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RESUMO

Este trabalho tem como objetivo determinar de maneira tedrica, baseando-se no método
k- p, o espectro de energia do minimo da banda de conducao e do topo da banda de valéncia
de uma heteroestrutura de pogo quantico baseada em arseneto de galio, na presenca de um
campo magnético inclinado em relagao a sua direcao de crescimento, definida aqui por Z.
As bandas de conducao e de valéncia sao tratadas de maneira independente neste trabalho.
Para a banda de conducao, o Hamiltoniano de massa efetiva é utilizado nas configuracgoes de
campo magnético paralelo, perpendicular e inclinado em relagao a direcao de confinamento
do pogo quantico. A base que soluciona o problema orbital em # = 0° também é aplicada aos
casos de campo magnético perpendicular (f = 90°) e de campo inclinado, utilizando duas
abordagens: (i) expansao e diagonalizac¢ao da parte orbital do Hamiltonino do sistema, e (ii)
teoria de perturbacao nao-degenerada. O problema em que # = 90° também é abordado de
maneira analitica, por meio de uma base composta de fungoes hipergeométricas confluentes.
Verifica-se que os resultados obtidos pela abordagem (i) sdo equivalentes aos obtidos pelo
método analitico para uma faixa ampla de valores de campo magnético e largura do poco
quantico. Esta equivaléncia motiva a utilizacao da base, obtida para # = 0°, no caso do
campo inclinado na banda de conducao, e no tratamento da banda de valéncia, baseado no
modelo de Luttinger. O Hamiltoniano de Luttinger é expandido e diagonalizado, para as
configuragoes de campo magnético paralelo e inclinado em relagao a z. Os ramos de energia
em funcao do campo magnético sao calculados na banda de valéncia para § = 0°, § = 35°
e para # = 70°. Nesta mesma banda foram selecionados os dois estados mais energéticos,
cujos carateres de spin indicam que ambos sao predominantemente do tipo buraco pesado
com spin para cima ou para baixo. A partir destes niveis, o desdobramento de spin do
par elétron-buraco AE, é calculado para pocos quanticos de diversas espessuras e para 0s
angulos de inclinacao do campo magnético em relacao a z de 0°, 35° e 70°. A conexao
com a abordagem experimental é realizada por meio de dados de desdobramento Zeeman
determinados para um amostra de poco quantico multiplo constituido de arseneto de galio-
aluminio, sobre a qual foi aplicado campo magnético em 0 = 0° e § = 70°. As curvas AEy
calculadas neste trabalho mostram uma concordancia razoavel com os dados experimentais,

tanto no caso # = 0° quanto no caso 6 = 70°.
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ABSTRACT

This work is aimed to theoretically determine, based on the k - p method, the energy spec-
trum of the minimum of conduction band and the top of valence band, in a quantum well
heterostructure based on gallium arsenide, in the presence of a tilted magnetic field. In this
work, conduction and valence bands are independently treated. For the conduction band,
it is employed the effective-mass Hamiltonian when the magnetic field is parallel, perpendi-
cular, and tilted in relation to the confinement direction of the quantum well, defined here
as z. The basis that solves the orbital problem for # = 0° is also employed to perpendi-
cular (6 = 90°) and tilted magnetic field cases through two approaches: (i) expansion and
diagonalization of orbital part of Hamiltonian and (ii) non-degenerate perturbation theory.
The problem for # = 90° is also analytically treated, through a basis composed of confluent
hypergeometric functions. Results obtained by approach (i) are shown to be equivalent to
those extracted from the analytical treatment, for a broad range of magnetic field intensity
and quantum well thickness. Such a result motivates the employment of the basis, deter-
mined for § = 0°, to deal with tilted field in the conduction band and with the treatment
of valence band, based on the Luttinger model. The Luttinger Hamiltonian is expanded
and diagonalized, in parallel and tilted magnetic field configurations, with respect to z. The
energy branches as a function of the magnetic field intensity are computed for the valence
band when # = 0°, # = 35°, and € = 70°. The two topmost states are selected, whose spin
characters indicate that both predominantly have a heavy hole type with either spin-up or
spin-down. From these levels, it is calculated the electron-hole pair spin splitting AE, for
quantum wells of different thickness and for angles 0°, 35° and 70° with respect to z. The
connection with experimental results is performed by using the data of the Zeeman splitting
obtained from a sample of multiple quantum wells made of gallium-aluminium arsenide, on
which a magnetic field is applied in § = 0° and in § = 70°. The calculated AF; show a

reasonable agreement with the experimental data in both cases when § = 0° and 6 = 70°.
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1. Introducao

Apesar do pequeno numero de trabalhos encontrados na literatura cientifica, o inte-
resse no tema campo magnético inclinado ja vem de meados do século XX, visto que, nesta
configuracao, sao previstos efeitos tais como quebra de simetria espacial e superposicao de
estados com nimeros quanticos bem definidos, como o spin. Em 1968, Fang e Stiles [1]
apresentaram um estudo dos efeitos de um campo magnético inclinado sobre as proprieda-
des de um gas de elétrons bidimensional em interfaces de silicio. No final da década de 1980,
foi analisada a influéncia da orientacao do campo magnético sobre medidas de magnetore-
sisténcia em heteroestruturas semicondutoras de pogo quantico [2, 3]. Mais recentemente,
campos magnéticos inclinados foram considerados em estudos numéricos de polarizacao de
spin de elétrons e buracos confinados em pontos quanticos auto-organizados [4]. Além disso,
Pochung et al. [5] observou os efeitos de campo inclinado sobre a rotacao de spin eletronico
em pontos quanticos, os quais, devido ao extremamente longo tempo de decoeréncia [6], tém
sido propostos como qubits para a implementagao de computagao quantica [7].

O presente trabalho consiste em um estudo tedrico e sistematico dos efeitos de um
campo magnético externo B sobre o espectro de energia de uma heteroestrutura semicondu-
tora do tipo poco quantico. Além das configuragoes usuais, onde o campo magnético é apli-
cado paralelamente ou perpendicularmente & diregao de crescimento da heteroestrutura [8],
foi considerada uma configuracao intermediaria, onde o campo magnético forma um angulo
de inclinagao 6 em relacdo a diregao de crescimento da amostra (tal que 0° < 6 < 90°). Antes
de entrar em detalhes sobre o calculo da estrutura de bandas, tema dos préximos capitulos,
conceitos basicos sobre o crescimento e o estudo experimental de heteroestruturas semicon-
dutoras serao abordados. Por fim, serao apresentados alguns resultados experimentais que
serviram como uma das motivagoes para a realizagao deste trabalho.

Pode-se afirmar que boa parte dos avancos tecnologicos da segunda metade do ultimo
século nao seriam possiveis sem a utilizagao de materiais semicondutores nanoestrutura-
dos. As chamadas heteroestruras semicondutoras, as quais sd@o juncoes, a nivel atomico, de
materiais diferentes, estao presentes na concepcao dos diodos, no transistor, inventado em
1947 e que possibilitou a criagao dos circuitos integrados e dos microprocessadores [9], nos

diodos emissores de luz (LED’s), nos laseres de Terahertz [10], entre outros. O interesse
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em aplicagoes praticas foi talvez o maior responsavel pela grande quantidade de estudos na
area de heteroestruturas semicondutoras, mas deve-se destacar também a sua importancia

em fisica bésica, principalmente no estudo quantico da matéria em estado sélido [11, 12].
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FIGURA 1.1: A esquerda, representacao de uma amostra semicondutora, sendo destacadas

as camadas de materiais A e B, depositadas em sequéncia seguindo a dire¢ao de crescimento

Z. A direita, diagrama das bandas de energia em torno do material B, em relacdo & direcao

de crescimento. Observa-se que na camada B o gap de energia é menor que na camada A,
o que modifica o perfil de potencial e forma um poco quantico em cada banda.

A aplicagao tecnoldgica de heteroestruturas semicondutoras exige uma alta precisao
na construcao de tais amostras. Entre as técnicas de crecimento vale destacar a Epitaxia
de Feixe Molecular (MBE, do inglés Molecular Beam Epitazy) [13], a qual consiste de um
feixe colimado de atomos que incide sobre um substrato presente em uma camara de vacuo
e com controle de temperatura. Com esta técnica, o material é construido atomo a atomo,
uma monocamada por vez. Modificagoes na composicao de camadas na amostra implica
em modificacoes na estrutura de bandas do material em crescimento, inclusive para o gap'
de energia entre as bandas de condugao (BC) e de valéncia (BV). Esta mudanga no valor
do gap, que pode ocorrer em uma, duas ou trés direcoes implica na formagao de potenciais
de confinamento quantico nestas direcoes, levando ao surgimento de estados quantizados
no interior das heteroestruturas formadas. No caso de confinamento apenas na direcao de
crescimento (confinamento unidimensional) temos a formagao de uma heteroestrutura de

poco quantico, cuja largura é tipicamente da ordem de 10 nanometros, ou 40 monocamadas

Lgap, termo em inglés que significa lacuna, literalmente uma lacuna entre as bandas de energia permitida
em um sélido cristalino.
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atomicas [14]. A Figura 1.1 apresenta um esquema de uma heteroestrutura de pogo quantico.
O confinamento em duas dimensoes leva a formacao de heteroestruturas do tipo fio quantico
[15], e em trés dimensoes hé a formacao de um ponto quantico, que em muito aspectos pode
ser tratado como um ”dtomo artificial”[16, 17, 18].

A construgao de estruturas atomicas em escala nanométrica e a possibilidade de estudo
experimental de particulas quanticas confinadas faz das heteroestruturas semicondutoras
verdadeiros laboratérios de mecanica quantica [19]. O estudo experimental das proprieda-
des de uma amostra semicondutora é realizado por diversas técnicas [20, 21, 22], entre elas
a espectroscopia de Fotoluminescéncia (PL) [23]. Esta técnica é baseada na excitagao de
uma amostra semicondutora através da luz de um laser com comprimento de onda na regiao
visivel e infravermelha do espectro. Os fétons incidentes sobre a amostra sao absorvidos por
elétrons que populam estados na banda de valéncia, fazendo-os ocupar estados na banda de
conducao. As vacancias ou estados nao-ocupados na banda de valéncia podem ser tratados
como ocupados por particulas de carga positiva +e, conhecidas como buracos. Frequente-
mente, ha a formacao de uma estado ligado entre um elétron na banda de conducao e um
buraco na banda de valéncia, através de atracao coulombiana. O par ligado de um elétron e
um buraco é conhecido como exciton neutro (X°) [24]. Podem haver casos de ligacdes entre
um elétron e dois buracos, ou dois elétrons e um buraco, onde sao formados excitons positivos
(X™) ou negativamente carregados (X ) [25], respectivamente. Quando h4 a recombinagao
de um par elétron-buraco, ocorre a emissao de um féton que passa por um dispositivo foto-
detector [23]. A partir da contagem e do comprimento de onda dos f6tons detectados vérias
informagoes podem ser obtidas sobre a estrutura de energia de um material semicondutor
homogéneo ou de uma heteroestrutura semicondutora.

Pode-se aplicar campos externos, como campo elétrico ou magnético, durante medidas
de PL de uma heteroestrutura, justamente para observar os efeitos destes campos sobre
os niveis de energia da amostra. Por exemplo, a aplicacao de um campo magnético B
apontado sobre a direcao de crescimento de uma heteroestrutura de pogo quantico leva ao
levantamento da degenerescéncia dos niveis de Landau em cada sub-banda de energia dentro
da heteroestrutura. A técnica de espectrospia de fotoluminescéncia realizada na presenca
de um campo magnético externo é conhecida como Magnetoluminescéncia (MPL) [26].

Usualmente as medidas de MPL sao realizadas quando a direcao de crescimento da
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amostra é posicionada paralelamente ou perpendicularmente a direcao do campo magnético
[8]. Ambos os casos possuem descri¢ao tedrica bem estabelecida [27]. Para o caso da banda
de conducao de uma heteroestrutura de poco quantico formada por materiais com estrutura
cristalina do tipo blenda de zinco, tais como o arseneto de galio (GaAs), os niveis de energia
no interior do poco quantico na banda de condugao podem ser obtidos de maneira analitica,
utilizando a aproximacdo do Hamiltoniano de massa efetiva [12, 28|, como sera descrito
nos proximos capitulos. No entanto, por dificuldades técnicas ligadas ao posicionamento da
amostra e a incidéncia da luz do laser, apenas nos ultimos anos pode-se realizar experimentos
de MPL com campo magnético inclinado em um angulo # maior que 0° e menor que 90° em
relagdo a diregao de crescimento da amostra [29]. Um desses experimentos foi realizado por
Fernandes dos Santos et al. [30] utilizando uma amostra de pogo quantico multiplo (MQW,

do inglés multiple quantum well) [31], cujo perfil de potencial é mostrado na Figura 1.2.
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FiGurA 1.2: Perfil da energia potencial para as bandas de valéncia e de conducao da

heteroestrutura de MQW. E representada a transigao eletronica no pogo central QWy. Ao
lado, representagdo do campo magnético inclinado em relagao a diregao de crescimento Z
da amostra.

O pogo quantico foi crescido por MBE e consiste de camadas alternadas de (Al,Ga;_
As),(Al,Ga;_,As)z, onde o = 65 monocamadas e f = 15 monocamadas sao respectivamente
a largura dos pocos e das barreiras que os separam. A banda de valéncia possui um perfil
parabdlico, o que propicia recombinagoes de elétrons e buracos com emissao de fotons de

diferentes comprimentos de onda para os diferentes pocos que compoem o MQW.
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FIGURA 1.3: Componentes o e ¢~ de emissdo de Fotoluminescéncia medidas em um

campo de 2 teslas, para B paralelo a direcao de crescimento e inclinado em 70°.

Foram realizadas medidas de Fotoluminescéncia circularmente polarizada, a uma tem-
peratura de 300 mK e campo magnético de até 18 T. O procedimento foi realizado em
duas diferentes configuragoes: com o campo magnético apontando paralelamente a direcao
z ( = 0°) e inclinado em 70°. A Figura 1.3 apresenta as componentes ot e 0~ da PL
circularmente polarizada, medidas em um campo de intensidade B = 2 T, para o pogo cen-
tral QWy indicado na Figura 1.2. A componente de PL circularmente polarizada a direita,
ot estd associada & transicdo entre o estado de buraco pesado (HH) com nimero quantico
my = —3/2, da banda de valéncia, e o estado de spin para baixo do elétron (mg = —1/2), da
banda de conducao. Ja a componente circularmente polarizada a esquerda, o™, se associa a
transigao entre o estado HH de mj = 4+3/2 e o estado eletronico de spin para cima.

* e 0~ das medidas de PL pode-se

A partir dos valores de energia E,+ e E,- dos picos o
determinar experimentalmente, para cada intensidade e inclinacao do campo magnético, o
desdobramento de spin do par elétron-buraco AFEy, também chamado de desdobramento

Zeeman e dado por AE; = E,- — E,+. Os valores de desdobramento Zeeman obtidos
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FIGURA 1.4: Valores experimentais de desdobramento Zeeman obtidos para os dngulos de
0° (a) e 70° (b).

experimentalmente sao apresentados em funcao da intensidade B do campo magnético, para
0 =0°ef="T70°na Figura 1.4.

A medida de desdobramento Zeeman obtida experimentalmente para § = T70° ser-
viu como uma das motivagoes para a realizacao deste trabalho, além do tema de campo
magnético inclinado possuir o interesse do ponto de vista de fisica bésica e ser pouco explo-
rado experimental e teoricamente. Nos préximos capitulos, os calculos dos niveis de energia
das banda de conducao e de valéncia em uma heteroestrutura de poco quantico serao apre-
sentados. A partir destes resultados, pode-se calcular o desdobramento Zeeman de maneira
tedrica e comparar com as medidas experimentais. O Capitulo 2 descreve de maneira breve
o método utilizado neste trabalho para o calculo da estrutura de bandas, o método k - p
[28]. No Capitulo 3 é apresentado o célculo das sub-bandas em um pogo quantico na banda
de conducgao, na presenca de um campo magnético B, inicialmente para as configuragoes
paralela (f = 0°), e perpendicular & dire¢do de crescimento (f = 90°), cujo tratamento
matematico é realizado de trés diferentes maneiras. Em seguida, o calculo dos niveis de
energia na presenca de um campo magnético inclinado ¢ realizado através de dois métodos
diferentes, e os resultados sao comparados entre si. Neste caso, sao consideradas diferentes
inclinagoes 6 entre o campo magnético e a dire¢ao de crescimento do pogo quantico, tomada

como sendo z. Ja no Capitulo 4 considera-se os efeitos do campo magnético inclinado sobre
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a banda de valéncia de uma heteroestrutura de poco quantico. Utilizando-se de uma apro-
ximagao do método k - p, o método de Luttinger [15, 32], os niveis de energia no interior do
poco sao calculados para B paralelo e inclinado em relagao a z, e o desdobramento Zeeman

¢é determinado para ambos os casos. As consideracgoes finais sao apresentadas no Capitulo 5.



2. Estrutura de bandas em

semicondutores e o método k- p

No véacuo, o movimento de um elétron é espacialmente descrito por uma funcao de

kr onde r é a sua posicio em relacdo a um dado referencial e k é o seu vetor

onda plana e
de onda, sendo |k| = k = 27/A, onde A é o comprimento de onda de de Broglie do elétron.
Sua energia é dada simplesmente por uma relagao de dispersao parabdlica:

h2k?

Bk) =5, (2.1)

onde my é a massa do elétron livre. No entanto, quando considera-se o movimento de um
elétron em um solido cristalino, alguns fatores devem ser levados em conta, como a atuacao
do potencial conjunto dos fons que formam a rede cristalina e dos ditos ”elétrons de caroco”,
localizados nas camadas mais internas dos dtomos. Todos estes efeitos podem ser descritos

através de um potencial Vj que tenha a periodicidade da rede cristalina [33],
Vo(r) = Vo(r+R,) , (2.2)

onde R,, é um vetor da rede de Bravais.
A energia de um elétron em movimento dentro de um cristal é obtida pela solucao da
equacao de Schrodinger

H i (k,v) = B, (K, v) | (2.3)

Para manter a densidade de probabilidade ¢, (k,r)|*> constante, a funcdo de onda 1, (k, ),
ao realizar uma translacao igual a um vetor R,, da rede cristalina, deve ser a mesma a menos
de um fator de fase €. A partir desta e de outras condigdes, Felix Bloch [34] elaborou o

teorema que leva seu nome:

v, (k,r+R,) =exp(ik-R,) ¢, (k1) . (2.4)



2. FEstrutura de bandas em semicondutores e o método k - p 9

As funcgoes de onda que satisfazem o teorema de Bloch sao dadas por
Y, (k,r) = exp (ik - ) up k(1) | (2.5)

onde as fungoes u, x(r), chamadas de funcoes de Bloch, possuem a periodicidade da rede,
isto é, u,k(r) = u,x(r +R,).

A partir de métodos aproximativos como o modelo de Tight-Binding [35], pode-se
mostrar que os niveis de energia discretos dos atomos se desdobram em bandas de energia,
quando estes sao aproximados formando sélidos cristalinos. As energias permitidas dos
elétrons, que formam um continuo quando os mesmos estao livres, passam a apresentar
bandas de energia permitida separadas por bandas de energia proibida (os chamados gaps)
quando os elétrons se encontram sob influéncia do potencial periédico Vj.

As bandas de energia E, em um cristal vao sendo ocupadas por todos os seus elétrons,
seguindo o Principio de Exclusdo de Pauli [35]. A banda totalmente ocupada de maior
energia é denominada de banda de valéncia (BV). A banda seguinte é chamada de banda
de condugao (BC). Em metais, a BC é parcialmente ocupada, fornecendo ao cristal elétrons
aptos a se mover na presenca de um campo elétrico externo. Ja em isolantes, nao ha elétrons
ocupando a banda de condugao, e o gap de energia entre a BV e a BC é muito grande. No
caso de semicondutores, o gap entre a BC e a BV é pequeno, da ordem de alguns eletron-
volts, e mesmo a energia térmica kg7 ja é capaz de excitar elétrons da banda de valéncia a
ocuparem estados na banda de conducao [33].

Para uma amostra semicondutora homogeénea, denominada de material bulk, o modelo
mais simplificado para a estrutura de bandas em torno do gap é dado por uma dispersao

parabdlica e isotrépica para as bandas de condugao, F.(k), e de valéncia, F,(k),

Ec/v(k) == (% + i ) ) (26)

2m, .

onde E, é o valor do gap de energia, dado por £, = E.(0) — E,(0). A relacao de dispersao
(2.6) ¢ muito semelhante a relagdo de dispersao de elétron livre (2.1), onde a massa do
elétron livre my ¢é trocada por uma massa efetiva m;; (m;) associada a banda de condugao
(de valéncia) do semicondutor. Este modelo simplificado nao é capaz de explicar detalhes

da estrutura de bandas como anisotropia, nao-parabolicidade e interacao entre estados de
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buraco pesado (HH) e buraco leve (LH). Assim, se faz necessario o emprego de um método
mais realista para a determinacao da estrutura de bandas em um semicondutor, o método
k- p [28, 36].

O método k - p é aplicado a partir de um ponto de alta simetria ky, onde assume-se
como conhecida a estrutura de bandas F, (ko) [33]. No caso de semicondutores do tipo
blenda de zinco, kg é dado pelo ponto I' da 1* zona de Brillouin, isto é, kg = 0. A obtencao

do Hamiltoniano k - p se da pela aplicagao do Hamiltoniano da rede

2

Hy= 2 1 V() (2.7)

2m0

sobre a funcao de onda de Bloch ¢, (k,r) dada por (2.5). Obtém-se a seguinte equagao de

Schrodinger:
Hy %(k, I‘) = Eu(k) %(k, I‘) )
ou
{— + %(I’):| e® U, (r) = E,(k) e T, (r) , (2.8)
2m0
onde p = —ihV é o operador momento linear. Pela atuacao do operador p sobre a parte

de onda plana da fungao de onda de Bloch, considerando que u, k(r) = (r|v, k), se obtém a

seguinte relacao:

2 h2k2 ﬁ
{p—+v0+ +— k-p] v, k) = B, (k) |v.k) . (2.9)

2m0 2m0 i

Incluindo a interagao spin-érbita [28§],

h
Hgo = _W o-px(VV), (2.10)

a equagao (2.9) torna-se

h h
L kemd—po x (V)| k) = Bu(k) n k), (211)

2my 2mg My 4mic?

h
onde m =p+ 1 o x (VV}), e o é o vetor das matrizes de Pauli. Em (2.11) foi utilizado

moc?
o indice de banda g que inclui junto a v o indice o dos autoestados da matriz de Pauli o,.

