanda, sendo também o efeito de blindagem eletrdnica
considerado. Paor fim introduzimos o conceito de densidade de
estados associada & posigdo da impureza e a catculamos para o caso
especifico que estad relaclionado como transigdes inter e

inta-subbandas, alvo de recentes medidas experimentais.

3.a = Energia dos estados ligados da primeira subbanda

em funcdo da posigdo da impureza.

Variando a posig3c da impureza dentro do pogo ( z < L/2 )
obtemos as energias de lLigagdo plotadas na figura 10 para estados
do tipo 1s da primeira subbanda de um pogo de L = 2000 e x = 0.3
Nesta figura mostramos como a energia deste estado varia com 3
posic3c da impureza para trés diferentes densidades eletrdnicas,

Ns= 107,10g}1043cm_3. Nosos resultados, para estas densidades,
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Figura 10 = Energia do estados 1s da primeira subbanda comao fungda

da posigdo da impureza ( L = 200 H , x = 0,3; em tracejado

x = 0Q,1).

segue basicamente o mesmo comportamento j& observado” em pogos de
barreiras de potencial infinitas e Ns = 0, au seja, maior energia
de ligagdo para a impureza no centro do pogo, decrescendo a medida
que a impureza é deslocada para perto da interface GaAs-GaAlAs.
Este fato é@ entendido como decorréncia da distribuig3c eletrdnica
do estado Lligado, que, como mostra a eq.(S5a), é dao tipo
cossenoidal na diregdo z, exibindo um maximo no centro do pogo a

. 3 . . .
um valor menor ( diferente de zero™ ) na interface, implicando em
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um comportamento semelhante para a energia de ligagdo.

Para a curva com Ns = 1013cm_2 observamos que a3 energia
de ligagdo quase se aula quando a impureza esta préxima a barreira
de potencial. Devemos salientar que para esta densidade o efeito
do preenchimento eletrdnico da segunda subbanda na blindagem ja se
fez notar, atingindo a segunda saturag3o observada anteriormente
na figura 5.

Ainda na figura 10, vemos para Ns = 10%cm™ uma curva em
tracejado para L = ZOOﬁ, mas com x = 0,1. Notamos que a energia de
ligag3o neste caso & menor que aquelta para x = 0,3 com a impureza
no centro do pogo, mas se torna Lligeiramente superior com a
impureza na interface. Este fato & facilmente compreendido, pois
aumentando as barreiras do potencial aumentamos também a
distribuig30 eletrdnica no centro do pogo e a diminuimos na
interface, levando a energia de ligag3o & um comportamento similar
ao desta distribuigdo.

Os resultados para o estado Lligado do tipo Zpx da
primeira subbanda como fungdo da posig3o da impureza estdo
ptotados na figura 11, onde mostramos trés curvas referentes as
densidades Ng= 103, 10% e 10?cm_2; lembrando gque para este estado

a seguda subbanda n3o0 chega a ser ocupada, pois ele deixa de
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Figura 11 Energia do estados 2p% da primeira subbanda como fungdo

da posigd3c da impureza ( L = 200 ﬂ, x = 0,3 ).

existir 3 uma densidade eletrdnica 1inferior & ocupagdo de tal
subbanda. Pela figura 11 notamos gque o comportamento da energia de
Ligagd3oc com a posigdo da impureza @ basicamente o mesmo observado
para o estado 1s, ou seja, maior energia de Lligagd3o para a
impureza no centro do pogo do gque com esta na interface. No
entanto, esta dependéncia da energia de ligag3c com a posigdo da
impureza @ mais discreta que aquela observada para o estado 1s,
haja visto gque esta energia pouco wvaria ( = 0,0SRy’) quando
trazemos a impureza do centro para a interface do pago. HAinda,

notamos que esta variagdo gquase que independe da densidade Ns,pois
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as trés curvas da figura 11 praticamente diferem por um fator

constante.

3.b = Energia de ligagio dos estados ligados da segunda

subbanda em fungdo da posicgdo da impureza.

fomo feita para a primeira subbanda, catculamos as
energias de ligag8o para estados do tipo 1s e 2px pertencentes a
segunda subbanda com a impureza deslocada do centro do pogo. Na
figura 12 observamos as energias do estado 1s da segunda subbanda

em fungdo da posigdo da impureza em um pogo de L = 2000 e x = 0,3

?

com Ns = 10 ,1011e 10*3cm™®. Notamos nesta figura um comportamento

completamente distinto daquele exibido por este mesmo tipo de
estado na primeira subbanda ( fig.10 ). Vemos aqui que a energia
de ligag3o atinge um maximo em uma posigdo intermediaria entre o
centro e a interface do pogo, e n3¥oc mais na posigdo central como
antes observado. Isto pode ser facilmente interpletado se
Lembrarmos a forma senoidal da distribuigoc eletrdnica da segunda
subbanda ( eq.(5b)), que ndo mais & maxima no centro do pogo, mas
sim em uma posig3o deslocada para a interface; o que também torna
maxima a energia de ligagdo nesta regido.

Com respeito 3 dependéncia na densidade eletrdnica Ns,
podemos notar que para baixos vatores de Ns ( isto é 10%em™ ) a

energia de ligagdo & maior no centro do que na interface do pogo.
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Figura 12 = Energia do estados 1s da segunda subbanda como fung3o
da posigdo da impureza ( L = 200 ﬁ, x = 0,3; em tracejade :x =0,1)
Isto nd0 acontece gquando Ns & da ordem de 10" ou 1013cm_2,
indicando que a blindagem eletrdnica é mais efetiva quands a
impureza esta no centro do pogo; o gque parece ser intuitiva, pois
quando a impureza estad nesta posic¢c¥o hd uma maior nuvem eletrdnica
aog seu redor do que quando a 1impureza estd na interface, onde
parte significativa da distribuig3oc eletrdnica pode distar L da
impureza. HAinda na figura 12, para a curva na qual o efeito da

blindagem eletrdnica ja se saturou pelo preenchimento pelas



. . . , 12 -2
eiétrons livres da segunda subbanda, isto & Ns = 107 em 7, vVemos

que a energia de ligagdo que era guase nuta para a impureza na
posigdoc central, acaba por ter um acrescimo (ainda que pequena )
quando a impureza se desloca em direg30 & barreira de potencial;
efeito contrario aquele observado nestas mesmas condigdes para o
estado 1s da primeira subbanda ( fig.10 ).

