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Resumo

Na presente tese, realizamos a modelagem computacional de estruturas semicondutoras
baseadas em pogos quanticos multiplos com barreiras de filtro e em pogos quanticos com
camadas de material semicondutor magnético diluido. Para tanto, resolvemos numericamente a
equacdo de Schrodinger dependente do tempo na aproximacdo de massa efetiva, por meio da
evolucdo temporal das fungdes de onda do sistema, utilizando o chamado método do Split-
Operator. Com as fungdes de onda evoluidas no tempo temos acesso as varidveis dinamicas do
sistema, como os acoplamentos entre os estados pela presenca de luz, descrita na forma de um
campo elétrico oscilante. Determinamos assim as probabilidades de absorcao, forcas de oscilador
das transi¢Oes intersubbandas geradas por essa excitacdo com luz, as probabilidades de
transmissao através da estrutura e, em especial, o espectro de fotocorrente proveniente desses
sistemas semicondutores. As autofuncdes e as autoenergias dos estados estaciondrios dos
sistemas sdo obtidas pelo mesmo método realizando a evolucao em tempo imagindrio.

No primeiro trabalho, a fotocorrente da estrutura de pogos quanticos multiplos com
barreiras de filtro foi analisada em fun¢@o do campo elétrico aplicado a estrutura. Foi encontrada
uma dependéncia da fotocorrente com o campo elétrico bastante interessante, na forma de uma
fotocondutancia negativa controlada pelo campo elétrico aplicado a heteroestrutura. Atribuimos
essa condutancia negativa a interacdo entre estados localizados e estendidos no continuo se
manifestando na forma de anticrossings e o aumento da fotocorrente para os valores de campo
elétrico nos quais ocorrem esses crossings foi associado a transi¢cdes de dois niveis do tipo
Landau-Zener-Stiickelberg-Majorama.

No segundo trabalho, foi calculada a fotocorrente polarizada em spin de estruturas de
pocos quanticos de GaMnAs, na presenca de um campo elétrico vardvel e um campo magnético
de poucos teslas. O estudo mostrou a existéncia de dominios espectrais na regido de THz do
espectro eletromagnético, para os quais as estruturas propostas sdo altamente seletivas em spin.
Para tais frequéncias, encontramos que a fotocorrente € polarizada em spin e a aplicacdo do

campo elétrico é capaz de reverter forma muito eficiente o sinal da polarizacdo. O
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comportamento observado sugere a possibilidade de mecanismos simples de controle sobre a
fotocorrente e a Fisica por trds de tais efeitos foi entendida em termos dos acoplamentos
dependentes de spin dos estados da estrutura, emergentes do perfil de potencial particular das
heteroestruturas.

Apresentamos dois trabalhos adicionais diretamente relacionados aos trabalhos
principais. No primeiro trabalho, calculamos a corrente de escuro proveniente da estrutura de
pocos quanticos multiplos com e sem barreiras de filtro, adicionando de forma integral a
probabilidade de transmissdo através da estrutura no modelo de Levine que determina essa
corrente. Observamos que a presenca das barreiras de filtro diminui significativamente a corrente
de escuro dessa estrutura no regime de altos valores de campo elétrico. No segundo trabalho
adicional, foi calculada a fotocorrente de uma estrutura de PQ com camada DMS, composta por
ZnMnSe. Observamos a possibilidade de controle da polarizacdo de spin com o campo elétrico,

assim como no caso da estrutura composta de GaMnAs.

Palavras-Chave: Pocos quanticos multiplos; semicondutores magnéticos diluidos; fotocorrente;

método do Split Operator; dispositivos semicondutores.
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Abstract

In the present thesis, we realize a computational modeling of semiconductor structures
based on multiple quantum wells with filter barriers and on quantum wells with semiconductor
diluted magnetic layers. We numerically solve the time-dependent Schrodinger’s equation within
the effective mass approximation, using the Split Operator method. Through the time evolved
wave functions we access the dynamics quantities as the light assisted couplings of the states, in
which the light is described by the inclusion of an oscillating electric field in the Hamiltonian.
Then we determine the probabilities of absorption, oscillator strengths of the intersubband
transitions induced by the light. Moreover we analyze the transmission probabilities and, in
special, the system’s photocurrent. The eigenstates and the eigenfunctions of the stationary states
are also obtained within the method by simply making an imaginary time evolution.

In the first work, the photocurrent of a multiple quantum well structure with filter
barriers modulating the continuum above the wells was analyzed as a function of the applied bias.
We find out an interesting dependence of the photocurrent with the applied field, as a differential
negative photoconductance controlled by the field. We attribute this negative conductance to the
interaction between the localized and extended states in the continuum, expressed by
anticrossings between these states and the enhancement of the photocurrent at the crossings by
the Landau-Zener-Stiickelberg-Majorama like transitions.

In the second work, it was evaluated the spin polarized photocurrent arising from
quantum well’s structures of GaMnAs, under light, electric and magnetic fields of few teslas. The
study shows the existence of spectral domains in the THz ranges for which the proposed structure
is strongly spin selective. For such photon frequencies, the photocurrent is spin polarized and the
application of the external electric field reverts the polarization’s signal. This behavior suggests
the possibility of conveniently simple switching mechanisms. The physics underlying these
results is studied and understood in terms of the spin-dependent coupling strengths emerging

from the particular potential profiles of the heterostructures.



We present two additional works related to the main ones. In the first additional one, we
evaluated the dark current of the multiple quantum well structure with and without filter barriers.
For doing this, we add totally the transmission probability through the structure in the Levine’s
model for the dark current. We observe that dark current is considerably reduced for the structure
with the filter barriers when compared to the structure without these barriers. In the second
additional work, we calculate the photocurrent in a ZnMnSe structure. We observe the generation
of a spin polarized photocurrent controlled by the external electric field, as in the case of the

GaMnAs structures.

Keywords: Multiple quantum well; dilute magnetic semiconductor; photocurrent; Split-Operator

method; semiconductor devices.
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1. Introducgdo

Pocos quanticos (PQ) semicondutores sdo heteroestruturas constituidas de camadas
finas de material semicondutor com as quais podemos observar e controlar efeitos de carater
quantico. Muitas de suas propriedades sdo provenientes do confinamento quantico dos
portadores de carga (elétrons e buracos) na camada que forma o poco, crescida entre barreiras
de potencial formadas por camadas de outros semicondutores com band gap maior (DINGLE
et al., 1974). Uma das principais vantagens na utilizacio dessas estruturas é que elas podem
ser concebidas com um elevado grau de precisdo, por meio de modernas técnicas de
crescimento epitaxial.

Outra vantagem € que muitos dos efeitos fisicos das estruturas de pocos quanticos
sdo vistos em temperatura ambiente e sdo explorados em dispositivos reais, empregados em
sistemas cotidianos como os lasers de diodo utilizados em leitores de DVD, entre outros. Do
ponto de vista cientifico, eles também sdo um interessante "laboratério” em que podemos
explorar vdrios efeitos quénticos, os quais ndo poderiam ser facilmente investigados. Por
exemplo, podemos trabalhar com os chamados éxcifons, que surgem da interacio eletrOnica
entre portadores de carga, podendo ser confinados no PQ e submetidos a campos externos
elétricos e magnéticos (GALETI et al., 2013). Podemos também cuidadosamente entender o
comportamento de po¢os quanticos acoplados na presenca de luz, estudando processos de
aprisionamento de elétrons em um dos PQ, remetendo a processos de transparéncia
eletromagnética induzida (MAIALLE et al., 2011). Os pocos quanticos também podem ser
utilizados de forma bastante eficiente para modelar estruturas mais complexas como fios e
pontos quanticos, aproveitando as simetrias desses sistemas (GOLOVACH et al., 2006;
NOWAK et al., 2012).

Com o continuo avanco tecnolégico nos processos de crescimento e caracterizacao
de heteroestruturas semicondutoras, o estudo das propriedades fisicas relativas aos PQ se
mantém ativo nos ultimos anos, sendo renovado a cada nova aplicacdo. Alguns exemplos de
aplicacoes de PQ em dispositivos optoeletronicos que demandam grande atencdo da
comunidade cientifica sdo os Quantum Cascade Lasers (GMACHL et al., 1998; FAIST et al.,
1996) e os fotodetectores de infravermelho baseados em transi¢cdes intersubbandas de PQ
(LEVINE, 1993; DEGANI et al., 2011). Além disso, o avanco computacional tem
possibilitado novos tipos de modelo para o transporte eletronico e para transi¢cdes Opticas
lineares e ndo lineares, como a absor¢do multipla de fétons em PQ (DEGANI et al., 2010).

Dessa forma, os PQ constituem o foco principal do presente trabalho, cujo objetivo é

realizar a modelagem computacional de sistemas semicondutores baseados em estruturas de



pocos quanticos multiplos com barreiras de filtro e estruturas de pogos quanticos contendo
camadas de material semicondutor magnético diluido (Diluted Magnetic Semiconductor, -
DMS na sigla em inglés), para possiveis aplicacdes em dispositivos optoeletronicos e
spintronicos. Para tanto, realizamos um estudo tedrico sistematico da influéncia do campo
elétrico externo aplicado em tais estruturas. Por meio desse estudo, buscamos entender
propriedades importantes para a compreensdo da Fisica de dispositivos semicondutores e
essenciais para o desenvolvimento de novos dispositivos. Dentre tais propriedades, estdo a
probabilidade de transmissdo através da estrutura e a fotocorrente obtida pela interagao entre o
elétron e um campo elétrico oscilante na forma de um pulso, que tem o papel de simular a
excitacdo com luz. Devido as pequenas separacdes em energia entre as subbandas nas
estruturas propostas, essa luz tem frequéncias que pertencem a regido infravermelha do
espectro eletromagnético. Além disso, estudamos também a absorcdo Optica que fornece
informacdes adicionais sobre a resposta da fotocorrente associada aos estados eletronicos das
estruturas. Para isso, resolvemos numericamente pelo método Split Operator a equacido de
Schrodinger na aproximacdo de massa efetiva, obtendo os estados quanticos do sistema
evoluidos no tempo. O método permite calcular diretamente os estados estaciondrios na
presenca de campos externos, tratados sem aproximacgdes. A partir dos estados estacionérios
determinamos o espectro de energia do sistema.

Apresentamos nessa tese os resultados de dois estudos tedricos originais envolvendo
transporte e transi¢cdes Opticas intersubbandas que geram fotocorrente em heteroestruturas
semicondutoras com pogos quanticos, formados por compostos de arseneto de galio (GaAs)
dopados com aluminio (Al) e manganés (Mn), na presenca de campo elétrico e campo
magnético aplicados perpendicularmente as camadas da estrutura e na presenca de luz.

No primeiro estudo, analisamos a fotocorrente proveniente da excitagdo Optica de
elétrons localizados nos estados fundamentais dos PQ acoplados a um quase-continuo de
estados excitados modulados pela presenca de barreiras de potencial que simulam filtros.
Observamos uma série de ressondncias nas curvas de fotocorrente versus energia dos fétons
incidentes, as quais foram entendidas em termos das contribui¢cdes individuais de cada um dos
pocos quanticos. Verificamos a presenca de um pico principal pouco sensivel ao campo
elétrico, associado a transi¢ao intersubbanda entre estados localizados e estendidos na regidao
das barreiras de filtro para um mesmo pog¢o. Além disso, observamos também picos bastante
sensiveis ao campo elétrico aplicado, associados as transi¢des entre estados localizados nos
PQ e estados de continuo de pocos adjacentes. Também foi observada para campos elétricos
pequenos, a geragdo de fotocorrente reversa, contra o campo elétrico (SIRTORI et al., 1993).

Como principal resultado, apontamos o surgimento de uma fotocondutiancia negativa,



controlada pelo campo elétrico aplicado a heteroestrutura. Atribuimos essa condutancia
negativa a interacao entre estados localizados e estendidos na regido das barreiras de filtro. A
interacdo se manifesta na forma de anticrossings entre tais estados e o aumento da
fotocorrente nesses crossings é associado a transicdes adiabdticas do tipo Landau-Zener-
Stiickelberg-Majorama (LANDAU, 1932; ZENER, 1932; STUECKELBERG; MAJORAMA,
1932), induzidas dinamicamente na regido dos anticrossings (RIBEIRO et al., 2013). Tais
transi¢Oes adiabdticas entre os estados que participam do anticrossing ocorrem ao variarmos
no tempo o campo externo responsdvel pela geracdo do crossing, ou seja, variando o campo
que determina o acoplamento entre tais estados geramos uma probabilidade de transi¢@o entre
eles (SHEVCHENKO et al., 2010). Nesse caso, as propriedades fisicas desses estados sdao
trocadas entre si (ROSAM et al., 2001; HINO et al., 2005), como € o caso da localizacado e as
forcas de oscilador.

No segundo estudo, analisamos a geracdo de fotocorrente polarizada em spin,
controlada pelo campo elétrico externo e pela luz, para os sistemas de pogos quanticos com
camadas de material DMS. Na presenca de um campo magnético externo, na camada DMS,
temos o surgimento de um potencial efetivo dependente de spin, a partir do qual propomos
dois designs especiais gerando assimetrias entre as componentes de spin. No primeiro design,
o PQ ¢ inteiramente formado pelo DMS, ja no segundo design o PQ € formado por uma
camada ndo magnética e por uma camada DMS. Conseguimos com essas estruturas o controle
dependente de spin da localizagdo do estado final das transi¢des Opticas responsdveis pela
geracdo de fotocorrente. Além disso, obtivemos o controle das forcas de oscilador dessas
transi¢des Opticas e o controle das probabilidades de absor¢do Optica por meio do campo
elétrico aplicado. Dessa maneira, alcancamos o controle da polarizacdo de spin da
fotocorrente por meio desse campo.

A organizagdo da tese é como segue. Na secdo 2 apresentamos os ingredientes basicos
da Fisica de fotodetectores baseados em PQ, enfatizando o papel das transi¢Oes
intersubbandas, bem como aspectos gerais dos fotodetectores de infravermelho e da
spintronica relevantes para os trabalhos desenvolvidos nessa tese. O objetivo dessa secdo é
permitir ao leitor estabelecer uma relacio entre os dois trabalhos realizados, ja que se tratam
de estruturas compostas por po¢os quanticos acoplados a um quase-continuo de estados
sujeitos a excitagdo Optica. Para tais estruturas o processo utilizado para a geracdo de corrente
sdo as transigoes intersubbandas entre estados localizados nos pogos quanticos e estados do
espectro quase-continuo de energias acima das barreiras nessas estruturas. E, como estamos
considerando transi¢des entre estados de uma mesma banda cuja separacdo entre si € de

poucos mili-electron volts (meV), uma conexao imediata que pode ser diretamente inferida
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estd relacionada a uma possivel aplicacdo de tais estruturas como dispositivos optoeletronicos,
mais especificamente como fotodetectores de infravermelho. No caso do segundo estudo
sobre as estruturas de PQ com camadas de material DMS, podemos ir além e aproveitar a
geracdo de fotocorrente polarizada em spin para propor dispositivos spintronicos.

Na subsecdo 2.1., descrevemos o processo de transi¢cdes intersubbandas, por meio de
um modelo de interacdo luz-matéria que determina transicdes Opticas em heteroestruturas
usando a aproximacgdo de funcdes envelope (BASTARD, 1991; HELM, 2000). Na subse¢do
2.2., apresentamos alguns aspectos gerais relacionados aos fotodetectores de infravermelho
baseados em pocgos quanticos, os QWIP (Quantum Well Infrared Photodetector). Na subsecao
2.3., destacamos alguns pontos principais sobre o desenvolvimento da spintrnica,
principalmente relacionados a propostas de design de novas heteroestruturas contendo
camadas de material DMS, com o objetivo de contribuir para a fabricacdo de novos
dispositivos spintronicos.

Na secdo 3, apresentamos a parte essencial do método numérico utilizado na solugdo
da equacgdo de Schrodinger: o método do Split Operator. Os detalhes dos métodos podem ser
encontrados no Apéndice A. Através do método do Split-Operator, pode-se calcular as
propriedades do estado fundamental e dos estados excitados, como suas energias € seus
acoplamentos (DEGANI ez al., 2010) e, a partir destes dados, as grandezas fisicas relevantes
como a fotocorrente e a absorcdo Optica do sistema sobre a influéncia de campos externos,
podem ser obtidas de maneira direta sem a necessidade de expansdes em base ou mesmo
aproximacdes para pequenos campos. As expressOes matemdticas dessas grandezas sdo
deduzidas no Apéndice B. Para o célculo da transmissdo eletronica, optamos por usar o
método em que a equacdo de Schrodinger independente do tempo € resolvida por meio da
utilizacdo de ondas incidentes, transmitidas e refletidas pelo potencial, empregando a
continuidade das funcdes de onda e de suas derivadas nas bordas do potencial. Os detalhes
sdo apresentados no Apéndice B.