Para um dado ponto k¢ tanto os conjuntos {|v, ko) } como {|u, ko)} formam bases completas
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e ortonormais [37]. Assim, os estados |u, k) sdo expandidos em termos das fungoes de Bloch

|v,0) e dos autoestados de spin |o):

k) => AW (k)| o) (2.12)

v o’

onde [/, ¢’) = |V/,0) ® |0'). Pode-se, entao, reescrever (2.11) como

2 R’k* h h
Z{p—‘f'vo +—k- w4+ ——= 2 p- O'X(VV)} AV, L), o)

— | 2my 2mg Mg 4m0
v (2.13)
= Fu(l) 30 AL (), 0')
Multiplicando pela esquerda por (o, v|, se obtém o chamado Hamiltoniano k - p:
h2k? h
> { lE,/(O) +3 } buatBrar + k- Py + Ay } A% (k)
Vol Mo o o0’ oo (2.14)

onde
2
. P
EV/<O) 5%,//(50-’0./ —<O', V‘ <_2m0 + %) > s (215&)
P, = (o,v|w|V, o), (2.15Db)
Ay = (o lp- o x (VY| 0) (2.150)
v = Tmie o,vlp-o o)V, o). .15¢

o0

O elemento de matriz da interacao spin-érbita A”’”i resulta no levantamento de dege-
nerescéncias em k = 0. Para o caso de semicondutoreg?ais como o GaAs, em que a banda
de valéncia é formada por estados tipo-p (momento angular orbital £ = 1) [33], levando em
consideracao o spin ha seis estados degenerados em k = 0. A interacao spin-érbita divide
estes estados em dois subespacos, um deles 4 vezes degenerado no ponto I'; as bandas de
buraco leve (LH) e buraco pesado (HH), com momento angular total J = 3/2. O outro
subespago, de momento angular total J = 1/2; corresponde aos estados split-off de spin
orbita, separados em relacao aos estados HH e LH, em k = 0, por um valor de energia
A. J& na banda de conducao, tipo-s, o elemento de matriz A.. se anula [28]. Uma re-

o,0’
presentacao da estrutura de bandas do GaAs em torno do gap é mostrada na Figura 2.1.
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k
HH
LH
Banda split-off

FiGurA 2.1: Representacao da estrutura de banda do GaAs em torno do gap entre as

bandas de conducao e de valéncia. Observa-se que os estados de HH e LH da BV sao

degenerados no ponto k = 0 e estao separados por uma energia A em relacao aos estados
split-off de spin-érbita.

O Hamiltoniano k - p em (2.14) possui dimensao infinita, e sua diagonalizagao fornece

uma relacao de dispersdo E,(k) e coeficientes de expansao AW

v o

(k) para todos os valores
de k e todos os indices de banda p. No entanto, em aplicagoes praticas do método k- p o
interesse se encontra em um grupo de N bandas adjacentes, para as quais deseja-se obter
a relacdo de dispersao E,(k) em torno do ponto de expansao ko [28]. Portanto, aplica-se o
Hamiltoniano k - p de maneira completa apenas para este conjunto de N bandas, sendo que
as contribuicoes de outras bandas sao consideradas através de métodos perturbativos como
a teoria de perturbagao quasi-degenerada de Lowdin [38], baseada em teoria de perturbagao

e diagonalizacao exata de subespacos especificos.
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A diagonalizagao de (2.14) através de teoria de perturbacao de segunda ordem gera a

seguinte relagao de dispersao para a v-ésima banda (sem levar em conta o spin):

R2k?
E,(k)=E,(0 , 2.16
(00 = £,(0) + 5, (2.16)
onde a massa efetiva m’, é dada por
-1
2 P2,
.= 1+ — s 2.17
Para o caso anisotrépico, utiliza-se o tensor massa efetiva [15, 33]:
() p)
1 1 2 P, P
— = — |05 + — S 2.18
ml(}]) mo J mo ; I;j El,<0) — E,/(O) ( )

A contribui¢ao dominante no somatério em (2.17) estd no acoplamento P, ,, entre a banda v
e a proxima /. Assim, em torno do gap entre as bandas de conducao e de valéncia, podemos

reduzir a soma apenas a estas duas bandas:

- 2 4 —1 - 2 7—1
. 1+ 2 o 1+ 2 Lew (2.19a)
m, =m — =m — 19a
¢ 0 mo E. — B, 1" Tmo B, |
— —1+ 2 e __1— _1 2 Pl (2.19b)
mv—mo moE,U—EC_ —mo- o Eg_ . .

Dependendo da magnitude do elemento de matriz me a massa efetiva da banda de valéncia
pode se tornar negativa e a massa efetiva da banda de condugao pode ser muito menor que
a massa do elétron livre mq [33]. Para as massas efetivas em (2.6), é uma boa aproximagao

usar
2
mo 2 Pc,v

*
mc/v

(2.20)

S B,

Na presenca de campos elétricos e magnéticos constantes ou que variam lentamente
sobre a escala de comprimento da constante de rede, os estados de elétrons e buracos podem
ser descritos por meio do formalismo k-p juntamente com a aproximacao de fungao envelope,
ou EFA (do inglés Envelope Function Approximation) [28]. Os campos elétrico e magnético

podem ser aplicados externamente, através de contatos e imas, ou podem ser campos gerados
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por variacoes na estrutura cristalina, que é o caso de heteroestruturas.

Para entender o que é a EFA, parte-se da equacao de Schrodinger

—ihV + eA)? h
(ZhV + ) + Vo) + o (—ihV +cA) - o x (V)
Y (r) + %uBJ Bl w@) = E o),

onde A é o potencial vetor, tal que B = V x A, Vj(r) é o potencial periédico da rede, V' (r) é
um potencial escalar adicional, gg ¢ o fator g do elétron no vacuo, e g ¢ o magneton de Bohr.
A fungao de onda ¥(r) é expandida em termos das funcées de Bloch u, o(r) = (r|[/,0) e

dos autoestados de spin |o'):
U(r) =Y Coor(r)uo(r)|o’) . (2.22)

As oscilagoes das funcoes de Bloch u, o(r) sao moduladas pelos coeficientes C,/ (r), como
mostra a Figura 2.2. A modulagao varia lentamente em relagao a escala de comprimento da

constante de rede, e por isso os coeficientes C,, (r) sdo chamados de fungoes envelope [28].

FIGURA 2.2: Representacao espacial da fungdo de onda ¥(r) de (2.22). Na parte de

baixo da figura esta representado o potencial periédico microscépico da rede cristalina

Vo(r). Os fons estao representados pelos circulos em cinza. Observa-se que a funcao de

Bloch u, o(r) tem suas oscilacoes acentuadas nas regioes de baixo potencial em torno dos

fons. Ja a fungdo envelope C,/ ,/(r) tem sua oscilac@o extendida em relagao a rede, e atua
modulando a amplitude de oscilacao de wu,/ o(r).

Utilizando a fungao de onda W(r) de (2.22) em (2.21), multiplicando pela esquerda
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por (o|u, o(r) e integrando em uma célula unitaria, se obtém o chamado Hamiltoniano de

multibanda, ou Hamiltoniano EFA:

—ih A)? 1
> { B (0)+ CIVEAY v 5,y (—ihV 4+ eA) P,
!~/ 2m0 m() 0_70/
v ’ (2.23)
—|—A,,,l/ -+ %MBO' -B (51,7,/} C,,/yw([‘) =F O,,’U(I‘) ,

onde V(r), A(r) e Cy »(r) foram tomados como sendo constantes dentro de uma célula
unitaria e tirados para fora da integral. Nota-se grande similaridade entre o Hamiltoni-
ano EFA em (2.23) e o Hamiltoniano k - p em (2.14); no entanto, o vetor de onda k do

Hamiltoniano k - p torna-se um operador no Hamiltoniano de multibanda (2.23), dado por:

R:%:4V+%A. (2.24)
Para o caso de uma banda parabdlica, isotrépica e nao-degenerada, como descrita pela

relagdo de dispersao em (2.16), a aplicagao de teoria de perturbacdo de segunda ordem de

Léwdin [38] sobre o Hamiltoniano EFA em (2.23) gera o chamado Hamiltoniano de massa

efetiva:

9y

+ V(r)+ o HBO B, (2.25)

| —ihV +eAl?
B 2m}

H

onde os elétrons na v-ésima banda sao tratados como particulas livres de massa efetiva m,
e fator g efetivo ¢, movendo-se em um potencial externo V' (r) [12, 28]. O Hamiltoniano de
massa efetiva sera utilizado, no préximo capitulo, para o calculo da banda de conducao de
uma heteroestrutura de pogo quantico na presenga de um campo magnético B. Considera-se
que a heteroestrutura em questao é constituida de arseneto de gilio que, como ja foi dito
neste texto, tem sua banda de conducgao formada de estados tipo-s, nao-degenerados. Ja
para o célculo da banda de valéncia, no Capitulo 4, sera utilizado o método desenvolvido por
Luttinger [32], baseado na aplicacao de teoria de perturbagao quasi-degenerada de Lowdin
sobre o Hamiltoniano k - p em (2.14) [15]. As bandas de conducdo e de valéncia dentro
da heteroestrutura de poco quantico serao calculadas separadamente, sem levar em conta

interacoes entre estados de uma e de outra banda.



3. Calculo da banda de conducao

Este capitulo trata da banda de condugao de uma heteroestrutura semicondutora de
poco quantico na presenca de um campo magnético B. O arseneto de galio serd considerado
como o material semicondutor do qual a heteroestrutura é formada. Para a banda de
condugao serd usada a aproximacao parabdlica dada pela equacao (2.16), e serd empregado

o Hamiltoniano de massa efetiva (2.25) no céalculo do espectro de energia dentro do pogo

quantico:
Ip + cA? g
H=—+4+V = -B 3.1
onde m* é a massa efetiva do elétron na banda de conducao do GaAs, e p = —ithV é o

operador momento. No caso de uma heteroestrutura de pogo quantico, cuja direcao de
crescimento é definida como sendo a direcao Z, o potencial adicional V(r) é dado pelo

potencial de confinamento V' (z), que é assumido como um pogo infinito de largura L:

0, |z <L/2

V(z) = :
oo, |z| > L/2

Apesar do confinamento em z em uma heteroestrutura real nao ser realmente infinito, a
utilizagao deste potencial se mostra vantajosa por ter solugao analitica, além do que o
interesse, de fato, se encontra nos niveis de menor energia dentro do pogo, para os quais o
confinamento infinito é uma boa aproximagao.

Neste capitulo, o campo magnético B sera considerado em trés diferentes configuragoes:
primeiramente o caso § = 0°, onde o campo é apontado em paralelo a direcao de crescimento
da heteroestrutura; em seguida, o caso perpendicular # = 90°, onde o vetor campo magnético
forma um angulo reto com a direcao z; e por fim sera tratado o caso nao-usual de um campo

magnético inclinado em um angulo 0° < 6 < 90° em relagao a Z.

3.1 Caso 0 =0°

Considera-se aqui uma heteroestrutura de poco quantico na presenca de um campo
magnético B constante aplicado na direcao de crescimento da amostra. Uma representacgao

do sistema ¢é apresentada na Figura 3.1.

16
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V(z)

\B
= \

FicuraA 3.1: Representacao da heteroestrutura de pogo quéntico, cujo confinamento é
dado pelo potencial infinito V' (z). O campo magnético B é apontado sobre a diregao de
crescimento Z.

Parte-se do Hamiltoniano de massa efetiva

:M+V(z)+%uBa-B, (3.3)

H
2m*

onde, para um campo B = B Z, o potencial vetor pode ser dado pelo seguinte calibre:

A=zBy. (3.4)
Substituindo (3.4) em (3.3), se obtém
2 2 2 2 2 «
Py Py ¢B° , B P g
H= — = B . .
2m*+2m*+2m*x +m*pyx+2m*—|—V(z)+2,uBUZ (3.5)
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Para determinar o espectro de energia dentro da heteroestrutura de pogo quantico

deve-se resolver a seguinte equacao de autovalores e autovetores:
H V) =F|V). (3.6)

A partir do Hamiltoniano apresentado na equagao (3.5), observa-se que as varidveis orbitais

e de spin sao separdveis. Assim, os autovetores de H podem escritos como
V) = [v) @), (3.7)

onde |v) sao os autoestados da parte orbital de H, e |o) sdo os autovetores da matriz de
Pauli o,.

Se por um lado, o potencial infinito V'(z) é responsavel pelo confinamento na diregao
Z, por outro lado, um campo magnético B paralelo a z da origem a um confinamento no
plano zy. Pela escolha de calibre em (3.4) o confinamento planar pode ser reduzido apenas
a diregdo %, mantendo livre 0 movimento em y. Deste modo, a parte orbital ¥, (r) = (r|v)

da funcao de onda pode ser dada pelo seguinte ansatz:

%(F) = eXp (Zkyy) ¢M($a Z) ) (3'8)

onde v estd associado aos nimeros quanticos p e ky, sendo o ultimo a componente y do vetor

de onda k do elétron e autovalor do seguinte operador:

by O

Utilizando a definigao em (3.9), pode-se reescrever o Hamiltoniano de (3.5) como

2 K2k2 2 32
px + Yy 4 € l‘2 4
2m* 2m* *

eB - 2 *
-~ hky x + L7 +V(z)+ g—,uBJZB :

H = —
m 2

2m 2m*

ou

H=H +H,+H,, (3.10a)
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sendo
p?
H,=—"+4+V(2); 3.10b
2 V() (3.10b)
P Lo, 2
H, = 2 + MW (x —x0)” ; (3.10¢)
1 *
H, = 59 upo.B ; (3.10d)
hk, eB | NI . .
onde zy = —pewe=__2¢a frequéncia ciclotronica de um elétron de carga absoluta
e m

e e massa efetiva m”*, movendo-se em um plano perpendicular a um campo magnético de
intensidade B.

Observa-se, a partir dos termos orbitais de H dados por (3.10b) e (3.10¢), que a solucao
espacial ¢, (z, z) pode ser escrita como o produto de uma funcao apenas de x e uma funcgao

apenas de z:

Pu(w,2) = n(2) In.(2) , (3.11)

onde ¢,_(z) sdo as auto-fungdes de um pogo quantico infinito unidimensional em z:

bn.(2) = \/%sin (nzﬂz - n;r) : (3.12)

Na equagao (3.12) n, = 1,2, ... é o nimero quantico associado aos niveis de energia dentro

do pogo. Obviamente o termo H,, dado por (3.10b), atua sobre uma auto-fun¢ao ¢, (2),

segundo a equacao de autovalores e auto-funcoes a seguir:

H. ¢y, (Z> = En, Pn, <Z> ) (3'13>

onde a auto-energia ¢,, é dada pela energia do n,-ésimo nivel dentro de um poco quantico

infinito de largura L:
h2 2
Tn?. (3.14)

£ =
" omr L2

Sobre a fungao ¢, (z) de (3.11) atua o termo H, do Hamiltoniano, dado por (3.10c).

Nota-se que H, tem a forma do Hamiltoniano de um oscilador harmoénico unidimensional

em z, cujo movimento oscilatorio esta centrado em xzy = o e tem frequéncia w, =
m

eB N N . ) .

—. Portanto, as fungoes ¢, (z) sao dadas pelas auto-fungdes de um oscilador harmonico

m
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unidimensional:

on(z) = exp [—(x;—ef“)z] 1, (x ;xo) , (3.15)

onde /. = \/g ¢ o chamado comprimento magnético, associado ao tamanho da orbita
ciclotronica classica de uma particula de carga e em um campo magnético de intensidade
B; e Hy(z) = (—1)"631;2% [e‘”ﬂ ¢ um polinomio de Hermite de ordem n [12].

Atuando H, sobre as fungoes de onda ¢, (), e resolvendo a seguinte equacao de auto-

valores e auto-fungoes:

H, on(7) = €5 pn(z) | (3.16)

obtém-se para as auto-energias ¢,, os igualmente espacgados niveis de Landau:

1

onde n =0,1,2,... . Observa-se que, apesar das auto-fungoes ¢, (z) dependerem de k, (por
meio de (), 0 mesmo nao ocorre com as auto-energias ¢,. Portanto, k, é um bom nimero
quantico, pois descreve o movimento livre do elétron em y sem afetar as auto-energias, e
pode ser igualado a zero.

Como foi dito, a parte de spin da solugao |¥) do Hamiltoniano H é dada pelos auto-
estados |o) de o,, |[+) (spin para cima) e |—) (spin para baixo), cujos autovalores sdo +1 e

—1, respectivamente. Portanto, atuando Hy (equagao (3.10d)) sobre |o), obtém-se:
1 *
H |£) = £50°usB |£) . (3.18)

Desta forma, através do spin eletronico cada nivel de energia ¢, = ¢, + €, se abre em dois
niveis, separados em energia por Acs = g*upB.
. . . 1 . . .
A Figura 3.2 apresenta os niveis de energia ¢, + —¢g*ugB em funcao da intensidade
2
B de um campo magnético apontado sobre a direcao z, para um poc¢o quantico de largura
L = 18 nanometros. Foram calculados trés niveis n, do poco quantico infinito, os quais se
. . 1 .
abrem nos niveis de Landau n = 0,1, ..., 10 e nos autovalores de spin i§ g upB. Variou-se

a intensidade B do campo magnético de 0 a 20 T, e foram considerados parametros do
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arseneto de gélio para a massa efetiva (m* = 0.067 mg) e para o fator g efetivo (¢* = —0.45)
28].
400 - 54 _
r 52% 4
300 T d
50f ‘ ]
< 132 133
% 1 1
S
N—r
© 200 - =
D
&
c n .
L
100 - =
0 | | | | | | | | |
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

Campo Magnético (T)

FicuraA 3.2: Ramos de energia em fungao da intensidade do campo magnético aplicado,
para um sistema representado pela Figura 3.1. Observa-se que em B = 0 hé apenas trés
niveis de energia, e com o aumento de B a degenerescéncia dos niveis de Landau e de spin
é levantada. O desdobramento de spin Aeg é muito pequeno se comparado a diferenga
entre dois niveis de Landau adjacentes. No detalhe é representado o desdobramento de
spin do nivel de energia dado pelo estado |n,,n) = |1,1). Observa-se que o nivel de spin
para baixo é mais energético que o nivel de spin para cima, devido ao sinal negativo do
fator g efetivo do GaAs.

Observa-se que, para B = 0, os niveis de energia de cada sub-banda n, estao todos
degenerados nos valores ¢, , dados pela equacao (3.14). Para B # 0 a degenerescéncia dos
niveis de Landau e de spin é quebrada, e formam-se as trés sub-bandas mostradas na Figura
3.2. Nota-se que os niveis de energia variam de maneira linear com o campo magnético, ja
que tanto os niveis de Landau ¢,, (equagao (3.17)) como as contribui¢oes de spin i% g upB

dependem da primeira poténcia de B.
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De maneira clara, é possivel distinguir onze ramos de energia em cada sub-banda n,
mostrada na Figura 3.2. No entanto estes ramos, os quais representam estados |v) = |n.,n),
também se dividem em dois devido ao levantamento da degenerescéncia de spin. Isto é
mostrado no detalhe do canto superior esquerdo da Figura 3.2 onde, para o estado |1, 1), ha
um ramo de energia de spin para cima (representado por 1) e um ramo de spin para baixo
(representado por |). No entanto, como se pode notar, estes ramos estao muito préximos
entre si. Por exemplo, para um campo de intensidade B = 18 T, a diferenca de energia entre
dois niveis de Landau adjacentes dentro de uma mesma subbanda é de aproximadamente
31.11 meV. Ja a diferenca de energia entre os ramos de spin para cima e spin para baixo,

para B = 18 teslas, é Aeg ~ 0.47 meV.

3.2 Caso 0 = 90°

V(z)

FicgurA 3.3: Representacao da heteroestrutura de pogo quéntico, cujo confinamento é
dado pelo potencial infinito V(z). O campo magnético B forma um angulo de 90° com a
direcao de crescimento Z.
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Nesta se¢ao, a estrutura eletronica da banda de conducao sera investigada no caso em
que um campo magnético é aplicado perpendicularmente a direcao de crescimento do pogo
quantico, como mostra a Figura 3.3. No caso em que o campo B aponta na dire¢ao de cresci-
mento da heteroestrutura, tratado na secao anterior, o elétron esta sujeito ao confinamento
exercido pelo potencial V' (z) e a um confinamento no plano zy, o qual gera uma quantizagao
de energia neste plano: os niveis de Landau. No entanto, quando o campo magnético aponta
em uma direcao perpendicular a direcao z, os efeitos do campo, antes ocorrentes no plano
2y, passam para z, € nao ha a quebra da degenerescéncia dos niveis de Landau.

Para o campo magnético atuante no sistema, que neste problema é dado por B = B ¥,
o Hamiltoniano H, obtido a partir do Hamiltoniano de massa efetiva (equacao (3.1)), é dado
por

2 *
_IpreAl | g

V(z)+ o hs o,B (3.19)

H
2m*

onde o, ¢ a seguinte matriz de Pauli:

o= Al (3.20)

. L : . 1
Apesar do spin ser quantizado na dire¢ao z, a diagonalizacao do termo —g*ug o,B gera os
s ) s 2 Yy

1
mesmos autovalores j:§ g upB do caso 6 = 0° apresentado na segao anterior. Portanto, o
desdobramento de spin Ae, = g*up B depende apenas do médulo de B e nao de sua diregao

[12]. Assim, nesta sec¢ao sera tratado apenas da parte espacial do Hamiltoniano, dada por

A2
2m*

Hy V(z) . (3.21)

Os niveis de energia do sistema serao calculados de trés maneiras diferentes: Na Secao
3.2.1 o Hamiltoniano Hy da equagao (3.21) serd expandido na base {|v)} utilizada para obter
os niveis de energia no caso ¢ = 0°, e entao diagonalizado; na secao seguinte, utilizando
a mesma base, os autovalores de H, serao calculados através da aplicacao de teoria de
perturbagao nao-degenerada; por fim, na Secao 3.2.3 os autovalores serao determinados
através da solucao analitica de uma equacao diferencial obtida da representacao espacial
do operador Hy. Os resultados serao apresentados e comparados na Secao 3.2.4, a fim de

avaliar a validade de cada método empregado.
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3.2.1 Diagonalizacao na base {|v)}

Para representar o campo magnético B perpendicular a z utiliza-se o o potencial vetor
A dado pelo seguinte calibre:
A=:2Bx. (3.22)

Substituindo (3.22) em (3.21), se obtém

2 2 P2 2 2

2 € € 2 Dy P
N R e S S TR FER 3.23
0 2m* + m* P 2m* S 2m* + 2m* (Z) ( )

onde V(z) é o potencial de poco infinito dado por (3.2). Através do calibre A em (3.22),
pode-se inferir que a fungao de onda ¥ (r) que soluciona a equagao de autovalores e auto-

fungdes Hy 1(r) = E 1(r) é dada pelo seguinte ansatz:

(r) = exp [i (ko + kyy)] 6(2) (3.24)

o que significa que o movimento dos elétron no plano xy continua livre como se nao houvesse
campo magnético; no entanto, na diregao z, além do confinamento do potencial infinito V'(2),
passa a atuar um potencial adicional representado pela acao do campo magnético B por meio
do potencial vetor A em (3.22).

Os ntmeros quanticos k, e k,, que descrevem o movimento dos elétrons no plano zy,

sao substituidos no Hamiltoniano Hy em (3.23), utilizando a relagao p = k. Assim,

B2 B . 2 32 K2L:2 2
Hy= e gy 5200, + S22y " vy Lo +V(z)
2m* m* 2m* 2m*  2m*

ou
K212 P2 02 B2
Hy= —"~ 2 4V 3.25
0=5 + Sy + Y (z4+20)" +V(2), (3.25)
ks : o . .
onde zy = B Assim como no caso ¢ = 0°, considera-se aqui as componentes k; e k,
e

do vetor de onda como bons ntimeros quanticos, os quais serao igualados a zero devido ao

interesse nos niveis de menor energia. Deste modo, o Hamiltoniano H, torna-se

2 6232
Hy= L= 4

2
: 2
2m*  2m* AV (3.26)
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A fim de tornar a variavel de posicao z adimensional, é realizada a seguinte troca de

varidveis:

L
z = =z,
™

onde L é a largura do poco quantico. Deste modo, a representacao espacial do operador
Hamiltoniano H, passa a ser escrita como

h2r? d*> e*B? L
=2+ V(2), (3.27)

ComrL2dz2 | 2m* w2

H():

onde
0, |z <=
V(z) = 2 (3.28)

] ] >

o0, |z

’ 2

Define-se, entdao, uma constante de Rydberg efetiva Ry*, dada por

h2m?