Também nesta figura 12 podemos observar o efeito da
altura da barreira do potencial na energia de Lligagdo. Vemos em
tracejado a energia do estads 15 da segunda subbanda com Ns =
10?<:m-2 , L = ZOOﬂ e agora x = 0,1. Ressaltamos duas observagdes
uma, como na primeira subbanda, que a energia de ligagdo torna-se
maior, para x = 0,3, em relagdo 3 x = 0,1 ) quando temos a
impureza no pogo; e outra, gque o ponto de maximo para x = 0,1 &
deslocado mais para a interface. Novamente, a explicagdo para
estes fatos esta no maior confinamento da fungdo de anda
eletrdnica em torno de z = 0 para x ( ou Vo ) mais elevados.

Para o estado Ligédo do tipo 2p* da segunda subbanda
obtemos como resultados a figura 13, gue nos mostra a energia de
ligag3o deste estado em fungdo da posigdo da impureza, com Ns= 10?
105e 107cm_2; sendo considerado o© mesmo pago das figuras
anteriores. Notamos nesta figura que o comportamento & muito
similar aquele exibido pelo estado 2p* da primeira subbanda. Com

um pouco mais de atengdo podemos observar gue a variacdo da

energia com a posig¥oc da impureza é ainda mais discreta, indicando
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Figura 13 - Energia do estados 2p* da segundaa subbanda como func3o
da posigdo da impureza ( L = 200 ﬁ, x = 0,3). Em tracejado a

2

energia deste mesmo tipo de estado da primeira ( Ns = 103cm— ).

sua pouca dependéncia com este pardmetro. Também notamos que o
comportamento exibido pelo estado 1s desta segunda subbanda n3o
aparece claramente aqui, ou seja, ndoc observamos um maximo na
energia para valores de z deslocados para a interface. No
entanto, em relagd3c ao estado 2p* da primeira subbanda, as curvas
desta figura 13 mostram uma tend@ncia em aumentar as energias de
ligagdo para as posig8es da impureza prdoximas 3 interface, coma é
facilmente visto nesta figura pela curva em tracejado que

representa o estado 2Z2p%* da primeira subbanda com Ns = 103cm—2.
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3.¢c = Comparagdo entre nossos resultados = agqueles

obtidos experimentalmente em medida de transicgfes inter-subbandas.

Como ja dito na introdugdo deste trabalho, as energias

dos estados ligados podem ser inferidas de medidas nas quais se

observam transigles o6ticas em estruturas MAW. Deste modo, nunca
analisamos um dnico nivel energético, mas um par de niveis
ressonantes. Experimentos de FIR investigam transigdes
intra-subbandas 1s-2p% na presenga de campo magnetico, sendo per

isto analisada em separado no prdéximo capitulo. Ja as medidas RRS
podem ser confrontadas com transigies inter-subbandas obtidas em
nosso modelo tedrico, o que fazemos adiante.

Ndo devemos esquecer que nossas fungles wvariacionails
Ligadas ndg "prendem" o elétran na diregdo =, sendo nesta diregdo
tomada a solugdo exata do pogo quéntico. Assim, mesmo para z = 0,
ha uma paridade definida para nossos estados Ligados, o que
impossibilita transig8es entre estados da primeira subbanda ({(par)
para a saegunda subbanda (impar). Contudao, no caso mais realistico
de medidas experimentais a invers3o de paridade em uma transigdo
inter-subbanda deixa de existir se a impureza estiver deslocada do

centro do pogo; sendo, portanto, tal transigdo possiveLZQ. Neste
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intuito, analisamos tais transigBes para diferentes posigdes
da impureza no pogo.

Para uma largura L do pogo e a concentragd3o x de Al
determina-se os nivels de energia das subbandas, e com 1istoc o
"splitting" entre elas. Como j& observamos anteriormente, nossos
resultados para estes valores ndo s3o precisos se o pogo quantico
contiver impurezas e etétrons em excesso, ja que isto acarreta o
entortamento das bandas gue ndo @ tratado aqui. Tendo 1isto em
consideragdo, podemos analisar as diferengas entre as energias dos
estados ligados 1s da primeira e segunda subbanda, e caso
necessitemos das energias de transig3c entre estes estados,
adicionamos o "splitting" entre estas subbandas. Deste modo, pela
figura 14 vemos esta diferenga apresentada para um pogo de L =200H
e x = 0,3 , gue nada mais representa do que a diferenca entre os
resultados mostrados nas figuras 10 e 12. Notamos que a impureza
no centro do pogo sempre apresenta uma energia de ligag3o maior na
primeira subbanda gque na segunda subbanda, sends a diferenga
mostrada sempre positiva em z = 0. Porém, se a impureza faor
deslocada suficientemente para perto da interface a situag3oc se
inverte, com valores negatives para a diferenca Eis— E:S . Este
fato novamente tem como explicag3o a forma cossencidal e senoidal
das fungBes £(z) do pogo. Deixandoc de lLado o caso em gue a segunda
subbanda esta ocupada, Ns =10iacm-2, vemos gque as outras duas

curvas da figura 14 <chegam a atingir um maximo negativo de

aproximadamente —0,1R; {( 2 -0,5 meV }, sendo este maximo obtido
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Figura 14 - Jiferenga das energias dos estados 1s da primeira e
segunda subbanda como fungdo da posig3o da impureza ( L = 200 =l
x = 0,3 )
para zﬂ menores na curva de maior Ns. Este Ultimo comportamentao

tambem @& verdade no gque diz respeita a invers3o de sinal da

diferenga de energia, ou seja, para Ns maiores necessitamos de z

menores para termos uma diferenga negativa.