Na secdo 4, apresentamos os resultados correspondentes ao primeiro trabalho
original da tese, relacionado a estrutura de PQ multiplos com barreiras de filtro. Ja na secdo 5,
apresentamos os resultados referentes ao segundo estudo das estruturas de PQ com camadas
de material DMS.

Na secdo 6, sumarizamos os principais resultados obtidos na presente tese.

E, por razdes de completeza, apresentamos no Apéndice C dois outros resultados ndao
publicados, relacionados aos trabalhos apresentados nessa tese, em que a corrente de escuro
para a estrutura de pocos quanticos multiplos € calculada e a fotocorrente polarizada em spin

obtida para estruturas de DMS da familia II-VI (ZnMnSe).



2. Introdugdo a Fisica de pocgos quanticos para dispositivos optoeletronicos e

spintronicos

Nesta se¢do abordamos tdépicos bdasicos das propriedades de pocos quanticos

necessarios para uma melhor compreensao dos trabalhos desenvolvidos nessa tese.

2.1. Transi¢Oes intersubbandas

As transicoes intersubbandas, estdo relacionadas as transi¢des Opticas entre estados
eletronicos quase-localizados em semicondutores provenientes do confinamento quantico,
também conhecidos como subbandas (HELM, 2000). O avanco das técnicas de crescimento
epitaxial, como a epitaxia por feixes moleculares (do ingl€s: molecular beam epitaxy - MBE),
possibilitou o desenvolvimento de estruturas de baixa dimensionalidade (pocos quanticos, fios
quanticos, pontos quanticos e até mesmo os anéis quanticos) que ddo origem a sistemas
artificiais a partir dos quais € possivel realizar uma engenharia de estados eletronicos. Esse
tipo de conceito tem sido muito difundido no campo da Fisica de semicondutores a partir da
década de 1970, quando surgiram as primeiras propostas experimentais que demostraram a
evidencia de estados quantizados em pocos quanticos semicondutores (DINGLE et al., 1974).
A partir dai, muitas outras propostas surgiram utilizando as transi¢cdes intersubbandas para,
por exemplo, o desenvolvimento de dispositivos como € o caso dos fotodetectores de
infravermelho (LEVINE et al., 1987; LIU et al., 1992; SCHNEIDER et al., 2007; DEGANI et
al.,2011).

A Figura 1 mostra alguns processos de excitacdo Optica em semicondutores. No
painel (a), temos a excitacdo interbandas em um material tridimensional sem confinamento,
também conhecido como bulk. Notamos que ao aplicar luz no semicondutor os elétrons sdo
excitados através do band gap do material deixando estados vagos na banda de valéncia
(buracos) e preenchendo estados vazios na banda de condugdo. Dependendo da largura do
band gap, a excitacdo pode também ocorrer por meio de processos térmicos, também
conhecidos como excitagdo termidnica (ETTEH et al, 2002; LIU et al., 1992;
CASTELLANO et al., 2009).

Os pocos quanticos podem ser considerados a estrutura quantica mais simples de ser
utilizada nessa engenharia de estados eletronicos. Eles surgem basicamente a partir do
crescimento de uma fina camada de material semicondutor (da ordem do comprimento de

onda de de Broglie do elétron, cerca de 100 A) entre camadas de outro semicondutor de band
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gap maior, como mostram as Figura 1(b) e (c). Sendo assim, dependendo da diferenca relativa
entre os band gaps dos materiais que formam o PQ (o chamado band offset), os portadores de
carga podem ser confinados na direcdo de crescimento da heteroestrutura semicondutora. Esse
confinamento gera niveis de energia que sdo quantizados na dire¢do do confinamento
quantico, dando origem as subbandas. A quantizacdo € muito similar ao caso dos estados

quantizados de um poco quantico infinito, cuja energia € dada por

h2m2n?

2mlL?

Er° =E + Eq. 1

onde E; € a energia dos elétrons no plano paralelo a dire¢do de crescimento que, por niao
possuir confinamento, podem ser descritos por ondas planas. 7 € a constante de Planck
reduzida, m € a massa desse elétron e L € a largura do po¢o. Como podemos notar, o espectro
de energia é quantizado, com n = 1,2,3,---. Ao aplicarmos uma perturbacdo externa, os
elétrons podem ser excitados entre subbandas de bandas diferentes (transi¢do interbandas)
como esquematiza a Figura 1(b), ou entre estados de uma mesma banda (transicdo

intersubbandas) cujo processo é mostrado na Figura 1(c).

\I/ i
/\ ID - »
/N )

k
Figura 1 - Processos de transicdo Optica em semicondutores. (a) Transi¢do interbandas em material tridimensional (bulk), na
qual o portador de carga € excitado da banda de valéncia para a banda de condugdo. (b) Transicdo interbandas em material

bidimensional, nesse caso o portador proveniente de um estado localizado na banda de valéncia do poco quantico € excitado
para um estado localizado na banda de conduc@o. (c) Transicao intersubbandas em um material bidimensional na qual o

elétron (buraco) é excitado de um estado menos energético na banda de conducio (valéncia) para um estado mais energético
na mesma banda, ou para um estado na regido do continuo de energias acima das barreiras (esquematizado pelas linhas

pontilhadas acima dos pogos).

Ao tratarmos de transi¢des intersubbandas via a aplicacdo de luz, a energia do féton
incidente sobre a estrutura necessdria para realizar a excitacdo € determinada pela separacao
energética entre as subbandas. Tal separacdo € determinada basicamente pela profundidade e
pela largura do poco, parametros esses que podem ser ajustados durante o processo de
fabricacdo da heteroestrutura. Esse fator estrutural somado aos band offset dos materiais

comumente utilizados na construcdo de dispositivos, determina a excitagdo por fétons com



energias variando desde 6 até cerca de 600 meV, ou seja, na regido do infravermelho do
espectro eletromagnético, regido essa muito importante do ponto de vista tecnolégico (HELM,
2000).

Sendo assim, € importante entendermos como funciona o processo de excitacio
Optica em pogos quanticos semicondutores, determinando o coeficiente de absor¢ao dptica de
uma transi¢do intersubbanda. Para essas heteroestruturas, tal coeficiente pode ser obtido
através do elemento de matriz de dipolo elétrico entre estados do sistema, descritos por meio
de fun¢des envelope (BASTARD, 1991). Nessa descri¢do, a funcido de onda, na aproximagao
de massa efetiva para uma banda, pode ser escrita como o produto da parte periddica das
fungdes de Bloch u,, (7), com a periodicidade da rede cristalina do semicondutor, com fungdes
envelope f;(7) que variam lentamente sobre um periodo da rede. Esse modelo descreve o
movimento eletronico na subbanda i e depende do formato do poco quantico ou até mesmo de
potenciais efetivos gerados pela presenca de campos elétricos e magnéticos externos. Assim a

funcdo de onda que descreve o elétron nessa estrutura pode ser separada como

Vi = fi(POu, (), Eq. 2

onde o indice v denota uma banda no centro da zona de Brillouin.
Podemos considerar que as fun¢des de Bloch sdo as mesmas para toda a estrutura, de
forma que a equacdo de Schrodinger independente do tempo pode ser considerada apenas para

a fun¢do envelope

[-Lv2+v®)| L) = EAG), Eq. 3
em que m* € a massa efetiva do elétron no material. A introdu¢do da massa efetiva assegura
que a aproximacao dada pela Eq. 2 valha para o caso de transi¢des intersubbandas. Sem essa
aproximacao, seriam necessdrias corre¢des que levam em conta outras subbandas na funcao
de onda de um elétron em um sistema na presenga de campos eletromagnéticos (BASTARD,
1991).

Escolhendo z como a dire¢do de crescimento da estrutura, e considerando o elétron

livre no plano xy, a fungdo envelope assume a forma

- 1 i 7
fikJ_ (T') = \/_Zelkl r¢i(z)ﬁ Eq 4
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em que k 1 € o vetor de onda bidimensional (ky, k,) e A € a drea da estrutura. Usando essa
funcdo, a equagdo de Schrodinger fica reduzida a sua forma independente do tempo

unidimensional, com autovalores El-|| e autofuncgdes ¢;

[ V@) 6:(2) = Bl Eq. 5

T 2m* dz?
Nesse caso, a aproximagdo da massa efetiva garante a validade do método para o
caso de transi¢des intersubbandas, preservando a conservacdo de probabilidade de corrente

(HELM, 2000).

As autoenergias sao determinadas por

E =B 41K
L

L Eq. 6

onde as energias EiII dependem da forma do potencial V(z) e dos campos externos aplicados a
estrutura. O termo proporcional a k? determina a energia do elétron no plano perpendicular &
direcdo de crescimento da estrutura.

Para determinarmos o coeficiente de absorcao, precisamos conhecer a forma da fungdo
de onda dos estados que participardo da transi¢ao, resolvendo a equagdo de Schrodinger. Nos
casos mais simples como o caso do PQ infinito ou do PQ finito simétrico, a Eq. 5 pode ser
resolvida analiticamente (BLUMEL, 2005), porém para sistemas mais complexos, na
presenca de campos externos, a solu¢do deve ser obtida numericamente. (DEGANI ez al.,
2010)

Ap6s determinarmos as funcdes de onda, precisamos calcular a probabilidade de
transi¢cdo de um elétron, sobre a acdo de um campo eletromagnético (luz), excitado de um
estado inicial |i) para um estado final [f), onde ¥;(¥) = (¥|i) e Y,(¥) = (F|f). Tal
probabilidade pode ser obtida pela Regra Aurea de Fermi (BASTARD, 1991)

Py = Z[(FIVID)I26[E; — E; — ho), Eq. 7

-

em que V = (e/ Zm*)(/_l) P+ ﬁ/_l)) € o potencial de interacdo radiacdo-matéria. A € o
potencial vetor e e € a carga do elétron.
Do eletromagnetismo, podemos descrever uma onda eletromagnética plana,

linearmente polarizada em termos de seu campo elétrico oscilante



E = Eyécos(q - 7 — wt). Eq. 8

€= (ex, ey, ez) ¢ vetor de polarizacdo, ¢ é o vetor de propaga¢ido e w € a frequéncia desse

campo. A partir do vetor campo elétrico podemos determinar o potencial vetor

A = - B foi(wt=a7) _ pmilwt=a7)} Eq. 9

Para situagdes tipicas, o vetor de propagacdo pode ser desprezado (BASTARD,
1991), uma vez que o comprimento de onda da radiacdo é muito maior que qualquer outro
comprimento caracteristico do sistema, aproximacao também conhecida como aproximacao
de dipolo (HELM, 2000). Para transicdes intersubbandas, tal comprimento caracteristico € a
largura do poco quantico, de forma que tal condicdo € geralmente satisfeita. Por exemplo,
para uma excitacdo com fétons de 100 meV, o comprimento de onda dessa luz é de cerca de
12 um, enquanto que as larguras tipicas dos po¢os quanticos ndo passam de 1 um. Nesse caso,

N

o campo elétrico da luz atua no sistema como um todo levando a comutacdo entre os

operadores [A), ﬁ] = 0 e o potencial de interacdo pode ser simplesmente escrito como

v=(2)A-p Eq. 10
A probabilidade de transicao, na aproximacgado de dipolo, assume a forma

p.. — 2n_¢’E
if —

h 4m*2w?

IKf1€ - pli)I*S[Ef — E; — hw]. Eq. 11

Agora basta determinarmos o elemento de matriz (f|€ - p|i), o qual pode ser

separado em termos das funcdes de Bloch e envelope (BASTARD, 1991)

<f|é) ’ ﬁ|l> =é- <uv|ﬁ|uv’)<fn|fn’> +é- <uv|uv’)<fn|ﬁ|fn’>r Eq- 12

onde v (v") e n (n") sdo os indices de banda e subbandas, respectivamente, do estado inicial
(final).
Analisando a Eq. 12 por partes, a primeira integral do lado direto da expressdao

descreve as transicdes interbandas, enquanto que a segunda integral descreve as transi¢des



10

intersubbandas. Olhando particularmente para o termo referente as transi¢des intersubbandas,
temos que este consiste de uma integral de overlap das fun¢des de Bloch ((u,|u,)) que é nula
para transi¢des entre bandas diferentes (v # v') e unitaria para transicdes na mesma banda
(v =v"), e de um elemento de dipolo elétrico entre fungdes envelope (fy,|P|f,). A integral
do elemento de dipolo elétrico entre as fungdes envelope é dada explicitamente por (HELM,

2000)
- > 1 * - > —i(k, k" )# 4o
(falé - Blfp) =5 [ dr(@D[E - Bl (e Rk az, Eg. 13
A integral pode ser escrita como

<fn|g : ﬁlfn’> =
AT or@lep )b (e CrFDTeaF dz + e, p, [ e {FsFITLa7, [ ¢} (2) b (2)dz }.
Eq. 14

Considerando que as funcOes de onda sdo normalizadas, a integral
S 61 (2)pn(2)dz = §,,,,7. Assim, as polarizagdes no plano perpendicular a direcdo de
crescimento, e, = (ey, e, ), s6 contribuem para a absor¢do quando os estados inicial e final

s30 0S mesmos (E L= E'l e n=n'). Essa regra de sele¢do é devida a impossibilidade de
conservagdo simultanea de energia e momento durante a absorcdo de fotons por um elétron
(BASTARD, 1991). Dessa forma, o termo que determina a transi¢ao intersubbanda no modelo

de uma banda é
- - 1 *
<fn|e ’ plfn’) = Zez6ﬁl,ﬁif ¢n(z)pz¢n’ (2)dz. Eq. 15

Nessa aproximacdo, apenas o campo elétrico com polarizacio e, (onda
eletromagnética com vetor de campo elétrico paralelo a z) pode gerar transicdes entre

subbandas, isso se o vetor de onda for conservado, 67& % Essa regra de selecdo para

transicdes intersubbandas tem implicacdes diretas em como o0s experimentos em pocos
quanticos sdo realizados. No caso de fotodetectores de infravermelho baseados em PQ, por
exemplo, a incidéncia da luz ndo pode ser paralela a direcdo de confinamento, pois ndo excita
portadores para gerar corrente. Essa dificuldade técnica tem sido sanada pela implantacio de

guias de onda e geometrias que permitem a incidéncia de luz de forma obliqua nesses
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dispositivos (GOOSSEN et al., 1985). Os pontos quanticos devido ao confinamento nas trés

direcdes, no entanto, ndo apresentam esse tipo de regra de selecao.

2.2. Fotodectores de Infravermelho

Dada a possibilidade de emprego das estruturas estudadas nesse trabalho como
fotodetectores de infravermelho apresentamos a seguir alguns conceitos bdsicos sobre tais
dispositivos.

Em linhas gerais, um fotodetector funciona por meio da cole¢do de portadores de
carga gerados por algum processo de fotoexcitacdo, de modo que o estado final da excitagcdao
deve ser estendido o suficiente para permitir a extracdo do elétron da estrutura na forma de
corrente elétrica. Como descrito na se¢ao anterior, um exemplo dessa fotogeracdo ocorre em
transi¢Oes Opticas interbandas através do band gap de um material semicondutor. Controlando
0 band gap desses semicondutores, o espectro de absorcdo e o comprimento de onda de
resposta do detector podem ser modificados (LEVINE, 1993; ROGALSKI, 2002). Porém,
para conseguirmos um detector que opere na regido do infravermelho, A ~ 10 um, utilizando-
se transi¢Oes interbandas € necessario um band gap muito pequeno, da ordem de ~ 0.1 eV.
Contudo, materiais de gap tio estreito sdo caros e dificeis de serem crescidos, como € o caso
do HgCdTe (HINDS et al., 2011). Para resolver tal dificuldade, se utilizam transi¢oes
intersubbandas em sistemas com confinamento quantico (po¢os quanticos e pontos quanticos)
como discutido na se¢do 2.1.

Os fotodetectores de infravermelho baseados em pocos quanticos comumente
denominados QWIPs tem sido objeto de intimeros estudos tanto tedricos (DEGANI et al.,
2011; ETTEH et al., 2002; JAVONI et al.; SHIN et al., 2011; TRINITE et al., 201 1) quanto
experimentais (ALTIN et al., 2011; HINDS et al., 2011; HUANG et al., 2011; LHILLIER et
al., 2009; DONCHEV et al., 2002). Esse interesse € principalmente devido as suas diversas
aplicacdes tanto civis quanto militares, dentre as quais destacamos a visdo noturna,
imageamento térmico, detec¢do ndo destrutiva, sensoriamento remoto, direcionamento de
misseis e deteccao de cancer.