Ry = —— .
4 2m* L2

(3.29)
Ry* é a energia de uma particula de massa efetiva m* contida no nivel fundamental de um
poco quantico infinito e unidimensional de largura L, e tal constante é utilizada para tornar
as varidveis de energia adimensionais. Assim, o Hamiltoniano da equacao (3.27) pode ser
reescrito como

LA ()

Hy=-Ry"—

2
et Ve, (3.30)

B
onde w. = —. Dividindo Hy por Ry* se obtém um operador Hamiltoniano adimensional
m*

2 2
Hy = _ & ( e ) 22+ V(z) . (3.31)
dz? 2Ry*
Em geral, em problemas envolvendo heteroestruturas na presenca de campos externos,
as analises dos efeitos sobre os niveis de energia do sistema sao realizadas fixando uma gran-
deza, por exemplo as dimensoes do sistema, e variando outra grandeza, como a intensidade

do campo aplicado. No entanto, sera definida aqui uma variavel que engloba tanto a inten-

sidade B do campo magnético aplicado como a largura L do pogo quantico. Esta variavel,
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simbolizada por W, ¢ definida como

huw, L\’
W, = Ty ( ) ~ 1.5393 x 10™* B[T] L*[nm] , (3.32)

b

h _
onde £, =1/ 5 Portanto, pode-se reescrever o Hamiltoniano Hy de (3.31) como
e

B 2

d
Hy = —= T W,z +V(z) . (3.33)

Nota-se que o Hamiltoniano adimensional H; é muito semelhante ao termo H, de poco
infinito (equacao (3.10b)) do Hamiltoniano para um campo apontado sobre a dire¢ao de
crescimenso 2, apresentado na Secao 3.1, a menos do termo proporcional a z2, que por meio
de W, carrega os efeitos de campo magnético sobre o subespaco z.

Para obter os autovalores \; de Hy deve-se resolver a seguinte equacio de autovalores

e autovetores:

Ho [¢i) = N i) (3.34)

onde os autovetores [1);) sdo expandidos em termos dos estados |v) da base utilizada para o

caso 6 = 0° na Segao 3.1:

) = > A, |v) . (3.35)

Assim, a equagdo (3.34) torna-se
DA H ) =X Y A ). (3.36)

Multiplicando pela esquerda por (|, e sendo {|v)} uma base completa e ortonormal, se
obtém:

> (V|Holv)y A, =N Ay (3.37)

Portanto, deve-se calcular os elementos de matriz (/| Ho|v), construir a matriz hamiltoniana
de Hy e diagonalizé-la, a fim de se obter os autovalores );. Os elementos de matriz de H,

sao dados por

+0o0
(V'[Holv) = (0, n | Holnz,n) = 6w [ 63, (2) Ho bn.(2) dz, (3.38)
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onde n ¢é o indice associado aos niveis de Landau no plano zy, n, indica os niveis de energia

dentro de um pogo quantico infinito, e as fungoes de onda ¢, (z) sdo dadas por

On.(z) = (zn.) = \/g sin (nzz + n%) : (3.39)

Como foi dito no inicio desta secao, quando o campo magnético B aponta perpendicu-
larmente a direcao Z os niveis de Landau tornam-se degenerados. Neste caso, a delta de
Kronecker 4, ,, em (3.38) sempre resultard no valor 1, e pode-se excluir o nimero quantico
n da notagao da base {|v)}, simplificando para {|n,)}.

Levando em consideragao a limita¢do espacial imposta pelo potencial infinito V'(z)

(equacdo (3.28)), o elemento de matriz de Hy em (3.38) é reescrito como

_ /2 2 /2
(| Holn.) = — / O (@) 5 60.(2) dz 4+ W, | 6,(2) 2 00.(2) dz
—7r/2 z —7/2

o (3.40)
=12 Gy + W, / 8,(2) 2 b0 (2) dz
—7/2

onde
w2 1 ,
w/2 E - 2_7’L2 y M, =Ny
Qb:l’z (2) z? Pn.(2) dz = [1:_ (_1)n'z+nz} (3.41)
/2 4n’n n, #n
z'"% (2 n2)2 VR #
2.2

Observe que se o termo n? for multiplicado por Ry* = se obtém justamente o

“ T2
valor de energia dos niveis discretos dentro de um poco quéZIZLiC(I; infinito de largura L (ver
equacao (3.14)). Portanto, aos elementos de matriz diagonais n? presentes no Hamiltoniano
no caso sem campo magnético sao somadas contribuigoes diagonais e nao-diagonais, dadas
pelo produto de (3.41) por W,, o que leva a acoplamentos entre sub-bandas n, de mesma
paridade.

A matriz de H, expandido na base {|n.)} tem dimensdo infinita, mas pode ser trun-
cada em aplicacoes praticas. Para o calculo dos elementos de matriz foram considerados os
primeiros doze niveis dentro do poco infinito, n, = 1,2, 3, ..., 12. Os primeiros quatro niveis

sao plotados em relacao a W), na Figura 3.4 da Secao 3.2.4, juntamente com os autovalores

obtidos a partir dos métodos apresentados nas préximas duas secoes.
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3.2.2 Teoria de perturbacao

Nesta secao a determinagao das auto-energias no interior de um pogo quantico infi-
nito, na presenca de um campo magnético B perpendicular a direcao de crescimento do
poco, é realizada por meio da teoria de perturbagao nao-degenerada. Enquanto o sistema
nao-perturbado é dado pelo elétron confinado no poco infinito V(2) (equacao (3.2)), a per-
turbacao é representada pelo campo magnético aplicado sobre o sistema.

Parte-se do Hamiltoniano adimensional da equagao (3.33):

_ 2

Hy=——5+W, 22+ V(z) . (3.42)

O Hamiltoniano Hy pode ser escrito como

Hy=HY +6H , (3.43)

onde a parte nao-perturbada H® é o Hamiltoniano adimensional de um pogo infinito, sem

campo magnético:

_ d2
0) _
H( ) — _dz2 + V(Z) , (3.44)
e a perturbacdo 0H é dada por
SH =W, 2>, (3.45)

sendo que o campo magnético estd implicito na varidavel W,.

As solugdes nao-perturbadas 9 sdo dadas pelas auto-funcoes de um poco quantico
infinito ¢,,_(z), representadas pela equacao (3.39), lembrando que z é uma variavel adimen-
sional, dada por z = —% Para a energia serao consideradas perturbacoes de primeira e

segunda ordem. Portanto, os autovalores adimensionais sao escritos como segue:
Mo = XD 2 A2 (3.46)

onde os superindices 0,1 e 2 indicam o termo nao-perturbado, a contribuigao perturbativa

de primeira ordem e o termo perturbativo de segunda ordem, respectivamente.
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A aplicacao de H? sobre as auto-funcoes ¢n. (z) resulta nos autovalores adimensionais
nao-perturbados )\S)Z):

A9 ¢, (z) =AY ¢,.(2)

ou
A =52 (3.47)
O termo perturbativo de primeira ordem )\5112) ¢ dado pelo seguinte elemento de matriz:
A = (na|6H |nz) = Wyln.|2%|n.)
ou
w/2
N =Wy [ .(2) 2 n.(2) dz, (3.48)
—7/2
onde
/2 9 2 1
; n dz=— — — . 3.49
O termo perturbativo de ordem 2 é dado pela seguinte relagao
\o = 3 HetloAin
n= OB O
nFn. e T Ang
ou
2 _ 2 [(n% ]2 |n)
)\7(,12) a Wp Z n2—n2 ’ (3.50)
nL#n; Z Z
onde

1+ (1o

(n,2 — n2)*

w/2
(n|2%In.) = / , O (2) 2° Pn.(2) dz = 4nn, (3.51)

nL#n;

Substituindo (3.47), (3.48) e (3.50) em (3.46), obtém-se a seguinte relacdo para os

autovalores adimensionais de Hj, obtidos por teoria de perturbacao de primeira e segunda
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ordem:

9 2

_1)etnz
=, (5 1>+16wgngzn;2[”(” )

12 202 (n2 — n2)’

(3.52)

nL#n;

/
z

A soma em (3.52) é realizada para infinitos valores de n), mas converge para poucos ter-
mos. Uma comparacao entre os autovalores ), calculados por teoria de perturbacao nao-
degenerada, e os autovalores obtidos pelos métodos apresentados na secao anterior e na

proxima, é apresentada na Secao 3.2.4.

3.2.3 Solucao analitica

Para esta secao sao considerados os mesmos passos matematicos descritos anterior-
mente, desde a parte espacial do Hamiltoniano H (Hy, dado pela equagao (3.21)), utilizando
o potencial vetor da equagao (3.22) e chegando no Hamiltoniano da equagao (3.25):

_ A2 ];5 P2 0232

z 2
Sy + 5 + 5 (z+20)"+V(2), (3.53)

Hy

hk
onde zy = —g Os niveis de energia E do sistema sao obtidos através da seguinte relagao
e

de autovalores e auto-fungoes:

Hy ¢(r) = E ¢(r) , (3.54)
onde 9 (r) pode ser dada pelo ansatz da equagao (3.24):

(r) = exp [i(kex + kyy)] ¢(2), (3.55)

isto €, considera-se que o movimento dos elétrons ¢é livre no plano zy e ligado em z, descrito

pela funcdo ¢(z). Substituindo (3.53) em (3.54), obtém-se

2 22 27.2
o e’B I
Gy Gy (z + 20)2 +V(z) + QmZ W(r) = FE ¥(r) . (3.56)
h2 k2 B2k2
O termo 5 f, ao atuar sobre a funcao de onda (r), gera o autovalor i’ Como os
m m

outros termos de H estao associados apenas ao sub-espaco z, pode-se reduzir a equacao de
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Schrodinger (3.56) apenas as fungoes ¢(z):

2m* + 2m*

S G ) 4 V() 0le) = 0le), (3:57)

12k

onde €, = F' — —~. Assim, no interior do pogo infinito (V'(z) = 0),

2m

|: h2 d2 6282

Tt e (z+ 20)° — sz} o(z) =0, (3.58)

sendo que, nas barreiras infinitas, ¢(z = £L/2) = 0.
Da mesma maneira que nas secoes 3.2.1 e 3.2.2 serd realizada a seguinte troca de

variaveis, a fim de tornar a variavel de posicao z adimensional:

z —

L
—z.
7r

Realizando esta troca na equagao (3.58), obtém-se

W2 d*> e?B2%L?
Com*L2? dz? + 2m*m?

(z+20)° —e.| d(z) = 0. (3.59)

Pode-se escrever a equacao (3.59) em termos da constante de Rydberg efetiva Ry*, definida

pela equagao (3.29):

. h*n?
Ry = om*L2
Assim,
* d2 (h’wC)2 2
[—R 2 1Ry (z+2z9)"—e.|0(z) =0, (3.60)

B
onde w, = 6—*. Dividindo a equagao (3.60) por Ry*, se obtém a seguinte relagao:
m

[—;—; + W, (z420)* — A} d(z) =0, (3.61)

onde W, definido pela equagao (3.32), engloba tanto os efeitos do campo magnético B
€

como da largura L do pogo quantico infinito. Além disso, A = R_Z* denota os autovalores
Y

adimensionais do sistema. Para determinar A\ é necessdrio antes encontrar as fungoes ¢(z)

que, dentro de determinadas condigoes de contorno, solucionam a equagao diferencial (3.61).
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Primeiramente, realizam-se as seguintes trocas de variaveis:
X 2
z+zp=— , n=-2a"\, (3.62)
@
onde « é uma constante a ser determinada. Assim, a equagao (3.61) pode ser reescrita como

a2 i =0, (3.63)

Segundo a Ref. [39], a equacgao diferencial abaixo

[j_; = }LXQ - g] f(x) =0 (3.64)

tem solugoes pares e impares dadas respecitivamente por

—x? —n+1 1 x?
f(p)(x) = exp (TX) M ( 774 5 XE) , (3.65a)
. —x2 —n+3 3 x?
fO(x) = x exp (TX) M <TIT, 2 XE) , (3.65b)

onde M(a, b, z) é uma funcao hipergeométrica confluente [39]. A solucao geral é obtida pela

combinacao linear das solucoes pares e impares:
—x2 —n+1 1 x? -n+3 3 x2
= — | |C = — C = — . 3.66
- () (42 (23] o

Portanto, deve-se igualar o fator a*W, (equagdo (3.63)) a 1/4, de onde segue que

1

o0=—:> 3.67
(4w;,)"" o0
Pode-se indexar em 1 e 2 os pontos limitrofes do poco quantico infinito, sendo
L
212 = :EE — Z12 = Zl:% R (368)
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VW

™

k.. A partir da equacio (3.62) obtém-se

S
mzz__;L_—<iE+— WP@J (3.69)

(4w, \ 2

e, além disso, zg =

Considerando as condigoes de contorno f(x;) = f(x2) = 0, se obtém a seguinte equagao:
—ni+1 1 —x3 —ni+3 3 —x3
“A4( e )MUTT

B —ni+1 1 —x3 —n;i+3 3 —x3
_“A4< o2 )M T e )

(3.70)

onde os valores 7; sdo quantizados e estao relacionados as fungdes f(x) que satisfazem a
condigao de contorno f(x;) = f(xz) = 0, isto é, zeram nas paredes do poc¢o quantico infinito.

Por meio da relagao (3.62) pode-se obter um conjunto de autovalores \;, dados por

>\i = —1/ Wp ni - (371)

Como nas duas tltimas se¢oes, serao tomados k, = k, = 0. Tem-se, assim, o caso

simétrico, onde

™2

X1 =—Xg — Xg=—F77 . (372)
4w,
Neste caso, as solugoes pares e impares sao independentes, sendo que
fP(x0) = fP(x) = 0. (3.73)

Ha, portanto, infinitos valores quantizados n; para os quais as fungoes pares e impares, dadas
pela equagao (3.65), satisfazem a condi¢do de contorno (3.73). Por outro lado cada largura
L do pocgo quantico infinito e cada intensidade B do campo magnético correspondem a um
valor de W,,. A partir da equagdo (3.71), para cada valor de W, hd um conjunto infinito
de valores \;, os quais sao os autovalores do sistema. Estes autovalores \; sao analogos aos
autovalores adimensionais calculados na Secdo 3.2.1 por expansio e diagonalizacio de H,
(equagao (3.33)) na base {|n.)}, e na Segao 3.2.2 por teoria de perturbagao de primeira e
segunda ordem, e podem ser escritos como A,,_. Os resultados calculados para A, em fungao

de W, sao apresentados na proxima se¢ao.
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3.2.4 Analise dos resultados

A partir dos métodos descritos nas secoes 3.2.1, 3.2.2 e 3.2.3 foram determinados os
quatro primeiros autovalores adimensionais \,, para um poco infinito e unidimensional em
z, na presenca de um campo magnético B perpendicular a Z. Os autovalores ), foram
plotados em funcao de W,, como mostra a Figura 3.4. As linhas vermelhas indicam os
autovalores calculados a partir da diagonalizacdo de Hy (equacio (3.33)) expandido na base
{|n.)}; as curvas em azul denotam os autovalores obtido por teoria de perturbacao nao-
degenerada de primeira e segunda ordem, onde os estados da base {|n,)} s@o tratados como
estados nao-perturbados; e os simbolos em preto representam os autovalores calculados pelo
método analitico descrito na se¢ao anterior, obtidos para cada valor de W, considerado.

Observa-se, na Figura 3.4, que em W, igual a zero, equivalente ao caso sem campo
magnético, os autovalores \,, sao dados simplesmente por nz, Com o aumento de W), no
caso de diagonalizacao, os autovalores variam de maneira praticamente linear em funcao de
W,, como indica a equagao (3.40). Para os resultados de teoria de perturbagao, o aumento
de W, implica no aparecimento dos efeitos dos termos perturbativos Aﬁ}j e )\5122, tais como
a dependéncia linear e quadratica com W), e acoplamentos entre niveis n, e n,, de mesma
paridade.

Observa-se uma grande concordancia entre os autovalores calculados pelos trés métodos,
para um valor de W, menor ou igual a 5, que corresponde a um campo magnético de inten-
sidade 20 teslas aplicado sobre uma heteroestrutura de poco quantico de largura L ~ 27 nm,
valores estes considerados elevados. Portanto, até um limite alto, a teoria de perturbagao,
utilizando a base {|n.)}, se mostra uma boa ferramenta no calculos dos autovalores \,,,. Pro-
positalmente, os autovalores foram plotados em relagao a W, para um valor maximo igual
a 10. Isto foi feito para mostrar que aumentando muito a largura L do poco de potencial
confinador ou a intensidade B do campo magnético, os resultados perturbativos passam a
divergir dos resultados obtidos pela solugao analitica da equagao diferencial (3.63) (ou seja,
para W, > 5 os termos /\7(112) e /\,(fz) nao podem ser tratados apenas como perturbacoes a serem
somadas a /\,(102)). No entanto, os autovalores obtidos pela expansdo e diagonalizacao de H
na base {|n,)} ainda apresentam uma étima concordancia com os resultados calculados uti-
lizando a base dada pelas fungdes pares e impares em (3.65), com a vantagem da base {|n,) }

ser composta por fungoes seno, mostrando simplicidade diante da base dada por funcoes
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FicUura 3.4: Quatro primeiros autovalores adimensionais A,, em um pogo quantico infi-

nito na presenca de um campo magnético B perpendicular a sua direcao de crescimento.

Estao representados os resultados obtidos pelos trés métodos apresentados na Secao 3.2,

e observa-se que os resultados concordam entre si para W, menor ou igual a cinco, o qual

ja corresponde a valores elevados de campo magnético e largura do pogo quantico. Para

W, entre 5 e 10, os resultados de teoria de perturbacao divergem daqueles obtidos pelos
outros dois métodos.

hipergeométricas, como tratado na secao anterior. A boa concordancia mostrada na Figura
3.4 d4 confianga a utilizagdo da base {|n.)} para solucionar o problema em z. Portanto,
na proxima segao, a base {|v)} = {|n.,n)}, que soluciona o caso de campo paralelo (Segao
3.1) e se mostrou competente no caso de campo perpendicular (Se¢ao 3.2), serd aplicada ao
caso de campo magnético inclinado, por meio do método de expansao e diagonalizagao do

Hamiltoniano do sistema, e por teoria de perturbagao.
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V(z)

FicurA 3.5: Representagdo de um sistema composto por um pogo quantico infinito e
unidimensional em z de largura L, na presenca de um campo magnético B posicionado no
plano zz e inclinado por um angulo 6 em relacao a direcao z.

3.3 Campo inclinado

Esta secao trata do caso de uma heteroestrutura representada por um poco quantico
infinito de largura L, na presenca de um campo magnético de intensidade B e inclinado
por um angulo 6 em relacao a direcao de crescimento Z da heteroestrutura. O sistema é
representado esquematicamente na Figura 3.5, e nota-se que o campo magnético B esta

posicionado sobre o plano xz e é dado por:
B = Bsin(f) X+ Bcos(0) z . (3.74)

Assim como nas secoes 3.1 e 3.2, busca-se aqui determinar o espectro de energia na

banda de conducao dentro de um poco infinito e unidimensional em z. Portanto, utiliza-se
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o Hamiltoniano de massa efetiva (3.1):

+ A2 *
= % L V() + %MB o B, (3.75)

H

onde o potencial vetor A, utilizado para representar o campo magnético (3.74), é dado pelo
seguinte calibre:

A= (2B.—2B,)¥ , (3.76)

onde B, = Bsin(f) e B, = B cos(0).
Observa-se no Hamiltoniano da equagao (3.75) que os termos orbitais e de spin sao
separados. Desta forma, como nos casos # = 0° e # = 90°, as soluctes orbitais e de spin sao

também separaveis (ver equagao (3.7)). As solugoes da parte de spin,

* *

‘%,ug o-B= %MB (0.B; +0.B,) , (3.77)
1 0
sao representadas pelos autoestados de o, |+) = e|—) = , sendo
0 1
1 0 0 1
o, = , Op = : (3.78)
0 -1 1 0

A diagonalizagao do termo de spin em (3.77) gera os autovalores i% upB e o desdobramento
de spin Ae, = g*upB, da mesma forma que nos casos # = 0° e § = 90°. Portanto, assim

como na Sec¢ao 3.2, serd discutida aqui apenas a parte orbital de H:

+eAl?

H,
0 2m*

V(z) . (3.79)

Substituindo o potencial vetor de (3.76) em (3.79), se obtém

2
1
Hy = zpz* +V(z)+ p—" [pi —2e B, zpy+ 623322}
m m 25 g (3.80)
+ [pi%—?eBzxpijeQBg:cQ]—e oz .
2m* m*
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Pode-se inferir, a partir das equagdes (3.76) e (3.80), que a fungao de onda 9 (r), a qual

soluciona a equagao de autovalores e auto-fungoes Hy ¥ (r) = E ¢(r), é dada por

Y(r) = exp (tkyy) ¢(z, 2) . (3.81)

Portanto, na direcao ¥ o movimento do elétron é livre e descrito por uma fungao de onda
plana de nimero de onda k,. No caso de uma heteroestrutura de poco quantico, em que ha
um potencial externo V' (z) de confinamento, o vetor de onda k torna-se um operador, dado

por % Assim, pode-se reescrever o Hamiltoniano Hy em (3.80) como

Hy=H. + H, + 6H,. + 0H, (3.82a)
onde
P
H.= P Ly, 3.82h
LA (3.520)
2 2 R2 27.2
D e’B s Nk
H _ T z _ _ . 2
x 2 2Im* ($ ZL’[)) 2m* ) (3 8 C)
e’B?
OH: = - (2 — 20)° (3.82d)
’B, B,
OH,. = — 20 (3.82¢)
m
hk, hik, i
sendo zg = — ez = . Observa-se que os termos H, e H, em (3.82b) e (3.82¢c) sao

eB, eB,
andlogos, respectivamente, aos termos (3.10b) e (3.10c) do caso # = 0° da Segao 3.1. No

entanto, os termos (3.82d) e (3.82e) surgem apenas no caso 6 # 0°, e portanto se diz que os
mesmos carregam os efeitos de campo inclinado.

Na Segao 3.3.1 o Hamiltoniano em (3.82) seré expandido na base {|v)} = {|n,,n)} e
diagonalizado, a fim de determinar os autovalores de energia do sistema; ja na Secao 3.3.2 os

autovalores serao determinado pela aplicacao de teoria de perturbacao, utilizando a mesma

base {|n,,n)}.