Podemos neste ponto tomar o0s resultados expe
Perry et al®* para serem confrontados com os no.
experimento foram obtidaos resultados de medidas d
inter-subbandas em um pogo com L = 2383 e x = 0,23
impureza ( silicio, no caso )} se localizava em uma fa:
de um tergo da lLargura do pogo. Em condigdes experinm
inferido que Ns = 0. Nesta medida foi obervado um
espectro de absorgdo, onde o pico menos energético ( <
foi reconhecido como devidoe & transigd3o de =eletr
(“sptitting“) e o mais energétice ( 24,0 meV ) a
transig3o entre estados ligados da primeira e segunda
Para este mesmo pogo, com z, = 0, nossos calculos ddo <
23,46 meV respectivamente. Vemos assim que os resultado.
est3o um pouco abaixo ( = (¢ 5% ) dos experiment:
provavelmente pelas simplificagdes do modelo
principalmente a consideragdc de bandas achatadas, que
absolutamente ocorrer devido 3 presenga de impurezas n
pesguisada. Ainda assim, podemos minimizar tais dificu
analisarmos apenas as posigdes relativas dos pices no c
espectro de absorgdoc de transigles inter-subbandas. Ne
nossa transig3o entre estados ligados esta 2,45 meV 3

transigdo entre subbandas; valor este um pouco acima dos

encontrados experimentalmente. Porém, devemos Ltembra
impurezas na amostra n3c estdo todas em z = g , mas vari
intervalo de L/3 centrado sobre este wvalor. Assim,
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nossa impureza para z = 153 chegamos aa valer de 2,2 meV

observado { o comportamento da diferenga de energia com z neste

pogo a Ns 0 é bem similar aquele com Ns = 10°cm™® mostrado na

figura 13 ).

Medidas RRS mais recentes mostram algo diferente. Gammaom
e seus colaboradores'™ também observaram um dubleto em seu
espectro de absorgd3e para um pogo de L = 205H e x = 0.25, mas
agora as posigBes dos picos aparecem em ordem inversa, isto &, o
pico menos energético ( 25,5 meV ) é devido a transigdo entre
estados ligados e o pico mais energético ( 27,3 meV ) diz respeito
a transigBes entre subbandas pelos elétrons livres Tudo isto com
Ns = 1,5.10“tm_2 e com a impureza novamente localizada na terga
parte central do pogo. Nossos resultados, para este mesmo pogo,
fornece um valor para o "splitting" das subbandas um pouco menor
(27,28 meV ) gque o oabservado. De novo podemos atrubuir tal
diferenca ao entortamento das bandas de condugdo dos materiais da
amostra, ja que temos agora impurezas dentro do pogo (gue aumenta
o “splitting" , como na medida de Perry ) e também welétrons no
poco e impurezas na barreira que diminuem o “splitting” , deixando
a diferenga em torno de = 3% . Para o pico relativo & transigdo
entre estados ligados obtemos uma energia de 28,34 meV para a
impureza no centro do pogo. Como podemos ver nossos resultados ndo
confirmam a invers3o dos picos no dubleto, sendo ainda a diferenga
de energia dos estados Lligados tipo 1s das duas primeiras

subbandas igual & 1,06 meV positiveos. R invers3o poderia ocorrer

58



se esta diferenga fosse negativa. Para esta analise plotamas na
figura 15 os resultados das energias dos estados 1s das duas
primeiras subbandas, bem como a diferenga entre elas, em fungdo de
z,  para o pogo em guestdoc ( L = 2055, x = 0,25 e Ns=
1,5.10“tm—2). Notamos gque obtemos valores negativos para a
.- . 15 1s .
diferenga de energia ( portanto E1 menor gue E2 ) para z maiores

que = 460 , sendo o valor negativo maximo ( = -0,42 meV ) atingido

para zﬂﬁ 788 .

0.2

s _ Ol
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w
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Zo (L /2)

Figura 15 = Diferenga de energia dos estados 1s da primeira e
segunda subbanda, e seu diferenga, como fungdo da posigdo da

impureza ( L = 205 H, x = 0,25 e Ns = 1,5.10%cm™).
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Rcabamos por chegar em duas dificuldades na explicagdo
da invers8o dos picos no dubleto observado por Oammom. Podemos
explicar esta inversdo se acreditamos que a impureza nd3c estd na
centro no pogo, levanda a uma energia de ligagdo maior na segunda
subbanda do gque na primeira. No entanto, temos gue desloca-la
cerca de 80f na diregdo da interface ( = 208 praximo a esta )
sendo que o maximo esperado para este deslocamento é& metade de
L/3, ou seja = 348 . Esta dificuldade pode ser amenizada pelos
recentes estudasia'i‘ que indicam que a impureza ( 5i ) "demora"
um certo tempo para ser incorporada & estrutura MAW crescida,
deslocando-se assim na diregdo de crescimento da amostra, o que
nos possibilita aumentarmos o nosso valor limite além dos 348
Qutra dificuldade reside no valor da inversdo dos picos ( -2,4 meV
experimentalmente contra -0,42 meV em nossos resul tados ),
mostrando gue a energia do estado ligado da segunda subbanda &
maior que da primeira 5 vezes mais que o esperado por nos.
Podemos diminuir este fator se considerarmos a ndo-parabolicidade,
contudo, como j& dissemos em ocasifes anteriocres, a inclusdo deste
efeito para Ns # 0 & algo delicada pois o entortamento das bandas
comega a afetar os niveis de energias envolvidos no problema.

ARinda mais, Oammom e seus colaboradores observaram que
fazendo Ns ir a metade do valor inicial, ou seja 0,75.10utm_2, os
picos do dubleto se sobrepunham. Nossaos resultados 1indicam que,
tomando z, convenientemente fixo, podemas ter 0 caso de Eis—E;S

negativo e através da diminuigd3oc de Ns tornar tal diferenga
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positiva ou nula. Porém esta diminuig30 de Ns deve ser bem mais
significativa do que um fator 1/2 observado experimentalmente, e
mesmo a3ssim ficamos com a dificuldade anterior de obtemos o valor

exato da inversdo da diferenga de energia.

3.4 = Densidade de s=stados de impureza.

Como mostramos nas secdes anteriores, variando a posigdo

da impureza no pogo varremos todo um intervala de energia de

. o . . < c .. 3
ligagdo de um estado ligado. Sequindo a idéia inicial de Bastard
podemos calcular uma densidade de estados que nos fornece o numero
de posigdes possiveis da impureza ( equivalente 3 "estados" ) gque

apresentam uma energia de Lligag80 em torno de um determinado

valar; o gque definimos cam

dz

i
g(E) = 2/L i @ (41

dE

i
onde z, € a posigdo da impureza ( 0 = z, = L/2 ) e E(L,za) & a
enaergia de ligagdo para o estado ligado sob considerag3o.