No entanto, muitas questdes permanecem abertas com respeito aos mecanismos
fisicos que determinam propriedades importantes no desenvolvimento de detectores de
infravermelho eficientes, que operem em temperaturas proximas a temperatura ambiente (ao
menos na temperatura de nitrogénio liquido), possuam alta detectividade (alto desempenho) e

alta uniformidade para integracdo em dispositivos grandes.
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Desde o primeiro QWIP proposto por Levine e colaboradores (LEVINE et al., 1987),
o que se tem feito é aumentar ainda mais a absorcdo Optica, utilizando-se o confinamento
quantico dos portadores de carga em estruturas com pogos quanticos mudltiplos e,
consequentemente, aumentando sua eficiéncia (ALTIN et al., 2011; HUANG et al., 2011;
DONCHEV et al., 2002).

As vantagens da utilizacdo de QWIP com relacdo aos fotodetectores de HgCdTe
provém do amadurecimento das técnicas de crescimento dos pocos quanticos semicondutores,
levando a alta uniformidade, excelente reprodutibilidade e, com isso, possibilidade de
integracdo de dispositivos grandes e de custo reduzido (HINDS et al., 2011). Outro ponto
fundamental na utilizacdo de QWIP esta na facilidade de controle do comprimento de onda de
absor¢do desses dispositivos, através da engenharia de niveis eletronicos obtida pelo controle
preciso da largura dos pocos quanticos e da altura das barreiras de potencial (LEVINE, 1993).

Quando comparados a outros detectores, os QWIP apresentam algumas
desvantagens. Dentre elas destacamos a necessidade de operagdo em temperaturas criogénicas
para diminuir correntes de origem termiOnicas (correntes de escuro) e a ndo absor¢do de
radiagdo incidente perpendicularmente a estrutura devido a regras de selecdo especificas.
Assim como discutido na secao anterior, a ndo absor¢do de radiacido perpendicular ha tempos
tem sido sanada pela utilizacdo de grades de difracao, guias de onda e pela incidéncia obliqua
da luz (GOOSSEN et al., 1985). No entanto, o principal desafio continua sendo o
desenvolvimento de fotodetectores de alto desempenho que possam operar em temperatura
ambiente ou em temperaturas criogénicas que possam ser alcangadas com nitrogénio liquido
(77 K) ou com o emprego de resfriadores termoelétricos (TEC - thermoelectrics coolers)
(HINDS et al., 2011).

A maioria dos estudos de QWIP tem se concentrado na operacio no modo
fotocondutivo (PC-QWIP), onde os portadores de carga fotoexcitados sdo removidos da
regido dos pogos quanticos por um campo elétrico externo (LEVINE, 1993; GENDRON et
al., 2004; SCHNEIDER et al., 1997). Porém, uma classe diferente de QWIP é formada por
dispositivos com uma simetria de inversao espacial interna atuando como um campo elétrico
intrinseco. Esses dispositivos podem ser operados sem a necessidade de campo elétrico
externo, ou seja, no modo fotovoltaico PV-QWIP (SCHNEIDER et al., 1997). Esse tipo de
operacdo apresenta a vantagem do desaparecimento de correntes indesejadas e com o a
auséncia do ruido estatistico gerado pelos processos de criagao-recombinagao.

Como desvantagem, a fotocorrente dos PV-QWIP esta associada a um ganho muito
menor quando comparado aos PC-QWIP. No entanto, essa fotocorrente reduzida e os baixos

niveis de ruido ddo origem a detectividades similares entre QWIP fotocondutivos e
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fotovoltaicos (HINDS et al., 2011; SCHNEIDER, 1993). Portanto, PC-QWIP sdo melhores
para aplicacdes que requerem altas respostas (grande responsividade) enquanto PV-QWIP sdo
melhores para aplicacdes que requerem corrente de escuro baixa além de um ruido associado
aos portadores de carga fotogerados extremamente pequeno (SCHNEIDER et al., 1997). Esse
€ o caso do uso de fotodetectores de infravermelho para vigilancia espacial. Esse tipo de
aplicacdo frequentemente requer observacdo de objetos pouco emissivos em um background
muito escuro, levando a necessidade do detector com ruidos extremamente menores que o

ruido equivalente do background, exigindo um controle preciso da corrente de escuro

(LHILLIER et al., 2009).

2.3. Spintronica

A spintronica, em traducdo livre “eletronica de spins”, ¢ um campo da Fisica
relativamente novo que nasceu na década de 1980 a partir do surgimento do conceito de
computagdo quantica proposto por Paul Benioff (BENIOFF, 1982) e de realizagdes
experimentais relacionadas ao transporte eletronico dependente de spin em sistemas de estado
sélido (JOHNSON et al., 1985; BAIBICH ef al., 1988; BINASCH et al., 1989). Ela consiste
basicamente da utilizacdo de uma propriedade quantica intrinseca da matéria, o spin, para o
desenvolvimento de uma logica computacional nova, baseada em estados quénticos. Espera-
se que essa logica seja mais eficiente a ponto de superar a légica bindria conseguida com a
eletronica atual (FEYMANN, 1982; DEUSTCH, 1985). Desde entao muito esforco tem sido
feito em busca de materiais e técnicas capazes de fornecer os requisitos necessarios para que o
controle e manipulacao de spin sejam alcancados de forma confidvel e reprodutivel.

De modo geral a implementacdo da spintrOnica estd alicercada em trés requisitos
basicos (ZUTIC et al., 2004): geracdo e controle da polarizacdo de spin, coeréncia e deteccao
de spin. Esse € o tripé que sustenta e norteia a comunidade interessada em seu
desenvolvimento.

Com o avanco das técnicas de crescimento e caracterizacdo, os dispositivos
semicondutores t€ém se mostrado potenciais candidatos para cumprir tais requisitos. Esses
materiais se destacam principalmente por sua escalabilidade (YAMAMOTO et al., 2012), por
suas baixas taxas de descoeréncia (PEI er al., 2012), eficiente injecdo de corrente spin-
polarizada proveniente de juncdes com materiais magnéticos (HANBICKI er al., 2002;
OHNO et al.,, 2002), entre outras propriedades. Dentre os materiais semicondutores,

destacamos os semicondutores magnéticos diluidos (DMS), realizados experimentalmente no
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final da década de 1980 e inicio da década de 1990 (STORY et al., 1986; OHNO et al., 1992).
Tais materiais sdo baseados na incorporacdo principalmente de ifons de manganés na rede
cristalina de compostos das familias II-VI e III-V, como ZnSe e GaAs, respectivamente.

Como o magnetismo nessas estruturas provém dos ifons de manganés (Mn)
incorporados na rede cristalina, os DMS da familia II-VI sao interessantes, pois apresentam
uma solubilidade muito alta quando comparada a solubilidade dos materiais da familia I1I-V.
No entanto, mesmo podendo incorporar altas concentracdes de Mn os compostos da familia
II-VI apresentam ordem magnética apenas para temperaturas de poucos Kelvins (SATO et al.,
2010), os inviabilizando do ponto de vista tecnolégico.

Por bastante tempo, a dificuldade de incorpora¢do do manganés nos DMS baseados
em compostos da familia III-V, inviabilizou sua utilizacdo como dispositivos spintronicos.
Isso porque a concentragdo de Mn que era possivel de ser incorporada substitucionalmente era
muito baixa e boa parte desse manganés entrava intersticialmente na rede cristalina na forma
de impurezas, prejudicando assim o magnetismo de tais estruturas (DIETL, 2010;
SAMARTH, 2012). Todavia, nos udltimos anos, o interesse por tais estruturas tem se
renovado, devido principalmente a diminuicdo na incorporacdo intersticial do Mn
controlando-se as temperaturas de crescimento. Com isso se tem alcancando altas
temperaturas de Curie, atingindo e até mesmo ultrapassando a temperatura ambiente
(MUNETA et al., 2012; WALDOMIRO-PASCHOAL et al., 2012; DOBROWOLSKA et al.,
2012).

A segunda parte dessa tese que trata de estruturas de PQ contendo camadas de
material DMS pretende contribuir para o desenvolvimento de novas propostas de estruturas

destinadas a aplicacdes como dispositivos spintronicos.
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3. O método do Split Operator na solu¢ido da equacao de Schrodinger

Para a realizacdo dos calculos das propriedades Opticas responsdveis pela geracao de
corrente visando aplicagcdes em dispositivos optoeletronicos e spintronicos propostos, foi
utilizado o método do Split Operator na solucdo da equagdo de Schrodinger dependente do
tempo. O método permite obter a evolu¢do das funcdes de onda do sistema através da

aplicacdo do operador quantico de evolugdo temporal

Wz t) = e 05 (z 1), Eq. 16

Nesse método o Hamiltoniano do sistema H =T +V, é dado pela soma dos
operadores de energia cinética e de energia potencial (DEGANI et al., 2010). No entanto,
como os operadores T e V ndo comutam, a aplicacdo da exponencial na evolu¢ido temporal

nao pode ser realizada exatamente. Podemos mostrar que

e~HAL/h — o=iVAt/2ho=iTAt/hg=iVAL/2h 4 0 (AE3), Eq. 17

em que O(At3) é o erro associado 2 separacdo da exponencial em termos individuais dos
operadores T e V, que pode ser computado arbitrariamente.

A evolugdo temporal fornece as fungdes de onda do sistema em fun¢do do tempo, por
meio das quais podemos analisar a dindmica dos elétrons na estrutura. De modo especifico,
podemos obter a densidade de corrente do sistema que, sob a acdo da excitacdo do sistema

com luz, como

m*

JG 6 = R[Z@OE)] _ . Eq. 18

onde 1. € um ponto no qual serd calculada a corrente, fora da parte ativa do potencial. A
densidade de corrente pode ser integrada temporalmente para obtermos a fotocorrente

proveniente dessa estrutura (MAIALLE et al., 2011)

T . ;
I = Tiffo s (]dir(X, t) — Jesq (x, t)) dt. Eq. 19
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O método permite ainda obter os autoestados (autofuncdes e autoenergias)
simplesmente e diretamente fazendo a evolugdo dos sistemas em tempo imagindrio,
substituindo t — it na Eq. 16. Podemos determinar ainda as for¢as de oscilador que podem
ser obtidas e a absorcdo Optica derivada por meio da Regra Aurea de Fermi. Os estados
excitados dos sistemas, necessarios para o cdlculo, podem também ser obtidos pela evolucao
temporal em tempo imagindrio, sendo evoluidos e ortonormalizados entre si pelo método de
Gram-Schimdt.

No caso das estruturas contendo um potencial efetivo dependente de spin nas
camadas de semicondutores magnéticos diluidos, gerado pela presenca do campo magnético
(ver secdo 5), podemos obter todas as propriedades mencionadas anteriormente tanto para a
componente de spin up quanto para a componente de spin down. Sendo assim, temos acesso
direto, por exemplo, a polarizagdo de spin da fotocorrente proveniente de tais estruturas.

As propriedades de transporte, como transmissdo eletronica através da estrutura,
foram calculadas numericamente resolvendo-se a equagdo de Schrodinger independente do
tempo, por meio da andlise de ondas planas incidentes, refletidas e transmitidas pelo
potencial, sujeitas a condi¢des de continuidades das funcdes de onda e de suas derivadas nas
bordas do potencial. Os detalhes do método de obtencdo dos espectros de transmissdao
encontram-se no Apéndice B.

E importante salientar que no método do Split Operator a solugio da equagdo de
Schrédinger € obtida exatamente, sem a utilizacdo de aproximagdes de pequenos campos,
como nas teorias de perturbacao (DEGANI et al., 2010). Dessa forma a aplicagao de campos
externos € tratada em pé de igualdade, como o que ocorre com a resposta do sistema ao
campo elétrico estatico e ao campo elétrico oscilante simulando a atuacdo de luz sobre os
potenciais analisados. Mais ainda, com esse método, ndo precisamos realizar expansdes em
base, para depois realizar diagonalizacdes do Hamiltoniano do sistema. Também ndo
precisamos nos preocupar em encontrar simetrias que anulem elementos de matriz do
Hamiltoniano expandido numa base especifica, para facilitar a diagonalizacdo. As regras de
selecdo e as simetrias inerentes ao sistema sdo fornecidas diretamente pelo método.

No caso da resposta dindmica do sistema a perturbacgdes externas, ndo precisamos
conhecer a priori os estados excitados, localizados ou de continuo, para os quais o elétron sera
excitado. Obtemos, por exemplo, a fotocorrente proveniente de um elétron localizado no
estado fundamental de um PQ apenas por meio do cdlculo da densidade de corrente desse

estado.
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Dessa forma, estamos lidando com um método muito eficiente que € capaz de
fornecer informacdes valiosas sobre os sistemas analisados no presente trabalho, cujos
resultados serdo apresentados nas secdes posteriores.

A descricao completa do método estd apresentada no Apéndice A.
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4. Fotocondutancia negativa em pog¢os quanticos multiplos com barreira de

filtro na presenca de campo elétrico’

Mesmo tendo em vista a grande quantidade de trabalhos que tratam da Fisica de pogos
quanticos, com o avango das técnicas experimentais, no que tange tanto o crescimento quanto
a caracterizagdo, conceitos considerados antigos, fendmenos e novas aplicacdes relacionadas
a tais estruturas (FAIST et al., 1996; GMACHL et al., 1998; HINDS et al., 2011; MUNETA
et al., 2012; HUANG et al., 2011), tem voltado a chamar a aten¢cdo da comunidade cientifica
e muitas questdes permanecem abertas e precisam ser respondidas (HINDS er al., 2011;
MUNETA et al., 2012). Como estamos tratando de sistemas em que o confinamento quantico
¢ o ingrediente principal, a solucdo da equagcdo de Schrodinger fornece as informacgdes
necessdrias para lidarmos com tais sistemas. Mais ainda, como esses sistemas estdao sujeitos a
interacao com campos externos, sejam esses elétricos, magnéticos ou mesmo luz, devemos ter
acesso a resposta dos estados localizados e de continuo as perturbagdes externas.

Através da solucdo numérica da equagcdo de Schrodinger dependente do tempo,
propomos o estudo do movimento eletronico assistido por luz na presenca de um campo
elétrico de uma estrutura semicondutora de pocos quanticos maltiplos (PQM) acoplados a um
quase-continuo de estados modulado pela presenca das barreiras de filtro acima das barreiras
dos pocos (BEZERRA et al., 2014). Nesse trabalho, observamos uma série de ressonancias
nas curvas de fotocorrente versus energia dos fotons incidentes, as quais entendemos em
termos das contribui¢cdes individuais de cada um dos pocos quanticos. Os deslocamentos
dessas ressondncias com o campo elétrico descrevemos em termos dos estados eletrOnicos
envolvidos na fotogeracdo de corrente, revelando o papel dos estados localizados e dos
estados estendidos no espectro de estados de quase-continuo de energias acima dos pocos.
Além dessas propriedades, também observamos a geracdo de fotocorrente reversa, contra o
campo elétrico (SIRTORI et al., 1993), para certos comprimentos de onda dos f6tons
incidentes e campos elétricos pequenos. Observamos o surgimento de uma fotocondutincia
negativa, controlada pelo campo elétrico aplicado a heteroestrutura. Atribuimos essa
condutancia negativa a interacdo entre estados localizados e estendidos no continuo. Tal
interacdo se manifesta na forma de anticrossings entre tais estados € o aumento da
fotocorrente nesses crossings foi associado a transi¢cOes do tipo Landau-Zener-Stiickelberg-
Majorama, (LANDAU, 1932; ZENER, 1932; STUECKELBERG; MAJORAMA, 1932)

induzidas dinamicamente na regiao dos anticrossings (RIBEIRO et al., 2013).

" O texto desta secio foi desenvolvido seguindo de modo préximo o do artigo de Bezerra et al. (2014a)
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Nas proximas se¢des apresentamos os detalhes estruturais da estrutura de PQM sobre
andlise, mostramos os resultados obtidos e sua interpretacdo e tecemos algumas conclusdes

sobre o estudo.

4.1. Design da estrutura

O perfil de potencial da heteroestrutura de pocos quanticos multiplos (PQM)
proposta estd esquematizado na Figura 3. E formada por dez pogos quanticos de GaAs de 5
nm de espessura, separados entre si por barreiras de Aly5GaggsAs de 11 nm de espessura. No
centro de cada uma das barreiras adicionamos uma barreira de Alg30Gag70As de 3 nm de

espessura, a qual denominamos barreira de filtro.

NIRRT
% 50 F
R e T T T
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z (nm)

Figura 2 — Perfil de potencial da heteroestrutura de pocos quinticos multiplos. A linha vermelha
mostra a energia do estado fundamental dos pocos, 0s quais tém quase a mesma energia na auséncia de campo
elétrico aplicado. A regido azul representa o quase-continuo de estados formado na regido das barreiras de filtro.