3.3.1 Diagonalizagao na base {|v)}

Deve-se determinar aqui os niveis de energia em um pog¢o quantico infinito de largura

L, na presenca de um campo magnético inclinado de intensidade B e dado pela equacao
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(3.74). Portanto é necessario resolver a seguinte equacao de autovalores e autovetores:

Ho i) = & |[¢5) - (3.83)

Os autoestados |¢;) sao expandidos na base {|v)} = {|n.,n)}:

i) =D An.n [nzm) (3.84)

Ny

Substituindo (3.84) em (3.83) se obtém:

ZAnz,n HO |nz7n> = EizAnz,n |nz7n> . (385)

Nz,N Nz,N

Multiplicando pela esquerda por (n’,n’|:

Z (n',n’|Ho|n,,n) An.n=¢i An.n - (3.86)
Ny,M
A equagao (3.86) tem a forma de uma equagao de autovalores e autovetores, os quais sao
dados por ¢; e pelos coeficientes A, ,, respectivamente. Para determina-los, é necessario
calcular os elementos de matriz de Hy, e diagonalizar a matriz gerada.
Com o intuito de tornar a varidavel z adimensional, realiza-se a seguinte troca de

varidveis:

Desta forma, o termo H, de (3.82b) pode ser escrito como

h?r? 0?2
onde
0, |z <=
V(z) = 2 (3.88)
oo, ’Z’ 2 §

Assim como na Secao 3.2.1 serd utilizada a constante de Rydberg efetiva Ry*, dada
pela equagao (3.29),
h2m?
T omrL?

Ry*
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a fim de tornar os termos de energia adimensionais. Portanto, escrevendo H, em termos de

Ry, se obtém

_ 92
_ H, . .
onde H, = T O elemento de matriz de H, é dado por
Y
_ /2 o2
<n/7 nlz‘Hz‘nm Tl> = 5n’,n (b;/z (Z) (_@> ¢nz (Z) dz = le 6nfz,nz6n’,n y (390)
—m/2

onde

bn.(2) = (zn.) = \/g sin (nzz + ng) (3.91)

sao as auto-fungdes de um pocgo de potencial infinito de largura adimensional 7.

O termo H, ¢ dado por (3.82¢):

——E (- xy) - —2 . (3.92)

Como ja foi dito nas segoes anteriores, k, ¢ um bom nimero quantico e descreve o movimento
livre dos elétrons na diregdo ¥ (equagao (3.81)). Tomando-o igual a zero, o termo H, em

(3.92) é reescrito como

2 *, ,2
m*w
Lr_ + =
2m* 2

H, = z? (3.93)

onde w, = %Bf = wecos(f). O termo H, tem a forma do Hamiltoniano de um oscilador
harmonico unidimensional em x e centrado na origem, cuja frequéncia de oscilacao é dada
pela frequéncia ciclotronica w,, isto é, a frequéncia ciclotronica w,. considerando apenas a
componente z do campo magnético: B cos(f). Obviamente, no caso 0 = 0°, w, = w,, como
mostra a equagao (3.10c).

Os autoestados de H, sao dados pelos estados |n), andlogos aos estados de um oscilador

harmonico unidimensional. As auto-fungoes ¢, (x) sao dadas por

1 x? x
) = (af) = e (—g) H, (g—) ,
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ou

1 x?
on(X) = (X|n) = Wexp (—3) H, (x) (3.94)

onde, para tornar a varidvel de posicao x adimensional, é realizada a seguinte troca de
variaveis:

r — U, x,

sendo £, = 4/ 5 ° comprimento magnético associado a componente z do campo magnético
€D,
(B, = Bcos(0)).
A atuacao de H, sobre as auto-fungoes ¢, (x) gera os niveis de Landau, dados por

(3.17) multiplicado por cos(f):

Hy o0 (x) = ho. (n + %) on(x) = Fiw, (n + %) cos(0) on(x) (3.95)

Como sera visto, o fator cosseno gera uma aproximagao dos niveis adjacentes com o aumento

do angulo 6, desde 8 = 0°. Isto explica o fato dos niveis de Landau degenerarem em 6 = 90°,

T seus elementos de matriz sao dados
Y

como foi discutido na Secdo 3.2. Definindo H, =

por

+oo _

_ hw., 1
(n',n|Hg|n.,n) = 5,1/27“2/ o (X) Hy @on(x) dx = T (n—l— 5) On/n Ontm, - (3.96)
—00 Yy

Pode-se escrever o elemento de matriz de (3.96) em fungao da varidvel W, introduzida na

secao anterior e dada pela equagao (3.32):

hw L\’
VW, =—== ~ 1. 107" B[T] L? :
W, 2Ry (fﬂ) 5393 x 10 [T] L*[nm] , (3.97)
Assim,
_ 1
(n',n|H,|n,,n) = 21/W,cos() (n + 5) Ontm.Onin | (3.98)

Considerando k, = 0 e a troca de varidveis = — — z, o termo §H, de (3.82d) é
T

reescrito como

) 2% sin*(f) = (fg;)* Z*sin’(0) . (3.99)

2732 io2 2 2.2 32 £T2
5HZ:eBsm(9)L_22:heB 2m*L
2m* 2 Am*2 h2m?
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O elemento de matriz de 6H, = R—Z é dado por
y*

_ hw. \ 2
(n',nl|0H,|n,,n) = < - > sin?(0) 6, (nl|2%|n.) |

2Ry*
ou
(n',nl|6H |n.,n) = W,sin®(0) 6, ,(n’|Z%n.) , (3.100)
onde
2 1
w/2 10 o, 92 » Ty = 1
) = | 6@ 2 on@ dz={ T e, (3.101)
z - n/, 2 [1 + (_1) z }
/2 an'n n, #n
z'"% (n’2—n2)2 v R z

O termo § H,, por meio do operador z°, é responsével, primeiramente, por acoplar sub-bandas
n, com elas mesmas, somando um valor de energia aos elementos diagonais do Hamiltoniano
H,. Além disso, 6H, acopla sub-bandas n, diferentes e com mesma paridade.

Uma das peculiaridades do caso 6 = 0° é a independéncia entre os estados do su-
bespago z, |n.), e do subespago x, |n). Isto é observado no gréfico dos ramos de energia em
funcao de B apresentado na Figura 3.2, onde os niveis variam com o campo magnético, sem
"enxergar’uns aos outros. O mesmo nao ocorre no caso de campo inclinado, onde surgem
interagoes entre estados do subespaco z, a partir do termo 0H,, e acoplamentos entre os
subespagos x e z, a partir da atuagao de dH,,, dado por (3.82¢):

e’B,B, e’ B?
B m* m*

sin(f) cos(0) zz . (3.102)
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h
Utilizando as varidveis reduzidas z = —2 e x = £7 onde ¢, = y | ———, pode-se reescrever
L l, eB cos(0)
(3.102) como
e? B2 h L
p— sin(6) cos( )( B cos(d) x) —z

- —\/%sin(ﬁ) Cos(ﬁ)% <§)3 (mif) x 2 (3.103)
— —sin(0) \/cos(0) (75 )3 (2Ry")x 2

= —2Ry" sin(0)+/cos(0) (Wp)3/4x z,

c

B | h _ 0H,,
onde w, = il el. =/ —. O elemento de matriz de 6 H,, = ¢ dado por
m* € Ry~

(0, |6 Hy|nz, ) = —2sin(0)/cos(0) W2 (n'[x|n)(nl|z|n.) . (3.104)

O operador x, escrito em termos de operadores de criacio, a', e aniquilagdo, @, ¢ dado por

[40]
1

V2

sendo que a atuacao dos operadores a e a' sobre os estados |n) se d& como segue:

(a+a') , (3.105)

X =

aln)=+vnn—-1); (3.106a)

aflny =vn+1|n+1). (3.106b)
n In+1
<n/|xyn> = \/; 5n’mfl + 9 5n/,n+1 . (3107)

x/ Lt an.
[ a2 o) e = e CD 2

—7/2 @ (nle - n§)2

Portanto,

Além disso,

(3.108)

(n|z|n-) =

n,#n:
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Assim, pode-se escrever o elemento de matriz de H,, como

_ / 1
(n',n’z|(5Hm|nZ, > —2 W3/4 s1n COS [\/> n'n—1 1 r + Oy n+1]

_ n’ 2tnz
X4n n, [( 1)n=

e

(3.109)

nL#n:

A atuacdo de 6H,, se da por elementos de matriz ndo diagonais, os quais acoplam niveis de
Landau n e n' subsequentes (deltas de Kronecker em (3.109)) e pertencentes a sub-bandas
n, de diferentes paridades, as quais sao acopladas por z.

A partir das equagoes (3.90), (3.98), (3.100) e (3.109) os elementos de matriz do Ha-
miltoniano Hy = Riyo*’ expandido na base {|n,,n)}, foram calculados e a matriz diagonali-
zada, gerando os autovalores adimensionais \;. O célculo foi realizado paran, = 1,2,3,4 e
n=20,1,2,...,10, e para os angulos ¢ = 0°,35°, 70° e 90°. Os resultados sao apresentados na
Figura 3.6.

Para compreender melhor os efeitos de campo inclinado escolheu-se plotar também os
casos 0 = 0° e 6 = 90° apresentados nas secoes anteriores. Nas Figuras 3.6a, 3.6c, 3.6e
e 3.6g estdo representados os autovalores \; do Hamiltoniano H, plotados em funcdo da
varidvel W, (equagdo (3.97)), a qual engloba tanto os efeitos do campo magnético B como
da largura L do pogo quantico. Esta flexibilidade de W, permite a fixacao de uma grandeza,
no caso a largura do poco quantico, e a variagao da outra grandeza, a intensidade do campo
magnético, como mostram os graficos em 3.6b, 3.6d, 3.6f e 3.6h. Os ramos de energia, que

variam em funcao de B para um pogo de largura L = 18 nm, foram determinados pela
h2m?
2m* L2’

um poco de 18 nandémetros de largura, considerando a massa efetiva na banda de conducao

multiplicagdo dos autovalores \; pela constante de Rydberg efetiva Ry* = que para

do GaAs (m* = 0.067 mg, onde my é a massa do elétron no vécuo), é de aproximadamente
17.34 meV.

Observa-se que em W, = 0, para todos os angulos considerados, os autovalores \;
sdo representados por apenas quatro valores, dados por n?. Os niveis de Landau estdo
degenerados neste ponto, e esta degenerescéncia ¢ quebrada com o aumento de W, (ou com
o aumento de B como mostram os graficos do lado direito da Figura 3.6). Cada ramo de

Ai (lado esquerdo) ou de energia (lado direito) dentro de uma mesma sub-banda n, estd
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FIGURA 3.6: Na coluna da esquerda sao apresentados os autovalores adimensionais A;

plotados em funcao da varidvel I, (definida na equacao (3.97)). A direita estao apresen-

tados os ramos de energia (obtidos pelo produto de \; pela constante de Rydberg efetiva

Ry* ~ 17.34 meV) em funcao da intensidade B do campo magnético aplicado, para um
pogo de largura L = 18 nm.
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associado a um nivel de Landau fuw, (n + %) cos(f) '. Esta dependéncia com cos(f) gera
a aproximagcao dos subsequentes niveis de Landau com o aumento do angulo 6, até que em
0 = 90° o elemento de matriz de H, (equacio (3.98)) se anula, e a degenerescéncia dos niveis
de Landau nao é quebrada mesmo para B # 0. Como pode-se notar, mesmo o elemento de
matriz de §H,. (equacdo (3.109)) se anula em # = 90°, restando apenas os termos H, e 6 H.
de (3.90) e (3.100), de forma idéntica ao que foi apresentado na Segao 3.2.

No caso € = 0°, mostrado no gréafico em 3.6a, nota-se claramente que os ramos de au-
tovalores tem a forma definida pela variacao com Wpl/ 2 Isto ocorre pois apenas os elementos
de matriz de H, e H, (equagoes (3.90) e (3.98)) nio se anulam em ¢ = 0°. Observa-se no
grafico em 3.6b que os ramos de energia variam linearmente com o campo magnético, ja que,
segundo a equagao (3.97), T/Vpl/2 x B.

O caso 6 = 35° em 3.6¢ e 3.6d é, de maneira geral, muito semelhante ao caso 6 = (0°,
j4 que os elementos de matriz de §H, e §H,., proporcionais a sin(f) (ver equagdes (3.100)
e (3.109)), ainda contribuem fracamente aos niveis de energia do sistema. Observa-se que
os dois ramos superiores de )\; em 3.6c tendem a se afastar dos outros ramos, o mesmo
ocorrendo para o caso # = T0°. Isto ocorre como um efeito do truncamento da base, ou
seja, os niveis de Landau superiores (n = 9 e 10) ndo sentem os efeitos de estados com
nimero quantico n superior a 10, efeitos que apareceriam no caso de uma base infinita.
Portanto, o comportamento anomalo apresentado por estes niveis nao tem origem fisica,
apenas numeérica.

A contribuicao de 6 H, e §H,. torna-se mais intensa em 6 = 70°, j4 que sin(70°) = 0.94.
Observa-se que as curvas de autovalores, além de apresentar o comportamento tipico Wpl/ 2
causado pelo elemento de matriz H,, recebem influéncia consideravel de 6 H, e § H,,, propor-
cionais a W), e W;’/ 2 respectivamente. Nota-se, ainda em 6 = 70°, um claro estreitamento

das sub-bandas n., devido ao fator cosseno em H, (cos(70°) ~ 0.34).

3.3.2 Teoria de perturbacao

Nesta secao, as auto-energias do sistema, composto por uma heteroestrutura de poco

quantico de largura L na presenca de um campo magnético B inclinado em relacao a direcao

g importante lembrar que cada ramo de energia também se divide em dois através do desdobramento
de spin, como foi mostrado na Figura 3.2 para # = 0°, e que a distancia entre estes dois niveis é sempre
dada por Aey; = ¢*up B, nao importando o angulo # entre B e Z.
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de crescimento Z e dado pela equagao (3.74), sdo obtidas através da aplicacao de teoria de
perturbacao. A principio, sera utilizada a perturbacao nao-degenerada de primeira e segunda
ordem, assim como foi feito na Secao 3.2.2 para 6 = 90°. Sera considerado como caso nao-
perturbado o caso € = 0°, cujo Hamiltoniano H ) ¢ dado pela soma dos termos H, e H, de
(3.82). Portanto, o sistema é perturbado quando o campo magnético B passa a formar um
angulo 6 # 0° com a direcao z, fazendo com que os termos 0H, e 0H,, sejam levados em
conta.
Os autovalores adimensionais \; sao dados por

A=A Al A (3.110)

)

onde os superindices 0, 1 e 2 indicam, respectivamente, os autovalores nao-perturbados, os
termos perturbativos de primeira ordem, e os termos perturbativos de segunda ordem. Os

estados nao-perturbados ¢f0)> sao dados pelos estados da base {|v)} = {|n,,n)}, onde n,

denota os niveis discretos em um pogo quantico infinito e unidimensional, e n representa os
niveis de Landau 2.

Os termos nao-perturbados )\EO) sao obtidos pela aplicacdo de H® sobre os estados

In,,n):
HO |ngn) = X |n.,n) (3.111)
onde
H© _ _
0 = =H,+H 3.112
g = H+ B (3.112a)
_ O?
H, = ~ o2 +V(2), (3.112b)
_ 1 h? 0% mrw?l?
H, = — — 22 3.112
Ry~ ( 2m* (2 Ox? * 2 ) ( )
sendo que Ry* é a constante de Rydberg efetiva dada pela equagao (3.29); x e z sao
h
variaveis adimensionais, dadas respectivamente por z e zz, onde {, = |———; e
¢, L eB cos(0)
B
W, = i cos(f) = w.cos(f) é a frequéncia ciclotronica associada a componente z do campo
m*

~ fy 0 ( .
ZNesta seciio, o subindice 4, o qual denota os autoestados ‘77[’1( )> e os autovalores \;, estd associado ao

par de niimeros quanticos n, e n.
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magnético. Substitui-se (3.112a) em (3.111):
(H. + H,) [n,n) = A |n.,n) . (3.113)

O termo H, atua sobre os autoestados |n.) do pogo quantico infinito, gerando os autova-
lores adimensionais ng, como descrito na equacao (3.90). Ja o termo H,, atuando sobre os
autoestados |n), gera as energias associadas aos niveis de Landau em (3.17), multiplicadas

por cos(f) e divididas por Ry*:

. In) = Z”yi (m%) cos(0) |n) . (3.114)

Por meio da equagao (3.97), pode-se reescrever (3.114) em termos da varidvel global W,

H, n) = 21/77, <n + %) cos(0) |n) . (3.115)

Assim, os autovalores nao-perturbados sao dados por

1
A = n2 42 /W, <n + 5) cos() . (3.116)

Apesar dos autovalores AEO) em (3.116) serem denominados "nao-perturbados”, ha a presenga
do fator cosseno, igual a 1 no caso # = 0°, mas que apresenta influéncia em angulos maiores
que zero. Pode-se justificar o termo "ndo-perturbativo”de H, (3.112b) e H, (3.112¢) pelo
fato dos termos 0H, e 0H,, (equagdes (3.82d) e (3.82e)) aparecerem apenas em angulos
maiores que zero, sendo, por isso, tratados como exclusivamente perturbativos.

Os termos perturbativos de primeira ordem sao dados pela seguinte relacao:

A = <nanz|5ﬁz|n27n> + <n»”z|5Hm|nmn> ) (3.117)

(2

onde 6 H., a partir da equacao (3.100), é dado por

§H, = W,sin?() 2% , (3.118)
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e 0H,, é dado pela equacao (3.103):
§H,. = —2sin(0)~/cos(0) (W,)**x z . (3.119)
Substituindo (3.119) no segundo termo do lado direito de (3.117), se obtém:
(12| Haa|nzy m) = =2 Wi/ sin(6) /cos(6) (n|x|n) (n.|z|n.) . (3.120)

A partir das equagoes (3.107) e (3.108), sabe-se que os elementos de matriz (n|x|n) e (n.|z|n.)
se anulam. Portanto, o termo 6 H,, nao contribui com a perturbacao de primeira ordem para
a energia.

Ao substituir (3.118) no primeiro elemento do lado de direito de (3.117), o mesmo pode

ser escrito como

AV = W, sin?(0) (n.|2%|n.) | (3.121)

onde
w/2 2

1
(n,|2%|n.) = » bn.(2) 22 ¢ (2) dz = % ST (3.122a)

On.(2) = (zn.) = \/gsin <nzz + nzg> . (3.122b)

Assim, o termo perturbativo de primeira ordem é dado por

M N

O termo perturbativo de segunda ordem é determinado a partir da seguinte relacao:

2) _ |<n’,n;]5f[z|nz,n>]2 ‘(n,a”/z‘éﬁwzmz’nHZ
v g [ N0 T 0,0 ' (8:124)
rj’;énz

O elemento de matriz de §H, em (3.124) resulta em
(n',n|0H |n.,n) = W,sin*(0) 6, (n.|2°n.) , (3.125)

onde o elemento de matriz de z> é dado pela equacdo (3.101). A presenca da delta de
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Kronecker 8,/ ,, em (3.125) vai contra a condigao imposta pelo somatério em (3.124): n' # n.
Desta forma, o termo 6 H, nao contribui com o termo perturbativo de segunda ordem )\52).

O elemento de matriz de §H,. em (3.124) é dado pela equacio (3.109):

_ 1
(n',nl|0H,,|n.,n) = W3/4 sin(6)+/cos( [\/> wn-1 14/ n + O n+1]
+7Lz

dn'n, [(—1)"
X

T (- n2>2

(3.126)

nL#n;

Substituindo (3.126) em (3.124), e considerando que /\EO) ¢ dado pela equacao (3.116), se
obtém
/\52) == n? W;’/Q sin?(6) cos(8)
2 2
XZ n+nz_1} (VR 01 + V41 6 1)
1
oz, —n.?) n2 +2y/W, (n+ 1) cos() —n.2 —2/W, (0 + %) cos(0)

n'#n

(3.127)

As deltas de Kronecker em (3.127) reduzem o somatdério em n’ a apenas dois termos. Assim,

os termos perturbativos de segunda ordem sao dados como segue:

2

2 nl,+n,
@ _ 32 5 3o o nl? (=17t — 1]
N = — N W= sin®(0) cos(0) néén (2 )
n+1

(3.128)

n2+2,/W, (n+ 1) cos(d) — n.2 — 2,/W, (n + 1+ ) cos(6)

n2+2\/_(n+ 1) cos(8) —n;2—2\/Wp(n—1+%)cos(9)]

ou

32, . ) n+1 n
= n?2 W32 sin®(0) cos(0 -
o WO o0) D | o) T i 2, o)

n2 [(-1)mtne — 1]’

z
(n2 —n2?)’

A2 =

X

(3.129)
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Substituindo (3.116), (3.123) e (3.129) em (3.110) se obtém a seguinte rela¢do para os

autovalores adimensionais A;:

1
i =n2+2 I/Vpl/2 (n + 5) cos(0) + C,,. W, sin®(0) + F,_, n? I/Vpg/2 sin?() cos(0) |,

(3.130a)
onde
i 1
oo 130b
Cn. 12 2n? (3.130)
P 32 n+1 n n
nat T 2 = n2—n.2—2/Wycos(f) n2—n2+2,/W,cos(f)
n,#n; (3130C)

2 (1)t — 1

X z
(n2 —n.2)"

A Figura 3.7 apresenta os autovalores adimensionais \; calculados a partir da equacao
(3.130) e plotados em relagdo a W,. Assim como na segao anterior, também foram plotados

curvas de energia (obtidas do produto de \; pela constante de Rydberg efetiva Ry* =
h2m?
2m* L2
nm) em relagao a intensidade B do campo magnético aplicado. Os gréficos de autovalores \;

~ 17.34 meV, valor correspondente a um poco quantico de GaAs de largura L = 18

por W, sao apresentados do lado esquerdo da Figura 3.7, enquanto que na coluna a direita
sao apresentados os graficos dos niveis de energia plotados em relacao a B. Foram plotadas
quatro sub-bandas n, as quais s@o constituidas por 11 niveis de Landau (n =0, 1,2, ..., 10).

O caso nao-perturbado # = 0° é apresentado nas Figuras 3.7a e 3.7b. Os autovalores

A; sao dados apenas por /\EO) em (3.116). Observa-se em 3.7a que, em W, = 0, os autovalores
2

z

sao dados por n;, e com o aumento de W), nota-se claramente a dependéncia com Wpl/ 2
a qual se converte em uma dependéncia linear dos ramos de energia em relagdo a B (ver
equagao (3.97)), como se observa em 3.7b.

Os casos de campo inclinado, como na se¢ao anterior, estao representados pelos angulos
0 = 35° e 0 = 70°. Observa-se que as curvas de \; foram plotadas para W, até 3, valor
equivalente a um pogo de largura L ~ 23.7 nanometros na presenca de um campo de
intensidade 20 T. Na se¢ao anterior, onde os autovalores em um campo inclinado foram

calculados pela diagonalizacao de H, expandido na base {|n.,n)}, o valor maximo plotado

para W), era igual a 5, correspondente a B = 20 T e L ~ 27 nm. Observa-se no caso § = 90°,



3. Cidlculo da banda de condugao

52

600 T T T T T T T T T
500
400

300 | =

200

100} =

600 T T T T T T T T T

500 g=35°

400 -

300 | e

N

o

o
T

e

100 | /é{/ _

Energia (meV)

200 +

100 -

600
500 - 6= 90° .

400} .

