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Resumo

Estudamos as propriedades dindmicas e estaciondrias de portadores em heteroestru-
turas semicondutoras submetidas a campos elétricos AC e DC' e a campos magnéticos
DC na aproximacao de massa efetiva e dentro do modelo multibandas k - p. O método
usado para calcular a estrutura eletronica é baseado na técnica de diferencas finitas e
no método da poténcia inversa. Como exemplo para testar a eficiéncia do método, es-
tudamos propriedades 6pticas em muiltiplos pogos quéanticos (MQW) de GaAs/AlGaAs
contendo uma estrutura delta-doping nipi. Calculamos as energias de recombinagao de
um par elétron-buraco, como fun¢ao da temperatura, e estimamos as temperaturas criti-
cas onde as transicoes 6pticas mudam de indireta para direta. Também calculamos
a estrutura eletronica de buracos em pogos quéanticos de GaAs/Alj35GaggsAs na pre-
senca de campos elétricos e magnéticos longitudinais, como parte inicial do estudo do
magneto-tunelamento em duplas barreiras. O tunelamento ressonante dos portadores
em duplas barreiras foi investigado usando os formalismos da matriz de espalhamen-
to e diferencas finitas. O método implicito para simular as propriedades de transporte
dependentes do tempo foi implementado baseado na expansao de Magnus para o oper-
ador evolucgao e sua fatorizagdo baseada na aproximacao diagonal de Padé (M /M). Este
método tem se mostrado bastante estdavel, além de permitir altas ordens de precisao
(O?M+1) " Calculamos as quase-energias, deslocamentos médios, probabilidades de trans-
missao, efeito Stark AC e tempos de tunelamento dos vérios portadores em um pogo
quantico GaAs/Aly 3Gag 7As submetido a um potencial AC, com k = 0. Nossos resulta-
dos nos revelou uma dindmica completamente distinta para cada tipo de portador que
depende fortemente das frequéncias w e de localizagao w; = % O efeito Stark AC é do
tipo adiabdtico com as quase-energias apresentando uma dependéncia quase-parabdlica
com a intensidade do campo 3 = % O grau de localizagao dos portadores é investiga-
do através do célculo dos tempos de tunelamento. Para k # 0 a inerente mistura entre
os estados da banda de valéncia produz um aumento da probabilidade de transmissao
dos buracos, uma vez que suas quase-energias sao muito maiores e seus movimentos ao

longo de z e planar estao acoplados. Isso favorece o escape dos buracos da regiao do
pogo.
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Abstract

We have studied the dynamic and the stationary properties of carriers in semicon-
ductor heterostructures submitted to electric fields AC and DC' and to magnetic fields
within the effective-mass approximation based on model multiband k - p. The method
used to calculate the electronic structure uses the combination of techniques of finite dif-
ferences and the inverse power method. As example to test the efficiency of the method,
we have studied optical properties in multiple quantum wells of GaAs/AlGaAs contain-
ing a delta-doping nipt structure. We have calculated the single pair electron-hole energy
recombination and we estimated critical temperatures where the interband optical transi-
tions changes its character from indirect to direct. We have also calculated the electronic
structure of holes in quantum wells of GaAs/Ga;_,Al,As in the presence of longitudinal
magnetic and electric parallel fields as initial part of the study of the magnetotunneling
in double barrier. The resonant tunneling of the carriers in double barrier is investi-
gated using the formalisms based on the scatterring-matrix and on the finite difference
technique. The implicit method to simulate the time dependent transport properties
is obtained in terms of Magnus expansion for the evolution operator by using a factor-
ization based on the approach of Padé (M/M). This method has shown quite stable,
besides allowing high order of precision. We have calculate the quasi-energy, medium dis-
placement, transmission probability, AC Stark effect and tunneling time of the carriers
in a quantum well GaAs/Gag 7Aly 3As submitted to an AC potential, both with k£ = 0
and k # 0. Our results have revealed that carriers present dynamics completely different
from each other depending strongly on the ratio between applied AC frequency w and the
carrier localization frequency w; = (%) The AC Stark effect has adiabatic type that is
inserted into the initial conditions. The quasi-energy of all carriers, except the ligth-hole
LH, at k = 0, present a similar quasi-parabolic dependence with the intensity of the
field 3 = (<f2L=), as is observed in static cases. The degree of localization of the carriers
is investigated through the calculation of tunneling times. In general, states show time
localization induced by laser frequencies larger that w; for many states with £ = 0. For
kE > 0 the inherent mixture among the states of the valence band produces an increase in
the transmission probability. The field tilted barrier of potential leads to quasi-energies
near to the border of the QW, favoring the escape of carriers from quantum well region

if compared to their time localization regimes. ix



Capitulo 1

Introducao

Neste projeto de Tese de Doutorado investigamos as propriedades estaciondrias e
dindmicas de portadores em heteroestruturas semicondutoras submetidas a campos de-
pendentes do tempo (AC) ou constantes (DC'). Para o caso DC, estudamos o transporte
através de sistemas de duplas barreiras assim como os estados eletronicos em estruturas
com perfis arbitrarios de potenciais estaticos. Nesse capitulo estaremos apresentando
um resumo dos tipos de problemas investigados assim como dos formalismos analiticos e

numéricos utilizados neste trabalho.

1.1 Tunelamento Ressonante em Campos DC

O Tunelamento de particulas através de barreiras de potencial representa um dos
problemas mais fundamentais de Mecanica Quéntica, onde se tornou conhecido o efeito
tunel, cuja ocorréncia ¢ uma das manifestacoes mais interessantes do comportamento
ondulatério da matéria nao tendo, por isso, andlogos cldssicos. O conceito quéntico
de tunelamento foi primeiro aplicado por Gamov (1928) para explicar o decaimento-
a em nicleos pesados, e em seguida por Oppenheimer, para a ionizagao dos dtomos
de hidrogénio. Na Fisica do Estado Sélido este efeito foi introduzido inicialmente por

Fowler e Nordhein [1] para se estudar a emissao eletronica em metais e por Zener [2],



em 1934, para estudar o movimento de elétrons através de bandas de energia proibidas.
Em 1958, este efeito foi incorporado por Leo Fsaki na descricao do funcionamento de um
diodo tunel, um marco importante que deu inicio a era dos dispositivos semicondutores
quanticos com grandes modificacoes na eletronica da época.

A perspectiva de fabricacao de dispositivos semicondutores operando em regime quan-
tico surgiu, realmente, a partir dos anos 70 do século XX com a proposta pioneira de
FEsaki e Tsu [3] das heteroestruturas semicondutoras.

Gragas aos grandes progressos alcancados nas tltimas duas décadas, no desenvolvi-
mento das técnicas de crescimento epitaxial, notadamente o MBE (Molecular Beam Epi-
tary) e o MOCVD (Metal Metalorganic Chemical Vapour Deposition), foi possivel a
preparacao de filmes finos com um controle quase perfeito de suas espessuras. Tornou-
se possivel a fabricagao de heterojuncoes com interface semicondutoras abruptas, com-
pardveis & escala atomica. Isto possibilitou a construcao de uma grande variedade de
estruturas artificiais com dimensionalidades reduzidas, um resultado do empilhamento
de camadas muito finas de diferentes materiais semicondutores. Com esta técnica epi-
taxial de materiais semicondutores com diferentes gaps foi possivel se construir sequéncias
de barreiras e de pogos com interfaces abruptas da ordem de monocamadas ( ~ 3 A). De-
pendendo da configuracao particular dessas estruturas, foram construidas heterojungoes,
pocos qudnticos simples, miltiplos pocos quanticos, super-redes, etc. Hoje temos também
outras simetrias em formas de fios e de pontos qudnticos.

A partir de entao, essas heteroestruturas tém despertado grande interesse, tanto na
ciéncia quanto na tecnologia, devido as iniimeras propriedades assim como os fenémenos
novos observados em baixas e altas temperaturas além de seus enormes potenciais para
aplicagoes tecnoldgicas. Um desses fendmenos é o tunelamento ressonante em dispositivos
de duplas barreiras, que apresenta picos de valores unitarios nas curvas de transmissivi-
dades quando as energias, F/ , das particulas incidentes se igualam aquelas dos estados
quase-ligados, F,, na regiao de confinamento. O tunelamento ressonante de elétrons em

duplas barreiras, foi teoricamente idealizado e investigado por Esaki e Tsu [4], e observa-



do experimentalmente, nos laboratérios da IBM, por Esaki, Tsu e Chang [5], utilizando
um dispositivo de duplas barreiras com GaAs/GaAlAs, como o ilustrado na parte (a) da
Fig. (1-1). A corrente flui através da heteroestrutura entre os dois eletrodos e a ressonan-
cia ocorre quando a energia de Fermi (Er) na regiao do emissor se alinha com um nivel

ressonante dentro do pocgo quéntico.

(@)

Emissor
EF
| Coletor
[ ]
EF -eV
[ ]

(b)

Figura 1-1: Tunelamento ressonante de elétrons em um sistema de duplas barreiras. A
parte (a) mostra um desenho esquemsdtico de um sistema submetido a uma diferenga de
potencial V entre o emissor e o coletor. A parte (b) mostra uma forma qualitativa da
corrente de tunelamento em dispositivos de duplas barreiras.

A conduténcia diferencial negativa presente na curva de saida (I x V) [veja a parte

(b) da Fig. (1-1)] pode ser explicada, através da conservagao do momento do elétron



no plano das camadas. A conservagao de energia implica também na conservacao de
momento paralelo s camadas para que seja possivel o alinhamento do nivel do pogo com
o nivel de Fermi Er no emissor. Assim, quando o nivel ressonante desalinha-se do nivel
de Fermi, a conservacao do momento deixa de existir, produzindo uma queda brusca da
corrente, que é refletida na curva (I x V) como uma conduténcia diferencial negativa.

A investigacao experimental do tunelamento ressonante de buracos em heteroestru-
turas semicondutoras foi feita, pela primeira vez, por Mendez et al. [6], cujos resultados
experimentais revelaram o forte acoplamento entre as bandas de buracos leves e pesados.
Ainda menos investigado do que o tunelamento de elétrons, o tunelamento de buracos
¢ também um mecanismo de transporte muito importante. Devido a forte mistura dos
estados de valéncia (buracos leves e pesados) teremos que tratar o sistema com dois
canais acoplados de tunelamento, LH out (buraco leve) e HH out (buraco pesado) o que,
devido a complexidade e a riqueza das relagoes de dispersoes destes portadores, o tor-
na um mecanismo de transporte de bastante interesse tanto teérico como experimental.
Hoje, com a fabricagao de dispositivos onde existem manipulacao dos spins dos porta-
dores, criou-se um novo campo denominado spintronics, onde temos injecao de correntes
spin-polarizadas nos sistemas.

Um dos objetivos desta tese serd calcular as propriedades de transporte em hetero-
estruturas semicondutoras. Em geral a técnica mais utilizada para o célculo das pro-
priedades de transporte em semicondutores é a matriz de transferéncia. Entretanto esta
técnica apresenta instabilidades numéricas quando as dimensoes das barreiras sao grandes
(em geral para L, > 50 A). A origem dessa instabilidade ¢ bem conhecida [7, 8], sendo
devida ao crescimento exponencial dos estados na regiao das barreiras, cujas amplitudes
podem variar muito rapidamente num processo de transmissao ressonante. A técnica da
matriz de transferéncia trata, tanto o crescimento quanto o decaimento dos estados, iden-
ticamente. Com resultado, temos uma perda da componente com decaimento exponencial
na funcao de onda durante a computacao, em presenca da funcao de onda exponencial-

mente crescente. Varios esquemas alternativos vem sendo propostos [7, 8] para a solugao



deste problema. Entretanto, eles sao simplesmente truncamento do mesmo esquema com
diferentes graus de complexidades.

Em vista dessas dificuldades que o método da matriz de transferéncia apresenta,
decidimos implementar nessa tese dois formalismos na aproximacao de massa efetiva
multibandas associada ao método k - p, para o cédlculo das propriedades de transporte
dos buracos em duplas barreiras. Um deles, analitico, é o formalismo da matriz de
espalhamento e o outro, numérico, € um método que explora as técnicas baseadas em
diferencgas finitas.

A base do método da matriz espalhamento (semelhante a matriz transferéncia) estd
em resolver a equacao de massa efetiva em cada camada da heteroestrutura, e entao
formar um completo autoestado em todo o sistema usando as condi¢oes de contorno nas
interfaces. Na prética isto é feito usando matrizes de propagacao descrevendo a mudanca
de fase através das camadas e matrizes de espalhamento nas interfaces.

No método de diferencas finitas a equacao de massa efetiva é discretizada em cada
camada da heteroestrutura, e a conservacao da densidade de corrente e das funcoes
envelopes em cada interface nos permite obter um sistema matricial algébrico através do
qual podemos calcular os coeficientes de transmissao através do sistema.

Ambos os formalismos utilizados sao superiores em estabilidade e precisao numéri-
ca ao método da matriz de transferéncia, além de serem facilmente adaptados dentro
do esquema de massa efetiva para a inclusao de campos elétricos, magnéticos e efeitos

de strain nas interfaces.

1.2 Dinadmica AC em Heteroestruturas

Nos ultimos anos, o estudo da dindmica de elétrons e/ou de buracos em heteroes-
tuturas semicondutoras submetidos a potenciais dependentes do tempo, com altas ou
baixas intensidades, vem recebendo considerdvel interesse tanto do ponto de vista teérico

como experimental, devido as inlimeras aplicagoes tecnolégicas na forma de moduladores,



detectores ou dispositivos de alta velocidade. Intimeras sao as propriedades fisicas que
esses sistemas apresentam quando submetidos a esses potenciais como: tunelamento foto-
assistido, destrui¢ao do tunelamento coerente (DTC), localiza¢do dindmica (LD), efeito
Stark AC, etc.

Na Fisica do Estado Sélido, a primeira investigacao experimental do tunelamento foto-
assistido foi feita por Dayem e Martin em 1962 [9], através de medidas de corrente em um
diodo supercondutor do tipo Al-Al;Os-In (supercondutor-isolante-supercondutor) irradi-
ado com radiagao de 1,5 THz. Um ano depois (1963), motivados por esse experimento,
Tien e Gordon [10] construiram um modelo simples que explicou, de forma qualitativa,
as estruturas presentes nas curvas experimentais (I x V). Esse modelo é esquematizado
na parte (a) Fig. (1-2). Na regido do isolante se despreza a interagao entre o campo
eletromagnético e os elétrons. Dessa forma, o potencial do filme A é tomado como refe-
réncia e o principal efeito do campo eletromagnético é levado em conta adicionando-se um
potencial de modulagao constante Vg cos(wt) no filme B. O processo permite a obtengao
de bandas de energias virtuais F,, = E + nhw (n = 0, £1, £2...), equivalentes ao nimero
de quanta de radiacao absorvidos ou emitidos. Na parte (b) da Fig. (1-2) ilustramos o
modelo de Tien e Gordon para um pogo quantico. O potencial Vj cos(wt) apenas modula
adiabaticamente os estados eletrénicos nao permitindo nenhum tipo de transicao 6ptica.

Em 1982 Landauer e Biittiker [11] investigaram o tunelamento de elétrons através
de uma barreira oscilante e analisaram os mecanismos envolvidos no processo de tunela-
mento através do célculo do tempo gasto para atravessar o dispositivo. Desde entao,
um nimero de outros efeitos relacionados ao potencial oscilante vem sendo investigados
tanto teoricamente como experimentalmente. Por exemplo, Cai et al. [12] usaram as
fungoes de Green para estudar o tunelamento foto-assistido através de dispositivos de
duplas barreiras submetidos a radiacao infravermelho. J& Ifiarrea e Platero [13], usando
o formalismo de Hamiltoniano de transferéncia, investigaram a probabilidade de trans-
missao e a densidade de corrente eletronica para dois diferentes modelos na presenca de

campos externos dependentes do tempo. Holthaus e Hone [14, 15], usando o formalismo
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Figura 1-2: Modelo de Tien e Gordon. A parte (a) para um diodo supercondutor e
a (b) para um pogo quantico. Em ambos os casos o potencial oscilante, Vcos(wt),
modula adiabaticamente os niveis de energia dando origem as chamadas bandas virtuais
de energia E, = E 4+ nhw (n =0,£1,+2...).

de Floquet, investigaram o efeito Stark AC e a localizagao dindmica em super-redes.
Mais recentemente, Matias Wagner [16], usando o formalismo da matriz de transferén-
cia, investigou o fenomeno da destruicao coerente do tunelamento em duplas barreiras
para diferentes formas de modulagao do potencial AC. Finalmente, o grupo de S. J. Allen
de Santa Barbara [17], tem desenvolvido uma intensa investigacdo tanto tedérica como
experimental do tunelamento foto-assistido e da localizacao dindmica em multiplos pogos
quanticos e super-redes.

Previsto teoricamente por Grossman et al. em 1991 [18] a localiza¢do dindmica sé foi
observada experimentalmente em 1995 por B. J. Keay [19] et al. [19]. Desta forma um
elétron, inicialmente espacialmente localizado no poco, tenderia a continuar localizado
para um certo valor do parametro © = w®/w (relagdo entre a freqiiéncia de Bloch w® e a
freqiiéncia do campo AC). Em particular quando esse parametro © é um zero da fungao

de Bessel temos a localizacao dindmica.



Para estudar a dindmica de portadores em pocos quanticos submetidos a campos
AC, muitas teorias tém sido discutidas e muitos modelos tém sido propostos. Um dos
primeiros modelos utilizados foi o de Tien e Gordon, descrito anteriormente, desenvolvido
para o tunelamento através uma simples barreira, onde no lado do coletor é adicionado
um potencial AC' espacialmente uniforme Vj cos(wt). Esse modelo simples tem sido usa-
do para explicar o tunelamento assistido por fétons e a transmissividade em potenciais
oscilantes [20]. Um outro formalismo tedrico muito utilizado é o de Floquet [21] para sis-
temas submetidos a campos AC' intensos, o que d4d origem as chamadas quase-energias.
Esse formalismo vem sendo intensamente aplicado a super-redes e miltiplos pogos quan-
ticos por vérios grupos tedricos [22, 23, 24, 25| para estudo da localizagdo dindmica e
tunelamento foto-assistido.

Para uma modulagao do tipo V(z,t) = eFpz cos(wt) [parte (a) da Fig. (1-3)] ndo exis-
te nenhuma solugao analitica fechada, mas apenas solucoes perturbativas. Uma solucao
exata para quase-energias em campos AC num pogo quantico de barreira infinita [parte
(b) da Fig. (1-3)] foi desenvolvida por M. Wagner [26], dentro do modelo parabdlico que
nao leva em conta, na estrutura de bandas do material, as fortes misturas dos estados
eletronicos. Um problema bem mais complexo para esse potencial requer um tratamento
detalhado da estrutura de bandas ou estrutura eletronica do material, pois o acoplamento
entre os portadores afetard sensivelmente as suas dinamicas.

Um dos objetivos dessa tese é investigar a dindmica transiente e coerente de por-
tadores em pogos quanticos de GaAs/Al,Ga; ,As submetidos ao potencial oscilante
V(z,t) = —eFpzcos(wt — m/2), usando o modelo multibandas na representacao k - p
para a descricao dos elétrons na banda de conducgao e dos buracos na banda de valéncia.
Muitos formalismos tedricos e numéricos sao utilizados na investigacao da dinaAmica dess-
es portadores, como o da Matriz Densidade [27], Fungoes de Green, Método de Monte
Carlo [28], cujas aplicacoes dependem da natureza do problema, como o estudo de efeitos
de muitos corpos e interacao elétron-elétron, elétron-buraco, elétron-fonon, etc. Como

estamos interessados principalmente na dindmica transiente e coerente de portadores, de-
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Figura 1-3: Poco quantico submetido ao potencial externo eF'zcos(wt), gerado por um
laser. Na parte (a) o potencial varia linearmente com eFzcos(wt) em toda a heteroes-
trutura e na parte (b) o potencial varia linearmente eF'zcos(wt) apenas dentro da regiao
do poco.

senvolvemos um formalismo numérico multibandas para estudarmos a evolucao no tempo
de um par elétron-buraco utilizando o operador evolugao temporal dentro do esquema
de Puzynin [29] e o método das diferengas finitas. Esse formalismo tem se mostrado
bastante estdavel, além de permitir altas ordens de precisao e tendo, ainda, o esquema de
Crank-Nicholson como um caso particular. O método implicito é obtido em termos da
expansao de Magnus para o operador evolucao, além da fatorizacao baseada na aproxi-
magao diagonal de Padé (M/M).

Uma vez que na representacao k - p pode existir o acoplamento entre os portadores,
nossos resultados preliminares tem nos revelado uma dindmica completamente diferente
para cada portador que depende fortemente da freqiiéncia de excitacao do laser e da

freqiiéncia de localizagao do portador definida como w; = E/A.



1.3 Organizacao da Tese

Neste trabalho simulamos as propriedades estaciondrias e dindmicas de elétrons e bu-
racos em heteroestruturas semicondutoras submetidas a campos elétricos AC e DC e
também a campos magnéticos. Para a descrigao dessas propriedades é essencial escolher
um Hamiltoniano que descreva adequadamente as propriedades do cristal perfeito. Op-
tamos entao pelo modelo de Kane (6 x 6) para estudarmos as dindmicas transientes de
portadores e o de Luttinger (4 x 4) para investigarmos as propriedades de transporte,
uma vez que os mesmos sao de facil adaptacao ao esquema de massa efetiva e incorporam
de forma natural a mistura de bandas e os efeitos de campos externos AC (dependente
do tempo) e DC (independente do tempo). Dessa forma reservamos o Capitulo 2 para
uma breve revisao dos aspectos principais do formalismo k- p e da aproximacao de
massa efetiva.

No célculo das propriedades dindmicas é essencial conhecermos a funcao de onda ini-
cial a ser evoluida no tempo dessa forma, no Capitulo 3, apresentaremos o formalismo da
Poténcia Inversa para o célculo da estrutura eletronica e das autofuncoes dos portadores
em potenciais de perfil arbitrdrio. Ainda no Capitulo 3, aplicaremos este formalismo para
estudar propriedades 6pticas em estruturas “delta-doping” usando uma aproximacao nao
autoconsistente.

No capitulo 4, apresentaremos os formalismos da matriz de espalhamento e diferencas
finitas para o cédlculo das propriedades de transporte em sistemas de duplas barreiras.
Algumas aplicagoes desses formalismos sao apresentadas, como a transmissividade e a cor-
rente de tunelamento em dispositivos de duplas barreiras de GaAs/Al, Ga;_,As. Ainda
nesse capitulo apresentaremos as dispersoes magnéticas dos buracos em um pogo quantico
de GaAs/Alj 35Gag g5 As como parte inicial do estudo do tunelamento em duplas barreiras
na presenca de campos elétricos e magnéticos paralelos & dire¢ao da corrente. No Capi-
tulo 5, descreveremos o formalismo numeérico dependente do tempo para o célculo das
propriedades dinamicas.

No Capitulo 6, apresentamos os resultados numéricos das propriedades dindmicas
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de portadores em um pogo simples de GaAs/Alj3Gag7As submetidos a um campo AC,
V(z,t) = —eFyz cos(wt—7/2). As quase-energias, posi¢ao média, probabilidade de trans-
missao sao calculadas como fungao do tempo no regime de baixa e alta freqiiéncia. As
quase-energias como func¢ao da intensidade do campo 3 = eFyL,/hw sao investigadas no
limite de baixa freqiiéncia. O grau de localiza¢do dindmica dos portadores é investigado
através do cédlculo da probabilidade de transmissao e dos tempos tipicos de tunelamento.
Para finalizar apresentamos o efeito da mistura de bandas na dindmica transiente dos

portadores.

No Capitulo 7, apresentamos nossas conclusoes e possiveis aplicagoes futuras.
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Capitulo 2

Formalismo para o Calculo da

Estrutura Eletronica

Desde a pioneira proposta de Fsaki e Tsu das heteroestruturas semicondutoras [1],
tornou-se crescente o estudo tanto teérico como experimental das propriedades 6pticas e
de transporte dos compostos semicondutores do grupo III-V e, mais recentemente, dos
compostos do grupo II-VI. Para compreendermos as propriedades épticas e de transporte
em heteroestruturas submetidas a campos elétricos DC' e AC' e também a campos mag-
néticos, torna-se essencial um bom modelo para calcularmos sua estrutura eletronica.
Vérios formalismos tém sido utilizados no célculo de sua estrutura eletronica, como a
aproximacao Tight-binding [2], Pseudopotenciais [3], Densidade funcional etc. Além da
complexidade inerente de cada um destes modelos, os alto custos computacionais podem
limitar a utilizacao pritica a um grupo reduzido de locais que possuam infraestrutura
computacional assim como pessoal com formacao e dominio dos mesmos.

Em vista dessas dificuldades, nessa tese optamos pelo uso do método k - p baseado
na teoria de massa efetiva multibandas, tanto com o modelo de Luttinger- Kohn como
o de Kane [4], para descrever as propriedades estdticas e dinamicas de portadores em
heteroestruturas semicondutoras submetidos a campos externos. Esta técnica é de fécil

adaptacao ao esquema de massa efetiva e incorpora facilmente perturbacoes externas
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como campo elétrico, magnético, “strain” etc. Dessa forma, reservamos este capitulo
para discutirmos alguns detalhes do formalismo baseado na aproximacao de massa efetiva
tanto para um cristal infinito como para uma heteroestrutura, e o método k - p de Kane
para o cédlculo da estrutura de bandas, cujos resultados serao adaptados nos capitulos
posteriores para o célculo das propriedades de transporte nos regimes estacionério e nao

estaciondrio ou dinamico.