As barreiras de filtro t€m como objetivo modular o continuo de estados estendidos
como estados de quase-continuo (KILEDJIAN er al., 1991). Esses estados t€ém maior
superposicdo com os estados ligados nos PQ, garantindo maior eficiéncia das transicdes,
enquanto sdo suficientemente estendidos ao longo da dire¢do de crescimento da estrutura,
permitindo geracdo de corrente mais intensa. Como podemos notar na Figura 2, na auséncia
de campo elétrico aplicado a estrutura, os estados fundamentais de cada um dos pogos
possuem energias muito proximas, em torno aproximadamente de -76 meV. Essa pequena
separacdo entre os estados ligados nos pocos estd basicamente associada ao pequeno
acoplamento entre os PQ, os quais sdo separados por barreiras largas de 14 nm. Em

consequéncia, diminui o tunelamento entre pocos adjacentes. Dessa forma, a estrutura
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proposta pode ser classificada como uma estrutura de pogos quanticos multiplos,
diferentemente do caso de uma superrede a qual seria identificada pela formacdo de
minibandas na regido dos pogos.

Entretanto, na regido do continuo de energias acima dos pogos, as barreiras de filtro
sao estreitas de modo a permitir a formagao de um perfil de potencial do tipo superrede finita.
Nesse caso, os elétrons nessa regido podem facilmente tunelar entre pocos adjacentes como se
estivessem submetidos a um potencial periddico. Nesse contexto, como 0 que ocorre no
modelo de Kronig-Penney para redes periddicas, os niveis discretos de energia ddo origem a

minibandas de energia como antecipado acima.

4.2. Resultados e Discussao

Na Figura 3, apresentamos a probabilidade de transmissdo através da estrutura na
regido das barreiras de filtro, calculada pelo método descrito no apéndice (B.3). Como
esperado, notamos a formacao de estruturas do tipo minibandas com dez estados, onde cada
pico € referente a um dos pocos quanticos. Realizamos o cdlculo da probabilidade de
transmissao mostrado na figura sem a aplicacdo de campos externos mantendo a estrutura
simétrica, garantindo 100% de transmissdo. Essa é uma extensdo direta do caso da
transmissdo unitaria de uma estrutura de dupla barreira simétrica. A largura da primeira
minibanda (MB1), centralizada em 50 meV, é de aproximadamente 20 meV, sendo esta
formada pelos estados que participam do processo de transicao intersubbanda responsivel
pela geracdo de fotocorrente.

Como mostra a Figura 4, os estados que formam as minibandas fazem parte do
quase-continuo de energia, apresentando localiza¢do na regido das barreiras de filtro, porém
permanecendo estendidos o suficiente para permitir a geracdo de corrente. Dessa forma, por
meio de transicdes intersubbandas podemos excitar elétrons localizados nos pogos quanticos
para os estados da primeira minibanda, gerando corrente. Esperamos assim, observar um pico
de fotocorrente para excitacdes com fotons com energias em torno de 125 meV, que € a
separacdo média entre os estados localizados nos pocos e o centro da primeira minibanda na
auséncia de campo elétrico. Esse resultado pode ser diretamente observado na fotocorrente

proveniente da estrutura, mostrada na Figura 5.
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Figura 3 — (a) Detalhe do perfil de potencial na regido das barreiras de filtro, através da qual a (b) probabilidade

de transmissao foi calculada. Podemos notar a formacao de minibandas na regido do continuo, onde a probabilidade de
transmissdo € total, o que é devido a simetria da estrutura na auséncia de campo elétrico.

Calculamos a fotocorrente através das autofungdes obtidas pelo método do Split
Operator (ver detalhes no apéndice A), no qual uma func¢do de onda inicial é evoluida no
tempo dada pela Eq. 16.

O Hamiltoniano na presenga do campo elétrico estitico com intensidade F; € na
presenca do campo oscilante fazendo o papel da luz iluminando o sistema, com intensidade F

e frequéncia w, € entdo dado por

2 2
H=-12 4 V(z) — ez(F; — Fy sin(wt)) + Hy(x,y), Eq. 20

2m* dz?

onde e é a carga do elétron. A partir daqui, nos referiremos a Aw como a energia do féton
incidente. Assumimos que H;(x,y) é invariante por translacdio no plano xy, assim o
movimento eletronico € livre nessas direcdes, de modo que o elétron pode ser descrito como

uma onda plana.
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Figura 4 — Detalhe da estrutura mostrando o médulo quadrado das autofungdes que formam a primeira
minibanda, para F, = 1kV cm’.

Para obter a fotocorrente calculamos a densidade de corrente através da Eq. 18 e a
integramos no tempo como na Eq. 19. De modo mais especifico, primeiramente fazemos a
evolucdo em tempo imagindrio utilizando o método do Split Operator determinando os
estados estaciondrios de cada um dos pogos, onde evoluimos dez funcdes de onda iniciais
(gaussianas) ortonormalizadas a cada passo de tempo, até a convergéncia de suas energias,
com um erro relativo entre passos consecutivos da evolucdo temporal da ordem de 107.
Utilizamos cada um desses estados como estado inicial da evolu¢cdo em tempo real na
presenca do campo oscilante. A partir da fun¢do de onda evoluida no tempo, calculamos a
densidade de corrente integrada no tempo, determinando a fotocorrente proveniente de cada
um dos dez pogos. Somando as contribuicdes individuais obtemos a fotocorrente total
proveniente da estrutura como mostrado na (Figura 5).

Como mostra a Eq. 19, para determinarmos a fotocorrente a densidade de corrente
deve ser integrada desde t = 0 até um limite superior de tempo t = T¢, o qual também define
a duracdo da evolugdo temporal. Para especificarmos esse limite superior de tempo,
consideramos que ao escolhermos o estado fundamental dos PQ como estado inicial da
evolucdo, estamos na verdade inicializando o sistema com um elétron ocupando tal estado
fundamental. Sendo assim, como a acdo do campo oscilante € cumulativa no tempo, o estado
fundamental pode ser completamente ionizado para intervalos de tempo grandes e a corrente
atingird um valor de saturagdo (MAIALLE et al., 2011), o qual utilizamos como limite

superior de tempo Tr. Porém, esse tempo de saturagdo ocorre em tempos diferentes para

diferentes energias de excitacdo e amplitudes do campo oscilante. Sendo assim, antes de
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realizar de fato a simulacdo da fotocorrente desse sistema, analisamos a saturacdo da

fotocorrente. O tempo de saturag@o encontrado € da ordem de Ty = 1 ps.
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Figura 5 — Fotocorrente sem campo elétrico aplicado a estrutura, mostrando as componentes calculadas do lado
esquerdo (curva tracejada vermelha) e do lado direito da estrutura (curva pontilhada preta). A corrente total proveniente da
soma das componentes (curva cheia azul), o qual é nula devido a simetria da estrutura, é também apresentada.

Sendo a fotocorrente total da estrutura (curva cheia azul na Figura 5) proveniente da
soma das contribui¢des da fotocorrente do lado esquerdo (curva tracejada vermelha) e do lado
direito da estrutura (curva pontilhada preta), calculada em pontos distantes 10 nm das
barreiras externas do potencial. Devido a simetria do potencial na auséncia de campo elétrico
(Fy=0 chm'l), temos que a fotocorrente total € nula. Mesmo assim, o método nos permite
observar que as componentes da direita e da esquerda da corrente apresentam picos em torno
de 125 meV, os quais se cancelam. Obtemos tais resultados para um campo oscilante com
amplitude F; = 5 kV cm™. Na auséncia de campo elétrico estitico, as funcdes de onda dos
estados ligados nos pocos sdo estendidas sobre praticamente todos os pog¢os, apresentando um
bom overlapping com todas as funcdes de onda da primeira minibanda, originando um pico
de fotocorrente com aproximadamente a largura dessa minibanda.

Ao aplicarmos campo elétrico a simetria da estrutura € quebrada, uma das
componentes de fotocorrente € favorecida e uma corrente liquida é esperada. Particularmente,
escolhemos o sentido do campo elétrico de forma que o perfil de potencial é deformado
devido ao efeito de localizacdo de Wannier-Stark e a componente da direita da fotocorrente é
favorecida. Nessa configuracdo, as energias dos estados localizados nos pogos quanticos se

separam e os estados se localizam cada qual em seu respectivo PQ. Tal localizacao d4 origem
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a chamada Stark ladder (MENDEZ et al., 1988; DEGANI, 1991), onde a separagdo

energética entre os estados de pocos adjacentes é
AE = eFd, Eq. 21

em que d é o tamanho de um periodo de repeticdo da estrutura. Nesse caso, ndo foram
adicionadas ao potencial camadas de deplecdo adjacentes as barreiras externas, como ocorre
em estruturas reais nas quais deseja-se separar os contatos elétricos da regido ativa da
estruturas, evitando-se difusdo de dopantes nessa regido (GALETI et al., 2013). A largura
dessas camadas pode influenciar diretamente no espectro eletronico da estrutura, alterando
consequentemente a resposta da fotocorrente com o campo elétrico, adicionando mais um
fator estrutural que deve ser controlado.

Na Figura 7, estdao representados os médulos quadrados das autofungdes da estrutura
de PQM para um campo elétrico estdtico F; = 5kV cm™. Podemos observar a localizagdo de
Wannier-Stark dos estados dos PQ, em que o periodo de repeti¢do d € determinado pela soma
da largura do PQ individual e a da barreira que separa pocos adjacentes, como indicado na
Figura 6. Para essa intensidade de campo estético, a separac@o entre os estados dos po¢os nos

extremos da estrutura é AE; = 10 eF,d = 80 meV.
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Figura 6 — Perfil de potencial da estrutura de pocos quanticos mdltiplos na presenca de campo elétrico F= 5 kV
cm’. Sdo mostrados os autoestados dos pocos quénticos, os quais sdo localizados formando a chamada Stark
ladder, cuja separacdo total entre os estados localizados nos pocos dos extremos AE, = 10 eF;d = 80 meV.

O mesmo tipo de localizacdo ocorre para os estados de continuo na regido das
barreiras de filtro, com um periodo de repeti¢do igual ao periodo dos PQM. Sendo assim,

mesmo que as energias dos estados localizados e os estados das minibandas sejam alteradas
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pela presenga do campo externo, esperamos que a separacdo relativa entre estados de um
mesmo po¢o permaneca inalterada e que o pico de fotocorrente ndo mude de posi¢do com o
aumento do campo elétrico.

Para simplificar a andlise dos resultados, mesmo sabendo da localiza¢do dos estados
do quase-continuo, continuaremos a nos referir a tais estados como minibandas. Além disso, a
partir deste ponto os PQs sdo ordenados partindo do lado direito para o lado esquerdo da
estrutura como 1° PQ até 10° PQ, em que a energia do 1° PQ é menor que a energia do 10°
PQ, devido a localizacdo de Wannier-Stark (ver Figura 6).

A Figura 7 representa o principal resultado do presente estudo: a dependéncia da
fotocorrente da estrutura de PQM com o campo elétrico aplicado, para um campo oscilante F,
= 5 kV cm’. Observamos a presenca de trés regides de campos elétricos em que o
comportamento da fotocorrente é claramente distinto. Entretanto, como esperado a energia do
pico principal € pouco sensivel ao campo elétrico. Vemos a presenca de uma regido de baixos
valores de campo, em que se encontram picos de corrente negativa. Outra regido de campos
intermedidrios, em que a fotocorrente é reduzida e uma regido de valores grandes de campo
em que a corrente aumenta consideravelmente. Podemos observar ainda o aparecimento de
picos satélites com uma dependéncia muito significativa com o campo elétrico. Para entender
melhor o espectro de fotocorrente na Figura 7, consideramos separadamente a contribui¢do

individual da cada um dos pocos para a fotocorrente total.
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Figura 7 - Espectro de fotocorrente para diferentes campos elétricos aplicados a estrutura de PQM. Temos que as regides das
curvas em que a fotocorrente é constante (linhas horizontais) representam as linhas de base para o eixo vertical onde a

corrente € nula. Sendo assim, podemos notar que para baixos valores de campo elétrico, alguns valores de corrente sdo
negativos.
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Na Figura 8, apresentamos a fotocorrente de cada um dos PQ separadamente como
funcdo do campo elétrico. Notamos (mas ndo mostramos aqui) que para os regimes de baixos
e altos valores de campo elétrico, a contribuicdo principal para a fotocorrente é proveniente
dos pocos localizados nos extremos da estrutura, isto €, 1° e 2° PQ, 9° e 10° PQ. Sendo assim,
¢ suficiente entendermos o comportamento da fotocorrente de tais pocos para entendermos o

comportamento da fotocorrente total.
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Figura 8 — Espectros de fotocorrente dos PQ mostrados individualmente, como fung@o do campo elétrico
variando de 1 a 46 kV cm™. Os painéis (a) ao (j) sdo relacionados a fotocorrente do 1° PQ e ao 10° PQ,
respectivamente. As curvas foram deslocadas verticalmente para permitir uma melhor visualizacido. As regides
das curvas em que a fotocorrente é constante (linhas horizontais) representam as linhas de base para o eixo
vertical onde a corrente é nula.

Na Figura 8(a) mostramos os espectros de fotocorrente para o 1° PQ. Notamos a
presenca de um pico principal em torno de 120 meV para pequenos campos, o qual sofre um
pequeno desvio para o azul (maiores energias), permanecendo em torno de 125 meV para
campos maiores. Observamos a presenca de um pico satélite bastante sensivel ao campo
elétrico, também sofrendo um desvio para o azul, cuja variacdo na energia do pico obedece
aproximadamente a Eq. 21. Esse pico satélite desaparece para valores intermedidrios de
campo. Associamos o pico principal a transicdo entre o estado fundamental do 1° PQ e os
estados da MB1. Para baixos valores de campo elétrico, como mostra a Figura 4, os estados
da MBI sao praticamente estendidos sobre todos os pocos quanticos, de forma que a transi¢ao
pode ocorrer ndo somente entre os estados referentes ao 1° PQ, mas também para os estados
dos pogos adjacentes, alargando o pico da fotocorrente. Com o aumento do campo, cada

estado passa a se localizar em seu respectivo PQ, de modo que o overlapping entre o estado
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fundamental do 1° PQ e seu estado correspondente na MB1 aumenta, enquanto que o
overlapping com os estados da MB1 dos pocos adjacentes diminui. Como a dependéncia da
energia dos estados dos PQ e da MBI com o campo elétrico é praticamente a mesma, o
aumento do campo ndo altera a separacdo relativa entre estados do mesmo PQ. Em
consequéncia a posi¢ao do pico de fotocorrente permanece inalterada com a aplicacdo do
campo elétrico, para os intervalos de campo considerados nesse trabalho.

O pico satélite na Figura 8(a) corresponde a transi¢c@o entre o estado localizado no 1°
PQ e no segundo estado da MB1 pertencente ao 2° PQ. Nesse caso, a energia relativa entre
tais estados na presenca do campo elétrico mostra exatamente a formacdo da Stark ladder.
Com a localizacdo do estado da MB1 no 2° PQ, o overlapping com o estado fundamental do
1° PQ diminui, resultando na diminuicdo do segundo pico. Esse comportamento pode ser
visualizado na Figura 9(a), que mostra os espectros de transmissdo como fun¢do do campo
elétrico na regido da MBI1. Para fazermos uma comparagcdo direta com os espectros de
fotocorrente, somamos a energia do estado fundamental do 1° PQ na energia das curvas de
transmissdo. As setas sdo guias para os olhos das posi¢des dos picos de transmissdo, cujo

comportamento € muito semelhante ao dos picos nas curvas de fotocorrente na Figura 8(a).
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Figura 9 — Espectros de transmissdo para vdrios valores de campo elétrico. Para obter uma comparacio direta
com os espectros de fotocorrente, foi somada a energia do estado fundamental do (a) 1°PQ e do (b) 2° PQ. As
setas sdo guias para os olhos das posi¢des dos picos de transmissdo, cujo comportamento é muito semelhante ao
dos picos nas curvas de fotocorrente das Figura 8(a) e (b).

Similarmente, o comportamento da fotocorrente do 2° PQ é mostrado na Figura 8(b),
na qual observamos a presenga de um pico principal pouco dependente do campo e de dois

picos satélites que sofrem desvios um para o azul e outro para o vermelho (menores energias).
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Mais uma vez o pico principal estd associado a transicao entre estados do mesmo pogo e os
picos satélites associados a transi¢do entre estados de pogos adjacentes, conforme previsto na
Eq. 21. Esse comportamento pode também ser visualizado nas curvas de transmissdo da
Figura 9(b), as quais foi somada a energia do estado fundamental do 2° PQ. Mais uma vez as
setas determinam a variagdo dos picos de transmissdo com o campo elétrico e reproduzem
muito bem o comportamento dos picos de fotocorrente da Figura 8(b).