30 R 300 | B
20 b 200 |+ -

10+ B 100 | B

I 0 1 1 1 1
00 05 10 15 20 25 30 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

W Campo Magnético (T)

FiGUurA 3.7: Na coluna da esquerda sao apresentados os autovalores adimensionais A;
calculados por teoria de perturbacdao nao-degenerada de primeira e segunda ordem e plo-
tados em funcgao da varidvel W,. A direita estao apresentados os ramos de energia (obtidos
pelo produto de A; pela constante de Rydberg efetiva Ry* ~ 17.34 meV) em funcao da
intensidade B do campo magnético aplicado, para um pogo de largura L = 18 nm.
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apresentado na Figura 3.4, que os ramos de autovalores calculados por teoria de perturbagao
sao bem comportados, quase coincidindo com os ramos calculados por diagonalizac¢ao (Segao
3.2.1) e pelo método analitico (Segao 3.2.3). No entanto, no caso de campo inclinado, a
teoria de perturbacao apresenta alguns pontos de divergéncia. Observa-se, na Figura 3.7c
para € = 35°, que os ramos de \; das sub-bandas n, =1 e n, = 2 comecam a se comportar
de maneira muito diferente em relacao as sub-bandas n, = 3 e n, = 4. Para W, = 1.5,
os ramos em n, = 1 e n, = 2 deixam de apresentar uma dependéncia tipica de W;/ 2
sinalizando um caso de divergéncia. Isto é claramente representado na Figura 3.8a, onde
o grafico dos autovalores em 3.7c ¢é plotado para W, até 5. Nota-se que em W, ~ 3.35,
\; diverge para valores da ordem de grandeza de 10%. Para o caso 6§ = 70° no grafico da
Figura 3.7e ja se observa, para a sub-banda n, = 1, um comportamento peculiar, o que é
confirmado no gréfico (b) da Figura 3.8, onde as sub-bandas n, = 1 e n, = 2 apresentam
comportamento divergente, muito semelhante ao grafico da Figura 3.7c.

A explicacao para a divergencia de )\; em relagao a W, se encontra no termo pertur-
bativo de segunda ordem. Nota-se, na equagao (3.129) e no termo F,_, em (3.130c), a

presenca do seguinte fator:

n+1 n
+ .
n? —nl2—2./W,cos(d) n%—n2+2,/W,cos(d)

Para certos valores de n., n’, e W, e para certos angulos § o denominador de um ou outro
termo do fator acima pode zerar, fazendo com que o termo A§2), e consequentemente \;,
atinjam valores muito elevados, como mostrado no grafico da Figura 3.8a. Para n, = 1,
n, =2 e f = 35° a divergéncia ocorre em W), ~ 3.35, como mostra a Figura 3.8a. Para o
angulo de inclinacao do campo magnético igual a 70°, estas mesmas sub-bandas divergem
em W, ~ 19.23. Devido a presenga do fator cos(f) no termo de segunda ordem em (3.129)
esta divergéncia nao é observada no caso # = 90° apresentado na Figura 3.4 e nas Figuras
3.7a e 3.7b 3. Além disso, obviamente, o caso ndo-perturbado § = 0° também se comporta
de maneira estavel em relagao a W), ja que os termos perturbativos de primeira e segunda

ordem (equagdes (3.123) e (3.129)) se anulam no caso em questao.

30s resultados apresentados para § = 90° na Figura 3.7 foram obtidos pelo método de teoria de per-
turbacdo apresentado na Segao 3.2.2, e calculados por meio da equagao (3.52).
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FicuraA 3.8: autovalores \; calculados por teoria de perturbacao nao-degenerada para

campos magnéticos inclinados em angulos 6 iguais a 35° (a) e 70° (b) em relagao a diregao

de crescimento do pogo quantico (direcao z), e plotados em relacdo & varidvel W), (ver

equagao (3.97)). Observa-se, em (a), que para certos valores de W), os autovalores \;

”explodem”, atingindo valores da ordem de 10*. J4 em (b), para o caso § = 70°, é possivel

notar uma pequena divergéncia para os autovalores da sub-banda n, = 2, similar ao caso
6 = 35° da Figura 3.7c.

As divergéncias apresentadas nos casos de campo inclinado evidenciam a nao aplica-
bilidade da teoria de perturbacao nao-degenerada em determinados casos. Para entender
melhor, considera-se o exemplo dos estados nao-perturbados |n,,n) = |1,1) e |2,0), para o
angulo de inclinacao 6 = 35°. Se fossem plotados em funcao de W), apenas os ramos de auto-
valores nao-perturbados )\EO), dados pela equagdo (3.116), se observaria que, em W, ~ 3.35,
os ramos de energia associados aos estados |1,1) e [2,0) se cruzam, ou seja, para este valor
critico W;@, os estados |1,1) e |2,0) sdao degenerados. Ocorre que, por meio do termo 6 H,,
(equagao (3.103)), os estados |1,1) e |2,0) se acoplam, o que significa dizer que o elemento
de matriz (3.126) nao se anula para estes dois estados. Portanto, a presenca do elemento
de matriz de 0 H,. no termo perturbativo de segunda ordem (3.124) faz com que a teoria de

perturbagao nao-degenerada seja imprépria para descrever os estados |1, 1) e |2,0) no ponto
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de degenerescéncia Wzsc), o que resulta na divergéncia mostrada nas Figuras 3.7c e 3.8a.

(©
Wp
"' o ‘Di‘ago‘nali‘zag:‘ao‘ | "
B 5 P Caso nao-perturbado I
i : ' - - - Perturbagao nao-degenerada
= 5 ] \ e Perturbagao degenerada - 12
! '
i !

12,00 #

11,10

FIGURA 3.9: Curvas de autovalores associados aos estados |n.,n) = [1,1) (em vermelho)
e |2,0) (em azul) em fungao da varidvel W), obtidas por diversos métodos, para um campo

magnético inclinado 35° em relacdo a z. Nota-se que as curvas tracejadas mais finas, que
(0)

representam a solugao nao-perturbada A; " (equacao (3.116)), se cruzam no ponto critico

WISC) ~ 3.35, no que ocorre a divergéncia dos resultados da teoria de perturbacao nao-

degenerada (linhas tracejadas grossas). A aplicagao de teoria de perturbagao degenerada

(simbolos) levanta a degenerescéncia em WIEC), e gera resultados préximos dos obtidos pela
diagonalizagao do Hamiltoniano orbital Hy (equagao (3.82)) na base {|n.,n)}.

Deve-se, portanto, aplicar a teoria de perturbacao degenerada em todos os pontos de
cruzamento entre ramos )\EO) associados a estados nao-perturbados |n,,n) e |n,,n') que se
acoplam por meio de potenciais perturbativos, tais como os termos 6 H, e 6 H,. dados pelas
equagoes (3.118) e (3.119). Para exemplificar a divergéncia observada para as sub-bandas
n, = 1 en, = 2, ainda serao utilizados os estados |1, 1) e |2,0). Os mesmos se acoplam, como
dito acima, por meio do termo perturbativo § H,,. Assim, a degenerescéncia dos estados |1, 1)

e |2,0) no ponto critico WISC) é levantada através da acao do termo perturbativo 0H,,. Os
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autovalores A para este sistema de dois estados degenerados sao obtidos a partir da resolucao

do seguinte determinante:

AN (0,210H,.]1,1)

" o =0, (3.131)
<1a 1’5sz‘27 O> )‘é,% —A
de onde se obtém a expressao:
2
/\(0) _|_)\(0) /\(0) +)\(0) B
A = % + % + (0,26 H,. |1, 1)]2 (3.132)

onde )\g e )\(2?()) sdo os autovalores nao-perturbados associados aos estados |1,1) e |2,0),
respectivamente.

O grafico da Figura 3.9 apresenta uma comparagao dos autovalores associados aos dois
estados em questao, obtidos para # = 35° por meio de diferentes métodos. As curvas traceja-
das mais finas representam os autovalores nao-perturbados )\1(-0). Observa-se um cruzamento
no ponto critico Wp(c) ~ 3.35, justamente o ponto de divergéncia das curvas obtidas por
teoria de perturbagao nao-degenerada, representadas por linhas tracejadas mais grossas. Os
simbolos representam os autovalores obtidos por teoria de perturbacao degenerada, a partir
da equacgao (3.132). Observa-se o levantamento da degenerescéncia em torno de WISC), e uma
razoavel concordancia com o resultado da diagonalizacao de Hy (equacao (3.82)) na base
{|n,,n)}, discutida na Segao 3.3.1. E possivel perceber na Figura 3.9 que, até W, pouco
maior que 1, hd uma étima concordancia entre os resultados de diagonalizagao e de teoria de
perturbacao nao-degenerada. A partir deste valor, os ramos obtidos pelo segundo método
passam a divergir intensamente, até o ponto critico Wéc). Portanto, para esta regiao deve-se
utilizar a abordagem por teoria de perturbagao degenerada, o mesmo sendo valido para
outros pares de estados acoplados e degenerados em WISC) ~ 3.35, como |1,2) e |2,1), |1,3)
e |2,2), etc.

A fim de comparar os resultados obtidos por teoria de perturbacao nao-degenerada e
os resultados obtidos pela expansao e diagonalizacdo do Hamiltoniano Hy de (3.82) na base
{|n.,n)}, foi plotado o grafico da Figura 3.10. Estao representados o primeiro e o tultimo
nivel de energia apresentados no lado direito das Figuras 3.6 e 3.7, para um pogo de largura

L = 18 nm, na presenca de um campo magnético B inclinado 0°,35°, 70° e 90° em relagao a
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FIiGUrRA 3.10: Primeiro e iltimo nivel de energia representado nas Figuras 3.6 e 3.7,

calculados por diagonalizagao numérica e teoria de perturbacao nao-degenerada, em um

pogo quantico infinito de largura L = 18 nm, na presenca de campos magnéticos B de

intensidade entre 0 e 20 T e que forma com a direcao de confinamento Z os angulos

0 = 0°, 35°, 70° e 90°.

direcao de confinamento Z do poco. Este valor de L, juntamente com a intensidade maxima
plotada para o campo magnético, igual a 20 T, correspondem a um valor maximo igual a 1
para W,. Dentro deste limite, se observa uma boa concordancia entre os resultados obtidos
por diagonalizacao e por teoria de perturbacao nao-degenerada, como ja foi observado na
Figura 3.9 a esquerda da linha tracejada. Isto significa que, dentro de um limite alto de
valores L e B, a teoria de perturbacao nao-degenerada representa uma ferramenta util no
calculo da estrutura eletronica no poco da banda de conducao na presenca de um campo
magnético inclinado, e nao sao observadas as divergéncia representadas nas Figuras 3.7c,
3.7e, 3.8 ¢ 3.9. Além disso, a base {|n.,n)} que soluciona o caso § = 0° (Segao 3.1) se

mostrou apliciavel ao caso § = 90° (Segao 3.2), e uma ferramenta equivalente a solugao
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analitica apresentada na Se¢ao 3.2.3. Assim, no préximo capitulo, dedicado ao cédlculo dos
estados da banda de valéncia em uma heteroestrutura de poco quantico na presenca de um
campo magnético B, sera utilizada a aproximagao de funcao envelope juntamente com o

método de expansao e diagonalizagdo do Hamiltoniano do sistema na base {|v)}.



4. Calculo da banda de valéncia

O foco do presente capitulo se encontra na determinacao dos niveis de energia da
banda de valéncia no interior de uma heteroestrutura de pogo quantico (modelada pelo
potencial infinito V' (2) da equagao (3.2)), na presenca de um campo magnético B externo.
Serao considerados os casos em que B aponta sobre a direcao de crescimento Z e o caso
inclinado, em que B forma com Z um angulo 6, tal que 0° < 6 < 90°. Antes de tratar destes
casos especificos, serao expostos alguns conceitos basicos envolvendo o modelo de Kane, e a
obtencao do Hamiltoniano de Luttinger.

No Capitulo 2 foi mostrado que estados de Bloch |v, k) sao utilizados para o expandir
o Hamiltoniano k - p em (2.11), a fim de se determinar as equagoes de dispersao de E, (k).
H& uma dificuldade em determinar a forma dos estados |v, k); no entanto, em pontos de alta
simetria como o ponto I' da 1* zona de Brillouin, pode-se empregar operagoes de simetria
sobre as fungoes de Bloch, utilizando conceitos de teoria de grupo [12]. Desta forma, os
estados |rv,0) mais ao topo da banda de valéncia e no minimo da banda de condugao sao
dados pelos estados | X), |[Y), |Z) e |S). Os estados |u, k), os quais sdo combinagoes lineares
dos estados |v, 0) vezes os autoestados de spin |o) de o, (equagao (2.12)), formam, em k = 0,
o seguinte conjunto de oito estados: |S, 1), | X, 1), [Y. 1), |Z,1), |5, 1), | X, 1), [V, ]) e |Z,1),

onde

[T =1+ = , 1 =1-)= (4.1)

Em compostos semicondutores do grupo III-V, tais como o arseneto de galio, nao
se pode zerar o acoplamento spin-érbita, como foi comentado no Capitulo 2. Assim, Kane
elaborou uma base em que o termo de spin-6rbita fosse diagonal em k = 0. Os estados desta
base sao formados por combinagoes lineares dos 8 estados de Bloch citados acima. Ocorre
que o momento angular total J = L + S e a sua componente J, sao também diagonais
nesta nova base. Portanto, pode-se escrever os autoestados |J,m;) de J e J, como uma
combinacgao linear dos estados |S, 1), | X, 1), |V, 1), |Z,1), |S,1), | X, 1), |[Y 1) e |Z |). O
caso { = |L| = 0 e S = |S| = 1/2 implica apenas em J = 1/2 (banda de conducdo, de
simetria I'g). J4 na banda de valéncia, onde ¢ = 1, se obtém um quadrupleto J = 3/2

(simetria I's, os estados de buraco leve e pesado) e um dubleto J = 1/2 (simetria I'7, os

59
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estados split-off de spin-6rbita), cuja separacao é dada por um valor A de energia (equagao
(2.15¢)). Uma representagao das bandas de conducao e de valéncia em torno do gap e de
k = 0 é dada pela Figura 4.1. J& os estados |J, m) escritos em termos dos estados de Bloch,

e seus respectivos autovalores em k = 0 sao apresentados na Tabela 4.1 [28].

FicURA 4.1: Representagao da estrutura de bandas do GaAs em torno do gap entre as

bandas de conducao e de valéncia. Observa-se que os estados de HH e LH da banda de

valéncia I's sdo degenerados no ponto k = 0 e estdao separados por uma energia A em
relagao aos estados split-off de spin-orbita.

Kane expandiu o Hamiltoniano k-p de (2.11) na base dos estados |.J,m), e obteve uma
matriz 8 X 8. Os autovalores E;(k) sdo obtidos através da diagonalizacao deste Hamiltoniano,
e a contribuic@o das outras bandas ¢ levada em conta por teoria de perturbagao [12].

Luttinger [32] reduziu ainda mais o problema, focando nos estados da banda de valéncia
['s. Para tanto, ele expandiu o Hamiltoniano k - p de (2.11) na base formada pelos estados

33 31 3_1e3
2°2/7 12727127 2

57

—§>, utilizando a teoria de perturbacao quasi-degenerada
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TABELA 4.1: Estados |J, my), escritos em termos dos estados de Bloch vezes os autoesta-

dos de spin o,, no ponto k = 0 da 1* zona de Brillouin para a banda de conducéo I's € as

bandas de valéncia I's e I'7. Sao também apresentados os valores de energia no ponto 0,
como mostra a Figura 4.1.

‘ Simetria ‘ |J,my) ‘ E;(k =0) ‘

Iy §§> = 15,1) E,

%—%> ~15.4) E,

r R . :
;%>=—i6rxwm>+\/§|m> 0
;,_%>:i6|x—z’y,¢>+\/§|z,¢> 0

3) - Ja - :

Iy §§> =XV -z | A

§—§> =Xzl | A

de Lowdin [15, 38], e obteve o seguinte Hamiltoniano 4 x 4 [41]:

§§> §1> §_1> §_§>

2'92 2°92 27 2 27 2
;; Dﬁf}{ Q R 0

Hy = g% Q' DY) 0 R |, (4.2a)
A N 27 B
;,—g 0 Rt Q' DY

onde

h? + h? -2
+ 71T Y2 71 2
pt) - ( ) ) (W2 + k2) — — <—> K2 (4.2b)



4. Cdlculo da banda de valéncia 62

2 2
@ _ (=) e ey B (2 ),
Dip = ij( 5 >(kx+k@) 7n0( 5 k2, (4.2¢)
h2
mo
V3 h? »
=5 (72 (K2 = hy) = 20 75 k] (4.2¢)

sendo kg, ky e k. as componentes do vetor de onda k. A massa do elétron livre é denotada
por my, € y1, Y2 € 3 sao os parametros de Luttinger, os quais fornecem os valores de massa
efetiva dos buracos pesados (HH) e buracos leves (LH). Os valores destes parametros sao
determinados de acordo com medidas experimentais de massa efetiva na banda de valéncia
e, em geral, 71 > 72 &~ 73 [33]. Nota-se, nos termos diagonais de Hy, em (4.2b) e (4.2¢), que a
massa efetiva na banda de valéncia é anisotrépica, tendo um valor no plano xy e outro em z,
diferentemente da aproximacao isotropica utilizada para a banda de condugao no Capitulo
3, onde os niveis de energia foram calculados a partir do Hamiltoniano de massa efetiva em
(3.1), sendo a massa efetiva dada apenas por m”.

O Hamiltoniano de Luttinger H;, foi inicialmente elaborado para ser aplicado a mate-
riais semicondutores homogeéneos, os chamados materiais bulk. No entanto, o interesse deste
trabalho se encontra sobre heteroestruturas semicondutoras de pogo quantico na presenca
de um campo magnético B. Na condicao de campos e potenciais externos a aplicacao de
Hp, requer algumas transformagoes. Na presenga de um potencial de confinamento V' (z) o

vetor de onda k ¢é substituido por um operador R, dado por
k=—iV . (4.3)

Além disso, na aplicacao de um campo magnético externo B, o operador k passa a ser
descrito segundo a equagao (2.24):

k=—iv+ %A . (4.4)

Enquanto as componentes do vetor de onda sao comutaveis entre si, 0 mesmo nao pode ser
dito das componentes do operador k [28]. Adicionando o potencial de confinamento V'(z)

e substituindo o vetor de onda k pelo operador E, os elementos de Hj podem ser escritos
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COIMoO:

@ _ Mty (A2 D\ P (= 2% g,
Dl =1 ( . ) kx+ky> e e LEROR (4.5)
(= - ~ R v+ 2% ;
p&E ( 2 2) _ 2 n
LH mo ( 9 kx -+ ky Mo 9 kz -+ V(Z) s ( 5b)
V3R
Q="5 o (k:_krz + kzk_> , (4.5¢)
h2
R:—i—( 2+73) (4.5d)
2 mo
onde ki = k, + zk: Além disso, no termo R em (4.5d) foi utilizada a aproximacao axial
_'_
V2 R Y3 — <%) )

e foi inserida a simetrizagdo no termo () em (4.5¢) devido a ndo-comutabilidade dos opera-
dores k_ e /%Z.

A presenca de um campo magnético B também causa efeitos de acoplamento e desdo-
bramento de spin sobre os estados da banda de valéncia, de maneira semelhante ao que faz

o termo % pp o - B na banda de condugao. Assim, ao Hamiltoniano em (4.2) é somado um

Hamiltoniano de interacao Zeeman Hy:

3 V3 27

-B, —B_ 0 0 —B, —B_ 0
5 3 S S
3 1 ™3 1 5)
Y°B, -B. B_ 0 Y°B, -B, °B_
Hy; = —2upk | 2 2 . /3 —oupC | 8 58 21
B ——B, —B_ —-B —-B
0 + \/2 z 2 0 92 + z
3 3 3 V3
Y°B, -°B °B_ vep, -
0 0 9 Tt 9T 4 0 g °

(4.6)
onde By = B, +1B,, k é o fator g do invariante isotrépico, e ¢ é o fator g do invariante
anisotrépico [28]. Observa-se que, no caso de um campo magnético apontado sobre a diregao
z (caso § = (0°), o Hamiltoniano de interacao Zeeman Hy promove apenas a separagao de
energia entre os estados de buraco pesado ou buraco leve com spins opostos. No entanto,
no caso de campo inclinado, em que ha uma componente de B sobre o plano zy, H; atua
de modo a acoplar diferentes estados da banda de valéncia, sendo que este acoplamento é

proporcional a intensidade do campo magnético aplicado.
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Portanto, neste capitulo, serao determinados os niveis de energia dentro de um poco
quantico de largura L em 2z, na presenca de um campo magnético B. Emprega-se, nesta
tarefa, o Hamiltoniano de Luttinger H; em (4.2a), cujos termos sao dados pela equagao
(4.5), somado ao Hamiltoniano de intera¢ao Zeeman Hz em (4.6). Assim, deve-se resolver

a seguinte equacao de autovalores e autovetores:
H |V)=F|V) . (4.7)

O estado |¥) que soluciona a equagao (4.7) é um spinor de quatro componentes, as quais

sao expandidas em termos dos estados da base {|v)} descrita no capitulo anterior:

> G )
S o)
S e
S o)

(4.8)

Substituindo (4.8) em (4.7) se obtém a seguinte relagao:

Z C,EHH’+)|V> Z C,EHH’+)|V>

v

Z CiLH;&-) |I/> Z C£LH,+) |I/>
_pl| | (4.9)

> ) > )
> i) > i)

Hp+ Hy

onde Hy e Hyz sdo dados pelas equagoes (4.2a) e (4.6), respectivamente. Multiplicando pela

esquerda por (V/|:

CUHH ) CUHH )
S (Wil + ) | [ =e [ C7 (110
14 14 vl = . .
y L Z%, CiLH,—) CﬁLH’_)
C(HH’f) C(HH,f)

v v
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A equacao (4.10) é uma equacao de autovalores e autovetores, dados respectivamente por £
e pelo spinor ((JIEHHHF) O+ (LH-) CIEHH’_)>T. Portanto, para determinar as auto-
energias do sistema, deve-se expandir o Hamiltoniano de Luttinger (4.2a) na base {|v)},
somar a matriz de interagao Zeeman Hj e diagonalizar a matriz resultante. Este procedi-

mento sera realizado na proxima secao para # = 0°, e na secao seguinte sera apresentado o

caso de campo magnético inclinado.

4.1 Caso 68 =0°

Esta secao, dedicada ao caso # = 0°, apresenta o calculo dos elementos de matriz do

Hamiltoniano de Luttinger Hy, e o resultado da diagonalizacao de Z [(V'|HL|v) + Hz0,,/].

v
O potencial vetor A utilizado nesta e na préxima secao é dado pelo seguinte calibre:

A= gcos(ﬁ) (—y,x,0) — Bsin(0) (0, 2,0) . (4.11)

No caso 6 = 0°, o potencial vetor de (4.11) torna-se o calibre simétrico:

A-D
2

(—y,z,0) , (4.12)
o qual descreve o campo magnético B = B Z.

Neste problema, a base {|v)} é composta pelos estados |n,,n,m), onde n, = 1,23, ...
¢ o indice associado aos niveis discretos em um pogo quantico infinito e unidimensional,
n =20,1,2,... denota os niveis de Landau, e m = 0, +1,+£2, ... é o nimero quantico azimutal
associado a componente z do momento angular orbital [28]. Nota-se, pelo potencial vetor da
equacgao (4.12), que o confinamento no plano xy ji nao se reduz apenas a diregao X, como
nos calibres utilizados no calculo da banda de conducao nas secoes 3.1 e 3.3. Desta forma,

para denotar as fungoes de onda que solucionam o problema no plano xy, sao utilizados os
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indices n e m. Assim, o estado |¥) de (4.8) é reescrito como

> O ne,n,m)

nz,M,m

Y G ine nom)
|\II> nz,M,m
Y G ne nom)

Tz, T, M

Z Cnlz;lgm)|nz7 n? m>

nz,M,m

A representagao espacial do estado |¥) é dada pela seguinte funcdo de onda:

Z 01(1];57: ?bnz )@n,m(rv 79)

Ny, T, M

Z Cnf{i;)(bnz (2)enm(r, V)
()= (rfu) = |
Z annm)(bnz )@n,m(n 79)

Ny, M

> DG (2)@nm(r, V)

nz,M,Mm

sao as auto-fungoes de um poco quantico infinito em z e de largura L; e

i [n—m)|
1 min(n,m) . |
nm(r,9) = (1, D], m) = 1 | min(n, m)|! ( r )

/2702 max(n,m)! \ ,/2¢2
7’2 [n—m)| T2
exp |~ Emin(n m) 262 exp [i(n —m)J]

onde

(4.13)

(4.14a)

(4.14b)

(4.14c¢)

sao as fungoes de onda no plano zy, sendo r = \/x2 + y? e ¥ = arctan(z/y) coordenadas

polares, e £3(z) fungoes polinomiais de Laguerre [42].