A partir de agora analisamos a dependéncia desta
densidade de estados com respeito & densidade Ns de elétrons

livres presentes no sistema. Na figura 10 haviamas visto trés
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is L.
curvas E1 (z ), uma para cada valor de Ns. Tomando a derivada em
p LA
relagdo a z, destas curvas e invertendo-as, calculamos por (41) a
L 4
. 15 .
densidades de estados g(E1 ) mostrada na figura 16. Nas ordenadas
. . . 1S .
destas figuras temos as energias de ligagdo E1 e em suas absissas
is . n s * bl -
g(Ei } em unidades atdmicas ( a, e Ry ). Estas trés curvas mostram
um comportamento semelhante, ou seja, divergem a infinito para um
. 15 . L. . L.

valor superior E1 , atingem um minimo para valores intermediarios
da energia e voltam a crescer ( n3o mais divergem ) para um wvalor
. . is Lo ,

inferior de E1 . Tal comportamento basico é o mesmo mostrado por
Bastard em estados lLigados em pogos gqudnticos de barreiras de

. . - . 43

potencial infinitas. Notamos ainda que os valores de g(E1 ) sdo
cada vez maiores para Ns crescentes, o que pode ser facilmente
compreendido pelo pequenc intervalo de energia de ligagdo que as

E max
15 .
curvas E “(z_) varrem para Ns grandes, assim, como I . glE) dE
1 L& ] E muin

deve ser normalizado, E -E .
max  min

pequenags implicam em g(E) maiores,
como o observado.

Os valores maximos de g(E) indicam que existem malores
numeros de estados para determinadas energias, o que ocaorre para
15, . .
E1 maximo e minimo em cada curva da figura 16, correspondendo
respectivamente & posig3o da impureza no centro e na interface do
poco. Logo, se analisamos um pogo qudntico com dopagem uniforme em

. L 15 . .

todo o pogo, esperamos que a energia media E1 seja mais
fortemente determinada pela impureza nestas duas posigdes onde

g(E) & maximo.
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. X ~ 13 .
o calculo da forma do espectro de absorgdo entre estados Lligadaos
ressonantes. Neste caso devemaos estudar g(Ei—ER as 1inves de
t -
1S " .
apenas g(E1 ); onde E e Ei sdo as energias dos estados
t 4

ressonantes. HAssim, dos resultados das figuras 10 e 11 podemos

inferir a respeito de transig8es l1s-2pt da primeira subbanda ( a

sy . . =45 2pF

campo magnético nuto | ) atravées do calculo de gf_i -E1 ). Na
figura 17 mostramos g(Eis—EipI) para Ns = 10"em™® ¢ tembrando que
o estado 2p* deixa de existir para Ns »10%cm™ ). Notamos nesta

figura um grafico bem similar aquele mostrado na figura 16 para
g(E:S) , 0 que certamente & decorrente da pouca dependéncia do
estado 2Z2p% com z,- Observamos ,ent¥c, apenas um deslocamento para
mais baixas energias. Isto deixa 1inalteradas as <conclusBes ja

feitas para a densidade g(Eis), onde os estados mais relevantes

s3ag aqueles com a impureza no centro e na interface do pogo.

20 1 7 -2
Ns =10 cm
-~ 7] Figura 17 = DJensidade de
o
=) estados g(Els—Esz) para
— IO - 1 1
) um poco com L = 200 H e
o
() . x = 0,3
O i I i
0.5 1.5

ENERGIA (Ry')

Ja para estados ressonantes de diferentes subbandas as
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conclusdes se alteram. Da figura 14 podemos inferir a respeitc de

transigdes inter-subbandas entre estados Lligados do tipo 1s,

calculando para isto g(Eis-E:s) . Mostramos este resultado na
figura 18 para a mesmas trés densidades da figura 14. Com

respeito a observagdo de que g(E) é maior para grandes valores de

~ ‘S .
Ns vale a mesma argumentagdo exposta para g(E1 }, ou seja, Ns
maiores fornecem E -& . menores, implicando em densidades de
higlah 4 mLn
estados maiores para manter a normatizaglo sobre todo intervals da
energia. Hgara, notamos um camportamento distinto. Duas
. a” . o 45 45 ..
divergéncias sdo observadas, uma para (E1 -E.2 ) minimo e gutra
1S _45§ .. . N .
para (E1 -E2 ) maximo, correspondendo & posig3c da impureza no
centro do pogo ( mdximo )} e & uma posigdc intermediaria entre o
. L. . 1S 1S
centro e a interface do pogo ( minimo ), justamente onde E°-E

1 2

assume o seu minimo valor (fig.14). Assim sendo, as posigdes das

impurezas que mais devem influir em um calculo com g(Eis—E;S) sdo
estas duas posigdes ja citadas; diferente daquelas obtidas em

estudos de transig8es intra-subbandas.

Ainda mais, notamos uma descontinuidade perto de Ei"fs-E'15

2
P P 1S _15§ .
minimo, consequéncia da forma da curva (E1 —E2 )(zﬁ), fig.14, que
apresenta para certos valores de energia dois valores

correspondentes de z_ distintos, que no calculo de g(E) se somam.
(%)
Logo, a energia na qual a descontinuidade ocorre & aquela em gue a

impureza esta na interface do pogo.
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CAPITULD - 4
Impureza raza doadora em um pogo qudntico na presencga do  campo

magnéticon.

Como ja mencionado em gcasides anteriores, as medidas de
transigfes Gticas entre estados ligados da oprimeira subbanda (
intra-subbanda ) s3o0 feitas na presenga de campo magnético
aplicado sobre a amostra. Neste «capitulo consideramos em nosso
sistema a presenga deste campo e, com isto, obter algum respaldo

em recentes resultados experimentais de medidas FIR em transic@es

intra-subbanda 1s-2p+.

4.3 = Desenvolvimento tedrico.