Partimos agora para a analise da contribui¢do para fotocorrente total dos 9° PQ e 10°
PQ do lado esquerdo da estrutura de PQM com barreiras de filtro. Como vemos nas Figura
8(1) e (j), a contribui¢do da fotocorrente relativa a esses PQ apresenta valores negativos (ou
seja, a corrente flui contra o campo elétrico) para baixos valores de campo, tornando-se
positiva com o aumento do campo elétrico. Este fendmeno foi demonstrado e bem discutido
por Sirtori € colaboradores (SIRTORI et al., 1993) e esta relacionado com a transi¢do entre o
estado fundamental e os estados de energia mais altos de MB1 que se estendem ao longo do
lado esquerdo da estrutura de PQM (ver Figura 4), permitindo uma conducdo dos elétrons
contra o sentido do campo elétrico. Ao aumentar ainda mais o campo elétrico a estrutura
torna-se transparente aos elétrons fotoexcitados, favorecendo a a¢do desse campo na produgdo
de fotocorrente positiva. As mudangas nas posi¢oes dos picos satélites e a diminui¢do das
intensidades desses picos também estdo relacionadas com a formacdo da Stark ladder e a
diminuicdo do overlapping entre as funcdes de onda de diferentes PQ, respectivamente. A
fotocorrente dos pogos intermedidrios da estrutura de PQM apresenta um comportamento
similar ao discutido para os pogos externos da estrutura, apresentando o pico principal de

fotocorrente, além dos picos satélites, como podemos observar nas Figuras 8(c)-(h).

F. (kVem')

Figura 10 — Outra visualizacdo dos espectros de fotocorrente mostrados na Figura 8.
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Uma observacdo mais atenta para a dependéncia da fotocorrente total com o campo
elétrico permite concluir que na Figura 10 (que apresenta outra visualizacdo dos mesmos
resultados da Figura 7) a intensidade do pico principal em torno de 125 meV de inicio
diminui, mas comeg¢a a aumentar com o aumento do campo elétrico. A origem do decréscimo
na intensidade do pico principal de fotocorrente para campos intermedidrios estd diretamente
relacionada as mudangas nas posi¢des dos picos de corrente positiva e negativa, devido a
localizagdo de Wannier-Stark, ja discutida quando da apresentacdo das Figura 8 (a) e (j),
respectivamente. Voltamos a chamar a atencdo, a partir dessas figuras, que o pico positivo
sofre um ligeiro desvio para o azul enquanto que o pico de fotocorrente negativa sofre um
desvio para o vermelho com o aumento do campo elétrico. Como esperado, na regido de
valores intermedidrios de campo elétrico as intensidades desses picos parcialmente se
cancelam, diminuindo assim a fotocorrente total.

Como discutido anteriormente, o aumento do campo elétrico torna a estrutura
transparente para os elétrons excitados nos estado superiores da MB1, de modo que a corrente
dos pocos externos do lado esquerdo da estrutura deixa de ser negativa e passa a ser positiva.
Sendo assim, temos que a competi¢do entre os picos de corrente positiva com os de corrente
negativa cessa e a fotocorrente total volta a aumentar. No entanto, ndo obtemos um aumento
monotdnico da fotocorrente. Observamos a presenca de picos cuja origem difere dos
processos discutidos anteriormente. A presenca dessas oscilacdes na intensidade da
fotocorrente estd associada a mistura entre estados localizados e estendidos na regido das
barreiras de filtro.

Ao introduzir as barreiras de filtro na estrutura, obtemos na regido do continuo de
energias os estados organizados na forma de minibandas, os quais se tornam localizados na
presenca do campo elétrico, mas se mantém suficientemente estendidos sobre a estrutura de
modo a gerar fotocorrente. Assim, temos um acoplamento dependente do campo entre os
estados ligados nos pog¢os com os estados no continuo. Com o aumento do campo elétrico,
observamos também um acoplamento entre os estados das minibandas na forma de
anticrossings que podem ser vistos na dependéncia do espectro de energia com o campo
elétrico na Figura 11(a). Essa dependéncia com o campo elétrico dos estados das minibandas
€ proveniente da mudanga na energia desses estados devido a localizacdo de Wannier-Stark.

Nas Figura 11(b) e (c) nos concentramos na regido do espectro de energia destacada
pelo circulo vermelho na Figura 11(a), na qual o anticrossing entre os estados da MB1 e da
segunda minibanda (MB2) € claramente observado. Os tamanhos dos pontos na Figura 11(b)

sdo proporcionais o participation ratio definido por Bell e Dean (BELL et al., 1970) em seu
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trabalho baseado no modelo de Anderson sobre vibracdes atdmicas em Silica vitrea. Nesse
estudo eles discutiram o grau de localizagcdo espacial dos modos vibracionais que determinam
a condutividade térmica dos vidros, assim como a influéncia da extensdo espacial dos estados
eletronicos na condutividade elétrica em solidos. Eles introduziram o participation ratio como
uma quantidade especifica para determinar o grau de localiza¢do espacial. Podemos inferir
que para sistemas grandes, ndo devemos ter dificuldades de diferenciar entre fun¢des de onda
localizadas, cuja amplitude diminui exponencialmente para pontos distantes do centro de
localizagao, de fun¢des de onda estendidas sobre todo o sistema (EDWARDS et al., 1972).
Entretanto devemos ser capazes de determinar a localizacdo em quaisquer tipos de sistemas.

Para tanto utilizamos o participation ratio, definida como

_ 1 (J1v@)Pdx)*

P_L [ 1®O)|4dx ’

Eq. 22

onde ¥ (x) sdo autofun¢des do sistema e L € a sua dimensao linear. O numerador € unitario
para o caso de autofun¢des normalizadas. Desde o trabalho de Bell e Dean (BELL et al.,
1970), muitos outros trabalhos utilizaram o participation ratio para determinar localizagcdo
espacial de autofungdes de sistemas semicondutores (AOKI, 1982; OHNO, 1982;
EDWARDS et al., 1972).

No caso limite de estados estendidos sobre todo o sistema, temos que devido a

condi¢do de normalizagdo,

(POIP@) = [ Prpdx =1 Eq. 23
a autofuncdo € proporcional ao inverso do tamanho do sistema

W(x) le Eq. 24

de forma que P o« 1. Para o outro extremo, um estado localizado tem uma autofuncido que
diminui exponencialmente com a distancia do centro de localizacdo ¥, = 0. Nesse caso,
tanto o denominador quanto o numerador de P tendem para um, e P ~ L~!. Portanto, o
participation ratio € uma medida de quao estendido ou localizado é um determinado estado,

de modo que estados estendidos tém maiores P.
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Observamos na Figura 11(b), que o anticrossing em destaque ocorre entre um estado
inicialmente localizado da MB1, com menor P (curva cinza com pontos cheios) e um estado
inicialmente estendido da MB2, com maior P (curva marrom com pontos abertos). Durante o
crossing, os estados adquirem razdes de participagdo comparaveis, trocando de carater apds o
crossing. Em outras palavras, apds o crossing o primeiro estado se torna estendido enquanto

que o segundo se torna localizado.
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Figura 11 — (a) Espectro de energia em fun¢do do campo elétrico. (b) Ampliacdo da regido destacada no espectro
de energia, mostrando os anticrossings nos niveis. Os tamanhos dos pontos sdo proporcionais ao participation
ratio, significando que quanto maior o ponto mais o estado € estendido. (c) O mesmo que em (b) com os pontos
sendo proporcionais a forga de oscilador.

Na Figura 11(c), os tamanhos pontos sdo proporcionais a for¢a de oscilador entre o

estado localizado no PQ e os estados das minibandas, definido como

fir = zhiz (E; — ) [{wi x|y )], Eq. 25

em que E; e Ef, ;(x) e Yy (x) sdo os autovalores e autofungdes dos estados inicial e final da
transicdo, respectivamente. Como podemos observar, comparando as Figuras 11(b) e (c), os
estados localizados t€m for¢a de oscilador maior que a dos estados estendidos. No entanto na
regido do anticrossing, temos uma situacdo particular em que ambos os estados podem ser

excitados. Nessa regido, estados tém transicdes com forcas de oscilador compardveis além de
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serem suficientemente estendidos (grande P), permitindo geracdo de fotocorrente. Portanto,
nos anticrossings, a mistura entre os estados localizados da MB1 com os estados estendidos
da MB2 dé origem aos aumentos na intensidade de fotocorrente vistos na Figura 10.

Como estamos tratando de transi¢cdes Opticas entre estados em condicdo de
anticrossing, tal fendbmeno de aumento na fotocorrente pode estar relacionado ao problema de
Landau-Zener-Stueckelberg-Majorama (LANDAU, 1932; ZENER, 1932; STUECKELBERG;
MAJORAMA, 1932). Nesse cendrio, a troca no carater de localizacdo das funcdes de onda e
da forca de oscilador estd associada a transi¢do adiabdtica entre os estados que participam do
crossing. Dessa forma, o elétron pode ser facilmente retirado da regido das barreiras de filtro
quando temos a presenca da mistura entre estados localizados e estendidos, gerando picos nas
curvas de fotocorrente em funcdo do campo elétrico. Foram observadas caracteristicas
similares na curva de corrente-voltagem no caso de superredes semicondutoras, as quais
foram relacionadas ao carater ressonante do tunelamento nessas estruturas (ANDRONOV et
al., 2009; SIBILLE et al., 1992).

Diferentemente dos trabalhos prévios, o efeito resultante da mistura entre os estados
localizados e estendidos em nosso sistema, pode ser visto como uma condutancia diferencial
negativa, uma vez que temos a presenca de diminui¢des na fotocorrente para regides
especificas de campo elétrico, independentemente de processos em que a diminuicdo na
corrente € proveniente da retirada do sistema da condi¢do de ressonincia, como no caso dos
diodos de tunelamento ressonante (GALETI et al., 2013).

Finalmente, como nosso trabalho € baseado em um método para temperatura zero,
para estimar efeitos de temperatura, utilizamos um fator de Boltzmann multiplicativo no
calculo da fotocorrente que nos da indicios da influéncia da temperatura no sistema de PQM.
Mesmo considerando que ndo consideramos efeitos de dopagem nas simulacoes, esta é a fonte
de portadores de carga em um sistema real. O efeito de temperatura considerado aqui, deve-se
apenas a redistribuicdo de tais portadores através dos niveis de energia. Dessa forma, a

fotocorrente dependente da temperatura pode ser estimada por meio de

EQW

I(T) x Yowe 8T Iyy, Eq. 29

em que a soma leva em conta todos os pogos quanticos, kg € a constante de Boltzmann, T € a

temperatura e I,y € a fotocorrente do PQ. O estado ligado do 1° PQ, por ser o estado menos
energético, € considerado como o zero de energia e as energias Egy, dos estados ligados dos

demais pogos sdo consideradas em relacdo a energia do 1° PQ.
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A Figura 12(a) mostra os espectros de fotocorrente dados pela Eq. 29 para T = 4 K,
em fungdo da energia do campo oscilante, para campos elétricos variando de 1 a 46 kV cm’.
Podemos notar que o comportamento da fotocorrente dependente do tempo € praticamente o
mesmo daquele obtido para a fotocorrente do 1° PQ, mostrado na Figura 8(a). Isso pode ser
entendido a partir do fator de ocupagdo exponencial adicionado a fotocorrente, que para
baixas temperaturas tende a ser desprezivel para estados com energias diferentes da energia

do estado de referéncia, ou seja, o estado do 1° PQ.
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Figura 12 — Espectros de fotocorrente para varios valores de campo elétrico, usando o fator de Boltzmann para
simular efeitos de temperatura para (a) 4 K e (b) 77 K.

Com o aumento da temperatura, os estados mais energéticos tendem a se tornar mais
ocupados. A Figura 12(b) mostra os espectros de fotocorrente dependentes da temperatura
para T = 77 K. Para pequenos valores de campo elétrico, os espectros sdo muito similares
aqueles sem levar em conta a temperatura (Figura 7). Entretanto, com o aumento do campo
elétrico, a mudanga nas energias dos estados pela localizagdo de Wannier-Stark aumenta o
efeito do fator de Boltzmann sobre as curvas de corrente e o efeito de fotocondutincia

negativa apresentado anteriormente € perdido.

4.3. Conclusoes

Em resumo, estudamos a influéncia de um campo elétrico externo sobre a fotocorrente

gerada por uma heteroestrutura semicondutora formada de dez pog¢os quanticos com barreiras
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de filtro. De um modo geral, o pico principal da fotocorrente se mostra fracamente
dependente do campo elétrico, isso porque tal pico € proveniente da transicdo entre o estado
ligado de um poco quantico e seu respectivo estado na primeira minibanda, formada na regido
das barreiras de filtro. Observamos a presenca de picos satélites fortemente dependentes do
campo elétrico, os quais estio relacionados com as transi¢des entre o estado ligado no PQ e os
estados da primeira minibanda localizados nos PQ adjacentes. Estes picos apresentam
intensidades fortemente dependentes do campo elétrico, devido ao overlapping espacial das
funcdes de onda induzido pela localizacdo de Wannier-Stark.

Mais importante, observamos a presenca de uma fotocondutancia diferencial negativa,
isto é, uma diminuicdo da fotocorrente com o aumento o campo elétrico, cuja origem €&
atribuida a mistura entre estados localizados e estendidos na regido do quase-continuo de
energias. Tal mistura se mostra muito sensivel ao campo elétrico gerando anticrossings nos
niveis de energia levando a transi¢des do tipo Landau-Zener-Stuckelberg-Majorana. Alguns
trabalhos na literatura mostraram experimentalmente resultados de velocidades diferenciais
negativas em superredes na presenga de campos elétricos. No entanto, as ressonancias
observadas foram atribuidas a processos de transi¢ao excitonica interbandas (SIBILLE et al.,
1992). Em contraste, os nossos calculos sugerem a possibilidade de observacdo de uma
fotocondutancia diferencial negativa devida a mistura de estados eletronicos localizados e
estendidos na banda de condugao, acessados via processos de transi¢ao intersubbandas.

Finalmente, a fim de simular os efeitos da temperatura calculamos a fotocorrente dos
pocos quanticos utilizando um fator de Boltzmann. Como esperado, obtemos que pogos
quanticos de menor energia se tornam cada vez mais importantes para o sinal de fotocorrente
total quando a temperatura € reduzida. Acreditamos que esta forma simples de incluir um
fator de ocupagdo do tipo fator de Boltzmann nos d4 uma boa estimativa qualitativa do

comportamento com a temperatura da fotocorrente nessas estruturas.
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5. Geracdo e controle de fotocorrente polarizada em spin em heteroestruturas de
GaMnAs®

A spintronica € uma drea da Fisica na qual um dos principais desafios € o
desenvolvimento de dispositivos capazes de gerar corrente polarizada em spin de forma
controlavel (ZUTIC et al., 2004). Recentemente, em um trabalho sobre correntes elétricas
assistidas por laser em heteroestruturas contendo semicondutores magnéticos diluidos — DMS
foram estudados os mecanismos que produzem polarizacdo de spin e fotocorrentes induzidas
pela irradiac@o de tais estruturas com luz de frequéncia na regido do terahertz do espectro
eletromagnético (OLBRICH et al., 2012). Nesse mesmo trabalho, fotocorrentes polarizadas
em spin, provenientes de estruturas de CdMnTe e InAlAs:Mn foram mostradas
experimentalmente e argumentou-se a possibilidade de utilizacdo dessas estruturas como
dispositivos spintronicos.

Em contrapartida, outros tipos de estruturas DMS baseadas em GaMnAs, também tém
se mostrado potenciais candidatas para aplicagdes em dispositivos spintronicos, devido
principalmente aos avancos nas técnicas de crescimento, possibilitando aumentos
significativos na quantidade de Mn substitucional e diminui¢do na quantidade de Mn
intersticial incorporados na rede cristalina do GaAs (WANG et al., 2013). Outro ponto a favor
das estruturas de GaMnAs estd baseado no amadurecimento do conhecimento relacionado as
estruturas baseadas em GaAs.

No presente trabalho propomos duas heteroestruturas DMS baseadas em GaMnAs que
permitem a geracdo de fotocorrente polarizada em spin, controlada através de um campo
elétrico estatico aplicado paralelamente a direcdo de crescimento da estrutura (BEZERRA et
al., 2014b). Esses sistemas sdo estudados sobre a a¢do de campo magnético € um campo
elétrico oscilante cujo papel € simular a excitacdo com luz sobre a estrutura. Usando o método
do Split Operator, descrito na secdo 3 e detalhado no apéndice A, computamos as
propriedades do estado fundamental e dos estados excitados, tais como suas energias € 0S
acoplamentos entre tais estados (DEGANI et al., 2010). E, gracas aos designs especiais
propostos para as estruturas, conseguimos o controle das forcas de oscilador e das
probabilidades de absor¢do por meio do campo elétrico aplicado. Consequentemente, a
polarizacdo de spin da fotocorrente pode ser controlada pela aplicacdo de um campo elétrico

na estrutura.