2.1 Aproximacao de Massa Efetiva

A equacgao de massa efetiva, ou também conhecida como aproximacao das funcgoes
envelopes, tem se constituido num dos métodos mais utilizados para se descrever o movi-
mento de elétrons e de buracos num sélido sujeito a campos externos, impurezas, etc.,
onde ocorre a destruicao parcial da simetria de translagao do cristal. Essa aproximacao,
na sua forma geral, consiste em transformar o problema inicialmente complicado do
movimento de um portador num cristal, sujeito a um potencial externo adicional, num
problema mais simples, correspondente ao movimento do portador no espago livre com o
mesmo potencial externo, onde todos os efeitos da estrutura cristalina (potencial interno)
estao embutidos em um tensor denominado de massa efetiva, cujos elementos sao deter-
minados pelos pardmetros que descrevem essa aproximacao para cada tipo de material
escolhido. Discutiremos, inicialmente, os conceitos bésicos dessa aproximacao para um
modelo de cristal infinito com uma banda e, em seguida, a sua generalizacao para o

modelo multibandas.

2.1.1 Modelo de uma Banda

Considere um cristal infinito com uma banda isolada, com um extremo num ponto

ko = 0. A equacao de Schridinger independente do tempo que descreve o movimento
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dos elétrons (por exemplo) nessa banda é dada por:

Hyy (r) = e(k)iy(r), (2.1)

onde Hy ¢ o Hamiltoniano do sistema nao perturbado e £(k) é a energia do elétron em
cada estado rotulado pelo indice k.

As solugoes da Eq. (2.1) sao as fungoes de Bloch:

() = €™ Tui(r), (2.2)

onde uy(r) é a parte periddica da fungao de Bloch.
A funcado de Bloch, 1, (r), pode ainda ser escrita como combinagao linear das fungoes
de Wannier, a(r — R;), associadas a cada um dos N sitios {R; } da rede de Bravais e

que satisfazem a relagdo de ortonormalidade [5]:

/a*(r —Rj) a(r — R;)dr = §;;. (2.3)
Desta forma obtém-se

1 < ik R;
Yy (r) =N ; e Ma(r —Ry). (2.4)

Da Eq. (2.4), observa-se que a fun¢ao de Wannier é a transformada de Fourier

inversa da fungao de Bloch e, portanto, invertendo a Eq. (2.4) obtém-se
1 .
alr—R,)) = — e~ kRiy) (r). 2.5

Vamos agora adicionar, ao potencial cristalino, uma perturbacao descrita por um po-
tencial adicional V' (r), variando lentamente com a posigao dentro de uma célula unitaria

do cristal, de modo que os seus elementos de matriz na base de Wannier sao dados por:
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v, = / o*(r — RV (x)a(r - R,)dr = V(R,)6. (2.6)
O Hamiltoniano do sistema perturbado, H = Hy + V(r), satisfaz a equacao de

Schrodinger

[Hy + V(r)] ¥(r) = BU(r). (2.7)

Como o potencial V(r) varia fracamente com a posi¢ao, podemos expandir a fung¢ao
de onda do cristal perturbado, ¥(r), na base de Wannier que contém as caracteristicas

do sistema nao perturbado. Sendo assim obtém-se

V) = > F(R))alr ~ R, 2.5)

onde as fungoes F'(R;) sdo as chamadas fungoes envelopes, que dependem fracamente da
posicao e que modulam as funcoes de Wannier em cada sitio R;.
Substituindo a Eq. (2.8) na Eq. (2.7) e projetando o resultado em um elemento da

base de Wannier obtemos

> [(Ho)ij + Vyj] F(R;) = EF(Ry), (2.9)

J

onde usamos as condicoes (2.3) e (2.6), sendo:

(Ho);; = /a*(r —Ri)Hoa(r — R;)dr, (2.10)

os elementos de matriz do Hamiltoniano do cristal perfeito, Hy, na base de Wannier.

Podemos ainda escrever

(Ho)ij = Ho(R,—R;), (2.11)
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uma forma que fica mais evidente a invaridncia translacional de H,.

Desta maneira, a Eq. (2.9) torna-se

Y Ho(R,—R))F(R;) + V(R)F(R;) = EF(Ry), (2.12)

que é exata, exceto pela aproximagao indicada na Eq. (2.6).

Como temos N sitios, a Eq. (2.12) é equivalente a um sistema de N equagoes rela-
cionando as N incégnitas F'(R;). Considerando o fato de que as fungdes envelope variam
fracamente com a posicao e admitindo que as mesmas sejam obtidas dos valores de uma
funca@o continua F'(r) para cada sitio, r = R;, podemos expandir as quantidades F'(R;)

em série de Taylor em torno do sitio R;. Assim sendo obtém-se

R, — R;)?
F(Rj)= |14+ (R;,—R))- V+%V2 +---| F(Ry), (2.13)
ou seja,
F(Ry) = e RIP(R,), (2.14)
onde usamos a substituicao formal V < k.
Substituindo a Eq. (2.14) na Eq. (2.12) obtém-se
> Ho(R,—Rj)e ™R RIF(R;) + V(R,)F(R;) = EF(R,). (2.15)

j
Por outro lado, substituindo a Eq. (2.4) na Eq. (2.1), projetando o resultado em um

elemento a(r — R;) da base de Wannier e utilizando a Eq. (2.11), encontraremos

Z Hy(R,—R;)e * R R)) — (k). (2.16)

J
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Usando agora este iltimo resultado na Eq. (2.15), obtém-se a forma final:
e(—iV)F(r)+ V(r)F(r) = E(k) F(r). (2.17)

A solugao F(r) desta equagao nos fornece os coeficientes F(R;), para cada sitio r = R;.
Como acontece na maioria dos problemas tratados dentro desta aproximagao, ex-
pandindo e(k — —iV) até termos da ordem de k?, a equagao de massa efetiva (2.17)
assemelha-se & equagao de Schridinger para uma particula no espago livre sujeita a
um potencial externo V(r). Na auséncia de potencial, o operador energia cinética,
T(p>*— —h2V?), tem autovalor ( TF(k) = % (k) ) na forma
h2k?

e(k) o

(2.18)

onde F'(k) é autofungao do operador momento linear, p (invariancia translacional) e m*
ficou conhecida como massa efetiva da particula devido ao potencial periédico da rede
de Bravais e, dai, derivando o nome de aproximacao de massa efetiva.

Vamos agora mostrar a relacao entre a fun¢ao de onda do sistema, ¥(r), e a parte
periédica da funcao de Bloch uk(r) no extremo da banda de energia, em kg = 0. Para
isto, expandimos a fung¢ao de onda ¥(r), da Eq. (2.8), em termos das fungoes de Bloch,

usando a Eq. (2.5), isto é,

U(r) = 3 e MR, )y (r). (2.19)

Definindo

G(k) :\/—% Z e *RiF(R), (2.20)

vemos que a Eq. (2.19) pode ser reescrita como
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V) == 3 G ). (2.21)

Utilizando-se entao a funcdo de Bloch 1, (r) dada na Eq. (2.2), podemos reescrever

a equacao acima como

() S G 22

=

Como as fungoes envelope F'(R;) variam fraca e suavemente dentro de uma célula

unitaria podemos escrever, com uma boa aproximagao, a Eq. (2.20) na forma

G(k %\/_/ e kT P(r (2.23)

Desta equagao, podemos verificar que G (k) é a transformada de Fourier de F(r); e como
F(r) tem uma fraca dependéncia com a posigao no espago real, G(k) ¢ bem localizada
no espagco reciproco k, ou seja G(k) tem valores aprecidveis somente para k ~ ko =0.

Desta forma, podemos substituir uy(r) — ug(r) na Eq. (2.22), para obtermos

U(r) = [\/—% > eik'rG(k)] uo(r). (2.24)

Como F'(r) ¢ a transformada de Fourier de G(k), isto é:

F(r) :ﬁ D e™rG(k) (2.25)

podemos reescrever a Eq. (2.24) na forma

U(r) = F(r)up(r) (2.26)

obtendo assim a relacao desejada e justificando o nome desta aproximagao como “fungao

envelope”.
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2.1.2 Modelo para Multibandas

Vamos agora generalizar os resultados da subsegao anterior para um cristal semicondu-
tor infinito com véarias bandas acopladas, cujas extremidades ocorrem no ponto ko = 0.
Suponha também que exista um potencial externo, V(r), que varie fracamente com a
posicao dentro de uma célula unitdria centrada em um sitio, R;, e satisfazendo a uma

condigao andloga a da Eq. (2.6):

I

V;fi: / a,(r —R;)V(r)a,(r — R,)dr = V(R;)6..64, (2.27)

onde a,(r — Rj) ¢ a funcao de Wannier, para cada banda v, centrada no sitio r = R,;.

Expandindo a fungao de onda do sistema perturbado, ¥(r), na base de Wannier

() :\/—% 3 Fu(Rp)a(x ~ R,). (2.28)

Procedendo entao da mesma maneira como na subse¢ao anterior, obtemos a equacao

de Schrodinger, anédloga a Eq. (2.12):

Z HS,(R,—R;)F,(R;) + V(R:)F,(R;) = EF,(Ry). (2.29)

onde, devido a simetria de translagao do cristal perfeito, podemos escrever

w

HC (R,~R;) = (Ho)Y, = / 0" (x — R;) Hoa(r — R, )dr. (2.30)

Como as fungoes envelope dependem fracamente da posi¢cao, podemos expandir as

componentes F,(R;) em série de Taylor em torno do sitio R;, isto é:
1 .
Fy R;))=— G_Zk.(Ri_Rj)Fv Rz ’ 2.31
®) ==Y (®) 231

onde k & —iV.
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Substituindo esse resultado na Eq. (2.29) e usando-se o andlogo da Eq. (2.16) para
multibandas:

Hp, (k) =) e *®RIH) (R,-R;), (2.32)
J

obtemos

> [H,(k — —iV) + V(Ri)8] FL(Ri) = EF,(Ry), (2.33)

14
que é a generalizacao da equacgao de massa efetiva para o modelo de multibandas.
Admitindo-se, como na subsec¢ao anterior, que as funcoes envelope F,(R;) podem ser
obtidas a partir de uma funcdo continua F,(r), a equagao de massa efetiva pode ainda

ser escrita como:

D [HS,(k— —iV) + V()8 Fu(r) = EF,(r), (2.34)

Utilizando procedimento idéntico ao da subsecao anterior podemos mostrar que a
fungao de onda, ¥(r), do sistema perturbado e a funcao de Bloch no extremo, pode ser

escrita como:

U(r) =Y F(r)u(r). (2.35)

Nestas subsecgoes, descrevemos o formalismo que leva & aproximacao de massa efetiva
para um cristal infinito perturbado. Na préxima subsecao estaremos discutindo algumas
aproximacoes, visando a utilizacao deste método para o célculo dos niveis eletronicos em

heteroestruturas semicondutoras.

2.1.3 Aproximacao de Massa Efetiva em Heteroestruturas

Vamos considerar uma heteroestrutura composta por dois semicondutores A e B, com
simetria zincblende, crescida na direcao z. As técnicas mais utilizadas no crescimento

desses sistemas sao a epitaxial por feixe molecular (MBE - Molecular Beam Epitazy) e
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“metal-organic chemical vapour deposition” (MOCVD), que permitem obter interfaces
de alta qualidade entre cada material na escala de uma camada atoémica (~ 2,8 A)
para o GaAs [6]. Com uma boa aproximacao, consideramos que as interfaces entre os
semicondutores diferentes sejam bidimensionais, o que implica que os vetores de onda
k, = (k,, k) s@o bons nimeros quénticos (sao conservados através da interface) para o
sistema.

Nas proximas consideracoes estaremos desprezando a formacao de dipolos devido
a acumulagao de cargas nas interfaces e consideramos o movimento dos elétrons em
camadas isoladas como aproximadamente igual ao do cristal perfeito formado por aquele
material, independentemente das condicoes de contorno que as fungoes envelopes devam
satisfazer. Esta aproximacao é conhecida como aproximacao de banda plana ou flat band
approrimation.

Seguindo estas aproximagoes, devido & diferenca dos gaps dos materiais (EéB) #* EggA))

considerados numa interface, a energia na direcao z apresentard uma descontinuidade,

O0E. + 0, =06FE

g»

(2.36)

onde 0E.(6E,) medem respectivamente a descontinuidade das bandas de conducao e de
valéncia no ponto I'. Dessa forma, crescendo uma heteroestrutura com uma sequéncia
de camadas alternadas ABAB.., os portadores, nesses materiais (elétrons e buracos),
estarao sujeitos a um perfil de potencial consistindo de pocos e barreiras, semelhante ao
problema de uma particula em um potencial unidimensional. Entretanto, outras formas
de interfaces sao possiveis variando de forma controlada a composi¢ao dos materiais e que
permitiria obter estruturas diversas como: pog¢os quanticos com potenciais triangulares
e parabdlicos, estrutura “delta-doping” etc...(Band-gap engeneering).

Como no esquema da aproximagao de massa efetiva o potencial externo V(r) nao
produz acoplamento (isto é na auséncia de campos magnéticos ou de strains) entre as
bandas, podemos considerar 6 E, = V(r) = constante. Desta forma, para encontrarmos

os autoestados na heteroestrutura temos que resolver a equacao de massa efetiva dentro
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de cada camada j isto é:

S [HD (& — —iV) + V()8 FP(r) = EFP(x), (2.37)

14
com j = A ou B e entdo estabelecer condigoes de contorno (continuidade) que as fungoes

envelopes devam satisfazer nas interfaces. A funcao de Bloch, em cada camada, toma a

forma (2.35)

O(r) =Y FO (r)ugg (x). (2.38)

Para determinarmos os autovalores e autofuncoes devemos agora especificar as con-
digdes de contorno (continuidade) para as fungoes envelopes. Para isto, usamos o fato de
que ¥ (r) deve ser contfnua em todo o sistema. Entretanto, essa condi¢do nao é sufi-
ciente para relacionar as fungoes envelope diretamente, como pode ser visto claramente
da Eq. (2.38), sendo necessario o conhecimento das fungoes de Bloch u,%) (r) em cada
material, o que extrapola o dominio da aproximacao de massa efetiva.

Neste trabalho, estamos interessados no estudo das propriedades 6pticas e de trans-
porte em heteroestruturas do tipo I, onde as regioes de confinamento dos portadores
(elétrons e buracos) ocorrem no mesmo material. Como ambos os materiais, que formam
a heteroestrutura, apresentam o gap exatamente no ponto I' (kg = 0), admitiremos que
as componentes da fungao de Bloch ug sejam iguais em todas as regioes, isto é:

u(y’g) = u(ng) (2.39)

o que restringe a aplicagao do método a heteroestruturas formadas com materiais com
mesma estrutura cristalina [7].
Desta forma, usando a ortonormalidade das funcoes de Bloch e a continuidade de

U0 (r) na interface z = z; obtemos a relagao:
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que representa a continuidade das fungoes envelopes nas interfaces, sendo p =(z,y) a
componente bidimensional do vetor r no plano xy das camadas.

Admitindo a invariancia translacional do sistema no plano zy (ou seja, conservagao
do momento linear k,), as funcoes envelopes em cada camada podem ser reescritas como:

F9(p, ) = explik, - p)FY)(2) (2.41)

v

o que resulta em uma equacao de massa efetiva multibandas cuja forma matricial é dada

por:

[HY(k, — —i0/0z) + IV (r)] FY)(2) = EFY)(z). (2.42)

Uma segunda condic¢ao de contorno é continuidade da corrente de probabilidade, que
pode ser obtida integrando-se a equacao de massa efetiva através de uma pequena regiao,

0, em torno da interface que, no limite 6 — 0, toma a forma

J.FY(z) = L.FP) (2), (2.43)

onde J, é o operador densidade de corrente que serd definido no Capitulo 4.

Uma vez obtida a equacgao de massa efetiva multibandas que descreve o movimento dos
portadores (elétrons e buracos) em heteroestruturas semicondutoras o passo seguinte é
escolher o melhor Hamiltoniano para descrever adequadamente as propriedades do cristal
perfeito visando a obtencao de bons resultados. Para isto, optamos pelos modelos de Kane
k- p (6 x 6), para estudarmos as propriedades opto-eletronicas, e o de Luttinger-Kohn
(4 x 4) para investigarmos o tunelamento dos buracos. Maiores detalhes do formalismo

k - p serao apresentados na préxima secao.
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2.2 0O Método k- p

Inicialmente utilizado para determinar massas efetivas e fungoes de onda préximo
a pontos de alta simetria no espago-k, o método k - p introduzido por Bardeen [8] e
Seitz [9], tornou-se uma técnica atraente para o cdlculo da estrutura de bandas em
semicondutores. Isso se deve ao fato de que as propriedades eletronicas usuais, tais
como, tunelamento, absor¢ao ética, etc.. dependem fortemente dos detalhes da estrutura
de bandas na vizinhanca dos seus extremos, permitindo aproximagoes especificas e com
simplificagoes nos célculos que nao comprometem os detalhes dos estados numa dada
vizinhanca.

Em linhas gerais, o procedimento béasico para o célculo de bandas através do método
k - p [10] envolve trés etapas: (i) transformacdo do Hamiltoniano do cristal para uma
representacao k - p, que incorpora detalhes da estrutura de bandas na vizinhanca do
ponto k = kg; (ii) redugdo ao problema matricial de autovalores, usando como base as
fungbes de onda no ponto kg para se obter formalmente a matriz do passo anterior; (iii)
introduzir aproximacoes, visando a utilizacao pratica desses resultados.

Dessa forma, nesta segao discutiremos as etapas (i) e (ii) que caracteriza o que
chamamos de método k - p, com vistas para as aproximagoes no modelo de Kane que

serdo discutidas na sec@o (2.4).

2.2.1 Representacao k- p

Na aproximacao de particulas independentes, a funcao de onda de um portador no

cristal semicondutor é obtida resolvendo a equacao de Schridinger

2
P h

Ho",b(r) = 2_7710 + U(I‘) + WGXVU(F) P w(r) = E?,D(I‘) (244)

onde my é a massa do elétron livre, p = —ihV o operador momento e U(r) é o potencial

cristalino (periédico) que descreve a interagao entre os fons do cristal, incluindo até

alguma média da interagao elétron-elétron. O terceiro termo no Hamiltoniano é devido
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ao acoplamento spin-6rbita, onde o é a matriz de spin de Pauli. Devido a periodicidade
do potencial cristalino podemos fazer uso do teorema de Bloch e as solucoes da equacao

acima devem ser da forma:

Drae(r) = € U (r), (2.45)

onde uk(r) é a parte periddica da fungao de Bloch, com o mesmo periodo de U(r) e
k é vetor de onda que descreve o movimento do portador no cristal. Como k deve ser
real (estados estendidos), as energias com vetor de onda k dentro da primeira zona de
Brillouin sao quantizadas, na forma FE,(k), onde n é o indice que classifica esta fungao
em vérias bandas de energia.

Substituindo a fun¢ao de Bloch [Eq. (2.45)] na equacao de Schrodinger [Eq. (2.44)]
obtemos

H(K) tpe(t) = Ep(k) wpue(r), (2.46)

onde definimos, por razoes ébvias, a Hamiltoniana transformada:

H(k) = e Hye*r. (2.47)

Com a devida expansao das exponenciais, em série de Taylor, e agrupando os termos

de mesma ordem em k, encontramos

1
H@:m—mmw—52mwmwm+~~ (2.48)
ij
onde [fl, B], é o0 comutador dos operadores A, B. Uma vez que o Hamiltoniano Hy ¢ dado

pela Eq. (2.44), os comutadores da equagao anterior podem ser encontrados facilmente,

CO1mo:
2

. h R
ZHO P = [I’, H(]], [’I“i, [T’j, H(]]] = —’LHO 672]'7 (249)
sendo todos os outros os operadores de ordem superior nulos. Assim, substituindo a

equacao anterior na Eq. (2.48), chegamos uma forma exata do Hamiltoniano
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2 h h2
H(K) = Hyp = QP—W FU) 4 okep ot g (2.50)

que chamaremos de representacao k - p de Hy. Com a inclusao da interacao spin-érbita,

este Hamiltoniano toma a forma:

2 21,2
P h hk -p h°k
Hk.p = 2_7710 + U(I‘) + 4m3020'><VU(r) -p+ —m + om

+ Hpso + Hiso, (2.51)

onde aparecem dois novos termos,

h

Hpso = W [VU(I’) X p] O (252)
h2

Hkso = W [O' X VU(I')] - k. (253)

O termo H,,, representa a interac¢ao do spin com um campo magnético interno, devido
ao movimento orbital dos elétrons com momento p, em torno do nicleo e, o termo
Hy,,, representa a interagao do spin com um campo magnético efetivo, produzido pelo
movimento do elétron, com momento Ak, no cristal. Dessa forma, como a velocidade
do elétron em 6rbita atdémica é muito maior que a velocidade do elétron no cristal, com
momento k préximo do extremo (ponto I'), o termo Hys, €, certamente, muito menor que
H,,, e, portanto, podendo ser desprezado na maioria dos cristais com simetria zincblende.

Por simplicidade de exposicao, seguiremos o procedimento indicado na Ref. [10]
desprezando inicialmente a interacao spin-6rbita. A Eq. (2.46) representa uma equagao
de autovalores para u,k(r) no pequeno volume de uma célula unitéria do cristal, onde
essas funcoes sao normalizadas e, como Hy.p, ¢ um operador Hermitiano, as fungoes w,k(r),
para um dado k, formam um conjunto completo de funcoes. Escolhendo um ponto de re-
feréncia (extremo) k = kg, para o qual E, (k) e u,x(r) sdo conhecidos, obtemos a equagao

de autovalores
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H (Kot (1) = (o)t (1) (2.54)

onde, vide Eq. (2.50), H (k) ¢ da forma:

2 h ﬁ2
H(ko) = 22— + U(x) + ~ky-p+ 5k, (2.55)

2mp 2m
Isolando o valor de Hj e substituindo na Eq. (2.46) encontramos
h h? 9
Hko)+ —(k—ko) - p+—(k —ko)* | un(r) = En(k) unx(r) (2.56)
m 2m
A solucao da Eq. (2.56) pode ser obtida aproximando as desconhecidas fungoes Bloch

por uma expansao naqueles estados de Bloch de alta simetria localizada no ponto kg,

Unie(T) = D Com Uiy (1), (2.57)

!
n

Substituindo esta expressao na Eq. (2.56) e projetando o resultado em um estado

particular, u,, (r), obtém-se facilmente uma equagao para os coeficientes, ¢y,

) { [En(ko) + %(k - ko)Q} Bruns + %(k — ko) * Puwr (ko)} Cowt = En(k) Con (2.58)

n:

onde

Prn (ko) = /Unko(r)p Up ko (T)dr (2.59)

sao os elementos de matriz do operador momento, entre os estados de Bloch no ponto
ko, calculados no volume da célula unitdria.
Vemos portanto, que a Eq. (2.58) relaciona a energia de uma certa banda E,(k),

num ponto k da primeira zona de Brillouin, & uma matriz infinita do Hamiltoniano,
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cujos elementos sao dados por:

2

h h

Uma vez que a matriz do Hamiltoniano efetivo é de dimensao infinita, nao é possivel a
sua diagonalizagao exata. Entretanto, para os materiais que estamos interessados e seus
tipos de propriedades eletronicas de maior interesse, podemos tratar os elementos fora
da diagonal da matriz (2.60) como uma perturbacao. Usando uma teoria de perturbagao
desenvolvida por Lowdin [12], Kane observou que uma escolha adequada de estados uy,,
simplificaria o problema de forma a restringi-lo na busca de solugoes para uma matriz
de dimensao finita. Antes de abordamos essa aproximacao, vamos descrever na préxima
secao alguns aspectos qualitativos da estrutura de bandas dos semicondutores zincblende

que sao uteis para uma melhor descricao do modelo de Kane.

2.3 Estrutura de Bandas de Semicondutores

Zincblende

Os compostos semicondutores do grupo III-V e alguns II-VI cristalizam-se principal-
mente na estrutura zincblende. Essa estrutura, que possui propriedades de simetria do
grupo tetraédrico T, pode ser visualizada como duas subredes fcc separadas, uma da
outra, por uma distancia de um quarto da diagonal da célula unitdria. Cada uma dessas
subredes é formada por um tipo de dtomo, introduzindo uma quebra de simetria de in-
versao espacial, que estd presente na estrutura cristalina do diamante (grupo IV), em
cujas duas subredes fcc aparecem com o mesmo tipo de dtomo.

A rede reciproca dos semicondutores zincblende tem simetria corpo centrado (bec). A
primeira zona de Brillouin da rede reciproca é um octaedro truncado com seus principais

pontos de simetria convencionalmente especificados como I', X e L mostrados na parte

(a) da Fig. (2-1).
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Figura 2-1: Representacao esquemética das estruturas de bandas dos compostos III-V.
A parte (a) mostra a primeira zona de Brillouin de um cristal com simetria zincblende
e a parte (b) mostra um modelo esquemético das estruturas de bandas dos compostos

III-V na vizinhanca do ponto I'.
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Na parte (b) da Fig. (2-1), ilustramos a estrutura de bandas desses semicondutores,
onde observamos que os extremos das bandas de conducao e de valéncia ocorrem no
ponto I' (k = 0), onde se define o gap fundamental do semicondutor, E,. Neste ponto,
na auséncia de spin, o ramo mais baixo da banda de conducao é nao-degenerada e a banda
de valéncia possui tripla degenerescéncia. A interacao spin-érbita quebra parcialmente a
degenerescéncia na banda de valéncia, separando um dos ramos, conhecido como a banda
de buraco separado ou split-off (SO), dos outros dois que permanecem degenerados no
ponto I'; denominados como as bandas de buraco pesado ou heavy-hole (HH) e de buraco
leve ou light-hole (LH).

Um estudo mais detalhado da simetria das estruturas zincblende revela que, na ausén-
cia de spin, a parte periédica da funcao de Bloch para a banda de conduc¢ao mais baixa
possui simetria do orbital |s) ndo ligantes e, portanto, transforma-se como um orbital de
momento angular L = 0 sob operacoes de simetria que pertencem & representacao I'; do
grupo tetraédrico T7. O topo da banda de valéncia ¢ formada por orbitais ligantes tipo
p, indicando que as funcoes de Bloch no topo da banda de valéncia transformam-se da
mesma forma que as funges atomicas |z), |y) e |z), de momento angular L =1, sob as
operagoes de simetria que pertencem a representacao I'y.