0 campo magnético é aplicado na direcdo0 do crescimento
da amostra, ou seja, diregdo = (esquema conhecido como ‘“geometria

de Faraday"). Nestas «condig8es o hamiltoniano na auséncia da

impureza fica :
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gnde VB @ 0o potencial de confinamento dos elétrons no pogo, isto

a, Vn =Vﬂ para jz} » L/2 e zero para |z] = L/2 ; B eo operador

momentum eletrénico e A o potencial vetor definido como

=1/2 (B x 7)) ) (43)

nag caso do campo magnéticao B ser uniforme. Substituindo (43) em

-~

(42) e fazendo as operacBes necessarias com B = B z , obtemas
Ho= H + »L_+ ¥4 5° (44)
onde p2= (x2+y2)/(a:)2, ¥ = ehB/(Zmlc Ry*), Lz o momento angular

na diregdo =z (=-L &/3% ) e H'3 sendo o hamiltoniano do problema sem
a presenga do campo magnético ( egs.(1) e (4) ). 0 operador H pode

ser separavel nas diregles =z e o , dando como solug3c ao problema

de auto-valor os niveis energéticos
E =E + » (1 + 2n ) s (45)
LN L
sendgo E; as energias das subbandas encontradas no capitulo 1 e n
indicando a quantizagdo, agora também, na direg30 xy ( niveis de

Landau, n = IN ). Para as auto-fung8es encontramas

" =20z Y Y 5 () (46)
T Ral

t,n, Ky
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ande ft(z) sdo dadas em (5), éﬁ(x) @& a solugdo do oscitadar

harmdnico deslocado de X7 Ky hc/(eB) e ky = 2m p/ly ( com p = 0,
-1, -2,...,-eBR/(hc); dando a degenerescéncia nos niveis de
Landau ). Definimos A = lx Ly como sendo a3 4area da amostra no

plano xvy.

Com a inclusdo da impureza o hamiltoniano fica sendn:
H = H + » L + y2/4 g+ UI(z-zg,p) ) (47)

tornando o problema claramente n3o separavel. Novamente, para
ogbtermos as solugles de est;dos ligados, vamos utilizar o método
variacional. Greene e Eajaj“3 resolveram este problema fazendo uso
de uma fungdo variacional composta de wuma soma de gaussianas,
similar ao caso tridimensionatzﬁ, gbtendo excelentes resul tados
quando comparados aos experimentais. Nds optamos por uma resolugdo
malis simples, usando as mesmas fung8es variacionais do tipo
hidrogendide para as quais resolvemos o problema de estados
ligados a campo magnético nulo ( eq. (12a) e (12b) ). Com estas
fungBes de onda obtemos, através do valor esperado de (47}, as

energias de ligagdc para estados ligados da primeira subbanda

EX = CE#+ y) - [ E, +E*™ s 3/2 (4/b )2 (48a)
magy i 1 i i
E2P" 2 (E + 3 ) - LE + E2F" 4 » 4+ 5 (3/b 2] (48b)
may 1 i i 2
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: - . . . m
sendo b1 e b2 gs parametros variacionais e E1 {m=1s ou 2p+ )

dado em (18). Notamos em (48) que o nivel energético dos elétrons

livres se encontra no primeirc nivel de Landau ( n = 0 )
E11= E1+ ¥ , ndo sendo mais continuo, mas sim discreto e cam
degenerescéncia dada por Ky ; assim, energias de ligacg3o positivas

fazem sentido, indicando gque o nivel do estado tigado esta acima
do primeiro nivel de Landau. Como veremos adiante, este @ o casa

do estado 2p+ para altos valores de B.

4.b = Dependéncia da energia de transicdo entre estados

ligados 1s=-2p<+ da primeira subbanda com o campo magnético.

Nesta segdo0 objetivamos justificar o wuse das funcgdes
variacionais tipo hidrogendides ao invés do calculo mais complexo
desenvolvido por Greene e Bajaj (GB). Na wverdade, estamos
interessados no efeito de blindagem eletrdnica sobre as energias
de transigdo 1s-2p+ , que recentemente foram alve de medidas
experimentaislﬁ, e por isto nos sugeitamos a perder de um pouco de
precisdo em favor da simplicidade dos célculos.

Minimizando as expressges (48) com respeito aocs

pardmetros variacionais obtemaos as energias de Ligag3o para os
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estados 1s e 2p+ em fungd3o do campo magnético B (apenas Lembramaoas
que 3 energia do estado Zp- pode ser obtida da energia do estado
Z2p+ pela adigdo de 2y ). Lom tal minimizagdo obtemes as anergias
de transigdo intra-subbanda 1s-2p+ mastrada na figura 13 para um
pogo de largura L = 2108 e x = 0,3. Nesta figura apresentamos os
resultados para a impureza no centro e na interface do pogo, como
também os resultados de medidas FIR feitas por Mercy e seus
colabaradares™™ para impurezas na terga parte central do pogo e na
terga parte central da barreira de GaRlHAs ( a Ltargura desta
barreira foi determinada entre 125H e 1508 ). Ainda nesta figura
exibimos os resultados tedricos de Greene e Bajaj que fazem uso de

uma fungdo variacional mais elaborada.

Vemos na figura 13 que os nassos resultados estdo wum
pouco abaixo do calculado por GB. Esta diferenga se mostra maior (
% 1TmeV ) para campos magnéticos fracos, diminuindo & medida que o
campo se torna mais intenso, até efetivamente haver o cruzamento
das curvas. Devemos ressattar gque os resultados de 0GB foram
obtidos com alguns par3metros ligeiramente diferentes dos nossos,
tais como o0 usa de 85% da diferenga de gap entre o GafAs e o GaAlAs
contra B60% usado por nds na obtensdoc de Ua; também fizeram uso do

valor do R; como 5,83meV ao invés dos 5,3meV que usamos. Estas
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Filgura 19 = Energias de transigdo 1s-2p+ ( L = 210 H, x = 0,3 )
para a3 impureza no centro do pogo ( z = 0 ) e na interface

A

{ z = L/2 ). Também mostramos os resultados de Greene e Bajaj:;0

(GB) e os dadas experimentais de Mercy et al.**.

diferengas no tratamento da estrutura do pogo qudntico <causa a
diminui¢do, ainda Qque pequena, das discrepdncias entre os
resutados tedricos mos trados na figura 19, tornando a

justificativa do uso de fung8es variacionais simples ainda mais
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plausivel. Mesmo «com tais ajustes de pardmetros a curva GB
continua acima da encontrada per nos.