? O texto desta secdo foi desenvolvido seguindo de modo préximo o artigo de Bezerra et al. (2014b)
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Nas proximas subsecdes apresentamos os detalhes das estruturas DMS sobre andlise,

interpretamos os resultados obtidos e tecemos algumas conclusdes sobre o estudo.

5.1. Design das estruturas

As estruturas propostas para a geracdo de fotocorrente polarizada em spin estdo
esquematizadas nas Figuras 13 e 14. A primeira estrutura denominada PQS (Figura 13)
consiste de um poco simples de Gago9;Mngg9As (camada de DMS) de 23,2 nm de espessura
colocado entre barreiras de Alg ;6GaggsAs de 14 nm seguidas por contatos do mesmo material.
Esse perfil de potencial fornece, na auséncia de campo magnético, um PQ com 128 meV de
profundidade. Foram adicionadas camadas de deplecdo de 10 nm de espessura, as quais sao
fundamentais no processo de controle da polarizacdo de spin da fotocorrente, pelo campo
elétrico. Nessas camadas, na presenca de campo elétrico, temos a formacdo de um perfil do
tipo barreira triangular, o qual assegura que os estados finais das transi¢des responsdveis pela
geracdo de fotocorrente sejam suficientemente estendidos, no entanto, preservando um bom

overlap com o estado fundamental.
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Figura 13 — Perfil de potencial da estrutura de PQ simples (PQS) para (a) a componente de spin | e para (c) a
componente de spin T, para um campo elétrico estatico de F,= 6 kV cm™. (b) Espectro de absorcdo para o spin |
(linha preta cheia) e para o spin T (linha vermelha pontilhada). (d) O mesmo que (a) para F;= 12 kV cm™. (e O

mesmo que (b) para Fy=12kV cm™. O mesmo que (c) para F,= 12 kV cm™. As curvas pretas e vermelhas e

verdes nos painéis (a), (c), (d) e (f) apresentam o médulo quadrado das funcdes de onda do sistema.
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A segunda estrutura denominada PQD, estd apresentada na Figura 14. Ela consiste de
um PQ de 30 nm de espessura formado por duas camadas: uma camada de GaAs de 21 nm,
adjacente a uma camada DMS de Gapo;MngpoAs de 9 nm de espessura. Ao lado esquerdo do
PQ, incluimos uma barreira larga de Alj19Gags;As formando um dos contatos elétricos, cujo
objetivo é bloquear o fluxo de elétrons para o lado esquerdo da estrutura, produzindo uma
corrente ndo nula inclusive na auséncia de campo elétrico. Ao lado direito do PQ incluimos
uma fina barreira de Aly ;9Gapg;As de 3 nm, seguida por um larga camada de Alg 5GaggsAs
(VURGAFTMAN et al., 2001), funcionando como o outro contato elétrico. Para essa
estrutura, também foram adicionadas camadas deplecdo, no entanto dados os valores de
campo elétrico utilizados, seu papel nio € fundamental no processo de controle da polarizacao

de spin da fotocorrente.
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Figura 14 — Perfil de potencial da estrutura de PQ com duas camadas (PQD) para (a) a componente de spin | e
para (c) a componente de spin T, sem campo elétrico estitico. (b) Espectro de absorcéo para o spin | (linha preta
cheia) e para o spin T (linha vermelha pontilhada). (d) O mesmo que (a) para F;=6 kV cm™. (¢) O mesmo que
(b) para F;=6 kV cm™. O mesmo que (c) para Fy=6 kV cm’. As curvas pretas e vermelhas e verdes nos painéis
(a), (c), (d) e (f) apresentam o médulo quadrado das fun¢des de onda do sistema. O inset no painel (e) apresenta
a for¢a de oscilador da transi¢io entre o estado fundamental da componente spin T e o quinto estado.

Quando um campo magnético é aplicado ao longo do eixo perpendicular as camadas,
ele causa uma separa¢do na energia na camada DMS dependente de spin, conhecida como
separacdo Zeeman gigante (GZS na sigla em inglés) (FURDYNA, 1988). A origem desse
efeito, associado ao magnetismo da camada DMS, ndo € consensual (SAMARTH, 2012).

Existem duas vertentes principais, a primeira delas associando o magnetismo no DMS a um
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mar de Fermi de buracos itinerantes na banda de valéncia. J4 a segunda e mais nova vertente
associa 0 magnetismo no DMS a estados localizados de impureza na banda de conducao. No
presente trabalho adotamos a primeira vertente que tem sido reportada em muitos trabalhos
experimentais, seguindo o trabalho de Furdyna (FURDYNA, 1988). Nesse modelo, a
separa¢do Zeeman € devida a uma interagdo sp-d de troca mediada por buracos na banda de
valéncia, entre os elétrons e os momentos locais das camadas d nos dtomos de Mn
(FURDYNA, 1988; MING et al., 2011), originando um potencial efetivo dependente de spin
(MICHEL et al., 2007).

O Hamiltoniano dos sistemas na aproximacdo de massa efetiva para um elétron, na
presenca do campo elétrico estatico com intensidade F; e de um campo oscilante fazendo o

papel da luz iluminando o sistema, com intensidade F, e frequéncia w, € entdo dado por

h? d?
2m* dz?2

H=-

+ V,;(2) — ez(F; — Fy sin(wt)) + Hy(x, y). Eq. 27

Assumimos que Hj(x,y), que representa o Hamiltoniano do sistema no plano
perpendicular a dire¢do de crescimento, tem seus numeros quanticos correspondentes aos
niveis de Landau conservados durante o processo de geragio de corrente. V;(z) é o potencial

efetivo dependente de spin dado por (FURDYNA, 1988; MICHEL et al., 2007)

_ 5 2upB
Vy(2) = V(2) + 2 NoBoyXer s By (Wim) Eq. 28

onde B=5 T é a magnitude do campo magnético aplicado ao longo da direcdo de
crescimento das estruturas. Esse é o valor de campo magnético em que, para os parametros de
concentracdo e temperatura utilizados, a separacdo Zeeman é maxima, a partir desse valor

temos uma saturagio na funcdo de Brillouin. V(z) define o perfil de potencial na auséncia de

4 ~ . 5 . .

campos externos, X.rr = 0,018 € a concentragio efetiva de Mn, | = 5 € 0 spin dos ions de
1 N ) )

Mneo, =+ > corresponde a componente spin-up (¢ =T) e —down (o =l), respectivamente.

Nof = —0,27 eV € a constante da interacdo de troca sp-d, B; € a fungio de Brillouin, ug € o

magneton de Bohr, T = 4 K € a temperatura a qual as estruturas sdo submetidas e T( = 12,5
K determina a interagdo antiferromagnética entre fons Mn-Mn (MICHEL et al., 2007,

GANICHEYV et al., 2009).
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5.2. Resultados e Discussao

Apresentamos nas Figuras 13 e 14 os mddulos quadrados das funcdes de onda para
cada uma das componentes de spin e, a partir desses estados, calculamos a probabilidade de
absor¢do de um elétron inicialmente no estado fundamental para os estados excitados por
meio da equacdo B. 16 (Apéndice B), a qual reescrevemos para explicitar as informagdes

sobre o spin do elétron

fiFT
2m|(E-E)2+3T2

as(E) = Yn Eq. 29

['=2 meV € a largura da Lorentziana ajustada para obter os resultados numéricos e leva em
consideragdo efeitos de alargamento devidos 4 espalhamentos com fonons, elétrons, defeitos
de interface, os quais ndo estdo presentes no nosso modelo. fl;‘c ¢ a forca de oscilador entre o
estado fundamental e o n-ésimo estado com mesmo spin o =T ou ! , definido como na

equagdo B. 17 e reescrito aqui explicitando as informagdes sobre o spin

£g =22 AEZ |2 (O Lzl ()2, Eq. 30

com AE? = E2 — E? sendo a separacio em energia entre o n-ésimo estado 12 (x) e o estado
n n 1 n

fundamental ¥{ (x) com mesmo spin o =T ou .

5.2.1. Poco quantico simples (PQS)

Iniciaremos com a apresentacdo dos resultados referentes a estrutura composta pelo
poco quantico simples de GaMnAs, mostrada na Figura 13. Para essa estrutura, escolhemos a
largura e a profundidade do PQ de modo a acomodar trés estados ligados, incluindo o estado
fundamental, e um quarto estado que depende da componente de spin. Para a componente de
spin 4, o quarto estado (E}) pode ser ligado ou estendido dependendo do campo elétrico

aplicado, como mostramos nas Figuras 13(a) e (d). Para a componente de spin T, o quarto

estado (EJ) é sempre um estado de continuo, independentemente do campo elétrico. Dessa
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forma, a estrutura funciona como um QWIP (DEGANI et al., 2011) dependente de spin, no
qual um elétron pode ser excitado do estado fundamental de uma componente especifica de
spin para um estado excitado dessa mesma componente, que pode ser ligado ou estendido. E
interessante notar que associando o controle sobre o El com esse comportamento do tipo
QWIP, podemos selecionar a componente de spin que gerard fotocorrente por meio do campo
elétrico.

Para investigar tais propriedades, € necessdrio calcular numericamente a origem fisica
das transi¢cdes envolvidas na geracdo de fotocorrente. Assim, antes de olharmos diretamente
para a fotocorrente obtida em nossas simulagdes, voltamos nossa atengdo ao espectro de
absor¢do mostrado na Figura 13. O espectro de absorcio para Fy = 6 kV cm™ é apresentado
na Figura 13(b), para as duas componentes de spin, com os picos alinhados com o estado final
da respectiva transicdo. Os picos correspondem a transi¢des entre o estado fundamental e os
estados excitados para a componente de spin | (curva preta sélida) e para a componente de

spin T (curva vermelha pontilhada). Em particular vemos os picos correspondentes a absor¢iao

entre o estado fundamental de cada componente de spin e os estados E ur responsaveis
principais pela geracdo de corrente. Independentemente do campo aplicado, devido a
assimetria causada pelo campo elétrico, o sistema ndo tem paridade definida com relacdo ao
centro do PQ e as regras de selecio de paridade sdo relaxadas, de forma que todas as
transi¢Oes sao possiveis.

Para F, = 6 kV cm™ o estado E} ¢ ligado no PQ e, mesmo sendo a transicio para tal
estado permitida, ndo esperamos a geracao de fotocorrente. Diferentemente do caso do estado
E}, que por ser um estado de continuo esperamos que os elétrons nele excitados possam
facilmente ser retirados da regido de confinamento pelo campo elétrico, gerando fotocorrente.
Portanto, para Fg = 6 kV cm’ esperamos obter apenas corrente proveniente da componente
spin T.

Aumentando o campo elétrico para Fg = 12 kV cm™, o estado E} passa a ser um
estado de continuo assim como o estado E,. Dessa forma, para esse campo elétrico esperamos
obter fotocorrente proveniente das duas componentes de spin. Precisamos agora encontrar
uma maneira de extinguir a fotocorrente proveniente da componente spin T, deixando apenas
a corrente proveniente da componente spin {1, alcancando assim o controle da polarizag¢ao de
spin da fotocorrente. Esse procedimento € descrito a seguir.

Na Tabela 1 apresentamos as energias dos estados fundamentais para a estrutura PQS
e a diferenca entre tais energias para cada uma das componentes de spin em fun¢do do campo

elétrico. Como observamos, o GZS gera separagdes nas energias dos estados fundamentais
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relativamente grandes, 14,3 meV e 19,2 meV para Fg; = 6 kV cml e F s =12 kV cm'l,
respectivamente. Por conta dessas diferengas de energia, a concentracdo dos elétrons com
diferentes spins fica estatisticamente desequilibrada. Esquematizamos esse cendrio na Figura
15. A regido azul representa a ocupagdo da componente spin |, que é maior que a ocupagio da
componente spin T, representada pela regido vermelha. Esperamos assim que a fotocorrente
proveniente do sistema com esse tipo de desequilibrio nas populagdes de spin também deva
ser afetada (OLBRICH et al., 2012), de modo que quanto mais préximo o nivel de Fermi da
separacdo de energia entre os estados fundamentais, menor a concentragdo de portadores com
spin T relativamente aos portadores com spin {.

Para estimar quantitativamente a influéncia da ocupacdo de spin na fotocorrente,
consideramos para o sistema PQS dois valores de concentragdo de elétrons na estrutura
nyp = 0,7 X 102 cm™ e nyp = 1,1 X 10'3 cm™, que para dispersdes parabélicas levam a
niveis de Fermi de Ep = 25 meV e Ep = 40 meV, respectivamente. Podemos estimar a
concentracdo tridimensional de elétrons na estrutura utilizando a largura do PQ, obtendo
nsp = 3,0 x 1017 cm™ e nyp = 4,9 x 107 cm™, respectivamente, as quais sio compativeis

com dopagens utilizadas em estruturas baseadas em GaAs (GALETI et al., 2013).

Tabela 1 — Valores das energias do estado fundamental para as componentes de spin em func¢do do

campo elétrico aplicado. A diferenga de energia entre os estados fundamentais é |AE H = |E1l —E] |
Fy(kVcm™) E! (meV) E! (meV) |AEL|
6 -110,3 -96,0 14,3
12 -101,0 -81,8 19,2

Figura 15 — Diagrama esquematico da ocupacao de spin. A regido em azul (em vermelho) representa a ocupagio
da componente spin | (T). AE ¢ a diferenca de energia entre os estados fundamentais das componentes de spin e
Er € a energia de Fermi.

Agora podemos determinar as ocupacdes relativas de cada componente de spin, as
quais sdo apresentadas em fungdo do campo elétrico na Tabela 2. Observamos que a
contribui¢do da componente spin T para a fotocorrente € consideravelmente reduzida pelo

fator de ocupacdo, independentemente do campo elétrico. Tais ocupacdes de spin foram
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levadas em consideracdo na fotocorrente do sistema, cujos resultados estdo apresentados na

Figura 16.

Tabela 2 — Ocupagdo relativa das componentes de spin em fun¢do do campo elétrico

Er =25 meV Er =40 meV
[{] [1] [{] [T]
6 kV cm™ 78% 22% 67% 33%
12kV cm™ 88% 12% 74% 36%

As Figuras 16(a) e (c) mostram a fotocorrente para Fg = 6 kV cm’ e Fs =12kVcecm
! para Er = 25 meV, calculada a partir da Eq. 19. Como esperado, para Fg = 6 kV cm’
(Figura 17(a)), mesmo com apenas 22% de ocupagdo da componente de spin T, temos apenas
um pico de fotocorrente em torno de 100 meV para tal componente. Aumentando o campo
elétrico para Fg = 12 kV cm™ (Figura 16(c)), a ocupacdo da componente de T é ainda mais
reduzida (12%), no entanto para esse valor de campo elétrico o estado E} se torna um estado
de continuo e, como discutido anteriormente, temos a geracao de fotocorrente proveniente da

componente de spin {.
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Figura 16 — Fotocorrente da estrutura PQS para as componentes de spin | (linha preta cheia) e T (linha vermelha
pontilhada), para uma energia de Fermi de Ex = 25 meV para (a) Fs = 6 kV cm™ e para (c) Fg = 12 kV cm™.
(b) O mesmo que (a) para Ex = 40 meV. (d) O mesmo que (b) para Ex = 40 meV.
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Para a segunda concentracao, cujos resultados sao mostrados nas Figuras 16(b) e (d), a
energia de Fermi (Egp =40 meV) é maior, permitindo um aumento na ocupacdo da
componente de spin T. Dessa forma, observamos um comportamento muito similar ao obtido
para Ex = 25 meV, com um pequeno aumento na fotocorrente proveniente da componente de
spin T.

Em resumo, manipulando e o estado final da transi¢d@o eletronica, ligado ou estendido,
e somando o efeito do desequilibrio na ocupagdo de spin gerada pela presenca da camada
DMS no PQ, conseguimos obter uma fotocorrente proveniente da estrutura PQS polarizada
em spin e controlada pelo campo elétrico aplicado a estrutura. No entanto, para isso
precisamos nos preocupar com a concentracdo de portadores devido a dopagem do PQ,
controlando o nivel de Fermi. Para evitar esse tipo de problema propusemos uma segunda

estrutura, a qual serd apresentada na subsecdo seguinte.

5.2.2. Pogo quantico com duas camadas (PQD)

A segunda estrutura proposta estd esquematizada na Figura 14. Como descrevemos
anteriormente, a camada DMS € colocada somente em parte do PQ e juntamente com
parametros especificos de larguras das camadas do PQ, conseguimos diminuir
consideravelmente a separacdo entre os estados fundamentais das componentes de spin. Para
essa estrutura temos as seguintes diferencas entre as componentes de spin. Para a componente
de spin !, existem no PQ quatro estados ligados e um quinto estado E é que dependendo do
campo elétrico aplicado pode ser tanto ligado quanto estendido, como mostrado nas Figura
14(a) e (d). Para a componente de spin T, temos no PQ quatro estados ligados. No entanto o
quinto estado Eg estd no continuo independentemente do campo elétrico (Figura 14(c) e (f)).
Assim, mais uma vez a estrutura € concebida para funcionar como um QWIP dependente de
spin, onde a polarizacdo de spin da fotocorrente pode ser controlada pelo campo elétrico.