Na presenca de spin, as fungoes de onda de Bloch no ponto I' podem ser escritas na
base |J, m;) obtida como combinagao linear dos orbitais s-p (L = 0 e L = 1), com
as fungoes do spin S = 1/2, para a qual o momento angular total J =L+ S e sua
componente J, sao diagonais. .J, m; sdo os autovalores, nesta base, dos operadores J? e
J., respectivamente. Assim, para a banda de condugdo L =0e S = 1/2, temos J =1/2 ¢
my = +£1/2, pertencendo a representacao de simetria I'g. Para a banda de valéncia L = 1
e S = 1/2, temos o quadrupleto J = 3/2 e m; = £3/2, £1/2 (heavy-hole e light-hole)
que pertencem a representagao I's e o dupleto J =1/2 e m; = +1/2, que corresponde a
simetria I'7 (split-off).

Na auséncia de campos externos, os materiais que possuem simetria de inversao es-

pacial e temporal, como o diamante, tém seus niveis de energia Zeeman, por exemplo,
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my = +1/2 para elétrons, duplamente degenerados (conhecida como degenerescéncia de
Kramer), o que nao é verdade para uma estrutura zincblende, que nao possui centro de
simetria espacial, uma vez que como vimos anteriormente, possui dois tipos de dtomos
diferentes nas duas subredes fcc. Entretanto essa simetria pode ainda ser considerada
nesses casos, uma vez que a contribuicao dos termos responsdveis pela quebra dessas
degenerescéncia ¢ da ordem de k3 [10], sendo portanto muito pequeno para valores de k

préximo ao ponto I', que sao de interesse neste trabalho.

2.4 Aproximacao de Kane

Nesta sec@o, vamos introduzir a aproximacao de Kane [4] baseada no método k - p
com o objetivo de construir um modelo simplificado para estudar as propriedades 6p-
ticas e de transporte em heteroestruturas semicondutoras. Os resultados desta secao
serao utilizados mais tarde para implementar a aproximacao de massa efetiva, ao cdlculo
dos niveis elétronicos usando o método da Poténcia Inversa, assim como a obtencao de
Hamiltonianos mais simples como o modelo de Luttinger [11] utilizado para o cdlculo das
propriedades de transporte.

Nos materiais semicondutores do grupo III-V os portadores (elétrons e buracos),
localizam-se nas extremidades das bandas I' (k = 0), o que torna os estados proxi-
mos a essa regiao muito importantes para a investigacao das propriedades eletronicas,
além de permitir simplificagbes na escolha dos estados de Bloch i, (r). Desta forma,
considerando o Hamiltoniano k - p sem a interagao spin-6rbita [Eq. (2.60)] e tomando-se

como ponto de referéncia kg = 0, obtém-se

h? h

onde EJQ = E;(k=0) e pjjy = pj;7(k =0), sendo j e j'os indices das bandas no ponto I'.
A equagao acima é correta para todo os valores de k. Entretanto, para k na vizinhanca

de kg, ela permite aproximagoes. Isto é, os termos fora da diagonal do Hamiltoniano k - p,
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podem ser tratados como uma perturbagao.

Na aproximagcao adotada por Kane o Hamiltoniano na Eq. (2.61) é tratado pertur-
bativamente, através da teoria de perturbacao de Lowdin que considera todos os estados
quanticos do sistema divididos em duas categorias, A e B. Neste esquema de cédlculo os
estados pertencentes & categoria A, por hipdtese os mais importantes, interagem forte-
mente entre si, porém fracamente com os da categoria B. As interacoes entre A e B sao
removidas por um processo interativo e obtém-se, entao, as interacoes entre os estados

da categoria A renormalizados até a segunda ordem, isto é [12]:

B

Hjp H,j0
Hjy+ Yy = F7 T ” (2.62)
i~ Hyy,

n
onde os estados rotulados por j e j' pertencem a categoria A e os estados n pertencem a
categoria B. Selecionando entao os estados de conducao e valéncia pertencentes a cate-
goria A, referido com subespaco hibridizado s-p e aplicando este procedimento ao Hamil-
toniano da Eq. (2.62) obtém-se a matriz das interagoes renormalizadas H' incluindo o
spin do elétron [13] escrito na base s-p octodimensional : |[S 1), | X 1), |Y T), |Z 1), |S 1),
| X 1), |Y |)e|Z]) descritos na segao anterior.

Para completar a descricao do modelo de Kane, é necessario incluir a interagao spin-
orbita. Dessa forma com objetivo de simplificar o modelo, transformamos o Hamiltoniano
total para a base |J,m;) dos autoestados de momento angular total J = L + S, onde a
interagao spin-orbita ¢ diagonal entrando como uma parte nao renormalizada na teoria
de Lowdin. Essa base |J, m) foi escolhida numa sequéncia (ordenamento) especial e tem

a forma:
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U1/2,1/2 — ‘6 T) = ‘S T>
Uz/2,3/2 — |h 1) = \/— (X +4Y) 1)

1

Us/2,—1/2 — 1l) = (X —=iY) 1) +2]Z ])]

urz,—172 — [so |) = —= [[(X —iY) 1) = 2[Z |)]

Ui/2,-1/2 — |6 l> = - |S l)
U3/2,-3/2 — h]) = \/— (X —iY) )

55

(2.63)

—1

ugja1/2 — |1 1) = \/— (X +iY) ) —2]Z1)]
U212 = [so 1) = ﬁ (X +iY) ) +2|Z 1)]

Procedendo dessa forma Kane em 1956 obteve a matriz Hamiltoniana (8 x 8) que
envolve pardmetros ajustdveis que podem ser reduzidos por consideracoes de simetria.
Um método alternativo para se obter esse Hamiltoniano é baseado na teoria de grupo.
Usando essa variante, Luttinger e Weiler [14] descreveram a representagao I's, I's, €
I'; encontrando trés novos parametros além daqueles obtidos por Kane, representando
acoplamento adicional entre as bandas de condugao (I's) e de valéncia (I's), que surgem
quando incluimos acoplamento spin-érbita nas bandas da categoria B. Desprezando a
quebra da simetria de inversao da estrutura zincblende, o Hamiltoniano (6 X 6) , no limite

A — 00, ¢é escrito na forma [13]:

Hu Hud
H = , (2.64)
H', Hy
onde cada submatriz tem a forma 3 x 3:
1 1 _
DF EPkﬂ“ ——Pk
H, = | 2Pk~ D;h 2mo( o2 — i3y, F7) | (2.65a)

_%Plﬁ 2mo P (12 F3 + V37, Ff) D,
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(N1 +3)H™ 0 —y\/2Pk.
Hyq = —3 1 g Ht LI [y Fy = (ki + Zq)H™]
ka }‘Qf [(vsFy + (k+ Lq)H™] —Z_Z(K_F%Q)H_F
(2.65b)
- 1 pp- _ 1 ppt
D; ﬁPk: \[Pk
Hy= | LPk* D,;h oo (1o} +iv/3y,Ff) | - (2.65¢)
_%Pk_ 2mo 3 (1, Ff — iV3y,Ff) Dy,
Em cada uma delas, os elementos sao definidos pelas relacoes:
(k2= K24 K2+ 2, kE =k, £ ik,
Fi = 202 — 2 — 2, F? = V302~ 12)
Flf: = {k27ki}7 F42 - {kmuky}7
_ +_ +
H,=1 [lcm,kyli,2 H* ==k 7kz;{2 (2.66)
D =E,+ 2—(2F + 1)k + —(N1 + )H
mo
h2
Dy, = oo (11> = 72 F3) £3(k + §9) H.]
h2
Dy = —5— [0k + 1) F (5 + j9)Hz] -
\ 2m0

Onde tomamos, como nivel de referéncia para as energias (zero de energia), o topo da

banda de valéncia e £, = E.(0) — E,(0) é o gap de energia do semicondutor, na auséncia

de strain e para temperatura T = 0. Esta formulacao se aplica para o caso sem e com

campos magnéticos, onde os operadores Fj-, F,, H,, H* terdo formas definidas diferentes.

2.4.1 Constantes e Pardmetros do Hamiltoniano de Kane

O estudo de bandas através da técnica semi-empirica k - p complementa-se com a

determinagao de um conjunto de parametros reais (F, P, 7, V2,73, K, ¢, N1) envolvidos na
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descricao do modelo e que devem ser obtidos a partir das propriedades de cada material
semicondutor tais como, massas efetivas, gaps de energia (E,), energia spin-érbita (A)
e fatores giromagnéticos (g., k, g, N1). As relagoes entre esses parametros com as pro-
priedades dos materiais sao obtidas a partir de solugoes particulares do Hamiltoniano,

[15, 16]. Essas relagdes sao como segue:

e O gap E;, = E.(0) — E,(0) é um pardmetro livre (sua medida é independente das

demais).

e P ¢ uma medida do acoplamento entre as bandas de conducao e valéncia, sendo

definido como [4]:

P=""(S|p|V) ,V=X)Y,Z (2.67)
mo

sendo mais comum encontrarmos na literatura o parametro Ep = 2mgP?/h?.

e O parametro de segunda ordem, F', é obtido a partir da massa efetiva eletronica

m}; e dos parametos E;, Ep. Para A — oo (modelo 6 x 6) temos:

1 mo 2Ep
F=— —1———]. 2.68
2 (m* 3Eg> ( )

el
e Os parametros v; sao obtidos a partir dos parametros F,, Ep e das massas efetivas
dos buracos mj; e mj, ao longo da diregao [100] e dos buracos pesados na diregao

[111):

(o B 1m0 mo
r}/l 71 SEEWQ 9 71 21 mzkh mzh Y
I P L mo mo )
Yo=Y~ V=5 —— | (2.69)
6L, 2 \my, my,
_ .. Er p_Lfmo mg My
\ T 6L, Ty my, - My, My, [111]




A nova contribuigao devida a Weiler, poder ser obtida através do fator giromagnético

da banda de condugao g. :

Ny == (g.— 2+ 2Ep/3E,) . (2.70)

L

E
e O parametro kK = kK + FP’ introduzido inicialmente por Luttinger [17] corres-

ponde ao fator giromagnético para buracos (I's).

e O parametro ¢ correspondendo ao acoplamento spin-6rbita das bandas de mais

altas energias e pode ser determinado usando-se a equagao [13]

27
71—272—373+3/€+Zq+220 (2.71)

que pode ser usada tanto para os parametros de Kane quanto para os de Luttinger, feitas
as corregoes correspondentes necessarias.
No préximo capitulo discutiremos o formalismo da Poténcia Inversa, muito titil para

o cédlculo da estrutura eletronica.
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Capitulo 3

Aplicacoes do Método Numérico:
Estruturas Eletronicas e
Propriedades Opticas em

Delta-Doping

Neste capitulo discutiremos o formalismo numérico que serd utilizado nessa tese para se
calcular os niveis eletronicos em heteroestruturas semicondutoras, dentro da aproximacao
de massa efetiva multibanda, como apresentada no capitulo anterior. Esse estudo tem
0 objetivo principal de se estabelecer que tipos de precisao podemos obter nos estados
eletronicos, que serd muito importante para se estabelecer as condigoes iniciais (estados
iniciais) para descri¢ao das propriedades dindAmicas nas presenca de campos elétricos AC,
que serao investigadas nos capitulos seguintes. Desta forma na segao (3.1) descreveremos
os detalhes do método da Poténcia Inversa para o cdlculo da estrutura eletronica em
um perfil de potencial arbitrario. Como exemplo aplicaremos na segdes (3.2) e (3.3) este
método para estudar propriedades 6pticas em estruturas “delta-doping” do tipo nipi com
camadas acopladas. Nesta aplicacao usaremos uma aproximacao nao autoconsistente,

porém com um perfil de potencial bastante geral.

41



3.1 Meétodo da Poténcia Inversa

Para perfis de potenciais dependendo s6 da coordenada z, que escolhemos como a
direcao de quantizacao, a equacao de massa efetiva multibandas determina um conjunto
de equagoes diferenciais acopladas para as fungoes envelope de cada uma das componentes

de um estado (spinor),

é [Hij (kz — —z%) + V(z)I] F; = EF; (3.1)

onde M é o nimero de bandas (ou nimero de tipo de portadores) usadas nas diferentes
possiveis modelagens ( 4 x 4 ou Luttinger, 6 x 6, 8 x 8, etc ) aplicdveis aos diferentes
tipos de semicondutores (dependendo dos valores do gap, spin-6rbita, etc), F; sao as
componentes das funcoes envelopes e I a matriz identidade. Na forma matricial, um

estado tipico pode ser escrito como

F(z,p, k)= e™*

onde a numeracao destas componentes estd diretamente associada a sequéncia e ao orde-
namento escolhido para os estados de Bloch na vizinhanca do ponto de simetria. Cada
um dos elementos do Hamiltoniano sendo proporcionais a derivadas segundas ou primeira

em z ou ainda constantes, permite a seguinte separacao

Hij = Hz'(]?)(kp)kg + Hz'(jl)(kp)kz + Hi(]('])' (3~3)
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Mais especificamente, podemos separar o Hamiltoniano acima em uma soma de grupos

de matrizes M x M e escrito na forma
H=HY + HYE, + HO, (3.4)

onde H® & uma matriz dos coeficientes das derivadas (8/9z)" no modelo escolhido para
H.

Para implementarmos o método, devemos ainda usar uma forma Hermitiana sime-
trizada para o Hamiltoniano H, uma vez que os pardmetros dos semicondutores variam

.~ o ) ~ .

com a posi¢ao. Substituindo k, = —i5- encontramos uma equagao de massa efetiva
equivalente onde as matrizes H® (z) dependem da posicdo, através dos parametros dos
materiais (valores distintos em cada camada),

0w i

H(k,)F = ——- {H(l), %} +HO 4 V(z)I} F =FEF. (3.5)

0z 0z 2

Nesta ultima equacao, {a, E} = ab + ba ¢ o anticomutador.

Usando o método das diferengas finitas (Apéndice B) podemos transformar o conjunto
de equagoes diferenciais acopladas em um sistema de equagoes algébricas sobre uma rede
discreta com N pontos, igualmente espagados e sendo a o intervalo de discretizacao do

eixo z. Para cada ponto, o, da rede temos um sistema de equacoes

Ha,a—lFU—l + HU,UFU + HU,U+1F0+1 = EFO’ (36)

e as M equacoes diferenciais acopladas sao transformadas em M x N equacoes diferenciais

lineares, onde

(2) (2)
H” p +H L

Ha,a - H(O) + Vcr +

a? ’ (37)
(2) :
H 1) HY + Hz(ylj)zl
HO’,O’:EI = - a2 + 1 4@ .

As Egs. (3.6) podem ser escritas na forma matricial compacta
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HF =EF, (3.8)

que resulta num sistema de equagoes de autovalores algébricos. Considerando que a ma-
triz H possui n autovetores {F;, Fy, F3, ...... JF,.} com seus correspondentes autovalores
{E1, E1, Es,....... , E,} entdo, uma solugao inicial F(O)pode ser escrita como combinacao
linear deste conjunto de autovetores, na forma:

F(O) = aFy + ayFy +asFs + ... a, ¥, (3.9)

com todos os a;s # 0. Aplicando o operador (ﬁ — uI) “"em T obtemos a expressao

da Poténcia Inversa [1]

— —m =(0) ai = ag =
H-—ul F = =F1 + Fo+ ... +
(=4 = 7) ;
onde p é um parametro ajustavel e m é um nimero inteiro.
Se o valor de p é muito mais préximo de um dos autovalores, por exemplo Fj;, do
que de qualquer um dos outros, entao (ﬁ — ,uI) F? tem sua componente dominante
(a; >> a;, i =1,.m; i # 1) na direcio do autovetor F;. Desta forma a solucio

aproximada da equacao da Poténcia Inversa tem a forma

o —m +(0) I

H—ul) "F ~ —F 3.11

( ) (B —p)™ (3.11)
onde o autovetor F; e o autovalor F; sdao obtidos, para ajustes refinados dos parametros
u e da poténcia m. Desta mesma forma, variando-se p desde o minimo (fundo) até o
méximo (topo) do perfil genérico de um potencial, encontraremos todos os outros (n—1)
autovalores e seus respectivos autovetores (estados ligados) neste perfil de potencial.

Para obtermos os autovetores correspondentes a dois ou mais estados degenerados,

de um dado perfil de potencial, usamos a técnica de ortogonalizacao Gram-Schmidt para
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um multipleto degenerado. Este método numérico interativo ficou conhecido na literatura
como Método da Poténcia Inversa.

Os principais passos deste procedimento interativo podem ser sumarizados como

abaixo:
: . _ (0,
e (i) Escolher : w=FE;";
o e ! —(me
o (i) Aplicar: £ — (H—Ei( ”I) Y.

e (iii) Normalizar: = f(m)/ (f(m) | f(m)>;

(iv) Calcular autovalor:  E™ = <F(m) ’ ] ’F(m)>;

(v) Precisio do autovalor: se | E* — E*! |> & volta-se ao passo (ii) com

m=m-+1;

(vi) Voltar ao passo (i): Calcular o préximo autovalor e autovetor.

O método pode ser facilmente implementado computacionalmente para o cdlculo dos
autovalores e autovetores, com m sendo o nimero de interagoes. O grau de precisao
exigido com a escolha de ¢ determinard um tempo méximo necessédrio para se completar
o processo interativo. O valor de e, adotado em grande parte deste trabalho, foi de
e = 1072 meV. Sendo assim, com cerca de duas a quatro interacoes consecutivas a
convergéncia ¢ atingida quando | EI" — E™! |< 10712, Além disso, para aumentarmos
a velocidade de convergéncia, cada nova interagao é sempre iniciada com um novo valor
do parametro u = Ei(m_l) , igual ao valor determinado no passo anterior.

Como, em geral, cada portador (elétron ou buracos) tem varios estados ligados num
dado perfil de potencial, para aumentarmos a velocidade de convergéncia escolhemos nao

) . ~
e um valor de g, mas sim uma funcao e

. . ST
apenas uma unica funcao de onda inicial F
um valor de p distintos para uma tentativa inicial cada vez que iniciamos o célculo de

um novo estado dos portadores. Claro que os valores de i escolhidos para os estados de
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buracos ou de elétrons estarao nos intervalos de energia determinados pelos respectivos
band ffsets, AE, e AE..

A escolha de T pode ser sempre feita de tal forma que essas fungoes possuam
caracteristicas, como as necessdrias simetria e/ou paridades das autofungoes de cada
estado, além do nimero de componentes que sao identicamente zero. As funcoes de
ondas escolhidas como tentativa inicial foram as de um oscilador harmonico simples, por
serem de facil implementagao numeérica na distribuicao dos valores em cada sitio da rede,
além de possuirem as desejadas caracteristicas (paridades e simetrias) para cada um dos
autoestados, como foi exposto acima.

As funcgoes f (m), na equagao do passo (ii), podem ser obtidas reescrevendo-as num

esquema implicito (H — pI) AR

o que resulta num sistema de equacoes lineares
algébricas de dimensao M x N. Uma vez que o operador matricial é tridiagonal de
dimensao (M x M), posssuindo um grande nimero de zeros, a solucao deste sistema de
equacoes pode ser resolvido, com maior precisao, usando-se algoritimos para uma matriz

banda. Essa equacao implicita pode ser escrita na forma:

Hl,l - ,UI H12.. 0.. 0 fl(m) Fgm—l)

H2,1 H2,2 — /LI.. 0.. 0 fg(m) Fgm—l)
" S . (3.12)

0 OE HN_LN_Q.. HN—I,N f](\fni)l Fg;'fn_—ll)

0 cee 0 HN,N — MI fj(\fm) Fg;,fn_l)

A descrigao deste método numérico pode ser finalizada, admitindo-se que as fungoes
de onda decaiam a valores despreziveis para distancias suficientemente longe da regiao
de maior importancia (préximo da regiao do pogo) do sistema. Assim, os autoestados

devem satisfazer a condicao de contorno:
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Fo(£L) = Fi(£L) = ..o = Fy(£L) =0,

onde +L definirdo as fronteiras (infinitos) da regido de simulacao. Esta condi¢ao torna-se
equivalente a se trazer o infinito para uma proximidade numérica, controldvel ou admi-
nistravel. A escolha destes extremos é feita de forma que uma variacao em L nao
influencie apreciavemente os resultados obtidos para os autovalores quando calculamos
uma estrutura eletronica para dado petencial. Na maioria das situagoes o espacamento
da grade de discretizacao utilizado foi @ = 1 A e o tamanho da rede adotado para as
simulacoes foi 2L = 1000 A.

Esse método, além de facil implementacao, tem se mostrado bastante estavel e de ra-
pida convergéncia permitindo-nos calcular a estrutura eletronica de pogos quanticos com
perfis de potenciais arbitrédrios tais como triangular, parabdlico, autoconsistente, além de
ser imediato a inclusao de outros tipos de potenciais, como nos casos de campo elétrico,
campo magnético e de “strain” nas interfaces. Nas proximas segoes, apresentaremos
algumas aplicagoes desse método numérico para o estudo das energias de ressonancias

em espectros de luminescéncia de uma estrutura “delta-doping” do tipo nipi.

3.2 Modelo Delta-Doping Nipz

Estudos das estruturas nipi receberam consideravel interesse apds os trabalhos pio-
neiros de Dohler e colaboradores [3], onde se encontram as primeiras anélises detalhadas
de dopagens de camadas periédicas n e p, separadas por uma zona intrinseca de alguns
poucos angstrons de largura. Nessas homoestruturas nipi, as impurezas produzem um
potencial oscilante que confina elétrons e buracos em diferentes regides espaciais. Para
estes sistemas semicondutores, onde os elétrons e buracos estao espacialmente separados,
sao observados longos tempos de recombinacao radioativa dos portadores. A possibili-
dade de ajuste (tunning) da energia do gap com a variagdo da densidade dos portadores

livres permite um certo controle das propriedades eletronicas tais como condutividade,
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luminescéncia, absorcao 6ptica e tempos de recombinacao. Em tais estruturas nipi pode
ser observado um blue shift do gap de energia efetivo com o aumento da poténcia de
excitacao do laser. Déhler et al. [3] demonstraram que este comportamento ocorre desde
que a amplitude da carga espacial decresce com o aumento da concentracao de portadores
devido a separacao espacial entre os portadores elétrons e buracos.

Com a otimizagao das técnicas de crescimento e de controle de dopagem, nos anos
recentes, tornou-se possivel crescer finas camadas dopadas e, atualmente, podem ser sis-
tematicamente construidas estruturas “delta-doping” com dopantes confinados em poucas
camadas atomicas. Johnston et al. [4] apresentaram um estudo sistemético da fotolumi-
nescéncia (PL) de uma estrutura “delta-doping” consistindo de camadas dopadas com Si
e C em GaAs. Tais estruturas ficaram conhecidas por super-redes dente-de-serra (saw-
tooth) por causa da combinacdo do potencial tipo V, criado por dopagem tipo n, e do
potencial V-invertido criado pela dopagem tipo p. Esses autores encontraram efeitos de
relaxacao para os extremos das bandas nos experimentos de PL, por eles denominados de:
blue shift do gap de energia efetivo com o aumento da poténcia de excitacao e evolugao
temporal dos extremos da banda.

Bastola et al. [5] determinaram uma dependéncia quantitativa para o gap efetivo com
a intensidade da excitacao da luz em uma estrutura nipi e encontraram uma dependéncia
logaritmica entre o blue shift e a intensidade de excitacao da luz. Eles confirmaram
experimentalmente tal comportamento em amostras nipi de AlGaAs.

Heteroestruturas nipi, as quais envolveriam uma heteroestrutura e camadas dopadas
n e p, ja estdo sendo largamente usadas na fabricagdo de moduladores de fase [6] e
optically addressed spatial light modulador (O-SLMs). O uso da dopagem tipo delta para
se produzir finas camadas n e p foi implementado por Larsson e Maserjian [7]. Para
aplicagao em dispositivos onde curtos periodos sao requeridos, o tamanho de cada camada
dopada aproxima-se da distdncia média entre os dopantes, levando a fortes flutuacgoes no
potencial de confinamento. O uso de “delta-doping” dentro de pocos quanticos pode me-

lhorar esses dispositivos reduzindo essas flutuagoes nos potenciais ou como moduladores
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de amplitude baseado no efeito Stark quantico confinado. Batty e Allsopp [8] propuseram
uma estrutura alternativa formada por camadas nipi em uma super-rede ou em multiplos
pogos quanticos (MQW), com o intuito de se aumentar o deslocamento Stark. A seguir,
estaremos estudando as transicoes Gpticas em sistemas nipi em MQW de GaAs-AlGaAs,
uma colaboragao com o grupo do Laboratério de Semicondutores, CETUC, Pontificia

Universidade Catélica, RJ.

3.2.1 O Modelo Teérico

Os espectros de luminescéncia para estruturas isoladas 6-doping, tipo n ou p, foram
estudadas por Sipahi et al. [9] usando o modelo de Luttinger (valéncia) mais o modelo
parabdlico (conducdo) ou o modelo de Kane 8 x 8 para calcular a estrutura eletronica
autoconsistente. Eles incluiram os efeitos de correlacao e troca em seus estudos e anali-
saram os efeitos da temperatura nos espectros de luminescéncia (transigao direta). Para
uma comparagao com experimentos foi necessdrio uma estimativa para a renormalizacao
do band-gap e a introdugao de um excesso (em torno de 25% ) de carga espacial para se
diminuir a energia ressonante em suas simulacoes dos efeitos féton-induzidos na excitacao
optica.

Aqui nés queremos analisar um sistema bastante mais complexo que é composto de
multicamadas acopladas onde as dopagens estao localizadas no centro do pogo (tipo n)
ou da barreira (tipo p) em um pogo quantico. Essas fortes restri¢oes espaciais para os
estados eletronicos torna bastante dificil a determinacao exata do nitimero de estados
de impurezas ionizados em cada uma das camadas. Portanto, no cédlculo de transicoes
Opticas faz-se necessario usar o modelo k - p para se levar em conta os importantes
acoplamentos e misturas entre as camadas n e p através da inerente mistura entre os
estados das bandas de valéncia como também o acoplamento entre as bandas de valéncia
e de conducao naturalmente presentes neste modelo de Hamiltoniano. Quanto menor a
separacao entre as camadas n e p mais forte serd a interagao entre elas. Assim, muitos dos

resultados obtidos em um célculo autoconsistente para camadas isoladas, nao poderiam
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ser aplicados diretamente neste sistema que estamos interessados.