Sera descrito, a partir de agora, o cdlculo dos elementos de matriz (m’, n', n’|Hp|n.,n, m).

Parte-se dos termos diagonais de H,, DS% e DLH, dados por (4.5a) e (4.5b). Ambos depen-

dem explicitamente de /%x, l%y e l%z, os quais, a partir da equagao (4.4) e do potencial vetor

m (4.12), sao dados por
- .0 eB

T — 8ZE %y;

(4.15a)
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- 0 eB
- iy 4.1
k, Z@y + TR (4.15Db)
~ 0
k,=—i— . 4.15
i (4.15¢)

Assim como no Capitulo 3, serdo realizadas trocas de variaveis com o intuito de tornar as

variaveis de posicao adimensionais. Estas trocas sao dadas por:

o 109
83:'2- ag aXi

T — agX; , i=1,2,3, (4.16)

onde ag é um raio de Bohr efetivo dentro da heteroestrutura semicondutora, tomado aqui
como sendo igual 10 nanometros.

A partir da equacao (4.15), o termo l;‘i + 12:5 , presente em ambos os termos diagonais
de Hj, pode ser escrito como

epiz- (L8 +(GB>2(:52+2)+@'§ 9 _,9
ey ox?  Oy? 4h? 4 n \Yor oy )’

NA
o

_|._

5
[N
|

ou, utilizando a substitui¢ao de varidveis em (4.16),
O 1 [ 02 02 a2 (eB)? eB ([ 0 0
BRrkl=—5 =+ = O (Y i [y —x=— ) . 4.17
e TRy a? (8x2 * 8y2> T (¢ +y) +i n \Yox Xay (4.17)
2

Multiplicando por —, se obtém:
mo

2, . 2 2 2 2 2 2
h_<ki+]€z>:_h_<a + 0 )+M(X2+y2)+ih§(yﬁ_xg) )

mo moad \ Ox2  Oy? Amoh? mo

A fim de tornar os termos de energia adimensionais, sera definida aqui, como no capitulo
2

anterior, uma constante de Rydberg efetiva dada por Ry* = ~ 0.762 meV, para

2

moag
ap = 10 nm. Assim, a equacao (4.18) pode ser reescrita como
By 2 N\ (hw) o 0
— (&2 k:2):— | =—+ =— (X% yP hwe | y=— — Xx— 4.1
m0<””+ . Ry (@x2+8y2>+4Ry* (x* +y?) +i Yor xay . (4.19)

€ N . ~ - ,
onde w, = — denota a frequéncia ciclotronica de uma particula de carga e e massa my,
mo

na presenga de um campo magnético de intensidade B, sendo que hw, =~ 0.1158 x Bltesla]
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meV.
Pode-se notar, a partir das equagoes (4.5a) e (4.5b) que os termos diagonais de buraco

+ £) 3. : .
E{ f)l e de buraco leve D(L f} diferem entre si apenas nos termos de massa efetiva no

Y £ Y2 o Y1 F 27
2 2 '

Portanto, a partir daqui serao detalhados os cédlculos de elemento de matriz apenas para

pesado D

plano xy e na direcao z:

DS%, sendo que o processo é idéntico para D . Substituindo (4.19) em (4.5a), e aplicando

a troca de varidveis (4.16) em k., se obtém a seguinte relacao:

CO e AN 3_2 5_2 (hW)Q . 8_ 2
DY) = ( 5 >[ Ry* <82+82 +4Ry (x* +y?) + iliw, Yox "By

—Ry* (71_7272) (—5—;) LV ().

(4.20)
()
O termo adimensional — f pode ser escrito como a soma de dois termos !
Dk _ W 4 ple)
—HL = DY + Dy 4.21a
- (4.21a)

onde

. + 0? 0? huw,
o= (252 |- (5 ay) <R ) ()
(4.21Db)

D = (%_TQW) ( g;) +V(2) . (4.21¢)

E facil demonstrar que o termo Dg%,) pode ser escrito como

D = - (252 (1) (422

10 mesmo é vélido para os termos de buraco leve D(i)
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onde
m,— 2 - (4.23a)
T T 8x 7Y, '
M, = —i2 4y (4.23b)
y ay TX .
sendo v = ¢ 1I, e II, nada mais sdao que os operadores k, e k, (equacdo (4.15))

2Ry*
adimensionais. Pode-se definir um par de operadores de criacao e aniquilagao a partir dos

operadores II, e II, de (4.23), os quais sao dados respectivamente por [2§]

~

1
al = —— (11, +4I1,) = ky (4.24a)

ao
2V 27

k. (4.24D)

A . ag
a=—(II, —idl,) =
2./
Estes operadores de criacao e aniquilacao sao os mesmos que atuam sobre os estados de um
oscilador harmonico simples ou, como apresentado na Segao 3.3.1, os niveis de Landau |n).

No problema discutido neste capitulo, ' e @ atuam sobre os estados |n,m) da base {|v)},

tal como segue:

a'ln,m) =vn+1|n+1,m—1), (4.25a)
aln,m)=+vnln—1,m+1). (4.25Db)

Escritos em termos de &' e @, os operadores I1, e I1, sao dados por

I, =7 (a' +a) , (4.26a)
I, = —iyy (al —a) . (4.26Db)
Logo,
1
I + 112 = 2y (a'a + aa') = 4y (a*a - 5) : (4.27)

onde ¢ levado em conta o comutador [a,a'] = 1. Substituindo (4.27) em (4.22), se obtém:

x hwe (5. 1
Dz(*{%) = — <Fy1 ;72) 2Ry* (aTa + 5) . (4.28)
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Portanto, os elementos de matriz de Dg}? e D(L‘?, expandidos na base {|n,,n,m)}, sao
dados por
X hwc At A 1
(m',n', n;|D§Hy}|nz,n,m> =— (% ;%) 2R . 6n/z,nz<m', n” <aTa + 5) ‘n,m>
Y (4.29a)
_ 71+, e 1 .
- 2 n+ - 6n’ nz(sn’ n(;m’ m
2 Ry* 2 = ’ '
— hw, a1
<m/,n’,n;|D(L$g)|nz,n, m) = — <% 5 72) 2R . 6n/z,nz<m',n') <aTa + 5) ‘n,m>
Y (4.29D)
_ (e T A
9 Ry* 9 n,n.On' nm’ m -

Pode-se observar que os elementos de matriz de Dgfﬁ} e D(ng) representam os niveis de Landau
adimensionais para os estados de buraco pesado e buraco leve, respectivamente. Ha clara
semelhanga entre a equagao (4.29) e a equacao (3.17) para os niveis de Landau na banda de
conducao no caso 6 = 0°.

Enquanto o termo D%{} de (4.21b) atua sobre os estados |n,m) associados ao plano

xy, o termo Dg}{ de (4.21c) atua sobre os estados |n.) do subespaco z. Os elementos de

matriz de DY), e DY), sdo dados por

) L/2 o2
<m/, n/’ n;‘p%}[’nz’ n, m> — (%) 5n/,n5m’,m ¢;/Z (Z) (—m) ¢nz (Z) dz
—L/2 z
(=27 (nﬂ>2 ,
- < 2 > I 5nz,nz (Sn 7ném m
(4.30a)
9 L/2 2
D) = = (2522 Y bt [ 01,01 (<) om0
—L/2 z
9 2
- - Nt 2 (n2ﬂ> 671’ n 671’ n(;m’ m
2 L =rE
(4.30D)
onde
2 z 4
. (2) = (zn.) = \/; sin (”L”z + "2”) (4.31)

sao as auto-funcoes de um pogo quantico infinito e unidimensional de largura L, sendo L

adimensional e escrito em termos de ag. Multiplicando os elementos de matriz em (4.30)



4. Cdlculo da banda de valéncia 71

2
pela constante de Rydberg efetiva Ry* = ——, se obtém duas relagoes muito semelhantes
0ag
a equagao (3.14), a qual descreve os niveis de energia em um pogo quantico infinito na

banda de condugao, com a diferenca que a massa efetiva isotropica do elétron na banda de

o L |
conaucao, — = ——————
4% = (0.067 mo)

-2 2
buraco pesado, (u) , e de buraco leve, (u) . Portanto, para cada sub-banda
mo mo

n, do pogo quantico infinito na banda de valéncia, em B = 0 T, ha dois niveis, dados pelos

(no caso do GaAs), é trocada pela massa efetiva na diregao z de

elementos de matriz de (4.30) multiplicados por Ry* =~ 0.762 meV.
Serao determinados, agora, os elementos de matriz dos termos nao-diagonais do Ha-

miltoniano de Luttinger (4.2a), comegando por R, o qual é dado por (4.5d):

V3R (e +75)
R Y2 (217 2 4.32
2mo( 2 ) - (482

A partir da equagao (4.24b) pode-se escrever R como

R V3 I (72 ; 73) (207 4)? = —\/;Ry* <@) (27 a)? | (4.33)

2
2 myag

hw, : : : .
onde v = SRy Assim, o elemento de matriz de R, expandido na base {|n,,n,m)}, é dado
Y

por:

3 c N
(m',n',n’|R|n.,n,m) = —TR?J* (72 +73) Ru* 5n;,nz (m/, n'| (a)2 In,m)
Y (4.34)

V3
= =22 (9 +98) B b /00— 1) Gt st

Pela posigao do termo R no Hamiltoniano de Luttinger (4.2a), observa-se que o mesmo
acopla estados de buraco pesado e buraco leve com orientacoes de spin opostas, por exemplo,
estados (HH,+) (my = +3/2) e (LH,—) (my; = —1/2). Além disso, a partir do elemento
de matriz em (4.34), observa-se que estes estados devem pertencer ao mesmo nivel n, do
pogo quantico, e ter nimeros quantico n e m diferindo por 2, de acordo com as deltas de

Kronecker representadas.
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O termo () é apresentado pela equacao (4.5¢):

oo ()

(4.35)

No caso de campo inclinado, descrito na préxima secao, o potencial vetor A é dado pela
equacgao (4.11), e os operadores k, e kL nao comutam entre si, tornando necessaria a sime-
trizacdo apresentada no termo ) em (4.35). No entanto, no caso # = 0°, pode-se constatar

que /%Z e l;:i comutam entre si, e portanto, () assume uma forma simplificada:
Q= V3l —73 k_k. (4.36)

Utilizando as relagoes apresentadas em (4.24b) e (4.15¢), e a troca de varidveis em (4.16), o

termo () de (4.36) pode ser escrito como

2

i)
Q = \/g 273

(27 @) (—z—) V3 Ry* vs (27 )(—i§> . (4.37)

z

O elemento de matriz de () é dado por

hw, 0
ror oA / Y
<m7n7nz’Q|nz7n7m> \/_Ry ’73 2R <m7n|a|n7m><nz ( Z@z) nz>
(4.38)
. . 0
=21 \/§ Ry Y3 2R *\/_ 671’77, 15m’ m+1< (E) nz> s
onde
%) L/ o 2nin, [—1+ (—1)"=*n]
Y _ * (2)—b, - __z 4.
(] (5 ) = [ et gpon o) e B

A posigao de @ no Hamiltoniano de Luttinger em (4.2a), bem como o elemento de matriz em
(4.38) e a integral da equagao (4.39) dizem que: o termo @ acopla estado de buraco pesado
e buraco leve com mesma orientacao de spin, por exemplo, o estado (HH,+) (m; = +3/2)
eoestado (LH,+) (my = +1/2); estes estados devem se localizar em diferentes niveis n, do
poco quantico infinito, e com diferentes paridades; e os niimeros quanticos n e m associados

a um e outro estado devem ser adjacentes, de acordo com a equagao (4.38).
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TABELA 4.2: Parametros do GaAs [43, 44].

it 2 3 K ¢ g
6.79 | 1.88 | 2.681 | 1.2 | 0.01 | —0.45

Determinados os elementos de matriz dos termos do Hamiltoniano de Luttinger Hj,
expandidos na base {|v)} = {|n.,n,m)}, deve-se realizar a diagonalizacao do Hamiltoniano

total H, tal que:

H = m', 0, nl| (HL). . |n.,n,m) + (Hz)ii 0n n.0n nOm/m | - 4.40
z 1,7 ) 2z ) )

2,7 nz,nm
'n/ Tbm

O procedimento de diagonalizacao de H foi realizado considerando um campo magnético
B posicionado sobre a diregao de crescimento do pogo quantico (definida como sendo z).
A intensidade B do campo foi variada de 0 a 18 teslas, para um poco de largura L = 18
nanometros. A base foi truncada em n, =1,2,3,4,n=0,1,2,3,4em =0, +1, +2, 43, +4.
Os parametros do GaAs utilizados nos calculos sao apresentados na Tabela 4.2.

Por meio da diagonalizacao do Hamiltoniano H sao determinados os coeficientes de
expansao representados na equagao (4.13). E a partir destes coeficientes pode-se determinar
a paridade z e o carater de spin dos estados de energia do sistema. O carater de spin é dado

pela seguinte relagao:

= 3 |egal (4.41)

ny,n,m
onde o sinal ”+”indica o cardter de buraco pesado com spin para cima (m; = +3/2) e o
sinal ” —"estd associado ao carater de buraco pesado com spin para baixo (m; = —3/2). Ja

a paridade em z é dada pela seguinte equacao:

plim) — 37 (‘cgfnff,;g‘ ‘cnff,{;‘ ’Cnfl,fm‘ ‘C}ffm \2) (4.42a)
N phr

P = 3 (105551 +logmnl* s ool 1o (2). (4.42b)
n,=impar

Os ramos de energia calculados apds a diagonalizacio de H sao apresentados na Figura 4.2%,

2Estao representados apenas os niveis mais ao topo da banda de valéncia, ou os niveis fundamentais do
pogo infinito, indexados em B =0 T por n, = 1.
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estado A

Energia (meV)

estado B
-7 |
-8 _
9 \ \ \ \ \
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
Campo Magnético (T)

F1GURA 4.2: Curvas de energia de um pogo quantico infinito de largura L = 18 nm, na

presenca de um campo magnético B paralelo a direcao de crescimento z, obtidas pela

diagonalizagado do Hamiltoniano H = Hj + Hyz expandido na base {|n.,n,m)}. Em
destaque estao representados os estados [14) e [¥p).

Nota-se que dois niveis de energia foram destacados, chamados de ”"estado A”e ”estado B”.
Por meio da equagao (4.41) o caréter de spin dos dois estados foi determinado e é apresentado
nas Figuras 4.3a e 4.3b. Observa-se que o estado A tem carater de spin totalmente para

baixo. De fato, o mesmo é um estado (HH, —) puro, dado pela relagao

[Wa) = CE11,0,0) (4.43)
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1,0 i

0,81 4 L

E r estado B 4
spin para baixo
i L spin cima 4

06 estado A
spin para baixo

spin para cima

04+

Carater de spin

0,0 4

1,0 - ' ' ' ' ' ' ' ' ' ' E - ' ' ' ' ' ' ' ' ' ' E
0s. (©) 1 1@
0,67 estado A | |

par estado B

i par
impar
0,4 P E r —— impar T

Paridade

0,2} 1t .

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 O 2 4 6 8 10 12 14 16 18

Campo Magnético (T)

FIGURA 4.3: Carater de spin e paridade z dos estados [14) e 1)) representados na Figura

4.2. Nota-se que o carater de buraco pesado com spin para baixo e a paridade z par se

mantém bem definida para o estado [14). No estado |¢p) a paridade z e o carater de spin

sao bem definidos apenas em B = 0 T} isto é, para valores baixos de campo magnético,

o estado |¢p), inicialmente apenas (HH,+), se acopla com outros estados de buraco leve
como mostra a equacao (4.44).

J&4 o estado B é majoritariamente um estado de buraco pesado com spin para cima

(my = +3/2), mas estd acoplado a outros dois estados de buraco leve:
HH, LH, LH,—
’w3> ~ CYf,O,O +)’17 07 O> + Cé,l,—ir) ’27 17 _1> + 01(,2,—2)“7 27 _2> . (444>

Este acoplamento é o responsavel pela subida da curva do estado |¢p) representada na
Figura 4.2. Nota-se que a curva, para campo magnético préximo a zero, tem um compor-

tamento linear semelhante ao estado |¢4). No entanto, para B menor que 1 T, o estado
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de buraco pesado (HH,+) se acopla aos estados de buraco leve como descrito na equagao
(4.44). Este acoplamento pode ser observado no carater de spin do estado B na Figura 4.3.
Observa-se que em B = 0 T o caréter é totalmente do tipo (HH,+), mas que rapidamente
ha uma hibridizagao dos carateres, que se estabiliza proximo a B = 8 teslas, se mantendo
aproximadamente em 80% buraco pesado com spin para cima. Pode-se notar também que a
participagao de estados de buraco pesado com spin para baixo no estado B é quase insignifi-
cante. Os acoplamentos no estado |¢g) também tem efeito sobre a paridade z, como mostra
a Figura 4.3d. Enquanto no estado |1)4) a paridade é bem definida como par, a paridade do

estado B, em aproximadamente B = 6 T, se estabiliza em torno de 95% par e 5% impar.

1550 - (G/
L (e,+) J

_— 1540 - -
B
S
N
© E
5 o
p—
D . a
L

gl (HN

-10 | | | | | | | |
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
Campo Magnético (T)

FI1GURA 4.4: Representacgao esquematica das transigoes circularmente polarizadas a direita
o' e a esquerda o_ entre os estados de menor energia do poco da banda de conducéo e os
estados mais energéticos do poco quantico da banda de valéncia, os quais sao dados pelos
estados [14) e |¢p), respectivamente do tipo (HH,—) e (HH,+). A diferenca de energia
entre o minimo da banda de conducao e o topo da banda de valéncia é dado pelo gap de

energia do GaAs a temperatura de 0 K: F; =1 519 meV.

Desta forma, conclui-se que os estados [14) e 1) sdo os estados (HH, —) e (HH,+) de
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maior energia® dentro do poco quantico, e portanto, mais aptos a participarem de transicoes
Opticas com a banda de conducao. No Capitulo 1 foi descrito o experimento de MPL
circularmente polarizada para os casos § = 0° e § = 70°, no sistema de pocos quanticos
multiplos (MQW) representado na Figura 1.2. A Figura 1.3 apresenta os picos de emissao

* e a esquerda, o, medidos a partir do poco central

circularmente polarizada a direita, o
QW,. O pico 0" estd majoritariamente associado a transicoes entre o estado de spin para
baixo menos energético no pogo da banda de conducao (cuja energia, medida a partir do topo
da banda de valéncia, é dada por E) = E,+ Ey — %*,uBB, sendo Ey o menor autovalor
do Hamiltoniano orbital Hy dado pela equacdo (3.21)) e o estado de buraco pesado com
spin para baixo (m; = —3/2) mais energético do pogo da banda de valéncia (aqui dado
pelo estado [14), cuja energia é denotada por E4). J4 a emissdo o~ estd principalmente
associada a transicoes entre o estado de spin para cima de menor energia no pogo da banda

de condugao (de energia Elet) = E, + Ey + %HBB> e o estado de buraco pesado de spin
para cima (m; = +3/2) de maior energia dentro do pogo da banda de valéncia (que no
problema em questao é o estado |¢g), de energia Eg). Assim, para cada valor de campo

magnético pode-se calcular a energia das emissoes oy e o_, dadas por:

*

Eye = B®) By =E,— %uBB +E,— Ey4 (4.452)

*

E, = EeY _Ep— E,+ %MBB +E,— Ep , (4.45b)
onde E, é o valor do gap de energia entre o minimo do pogo da banda de conducao e o
minimo do pogo da banda de valéncia (para o GaAs, a 7' = 0 K, £, = 1 519 meV [28]).

T e o~ entre os estados de menor

A Figura 4.4 mostra uma representacao das transigoes o
energia da banda de conducdo (em verde e preto) e os estados mais energéticos da banda de
valéncia (estados |4) e |1p), respectivamente em vermelho e azul).

O desdobramento de spin excitonico AFE 7, também conhecido por desdobramento Ze-

+

eman, é determinado pela diferenca entre as energias de emissao o™ e 0~. O calculo tedrico

do desdobramento Zeeman é realizado utilizando a seguinte equagao:

AE, =E,- —E,+ . (4.46)

3Considera-se, no poco quantico da banda de valéncia, que as maiores energias estdo nos estados funda-
mentais do pogo, mais préximos do gap, como mostra a Figura 1.1.
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FIGURA 4.5: (a) As curvas sélidas representam o desdobramento Zeeman calculado a partir

da equagao (4.47) e dos estados A e B representados na Figura 4.2, para pogos quantico

de diferentes larguras L. Os simbolos em cinza representam os dados experimentais de

AFEy para a amostra de po¢o quantico multiplo (Figura 1.2) na presenga de um campo

magnético que forma um angulo # = 0° com sua dire¢ao de crescimento; (b) Curvas de

energia dos estados [¢4) e |¢p) em um pogo de 13 nm de espessura, o qual gerou a curva
de AEz que mostra maior concordancia com os dados experimentais.

Substituindo (4.45):

* *

AEy = (E0+%,uBB+Eg—EB) - <E0—%MBB+EQ—EA> — Aeg+ By — Ey |
(4.47)
onde Aeg = g* B é o desdobramento de spin eletronico, que, como comentado no Capitulo
3, depende apenas da intensidade B do campo magnético e nao de sua direcao. Por meio
da equagao (4.47), utilizando as curvas de energia F4 e Ep representadas na Figura 4.2, foi
calculado o desdobramento Zeeman, para pogos quanticos de diferentes larguras L. As curvas

teodricas obtidas sao apresentadas na Figura 4.5a, juntamente com os dados experimentais de
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AFE7 determinados a partir do pogo central da amostra de MQW (os quais sao apresentados
na Figura 1.4a), para um campo magnético B paralelo a diregao de crescimento Zz.
Observa-se que as curvas de energia dos estados [14) e |[¢p), representadas na Figura
4.2 para um poco de largura L = 18 nm, nao geraram o melhor resultado de desdobramento
Zeeman. Pocos menores como de 12 e 13 nm forneceram curvas tedricas de desdobramento
Zeeman mais proximos do valor experimental. Na Figura 4.5b estao representadas as curvas
de energias dos estados A e B para o poco de largura L = 13 nm. Observa-se que o
cruzamento entre estes estados ocorre em um campo magnético de intensidade entre 12 e
13 teslas, diferentemente do pogo de 18 nandémetros de largura, onde o cruzamento ocorre
entre 6 e 7 T. O mesmo tipo de comparacao sera realizada na proxima secao, a qual tratara

de um campo magnético B inclinado em um angulo 6 > 0° em relacao a 2.