A Figura 14(b) mostra a absor¢do para as duas componentes de spin, onde os picos
correspondem a absor¢do entre o estado fundamental e os estados excitados da componente de
spin | (curva preta sélida) e da componente de spin T (curva vermelha pontilhada). A
principal transicdo responsdvel pela geracdo de fotocorrente ocorre entre o estado
fundamental de cada uma das componentes de spin e os estados EST'l. Na auséncia de campo
elétrico, mesmo essa transi¢do especifica sendo permitida para a componente de spin 1, o
estado E5l € ligado e localizado no PQ (Figura 14(a)). Assim, ndo esperamos a geracdo de

-

fotocorrente para tal componente. E prevista apenas a geracdo de fotocorrente para esse
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estado via processos de multiplos fétons. Nesse caso, uma transicdo entre estados separados

por certa energia E, pode ocorrer via processos ndo lineares nos quais o elétron pode ser
excitado por n fétons com energias —, em estados intermedidrios reais ou virtuais. No entanto

esse tipo de processo é reduzido para intensidades de excitacio pequenas (Fg = 1 kV cm™)
(DEGANTI et al., 2011).

A transi¢do do estado fundamental com spin T para o estado estendido Eg ¢ permitida,
gerando corrente. Dessa forma, esperamos apenas a geracdo de fotocorrente com polarizacao
de spin T na auséncia de campo elétrico.

Com o campo elétrico aumentado de Fg = 0 para F; = 6 kV cm™, o estado E5l é
arrastado para o continuo como mostra a Figura 14(d), se tornando estendido. A transi¢do
entre o estado fundamental da componente de spin | e o estado E¢ continua permitida, como
mostra a persisténcia do pico em torno de 10 meV no espectro de absor¢ao da componente de
spin | (curva preta sdlida na Figura 14(e)). Assim, alterando o campo elétrico de F¢ = 0 para
F¢ =6kV cm’, a geracdo de polarizacdo de spin | fotocorrente é alcancada. Por outro lado,
esperamos que a polarizagdo da componente de spin T seja reduzida pelas razdes que serdo
apresentadas a seguir.

Embora o estado Eg esteja no continuo para qualquer valor de campo elétrico, seu
acoplamento com o estado fundamental da componente de spin T é reduzido. O inset da
Figura 14(e) mostra a forca de oscilador da transicdo entre o estado fundamental da
componente de spin T e o estado Eg , flTS, que € claramente dependente do campo elétrico,
apresentando um minimo para F; = 6 kV cm™. Essa dependéncia da forca de oscilador com o
campo elétrico estd diretamente relacionada com o design da estrutura, na qual a camada
DMS foi colocada apenas em parte do PQ, e seu efeito sobre o estado fundamental da
componente spin T. Devido as grandes alturas das barreiras de potencial em comparagdo com
o GZS, as autofungdes de menor energia do sistema podem ser vistas como estados de um
poco de potencial simétrico finito, como mostrado na Figura 14(f). Assim tais autofunc¢des
podem ser interpretadas como tendo um caréter do tipo de paridade em relagdo ao centro do
PQ. Ajustando o campo elétrico, esse cardter de paridade pode ser controlado para suprimir
ou reforgar acoplamentos especificos entre os estados.

Em outras palavras, o elemento de matriz (1/J,TL|Z|1/)D ¢ drasticamente reduzido
(aumentado) para estados com a mesma (oposta) paridade. Esse € um efeito de ajuste, como
visto no inset da Figura 14(e), onde o minimo de flTs ocorre para campos elétricos nos quais
os estados estdo proximos de possuirem um cardter de paridade definido em relac@o ao centro

do PQ. Em contraste, o estado fundamental da componente de spin | permanece sempre
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localizado préximo a barreira do lado direito do PQ, como visto nas Figura 14(a) e (d) e a
for¢a de oscilador relacionada as transicdes da componente de spin | nao € substancialmente
afetada pela presenca do campo elétrico, como pode ser visto no comportamento do espectro
de absorcao nas Figuras 15(b) e (e) (curvas pretas s6lidas).

As respostas da fotocorrente sdo mostradas nas Figura 17(a) e (b), para F; =0 e
Fy =6 kV cm™. Observamos a presenca de um pico de fotocorrente polarizado em spin para
excitacoes em torno de 110 meV. Vemos também que essa polarizacdo € controlada pelo
campo elétrico, que pode reverter totalmente o tipo de spin transportado pela fotocorrente.
Como esperado da andlise feita previamente para os espectros de absor¢do, na auséncia de
campo temos a predominincia da fotocorrente proveniente da componente de spin T (Figura
17(a)). Aumentando o campo para Fg =6 kV cm™, temos quase que exclusivamente

fotocorrente proveniente da componente de spin | (Figura 17(b)).
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Figura 17 — Fotocorrente spin | (curva preta sé6lida) e spin T (curva vermelha pontilhada) (a) sem campo elétrico
aplicado e para (b) F; = 6 kV cm™. O inser mostra a diferenca entre as intensidades dos picos de fotocorrente
para as componentes de spin | e spin T, em fungio do campo elétrico aplicado a estrutura.

O comportamento da fotocorrente para uma série de valores de campo elétrico é
sumarizado no inset da Figura 17(a), mostrando a diferenca entre as intensidades dos picos de
fotocorrente para as componentes de spin | e spin T, em func¢do do campo elétrico aplicado a
estrutura. Na auséncia de campo, temos o maximo de polarizagdo com spin T. Com o aumento
do campo, o estado E: se torna um estado de continuo aumentando a fotocorrente com spin L.
Adicionalmente, a forca de oscilador da componente de spin T diminui com o aumento do
campo reduzindo a fotocorrente com spin T. Assim, até Fg =6 kV cm’, temos que a

polarizacdo de spin da fotocorrente € revertida, com uma transi¢@o relativamente abrupta entre
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1 e2kV cm™, devido a transicdo do cardter ligado para continuo do estado E5l . Para campos
maiores, a for¢a de oscilador da componente de spin T volta a aumentar e a polarizacido da
fotocorrente passa a diminuir.

Para que tais efeitos ocorram, deve-se mencionar que os niveis de energia no PQ
devem estar preenchidos, como no caso da estrutura PQS. Uma fonte para tais portadores
pode ser, por exemplo, uma dopagem no PQ. Devido a presenca do campo magnético, as
componentes de spin | e spin T ndo sdao mais degeneradas e o estado de menor energia (spin 1)
pode se tornar estatisticamente mais ocupado. Essa populacdo desequilibrada pode modificar
de forma dréstica os resultados que acabamos de apresentar, uma vez que podemos ter
exponencialmente mais portadores de carga com um tipo de spin. Para minimizar esse efeito
de ocupacdo, a estrutura PQD foi ajustada de modo que os estados fundamentais das duas
componentes de spin tivessem energias proximas um da outra, abaixo do nivel de Fermi,
levando a populagdes de spin relativamente proximas.

Outra questdo que deve ser levada em consideracdo ao trabalharmos com estruturas
destinadas a aplicacbes em spintronica sd@o os processos de dissipacdo, que reduzem
significantemente os comprimentos de difusdo e os tempos de coeréncia nessas estruturas.
Apesar disso, temos que o comprimento de difusdo em estruturas baseadas em GaAs, pode
superar distancias de centenas de micrometros (KIKKAWA et al., 1999), com tempos de
descoeréncia excedendo os 200 um na presenga de campos elétricos externos (BLUHM et al.,
2011). Assim, usando estruturas baseadas em GaAs com tamanhos menores que esse tamanho
de difusdo como as estruturas propostas, esperamos uma pequena contribuicdo de processos
de dissipacdo nas propriedades de transporte. Mesmo sabendo que processos de espalhamento
podem ter papéis importantes em estruturas de GaMnAs, como mostrado por Olbrich e
colaboradores (OLBRICH et al., 2012), espalhamentos entre elétrons e os fons magnéticos
geram e amplificam fotocorrente polarizadas em spin. Assim, esperamos que tais
contribuicdes mantenham a polarizacdo de spin da fotocorrente praticamente inalterada,

apenas alargando os picos de corrente.

5.3. Conclusoes

De maneira geral, mostramos nessa se¢ao do trabalho a geracdo de corrente assistida
por luz polarizada em spin e controlada pelo campo elétrico aplicado. Propomos duas
estruturas, a primeira (PQS) composta por um pogo simples de material DMS e a segunda

(PQD) composta por um pogo com duas camadas sendo uma destas camadas de material
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DMS. Conseguimos a polariza¢dao de spin na PQS através do controle via campo elétrico do
carater localizado ou estendido do estado excitado da transicdo, o qual era responsdvel pela
geracdo de corrente, e pelo desequilibrio gerado pelas diferencas de energias entre os estados
fundamentais dependentes de spin.

No caso da PQD, o cardter do estado excitado também foi utilizado, porém foi
adicionado o controle sobre a for¢a de oscilador das transicdes entre os estados fundamentais
dependentes de spin e os estado excitados, devido a um caréter de paridade dependente do
campo elétrico adquirido pelo estado fundamental de uma das componentes de spin. Para essa
estrutura, devido ao seu design contendo a camada DMS apenas em parte do PQ, o GZS nido
levou a uma separacdo considerdvel entre os estados fundamentais das diferentes
componentes de spin, excluindo a necessidade de levar em conta efeitos de ocupagdo,
tornando esse sistema melhor controlavel que o sistema PQS.

Concebemos tais heteroestruturas para serem sensiveis a fétons com energias na
regido do infravermelho do espectro eletromagnético (~11 pum), oferecendo a possibilidade de
atuarem com QWIP sensiveis ao spin. Mais ainda, o método que utilizamos para o controle da
polarizacdo de spin de estruturas de GaMnAs se estende a outros compostos da familia III-V,
como os nitretos (GaMnN), assim como para compostos da familia II-VI como o ZnMnSe e o
CdMnTe, gerando a possibilidade de operacdo para diferentes energias de excitagdo, como

mostramos no Apéndice C.
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6. Conclusoes Gerais

Como apresentado anteriormente, no presente trabalho realizamos a modelagem de
estruturas semicondutoras contendo pogos quanticos para possiveis aplicacdes em
optoeletronica e em spintronica. Analisamos dois tipos de sistemas, o primeiro sistema
baseado em uma estrutura de pogos quanticos multiplos, acoplados ao um continuo de estados
modulados pela presenca de barreiras de filtro; e o segundo sistema baseado em estruturas de
pocos quanticos contendo camadas de semicondutor magnético diluido.

Estudamos a fotocorrente proveniente da excitacao da estrutura de PQM em func¢ao
do campo elétrico aplicado a estrutura. Observamos o aparecimento de um pico principal de
fotocorrente pouco dependente do campo elétrico para excitacdes com energias de cerca de
125 meV. Esse pico foi associado a transi¢do entre os estados localizados nos PQ e seus
respectivos estados na primeira minibanda formada na regido das barreiras de filtro. Com a
presenca do campo elétrico, obtivemos a localizacdo desses estados pela localizacdo de
Wannier-Stark e a formacdo de Stark ladders. Como o periodo tanto da estrutura de MPQ
quanto da estrutura do tipo superede formada na regido das barreiras de filtro €é o mesmo, a
separacdo relativa entre os estados localizados nos PQ e seus respectivos estados na
minibanda ndo muda significativamente com o campo elétrico, mantendo a posi¢do do pico
principal inalterada.

Observamos também a presenca de picos satélites bastante sensiveis ao campo
elétrico, cuja posicao obedece a separacdo de energia gerada pela formacgdo da Stark Ladder.
Associamos esses picos foram associados as transicoes entre elétrons nos estados
fundamentais dos pogos e estados da minibanda relativos aos pocos adjacentes. Com o
aumento do campo, a localizacdo espacial diminui o overlap entre esses estados,
consequentemente diminuindo a fotocorrente proveniente de tal transi¢do.

No regime de baixos campos, observamos a presenca de picos de corrente negativa
(contra o campo elétrico), os quais associamos ao cardter estendido dos estados finais das
transicdes Opticas entre os estados dos pogos quanticos do lado esquerdo da estrutura.

Ao olharmos para as curvas de corrente versus campo elétrico, observamos a
presenca de picos, gerando regides de fotocondutancia negativa. Esses picos atribuimos as
misturas dos estados localizados e estendidos das minibandas na regido do quase-continuo de
energias. Tal mistura se mostra muito sensivel ao campo elétrico gerando anticrossings nos
niveis de energia levando a transi¢des do tipo Landau-Zener-Stuckelberg-Majorana.

Para o sistema com camadas DMS no PQ, propomos duas estruturas, a primeira com

o PQ sendo a camada DMS e a segunda estrutura com apenas parte do PQ sendo composta
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pela camada DMS. Observamos para a primeira estrutura a possibilidade de obtengdo de
fotocorrente polarizada em spin, controlada pelo campo elétrico. Alcangamos o controle da
polarizacdo de spin pela manipulacdo dependente de spin do estado final da transicdo ptica
que gera a fotocorrente, associada a inclusdo de fatores de ocupacdo determinados pela
diferenga de energia entre os estados fundamentais dependentes de spin, dada pelo GZS, na
presenca do campo magnético.

No caso da estrutura com a camada DMS em parte do PQ apenas, seu design especial
elimina a necessidade de inclusdo do fator de ocupacdo de spin e o controle sobre a
polarizacdo da fotocorrente € conseguido pela retomada de caracteristicas de paridade,
reduzindo drasticamente probabilidades de excitacdo especificas, controladas pelo campo
elétrico.

Adicionalmente, como estamos tratando de possiveis fotodetectores, propomos um
método de utilizagdo do modelo de Levine para determinar a corrente de escuro da estrutura
de PQM. Observamos que ao introduzirmos de forma completa a transmissdo através da
estrutura, conseguimos melhorar a precisao do método. Mais ainda, analisamos a corrente de
escuro na presenga e na auséncia das barreiras de filtro, e observamos que essa corrente é
consideravelmente reduzida ao adicionarmos tais barreiras, sendo esse um ponto bastante
positivo em uma possivel aplicacdo da estrutura como fotodetector.

No caso das estruturas contendo DMS, foi aplicado o mesmo esquema de polarizagcdao
de spin da fotocorrente para estruturas da familia II-VI, ZnMnSe. Conseguimos também uma
polarizacdo de spin significativa para tais estruturas, controlada pelo campo elétrico aplicado.

De modo geral, por meio dos métodos apresentados, conseguimos propor estruturas e
mostrar caracteristicas muito interessantes, as quais podem ser utilizadas posteriormente para
a realizacdo de dispositivos, por exemplo, fotodetectores de infravermelho ou até mesmo

dispositivos spintronicos.
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APENDICE A

Método do Split Operator

Nesse apéndice descrevemos em detalhes o método utilizado para a simulacdo
numérica dos resultados apresentados nesse trabalho.

Segundo a descricdo de Heisenberg, a evolucdo temporal de um observavel g(t) de
um sistema quantico € definida através de um operador hermiteano H dada por (TOLEDO

PIZA, 2001)
.. dg(t
ih XD = [g(¢), H], Al

onde # € a constante de Planck reduzida e [g(t), H] é o comutador entre os operadores g(t) e

H. Supondo que H ndo dependa explicitamente do tempo, a A. 1 pode ser resolvida como

i

g(t) = er

i

i
de forma que U(t, ty) = e wE=t) ¢ operador de evolugdo temporal. Ao fazer uma analogia

direta com as equacdes de Hamilton na mecanica cldssica observamos que o operador H, que
aparece na exponencial do operador de evolucdo temporal, ¢ nada mais do que o
Hamiltoniano do sistema, que por ser hermiteano, garante que U(t,t,) seja um operador
unitario.

Na representacdo de Schrodinger, se nds conhecemos o estado do sistema em um
determinado instante € possivel evolui-lo até um tempo qualquer por meio do operador de

evolugdo temporal, por um incremento de tempo At = t — t,, como

W(z,0) = e (2, 1), A3

O Hamiltoniano H =T + V € dado pela soma dos operadores de energia cinética
T = P?/2m" e potencial V. m* é a massa efetiva do elétron na heteroestrutura semicondutora.