Com respeito aos dados experimentais, vemos gque nossos
resultados fitam bem os pontos obtidos em medidas com a impureza
em torno do centro do pogo. ULComo ja salientamos no capitutlo

anterior, as impurezas tendem a se deslocar para a interface na

diregdo do crescimento da estrutura. Assim, esperariamos gque Gas

pontos experimentais estivessem entre nossas curvas com 2z = 0 a
o

z = L/2 . Isto ndg ocorre, estande aqueles um poucc acima dos

nossos resultados para a impureza no centro do pogo. Neste sentido
os resultados de GB s3o0 mais realistas que o0s nossos. Cabe
ressaltar gue as medidas experimentais mostram um alargamento nas
linhas de absorgdo do espectro de transigdo 1s-2p+ no sentido de
deslocar o pico de absorgdo em diregdo a3 curva z = L/2 , a que
parece confirmar a tendéncia da impureza em se localizar mais para
perto da parede do pogo. Para a 1impureza na interface nassos
resultados parecem coerentes, pois eles se encontram acima dos
pontos experimentais gque foram obtidos com a impureza dentro da
barreira, devendo assim apresentar uma energia de transigdo menor,
seguindo a mesma tendéncia observada gquando vamos com a8 impureza
de z = 0 para z = L/2 e agora além deste valor.

Com a introdugdo do campo magnético os niveis
energaticos dos estados ligados sof rem uma elavagdo
(principalmente o estado 2p+ ) em relag8c ao fundo da banda de

condugdo do GaRs. Desta maneira o efeito da ndo-parabolicidade da
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banda de condugdoc neste materialt comega a se manifestar «cada vez

mais fortemente ( quanto maior for a altura do nivel energéticol,

aumentando a energia de Lligagd3c dos estados em questd3o. FRste
efeito age no sentido de diminuir a inclinagdo das curvas (Ei?-
E®F") versus B(T), tornando-as mais paralelas aos dados
experimentais. Ainda, para altos campos magneticas ( B 8T )}, o
efeito da interagdo elétron-ligado-fonon comega a
"entortar"**7 " 3 curva da energia de transigdo, até torna-ta
paratela ao eixo B(T) ( o gque ocorre & = 16,5 T J); podendo,

inclusive, ser esta a causa de encontrarmos o ponto experimental a
B = 8,57 abaixo da inclinagdo determinada pelos pontos a menores

campos magnéticos.

4.c = Dependéncia da energia de transigdo is-2p+ com a

densidade elaetrénica na presenga de campo magnético.

Recentemente Gammon e seus colaboradores®™ observaram
experimentalmente o efeito da blindagem eletrdnica em medida FIR
de transigBes intra-subbandas 1s-2p+. Como nos capitulos
anteriores demos é&nfase a este efeito de blindagem, fomos tentados
a introduzir o campo magnético em nosso modelo visando a obtensdo
de resultados tedricos que confirmassem os dados experimentais.

Como visto na primeira segd30 deste capitulo, o campo
magnético altera ndo somente o estado ligado, mas também o estado

dos elétrons livres. Vimos que agora os elétrons ndo contistuem
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mais um gas bidimensional <com energias num continuo, mas se
quantizam na direg3o0 xy devido a presenga do campo, <criando o0s
niveis de Landau. Logo, todo o tratamento dispensado na secdo 1.c
para a obtens3c das fungBes dielétricas ndo pode mais ser
utilizado quando temos o campo magnético no sistema. FPara esta
nova situacdo fazemos wuso da fung3o dielétrica calculada por
o 29 .

Xiaoguang,Peeters e Devresse no estudo da interacgdo

elétron-fonon sob o efeitoc de blindagem em hetero-estruturas com

campo magnético aplicado. Hdaptande esta fungdo dielétrica ao
nOsso pogo quantico, temos que
* E 3 -
£(gl)=1+2/qF (q){4nNs (Ry [/t Je F .(x)] (439)
1444 (=3 O

2 » R * u
com x = g (Ry /h ), Faﬁ(x) = J; (e”- 1)/u du ( calculado
numericamente ), « = eB/{mc) e F sendo o fator de forma da

C i 1444

primeira subbanda. Em (43) Ns* @ responsavel pelo efeito de
blindagem, sendo definido como (Ns a:) . Devemos dizer aqui que a
express3o (49) tem sua validade assegurada somente se o primeiro
nivel de Landau estiver ocupado, o gue equivale a timitar o campo
magnético a um certo valtor minimo para um dado Ns (Bm_= hcNs/Zel.

L

Como n3o nos interessa mais a ocupagdo das subbandas

excitadas, tomamos o potencial efetivo como

Vig) = V™(q) / =(q) (50)
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gque 1introduzido em (48) nos da as energias de ligagdo para os
estados 1s e Z2p+ como fungdo da densidade eletrdnica.

Como resultado podemos ver na figura 20 as energias dos
estadaes ltigados da primeira subbanda em fungdo de Ns para um pogo
de larura L = 2008 e x = 0,3 a um campo magnético de 1intensidade
12 Tesla. Para este wvator de campo podemos assegurar que
sgmente o primeiro nivel de Landau estd ocupado se a densidade
eletrdnica for menor gue = 6.10%cm™; precisamente onde nossa
curva deixa de existir. Para densidades maiores que esta, a fungdo
dielétrica necessita ser reescrita~? para Levar em consideragdo a
efeito de bltindagem dos elétrons do segundo nivel de Landau. Nesta
figura 20 podemos ver um comportamento similar aguele exibido
pelas energias de ligagdo na auséncia de campo, ou seja, a energia
de Ligacdo se mantém constante para valores de Ns baixos, sofrendo
o efeito de blindagem a partir de um valor minimo desta densidade.

Também observamos que este efeito € mais pronunciado no estado 1s

que no estado Z2p+, como visto antes no sistema sem campo

magnético.
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Figura 20 - Energia de Ligég%o 1s e 2p+ (L = 200 He x =0,3) com
B = 12 Tesla. A Linha em tracejado 1indica o primeira nivel de
Landau.