4.2 Campo inclinado

Nesta secao é tratado o problema de uma heteroestrutura de poco quantico na banda
de valéncia, na presenca de um campo magnético B inclinado por um angulo 6 em relacao
a direcao de crescimento da amostra, como mostra a Figura 3.5. O campo magnético, dado

pela equagao (3.74), é representado pelo potencial vetor da equagao (4.11):

A= gcos(ﬁ) (—y,x,0) — Bsin(0) (0, z,0) . (4.48)

A partir da equagao (4.48) as componentes do operador k=—iV+ %A sao dadas por:

~ 0  eBcos(0)

Y i S I 4.4
by = —ig TR (4.49a)
~ .0 eBcos(0) eB sin(6)
k, = —1i— — ; 4.49b
y Zay t—— 7 P (4.49Db)
- 0
k,=—i— . 4.49
i (4.49¢)

Observa-se que, em relacdo as componentes apresentadas na equagao (4.15) e obtidas do
calibre simétrico (4.12), houve a inclusdo do fator cosseno nos termos proporcionais ao

campo B ja antes existente, além de um termo proporcional a zsin(#) na componente k.
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Assim como na secao anterior (6 = 0°) serdo determinados os elementos de matriz
do Hamiltoniano de Luttinger Hy, (4.2a) expandido na base {|n,,n,m)}. Comegando pelos

termos diagonais de Hy, DS% e D(Lﬂg, dados por (4.5a) e (4.5b).

B (4% (2 B (=27 ;
py - (T (/g? k2) _(mEEm ) ey, 45
HH mo ( 2 T + Y mo 2 z + (Z) ) ( Oa)
B (=% (0 & B (427 -
pWw_ _ 2 (17”2 <k2 k2> (AT ER) g2 . 4.50b
LH me ( 2 ) T + y mo 9 z + V(Z) ( 50 )

Ambos dependem do termo /%325 + /%5, o qual, a partir da equacao (4.49) e da substituicao de

varidveis em (4.16), pode ser escrito como

Sy 1 (9* 0 B)? B)?
k2 4+ k2 = —— <@ + 8_}/2) + (¢B) cos*(0) ag (x* +y*) + (eB) sin?(0) ag 2
2 (4.51)

B o 0 eB 9 (eB) )
—i—z? cos(0) (y—x — X—y) +2 i — sin(6) 28_y T sin(0) cos(#) ag x z ,

onde ay = 10 nm é o raio de Bohr efetivo dentro da heteroestrutura de poco quantico.
2

I3
Multiplicando (4.51) por —, se obtém:
mo

hQ 7.2 7.2\ __ * 82 82 (hu}c)z 2 2 2
- <k‘x+ky> = —Ry <%+a—y2> + 1Ry cos*(6) (x> +y*) +

(foe)”

Ry sin?(0) 2

o 0 5 (ho)? (4.52)

sin(@) cos(0) x z ,

2

onde Ry* = ¢é a constante de Rydberg efetiva, cujo valor para ag = 10 nm é de

moad

: L eB o .
aproximadamente 0.762 meV; além disso, w, = — ¢é a frequéncia ciclotronica de uma
mo
particula de carga e e massa my em um campo magnético de intensidade B, sendo hw, =~

0.1158 x Blteslas| meV.
Da mesma forma que na Secao 4.1, serao descritos os passos matematicos apenas para
o termo diagonal de buraco pesado DS%, frisando que o mesmo procedimento é valido
(+)

para o termo de buraco leve D/, ja que a diferenca entre os dois se encontra apenas nos

parametros de Luttinger em suas massas efetivas. Assim, substituindo (4.52) em (4.50a), e
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dividindo por Ry*, obtém-se:

Digh _ o) | e
Riyf = DY) + Dy + Dy + Dily (4.53a)
onde
x Y1+ Y 82 82 hwc 2

o=~ (252) |- (o )+ () 0 61
(4.53b)

+zzi cos(6) (y% — x%)} :
D) = — (—1 5 2) (—@> +V(z), (4.53¢)

2
P = - (71 "2”2) (Z“yi) sin?(0) 22, (4.53d)
_’_72 . hwc . a hwc 2 .

D) :—(% > -2 sin(6 z——( sin(f) cos(f) x z| . 4.53e
i ! Foesint) z - = s ) sin(0) cos(9) (4.53%)

z xT z ~
Portanto, além dos termos Dgﬁ’{) e DE{}{ presentes no caso = 0°, sao somados os termos

1 2 D . . -
DJ(LI)H e D%}I, proporcionais a sin(f), e que carregam os efeitos de campo inclinado sobre os
termos diagonais do Hamiltoniano de Luttinger Hy .

Do mesmo modo que na secao anterior, pode-se escrever o termo D%’} da seguinte

forma:

D = - (252 (1) | (454

onde os operadores 11, e II, sao dados por

Yy _8y + f}/ , .

C
2Ry*
em termos dos operadores de criacdo e aniquilacdo, a' e @, cuja atuacio sobre os estados

onde vy = cos(f). Segundo a equacao (4.26) os operadores II, e II, podem ser escritos



4. Cdlculo da banda de valéncia

82

|n,m) da base é descrita pela equagao (4.25):

a'ln,m) =vn+1|n+1,m—1)
aln,m)=+vnn—1,m+1).

Portanto, o termo D%J{) de (4.54) pode ser escrito como

s i

Y1+ 72
2

D = (

ata+ =

Y

1

;)

(4.56)

Assim, os elementos de matriz de Dﬁj}? e Dglg), ao serem expandidos na base {|n,,n,m)},

sao dados por

(m',n',n’z|Dg}y}|nz,n,m> = — (% ;%> QZzi cos(6) 5n;7nz<m’,n' (&Td + %) n,m>
— (71 *2”2) 2 Z“yi cos(6) (n + %) Ot - O Ot

(4.57a)
(m/, 0’ n' | DS |n.,n,m) = — <% ;72) Q?yi cos(0) Ons . <m',n" (dT& + %) )n,m>
= (% ; 72) QZzi cos(6) (n + %) Ont . Ont Ot . -

(4.57b)

Os elementos de matriz de Dg{ e D(LZI), sao os mesmos apresentados na secao anterior,

por meio da equagao (4.30):

82
022

) 6n’z,nz5n’,n5m’,m;

) on.(2)d2

(4.58a)

Y1+ 272

_ 9 L/2
(m',n',n;|Dg}{|nz,n,m> = — (%) On’ nOm’ m P (2) (
—L/2
_ 71— 272 (nzﬂ 2
B 2 L
; 2 L/2
ot D mm) = = () b [ ot

Nn,T

-

2

)

L

82

o ) o)

2
) 5nf2,nz§n’,n5m’,ma

(4.58b)
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onde

On.(z) = (z|n,) = \/%sin <nz7rz + n;W) (4.59)

sao as auto-fungoes em um pogo quantico infinito de largura adimensional L.

Enquanto os elementos de matriz em (4.58) fornecem, se multiplicadas por Ry ~ 0.762
meV, as energias de buracos pesados e leves em cada nivel n, de um pogo quantico infinito
de largura L, os elementos de matriz em (4.57), também se multiplicados por Ry*, geram
termos de energia equivalentes aos niveis de Landau em 6 = 0° para cada particula na banda
de valéncia. Serao discutidos a partir de agora os termos de campo inclinado presentes
nos termos diagonais do Hamiltoniano de Luttinger, comecando com DS}{ e D(Ll]){. Seus

elementos de matriz sao dados por

hw.\’
(m', ' 1, | Dy, m,m) = — (71‘2”2> ( Ry*) SI02(0) GO (L |2%0) ;| (4.600)

_ e, 2
D ) = = (P52 ) () n0) Gt () | (4600

2 Ry~
onde

( L? (7? 1 ,

2l o) P
L2 T n?
(n|2%|n.) = O (2) 2 . (2) dz = .(4.61)

—L/2 ALn,n, [1 + (—1)"Iz+”2] .

2 ; nz 7& TLZ
)

O termo Dg}l, dado por (4.53e), pode ser reorganizado da seguinte maneira:

MY, e 0 hw,
P = — ( 1 u 2) QRy* sin(0) z [—za—y + Ry cos() x

ou, a partir da equagao (4.55b),

2 M\, e
DL}{ =— ( 5 ) QRy* sin(6) z 11, . (4.62)
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O operador II,, por meio da equacao (4.26b), é escrito em termos dos operadores de levan-

tamento a' e abaixamento @ assim como segue:

I, = —iy/y (&' —a) | (4.63)

C

2Ry

onde, para um campo magnético inclinado em um angulo 6, v =

(4.63) em (4.62), se obtém:

3/2
@ . (nt hw, cos(f) . TR
DY, =i < 5 ) 2 (Ry*) 5 sin() (&' —a) z . (4.64)

- cos(#). Substituindo

Os elementos de matriz dos termos Dg}{ e D(L?[ sao dados por

(m',n',n;|Dg}{|nz,n,m>
Feo, \ 22 (4.65a)
=i (22 focos@) (22 sin(0)(m, ) (6 — &) |n, m{nJz|ns)
2 Ry~
<m’,n’,n;]D(L2l){]nz,n,m>
_ B \ 2 (4.65b)
(2 2cos(f) | — sin(0)(m/, n'| (&' — @) [n,m)(n.|z|n.)
2 Ry*
onde
(m',n/| (dT — d) In,m) = vVn—+1 0pni10m m-1— VN O n—10m/mi1 (4.66)
L/2 ALn =14 (=1 nl4n,
e = [ 62,@) 2 60 (z) de = Hrne CLE DT (4.67)
—L/2 : us (n/22 - ’I’Lg) nl#n

Determinados os elementos de matriz dos termos diagonais do Hamiltoniano de Luttin-
ger (equagao (4.2a)), volta-se a atencdo aos termos nao-diagonais, comecando por R, dado

pela equagao (4.5d):

V3R (1 +15Y 12
VO (2T fe 4.
pe VP () o
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No caso # = 0° descrito na secao anterior, os operadores ki sao dados pela seguinte relagao:

onde os operadores II,; e II, sao dados pela equacao (4.23). No entanto, no caso de campo in-
clinado ocorrem modificagoes, como o calibre A da equagao (4.48) em relagao ao da equagao
(4.12). Esta modificacao do potencial vetor implica em mudangas nas componentes do ope-
rador vetor de onda R, as quais sao dadas pela equagao (4.49). Utilizando estas componentes,

serd explicitado o operador k_ presente no termo R em (4.68). Assim,

- 0 eBcos(d) 1 .0 heBmyad
ky = Z% —r Yy = G_o < z& 2_mo 2 cos(f) y L0
_ (0 e cos(f) y | = —II |
" ag Ox  2Ry* Y) = o
~ .0 eBcos(h) eBsin(6)
S TR A A T
1 .0 heBmgyad heB mya3 .
a_o (_Za_y % ﬁ2 OS(0> X — FO h2 Slﬂ(@) 4 (469b)

onde os operadores 1I,, e II, sdo dados pela equagao (4.55). Portanto, o operador k_ é dado
pela seguinte relacgao:

: Nw,
k- = ” <Hm — ¢ IL, + lR_y* sin(6) z) , (4.70)

onde, como pode-se observar, ha a inclusdo de um termo proporcional a zsin(f) no caso
de campo magnético inclinado. Pela definicao do operador de abaixamento a, dada pela

equacgao (4.24b),

pode-se escrever o operador k_ como

1 o hwe
k_ = p” (2ﬁa + lR_y* sin(0) z) . (4.71)
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Cc

onde v = SRy cos(0). Substituindo o operador k_ da equacdo (4.71) em (4.68), se obtém:
Y

R:—ﬁ h’ (724‘73)

2 moa% 2

A expansao do termo R em (4.70) na base {|n,,n,m)} resulta no seguinte elemento de

matriz:

3 hw, .
(m/,n',n’|Rn,,n,m) = —\/T_Ry* <72 ;73> [ZRy* cos(0) Oy . (M, 1'|G% |0, M)

B\ 2 o\ 32
— (R i) $in?(0) G O m (|22 0.) + 2 i1/2 cos(f) (R i) sin(@)(m',n’|d\n,m><n;]z]nz)] ,
Y Y

(4.73)

ou

2 2

(m/,n',n’|R|n,,n,m) = —igRy* (M)
2
x 2?i c0S(8) Ot m /(1 = 1) Gt 2O mi2 — ( ?i) SI2(0) G By (1| 2%]105)
! Y

3/2
+2 /2 cos(6) <%) sin(0)v/n 5n/7n_15m/,m+1<n’z|z|nz>] :
Y

(4.74)
onde as integrais (n,|z%|n.) e (n.|z|n.) sio dadas, respectivamente, pelas equacdes (4.61) e
(4.67).

Por fim, o termo @ é dado pela equagao (4.5¢):

VLN (i : k)

- , (4.75)

onde k., considerando a substituicao de varidveis em (4.16), é dado por

< 1 9,
-~ (2 4.
k. ” ( Z@z) : (4.76)
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e k_ ¢ descrito pela equacio (4.71). Substituindo k. e k_ na equacio (4.75), se obtém

h2 hwc . a . a ~ .ha)c .
Q= \/§m0ag’yg % [(2ﬁ a+ ZR_?J* sin(6) z) (—25) + (—Z§> <2ﬁ a+ ’LR—y* sin(0) 2)1

(4.77)
ou
., 1 , 0 hwe . 0 , J\ . Thw . 0
Q=3 Ry*ys 5 {—2 i\ e + Ry sin(6) 2o 21447y (E) a+ Ry sin(6) (E) z} :
(4.78)

Sabe-se que os operadores a e g comutam entre si. Portanto, pode-se escrever o termo ()

z
de (4.78) como

Q = V3 Ry*~s [ 20 /7 ;Z‘; in(6) (z% + (%) z” . (4.79)

Assim, o elemento de matriz do termo @ na base {|n,,n,m)} é dado por

hwe \ /2 0
(!, 0, 1| Qnsy m,m) = V3 Ry*vys | —i\/2 cos(6) (R_y*) N 5n17n—15m/7m+1<n/z (5) nz>
hwe 1/ 8 [0
+Ry* sin(6) 5n/’n6m/,m<nz 3 (ZE + (E) z) n2>]
(4.80)
onde
(0 Lz 0 2nln, [—1 4 (—1)"=tn=]
nL7#n:
g1/ 9 d 1|2 )
<nz 5 (ZE + <E> Z) n2> - 5 [ 1/ gbn/z(z) z E(ﬁnz(z) dz
4.82
+ i O (2) Engnz(Z) Zl == 2 _ 2
/ z z nl£n,

A partir dos elementos de matriz das equagoes (4.57), (4.58), (4.60), (4.65), (4.74) e
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FiGurA 4.6: Curvas de energia em funcao da intensidade B do campo magnético em
um poco quantico de 18 nm, onde em (a) o campo B estd apontado sobre a diregao de
confinamento Z do pogo, e em (b) e (c) o campo magnético estd inclinado em relagao a z

por um angulo # = 35° e § = 70°, respectivamente.
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(4.80) o Hamiltoniano de Luttinger foi expandido na base {|n.,n,m)} e, somado ao Hami-
toniano de interacao Zeeman H, de (4.6), o Hamiltoniano H do problema foi construido,
utilizando a equagao (4.40), sendo que a base foi truncada da mesma maneira que no caso
0=0%n,=12,3,4n=0,1,2,3,4em =0,4+1,4+2,+3,+4. A Figura 4.6 apresenta os
niveis de energia calculados pela diagonalizacao de H, para um poco de largura L = 18 nm.
Em (a) é apresentado o caso em que o campo magnético B aponta paralelamente a diregao
de confinamento Z do pogo quantico. Em (b) e (c¢) sdo apresentados os casos de campo
inclinado considerados neste trabalho: 35° e 70°.

Os estados |¢4) e |¢p) representados na Figura 4.6a sdo os mesmos apresentados na
Figura 4.2 e dados pelas equacgoes (4.43) e (4.44). Pelo célculo de carater de spin por meio
da equagao (4.42) concluiu-se que o estado [¢)4) é do tipo buraco pesado com spin para
baixo (HH, —), e que o estado |[¢g) é essencialmente do tipo buraco pesado com spin para
cima (HH,+). Além disso, observa-se em 6 = 0° que os estados [14) e |[t)p) ndo se acoplam,
ocorrendo apenas um cruzamento entre seus ramos de energia.

Por outro lado, quando ha uma inclinagao 6 # 0° entre os vetores B e z, hé a adicao
de um termo proporcional a zsin(d) ao calibre simétrico em (4.12), gerando o potencial
vetor A dado pela equacao (4.48). Assim, no caso de campo magnético inclinado, termos
proporcionais a z e z° passam a atuar no Hamiltoniano H do sistema, gerando acoplamentos
entre sub-bandas n, e n, de mesma paridade (por meio dos elementos de matriz de DS}{,
D(ngl, R e @, dados, respectivamente, pelas equagoes (4.60a), (4.60b), (4.74) e (4.80)) e
de paridades diferentes (a partir dos elementos de matriz de R e ), além de Dg}l e ngl
em (4.65a) e (4.65b)). Estes acoplamentos no subespago z, somados a acoplamentos do
plano zy entre estados |n,m) e |n’,;m'), além dos termos nao-diagonais do Hamiltoniano
de interagdo Zeeman H; (equacao (4.6)), sdo responsdveis por modificagoes nos ramos de
energia associados aos estados do sistema. Os estados |1h4) e [¢5) de 6 = 0° ddo lugar, na
presenca de um campo inclinado, a estados correspondentes denominados estados A’ e B,
ou |1har) e [1p), os quais (pelo menos para baixos valores de B) assumem o papel de estados
(HH,—) e (HH,+), respectivamente.

Por meio das equagoes (4.41) e (4.42) é possivel calcular o carater de spin e a paridade
z dos estados do sistema. Para os estados |1)4) e |1p), estas grandezas foram calculadas e

estao representadas na Figura 4.3, para um poco de 18 nanometros de largura. Nesta se¢ao
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sao apresentados o cardter de spin e a paridade z dos estados |14/) e [1p/) para campos
inclinados em 6 = 35° e 6 = 70°. Estes resultados sao apresentados na Figura 4.7 para
6 = 35°, e na Figura 4.8 para 70°.

A Figura 4.6 deixa evidente que a inclinagao de 35° do campo magnético pouco mo-
difica as curvas de energia do sistema em relacao ao caso # = 0°. Basicamente, ramos que
em (a) se cruzavam passam a se anticruzar, indicando a ocorréncia de acoplamentos entre
estados da primeira sub-banda do po¢o quantico. Os estados [ta) e [¢p/), representados
na Figura 4.7a, aparentemente se cruzam, de modo semelhante a [14) e |[1p) em 6 = 0°.
No entanto, no detalhe deste mesmo grafico observa-se que os ramos de energia destes dois
estados se anticruzam. Este é um indicio que a interagao entre eles é muito fraca, apesar
de nao ser nula. Esta interacao ocorre, em primeiro lugar, devido ao surgimento, em campo
inclinado, do elemento nao-diagonal (Hz);4 do Hamiltoniano de interagdo Zeeman (4.6),
o qual acopla estados (HH,+) e (HH,—) pertencentes & mesma sub-banda n,, e com os
mesmos numeros quanticos n e m. Por outro lado, podem haver interagoes indiretas entre
os estados [tar) e |¢p/), promovidas pelo Hamiltoniano de Luttinger H; em (4.2). Nota-se
que, proximo ao campo critico B, =~ 7.6 T em que ha o anticruzamento, a paridade do
estado A’, até entao 100% par, assume o comportamento do estado B’, com aproximada-
mente 95% de paridade par, valor igual a paridade do estado |i¢g) representada na Figura
4.3d. O contrario é observado para o estado B’, que torna-se puramente par até um campo
magnético proximo a 15 teslas, onde interagoes com outras sub-bandas tendem a levemente
hibridizar sua paridade.

Em relacao ao carater de spin, observa-se que, para B < B,, os carateres dos estados
|tar) e |¢p) sdo praticamente iguais aos dos estados estados [14) e 1) representados na
Figura 4.3. No entanto, na regiao de campo magnético em que ocorre o anticruzamento, os
carateres de spin dos dois estados é invertido, de maneira rapida mas nao abrupta, como
mostram os graficos em (d) e (f). O fato dos cardteres de spin dos estados A’ e B’ serem,
para campos maiores que B, muito préximos dos valores observados respectivamente para
B e A em 6 = (0° indica que a interacao entre os estados A’ e B’ se dd apenas em torno do
campo critico, e o fraco acoplamento entre os mesmos faz com que o anticruzamento possa
muito bem ser interpretado como um cruzamento entre [¢4/) e |[1)p).

No grafico da Figura 4.7b estao representadas as curvas de desdobramento de spin do
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FIGURA 4.7: No detalhe em (a), observa-se que os estados |14/) e |¢p/) se anticruzam,
apesar da interacao entre eles ser muito fraca. O anticruzamento pode ser constatado no
carater de spin de ambos os estados (gréficos (d) e (f)), em que ha a troca de caréter
em torno do campo magnético critico B, =~ 7.6 T, além da troca de paridade nos graficos
em (c) e (e). No grafico (b) a uma pequena descontinuidade da curva de AEy, a qual é
atribuida a uma hibridizacao dos estados A’ e B’ em torno de B.. Mas, de modo geral,
a forma da curva de desdobramento Zeeman é idéntica ao do caso # = 0°, mostrado na

Figura 4.5.
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par elétron-buraco AFEy, obtidas a partir dos ramos de energia dos estados A’ e B’, e da

equagao (4.47),

* *

AE, = (EO+%MBB—|—E9—EB) - (EO—%MBBJFEQ—EA) — Aes+ E4— Ep
(4.83)
com E, e Eg denotando, respectivamente, a energia dos estados do tipo buraco pesado com
spin para baixo e buraco pesado com spin para cima. Observa-se que ha uma descontinui-
dade na curva de AEy, e que para uma estreita faixa de campo magnético duas curvas de
desdobramento Zeeman sao consideradas. A parte superior desta curva foi obtida por meio
da equacao (4.83), tomando o estado A’ como estado de buraco pesado com spin para baixo
(HH,—), e o estado B’ como estado de buraco pesado com spin para cima (HH,+). Ja na
parte inferior foi considerado o contrério, pois, como pode ser observado nos graficos (d) e
(f), os estados [1ha/) e |tp/) tém seus cardteres de spin trocados. A regido de superposicao
de curvas corresponde ao campo critico B, em que ocorre a interacao e anticruzamento entre
A’ e B’, onde os mesmos sao misturados, e seus carateres de spin sao totalmente hibridiza-
dos. Nessa regiao, tanto [1)4/) quanto |1p/) podem ser tomados como (HH,+) ou (HH, —).
Assim, em torno do campo critico B, o spin deixa de ser um bom nimero quantico.