Para se estudar o espectro de luminescéncia numa estrutura nip: em um poco quantico
escolhemos usar um potencial linear, com forma de um V, para simular a localizagao dos
portadores majoritdrios em cada camada dopada. Eles estarao localizados nos centros
dos pogos (camadas n) e das barreiras (camadas p) respectivamente.

Uma assimetria espacial, como a induzida por um campo elétrico uniforme ou um
potencial sem centro de inversao, quebrard a degenerescéncia de Kramer dos estados
eletronicos para todos os valores de k # 0. Um campo magnético axial também le-
vanta esta degenerescéncia. Deste modo, para uma perfeita camada nipi onde as duas
camadas p e n tem uma simetria de inversao com respeito ao centro do poco, os duble-
tos de Kramer podem permanecer degenerados para todos os valores de k. Qualquer
assimetria espacial faria com que os estados percam essa invaridncia sob a operacao de
inversao temporal (“time-reversal”), definida, para semicondutores com estrutura
zincblende, como T = — i ayé T, onde &, ¢éamatriz de spin de Pauli, com — io,
causando “spin-flipping” dos portadores, C e 1 sio os operadores de conjugagao com-
plexa e inversao espacial, respectivamente. O Hamiltoniano de Kane (energia cinética)
mais algum potencial simétrico V(z) (i.e., com centro de inversdo) pode comutar com
T. Além disso, se existirem s-regioes de confinamento espacial existirao s-niveis de
energia, solugoes da equacao de Schridinger, devido aos acoplamentos (tunelamento) de
estados entre estas regioes. A separacao de energia entre eles mudard de acordo com a
probabilidade de tunelamento de portadores entre as regioes e este fato deve ser incluido
em qualquer cédlculo para amostras nipi. Essas varias dificuldades tedéricas que acabam
de serem descritas nos fizeram evitar o cdlculo autoconsistente e adotar o modelo de
confinamento tipo V, para os portadores nas camadas deltas. Contudo, escolhemos este
simples modelo de perfil de potencial porque pdde nos dar uma desejavel descricao das
principais caracterfsticas observadas nos experimentos, onde conseguimos formular uma
explicacao plausivel para varias caracteristicas envolvidas neste complexo sistema. Em

nossa aproximagao nao-autoconsistente os campos elétricos internos foram ajustados pela

50



dopagem efetiva de cada tipo de portador majoritdrio na amostra, para produzir cada

perfil de confinamento (campo elétrico local), na forma

V(z) = (e—zneff) 2, (3.13)

R€q

onde k é a constante dielétrica de cada camada nao dopada. Para cada tipo de dopante
em uma dada amostra, a concentracao efetiva de portadores, n.rs, foi escolhida para
reproduzir valores calculados para energias de transicao entre as bandas de valéncia e de
conducao, que estejam de acordo com os valores obtidos para os picos de energia dos es-
pectros PL, para o mais baixo valor de temperatura (7' ~ 0). Por outro lado, as posigoes
das quase-energias de Fermi, E7. e E%., foram incluidas com uma estimativa do conhe-
cimento destes valores para uma “delta-doping” isolada, contudo levando-se em conta
que os autoestados em nosso sistema podem ter diferentes degenerescéncias espaciais e
multiplos ramos de energias (dispersao em k-paralelo), além da usual degenerescéncia de
spin. Finalmente, este modelo de ajuste de potencial foi usado para todas as temperatu-
ras, sendo que todos os efeitos devido ao aumento da temperatura, estao embutidos na
mudanca do gap de energia dos materiais do poco e da barreira, que produzirao novos
pardmetros de Kane-Luttinger em cada valor de T', onde os autovalores sao recalculados.

Esta aproximagao de potential linear pode dar resultados satisfatérios somente para
o estado fundamental e claramente vai superestimar as energias de todos os estados exci-
tados quando comparado aos valores equivalentes para um potencial autoconsitente em
uma camada 6-doping, onde os campos locais decrescem suavemente a zero, quando nos
afastamos do centro das camadas dopadas. De qualquer maneira, as mais importantes
transicoes nos experimentos de luminescéncia ocorrem entre o estados fundamentais dos
trés tipos de portadores (elétron, buraco pesado e buraco leve). Além disso, a deter-
minacao das reais posicoes das quase-energias de Fermi do sistema pode requerer um
estudo experimental combinado da absorcao éptica e da luminescéncia em uma amostra,
sob iguais condicoes.

Finalmente, a aproximacao descrita acima inclui, de certa forma, os valores nao conhe-
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cidos da renormalizacao do band-gap na estrutura nipi e, possivelmente, um deslocamento
excitonico, contribuicoes estas que estarao sempre presentes nos valores experimentais.
Deve-se ressaltar ainda que, para transicoes Opticas indiretas, os efeitos excitonicos sao
sempre menores que para as transicoes diretas.

Os estados eletronicos para algum perfil de potencial sao calculados usando o Hamil-
toniano Weiler- Kane na aproximacao k - p, método que ja provou ser uma excelente
aproximacao para o problema de autovalores, ja que o cédlculo baseado em primeiros
principios estaria muito aquém de nosso interesse direto neste trabalho. Estes potenciais
V para as camadas acopladas sao adicionados ao potencial flat-band do pogo quéntico e,

entao, as solugoes

[Hyxp +V (2) 1| Vi (k, z,y, 2) = E;(k) ¥;(k,z,y, 2),

para o i*" tipo de portador, com uma dada componente de spin, sdo obtidas com o método
descrito anteriormente. O Hamiltoniano utilizado para o ordenamento dos estados de
Bloch no ponto I' ( |e+ >, |hh+ >, |[lh— >, |e— >, |hh— >, |lh+ > ), & dado
pela Eq. (2.64). Todos os parametros do GaAs e AlAs sdo mostrados no Apéndice A,
contudo, a dependéncia do gap de energia (meV) com a temperatura, para GaAs e AlAs

¢ dado por [2]

2

T + 300
2

T + 408

E)(T) = 1519,2—0,58 { ] , (GaAs) (meV)

ENT) = 2239,0—0,60[ ] (AlAs) (meV)

respectivamente, com 7T sendo medido em grau Kelvin. Usaremos uma extrapolagao
linear com a concentragao, x, para determinar todos os pardmetros de uma camada
Ga;_,Al,As, ainda que outros tipos de ajustes possam ser usados. Certamente, todos
parametros e massas efetivas para um dado material vao depender da temperatura através

dos respectivos EJ(T).
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Como tiltimo comentdrio, cada um dos estados de Bloch no ponto I' com “ spin-up”,
{|e+ >, |hh+ >, |lh— >}, s@o estados “time-reversal” do conjunto de estados “spin-
douwn”, {|e— >, |hh— >, |lh+ >}, por exemplo e+ > = T |e— > assim, uma
solu¢ao do Hamiltoniano de k - p, em um potencial com um centro de simetria, serd
duplamente degenerada (dubletos de Kramer).

O i-ézimo estado da banda de condugao, para um dado valor de k, = (k;, k), e
para o ordenamento acima dos estados de Bloch no ponto I', tem uma funcao com seis

componentes, que pode ser escrita na forma:

Fi(k,z2) |e+ >
Fi(k,2) |hh+ >
. Fi(k,z) |lh— >
U (k,p,z) = ek 3(_ )| , (3.14)
Fi(k,z) |e— >
Fi(k,z) |hh— >

Fi(k,2) |lh+ >

onde p = (z,y) é a posigao do portador livre no plano - zy e Fi(k, z) sao as componentes
ou funcgoes envelope na direcao z. Uma notacao semelhante é usada para os estados de
valéncia.

O conjunto de autovetores {VU;(k, p, z)} e seus respectivos autovalores { E;(k)}, para
todos os portadores e para cada vetor de onda k,, sao calculados usando o esquema

combinado de diferencas finitas e do método da Poténcia Inversa discutidos na secao

(3.1).

3.3 Resultados e Discussao

Os perfis dos potenciais em uma estrutura nipi, dentro do modelo descrito acima, e
as densidades de probabilidades para os primeiros dois autoestados de elétrons e para

alguns de buracos, com k, = 0, sdo mostrados na Fig. (3-1).
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Figura 3-1: Perfil de potencial em uma estrutura nipi. Nesta figura mostramos a den-
sidade de probabilidade para os dois autoestados de elétrons e para alguns estados de
buracos.
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O estado fundamental para elétrons tem seu autovalor, EY, dentro da camada com
dopagem n, isto é, Ey < E4(T) para GaAs, enquanto o segundo estado tem energia,
E$ > E,(T). Note também a duplicidade (degenerescéncia espacial) dos estados de
buracos, Hy, e H;_, localizados nas camadas p das barreiras do lado direito e esquerdo,
respectivamente. Note que os estados Hy, e Hy_ sao “puxados” para o lado direi-
to e esquerdo (em dire¢do das interfaces) do pogo, devido a presenca da camada com
dopagem n, dentro do pogo de GaAs. Observe também, para alguns estados de buracos,
a ocorréncia de picos menores nas diferentes regioes do potencial da heteroestrutura.
Isto ¢ uma indicacao do grau de acoplamento entre as camadas dopadas, determinado
tanto pela separacao como pela altura das barreiras que governarao as probabilidades de
tunelamento em cada nivel para cada uma das regices. Este fato é de grande importéancia
para se explicar uma propriedade observada no espectro de luminescéncia onde, para uma
dada temperatura critica, o espectro que é determinado por transicoes interbandas que
dependem das regras de selegao (paridade), passa a depender da integral de “overlap”
entre os estados iniciais e finais envolvidos numa mesma banda. Desta forma, pudemos
estimar as temperaturas criticas onde as transi¢oes intrabanda (excitagoes térmicas),
para uma dada amostra nipi, mudam de cardter. Mais especificamente, as transigoes
6pticas na luminescéncia mudam de indireta (recombinacao entre estados localizados nos
dois materiais diferentes) para direta (recombinacao entre estados localizados na camada
GaAs).

Os célculos das dispersoes de energias dos portadores, para T' = 170 K, para cada
camada da amostra nipi, com dopagens nominais, n = 1,8 x 10 ecm™2 (pogo),
p =2,3 x 10'2 cm~2 (barreira), e larguras L, = 100 A, L, =70 A , ¢ apresentado na
Fig. (3-2). Para auxiliar o entendimento dos processos de luminescéncia e de excitacao
térmica no sistema, estamos também mostrando as posigoes corretas onde se localizam
as relagoes de dispersao [parte (d) | dos portadores livres ao longo das camadas. Para
simplificar a figura, omitimos a camada p do lado esquerdo, assim como, por falta de

espaco, s foi mostrada uma dispersao dos estados de valéncia no lado esquerdo da camada
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GaAs.

Na parte (a) da Fig. (3-2) mostramos as dispersoes calculadas para os dois primeiros
estados de elétrons na camada n-dopada localizada dentro do poco quéntico, com o
quase-nivel de Fermi na primeira banda. O vetor de onda k é apontado ao longo da
dire¢do mostrado na parte (d). Na parte (b) mostramos as energias de dispersao para
os primeiros dois estados de buracos, denominados HHy;_ e LHy_, no lado esquerdo da
camada de GaAs, também vistos em (d). Note que cada um tem uma multiplicidade 4
devido ao acoplamento entre as quatro regioes de confinamento, isto é, autovalores ocor-
rendo entre as posigoes 2 e 3 mostrados na parte (d). Suas autofuncoes devem ter picos
em cada regiao do potencial e, a altura dos picos estarao associados com as probabili-
dades de tunelamento entre elas. A separagao entre as energias de cada multipleto nao
pode ser vista na escala da figura, devido a grande separagao entre as camadas simétricas
p e o centro do pocgo quantico. Associados com estas multiplicidades espaciais, existem
também as degenerescéncia do dubleto de Kramer dos portadores. Na parte (c) sdo
mostradas as dispersoes para os dois primeiros estados de buracos localizados na camada
p do lado direito, denominadas HH;; e LH;;. O estado fundamental HH;, (HH;_) no
lado direito (esquerdo mas nao mostrado) da camada p tem multiciplidade 2, desde que
eles aparecem com energias localizadas entre as posigoes 3 e 4, indicadas na parte (d).
O nivel LH;, tem multiciplicidade espacial 4. As dispersoes para estes estados mostram
claramente a influéncia da presenca do potencial V dentro do pogo quantico, produzido
pela camada-n, induzindo nao-parabolicidades adicionais as ja bem conhecidas e origi-
nadas pelas misturas e acoplamentos de estados dentro do modelo k - p. O mesmo efeito
ocorre, de forma mais forte, para os estados LH;_ e LHy, por estarem mais préximos
do topo do offset (préximo do continuo) da banda de valéncia e, assim, os tunelamentos
entre as regides vizinhas ficam mais acentuados (fdceis). Para mostrar essa multiplici-
dade nas dispersoes, nés recalculamos as energias desta mesma amostra, para T = 40 K.
Contudo, foi introduzido uma pequena assimetria espacial (~ 1 A) na posicao das duas

camadas tipo p. Os resultados sdo mostrados na Fig. (3-3). As partes (a), (b) e (c) s@o
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Figura 3-2: Energia de dispers ao dos portadores em uma estrutura nipi paral’ = 170K.
Na parte (a) mostramos as dispersoes para os primeiros estados de elétrons e na parte
(b) e (c) para alguns estados de buracos. O perfil de potencial ¢ mostrado na parte (d).
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Amostra | n (102cm=2) | p (102%2cm=2) | L, (A) | L, (A)
498 0,42 0,5 100 78
502 0,5 0,5 100 70
482 1,8 2,3 100 70

referéncia | nao dopada | nao dopada 100 -

Tabela 3.1: Parametros da regiao do pogo (n) e barreira (p) para amostras nipi.

as dispersoes para os mesmos estados descritos na Fig. (3-2), mas com T" = 40 K. A
parte (d) mostra uma ampliagdo nas dispersoes espaciais com duplicidade 2 dos estados
de buracos HH;, e HH;_ localizados nas camadas p como também para os estados HHy .
e HHs_ localizados na camada GaAs. Isso torna bem claro que quando o autovalor estd
préximo do continuo da banda de valéncia (entre as posi¢oes 1 e 2) esta separagio de
energia serd maior uma vez que eles podem tunelar mais facilmente entre as regides de
confinamentos vizinhas. Claro que as camadas com largas separacoes espaciais tornar-
se-a0 degeneradas. Nos cédlculos apresentados neste exemplo usamos um perifodo isolado
com duas camadas p para simular uma estrutura nipi. Em multiplos pocos quanticos
a multiciplicidade dos estados certamente crescerd, o que tornaria ainda mais dificil um

cdlculo autoconsistente.

3.3.1 Nzpi-Delta Doped em Miiltiplos Pocos Quéanticos

As energias de recombinacao elétron-buraco para espectros de PL em estruturas nipi
foram calculadas e comparadas com os resultados experimentais do grupo do CETUC-
PUC-RJ. As posicoes dos picos de PL como funcao da temperatura sao mostrados na
Fig. (3-4), para trés amostras diferentes: (a) 498, (b) 502, e (c) 482. As concentragoes
nominais dessas amostras e a espessura das regioes do poco e barreira estao sumarizados
na tabela 3.1.

As linhas continuas sao os resultados tedricos enquanto os dados experimentais para
as energias de transicoes, F,, sao representados pelos diferentes simbolos. Os circulos

abertos correspondem as transigoes para as amostras de referéncia ou seja uma nao-
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Figura 3-3: Relagao de dispersao dos elétrons e buracos. A figura mostra os mesmos
estados descritos na Fig. (3-2), mas com T' = 40 K e introduzido uma pequena assimetria
espacial ( ~ 1 A ) na posicao das duas camadas tipo p.
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dopada enquanto os tridngulos cheios correspondem as transigoes para as amostras nipz,
medidas com uma intensidade de excitagao de 4,4 W/cm?. Em primeiro lugar podemos
observar que para altas temperaturas as energias de transicoes, F'p, da amostra dopada
e da nao-dopada, sao essencialmente as mesmas. Contudo para baixas temperaturas, Ep
da amostra dopada difere bastante da referéncia, sugerindo que a introdugao das camadas
“delta-doping” modificaram fortemente as propriedades épticas das estruturas MQW. De
fato dois comportamentos bem distintos com o aumento da temperatura sao observadas
nas amostras nipi. Abaixo de um certo valor, que definimos como temperatura critica
(T.), a emiss@o observada ocorre para energias menores do que o gap fundamental, o
que pode ser identificado pelo valor Ep da amostra de referéncia. Por outro lado, acima
de T, a variacao da energia do pico dominante do espectro de PL com a temperatura
segue 0 mesmo comportamento que o da amostra de referéncia. O valor desta tempera-
tura critica, diferente para cada amostra, tem valor menor para amostras com menores
concentracoes nas camadas dopadas. Através desta figura podemos estimar os valores
de T, como aproximadamente 60 K, 100 K e 180 K para as amostras 498, 502 e 482,
respectivamente.

As energias de emissao, como funcao da temperatura, foram calculadas usando o
Hamiltoniano de Weiler- Kane na aproximacao k - p descrito previamente. Com esses
resultados tedricos podemos identificar as transicoes envolvidas. Os valores experimentais
de Ep para a amostra de referéncia segue a primeira transicao elétron-buraco pesado no
poco quantico (elgw —hhlow ), representados pelas linhas tracejadas. Nas amostras nips,
as energias dos picos de PL, medidos acima de T, sao também melhores descritos pela
transicao que envolve os niveis de elétron e de buracos dentro do pogo quantico de GaAs
QW. Contudo, abaixo de T, os pontos experimentais seguem o comportamento com a
temperatura da transicao (elow — hhly), isto é, do primeiro nivel do elétron no poco
de GaAs para o primeiro nivel de buraco pesado no potencial invertido V na barreira
AlGaAs (camada p), uma transi¢ao espacialmente indireta. Nesses espectros, T, foi por

nos interpretado como aquela temperatura na qual a natureza da transicao muda de
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Figura 3-4: Energias de recombinacao elétron-buraco para espectros de PL em estruturas
nipi para as amostras: 498 (a), 502 (b), 482 (c) e nao-dopada (referéncia). As linhas
continuas correspondem aos resultados tedricos. Os pontos correspondem aos resultados
experimentais.
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Amostra | Vp (meV) | TeP(K) | T¢%(K)
498 44 < 60 100
502 52 100 £10 89
482 98 180 £+10 169

Tabela 3.2: Comparacao entre os valores tedricos e experimentais de T, quando a poténcia
de excitagao ¢ 4,4 W/cm?.

“indireta” para “direta”. Este valor dependerd da estrutura da amostra e da poténcia
de excitacao do laser. Na tabela 3.2 os valores experimentais de T, estao sumarizados,
sendo Vp a altura invertida do potencial - V nas barreiras [Fig. (3-1) ou parte (d) da
Fig. (3-2)]. Os valores de Vp foram calculados usando Eq. (3.13). Podemos observar que
T. cresce com o aumento de Vp. Os valores de T incluidos na tabela 3.2 sdo valores
estimados tomando a diferenca de energia entre o quase-nivel de Fermi no potencial
- V invertido das barreiras e um nivel de buraco ressonante na camada GaAs. Esta
concordancia entre valores tedricos e experimentais significa que a mudanca de transicao
indireta para direta ocorre em virtude da excitacao térmica que transfere buracos abaixo
de E%. (ou, se preferir, elétrons) da regiao da barreira de AlGaAs (do pogo de GaAs)
para a regiao do pogo de GaAs QW (para a barreira AlGaAs). Esta excitacdo térmica
abrird o canal para a transicao direta ao mesmo tempo que diminuird a recombinacao
no canal de transicao indireta. Mais especificamente, quando as energias do buraco na
barreira e do buraco no pog¢o quantico tornam-se ressonantes, existird uma probabilidade
mais efetiva de transferéncia de portadores entres as regioes, favorecendo a transicao
Optica espacial direta para os estados dentro do poco quantico. Desde que a energia dos
buracos no pogo quantico depende do nivel de dopagem, T, também dependerd, através
de E?. Finalmente, podemos também entender a dependéncia de T, com a poténcia
da excitacao 6ptica, pois a diferenca de energia entre os estados do poco e da barreira
diminuird quando a poténcia da excitagao for aumentada, levando a uma consequente
reducao esperada, e realmente observada, para T°.

No préximo capitulo vamos discutir os formalismos analitico e numérico para o calculo

das propriedades de transporte em dupla barreira ressonante.
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Capitulo 4

Métodos Analiticos e Numeéricos
para Propriedades de Transporte:
Aplicacoes em Sistemas de Barreiras

Duplas

Desde a pioneira proposta de Esaki e Tsu sobre as heteroestruturas semicondutoras, o
tunelamento de elétrons [1] e buracos [2] tem sido objeto de considerdvel interesse tanto
tedrico como experimental.

Enquanto o transporte de elétrons é bem entendido, a complexidade das estruturas das
bandas de valéncia, com uma forte influéncia nas propriedades 6pticas e de transporte
em sistemas de duas dimensoes (2D), d4 origem a uma variedade de fenémenos que
continuam a merecer o interesse dos pesquisadores. Os efeitos de um campo magnético
sobre o transporte tem sido bastante estudado e onde o magneto-tunelamento tornou-se
extremamente 1til como técnica de caracterizagao espectroscépica [3]. Quando um campo
magnético é aplicado paralelo & corrente, o momento transversal dos elétrons num poco
quantico, torna-se quantizado. Numa primeira aproximagcao, onde se despreza a pequena

separagao Zeeman e os acoplamentos com a banda de valéncia, este sistema na banda de
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condugao pode ser descrito através de um modelo de bandas parabdlicas onde as energias
adquirem valores discretos devido a quantizagao espacial. As energias destes niveis de
Landau, E, = hw, (n + %), associadas com as funcoes de onda do oscilador harménico

no plano r — y, mostram uma dependéncia linear com o campo através da freqiiéncia

eBo

=22). Para valores fixos de By, o tunelamento magnético, na banda de

ciclotronica, w, = (
condugao, ocorre quando a energia do elétron incidente torna-se ressonante com algum
desses niveis de Landau [4].

Os efeitos de campo magnético sobre o buraco pesado (HH) e o buraco leve (LH),
com dispersoes de energia altamente nao-parabélicas, sao bem mais complexos que no
caso do Hamiltoniano parabdlico. A estrutura eletronica para os buracos dentro de um
poco quéntico é fornecida, por exemplo, pela espectroscopia de tunelamento magnético
ressonante [5]. A formacao dos niveis da banda de valéncia também tem sido experimen-
talmente estudada através de técnicas 6pticas em diferentes heteroestruturas [6].

Uma importante diferenga entre o tunelamento magnético de elétrons e de buracos é
que a corrente I-V dos buracos mostra forte nao-linearidade devido as regioes de cruza-
mento e anti-cruzamento em suas dispersoes de energia. No caso de elétrons, a nao
conservacao do indice de Landau durante o tunelamento é somente possivel via processos
de espalhamento assistido, devida a impurezas ou fénons LO, por exemplo. Para banda
de valéncia, a nao-conservacao do indice de tunelamento pode ocorrer sem a assisténcia
de qualquer processo de espalhamento, visto que os estados de buraco, no espago de
Hilbert, exibem uma forte mistura entre diferentes tipos de portadores.

Um grande nimero de trabalhos tedricos tem sido desenvolvidos para simular e es-
tudar o tunelamento ressonante em sistemas de baixa dimensionalidade. A técnica da
matriz de transferéncia, desenvolvida por Wessel e Altarelli [7] na aproximagao de massa
efetiva, é certamente uma das mais usadas. Entretanto, ¢ bem conhecido que essa téc-
nica ¢ numericamente instavel [8] quando aplicada a sistemas cuja largura das barreiras
excede alguns poucos angstrons ( ~ 50 A para a diregdo de crescimento (100) ).

Iniciamos este capitulo apresentando dois formalismos k - p, na aproximacao de mas-
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sa efetiva multibandas, para o calculo das propriedades de transporte dos buracos em
sistemas com duplas barreiras e que sao bastante superiores em estabilidade numérica
se comparados com a técnica da matriz de transferéncia. Na segdo (4.1) apresentamos
o formalismo da matriz de espalhamento (analitico) que incorpora, de forma muito sim-
ples, os efeitos de “strain” nas interfaces e que estamos inicialmente explorando para o
célculo do transporte em muiltiplas dire¢oes. Na secao (4.2) apresentamos o formalismo
baseado nas técnicas de diferengas finitas (numeérico) que estd sendo adaptado ao célculo
da corrente de tunelamento na presenca de campos magnéticos longitudinais (B // z ).
Nas se¢oes (4.3) e (4.4), faremos algumas aplicagoes simples desses formalismos. Na segao
(4.5) apresentaremos uma parte inicial dos estudos do tunelamento de duplas barreiras
submetidas a campos magnéticos na dire¢ao da corrente. Em especial, o cédlculo dos

estados estaciondrios como funcao dos campos elétricos e magnéticos.

4.1 Formalismo da Matriz de Espalhamento

A técnica da matriz de espalhamento [9], por definigdo, consiste em relacionar os
coeficientes, (ag, b,), das ondas que incidem nas interfaces de uma heteroestrutura
[veja a Fig. (4-1)] com os coeficientes das ondas que sao espalhadas (refletidas), (a,, bo),

mais precisamente

s (4.1)

O procedimento bédsico para a obtencao da matriz de espalhamento, na aproximacao

de massa efetiva, envolve as seguintes etapas:

e Inicialmente, resolve-se a equagao de massa efetiva no cristal perfeito (bulk) para um
determinado valor de energia F e, entdo, determinam-se as fungoes envelopes F(r),

para cada tipo de particula (buracos):
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Figura 4-1: Heteroestrutura com N camadas. A figura mostra os coeficientes das ondas
incidentes e das ondas refletidas ou espalhadas em cada regiao.