Como diferengas mais marcantes observadas comb a
introducg80o do campo magnético podemos apontar em primeiro lugar o
fato que o efeito de blindagem, na presenga do campo, retarda seu
aparecimento ( Ns =~ 10*%cm™) em relagdo a0 que acontece na
auséncia deste campo ( Ns = 10?cm—2, como visto na figura 3 ).
Isto obviamente decorre dos novos estados em que se encontram os
eléetrons livres, responsaveis agora por uma fungdoc dielétrica

(eq.(43)) totalmente distinta daquela anteriormente estudada

(eg.(32)). Intuitivamente podemos compreender o ocorrido
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imaginando que o campo magnético localiza os elétrons Livres em
certas regifes do plano em suas arbitas de Landau, deixando, as
vaezaes, aestes elétrons distantes da impureza,dificultando o efeito
de blindagem e exigindo um numero maior de elétrons para tornar
este efeito apreciavel. Isto pode ser facilmente visto na figura
21 onde plotamos a energia de transigd3oc 1s-2p+ <como fungdo do
campo para diversas densidades Ns. Notamos que para baixos campos
( 2 T ) o efeito de blindagem ja8 se manifesta apreciavelmente
com Ns = 101ﬂcm-2, o que n3do ocorre a altaos valores de B(T). Ainda
nesta figura notamos que o limite de B indo a zero ndo nas Lleva
aos resultados j3 encontrados nos capitulos anteriores, onde nem
mesmo tinhamos o estado 2p+ a =estas densidades. Este fato &
justificado pela fungdo dielétrica gue estamos usando e que ndo
atinge corretamaente este Limite®?.

Qutra diferenga marcante que pode ser constatada com a
introdugdoc do campo magnético € a n3o observagdo da saturagdo do
efeito de blindagem com o aumento de densidade eletrdnica, o que
pode ser conseqguéncia da nossa restrigdo de ocuparmos apenas o
primeiroc nivel de Landau ( portanto limitamos Ns a um valor maximo
para cada campo B ). Poderiamos aumentar o campo magnético na
esperanga de observarmos este efeito de saturagdoc, mas como
podemos ver pela dependéncia de =(g) (eq.(43)) com Ns este efeito
nd3o deve ocorrer quando apenas um nivel de Landau est3d ocupado, ja
gque agora n3o temos mais o comportamento de TII(gq)F(g) dependentes

de Ns comao constatado na segdoc 23 ( agora as dependéncias de £ com
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g e Ns estd3o separadas ).
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Figura 21 = Energia de transigdo 1s-2p+ ( L = 200 ﬁ, x = 0,3 ).
£ ainda uma terceira diferenga pode ser notada, a

existd8ncia do estado 2p+ para altas densidades eletrdnicas. Como

ja dissemos, agora os niveis energéticos dos elétrons Llivres s3o
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discretos, e se o nivel do estado ligade wultrapassar este nivel
ele ainda deve existir, pois ndo mais se localizarad dentro do
continuo de energia encontrado para o sistema a <campo nulo. 3
exatamente isto que observamos na figura 20 para o estado 2Zp+,
onde notamos que este nivel lLigado se encontra acima do primeiro
nivel de Landau ( linha tracejada na figura 20 ). Se desejarmas
observar o estado 2p- basta subtrairmes 2y ( ou neste casao
23,8Ry*) do nivel Zp+, e veremos que este estado ainda se encontra
abaixo do nivel dos elétrons livres.

Para a transigdoc 1s-Zp+ obtemos a figura 22 a partir dos
resultados jd exibidos na figura 20. Vemos que a energia de
transigdo ndo sofre o efeito de blindagem para valores menores que
Ns= 101ﬁcm-2, 0 que contrasta em muito com o caso do sistema a
campo nulo, onde nesta densidade o efeito ja era significative,
inclusive tornando o estado 2p+ inexistente. Esta indiferenga da
energia de transigdo com baixos valores da densidade Ns ja foi por
diversas vezes observada experimentalmente, onde podemos destacar
0 experiments de Mercy e seus colaboradares*® que iluminando uma
amostra de MGW ( L = 2103, x = 0,3 ) induziram uma densidade Ns=
2.109<:m_2 e, com B = 7 T, e ndo observaram nenhum deslocamento da
pico de absorgdoc relativo aguele medido com a3 amostra no escuro
( Ns = 0 ). Embora neste caso o campo magnético seja menor que o
utilizado na figura 22, podemos observar na figura 21 gue para
esta densidade o efeito de blindagem na energia de transic3o &

ainda muito pequeno para B = 7 T.
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Figura 22 - Energia de transicfo 1s-2p+ ( L = 200 B, x = 0,3) com

B = 12 Testla.

A dnica medida experimental do efeito de blindagem
eletrdnica da impureza na energia de transigdo intra-subbanad

. . ~ 1%
1s-2p+ foi realizada por Gammom e seus colaboradores  , onde ales

gbservaram que o pico de absorgdo em uma amostra de MAW com Ns = 0
e B = 127 se locaslizava no espectro a 26,7meV ( L = 2003, x = 0,32
Ja com ogutra amostra dopada com impurezas na barreira, o que

elevou Ns a 1,5.10utm-2, eles notaram que este pico de absorgdo

se encontrava em mais baixa energia, 25,0meV ( L = 200H, x = 0,25)
; uma diminuig3c de aproximadamente 8,36% . Naguela ocasido tal
deslocamento no pico de absorgdoc foli considerada pequena, pois

. . . 27
somente se conhecia o resutada tedrico do comportamento da
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energia de ligagdo do estado 1s da primeira subbanda (E%s) como

ES

tungdo de Ns, que nesta densidade varia apreciavelmente. Pela
figura 22 para Ns = 0, obtemos uma energia de transigdo de
27 ,5meV, e a Ns = 1,5.10ﬂtm_2 esta energia cai para 28,7meV;
portanto uma diminuig3o de aproximadamente 0,8 meV, ou 2,91%

Logo, chegamos a um pouco menos da metade da diferenga observadz
experimentalmente, que passa a ser considerada agora grande em
comporagdo com um resultado tedrico. Nos valores dados acima para
as energias de transigdo 1s-2p+ vemos gue os resul tados
experimentais se encontram a mais baixas energias que os obtidos
por nés. Podemos atribuir isto ao efeito da n¥o-parabolicidade da
banda de condugdo do GaRAs nas energias de ligac3o, que, como
dissemos, deve diminuir a inclinac¥c de nossa curva (EiS—EZF*)
versus B , efeito este n¥o considerado aqui. Desta forma achamos
por bem analisar apenas as diferengas abservadas na energia de
transig3o quando passamos Ns de zero para 1,5.10cm 3.