Para o caso # = 70°, apresentado na Figura 4.8, observa-se que a interacao entre os
estados |Ya) e |1p/) é mais intensa que no caso § = 35° e ocorre em uma faixa mais
ampla de campo magnético. No grafico (a), nota-se que os estados A’ e B’ tém, para baixas
intensidades B, um comportamento até semelhante aos casos # = 0° e # = 35°, apresentando
um afastamento inicial e uma aproximacao que se dd até um campo em torno de 12 teslas,
a partir do qual os ramos tendem a se afastar, com [¢p/) assumindo um comportamento
quase linear, e com |¢4/) mudando acentuadamente sua dire¢ao. Para compreender melhor
este comportamento, faz-se necessério olhar para os cardteres de spin nos graficos (d) e (f).
Observa-se que, até um campo critico B, ~ 8 T, os carateres apresentados pelos estados
A’ e B’ sao basicamente do tipo (HH,—) e (HH,+), respectivamente. Isto indica que,
até 8 teslas, os cardteres de spin dos estados [14/) e |¢p/) sdo praticamente os mesmos
apresentados por [¢4) e ) em 6 = 0° (Figura 4.3), mostrando que o campo magnético
inclinado sé tem o efeito de hibridizar o spin na banda de valéncia para campos de alta
intensidade, diferentemente do que ocorre no caso da banda de conducao, em que para

qualquer intensidade de campo magnético o spin dos elétrons tende sempre a se alinhar com
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FIGURA 4.8: A partir do cardter de spin dos estados [t4/) e |¢ps), observa-se que o
acoplamento entre os dois estados em 6 = 70° é mais intenso que em 6 = 35°, e seus
carateres de spin tornam-se hibridizados a partir do campo critico B, ~ 8 T, e se mantém
misturados em campos magnéticos maiores. Esta hibridizagao de carater faz com que nem
A’ nem B’ possa ser descrito por um spin definido, tornando ambas as curvas de AEy
(linhas sélida e tracejada) vélidas em campo magnético alto. Sao também apresentados
dados experimentais de desdobramento Zeeman obtidos da amostra de MQW apresentada

no Capitulo 1.

Carater de spin Desdobramento Zeeman (meV)

Carater de spin
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o campo. Para campos B > 8 T, passa a ocorrer, para ambos os estados, um processo de
hibridizagao de cardter, cujo épice ocorre em torno de 12 T, equivalente em (a) a maxima
aproximagao entre os ramos de A’ e B’. Para B > 12 T, o cardter de spin do estado |¢p/)
torna-se predominantemente do tipo buraco pesado com spin para baixo, (H H, —), enquanto
que o estado [¢)4/) mantém seu cardter de spin hibridizado, com aproximadamente 60% de
cardter (HH,+) e 20% de carédter (H H, —), indicando acoplamentos com estados de buraco
leve que podem explicar o afastamento apresentado por A’ em relagao a B’.

Com relacdo a paridade z dos estados |ta/) e |[p/), observa-se que elas se mantém
majoritariamente par para todos os valores de campo magnético considerados nos graficos
(c) e (e) da Figura 4.8. J& o grafico (b) apresenta as curvas de desdobramento de spin do
par elétron-buraco AFE, obtidas a partir das energias dos estados A’ e B’. A linha sélida
foi obtida por meio da equagao (4.83), considerando [i4/) como estado (HH,—) e |¢p)
como estado (HH,+), o que é valido para campos menores ou iguais a 8 teslas. No entanto,
para B > 8 T, como mostram os gréficos (d) e (f), os estados tem seus cardteres de spin
hibridizados. Nessa faixa de campo magnético, os estados A’ e B’ j4 nao podem mais ser
caracterizados por um spin definido, ou seja, ambos podem ser tomados como estados do tipo
(HH,+)ou (HH,—). Portanto, a partir de B. ~ 8 T, duas curvas de AE, sao representadas
no gréfico (b), sendo que a linha tracejada foi obtida considerando A’ como estado (HH, +)
e B’ como estado (HH,—). Ainda neste mesmo grafico sdo apresentados, como simbolos
solidos em azul, dados experimentais de desdobramento Zeeman obtidos a partir do poco
central QWq da amostra de MQW representada na Figura 1.2.

Assim como foi realizado na Secao 4.1 para 6 = 0°, foram calculadas curvas de desdo-
bramento Zeeman para o angulo de 70° e pocos quanticos de diversas larguras L. A Figura
4.9 apresenta os resultados de AFE, calculados para os estados [t)a) e |¢p). Os simbolos
solidos em cinza representam os dados experimentais de AE; do poco QWq da amostra de
pogo quantico multiplo da Figura 1.2. A partir dos graficos (d) e (f) da Figura 4.8 pode-se
constatar que, no caso de campo inclinado em # = 70° em um pogo quantico de 18 nm,
para valores de B acima do valor critico B, &~ 8 T, o carater de spin apresenta uma intensa
hibridizacao, sendo que o spin deixa de ser um bom nimero quantico. O mesmo tipo de
hibridizacao ocorre em pocos de outras larguras L, para outros valores B.. A partir do

campo critico B,, tanto o estado A’ quanto o estado B’ podem assumir o papel de estados
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FIGURA 4.9: Curvas de desdobramento Zeeman calculadas a partir dos estados ¢ 4/) e
| pr), para pogos quanticos de largura L entre 12 e 20 nm. Os simbolos em cinza re-
presentam as medidas experimentais obtidas a partir do poco QWq da heteroestrutura
representada na Figura 1.2. As curvas sélidas indicam os resultados de AFEyz considerando
o estado A’ como (HH,—) e o estado B’ como (HH,+). J& as curvas tracejadas cor-
respondem justamente ao caso oposto, que ocorre em campos magnéticos maiores que o
valor critico B., o qual, para cada valor de L, é indicado pelo inicio das curvas traceja-
das coloridas. A linha tracejada em preto denota o desdobramento Zeeman dos elétrons
Aes = g*upB na banda de condugao. A curva de Aeg apresenta uma boa concordancia
com os dados experimentais para o intervalo de campo magnético maior que B., no qual
os estados da banda de valéncia tém seus caréteres de spin (HH, —) e (HH, +) fortemente
hibridizados.
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(HH,+) ou (HH,—). Assim, foram plotadas curvas sélidas e tracejadas para AE;. As cur-
vas sOlidas representam os resultados de desdobramento Zeeman calculados considerando o
estado [t)4/) como estado de buraco pesado como spin para baixo e |[¢)p/) como estado de
buraco pesado com spin para cima. J4a as curvas tracejadas consideram justamente o oposto,
em que o estado A’(B’) assume o carater de buraco pesado com spin para cima (baixo), e
foram plotadas a partir dos respectivos valores de campo critico B, para cada largura L
considerada nos cédlculos. Considerando que tanto as linhas sélidas quanto as tracejadas
podem ser utilizadas para descrever AFE, é sensato considerar a média dos dois casos, o que
resulta justamente na linha preta tracejada, a qual nada mais é do que o desdobramento de
spin eletronico Ae, = g*up B apresentado no Capitulo 3. Assim, o grafico da Figura 4.9
pode ser dividido em duas regioes: Em B < B,, onde os estados A’ e B’ tém caréter de spin
bem definido (respectivamente spin para baixo e spin para cima) o desdobramento Zeeman é
dado pela contribuicao dos estados da banda de conducao e da banda de valéncia, por meio
da equagao (4.83), e é representado pelas linhas sélidas; no entanto, para B > B, (regiao
denotada pelas linhas tracejadas coloridas), a hibridizacdo dos carateres de spin acaba re-
laxando as regras de selecao envolvidas nas emissoes circularmente polarizadas, e AEy, é
dado apenas pelo desdobramento Zeeman dos elétrons na banda de condugao (linha preta
tracejada), o qual, considerando a aproximacao de banda de energia parabdlica e isotrépica,
depende apenas da intensidade do campo magnético e nao de sua direcao. Observa-se, por-
tanto, uma concordancia razoavel entre os dados experimentais de AEy e as linhas sélidas
coloridas para campos magnéticos menores que B., e entre os dados e a linha tracejada em
preto, a qual representa o desdobramento de spin Ae, dos elétrons na banda de condugao,

na regiao de B > B..



5. Consideracoes finais

Este trabalho buscou tratar, de maneira tedrica, os efeitos de um campo magnético
inclinado sobre os niveis de energia de uma heteroestrutura semicondutora de pogo quantico,
modelada por um pogo de potencial infinito e unidimensional V' (z) . Entre as motivagoes
para a realizagao desta pesquisa pode-se citar a escassez de trabalhos envolvendo o tema,
além dos resultados experimentais de magnetoluminescéncia circularmente polarizada, envol-
vendo uma heteroestrutura de pogos quanticos miltiplos na presenca de um campo inclinado
70° em relacao a direcao de crescimento da amostra. A principal ferramente teérica utilizada
foi o0 método k - p, no qual se baseiam: a aproximacao de banda parabdlica e o Hamilto-
niano de massa efetiva, empregados no calculo dos niveis de energia do poco na banda de
conducao; e o Hamiltoniano de Luttinger, obtido a partir do Hamiltoniano k - p por meio
da teoria de perturbagao quasi-degenerada de Lowdin [38], utilizado na determinagao dos
niveis de energia do poco quantico da banda de valéncia.

Inicialmente, a estrutura eletronica da banda de condugao foi obtida no caso mais
fundamental, # = 0°, em que o campo magnético B aponta sobre a dire¢do de confinamento
z do poco quantico. Foi utilizada uma base orbital {|v)}, a qual, juntamente com os au-
toestados |+) e |—) da matriz de Pauli o,, soluciona exatamente a equagao de autovalores
e autovetores envolvendo o Hamiltoniano de massa efetiva e gera os niveis de energia do
sistema. A parte orbital do Hamiltoniano de massa efetiva, Hy, é diagonal na base {|v)},
a qual é composta dos estados |n,), os estados ligados em um pogo quantico infinito e uni-
dimensional, e dos estados |n), os quais descrevem os niveis de Landau no plano xy. Além
disso, o desdobramento de spin na banda de condugao, isto é, a diferenca de energia entre
os estados de spin para baixo e spin para cima, é dada por Ae, = ¢g*upB, nao importando
a orientacao do campo magnético B.

Posteriomente, foi considerado o caso em que o campo B forma um angulo de 90° com
a diregdo z. Neste caso, a base {|v)} foi empregada (mais especificamente os estados |n,),
devido & degenerescéncia dos niveis de Landau |n) nesta configuracao) tanto no método de
expansao e diagonalizacao do Hamiltoniano, como no tratamento por teoria de perturbagao
nao-degenerada de primeira e segunda ordem. Este problema foi também resolvido de ma-

neira analitica, utilizando uma base composta de fun¢oes hipergeométricas confluentes [39].
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Os resultados obtidos nessa disserta¢ao, demonstraram que a base |v), originalmente cons-
truida para o caso 6 = 0°, também é eficiente para o caso em que # = 90°. Além disso, a
teoria de perturbagao, utilizando a base {|n.)}, gerou resultados coincidentes com os obtidos
pelo método analitico para um limite alto de valores para o campo magnético (B =~ 45 T)
e espessura do pogo quantico (L = 18 nm).

Para o caso de campo inclinado, a base {|n,, n)} foi novamente empregada nos métodos:
expansao e diagonalizacao do Hamiltoniano orbital Hy ; e aplicacao de teoria de perturbagao
nao-degenerada de primeira e segunda ordem. Foram analisados os casos de campo in-
clinado € = 35° e # = 70°, e os resultados obtidos pelos dois métodos mostraram uma
boa concordancia dentro de um determinado limite de valores de B e L (por exemplo,
20 teslas e aproximadamente 18 nanometros). No entanto, ao aumentar muito a espes-
sura do pogo quantico ou a intensidade do campo magnético aplicado, os resultados de
teoria de perturbacao em campo inclinado passam a apresentar divergéncias marcantes.
Essas divergéncias ocorrem devido a utilizacao da teoria de perturbacao para estados nao-
degenerados em certas situagoes nas quais os estados se tornam degenerados. Foi mostrado
que nestes casos, a teoria de perturbacao para estados degenerados pode ser aplicada e tais
divergéncias desaparecem.

Devido ao sucesso na utilizacao da base {|n,,n)} para resolver o problema do campo
magnético inclinado na banda de condugao, a mesma base foi utilizada com o intuito de di-
agonalizar o Hamiltoniano de Luttinger, cujos resultados determinam a estrutura eletronica
da banda de valéncia do pogo quantico sob a influéncia de um campo magnético inclinado.
No caso em que # = 0°, os primeiros niveis de energia do pog¢o quantico na banda de valéncia
foram denominados estados A e B, ou |1)4) e |1pp). Foram calculados o carédter de spin de
ambos, e os resultados indicam que |1)4) é puramente do tipo buraco pesado com spin para
baixo (ou simplesmente (H H, —)), enquanto [¢)g) é majoritariamente (H H,+), mas também
é em parte (LH,+) e (LH,—) . O interesse em identificar os estados (HH,+) e (HH,—) se
deve ao fato dos mesmos dominarem a participacao nas transicoes eletronicas com emissoes
circularmente polarizadas a esquerda e a direita, respectivamente. Assim, foi possivel cal-
cular o desdobramento de spin do par elétron-buraco AFE, utilizando a energia dos estados
|1a) e |1p). Os resultados tedricos de AEy e os resultados experimentais do desdobramento

Zeeman obtidos a partir do poco central QWqy da amostra de MQW foram comparados. O
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calculo de AEy foi realizado para 6 = 0° e pogos de espessura L de 10 a 18 nanometros, e
constatou-se uma melhor concordancia entre teoria e experimento para um poco quantico
de 13 nm.

Para campo magnético inclinado, acoplamentos nao ocorrentes em ¢ = 0° fazem com
que a forma dos ramos de energia se modifiquem. Os estados |¢a/) e |¢p/) correspondem
aos dois niveis de maior energia na banda de valéncia e os resultados obtidos mostram que
ha acoplamento entre estes estados e que esta interacao é mais fraca em 6 = 35° do que
em 6 = 70°. Além disso, para § = 70° e um poco quantico de largura L = 18 nm, o
cardter de spin dos estados [14/) e |[¢p/) torna-se hibridizado em campos magnéticos B > 8
T. Neste caso, o spin dos estados da banda de valéncia se torna ambiguo, o que faz com
que o desdobramento Zeeman seja dado somente pela contribuicao dos elétrons. Dessa
maneira, os resultados experimentais podem ser compreendidos considerando-se um campo
magnético critico B. que define duas regides. Na primeira regiao (B < B.), AE; é dado
pela contribuicao das bandas de conducao e de valéncia. No entanto, para B > B., AE,
¢ descrito somente pela contribuicao da banda de condugao. Com essa descricao tedrica,
os dados experimentais # = 70° foram constratados com os resultados tedricos e observou-
se uma concordancia relativamente boa entre teoria e experimento. Tal descricao tedrica
juntamente com os resultados experimentais resultaram em um artigo cientifico [30]. Além
disso, pretende-se elaborar um outro artigo cientifico que contenha um estudo sistematico
dos efeitos do campo magnético inclinado na banda de condugao. Futuramente, pode-se
ainda estender o estudo densenvolvido nessa dissertagao a outros sistemas, tais como: pogo
quantico duplo, fios quanticos e pontos quanticos. Espera-se também que este trabalho
estimule experimentos sistematicos nestes sistemas considerando os efeitos da orientagao do

campo magnético.



Bibliografia

1]

[4]

F. F. Fang, P. J. Stiles, Effects of a Tilted Magnetic Field on a Two-Dimensional
FElectron Gas, Phys. Rev. 174, 823 (1968).

J. Luo, H. Monekata, F. F. Fang, P. J. Stiles, Observation of the zero-field spin splitting
of the ground electron subband in GaAs-InAs-GaAs quantum wells, Phys. Rev. B 38,
10142 (1988).

M. Shayegan, T. Sajoto, J. Jo, M. Santos, H. D. Drew, Electron states of a wide quantum
well in a tilted magnetic field, Phys. Rev. B 40, 3476 (1989).

W. Sheng, P. Haurybak, Spin polarization in self-assembled quantum dots, Phys. Rev.
B 73, 125331 (2006).

Pochung Chen, C. Piermarocchi, L. J. Sham, D. Gammon, D. G. Steel, Theory of
Quantum Optical Control of Single Spin in a Quantum Dot, Phys. Rev. B 69, 075320
(2004).

J. A. Gupta, D. D. Awschalom, X. Peng, A. P. Alivisatos, Spin coherence in quantum
dots, Phys. Rev. B 59, R10 421 (1999).

D. Loss, D. P. Di Vincenzo, Quantum computation with quantum dots, Phys. Rev. A
57, 120 (1998).

S. Tyen, P. A. Shields, R. J. Nicholas, F. Tsai, C. Lee, Magneto-Pholuminescence
Study of InGaAs/GaAs Quantum Wells and Quantum Dots Grown on (111)B GaAs
Substrate, Jpn. J. Appl. Phys. 39, 3286 (2000)

Pensando o Futuro. O desenvolvimento da fisica e sua inser¢cao na vida social e
economica do pais, Ed. Sociedade Brasileira de Fisica (2005).

100



5. Consideracgoes finais 101

[10]

[11]

[12]

[13]

[14]

[21]

[22]

Lianhe Li, Li Chen, Jingxuam Zhu, J. Freeman, P. Dean, A. Valavanis, A. G. Davies,
and E. H. Linfield, Terahertz quantum cascade lasers with >1W output powers, Electron.

Lett. 50, 309 (2014)

T. Ando, A. B. Fowler, F. Stern, Electronic properties of two-dimensional systens, Rev.

Mod. Phys. 54, 437 (1982)

G. Bastard, Wave Mechanics Applied to Semiconductor Heterostructures (Halsted
Press, 1988)

A. Y. Cho, Advances in molecular beam epitaxy (MBE), J. Cryst. Growth 111, 1-13
(1991)

D. A. B. Miller, Optical Physics of Quantum Wells. Ver: www-ee.stanford.edu/
~dabm/181.pdf

M. R. de Souza Dias, Estudo de efeitos quanticos nas propriedades eletronicas de na-

nofios semicondutores, Master Dissertation, UFSCAR (2010)

R. Bratschitsch, A. Leitenstorfer, Quantum dots: Artificial atoms for quantum optics,

Nat. Mater. 5, 855 (2006)
L. Jacak, P. Hawrylak, A. Wojs, Quantum Dots (Springer, Berlim, 1998).

D. Bimberg, M. Grundmann, N. N. Ledentsov, Quantum Dot Heterostructures (Wiley,
London, 1998).

M. D. Teodoro, Efeito Aharonov-Bohm em Particulas Neutras, Ph.D. Thesis, UFSCAR
(2011)

A, Zoubir, Raman Imaging: Techniques and Applications, (Springer-Verlag, Berlin Hei-
delberg, 2012).

B. Imangholi, M. P. Hasselbeck, M. Sheik-Bahae, Absorption spectra of wide-gap semi-
conductors in their transparency region, Opt. Commun. 227, 337-341 (2003).

G. Dresselhaus, A. F. Kip, C. Kittel, Cyclotron Resonance of Electrons and Holes in
Silicon and Germanium Crystals, Phys. Rev. 98, 368 (1955)


www-ee.stanford.edu/~dabm/181.pdf
www-ee.stanford.edu/~dabm/181.pdf

5. Consideracgoes finais 102

[23]

[24]

[25]

[26]

[27]

[28]

[30]

[31]

[34]

G. D. Gilliland, Photoluminescence spectroscopy of crystalline semiconductors, Mater.

Sci. Eng. R18, 99-400 (1997)

R. C. Miller, D. A. Kleinman, FEzcitons in GaAs Quantum Wells, J. Lumin. 30, 520
(1985)

D. M. Whittaker, A. J. Shields, Theory of X~ at high magnetic fields, Phys. Rev. B
56, 15185 (1997)

R. Kiichler, P. Hiergeist, G. Abstreiter, J. P. Reithmaier, H. Riechert, R. Losch,
Magneto-Luminescence and Magneto-Luminescence FEzcitation Spectroscopy in Strai-

ned Layer Heterostructures, Springer Series in Solid-State Sciences 101, 1514 (1992)

J. C. Maan, Combined Electric and Magnetic Field Effects in Semiconductor Heteros-
tructures, Springer Series in Solid-State Sciences 53, 183 (1984)

R. Winkler, Spin-Orbit Coupling Effects in Two-Dimensional Electron and Hole Sys-

tems, Springer Tracts in Modern Physics, (Springer, Berlim, 2003), Vol. 191.

N. Miura, Y. H. Matsuda, K. Uchida, H. Arimoto, Magneto-optical study of semicon-

ductor nanostructures in high magnetic fields, J. Phys.: Condens. Matter 11, 5917
(1999)

L. Fernandes dos Santos, L. K. Castelano, J. X. Padilha, Y. Pusep, G. E. Marques, D.
Smirnov, A. K. Bakarov, A. I. Toropov, V. Lopez-Richard, Ezcitonic spin splitting in

quantum wells with tilted magnetic field (Submetido para publicacao).

L. Fernandes dos Santos, Yu. A. Pusep, A. K. Bakarov, A. I. Toropov, Valence band
tail states in disordered superlattices embedded in wide parabolic AlGaAs well, J. Appl.
Phys. 111, 123523 (2012)

J. M. Luttinger, Quantum Theory of Cyclotron Resonance in Semiconductors: General

Theory, Phys. Rev. 102, 1030 (1956)

H. Haug, S. W. Koch, Quantum Theory of the Optical and Electronic Properties of
Semiconductors, 5-th ed., World Scientific Co. Pte. Ltd. (2002)

F. Bloch, Uber die Quantenmechanik der Elektron in Kristallgittern, (1928)



5. Consideracgoes finais 103

[35]
[36]

[37]

[38]

[39]

[40]

[41]

[42]

[43]

[44]

N. W. Ashcroft, N. D. Mermin, Solid State Physics, Harcourt College Publishers (1976)
E. O. Kane, Band structure of indium antimonide, J. Phys. Chem. Solids 1, 249 (1957)

A. El¢i, E. D. Jones, Some consequences of the closure of the momentum Bloch functi-

ons, Phys. Rev. B 34, 8611 (1986)

P. Lowdin, A Note on the Quantum-Mechanical Perturbation Theory, J. Chem. Phys.
19, 1396 (1951)

M. Abramowitz, 1. A. Stegun, Handbook of Mathematical Functions with Formulas,
Graphs, and Mathematical Tables, Dover Publications, New York (1972)

C. Cohen-Tannoudji, B. Diu, F. Laloe, Quantum Mechanics, Volume 1, WILEY-VHC
(1992)

W. W. Chow, S. W. Koch, Semiconductor-laser Fundamentals: Physics of the Gain
Materials (Springer, Berlim, 1999)

L. K. Castelano, D. F. Cesar, V. Lopez-Richard, G. E. Marques, O. D. D. Couto, F.
likawa, R. Hey, and P. V. Santos, Zeeman splitting and spin dynamics tuning by exciton

charging in two-dimensional systems, Phys. Rev. B 84, 205332 (2011)

T. E. Ostromeck, Fvaluation of matrixz elements of the 8 x 8 k - p Hamiltonian with
k-dependent spin-orbit contributions for the zinc-blend structure of GaAs., Phys. Rev.
B 54, 14467 (1996)

K. Hess et al., Physics of Semiconductors: Proceeding of the 15th International Confe-
rence, North-Holland, New York (1976)



	Sumário
	1 Introdução
	2 Estrutura de bandas em semicondutores e o método k p
	3 Cálculo da banda de condução
	3.1 Caso bold0mu mumu =0=0=0=0=0=0
	3.2 Caso bold0mu mumu =90=90=90=90=90=90
	3.2.1 Diagonalização na base bold0mu mumu "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 
	3.2.2 Teoria de perturbação
	3.2.3 Solução analítica
	3.2.4 Análise dos resultados

	3.3 Campo inclinado
	3.3.1 Diagonalização na base bold0mu mumu "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 "4266308 |"526930B "5267309 
	3.3.2 Teoria de perturbação


	4 Cálculo da banda de valência
	4.1 Caso bold0mu mumu =0º=0º=0º=0º=0º=0º
	4.2 Campo inclinado

	5 Considerações finais