HF(r) =EF(r) (4.2)

onde H ¢é o Hamiltoniano de Luttinger e F(r) =(Fi(r), F5(r), F3(r), Fy(r)) sao as fungoes
envelopes com quatro componentes onde Fj(r) e Fy(r) sdo as componentes “spin-up” e
“spin-down” nos estados de base de buracos pesados (heavy-hole) e Fy(r) e F3(r), sdo as
componentes “spin-up” e “spin-down” para buracos leves (light-hole). Devido & simetria

de translac@o do cristal, podemos escrever F(r) da seguinte forma:
F(r) = F(k)e™™, (4.3)
na qual F(k) = (Fpi(k), Fi(k), Fia(k), Fra(k)).

e A funcao de onda total em cada regiao n da heteroestrutura pode ser escrita como
uma combinacao linear das fungoes envelopes do cristal perfeito para aquela energia,

fixando-se o momento paralelo as camadas, k, = (kg, ky):
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F(Z) = Z Z &V’jFV’j(kzv)eikw(z_zn) + bVJFV’j(_kzv)e_ikzu(z_zn). (44)

v=h,lj=1,2
e Aplicamos as condi¢oes de contorno na interface n + 1, ou seja, a conservagao da

densidade de probabilidade e da densidade de corrente

F(z;)|,. = continuo
() |-, (4.5)
J.F(z) |., = continuo,

onde J, é o operador densidade de corrente para o Hamiltoniano de Luttinger, que tem

a seguinte forma

(71— 272)k- —\/373(1% — iky) 0 0
J. = E _\/573(1% + iky) (71 + 272)k. 0 0
m 0 0 (71 +272)k: V373(ks — iky)
0 0 V3y; (ks + iky) (71— 272)k:
(4.6)
Assim procedendo, podemos encontrar a seguinte equagao matricial

M,,, M,, y an _ M1, My, y Ant1 (4.7)

M, M, |/ \ b, Mty Mui, )\ bon

onde as submatrizes de dimensao (4 x 4), M,,,,, M,,,,, M,,,, M,,,, sdo os elementos que

formam a matriz de transferéncia usual M [10]

F, F, F, F, F, F, F, F,
IoFn JoFn JaFL JiF, J,Fn J,F, JoF, J,F,

M = ,(48)

onde usamos uma notacao comprimida para os elementos na forma Ffl = Fp1(Lk.s) para
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as fungoes envelope e J fh = J.n(£k.p) para o vetor densidade de corrente. Também, a,, é
o vetor que representa a amplitude da onda incidente para os buracos leves e pesados
e b, a amplitude da onda refletida. A partir da Eq. (4.7), e com alguma longa
manipulacao algébrica, podemos relacionar os coeficientes das ondas espalhadas numa

interface (a,.; e b,) com os das ondas incidentes (a,, e b, 11), na forma

Apt1 an
— Sn+1 , (49)
bn bn+1
sendo
-1
Mn 11 _Mnl Mnl _Mn 1
Sn+1 _ +1 2 1 +1i2 (410)
Mn+121 _Mn22 Mn21 _Mn+122

a matriz de espalhamento para a interface n + 1.
Aplicando as condigoes de contorno nas interfaces localizadas nas posigoes z = z;

€ 2z = 29, Obtemos:

aj ap

=5 (4.11)
by b,
ay a)

=S, (4.12)
b} b

Na regiao 1 [Fig. (4-1)], os coeficientes (a},b;) das ondas que saem e os coeficientes das

ondas que entram nesta regiao (a;, b}) estao relacionados da seguinte forma:

a) a;

=P, (4.13)
b, b

sendo
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6ikzhd
eikzhd
eikzld
eikzld
P, — (4.14)
e—ikzhd

e—ikzhd

o—ik=1d

e—ikzld

a matriz de espalhamento na regiao 1 de largura d. Os valores k., e k, sao vetores
de onda ao longo da direcao z, de propagacao, que sao obtidos através da relacao de
dispersao dos respectivos estados, como k, = f(E, k,) [10].

Das Egs. (4.12) e ( 4.13), obtém-se a relagao

as ax
=P ®8S, (4.15)

b, bo

onde o simbolo ® é usado para denotar a composicao em série de duas matrizes, cuja
regra do produto ¢ dada na Ref. [11]. Da mesma forma usando as Egs. (4.11) e (4.15)

podemos combinar S; e P; ® S, obtendo-se assim:

as aQ

bg by

Aplicando as condigoes de contorno nas outras interfaces e sempre combinando os coe-
ficientes das ondas chegando e saindo para cada estdgio da heteroestrutura encontraremos

para duplas barreiras

70



a a
] =8 9P S, 9P, @S 0Py @S, [ (4.17)
b() b4

onde

ST281®P1®SQ®P2®83®P3®S4 (418)

¢ matriz de espalhamento total. Aplicacoes deste fomalismo serao mostrados depois.

4.2 Diferencas Finitas

O procedimento bésico para o cdlculo da transmissividade no esquema de diferencas

finitas [12] usando o Hamiltoniano k - p € composto das seguintes etapas:

e Para um valor fixo da energia, F , discretizamos uniformemente a equagao de massa
efetiva multibandas em cada regiao da heteroestrutura, conforme ja discutido em

outros pontos:

2 0 0

—H® = — 'H<1>$ +H® +V(z)| F=EF (4.19)
H,, 1 Foi1 +H,,Fo + Hyy (Fy 1 =0, 0 =2,N—1, (4.20)
H,, = 2212(2) +H" 4V, - E, (4.21a)

H,,.1 = _152(2) — ¢}21;1>7 (4.21b)

H,, 1= _I;(Q) + izl;l) : (4.21c)
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123 o-lco+l n-1nn+l N-1 N

Figura 4-2: Regiao de dupla barreira especificada por N pontos da rede com espagamento
a. Nas fronteiras da heteroestrutura o potencial é flat band e as solugoes da equacgao de
Schrodinger sao ondas planas.

onde H,, sdo matrizes de dimensoes (M x M). Como esquematicamente mostrado
na Fig. (4-2), a regido inteira da heteroestrutura de duplas barreiras ¢ discretizada e
transformada em uma rede uniforme de N pontos, {z,}, 0 = 1,2,..N, com espagamento
a. Trabalhando com o Hamiltoniano de Luttinger para o célculo das propriedades de
transporte teremos M = 4. Nesse caso, a matriz H® dos coeficientes das derivadas de

ordem i, ( 0/9z)", sao escritas como:
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(11 +72)E 0 %gik,%e_m 0

— 2 =V3=1.2 —i20
7o _ _% 0 | (71 = 72)k; 0 3 Tkpe (4.22a)
__2@7]@2)6220 0 (71 - 72)15;2) 0
0 = 7kze 0 (11 + 72k
0 —v5k,e 0 0
_ —i6
HO — _vEe | s 0 o0 (4.22b)
" 0 0 Yk e 0
0 v3k, e~ 0 0
n-2 0 0 0
0 +2 0 0
H® — e (4.22¢)
0 0 Y1 + 27, 0
0 0 0 V1= 272
onde vy, 79, ¥3 sdo os pardametros de Luttinger, 7 = (75 + 73)/2 (aproximagao

axial), k, = /kZ+ k. e 0= arctan(k,/k,).

e Definindo densidade de corrente ao longo da direcao de propagacao, na forma:

%,
(—2iH® —~ + HW), (4.23)

1
J.=-
0z

h

e aplicando as condigoes de contorno (4.5), obteremos em cada uma das interfaces as

seguintes formas matriciais

2 H(2) H(2) H(l) o H(l)
Hn’n ( R a/_;_ L ) _ 7/( R 2a L ) , (4.24&)
_oH®  HW
Hyp = a2R -t 22 ) (4.24b)
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_2H(2) H(l)
L =+ i L

a? 2a

H (4.24c)

nm—1 =

A funcao de onda pode ser escrita como uma combinacao linear de ondas incidentes

e espalhadas (refletidas), na forma:

M
F =exp(ik,-p Z €k -+ rjeikzv“M‘zFiHM) (4.25)
j=1
M
Fr = exp(ik, p) > t;e*=*Ff, (4.26)
j=1
onde cada valor j = 1,2...M corresponderd a um estado “ propagante ” ou “an-

tipropagante” no sentido positivo do eixo, isto é: + z. Por outro lado, cada um dos
valores j = M + 1,..2M corresponderd a um estado “propagante” ou “antipropa-
gante” no sentido oposto, ou seja, — z. Finalmente, F} sao as funcoes envelopes
do “bulk 7 [Eq. (4.3)] . Por outro lado, I, r, e t s@o vetores coluna de dimen-
sao M representando, respectivamente, as amplitudes dos estados incidentes, refletidos e
transmitidos. Apds longa manipulagao algébrica, podemos obter as relacoes entre essas

amplitudes e as fungoes envelopes, na forma da transformacao

Fya | DI DE t (4.28)
Fy DE DE | | 0

onde D, DL, D DZE sio matrizes (M x M) cujos vetores colunas sio as fungoes
envelopes do bulk, F¥ e FE obtidas resolvendo a Eq. (4.2) para os lados esquerdo e
direito da heteroestrutura. Essas matrizes sao arranjadas na mesma ordem de ocorréncia

que os correspondentes autovalores:
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A |
Dll - Fk,l ......
A
D1, = | Frarp
D%‘l = eiki\,laFA
D%‘2 — elkz M+1aF>‘
\ L

Eliminando r e t das Eqgs. (4.27) e (4.28) obtemos

F,- Dle(Dgz)_lF2 - DlLlI - D1L2(D§2)_1D§11

DY (DY) '"Fy_1 +Fy =0,

(4.29)

(4.30)

(4.31)

Essas duas ultimas equagoes juntamente com a Eq. (4.20) resultard num sistema

matricial de dimensao M x N para as solucoes:
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1 -DLDL o
H,, H,, H,; O
0 H; - Hs;3 H;s, 0
0 0 Hy_in—2 Hyoinva
0 0 ~DEDE!
F, DI — D,D%; 'D4 1
F, 0
F3 0
Fx_1 0
Fy 0

Hy 1 n

1

(4.32)



Esse sistema de equacoes diferenciais acopladas deve ser resolvido, para determinar-
mos as amplitudes de tunelamento. Uma vez obtidas as fungoes envelopes, F,, em todos
os pontos de discretizacao da heteroestrutura, os coeficientes ou amplitudes das ondas

transmitidas sdo obtidos da Eq. (4.28),

t = (DY) 'Fy (4.33)

onde t = (tp1,ti1, ti2, the) determina as amplitudes de probabilidade de tunelamentos de

cada tipo de portador com as correspondentes componentes de spin.

e Seguindo o mesmo procedimento da Ref. [13], os coeficientes de transmissao de

cada portador, T,,, v = hl, h2, I1, [2, sao calculados na forma:

Re [(tulel HtaFL) T T (BaF Lt F,g)}
T, =

(4.34)

Re |(F))' 3¢ (F))|
onde os indices representam as componentes, 1 < spin-up e 2 <& spin-down, dos

respectivos portadores envolvidos.

4.3 Aplicacoes I - Transmissividade

Nesta secao, vamos aplicar os formalismos acima descritos para calcular as transmis-
sividades de buracos leves e pesados na aproximacao de massa efetiva e descritos dentro
do modelo de Luttinger (4 x 4 ) [14]. O sistema escolhido para estudo nessa segao foi o
de duplas barreiras GaAs/AlAs.

Na Fig. (4-3) mostramos a transmissividade de buracos, para k, = 0, usando a
técnica da matriz de espalhamento. Nestas condigoes, nao existindo nenhuma mistura de
bandas entre os estados de buracos, estamos diante de um processo com os dois canais
de saida independentes (HH e LH). A parte (a) da figura mostra a transmissividade

calculada para barreiras laterais com largura L, = 100 A e a parte (b) para barreiras
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Figura 4-3: Transmissividade dos buracos leves e pesados para k, = 0 usando a técnica
da matriz de espalhamento. A parte (a) corresponde a barreiras de 100 A e a parte (b)
de 50 A. Em ambos os casos, o poco tem largura de 50 A . Note que o aumento da
barreira diminui a transmissividade, mais picos dos estados ressonantes continuam na
mesma posi¢ao em energia.
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com largura L, = 30 A. Em ambos os casos a largura do poco vale L,, = 50 A e altura
do potencial da barreira V, = 550 meV. Note a existéncia de cinco estados de buracos
pesados e dois de buracos leves, dentro do poco escolhido. Além disso, pode-se notar que
a maior largura das barreiras influenciard apenas as intensidades das transmissividades,
com as ressonéncias sendo observadas nos mesmos valores de energia. Nestes casos, nao
existindo acoplamentos entre os estados (ou canais), os tipos dos portadores transmitidos
sao idénticos aos dos incidentes.

Na Fig. (4-4) mostramos a transmissividade dos buracos leves e pesados, para in-
cidéncia de buracos pesados (a) e leves (b), com momento linear k, = 3 x 10 cm™'.
Nesta situacao estamos diante de um processo de tunelamento multicanais acoplados,
pois todos os portadores apresentam as conhecidas misturas dos estados. Um dos efeitos
dessa mistura de bandas se apresenta com um aumento (em média quatro ordens de
grandeza) das intensidades de transmissividade dos buracos pesados quando comparadas
com as do modelo parabdlico (ou desacoplado) da Fig. (4-3). Os picos nas curvas nos
fornecem detalhes sobre os valores das energias ressonantes do sistema.

A comparacao entre os formalismos da matriz de espalhamento e o de diferencas
finitas é mostrada respectivamente nas partes (b) e (a) da Fig. (4-5) para o buraco
incidente (H H in) com momento paralelo k, = 3 x 10% cm™!. Os dois modelos concordam
muito bem préximos a ressondncia e mostram uma pequena diferenca em regioes fora da
ressonancia. Acreditamos que isso ocorra porque dentro do método de diferencas finitas
determinamos, em cada ponto da grade da heteroestrutura, todas as funcoes de onda, de

’ com um grau de precisao desejado, além de tratarmos

forma numericamente “exata ’
a continuidade das funcoes de onda e das correntes nas interfaces dos materiais, de
uma forma muito mais precisa que no método analitico para o espalhamento. Mais
ainda, o método numérico permite a introducao de um defeito “local ” numa posicao da
heteroestrutura, por exemplo, enquanto que no método analitico este tratamento ficaria

bastante mais complicado e menos preciso (perturbativo).

Na Fig. (4-6) mostramos as diferencas entre os formalismos analiticos da matriz de
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Figura 4-4: Transmissividade dos buracos leves (LH out) e pesados (HH out) através
da heteroestrutura de barreiras duplas (30 A,50 A, 30 A) de GaAs/AlAs para um valor
do momento k, = 3 x 105 cm™!. A parte (a) é para uma particula incidente no estado
HH (HH in ) e a parte (b) para uma particula incidente no estado LH (LH in).
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Figura 4-5: Comparacao entre os formalismos da matriz de espalhamento e diferencas
finitas. A parte (a) corresponde as transmissividades dos buracos leves (LH out) e
pesados (H H out) obtidas pelo método das diferengas finitas, e a parte (b) pelo método
da matriz de espalhamento em uma heteroestrutura de dupla barreira (30 A, 50 A, 30 A)
de GaAs/AlAs com k, =3 x 105 cm™'. Os dois modelos apresentam boa concordancia,
existindo uma pequena diferenca nas regioes fora da ressonancia.
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Figura 4-6: Compara ¢ao entre os formalismos da matriz de espalhamento e matriz de
transferéncia para barreiras duplas (60 A, 50 A, 60 A) de GaAs/AlAs com o momento
paralelo k, = 3 x 105 cm™!. As linhas tracejadas correspondem as transmissividades dos
buracos leves (LH out) e pesados (HH out) calculadas pelo formalismo da matriz de
espalhamento, e as linhas continuas as transmissividades calculadas pelo formalismo da
matriz de transferéncia. A instabilidade numérica do m étodo da matriz de transferéncia
é clara.
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espalhamento e da matriz de transferéncia. Para isso, calculamos as respectivas trans-
missividades do sistema de duplas barreiras de GaAs/AlAs, com a largura das barreiras
Ly, = 60 A e a largura do poco L, = 50 A. As linhas tracejadas correspondem as
transmissividades dos buracos leves (LH out) e pesados (HH out) calculada via matriz
de espalhamento enquanto as linhas continuas mostram as transmissividades calculadas
via matriz de transferéncia. Nessa figura é possivel se observar a bastante propalada
instabilidade numérica deste formalismo analitico baseado na matriz de transferéncia
(linhas continuas) se comparada com os resultados obtidos via matriz espalhamento (li-
nhas tracejadas). Note que s6 existird uma pequena estabilidade no método da matriz
de transferéncia quando estamos tratando de transmissividades para energias dos porta-
dores acima de um valor especifico, que dependerd do offset (altura da barreira e tipo de
material) e da largura das barreiras para um dado dispositivo.

Uma vez construidos os métodos mais precisos para o cédlculo das propriedades de
transporte, um préximo passo seria aplicar essas técnicas a sistemas mais complexos,
como por exemplo a sistemas de barreiras duplas submetidos a “strain” e campos mag-
néticos. O célculo da corrente de tunelamento em duplas barreiras submetido a esforcos
de tragdo e compressao para a diregao (100) ja foi por nés investigado usando o forma-
lismo da matriz de transferéncia [10]. Na préxima secao aplicaremos o formalismo da
matriz de espalhamento para para o cdlculo da corrente de buracos leves e de elétrons

em sistemas de duplas barreiras sem strain, crescidos na dire¢ao (100).

4.4 Aplicacoes II - Corrente de Tunelamento

Nesta se¢ao vamos aplicar o formalismo da matriz de espalhamento para calcular a
corrente de tunelamento de buracos em sistemas de duplas barreiras de GaAs/AlAs e a
de elétrons em GaAs/Alj35GaggsAs. Para o tunelamento de buracos vamos considerar
o caso simples, onde existe incidéncia de buracos leves (LH in) no sistema de barreiras

duplas. A densidade de corrente para os buracos leves pode se calculada como:
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onde V' é uma voltagem externa aplicada. Nessa expressao (); é a regiao no espago k
do material da camada do poco, tendo solugoes reais para k,; para um dado valor de
energia (somente ondas propagantes sao relevantes para o transporte), onde a integracao
pode ser realizada, v(k,, k.;) é a velocidade de grupo dos buracos leves obtida através
da relagao de dispersao e f(F) ¢ a fungao distribuigdo de Fermi.

Na Fig. (4-7) mostramos a densidade de corrente de buracos leves (linha tracejada)
e pesados (linha pontilhada) em funcdo do potencial U = eV aplicado entre as regides
do emissor e coletor da heteroestrutura de barreiras duplas, para uma dopagem onde
Er =55 meV. Note que os niveis ressonantes do poco tornam-se alinhados com Fr, na
mesma sequéncia em que aparecem nas curvas de transmissividade. O nivel H H; nao
entra em ressonancia porque ja estd abaixo do nivel de Fermi Er, para U = 0. Note a
quebra de degenerescéncia de spin produzida pelo campo elétrico, mais visivel no estado
H H,, um efeito que serd discutido em detalhes na préxima secao.

Para finalizar, mostramos, na Fig. (4-8), a densidade de corrente de elétrons para
um sistema de barreiras duplas de GaAs/Alj 35GagesAs com dimensoes L, = 100 A,
L, = 50 A, altura do potencial V, = 130 meV e energia de Fermi Fp = 10 meV.
Essa densidade de corrente simulada (pontos) foi comparada com dados experimentais
(tridngulos), obtidos pelo grupo da Proft Yara Gobato, numa amostra idéntica com
dopagem tipo-n assimétrica (em um dos lados) e tendo um perfil de potencial semelhante
ao mostrado na Fig. (4-2). A histerese observada no resultado experiental, logo acima
do pico, é devido a um actimulo de cargas no poco e este um efeito nao foi considerado
no presente cdlculo. Para ser incluido requer um célculo auto-consistente para o perfil
de potencial eletrostatico.

Estudos da transmissividade em muiltiplas dire¢oes (111) e (110) foi iniciado usando

o formalismo da matriz de espalhamento. Nesse sistemas a aproximagao axial, geral-
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Figura 4-7: Densidades de corrente de buracos leves e pesados para Er = 55 meV,
considerando buracos leves incidentes (LH in). A linha tracejada corresponde a densidade
de corrente dos buracos leves (light hole) e a pontilhada corresponde a densidade de
corrente de buracos pesados (heavy hole). A linha cheia é a densidade de corrente total.
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A figura mostra a corrente de elétrons (—A—) medida em
GaAs/Alp 35Gag g5 As com barreiras de 100 A de espessura e poco de 50 A de largu-

ra. Comparamos com o valor tedrico (—e—) que foi simulado para uma dopagem
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mente utilizada para o cédlculo da corrente, nao é uma aproximacao ideal e os custos
computacionais envolvidos no célculo da corrente aumentam consideravelmente. Impor-
tante frizar que todos métodos foram estendidos para estudar estas direcoes cristalinas
exéticas, porém a falta de resultados experimentais e o surgimento de dreas mais inte-
ressantes, como o estudo de magneto-tunelamento nestas estruturas, nos atraiu mais e
vamos, assim, mudar o enfoque e mostrar algumas aplicagoes em magneto-tunelamento

de buracos.

4.5 Aplicacoes III - Estrutura Eletronica

Na presenca de um campo magnético paralelo a direcao de crescimento do cristal,
os portadores do emissor de uma amostra tunelam para o coletor através do leque de
niveis de Landau formado dentro do poco de uma estrutura do tipo barreiras duplas
(DBRTS). Aqui, a complexidade da banda de valéncia e a forte separa¢do Zeeman nao
linear das magneto-dispersoes determinam as posicoes dos picos bem como a forma geral
da magneto-corrente em uma dada amostra.

As estruturas usadas nesta secao sao constituidas por barreiras duplas simétricas de
GaAs/Aly 35Gag g5 As com espessuras L, = 100 A (barreiras) e L, = 50 A (pogo). A
Fig. (4-9) mostra a corrente de buracos (linha cheia) medida neste dispositivo para um
campo magnético fixo indicado.

Nosso interesse principal é entender a origem dos vérios picos sob campo magnético
paralelo & corrente e determinar suas relagoes com os niveis de Landau dentro do pocgo
quantico. A curva tracejada foi usada para identificd-los através da segunda derivada
(maior sensibilidade) exibida na mesma figura. Os experimentos foram realizados pelo

grupo da Proft Yara Gobato, no Departamento de Fisica da UFSCar.
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Figura 4-9: Corrente de buracos (linha cheia) medida numa heteorestrutura de barreiras
duplas ( GaAs/Alj 35Gag g5As) com 100 A de espessura nas barreiras e 50 A de largura no
poco. Para acentuar as posicoes dos picos de fracas intensidades, a parte tracejada mostra
a taxa de variagao da condutéancia (derivada segunda da corrente) com a voltagem.
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4.5.1 Hamiltoniano Ba&sico, Niveis de Landau e Dispers ao

Vamos considerar campos elétrico e magnético, B = (0,0, By), F = (0,0, Fp), parale-
los ao eixo z de um poco quantico. Em semicondutores com simetria zincblende, os
estados de buracos localizados, na auséncia de campo elétrico, sao compostos de estados
de Bloch no ponto I'§ vezes a fungao envelope formada como produto de fungoes do pogo
quantico, A7(z), [i = hh? (Ih?) com componentes de spin, ¢ = +3(£3)] e funcdes de
onda do oscilador harmonico, < p [N, > = Hy, (p), de coordenadas no plano, p = (z,y).

Um modelo realista para tratar estrutura eletrénica dos estados de buracos pesados
(heavy-hole) e buracos leves (light-hole) € o bem conhecido modelo de Hamiltoniano de
Luttinger-Kohn [14], que contém um grau consideravel da mistura deles e fornece uma
excelente descricao para os estados da banda de valéncia nesses semicondutores onde a
energia spin-orbita (Ay), e o gap (E,) de energia sao grandes (£,;, Ay > 300 meV).

A energia e os autoestados de um light-hole (Ih%;,) ou heavy-hole (hhg, ) para da-
do nimero de Landau, Ny, e polarizacao de spin, o, em um poco quintico podem ser

calculados como solucoes de

Ly P M 0 zZ)|Np, — 1>
1 ih )| L _ E;”(BO,FO) lh+
0o M+ P, L ™ (2)|Np+1 > A (2)|Np +1 >
M* 0 Ly ]Dl; Z) ’NL > | i A;Z_(Z) ‘NL > |
(4.36)

Z)|NL —2>
Z)|NL —1>

lh+(
(

onde i = hhg, , [hg;, e os elementos do Hamiltoniano sao:

71— 27, 0? Y1+ Vo san 3 9
DB L SBIt) (@+1) F St 0] (43D

Pihh: VE)(Z)—}‘( 8z2
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= —2\/_ 95 (4.39)

T2 " Ty (G2, (4.40)

Nestas expressoes, v;, V2, V3, K € q 820 os parametros de Luttinger de segunda ordem
(em unidades de Z—QO = Uy =0,76201 meV><X2), S(By) = hw. = 0,115764 By é a energia
ciclotronica (em meV) para By dado em Tesla e R, = %L) é o raio (A =100 A) de
uma 6rbita ciclotronica. Também, Vy(2z) (meV) é o perfil de potencial (band-offsets ) dos
materiais dentro de um pogo quantico mais um campo elétrico, (eFp)z, paralelo a By.
Ainda, n = a*a é o operador nimero do oscilador harménico, n [Ny, > = N;, |Np >,
para cada estado de nivel de Landau | Ny, >. A sequéncia acima dos nimeros de Landau
foi escolhida depois de colocado 7y, = 7, somente nos termos, proporcionais a (a*)? (warp-
ing), dos elementos M do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn. Em todos outros pontos
retemos a forma axial do Hamiltoniano e cada estado e respectiva dispersao de energia
sao obtidos resolvendo cada uma das formas multibanda da equagao de Schridinger na
Eq. (4.36) usando uma combinacao da diferenca finita com a aproximagao da Poténcia
Inversa, descrita no Capitulo 3 desta tese.