O fato das amostras usadas por Gammon serem diferentes
para as duas densidades eletrdnicas estudadas ndo chega a afetar
significantemente os resultados, pelo menos os aqui obtidos, pois
se passamos de x = 0,3 para x = 0,25 as alturas das barreiras dea
potencial diminuem, causando uma diminuic¥o quase gue igual nas
energias de Lligagdo dos westados 1s e 2p+, gue fica assim
imperceptivel na energia de transig3o. Ja no que diz respeito a
dopagem com impureza dentro das barreiras de GaAlAs da amostra de

maior densidade eletrdnica, podemos esperar que efeito de muitos
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21 . . L )
corpos deva ser reforgado, elevando o nivel energético da

primeira subbanda e tornando o efeito da ndo- parabolicidade mails
acentuado. Como n3oc tratamos estes efeitos em nossos calculos,

fica apenas a observagdo feita no paragrafo anterior sabre o

efeito da n3o-parabolicidade nos resultados obtidos.
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CAPITULDO = 5

Conclusdes

0 trabalho que desenvolvemos enfoca o probtema das
enrergias dos estados =letrdnicos Ligados em hetero-estruturas
semicondutoras gue ddo origem a opotencias na forma de pogos
retangulares. 0 calculo foi feito na aproximag3o de massa efetiva,
onde consideramos o problema de um elétron ligado a wuma impureza
rasa doadora em um pogo quantico. HA blindagem eletrdnica do
potencial da impureza é considerada dentro do formalismo RPA, com
0 que pudemos obter as energias de ligag¢3c para estados ligados do
tipo 1s e 2p* pertencentes as duas primeiras subbandas, fazendo,
para isto, uso do método variacional.

No capitulo 1 descrevemos todo o desenvolvimentsos da
parte tedrica que utilizamos. Ficou claro que nossos resul tados
sdo confiadveis para pogos quanticos n8o muito estreitos nem por
demais targos ( 0 ¢ L « 3008 ). A razio para 1isto estava,
primeiro, na dificuldade dea se considerar e] efaeito da
ndo-parabolicidade da banda de condug¢do do GafAs de uma faorma mais
conveniente para Ns = 0, e tambeém, na aproximacg3o no usoc de apenas
m em nossas cidlculos, sendo deixado de Llado a contribuigdo da
massa m, na obtens3o das energias de ligag3c ; fatores estes gue
se mostram importantes para pogos estreitos. Ja para pogos muito

Largos, nossos resultados deixam de ser confiaveis devido a
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simplificag8o que fizemos usando fungfies de onda variacionais
desacopitadas nas diregdes paralela e perpendicular ao crescimento
da amostra.

No capituto 2 comegamaos a expor nossos resultados dando
énfase na analise da dependéncia das energias de Lligagdo com a
densidade de elétrons livres Ns no pogo. Vimes que o efeito de
blindagem atua de forma marcante no sentido de diminuir as
energias de ligagdo. Para os estados ligados 1s das duas primeiras
subbandas vimos que o aumento de Ns nos Llevava & obtensdc da
saturagdo no efeito da blindagem por duas vezes; correspondendo ao
preenchimento eletrdnico destas duas subbandas. Para o0os estados
2pt observamos que a densidade eletrdnica nem chegava a ocupar a
segunda subbanda e este tipo de estado deixava de existir, tendo
sua energia de ligagdo zerada.

No capitulo 3 analisamos a dependéncia da energia de
ligagdo com a posigdo da impureza dentro do pogo. Para os estados
tigados pertencentes 3 primeira subbanda vimos gue as energias de
Ligagd3o decresciam monotonicamente gquando iamos com a impureza do
centro para a parede do poago. J& para o0s estados da segunda
subbanda (principaitmente o tipo 1s ) o comportamento se mostrou
diferente, havia um maximo na energia de ligagdoc para uma posigdo
intermediaria da impureza entre o centro e a interface. Com a
introdugdo do conceito de densidade de estados ficou claro gque as
transigdes intra-subbanda eram mais fortemente determinadas pelas

impurezas localizadas nao centro e na interface GaHAs-0aAlAs do
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pogo. Ndo obstante, para transigBes inter-subbanda entre estados
1s das duas primeiras subbandas estas posigdes significativas da
impureza eram o centro do pogo e uma posigdo mais deslocada para a
parede ( n3o exatamente nela ).

Analisando nossos resultados com vistas aos dados
experimentais de transigdes inter-subbandas obtidas por inedidas de

RRS, conseguimos interpretar a inversdo dos picos no espectro de

absorgdc observado recentemente'® como decorrente da localizagdo
descentralizada da impureza dentro do pogo. Pudemos apenas
justificar esta canclus3do qualitativamente, pois nossas
resul tados, embora com boa concordancia, ndo fitavam

satisfatariamente os dados obtidos em Laboratorio.

Também objetivando uma comparagido entre nossas
resultados e aqueles obtidos atraves de medidas FIRY™ para
transig8es intra-subbanda 1s-2p+ no qual se mostrou presente o
efeito da blindagem eletrdnica, acabamos por introduzir o campo
magnético em nasso modelo. Embora com um tratamento simples,
utilizando as mesmas funcdes de onda variacionais do oproblema a
campo nulo, pudemos fitar bem os dados experimentais a8 Ns = 0. Com
isto pudemos fazer uso de uma fungdo dielétrica calculada para
sistemas quase-bidimensionais sob campo magnético e assim
conseguimos inferir sobre o comportamento da energia de transigdo
com respeito & densidade de elétrons tivres presentes no pogo.
Vimos gue gquanto mais intensoc era o campo magnético maior era a

densidade eletrdnica necessaria para se observar o efeito de
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blindagem. Em relagdo aos resutados experimentais obtivemos uma
concordancia quatitativa muito boa, faltando um certo refinamento
em nosso calculo, tal como a inclusd3o do efeito de muitos corpos e
também a consideragdo do efeito da ndo-parabolicidade, para uma
melhor interpretagdo tedrica dos resultados medidos. Tambem ai
perdemos em precisdo pela escolina da nossa fungdo variacicnal mais

simples que agquelta usada por GB e reconhecidamente boa para o

tratamento do problama.
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