O uso inerente da simetria espacial em todo Hamiltoniano k - p [15] bem como tam-
bém em versao simples, exemplo: o Luttinger- Kohn, permite a solucao de uma maneira
facil. Na auséncia de ambos os campos, cada fungdo do pogo quantico é simétrica (par),

A%i(lhi)(z), m = 1,3,5.., ou anti-simétrica (fmpar), A%i(lhi)(z), m=2,4,. em
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k = 0. Somente neste caso podemos chamar esses portadores de estados heavy-hole e
ligth-hole puros com seus dubletos de Kramer, Ih™ ou hh*, sendo degenerados. A apli-
cacao de um campo magnético induz mudancas na separagao entre as componentes de
“spin-up” e “spin-down” dos portadores de diferentes ntimeros de Landau. Essa forte
mistura, quando induzida por By, origina uma separa¢ao Zeeman com um grande fator
giromagnético andmalo, bem como uma diferenca nas massas ciclotronicas, para cada
polarizacao de spin dos portadores. A aplicacao adicional do campo elétrico Fp, primeiro
induz uma mistura das paridades nas diferentes componentes de spin de cada portador
dos tipos listados no spinor acima e entao, quebra a simetria de inversao das funcoes es-
paciais, A"(z)’s, adicionando uma nova contribui¢ao no levantamento da degenerescéncia
dos dubletos de Kramer de cada tipo de portador. Estes dois efeitos combinados, sobre
a simetria espacial e sobre as dispersoes de energia dos niveis de Landau, sao fundamen-
talmente importantes para se compreender a natureza de qualquer propriedade éptica ou
de transporte no sistema. Para cada estado, podemos observar uma separacao Zeeman
com fator-g anomalo ( Ghhn, (thn ) (Bo, F) ), bem como também diferentes massas efetivas
ciclotronicas  ( mfhnL(lhnL)(Bo, Fy) ), dependendo da acdo de ambos os campos.

Depois de uma andlise cuidadosa das solucoes determinadas pela combinacao dos
operadores % e a nos elementos fora da diagonal do Hamiltoniano, cada estado completo
de Landau deve ser construido de forma especifica. A sequéncia dos nimeros de Landau
ocorrendo em cada componente de um spinor acima é uma consequéncia direta dessa forte
mistura. A estrutura do espaco de Hilbert mostra que existe quatro grupos dos estados de
buraco com diferentes combinagoes envolvendo os nimeros quanticos de Landau. Vamos
chamar cada nimero individual de Landau dos portadores, de ny, para todos os possiveis
valores do indice, Ny, em cada spinor indicado na forma da Eq. (4.36).

i) O menor valor possivel para cada indice ¢ N, = —1. No caso, somente estados lhg ,
as solugoes heavy-hole de spin-down com ntimero de Landau ny = 0, podem ocorrer para

todos m = 1,2, 3 estados na estrutura. Eles exibirao dispersoes parabdlica, E}) (B, Fo)
0

(linear em By) e adotamos a seguinte notacao para a forma do spinor para esse estado:
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0

0
W)= | . (1.41)
AR (2)|0 >
0

E claro que nessa solucio parabdlica, os autovalores do termo diagonal do Hamilto-
niano P, na Eq. (4.36), nao se acoplam com qualquer outro grupo de estados.

ii) O proximo valor N = 0, determinard um acoplamento (Hamiltoniano matricial
2x 2 ) somente entre os estados de spin-down, hhy e lhy. Suas dispersoes de energia com

os nimeros de Landau que podem ocorrer na construcao de seus estados tém a forma

abaixo:
0 0
\Ijhh* (Za P, 1) = m ) \Ijlh* (Za P, 0) = m . (442)
Apy-(2)[1 > Ap-(2)|1 >
| A (2) 0> | | Ap) o> |

Estes dois estados, para cada valor de m, interagem um com o outro e suas dispersoes,
E}:”h; (Bo, Fo) , El’}':a (By, Fy) podem mostrar regides de anti-cruzamento na vizinhanga de
valores especiais de By. A separacao de energia proxima entre eles, que depende da
massa efetiva e da largura do poco, é a condicao crucial para se observar regioes de
anti-cruzamento para esses dois estados.

iii) Para o valor seguinte, N;, = 1, devemos encontrar solugdes descritas por um
Hamiltoniano matricial 3 x 3 acoplando os hh, , [h] e lh§ com os respectivos niimeros

de Landau indicados. Suas formas de spinor sao escritas como:
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0 0
0> 0>
U (z,p,2) = i (2)] ;U (2, p,1) = A (2)
Az ()2 > An ()2 >
_ 1> Am 1>
§ lh (z) | ] | ‘i (Z) | i (4'43)
0
A 0>
W ep0) = | )
AT _(2)]2 >
| Ap () 1>

Observe a primeira ocorréncia do estado lh{ nesse multipleto e que vai interagir
somente com estados [h] e hh; . A mesma observagao sobre a separacao de energia pode
ser estendida aqui para os estados [h's and hh's. Porém, os estados lh{, lh] podem
revelar uma forte interacao.

iv) Na sequéncia seguinte de indice, N > 2, todas as quatro componentes dos porta-

dores de “spin-down” e “spin-up” estao acopladas e os niimeros de Landau particulares

Sao0:
hh+(z)|NL_2> App+ (2)|[ N — 2>
m (Z)|NL—1> m Z)|NL—1>
\Ijthr(Z?p? NL_Q) = 7\Ijlh+(zap7 NL_l) = lh+
ZZ (2)|[Np + 1> m _(2)|Np+1>
I Al (2) |Np, > | I A%_(z) |Np > |
(4.44a)
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m (2)|Ny—2 > m ()|Np—2 >
(z)\NL—1> (z)yNL_1>
\Iﬂl‘znh— (Z7p7 NL+1) = lh+ 7‘117}2— (Zupu NL) - lh+
An ()Np+1> An ()N +1>
| Ap () IN> A () INL> |
(4.44b)

Observe a primeira ocorréncia dos estados hhd neste multipleto N, = 2, tendo forte
interagao com seus associados [hi , lhy e hh; para os diferentes valores de m. As
dispersoes do nivel de Landau com estes nimeros especificos podem mostrar regioes
de anti-cruzamento para valores especificos do campo magnético, um resultado direta-
mente conectado com a forma inerente do acoplamento induzido pelo Hamiltoniano de
Luttinger- Kohn. Logicamente, nao havera acoplamento entre grupos de estados que per-
tencem aos diferentes multipletos com indices Ny,.

As curvas de dispersoes magnéticas calculadas com o modelo descrito acima, sao mos-
tradas nas Figs. (4-10) e (4-11) para duas situacoes diferentes. Na Fig. (4-10), mostramos
o caso de campo elétrico fraco (Fy = 10 kV/cm) e na Fig. (4-11) o caso de campo forte
(Fp = 100 kV/cm). Os correspondentes numeros de Landau e suas polarizagdes de spin
estao indicados nas figuras.

Primeiro perceba a dependéncia andémala de todos os fatores ghhnL(lhnL)(Bo,F ) de
cada um dos portadores para os diferentes nimeros de Landau [Fig. (4-10)]. Observe
também uma mudanga de sinal de gy, para campos magnéticos acima de 12 T, onde a
separagdo Zeeman torna-se mais transparentemente resolvida. Os mesmos efeitos ocor-
rem para gpp, acima de 4 T e para g, acima de 3 T. A origem e a natureza das regioes
de cruzamentos (diferentes Ny ) e anti-cruzamentos (mesmo Ny ) entre alguns niveis ja
foi explicada anteriormente. Finalmente, observe que para um dado campo magnéti-
co, os estados de Landau de light-hole tem maior separacao Zeeman comparada com o

correspondentes multipletos de heavy-hole.

Grandes campos elétricos [Fig. (4-11)] aplicados através da estrutura causam fortes
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Figura 4-10: Dispersoes magnéticas, em funcao do campo magn ético, para um cam-
po elétrico Fy, = 10 kV/cm. Note a dependéncia anomala de todos os fatores
Ghhn, (1hn, )(Bo, ') de cada um dos portadores para os diferentes mimeros de Landau.
Veja que existe uma mudanga de sinal de gpp, para campos magnéticos acima del2 T,
onde a separacio Zeeman dos estados hhy e hh§ torna-se mais transparente ou resolvida.
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Figura 4-11: Dispersoes magnéticas, em funcao do campo magn ético, para um campo
elétrico Fy = 100 kV/cm. Observe que o forte campo elétrico produz um empacotamento
dos niveis e, portanto, um aumento das interagoes entre estados correlacionados de cada
multipleto (aqueles acoplados para um dado indice Ny). Veja que a separag¢io Zeeman
dos estados hhy e hh{ foi completamente resolvida. A mudanga de sinal do fator-g foi
transferida para outros niveis ( por exemplo hhi e hh ).
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mudangas e introduzem distor¢oes nas dispersoes de energia de todos os estados. Em

7 os autoestados em B = 0, para o topo da banda

primeiro lugar, o campo “puxa
de valéncia (isto é, para o fundo do pogo quantico). Este empacotamento de niveis
produzird um crescimento nas interacoes entre estados de cada multipleto correlacionado
(aqueles acoplados com mesmo indice Np). Este efeito juntamente com a quantizagao
de Landau conduz a mudanca nas posigoes relativas dos niveis de energia de Landau de
cada portador e na energia Zeeman.

Para campos elétricos fortes, fica bem claro a completa resolucao da separacao Zeeman
de hhy e hhg, bem como também a supressao da regiao de mudanga de sinal para esse
dubleto de Kramer. Entretanto, o grupo hhy , hhi (e hhy , hh]) exibe duas (trés)
regices, onde é observado mudanca de sinal no fator-g, um efeito causado puramente
pelo forte campo elétrico. Finalmente, quando o campo magnético cresce, observamos um
desdobramento nas curvas de dispersao com os ramos [h ocorrendo em um maior intervalo
de energia se comparado com o dos ramos hh, visto que estes seriam comprimidos por
alguns dos estados [h pertencentes ao mesmo grupo de interacao ou de acoplamento.
Acima de 15 T a energia dos estados [h; ¢é encontrada abaixo das energias dos estados
heavy-hole de nimero de Landau grande, hhy, hhs, ji que esses estao desacoplados
em outros grupos, portanto podendo mostrar estas regioes de cruzamentos para valores
especificos do campo magnético.

Claro que o cédlculo de magneto-tunelamento através de uma heteroestrutura de bar-

reiras duplas é um passo seguinte simples que estd em fase de desenvolvimento.
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Capitulo 5

Formalismo k-p para Potenciais AC

O uso de métodos dependentes do tempo para se investigar o tunelamento de elétrons
ou de buracos em heteroestruturas semicondutoras ganhou tremenda importancia nas l-
timas décadas. Uma grande variedade de métodos numéricos para se resolver a equagao de
Schrodinger dependente do tempo foram desenvolvidos, entre os quais podemos destacar
Split- Operator [1, 2, 3|, Crank-Nicholson [4] e Lanczos [5]. Em alguns destes esquemas
pode ser necessdario um incremento de tempo 7 bastante pequeno para que se obtenha
uma solugao com razodvel precisao. Nestes casos sao exigidos grandes esforcos com-
putacionais, principalmente quando os potenciais envolvidos dependem explicitamente
do tempo. Dessa forma, gostariamos de construir esquemas mais precisos que pudessem
gerar boa precisao numérica usando estruturas computacionais simples.

Algumas aproximagoes polinomiais [6] para se propagar uma solugdo da equagao de
Schrodinger dependente do tempo foram testadas, utilizando a primeira e segunda ordem
da expansao de Magnus do operador evolucao para aumentar estabilidade e melhorar
a precisao das solugbes numeéricas. Recentemente, um esquema implicito [7] de alta
ordem de precisao O(7%M) foi obtido, usando-se as expansoes de Magnus para o operador
evolugao e a aproximacao diagonal de Padé (M /M), e foi aplicado a um problema simples
como a do oscilador harmonico unidimensional.

Neste trabalho nés estamos interessados em desenvolver este formalismo implicito
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dentro da formulagao multibandas da aproximagao de massa efetiva onde a precisao
chegue a O(7°) com possibilidades de aplicagoes nos estudos de dindmicas transientes
e coerentes para os diferentes tipos de portadores em uma heteroestrutura, usando um
Hamiltoniano k - p. Neste capitulo discutiremos os principais detalhes da montagem
desse esquema, que serd usado no Capitulo 6 no célculo das propriedades dindmicas de
todos os tipos de portadores em uma heteroestrutura do tipo pogo quéantico, sob a acao

de fortes campos elétricos AC.

5.1 O Método Numeérico

A evolucao temporal das fungoes de ondas em heteroestruturas semicondutoras sao
obtidas resolvendo a equacgao de Schrodinger dependente do tempo

)
ih=U(r,t) = H(r, )¥(r,b), (5.45)

onde H(r,t) = Hy(r)+ V(r,t) é operador Hamiltoniano do sistema com V' (r, t) represen-
tando um potencial AC. Em geral, a solu¢ao da Eq. (5.45) para a fun¢do de onda, pode
ser escrita na forma

U(r,t) = Ult, o) (r, to) (5.46)

onde U(t, to) = D{exp[— f H(r,t)dt]} ¢ o operador evolugao temporal e D o operador
ordenamento cronolégico de Dysson. Na Eq. (5.46) nés caracterizaremos o estado inicial
do sistema pela funcao de onda ¥(r, ty), sem potenciais externos. Por outro lado, ¥(r,t)
levarda em conta a completa evolu¢ao do estado quando um campo externo V(r,t) for
ligado.

Para resolvermos a Eq. (5.45) sob a condigao (5.46) seguiremos o mesmo procedimento

27“ é o perfiodo do campo

apresentado na Ref. [7], ou seja: (a) Assumindo que T =
AC; dividiremos o intervalo de tempo [0,7] em K segmentos. Assim, definimos um

deslocamento temporal, Aty = tx. 1 —t;, = 7, onde T determinard uma apropriada escala
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de tempo para cada sistema em estudo; (b) A solugdo em t = t,1 é obtida através da

funcao de onda em t = t;, de acordo com a transformacao
U(r, tys) = Ultppr, tr)0(r, t), (5.47)

com

~

U(tk+1, tk) = exXp {—ZTHk} . (548)

Nesta expressao, Hy é um Hamiltoniano efetivo que é obtido usando a expansao de

Magnus [9]:
tht1 te+1 tet1
1 Z / " " / .
Hk_% / dt H(r,t) + o /dt /dt [H(r,t"), H(r,t)] + ...... ; (5.49)
t 123 7%

(c) Para uma desejavel precisao €, a série (5.49) é truncada em uma certa ordem

M = M(e, 7) da expansdo. Portanto, para um dado truncamento M, teremos

Ul(trsn, tr) = exp {—iTHy,} + O(72M+1). (5.50)

Para se visualizar a ordem de magnitude para um truncamento especifico, M, podemos

fazer uso da aproximagao diagonal de Padé (M /M) [8] para a funcao exponencial, exp(z),

exp(z) = ﬁl (1 + Zi:)_l (1 - f)

onde z; s30 os zeros da fungao hipergeométrica 1 Fy (—M, —2M, z). Com esta aproximacao

que pode ser escrita na forma

+ O(2MHh, (5.51)

acima podemos generalizar a Eq. (5.51) para o operador exponencial exp {—i7Hy }. Logo,
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de forma andloga, obtemos

2M 2M

s=1

M (M)« -1 (M)

sendo I o operador identidade e os parametros agM) = 12M/ zs estando relacionados com

os respectivos M zeros de 1F;. De acordo com as bem conhecidas propriedades dos M
zeros, zs, [8] temos as seguintes relagoes:

Im {a{"} <0 e 0,6 < Re{a{™} < 3,5714 para s= 1,2, .., M.

A representagao (5.52) pode ser garantida para um dado intervalo de tempo, 7, que
satisfaca a condigao

-1

T <2Mpu HH,QW) , (5.53)

onde HH,(CM) H define a norma do operator H; para um conjunto de fungdes u(r,t) per-

tencentes ao espago de Hilbert H definido pelas solugoes do Hamiltoniano H(r,t). Por-

PR ralM) T(agM))*
tanto é possivel mostrar que o operador T = H I+ Hi | /[ I+ —+—Hk

1 2M 2M
¢ isométrico, isto é Hqu = ||ul|, para qualquer estado u € H. Entao, segue-se que as
funcoes auxiliares {\I!k+s/ M } €H com s= 1,2, .., M satisfazem as relagoes
Qhts/M — Tph+(s=1/M) g =193 .. M
(5.54)
[[WH|] = o = = [|wE|

ou, equivalentemente,

I+ T(OégM))* HOM) | ghts/M (1 4 TagM)H(M) Pkt (s=1)/M (5.55)
oM k oM F ’ '

ondes=1,2,.. Mek=12...,. K —1.

As Egs. (5.54) e (5.55) mostram um formalismo direto para obtermos uma solucao da

equagao de Schrodinger dependente do tempo. Este é um formalismo de ordem 2M que
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preserva a norma da funcdo de onda em cada instante (passo) de tempo. Portanto, as
funcoes UF+s/M podem ser consideradas como uma solucdo aproximada no conjunto de
instantes de tempo fraciondrio ¢y s/m =t +75/M, com s = 1,2..., M — 1, no intervalo
de tempo [tg, tri1]-
Vamos primeiro considerar a aproximacao de primeira ordem, que é equivalente a se
considerar M = 1 nas relagoes acima. Neste caso, solucdo 1 Fi(—1,—2M,z) = 0 tem
(1) (1)

somente uma solucao, 2, = —1, ou seja, a; * = —i. O Hamiltoniano efetivo, H,EM), pode

ser escrito como:

1 [t H(t 2
MY = = a@d = T T2 4 o) (5.56)
Th Jy, h
Assim, a Eq. (5.55) tomara a forma:
T kil T %
L+ CH(b+7/2) ) U = (1= ZH b +7/2) | O (5.57)

Usando a transformagao de Cayley [10], a expressdao acima pode ser reduzida a bem
conhecida relagdo de Crank-Nicholson [4]. Neste grau de precisao, reproduzimos os re-
sultados dentro do famoso método de Crank-Nicholson.

Para se prosseguir adiante, podemos analisar o procedimento (5.55) que se obtem até
segunda ordem, M = 2, na expansdo de Magnus (5.49). De acordo com o formalismo

desenvolvido, necessitamos do operador Hg) que é obtido de forma exata, até ordem

O(1%). Com M = 2, duas solugoes emergem através dos zeros, zf) = -3 +1i/V3,
zéz) = —3—1i/+/3 e os coeficientes a tomando os seguintes valores, oz§2) =a=—i+1/V/3,
o) = —ar=—i—1 /V/3. Assim, a relacio funcional (5.55) pode ser reduzida para um

conjunto de duas equagoes acopladas:

<I n %f(i n 1/\@)%(5)) grH/2 <1 + iT(_i + 1/\/5)7153)) 4 (5.58a)
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(1 i ir(z’ 1 /\/§)H§f)) ghtt = <I+i¢(—z’ —1 /\/E)H,(f)) ht1/2, (5.58b)

Desta maneira, a evolucao do sistema para ¢t = t;.1 pode ser escrita em termos da

funcao de onda para t = t; na forma
U = U(tyeyr, t) UF, (5.59)

onde o operador evolugao, até ordem O(7°) de precisao, é dado por:

Oltern,te) — (I+}1T(i— 1/\/§)H;2>)_1 (I—l—%’(—i— 1/\/§)H,(f)) «
(I + %17'(@' + 1/\/§)H§f)) B <I + %17(—2' + 1/\/§)H§f)) . (5.60)

E possivel mostrar que o operador U(tri1,tr) satisfaz a necessdria condi¢do de uni-
tariedade:

A~ -~ A~ A~

U(trrr, te)[U (trgas tr)]T = (U (trga, 06)]TU (b, 1) = 1 (5.61)

isto ¢, preserva as normas das fungoes de onda dos estados até ordem O(7°).

5.2 Modelo do Hamiltoniano k - p Dependente do
Tempo

A dinadmica dos estados eletronicos em pogos quanticos formados por heteroestruturas
semicondutoras III-V or II-VI, com simetria zincblende, submetidas a um campo elétrico
AC pode ser descrito pelo Hamiltoniano 6 x6 k - p jé discutido na Capitulo 2. Aplicando-
se um campo elétrico ao longo da diregao de crescimento do pogo quantico (diregao-z),
o potencial externo AC' pode ser escrito como V(z,t) = —eFyzcos(wt — %), onde Fy é

a intensidade do campo. A fase determinara que, em t = 0, os estados sao solugoes

do Hamiltoniano k - p sem o campo AC. Dentro da aproximacao de massa efetiva uma
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funcao de onda de um dado estado no poco quéantico, terd 6 componentes e toma a

seguinte forma:

Uy (r,t) = > Fy(z, huw(r), (5.62)

VS S

v
onde {uy(r)}, v = 1,2...6 é o conjunto das fungdes de Bloch no ponto I' da zona de
Brillowin, F, é a funcao envelope para cada portador associado com o movimento ao
longo da direcao-z, k e p sao, respectivamente, os vetores de onda e posi¢ao no plano zy
e S é uma constante de normalizacao.

A dindmica do elétron na banda de conducao ou de buracos na banda de valéncia,
de acordo com o modelo k - p multibandas, é determinado por um conjunto de equacoes

diferenciais acopladas para as seis funcoes envelopes {F) }:

6
ih%Fv(z, t) = U,Z_l {Hw/ (k, —z%) + (Vo(2) +V(2,1)) 6%/} Fy(z,t), v=1,2..6.
(5.63)
Nesta expressao, Vy(z) é o potencial estédtico que confina os portadores dentro do pogo
quantico com as interfaces colocadas em z = + d/2, isto &, Vy(z) é definido pelos band-
offsets AEY) para banda de conducdo (valéncia) nas interfaces e H,, sdo os elementos

de matriz do Hamiltoniano k - p, e escritos na forma:

0 0 1 0
— D@L 1) (0)
Hyp 8zD 8z+2 {D ) 8z} DY, (5.64)

onde DY (j = 0,1,2), ¢ a matriz dos coeficientes (9/9z)? do Hamiltoniano Hy.p.

Como foi dito, a condigao inicial para o nosso sistema, ¥(r,0), serd um estado lo-
calizado, solucao de Hy.p, representando um dado portador na banda de condugao ou
na banda de valéncia do pogo quantico. Portanto o estado inicial do pacote, ¥(r,0),
é formado por uma combinacao linear do conjunto de fungées {F,(z,0)} descritas pela

solugoes da equagao de Schrodinger do pogo quantico,
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ZG: [H {k, —z’a%} + Vo(z)&w/] Fy(2,0) = E(k)F,(2,0), v=1,2..6.  (5.65)

v'=1

As solugoes deste conjunto de equacgoes diferenciais acopladas, no potencial estatico
sao obtidas com a combinacao dos métodos de diferencas finitas e da Poténcia Inversa,
jé descritos em detalhes no Capitulo 3. Procedendo, entao, da mesma forma que naquele

capitulo obtém-se

Ha,a—lFa—l + Ha,aFa + Ha,a—i—lFa—i—l = EaFay g = 1, 2, N (566)

onde F, é um vetor de ordem 6 e cujos valores sao dados em cada sitio da rede, z = z,,

no instante t = 0, (F = [Fy, Fy, F3, Fy, Fs, Fg]). Neste esquema,

D®(z,_1/2) + D@ (2,412)

HO’,O’ = D(O) (Za) + %(za) - a2 (567&)
D®)(z, DD (z,) + DD (2,
H, . = (;ﬂ/ 2) DTG )Za (zoz1) (5.67b)

onde D(2)(Zo-:tl/2) = D(2)(z")+;)(2)(z"ﬂ) , 2041 = 2o £ a ea=d/N é o intervalo de dis-

cretizacio ao longo do eixo z. E importante salientar que o método numérico dependente
do tempo, descrito na segao (5.1), pode ser aplicado imediatamente para operadores
Hamiltonianos H(r,t) que sdo “bounded” mno espaco de Hilbert onde as solugdes sao
investigadas. Neste caso podemos garantir que existe uma norma para o operador H,gM)
(‘ ‘H,SM)H), que existe convergéncia para a expansao (5.52), para todos os intervalos
de tempo 7 que cumprirem com a condi¢do dada na Eq. (5.53)]. Portanto a equagio
matricial para o problema estaciondrio dado pela Eq. (5.66) apresenta um conjunto de
autovalores e autofuncgoes.

De maneira a satisfazer a condicao necessdria para que exista a norma do operador
H,(cM), nés resolvemos nosso problema para um espaco de Hilbert restrito, onde H = H(z)

serd definido na regido do espago, [—L, L] (L > d), onde se imporéd as condigoes de
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contorno

F,(=L,0) = F,(L,0) = 0. (5.68)

A condicao L > d torna-se necessdria para que se evite indesejdveis interferéncias entre
estados. A simulacao serd realizada no intervalo [—L, L], ( 2L ~ d onde d sera a dimensao
da ordem da seccao do feixe do laser que, em geral, tem ordem de poucos um).

Uma vez conhecidas as fungoes envelopes F,(r,0), v = 1,2,...6 , podemos construir o
estado inicial ¥(r,0) para estender o formalismo dependente do tempo para o Hamilto-
niano multibandas. Na representacao k - p, a Egs (5.58a) e (5.58b), para cada tempo t,

podem ser escritas como:

(x + i( + 1/¢§>H§f>) FEH2(z) = (I + }ﬂ—z’ + wﬁ)H,i”) Fi(z),  (5.69)

(I + iT(z’ - 1/\/§)H§f)) Fitl(z) = <I+iT(—i - 1/\/§)H§f)) FiH2(z).  (5.69D)

Essas duas equagoes diferenciais acopladas podem ser resolvidas, seguindo as prescri-
¢oes do método das diferengas finitas. Isto é, o primeiro conjunto de equagoes (5.69a) nos
fornecerd o vetor F&/%(z;) desde que os valores F%(z) (i = 1,2, ....N) sejam conhecidos.

: — Y ~ : . A
Assim, as fungoes F, / (z;) s@o obtidas resolvendo-se o sistema de equagoes lineares
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(L)1 (L)1, 0.. . 0 Fity/2 £k
(LD)2n (L2 (LP)23- . 0 Fyt? £}
0 (LP)s2 (L) 0 _

0 0 e (L) v-1v-1 (L)n-1w Fi? fy_1
0 . . L)1 (Lww | [ FN ]| £

(5.70)

onde os operadores diferenciais matriciais tém a formas:

B (2) 1) (1) (2) 7]
@) _ Taf1/D (Zox172)  DW(z,) + DW(z,41) 32D¥(2,)
(L7 (@) o1 = 4 {h ( a? 4a + a ’

(51(42)(05))0,0 = I_% {}_11 (D(O)(Za) + VO(ZG) -
D), (2041) = DY, (20-1) }

D(2)(Za—1/2) + D(Q)(Za+1/2)>
CL2

+Zo-gl]:+ 041

2a
(5.71a)
Nesta 1ltima expressao, os coeficientes sao dados por
€F0
g1(w, g, Fo) = For [sen(wtri1) — sen(wty)], (5.71Db)

% {wr [sen(wirr1) + sen(wty)] + 2 [cos(wtp1) — cos(wir)]} -

(5.71c)

92(‘*)7 T, FO) =

iy

A evolugao dos estados para cada instante, se obtém com tp — t — 5.

Os vetores, f¥ | da Eq. (5.70), sdo obtidos de maneira similar através da expressao:

£ = (L (—a))o o 1 FE 4 (LD ()0 o FE + (LD ()i FEL. (5.72)
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De maneira completamente andloga podemos obter todos os elementos do conjunto de
valores para as fungoes envelope {F*™1(2,)}, usando a Eq. (5.69b) e tomando a evolugao
no tempo entre txq € tgy1/2-

Tendo completado a descricao de montagem dos detalhes do método niimerico que
usaremos para encontrar as solugoes da equacgao de massa efetiva multibandas dependente
do tempo, vamos mostrar, no préximo capitulo, como podemos estudar as dindmicas
transientes de cada um dos vdrios tipos de portadores em um pogo quantico e sob a acao

de um potencial AC.
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Capitulo 6

Dinamicas Transientes e Coerentes

de Portadores

Neste capitulo vamos usar o formalismo numérico, descrito no capitulo anterior, para
estudar, discutir e apresentar resultados para as propriedades dindmicas transientes de
elétrons e de buracos, em um pogo simples de GaAs/GagrAly3As. Os portadores es-
tardo submetidos a um campo AC, V(z,t) = —eFyzcos(wt — 7/2)I, sendo I a matriz
identidade.

Esses resultados serao apresentados em funcao de dois parametros basicos. O primeiro,

E

definido pela energia, £/, de um portador como o = ;2. Isto define uma razao entre as

freqiiéncias de localizagao espacial (w; = %) e a do campo AC, para cada um dos diver-
sos portadores. Ele tem como principal caracteristica a definicao dos comportamentos
dindmicos (respostas) associados com as diferengas entre as massas efetivas dos porta-
dores para uma mesma freqiiéncia AC. O segundo, definido como f = eFyL,/hw, esta
associado com a razao entre a freqiiéncia de Bloch, definida como w$ = ﬂh/lu, e a fre-
qiiéncia w do campo AC. E claro que 3 é determinado pela intensidade do campo aplicado
e por uma distancia caracterfstica do sistema, L., que é a largura do pogo quantico. Do

ponto de vista classico, wy) mede o nimero de vezes, por unidade de tempo, que um

portador choca com uma dada barreira, devido a agao imposta pelo campo elétrico.
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Devido as diferengas entre massas efetivas dos vdrios tipos de portadores (elétrons
ou buracos leves e pesados), os seus regimes dindmicos serao distintos e dependem das
relacoes entre as freqiiéncias caracteristicas do campo AC, w, com a freqiiéncia de Bloch,
w, e com a freqiiéncia de localizagao espacial, w;. A energia do portador, ou a freqiiéncia
de localizacdo espacial determinard os limites, w; < w (regime de alta freqiiéncia) e
w; > w (regime de baixa freqiiéncia), respectivamente. Para esses dois regimes diferentes,
a intensidade do campo AC aplicado serd considerada alta quando w9 > w (campo forte)
e fraca quando w§ < w (campo fraco).

Para descrevermos essas dinamicas tornar-se-a necessdrio usar um modelo que des-
creva, bem nao s6 as bandas de energia de cada portador mas, principalmente, as suas
inerentes diferencas. Para isso, utilizamos o modelo k - p, que apresenta uma dindmica
bem mais completa e com sérias diferencas se comparados ao modelo de Hamiltoniano
parabdlico para tratarmos cada um dos portadores. Essas diferencas podem ser melhor
observadas, analisando-se e comparando as relagoes de dispersao em cada modelo, que
exemplificamos na Fig. (6-1). Note que tanto a energia cinética de elétrons e buracos
como o ordenamento crescente dos niveis na banda de valéncia, sao completamente di-
ferentes nos dois modelos. Para facilitar a comparacao dentro da banda de condugao,
usamos um valor de massa efetiva diferente para o elétron no modelo parabdlico, afim
de que os resultados para o nivel F7, nos dois modelos, coincidissem para k = 0. Nosso
interesse entao seria usar o método k - p para estudarmos as dindmicas destes porta-
dores assim como os efeitos da nao-parabolicidade destas dispersoes de energia nos seus
comportamentos dindmicos.

Nas segoOes seguintes estaremos estudando e apresentando os resultados referentes
as quase-energias, FE,(t), as probabilidades de tunelamento, TI(¢), e os deslocamentos
médios dos portadores, < Z,(t) >. Vamos mostrar exemplos e discussoes sobre as
condicoes necessdrias para se observar o fenomeno de Localizagao Dindmica para o
modelo multibandas, no sistema fisico estudado.

Inicialmente, na segao (6.1) apresentaremos os resultados para as quase-energias, co-
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Figura 6-1: Comparacao entre as estruturas eletronicas dos portadores calculadas com
o modelo k - p (linhas cheias) e com o modelo parabdlico (linhas pontilhadas) para um
poco quantico, GaAs-Gag7Aly3As, com largura L, = 100 A. A parte (a) corresponde a
estrutura eletronica da banda de conducao e a parte (b) da banda de valéncia. A massa
efetiva do elétron (m, = 0,0665mg) em GaAs foi modificada (m. = 0,09155 mg), para
que o primeiro estado, £} em k = 0, nos dois modelos tivessem o mesmo valor de energia.
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mo funcao do tempo, para diversos portadores, e como funcao do pardmetro 3 para uma
freqiiéncia fixada (a fixado). Neste caso determinaremos em que condigdes poderemos
observar o chamado “efeito Stark AC 7. Nas segbes (6.2) e (6.3) apresentaremos,
respectivamente, os resultados para os deslocamentos médios dos portadores e suas pro-
babilidades de tunelamento que determinarao as condigoes e os detalhes para se chegar a
localizacao dindmica. Outros dados importantes que serao estimados sao os tempos tipi-
cos de tunelamento para os diferentes portadores, ao calcularmos as taxas de tunelamento
(fluxos de particulas) através do sistema. Finalmente na se¢ao (6.4) apresentaremos um
rédpido estudo dos comportamentos dindmicos para k # 0.

Todos os efeitos que serao apresentados e analisados sao referentes a um 1nico poco
quantico de GaAs-Gag7Alp3As com largura, L, = 100 A, e com barreiras laterais,
Ly, = 450 A. Mostramos na Fig. (6-2) uma amostra esquemdtica dos efeitos do campo
elétrico sobre um pogo quéantico quando submetido a um potencial AC' assim como
as distancias usadas nesse trabalho. As longas distancias usadas para as barreiras sao
importantes para evitarmos possiveis reflexoes ou interferéncias além de nao afetarem os
valores das auto-energias do Hamiltoniano Hy.p. E sempre importante evitar possiveis
interferéncias entre estados uma vez que mascarariam as suas propriedades dindmicas.

Neste trabalho, as freqiiéncias angulares, w , serao medidas em unidades de meV/#,

para facilitar a comparagao com os valores tipicos de auto-energias no material.

6.1 Propriedades das Quase-energias dos Portadores

Nos sistemas submetidos a um potencial dependente do tempo, a energia de uma dada
particula nao serd uma quantidade conservada. As essas quantidades dependentes ins-
tantaneamente do tempo, as denominaremos de quase-energias. A determinagao destes
valores nos dard informacoes importantes sobre como um dado portador estd recebendo

ou dando energia para o campo AC aplicado. Definimos a quase-energia dependente do
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v Mzt) =- eF zcos (uf - 172)

Figura 6-2: Pogo quantico submetido a um campo AC, —eFyz cos(wt — 7/2). As linhas

pontilhadas mostram o efeito do potencial AC' sobre o potencial estdtico da heteroes-
trutura.
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tempo para um dado estado, como:
E(t) = (F(z,t) | H(z,1) | F(z,1)) (6.1)

onde F(z,t) s@o os estados do sistema determinados pelo operador evolugao e descritos
anteriormente no Capitulo 5. Também, H(z,t) = Hyp + [V (2) —eFpzcos(wt —F) | T é o
Hamiltoniano total que determina a dindmica de cada portador do sistema sob a acao do
campo AC e do potencial (estatico) de confinamento espacial, V(z), que é determinado
através dos off-sets para cada tipo de portador. O primeiro termo independente do
tempo, Hy.p, jd foi bastante discutido nas aplicacoes para algumas situagoes estdticas
estudadas nos capitulos anteriores.

A seguir, discutiremos as peculiaridades das quase-energias dos vérios portadores,
elétrons e buracos, (Ey, HH,, LHy, HHs, LH,, ...... ) calculadas para dois valores especi-
ais da freqiiéncia AC, w; = 0,0125 meV/h e wy = 0,0055 meV /h. O primeiro (segundo)
valor estd associado com o primeiro (segundo) zero da fungao de Bessel, Jo((3), que é
solucao analitica para o operador evolucao temporal, quando a dindmica do sistema é
governada pelo modelo parabdlico de Hamiltoniano. A intensidade do campo elétrico
aplicado, eFy = 0,2 meV/A, ou ainda o valor do campo elétrico AC, Fy =20 kV/cm
(1 meV/A = 10 kV/cm), sdo parametros comuns usados na maioria dos exemplos estéti-
Cos.

A dinamica de um elétron, com energia E;, para a freqiiéncia w, [Fig. (6-3)] ¢é
mostrada na parte (a). Note que o portador apresenta uma periodicidade onde o seu
periodo tem um valor exatamente igual a metade do perfodo do campo ou do potencial
AC aplicado. Esta propriedade existe uma vez que o Hamiltoniano total possui a seguinte
simetria combinada,

H(—z, t+ %) = H(z,1). (6.2)

Isto é, uma troca de sinal tanto no termo temporal (coseno) como no termo espacial,

z, deixard o Hamiltoniano invariante. Claro que o potencial do poco quéntico, devido
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Figura 6-3: Quase-Energias dos portadores, em funcao do tempo, num pogo quantico de
GaAs-Gag7Alp3As. Usamos k = 0 e w; = 0,0125 meV/h (parte a), correspondendo
ao primeiro zero da fungao de Bessel Jy(,), (5; = 2,410). Na parte (a) mostramos a
quase-energia do elétron E; e dos buracos (HH,, LH,, HH,), e na parte (b) mostramos
s6 as quase-energias dos estados da banda de valéncia.

aos off-sets, também possui a simetria de inversao, uma vez que a origem do sistema de
coordenadas foi escolhido no centro do poco. Mais claramente, quando estamos tratando

do célculo dos valores das quase-energias num periodo, tudo o que aconteceu durante

a fracdo de intervalo de tempo (0, %) para cada portador, serd repetido na fracao de
intervalo seguinte ( %, T). Esta simetria ¢ equivalente ao caso onde tivessemos invertido o
sentido (sinal) do campo elétrico. Esta troca ou inversao nao poderia modificar um dado
autovalor de energia de um portador submetido a este potencial estédtico, tanto para um
campo elétrico aplicado ao longo do eixo positivo quanto ao longo do negativo.

A Fig. (6-4) abaixo, mostrando a densidade de probabilidades para os estados de elétrons,
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nos instantes % e ==, onde atingirfamos a méxima amplitude (ou inclina¢do) do campo
(do potencial). Note que esta figura ilustra, com bastante clareza, os argumentos des-
critos acima e que deram origem a metade da periodicidade para as quase-energias de
um dado portador, desde que estejam num regime de baixa freqiiéncia onde conseguisse
acompanhar (ou responder) as variagoes temporais do campo elétrico. Para esta simu-
lagdo usamos um campo bastante forte, para mostrar as configuragoes , + eFyz (onde
o campo eFy = 67 kV/cm), das densidades de probabilidades (ou localizagoes espaciais)
dos portadores.

Esta propriedade dindmica, relacionada com uma simetria ou invaridncia do Hamil-
toniano, ficara ainda mais evidente (para o elétron), quando o campo AC é aplicado com
uma freqiiéncia ainda menor, como w = wy, o segundo zero de Jy(3), que veremos mais
adiante.

Note mais ainda, que o portador LH; da Fig. (6-3) apresenta uma dindmica quase
idéntica & do elétron, porém em uma escala um pouco menor, que é devido & pequena
diferenca entre as respectivas massas efetivas destes portadores. Mais importante, ob-
serve que o par elétron-buraco-leve estd fortemente acoplado no modelo de Kane, uma
mistura existente mesmo para k = 0. Isto pode ser visto na forma do elemento Hig
do Hamiltoniano k - p, que é proporcional ao operador d%. Claro que as quase-energias
destes estados deverao oscilar de formas parecidas, porém mantendo uma diferenca de
fase m entre elas, um fato que pode ser observado nas duas figuras desta secao. Uma
forma mais simples de ver esta fase 7 seria lembrarmos que um aumento do campo elétri-
co estatico implica numa diminuigdo da energia do portador (delocalizagdo ou estado
ressonante), puxando-o para o fundo do pogo.

Por outro lado, a quase-energia do estado fundamental do buraco pesado, H H,
mostrado nas partes (a) e (b) da Fig. (6-3), apresenta um comportamento quase-periédico
uma vez que, devido ao valor muito maior de sua massa efetiva, possuird uma energia pe-

quena, isto é, mais préxima do fundo do pogo quéntico. Assim, este portador comportar-

se-4 como sujeito a uma dindmica com um outro regime, w; < w, de alta freqiiéncia ou
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Figura 6-4: Densidade de probabilidade do elétron FE; para duas configuracoes do campo
elétrico, &+ eFpz (eFy = 67 kV/cm). A linha cheia corresponde a configuragao +eFyz e a
linha pontilhada —eFyz. Note a simetria das oscilagoes idénticas ao caso de uma funcao
de Airy para campos elétricos estaticos.
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de forte localizacao espacial, & << 1. Logo, este portador nao responderia instantanea-
mente a todas as excitagoes provenientes do campo elétrico AC, co-existindo com uma
situacao ligeiramente fora da ressonancia entre a freqiiéncia AC e a freqiiéncia de Bloch,
Wy .

Para uma freqiiéncia AC aplicada, ws < wi, as quase-energias de todos os estados
de valéncia (exceto LH,), mostradas na Fig. (6-5), mudam para um regime de baixas
freqiiéncias. Neste caso, exibem um acompanhamento perfeito com as variagoes do cam-
po AC. O estado de elétron, como ja mencionado acima, permanece no mesmo regime e
conservando a periodicidade de w;. Estes tipos diferentes de comportamentos sao bas-
tante claros para os portadores H H;, H H, assim como para o LH; que ja era periédico
na freqiiéncia maior, w;. Contudo, o comportamento do estado excitado de buraco leve,
LH,, apresenta uma dindmica totalmente diferente dos outros trés estados de valéncia,
porque o seu autovalor de energia, no caso estdtico, ocorre muito préoximo da borda do
poco.

Entao, a quase-energia do estado LH,, muito préxima do continuo, deverd exibir
uma dindmica mista entre os regimes, w; >> w de baixa freqiiéncia e a intensidade
do campo aplicado, % = [ >> 1, determinando também a situagao wf} > w de
um campo forte. Desta forma, este portador estard muito mais sensivel as variacoes do
campo, exibindo facil probabilidade de tunelamento ou mesmo estando completamente
liberado do potencial estdtico (energia passa para o continuo, acima do off-set). De
uma forma mais simples, o campo levanta uma extremidade do poco e abaixa a outra,
junto das interfaces. Dependendo da quantidade de energia deslocada, este estado pode
passar de uma situacao de quase-localizado espacialmente para outra completamente
ressonante ou quase-livre. Isso pode ser observado na Fig. (6-6), para distancias longe
, € varias

do centro do pogo, onde o valor da densidade de probabilidade, |¥px,(z,t = 1)|?

ordens de grandeza superior aos valores dos outros trés estados que estao numa situagao

Y

de “dinamicamente localizados 7. Este estados localizados sofrerao menores efeitos das

variacoes do campo AC' e, assim, suas quase-energias ficarao bem préximas dos valores no
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Figura 6-5: Quase-energias do elétron (a) e dos buracos (b) em & = 0 para uma
freqiiéncia we = 0,0055 meV /h associada com o segundo zero da fungao de Bessel Jo(5).
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potencial de confinamento estatico (localizagao espacial). Observe que a fungao de onda

do buraco leve, L Hs, na regido exterior ao poco, mostra oscilagoes bem mais pronunciadas
? 9 )

que a dos outros estados. Isso é devido ao seu mais forte cardter de uma funcao de Airy,

(solucdo exata para um Hamiltoniano parabdlico com um potencial linear) quando o

T
4

ou, ainda, em 3L ( ndo mostrada).

campo AC atinge a intensidade maxima em .

Finalmente, quando a modulagdo do campo AC' é tomada como espacialmente cons-
tante, isto ¢ V(z,t) = eFyL.cos(wt — %), a periodicidade induzida nas quase-energias
é sempre preservada para todos os portadores, qualquer que seja a freqiiéncia AC ou a
intensidade do campo aplicado, como mostrado na Fig. (6-7). E interessante observar
que o periodo volta a ser idéntico ao do campo AC aplicado, devido ao fato de que a
operacao de inversao espacial, (z — —z), ndo mais existe para modificar o Hamiltoniano
total enquanto a simetria temporal, associada a mudanga t — t + 7'/2, continua sendo

valida. Mas especificamente, neste caso teremos outra simetria (ou assimetria) para o

Hamiltoniano:

H(—z, t+ %) = — H(z,1), (6.3)

isto é, passard a ter a mesma periodicidade do termo AC. Claro que agora, aquela quan-
tidade de energia ganha do campo pelo portador, no intervalo (0,7/2) serd devolvida na
outra metade do periodo.

Finalmente, vamos analisar os comportamentos dindmicos dos diferentes portadores,

eF()Lz

== Nesses calculos
W

através de suas quase-energias, como funcao do pardmetro g =
usaremos um valor de freqiiéncia baixa e fixa, w = 0,0055 meV/h, e variamos as inten-
sidades do campo AC ( variando os valores de (3) , como mostrado na Fig. (6-8). Note
que existe um “efeito Stark” AC , do tipo adiabdtico, muito semelhante ao caso com
campo elétrico estatico. Aqui, as quase-energias também apresentam uma dependéncia
quase-parabdlica com a intensidade do campo (ou com f3).

E importante observar que, para o intervalo de amplitudes dos campos considerados,

a quase-energia de LH, ([parte (c)]) apresenta as seguintes diferencas: i) Primeiro, varia
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energia préximo do continuo.
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Figura 6-7: Quase-energias dos estados fundamentais de elétron e de buraco pesado,
num potencial AC, —eFyL.cos(wt — %) com k = 0. Note que a periodicidade ¢ mantida
qualquer que seja a intensidade do campo, 5 = eFyL,/hw, aplicado.
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de forma oposta aos outros portadores quando o campo aumenta; ii) Segundo, apresenta
um minimo indicando que o portador passa a devolver a energia ao campo, em torno de
B ~ 10, um valor muito préximo do quarto zero da funcao de Bessel, Jy(03).

Os comportamentos dos deslocamentos Stark AC, dos outros portadores sao os espe-
rados, pois um aumento de campo implica numa diminuicao da energia, como discutido
anteriormente. O efeito Stark AC apresentado pelo portador LH; ¢ um fato novo e, até
certo ponto, surpreendente. A explicacao para este comportamento, pode ser encontra-
da ao analisarmos as dispersoes de energia os portadores, no modelo k.p, mostrado na
Fig. (6-1). Note, que as dispersoes de todos os portadores, exceto o LH;, seguem uma
tendéncia tipo a do modelo parabdlico, em k ~ 0. Porém, devido a seu forte acoplamen-
to com os estados da banda de condugao, o LH; mostra uma dispersao com massa
negativa” | devido sua curvatura para “cima” (dire¢do ao fundo do pogo). Assim, en-
quanto todos portadores estao “diminuido” suas energias, sob a acao do campo, o LH;
estd, na realidade, aumentando a sua. Esse sinal de massa efetiva diferente em k = 0,
produz o deslocamento Stark AC oposto ao que se deveria esperar, para este portador.
A posi¢ao do minimo onde o portador apresenta masssa com o mesmo sinal dos outros,
dependers da diferenca de energia entre o méaximo da dispersao do LH;, onde % =0
e Ery(0). Quando a energia do campo igualar este valor, o portador iniciard o processo
de deslocamento Stark AC, como os demais portadores. No presente exemplo (perfil do
pogo) o valor do campo onde isso ocorre é em torno de  ~ 10. Acreditamos que esta

propriedade pode ser muito bem explorada em muitos dispositivos de transporte.

6.2 Deslocamento Médio e Localizacao Dindmaica

Uma outra propriedade dindmica que pode fornecer importantes informacoes sobre
diversos aspectos e regimes de cada portador é o valor da sua posicao instantanea média.

O deslocamento médio, < Z,,(t) > , pode ser facilmente obtido calculando-se,

126



-3,2

450,01 u o , -
(@ - 341 (b) H.
449,9- . -
3 449,81 i -3.6+ . 1
S L]
A .
2 449,71 E -3,8 .
w
\%
449,6- « B 4,0- e _
449,51 _ . E et -
B=eF L /hw 42 B=eF L /hw
449!4 T T T T T T T T T T
0 2 4 6 10 12 0 2 4 6 8 10 12
B
'6144 T T T T T T T T T T
-15,0
[ H2 L]
-6,461 . 1 -152- .
(c) = (d)
-6,48- - 1 1541 .
3 -
X - -15,6 .
A 6,50 1 ' .
w . 15.84
L 15,8 .
-6,52- - .
LH -16,0 .
1
-6,54 - = 1 -16,2 et (B) =eF L /hw
B = eF L /hw - s o
'6156 T T T T T -16'4 ; ’ ; : !
0 2 2 6 10 12 0 2 4 6 8 10 12
B B

Figura 6-8: Efeito Stark AC para o elétron (a) e para buracos (b), (c), (d) com os
valores calculados dos estados no instante ¢ = %, quando o potencial AC atinge o
seu valor méximo. As quase-energias variam de forma parabdlica com a intensidade do
campo (3. Para o estado LH; observa-se um minimo em 3 ~ 10 cuja origem é discutida

no texto.
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< Z(t) > = (F(z,1) | 2| F(z,1). (6.4)

Nao é dificil de se reconhecer que o operador z nao comuta com o operador evolucao,
U (t). Vamos analisar os comportamentos dos portadores, usando diferentes freqiiéncias
para um valor fixo do campo AC (20 kV/cm ). Vamos calcular estes deslocamentos para
dois tipos de condigoes iniciais, ¥(z,¢ = 0): i) A primeira, consideramos um autoestado
do pogo quantico com um campo elétrico F' = 0; ii) A segunda, consideramos também
um autoestado mas para o valor méximo do campo elétrico, F' = Fy = 20 kV/cm, que
ocorre em t =T/4 (ouem t = 37/4).

Ao calcularmos o deslocamento médio de cada portador estaremos estabelecendo uma
medida do seu grau de localiza¢ao dindmica. Podemos lembrar que, quando o portador
estd ligado num potencial estdtico e simétrico (assimétrico), o valor < Z,,(t) > ¢é identi-
camente zero (constante diferente de zero), condi¢do que é uma consequéncia direta das
paridades (mistura de simetrias) dos estados eletronicos em potenciais com um centro de
inversao (com assimetria espacial).

Na Fig. (6-9) mostramos o efeito do campo elétrico sobre a posi¢ao média dos porta-
dores, para duas freqiiéncias AC' e onde os valores de [ sao bem proximos da primeira raiz
da fungao de Bessel, Jy(3). Nesta figura usamos a primeira condigao inicial mencionada
acima, isto é, com todos os portadores tendo < Z,,(t) > = 0. Podemos observar rapidas
oscilacoes, em maior escala para o elétron F; e depois para o buraco L H;, indicando uma
maior localizacdo dindmica para esses dois portadores se comparada ao buraco pesado,
H H,. Essas diferencas mostram claramente os distintos tipos regimes dindmicos que cada
portador apresenta numa mesma freqiiéncia. Mais especificamente, nesta freqiiéncia, que
¢ alta para o estado H H{, nao observaremos a sua localiza¢do dindmica para o valor do
campo usado. Note ainda, que o niimero de oscilacoes em meio periodo do campo AC, é
inversamente proporcional as massas efetivas.

Na Fig. (6-10), podemos comparar os deslocamentos médios descritos acima, parte

(b), com aqueles deslocamentos médios partindo da condigao inicial, F' = Fy (t = 0) e
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Figura 6-9: Posi¢ao média do buraco leve (LH;), do pesado (H H;) e do elétron () em
fung a0 do tempo e para k = 0. A intensidade do campo AC usada ¢ 0,20 meV/A. As
duas freqiiéncias w; e wo correspondem a dois valores de 3 préximos a primeira raiz da
fungao de Bessel, Jo(3).
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Figura 6-10: Comparagao do deslocamento médio para duas condigoes iniciais. A parte
(a) mostra a posi¢ao meédia para uma condicao inicial de campo elétrico Fy = 20 kV/cm
e (b) para campo elétrico nulo. Em ambas as partes, as linhas pontilhadas correspondem
a elétrons (E,), a tracejada a buracos pesados (H H;) e a cheia a buracos leves (LH).

B = 1,519, mostrados na parte (a). Nesta segunda condi¢ao, nao existem as oscilagoes
caracterfsticas associadas com os regimes de localizagao dindmica das particulas. Note
que os estados do buraco leve, LHy,e do elétron, E;, obedecem a simetria (invariancia)
associada com a dupla inversdo de sinal, (Fy, — —Fy ) e ( 2z — —z ), como pode ser
visto na parte (a) da Fig. (6-10).

Na Fig. (6-11) comparamos os deslocamentos médios dos portadores HH;, LHq,
F para as duas raizes da funcao de Bessel. Os portadores F; e LH; possuem mais

oscilagoes superpostas para uma freqiiéncia menor, isto é wy < w;. Estes fatos eviden-
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ciam uma mudanga gradativa, de alta para baixa freqiiéncia, nos regimes dindmicos dos
portadores. As localizagoes dinamicas aumentam com a diminui¢ao da freqiiéncia, num

dado campo fixo.

6.3 Tunelamento de Portadores Foto- Assistidos

Para cada portador em presenca do campo AC, podemos definir a probabilidade de
tunelamento, como funcao do tempo, em termos da integral de “overlap” entre a fungao

(ou estado) no instante inicial (¢ = 0), F'(z,0), e no instante ¢, F'(z,t):
() = 1 = |{F(,0) | F(z. )" (6.5)

Note que esta quantidade mede a probabilidade de se encontrar o referido portador,
num dado instante ¢, fora da regiao do pocgo de potencial, uma vez que usaremos como
condicoes iniciais, os autoestados do Hamiltoniano Hy.p, localizados inicialmente na regiao
do pogo quantico. Assim, IT (t = 0) = 0, j& que todos os autoestados foram normalizados
no intervalo (—Lp — %, +Ly + %)

Inicialmente, na Fig. (6-12), comparamos as probabilidades de tunelamento para
os estados fundamentais dos portadores HH; (buraco pesado), LH; (buraco leve) e
E; (elétron) calculados para dois valores de freqiiéncia. O primeiro é associado com
o primeiro zero da fun¢do de Bessel, w; = 0,0125 meV/h e § = 2,41. O outro valor
foi escolhido préximo do dobro do primeiro, wz = 0,020 meV/h. Todos os resultados
serao mostrados e analisados em meio periodo (0, %) do campo AC, ja que podemos usar
aquela propriedade de simetria ja discutida anteriormente para o intervalo (%, T).

Note que, para ambas freqiiéncias, os estados E; e LH; apresentam clara localizagao
dindmica, com probabilidades da ordem de 2% e 4% de serem encontrados fora do
poco ou, equivalentemente, média de 98% e 96% de probabilidade de permanecerem na
regiao do pogo. Note também que o buraco pesado H H;, estando em regime diferente e

quase-periddico como discutido antes, comeca a apresentar localizagcao dindmica, mas tem
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w =0,0125 meV/i, B =241 "~
w, = 0,0055 meV/i, B,=5,52

<z, (> (&)

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5

Figura 6-11: Comparagao entre as posicoes médias dos portadores HH,, LH; e E;, nos
estados com k = 0 e para as freqiiéncias w; = 0,0125 meV/h e wy = 0,0055 meV /h que
que correspondem a dois zeros da fungao de Bessel Jo(3). As linhas tracejadas (cheias)
sdo posigoes médias para a freqiiéncia wi( wy).
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Figura 6-12: Probabilidades de tunelamento dos buracos HH;, LH; e do elétron Fj,
mostradas em escala linear [parte (a)] e logaritmica [parte (b)], para dois valores de freq
tiencias: wy = 0,02 meV /A (linhas tracejadas), ws = 0,0125 meV /A (linhas cheias). Note
que os estados F; e LH; apresentam uma clara localiza¢ ao dindAmica em comparacao
com o estado H H;. As condi ¢ao inicial é mostrada no esquema.
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probabilidade um pouco maior ( ~ 6%) de deixar o pogo que os portadores anteriores.
Uma simetria perfeita para estas probabilidades, principalmente para o elétron FEj,
pode ser vista na Fig. (6-13), onde baixamos a freqiiéncia para ws = 0,0055 meV/h e
By = 5,52. Este valor corresponde ao segundo zero da funcao de Bessel, Jo(() e,
mostramos os graficos tanto em escala linear ( parte (a) ) como em logaritmica (parte
(b) ). Note que o menor grau de localizag¢do dindmica do buraco HH;, um pouco in-
ferior ao buraco leve LH; e ao do elétron FE;, estd associado aos diferentes valores de
suas massas efetivas. Entretanto podemos estimar em qual freqiiéncia o buraco H H,
apresentaria uma localiza¢ao dindmica quase que completa. Para isso, usamos a relacao
entre as massas do elétron e do buraco pesado, para mudarmos o regime do estado H H;.

Encontramos o valor:

w3 = wa/(mp/me). (6.6)

Para os materiais compondo o poc¢o quéantico deste trabalho, temos w3 = 0,0009 meV /A
uma vez que a relagdo das massas é my/m, = 5,7. As probabilidades de transmissao,
para esta freqiiéncia, sdo mostradas na Fig. (6-14), juntamente com os resultados para
we = 0,0055 meV /h. Pode-se observar mais répidas oscilagoes e mais forte localizagoes
dindmicas para todos os estados na freqiiéncia w3, o que nao estd presente para ws. O
nimero destas oscilagoes no periodo do campo AC, inversamente proporcional as massas
dos respectivos portadores, indica bem claramente o tipo de regime e o grau de localiza-
cao de cada portador. Estas rdpidas oscilagoes estao ligadas ao fato de que para uma
freqiiéncia menor, isto é wf > w, os portadores respondem instantaneamente as exci-
tagoes provenientes do campo elétrico AC. O nimero de oscilagoes mede o nimero de
vezes que eles chocariam com as paredes das barreiras. Assim, o buraco pesado H H,
por ter uma massa efetiva bem maior que os outros portadores, possui um menor nimero
de oscilagoes.

Podemos ainda ressaltar outras caracteristicas interessantes que aparecem nas pro-

priedades dindmicas transientes dos portadores, se calcularmos as taxas de tunelamento,
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Figura 6-13: Probabilidades de transmissoes para os portadores F,, HH,, LH, para a
freqiiéncia wy = 0,0055 meV/h, By, = 5,52 (o segundo zero da fun ¢ao de Bessel) e
k = 0. A parte (a) estd na escala linear e a parte (b) na escala logaritmica. Note uma
localiza ¢ao dindmica maior para o elétron Fj.
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Figura 6-14: Probabilidades de transmissoes de buracos e de elétron para as freq iiéncias:
we = 0,0055 meV/h e ws = 0,0009 meV/h. Observe o aumento do niimero de oscilagoes
para a freqiiéncia menor e com uma maior localizacdo dindmica.
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Portador Tm (DS)
Buraco pesado (HH;) | 7,21

(
Buraco pesado (HH;) | 3,63
Buraco leve  (LHy) | 17,7
Buraco leve  (LHs) | 4,5
Elétron (Ey) | 38,7

Tabela 6.1: Tempo médio de tunelamento.

dr;—it) = 1/7(t) ou freqiiéncia dos choques. Estas taxas determinam os tempos médios de

tunelamento para cada portador, como 7, =< 7(t) >.

Como observado nas partes (a) e (b) da Fig. (6-15), as probabilidades de transmis-
sao e as intensidades das taxas de tunelamento dos buracos pesados HH; e HH, sao
bem maiores do que os outros portadores, possuindo tempos médios de tunelamento 7,
pequenos. As mudancas de sinal nas taxas de tunelamento indicam que as particulas
(elétron ou buracos) estdo ou saindo ou entrando na regido do pogo, no intervalo de
tempo t = 1/4 T. A freqiiéncia com que essa mudanga de sinal ocorre é maior para o
elétron E;, o que corresponde a um tempo médio de tunelamento maior ou uma maior
localizagcao dindmica em relagao as outros portadores. Ja buraco leve LH; possui uma
dindmica semelhante a do elétron E7, mais com um tempo médio de tunelamento menor
que do elétron, e maior que dos buracos pesados HH; e HH;. Como observado na parte
(b) da Fig. (6-15), a intensidade dos picos nas taxas de tunelamento do buraco leve LHo
é sempre crescente com o tempo, uma vez que sua energia estd muito préximo da borda

do pocgo, como ja discutido anteriormente. Dessa forma o buraco LHs est

6.4 Dinamica para k # 0

Até agora mostramos propriedades dindmicas sem levar em conta a forte mistura de
bandas pois todos os resultados anteriores foram calculados para o momento paralelo as
camadas k = 0. Nesta situagao so existe acoplamento entre elétrons e buracos leves, como

discutido no inicio das quase-energias. Para valores de k diferentes de zero, a mistura de
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Figura 6-15: Probabilidades e taxas de tunelamento de elétrons e de buracos para a
freqiiéncia w = 0,0055 meV/h e k = 0. Na parte (a) mostramos as probabilidades
de transmissdo e os tempos médios de tunelamento para cada portador. Na parte (b)
mostramos as taxas de tunelamento. Observe que menor taxa de tunelamento corres-
ponde a maior localizacao dindmica.
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componentes dos virios estados aumentara. Isso deve alterar, principalmente, a dindmica
dos buracos pesados uma vez que estarao acoplados, entre outros, com os buracos leves.

Como resultados preliminares mostramos na Fig. (6-16) as probabilidades de trans-
missao para os portadores F1, LHy, LHy, HH; e H Hs, para freqiiéncia w = 0,0009 meV /h
com o vetor de onda paralelo & = 3 x 10% cm™!.

Em primeiro lugar, notamos um aumento muito grande das probabilidades de tunela-
mentos para todos os portadores. Este ponto pode ser facilmente entendido, uma vez
que suas quase-energias, em k # 0, serao muito maiores que seus valores em k = 0 fa-
vorecendo, entao, o escape destes portadores da regiao do pogo. Note claramente que
ocorre uma mudanca muito significativa na dindmica dos vérios portadores, uma vez que
seus movimentos ao logo de z (tunelamento) e ao longo do plano = —y (energia cinética),
ficam parcialmente acoplados, via a dependéncia explicita das fungoes envelopes com os

valores do momento linear

F(z,p,k)= e

muito diferente do caso parabdlico, onde esta dependéncia fica limitada na forma de
onda plana. Como ¢ bem conhecido, as densidades de probabilidades, |F(z, p, k)|?, para
o Hamiltoniano parabdlico, nao dependem de k.

Um fato bastante interessante e ainda bastante intrigante é que s6 os elétrons conti-
nuaram “dinamicamente localizados”. Isso é, suas probabilidades de tunelamento per-
manecem iguais ou menores que no caso anterior. Talvez isso possa ser entendido pois os
estados da banda de condugao, neste material que possui energia do gap bastante grande,

teria um acoplamento bem fraco com os outros tipos de portadores, exceto com o ramo
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Figura 6-16: Probabilidades de transmissao dos buracos para k = 3 x 10°® cm™
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freqiiéncia w = 0,0009 meV /h. Note que o efeito da mistura de estados aumenta a
probabilidade de transmissao em comparacao com os casos anteriores, com excessao do

elétron.
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light-hole. Assim, a nao-parabolicidade de suas dispersoes sao pequenas e se assemelham
as obtidas com um modelo parabdlico. Por outro lado, as fortes misturas existentes en-
tre os estados da banda de valéncia, para k # 0 e para quase todos os semicondutores,
devem estar levando ao efeito de destruicao da localizagao dindmica dos buracos. De
outra forma, o aumento do acoplamento entre estados de valéncia, quando aumentamos
o valor de k, favorece o tunelamento em vez da localizacao dindmica.

Outros efeitos da interagao entre portadores da banda de valéncia e de conducao,
como a interagao Coulombiana atrativa, poderar alterar estes resultados, pois favorecerao

a localizagcao dindmica.
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Capitulo 7

Conclusoes

Neste trabalho apresentamos cédlculos de propriedades estaciondrias e dindmicas de
portadores em sistemas de baixa dimensionalidade, submetidos a campos elétricos DC e
AC e a campos magnéticos DC. Vérios formalismos, baseados na aproximacao de massa
efetiva, foram estudados e implementados. Aqui destacamos o método da poténcia inversa,
para o cdlculo da estrutura eletronica, os métodos da matriz de espalhamento e de dife-
rencas finitas para o cdlculo das propriedades de transporte. Além deles, implementamos
o formalismo multibandas k- p, dependente do tempo para investigarmos as propriedades
dinamicas de elétrons e buracos em um pogo quantico submetido a um potencial AC, na
forma V' (z,t) = —eFyz cos(wt — /2).

Para o cédlculo da estrutura eletrénica, desenvolvemos um método numérico basea-
do na técnica de diferencas finitas e no método da poténcia inversa. O método tem se
mostrado bastante estdvel e de rdpida convergéncia, permitindo se estudar heteroestru-
turas com perfis de potenciais arbitrarios. Como aplicagao desse método investigamos as
propriedades 6pticas em multiplos pogos quanticos (MQW) de GaAs/AlGaAs contendo
uma estrutura delta-doping nipi, onde usamos um modelo nao-autoconsistente para
simular a localizacao espacial devido aos campos elétricos internos. Com esse modelo,
obtivemos bons valores para as energias de transicao 6pticas interbandas. Foi possivel

estimarmos valores para temperaturas criticas onde estas transicoes mudam de cardter,
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passando de indireta (recombinagao entre estados localizados nos dois materiais diferen-
tes) para direta (recombinagio entre estados localizados na mesma camada). O nosso
grande interesse aqui foi testar o modelo numérico desenvolvido e explorar as grandes
possibilidades deste método num problema dificil mas ainda bastante atraente. Certa-
mente as bases para um cédlculo autoconsistente estao completamente estabelecidas, mas
sua implementacao nao caberia aqui neste trabalho de tese.

Também investigamos a estrutura eletronica de buracos, em um pogo quantico de
GaAs/Aly 35Gag g5 As, na presenga de campos elétricos e magnéticos longitudinais (parale-
los) como parte inicial do estudo do magneto-tunelamento em sistemas de duplas bar-
reiras. Para campo elétrico fraco ocorre uma dependéncia andémala de todos os fatores
Ghhn, (1hn, ) (Bo, F') definindo a separagdo Zeeman para cada um dos portadores nos niveis
com diferentes nimeros de Landau. Acima de 12 T ocorre uma mudanca de sinal de gpp,,
onde a separacao Zeeman torna-se mais transparentemente resolvida. Grandes valores
dos campos elétricos aplicados através da estrutura causam fortes mudancas e introduzem
distor¢oes nas dispersoes de energia de todos os estados de fndice Ny. O maior empa-
cotamento dos niveis, com o aumento do campo elétrico, produz um crescimento nas
interacoes entre estados de cada multipleto, levando a mudancas nas posicoes relativas
dos niveis de Landau de cada portador. Ocorre uma completa separacao Zeeman do
dubleto de Kramer hhg e hh{, bem como também a supressao da regiao de mudanga de
sinal para esse dubleto. Entretanto, o grupo hhy , hhi (e hhy , hhi) exibe duas (trés)
regices, onde observamos a mudanca de sinal no fator-g, um efeito causado puramente
pelo forte campo elétrico aplicado.

Finalmente quando aumentamos o campo magnético, observamos um desdobramento
nas curvas de dispersao com os ramos [h ocorrendo em um maior intervalo de energia
se comparado com os dos ramos hh. Isso ocorre uma vez que estes iltimos estados sao
bem mais comprimidos tanto pelo campo como por alguns dos estados [h pertencentes
ao mesmo multipleto que define o grupo de seus acoplamentos.

Em geral, uma das técnicas mais utilizadas para o cédlculo das propriedades de trans-
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porte em heteroestruturas semicondutoras submetidas a campos elétricos DC' é a matriz
de transferéncia. Entretanto este método apresenta instabilidade numérica quando as
dimensdes da regido barreira sio “grandes” (em geral para L, > 50 A) ou quando as
heteroestruturas sao crescidas nas diregoes [111], [110], [112] onde apresentam massas efe-
tivas muito grandes. Em vista dessas dificuldades que o método da matriz de transferéncia
apresenta, decidimos implementar, nessa tese, dois outros formalismos multibandas k - p,
dentro da aproximacgao de massa efetiva, para o cdlculo das propriedades de transporte
dos buracos em dispositivos de barreiras duplas. Um deles é o formalismo da matriz de
espalhamento (analitico) e o outro é o método das diferencgas finitas (numérico). Esses
dois formalismos mostraram boa estabilidade numérica em comparacao com a técnica
da matriz de transferéncia e foram aplicados no cdlculo das propriedades de transporte
em duplas barreiras de GaAs/Ga;_,Al,As. O nosso objetivo, aqui, foi construir mode-
los numéricos mais eficientes para aplicacao futura em sistemas com barreiras largas e
em sistemas submetidos a campos magnéticos e com fortes efeitos de strain em diregoes
exéticas dos tipos [111], [110] ou [112].

Para o célculo das propriedades de transporte dependentes do tempo, desenvolvemos
um método numeérico, baseado na representacao k - p e na técnica de diferencas finitas,
onde usamos a expansao de Magnus para determinar o operador evolugao em conjunto
com a aproximagao diagonal de Padé (M/M). O método mostrou-se bastante estével
além de permitir altas ordens de precisio (O**1!). Nesta abordagem, o esquema de
Cranck-Nicholson aparece como caso particular para o nimero M = 1. Esse método,
com M = 2, foi aplicado no estudo da dindmica transiente de portadores em pocos
quéanticos de GaAs/Gag 7Aly 3As submetidos a um campo elétrico AC.

Devido a diferencas de massas efetivas entre os vdrios portadores, observamos que
a dindmica de elétrons e buracos se apresentam em regimes completamente distintos,
dependendo das relagoes entre as freqiiéncias caracteristicas do campo AC, w, a freqiiéncia
de Bloch, wi = 2Lz com a freqiiéncia de localizacdo espacial, w; = % A freqiiéncia

h

de localizagao espacial determinard os limites de alta freqiiéncia, w; < w e de baixa
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freqiiéncia, w; > w para cada portador. Para esses dois regimes diferentes, a intensidade
do campo AC aplicado determinard o regime de campo forte quando w¥ > w e de campo
fraco quando w¥ < w.

Inicialmente investigamos as quase-energias dos varios portadores para k = 0. Encon-
tramos, que para altas freqiiéncias (w > w;) as quase-energias dos portadores apresentam
um comportamento periédico, com excessao da particula mais pesada H H; e daqueles
portadores com energia que estao préximo da borda do potencial e nao sao mais controla-
dos pelo campo AC. A periodicidade, na quase-energia do buraco H H;, s6 é obtida para
baixas freqiiéncias (w < w;) ou para um potencial AC' com modulagdo constante. As
curvas das probabilidades de transmissao e dos deslocamentos médios foram analisadas
para valores do parametro 5 = eFyL,/hw, correspondentes ao zero da funcao de Bessel.
No regime de altas e baixas frequéncias, encontramos uma forte localiza¢ao dindmica
de elétrons, e em menor escala, para o buraco leve e pesado. Devido as diferencas de
massas, a freqiiéncia de localizacao do elétron é maior que a freqiiéncia de localizagao dos
buracos. Uma outra caracteristica observada nas curvas de transmissao é o aparecimento
de rdpidas oscilacoes superpostas & medida que se aumenta a localizacao dindmica do
portador. O numero destas oscilagoes é inversamente proporcional as massas efetivas.
Estes fatos foram usados para estimarmos a freqiiéncia na qual o buraco H H; poderia
ter uma localiza¢do dindmica quase que completa.

Investigamos também o efeito Stark AC para k = 0, usamos uma freqiiéncia fixa,
w = 0,0055 meV/h, e variamos a intensidade do campo elétrico, Fy. Vimos que existe
um efeito Stark do tipo adiabédtico, bastante semelhante ao de um campo estdtico, com
as quase-energias apresentando uma dependéncia quase-parabdlica com a intensidade
do campo 3 = eFy/hw. Devido a forte mistura entre elétrons e buracos leves, o buraco
LH, apresenta uma massa oposta a dos outros estados de valéncia em k£ = 0 . Assim,
sua dindmica demonstra que o efeito Stark AC anémalo e oposto ao dos outros porta-
dores, onde o valor absoluto das quase-energias aumenta com um aumento do campo.

Este comportamento anémalo e oposto ao que se esperaria estd associado diretamente
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a nao-parabolicidade de sua dispersao, induzida pelos fortes acoplamentos interbandas e
intrabandas presentes no modelo de Hamiltoniano de Kane. O efeito Stark AC' do LH,
passa por um minimo em um campo critico, que dependerd do material e dos perfis de
potenciais estaticos. A partir do minimo, o estado volta a apresentar o efeito Stark AC
normal.

Para investigarmos o grau de localizacdao dindmica de cada portador para k = 0,
calculamos as taxas de tunelamento, %@ = 1/7(t), e os tempos médios de tunelamen-
to, Tm =< 7(t) >, calculados para o intervalo 0— > iT . As mudancas observadas
no sinal nas taxas de tunelamento, associadas as freqiiéncias de choques com as inter-
faces, é uma indicacao de que os portadores estao saindo ou entrando na regiao do pogo
quantico. Dessa forma, o elétron E;, apresenta uma maior localizacao dindmica e, conse-
quentemente, um tempo de tunelamento maior em comparagao com os outros portadores
(HHy,, HHy, LH;..) mais pesados. O buraco leve LH; possui uma dinAmica semelhante
a do elétron, com um tempo médio de tunelamento menor do que E; porém maior que
dos buracos pesados HH; e HH,. As intensidades na taxa de tunelamento do buraco
leve LH, é sempre crescente, uma vez que ele est

Por fim investigamos as probabilidades de transmissao, para k # 0. Neste caso, encon-
tramos apenas o elétron F4 ainda dinamicamente localizado. Associamos isso ao cariter
quase-parabdlico dos estados da banda de conducao por apresentarem um acoplamento
muito fraco com os ramos de buracos (gap muito grande). Por outro lado, as fortes mis-
turas existente entre os buracos da banda de valéncia produziram um aumento nas pro-
babilidades de tunelamento. Mas especificamente, suas quase-energias sao bem maiores
com o aumento de k, o que favorece o escape da regiao do poco. Para estes portadores,
os movimentos ao longo de z (tunelamento) permanece acoplado com o movimento ao
longo do plano z — y. Desta forma, movimento no plano destréi a localizacao dindmica.

Como trabalho futuro, vamos aplicar esse formalismo dependente do tempo para in-

vestigarmos as propriedades de transporte levando em conta a interacao Coulombiana

entre um par elétron-buraco, efeito que devera favorecer a localizacdo dindmica, em
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oposigao ao efeito da energia cinética planar dos buracos. Além disso, poderemos tam-
bém estudar as propriedades épticas, calculando as taxas de recombinacao entre um par
elétron-buraco como funcao do tempo, os tempos médios de recombinacao do par, tanto
em presenga como sem a interagdo Coulombiana (exciton). Estes trabalhos estao fase

final de desenvolvimento.
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Apéndice A

Parametros do Ga;_, Al As

Parametro | Unidade Gai_ Al As Referéncias
E, eV 1,59 + 1,040x + 0,4702> [1]
E, eV 22,85 2]
AE./AE, % 62/38 [3][4]
92) - 1,84 — 0,90z Calculado
Yo - 2,00 —1,68x Calculado
Y3 - 0,39 — 0, 35x Calculado
F - 2,0 —1,68x Calculado
Ny 1,9—0,76x Calculado
K —0,79 — 0, 35x Calculado
q 0,04 — 0,01z 4]
A eV 0,343 — 0,064x [5]
gs —0,44 + 3,52 — 1,542% 6]
K" - 1,72 —1,6x 4]
VT 6,85 — 3,40x 2]
v 2,10 — 1,61z 2]
Vi 2,90 — 1,61z 2]
m} mo 0,0665 + 0, 0835z [5]
mp, mo 0,09+ 0,12z Calculado
mp, mo 0,38 40, 10z Calculado
Z[,ill} mo 0,95+ 0, 20z Calculado
mk, mo 0,173 +0, 141z 5]
ag A 5,653 —0,0078x [7]

Tabela A.1: Parametros para o Ga;_,Al,As.
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Apéndice B
O Método das Diferencas Finitas

O método das diferencas finitas ([1]) é utilizado na solugdo numérica das equagdes
diferenciais de forma a transformd-las em um sistemas de equacoes lineares algébricas.
Sendo assim, as fungoes continuas sao tratadas como um conjunto de valores discretos
permitindo transformar derivadas em operacoes aritméticas simples.

Seja f(z) uma fungao analitica. Expandindo f(z), na vizinhanga de um ponto z, em

uma série de Taylor obtemos,

df(z)  a®df(2) | & Pf(2)
“4 dz +§ dz? i§ dz
df(z) d*f(z)
dz = dz
df(z) _ f(z+a) = f(z—a)

_ 2
dz 2a +0(a’)

flzxa) = f(z) £

Estas equagoes podem ser resolvidas para , resultando em

¢f(z) _ flz+a)—2f(2) + f(z — a)

dz? a?

+ O(a®).

Considerando que z varie de forma discreta sobre uma rede uniforme de N pontos e

usando a notagao com indices,
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2= 2 %1 — %4 =a; f(2) — fi ; flexa) —, fixn ;{i=1,2..N}

onde , z; e f; sao varidveis discretas obtém-se

df (2) fin— fi
dz 2a +0

(a)

?f(2) i —2fi fi—l'

dz? a?
Entretanto como o Hamiltoniano k - p é simetrizado, todos os pardmetros presentes

sdo dependentes da posicao z. Dessa forma sendo «(z) um parametro da posigao, a

d2
segunda derivada f(;) pode ser escrita como:
z
d d ir1/2fir1 — (g2 + @ic1y2) fi + @ic12fica 3
() f(2) = - o)

onde Qit1/2 = (Oéi + aiil)/Q-
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