Para expressar a exponencial da soma de operadores na A. 3 utilizamos a expressdo de

Zassenhaus (CASAS et al., 2012)
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pt(A+B) — etAetBe—g[A,B]e—?(Z[B,[A,B]]+[A,[A,B]]) A. 4

Caso os operadores A e B comutem, € direto notar que a exponencial da soma dos
operadores € dada pelo produto das exponenciais desses operadores, como no caso de
exponenciais de escalares. No entanto, os operadores T e I/ ndo comutam e a exponencial nao
pode ser realizada exatamente e algumas aproximagdes devem ser utilizadas.

Aqui utilizaremos o chamado método do Split Operator, em que o Hamiltoniano é

quebrado como a soma dos operadores e, pela A. 4, vemos que

e—i(T+V)At/fl — e—iVAt/fle—iTAt/fl + O(Atz), A.5

onde O(At?), significa um erro na ordem do quadrado de At. Para diminuir ainda mais a
e . 14 14
ordem do erro, podemos mostrar que quebrar o Hamiltoniano escrito como H = St T+ >

leva a (DEGANI et al., 2010)

e~ iHAL/h — o=iVAL/2ho=ITAL/h=iVAL/2h 4 (A3, A6

Assim, o erro na aproximacdo da exponencial fica da ordem de At3, que pode ser
arbitrdrio. O interessante € notar que as aproximacgdes mostradas ainda constituem operagdes
unitdrias, garantindo conservacao de probabilidade e assegurando a estabilidade do método.

A partir da A. 5, podemos voltar a evolu¢do temporal dada pela A. 3, que fica

reescrita como
l/)(Z,At) a~ e—iVAt/Zhe—iTAt/he—iVAt/Zhl/)(Z’At)_ A. 7

Primeiramente, descrevemos numericamente o potencial e a funcdo de onda por
pontos em uma grade que pode ser uniformemente espacada ou nao. Com o potencial descrito
podemos aplicar a primeira exponencial na funcdo de onda inicial, unicamente multiplicando

a funcdo de onda pela exponencial em cada ponto da grade

iVAt

&(z,At) = e 20 Y(z,0). A.8
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O préximo passo € a aplicagdo da exponencial contendo o operador de energia

cinética. Esse ndo é um procedimento tdo trivial quanto a obtencédo de &(z, At), uma vez que o

h? 9?2

2m* 9z2"

operador energia cinética em sua representacdo espacial apresenta derivadas T = —

Para resolver essa dificuldade podemos, em sistemas periddicos, aplicar transformadas de
Fourier (FFT), uma vez que no espago reciproco T € diagonal e sua atuacio na fun¢do de onda

se da de forma equivalente a aplicacdo de V no espago real. Nesse caso

o

£(k,At) = % [Z e7 &(7,At)dz A.9

onde &(k, At) é a funcdo de onda transformada. Assim, basta multiplicar

ik2At

n(k, At) = e 2nm* &(k, At). A. 10
Aplicando a transformada de Fourier inversa temos a evolugdo

n(z,At) = fjoooeikzn(k,At). A. 11

iVAt
Finalmente, para completar a evolug¢do, basta repetir a multiplicacdo por e 24,

assim

iVAt

Y(z,At) = e 2n n(z, At). A. 12

Esse esquema € entdo repetido e a evolugdo temporal € obtida. Como mencionado
anteriormente, a utilizacdo da FFT restringe-se principalmente a utilizacdo de sistemas
simétricos e periddicos, mas observamos que esta pode também ser utilizada para sistemas em
que a parte ativa do potencial é pequena com relagdo ao tamanho total do sistema. Assim
podemos nos valer da rapidez da FFT mesmo para casos em que temos a aplicacdo de campos
externos no sistema.

Mesmo assim, para situagdes em que a simetria do potencial € perdida pela aplicacao
de campos externos, ou mesmo para potenciais sem simetria, podemos utilizar outra
aproximacao, a qual descrevemos a seguir (DEGANI ez al., 2010).

Fazendo k = —ip?/2hm*, podemos expandir a exponencial do operador T em série

de Taylor em fun¢ao de At como
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(kA2 (kAt)3

et =1+ kAt +——+——+ A. 13

Rearranjando os termos adequadamente e truncando a soma na mesma ordem do erro

obtido pelo Split Operator, temos

2
eld = (1 4 KAt AD” | 0(At3)> . (1 + &“) A. 14
2 4 2

O primeiro termo do lado direito da A. 14 pode ser aproximado como a soma de uma

série geométrica de razao KTM e a expansao da exponencial fica (DEGANI et al., 2010)

eld = (1 - "T“)_l : (1 + KT“) A. 15

Dessa forma,

n(z, At) = (1 + ipzAt) (1 — ipzAt) &(z, At). A. 16

4hm* 4Am*

De modo que

(1+ 229 n(z,a0 = (1 - Z2) (2, a0). A 17

4hm* 4Am*

Podemos agora escrever o operador energia cinética como derivadas numéricas,

levando a

n—BMj—s— 20+ mj41) =& — B(Ej-1 — 28+ &14), A. 18

onde 7; =n(zj), §i=¢(z), B= —ihAt/4m*5? e & a distAncia entre dois pontos
consecutivos da grade.

Reorganizando os termos temos

—Bnj—1+ (1 +28) — Bnjs = BEi-1 + (L= )& — BEjsq- A. 19
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A A. 19 determina um sistema de equacdes representado na forma de uma matriz
tridiagonal. Com o lado direito da equagdo totalmente determinado, para obter 1(z, At), basta
resolver o sistema de equagdes.

Explicitamente, para um sistema com condi¢cdes de contorno infinitas, no qual a

funcdo de onda deve ser nula nas bordas (1, = 1,41 = 0), temos

a - 0 0 M c B 0 0\ /&
B a B 0 ) (B ¢ B O)[:
0 g a —BILi] Vo p c BJ|: A.20
0 0 —-B a M 0 0 B c/ \&

ondea=1+2fec=1-20.
Assim como no caso da solucdo via FFT, apds obter n(z, At), a funcdo de onda
Y(z, At) evoluida de At é calculada como na A. 8. Repetindo esse procedimento uma fungio

de onda inicial ¥ (z, 0) é evoluida para Y (z,t).

a.  Autofungoes

Na maioria das vezes € importante conhecer ndo somente as fungdes de onda do
sistema evoluidas no tempo, mas também as autofuncdes dos estados estaciondrios da

estrutura. Consideremos que a equacdo de Schrodinger unidimensional dependente do tempo

seja dada por

. 0
i 2 () = Hp(®), A2
onde [P (t)) = (z|y). Para resolver tal equacéo, podemos considerar o sistema em seu estado

estaciondrio e realizar uma separacgdo de varidveis [P (t)) = |p)®|x(t)), de modo que a A. 21

assume a forma

ih = |x(t)) = H|$) = E|$)®|x(t), A.22

onde E € uma constante relacionada com a energia do sistema. Com isso obtemos duas

equagOes, uma espacial H|¢pg) = E|¢g), também conhecida como equacdo de Schrodinger
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independente do tempo e uma equagdo temporal %| x(t)) =%E| x(t)). Essa dltima tem

solugdo dada por y(t) = )(Oe_ZEt, onde y, € a normalizacdo da parte temporal da funcio de

onda. A fun¢do de onda completa passa a ser [P (t)) = )(Oe_%Et|¢ E)

Considerando agora um conjunto de fungdes de onda ortonormais |¢;) formando
uma base completa, sabemos que a funcdo de onda |¢pg) pode ser escrita como uma
combinagdo linear de tais fun¢es de onda como |¢pg) = Y, b; |¢;). Dessa forma, a fung¢do de

onda dependente do tempo [(t)) fica

i

[W(©®) = T a7 ¢y), A.23

i
Onde a; = by, sio os coeficientes da expansdo. Multiplicando |(t)) por er’n! e

integrando no tempo, obtemos

[ERpO)erntde = [ %, a e wEE |gy) de. A. 24

Como tanto os coeficientes a; quanto as funcdes |[¢p;) sdo dependentes
exclusivamente de z, podemos alterar a ordem da integracdo restando apenas uma integral da
exponencial cujo resultado é proporcional a uma fungdo delta de Dirac 6(E; — E,). Assim

temos

[ ()i dt = wh 3, aily) (B — En) ~ ) A.25

Com isso, a partir da integracdo da fun¢do de onda obtida pela evolucdo temporal € a
energia dos estados que se deseja encontrar, E,,, € possivel determinarmos as funcdes de onda
dos estados estaciondrios. E importante salientar que no método ndo utilizamos nenhuma
expansdo em base, este artificio foi apenas utilizado para demonstrar a possibilidade de
encontrarmos os estados estaciondrios do potencial em questdo utilizando a evolugdo temporal
dada pelo método.

Existe uma segunda maneira de encontrarmos simultaneamente as autofungdes e suas
respectivas autoenergias, para isso basta realizar a evolugdo temporal descrita anteriormente
pelo método Split Operator, fazendo a substitui¢do t — it, ou seja, realizando uma evolugao

em tempo imagindrio (DEGANI et al., 2010; DEGANI et al., 2011).
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Consideremos um Hamiltoniano dependente do tempo cujas autofungdes e

autoenergias sejam |¢;) e €, respectivamente. O estado |P(t)) pode ser escrito como na A.

23. Fazendo a substitui¢do t — it e normalizando, temos

ElT

[p(e)yrorm = Zuue 110 A. 26

ElT.
Vilag|ze > h

Podemos notar que a normalizacdo depende de t, assim esta deve ser realizada a

cada passo de tempo. Reescrevendo a A. 26, separando o primeiro termo da soma,

_(El—Eo)T
N)(t))norm — | +X1>0 i€ h |¢l). A 27
a2 _Z(Ez-Eo)T
1+Zl|a—é| e h
Como E; > E, no limite de T — oo temos
limrﬁwllp(t))norm = |¢l) A. 28

Observamos que a evolugcdo em tempo imagindrio leva ao autoestado do sistema,
desde que a normalizacdo seja feita a cada passo de tempo e que a evolucao seja feita até que
autoenergia desse estado convirja. Os estados excitados sdo obtidos pela evolug¢do temporal de
demais estados iniciais, os quais sdo ortonormalizados entre si a cada passo de tempo pelo

método de Gram-Schimdt.

b.  Autoenergias

A maneira mais simples de calcularmos as autoenergias conhecendo os autoestados

|¢;) obtidos pela evolu¢do em tempo imagindrio, é através da média do Hamiltoniano do

sistema,

E = (¢p|H|¢p). A.29

Temos especificamente que a energia potencial € dada por Ep, = (¢|V]¢). Como

estamos tratando de um problema discreto, a integral € escrita como uma soma
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Epor = ;@] Vjp;6 A.30

onde V; = V(x;), e qb}L € o complexo conjugado de ¢;. Analogamente, a energia cinética €

obtida como

Ecin =2 ¢>}L <_%(¢j—1 —2¢; + ¢’j+1)> 6 A. 31

onde a segunda derivada da fungio de onda |¢) foi discretizada nos pontos da grade.

Uma segunda maneira de obtermos as autoenergias € através da correlagdo temporal
da funcdo de onda evoluida em tempo real (escrita como na A. 23) com a fun¢do de onda
inicial

WOIPD) = 7. Tunal ane T (| pu)dz A.32

Considerando a ortonormalidade das fungdes (¢;|¢,,) = 6;,,, a A. 32 assume a forma

WO YD) = Tnlan|Ze 0. A 33

Tomando a transformada de Fourier dessa funcdo de correlagdo temporal e

rearranjando a ordem entre a integral e a soma, temos

[2 WO pD)etdt = Bylanl? [ et e Fride, A 34

onde w é uma frequéncia. A integral do lado direito da equacdo € facilmente reconhecida

como uma fung¢éo delta de Dirac § (w — E,,/h)

[ @)t dt = 2n Fylan 25 (0 = 2). A.35

Sendo assim, conhecendo as fun¢des de onda inicial e a fun¢do de onda evoluida no
tempo variando a frequéncia w, que determina as energias dos estados localizados, é possivel

determinarmos as autoenergias do sistema.
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APENDICE B

B.1. Fotocorrente

Para calcularmos a corrente através de estados quanticos, utilizamos a conservacao
de probabilidade inerente da equagdo de Schrodinger (COHEN-TANNOUDII et al., 1977).
Para tanto, observamos que sendo Hamiltoniano do sistema hermiteano e o quadrado da
norma do vetor de estado independente do tempo, a variacdo temporal do quadrado dessa

norma pode ser escrita como (TOLEDO PIZA, 2001)
S@OIP®) = [Z @O [pE) + (pO1 [ @) B.1

Utilizando a equagdo de Schrodinger, temos que % [Y(t)) = %H [Y(t)). O complexo

conjugado da forma dependente do tempo da equacédo é %(lp(tﬂ = —%(w(t)lH T. Dada a

hermiticidade do operador Hamiltoniano, concluimos que

2 W@OR®) =o. B.2

Ou seja, a evolugdo temporal ndo modifica a probabilidade. Assim, |¢(7,t)|? pode ser
interpretado como uma densidade de probabilidade. Considerando |Y(t)) normalizado e
definindo a densidade de probabilidade p(#,t) = |(7,t)|?, a probabilidade de encontrar
uma particula localizada num ponto no volume infinitesimal d7 em um dado instante de

tempo t é
dP(7,t) = p(#, t)dr. B.3
Mesmo mostrando que a densidade de probabilidade permanece constante no tempo,
isso ndo significa que p(#,t) deve ser independente de t em cada ponto 7. Assumindo que a

particula sobre andlise esteja sujeita a um potencial escalar V (7, t), a equagdo de Schrodinger

na representacdo espacial assume a forma

WZIH(O) = — 2 V(D) + VOO B.4
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O complexo conjugado da B. 4 ¢é

hZ
2m*

WOV + @OV, ) B.5

9
—ih— (Y] = -

Multiplicando a B. 4 por (¥(t)|] e a B. 5 por |Y(t)), subtraindo as equacdes

resultantes, podemos reescrever a densidade de probabilidade como

h
2m*i

[PV () — W @OIV2P(D)T] = 0. B. 6

a o
ap(x,t) +

[WOIV[(©) — @OIVIP@®)T], a B. 6 pode ser

Considerando J(7,t) = h*i

2m

escrita na forma

2 p(#,6) +V-J(F,t) =0, B.7
em que V- J(7,6) = —— [V [P(0)) — ((OIV?[Y())T]. Ou seja. J(7,t) representa

uma densidade de corrente.

Dessa forma € direto notar que a evolugdo temporal das fungdes de onda de um
determinado sistema pelo método Split Operator, pode ser utilizada para calcular o espectro
de corrente desse sistema sujeito a um campo externo. Para tanto reescrevemos a densidade de

corrente como (DEGANI et al., 2011)
JG O = R[Z@OVR©)] B.8
m r=tr,

em que r = 7, € um ponto no qual a corrente € calculada. Integrando a densidade de

corrente no tempo, temos a corrente no sistema

e (T R .

I :Efof(]dir(x’t) _]esq(x,t)) dt. B.9
Jair(esq) representa a densidade de corrente do lado direito (esquerdo) da regido ativa do
potencial, e € a carga do elétron e Ty € um limite superior para a integragdo temporal que

depende do campo externo utilizado para a geracdo de corrente (MAIALLE et al., 2011).
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Dadas as escalas nanométricas dos problemas que analisamos consideramos a
aproximacdo de dipolo elétrico na qual campos oscilantes classicos produzem os mesmos
efeitos, do ponto de vista computacional, de campos totalmente quantizados, os fétons. Dessa
maneira, um campo elétrico oscilante pode ser visto tanto como um feixe de laser quanto
como um campo alternado oscilando muito rapido, o qual tira o sistema do equilibrio. N6s
trabalhamos a segunda possibilidade, mas adotamos a primeira nos referindo a corrente obtida
pela aplicacdo desse campo oscilante como fotocorrente. Considerando ainda que o sistema
estd sujeito a condi¢cdes de contorno do tipo poco infinito, impomos na evolugdo temporal que
a funcdo de onda seja nula nos limites dos sistema. Esse tipo de condi¢do de contorno € muito
simples de ser tratada, porém exige que utilizemos sistemas grandes para evitar efeitos de
quantizagdo por parte das barreiras infinitas. Além disso, efeitos esptirios podem ocorrer na
corrente, devido a reflexdes nessas barreiras infinitas. Para contornar tais dificuldades, sao
utilizadas barreiras imagindrias dependentes da energia do f6ton incidente nos extremos do
sistema para absorver as funcdes de onda e evitar reflexdes (VIBOK et al., 1996).

No caso dos problemas resolvidos nesse trabalho, o Hamiltoniano unidimensional do

sistema tem a forma

h? d?
2m* dz?2

H(z,t) = — + V(z) — ez(F, + F; sin wt), B. 10

em que V(z) € o potencial que descreve a estrutura, Fy4) € a amplitude de um campo elétrico
estatico (dinamico/oscilante) aplicado a estrutura, w € a frequéncia do campo oscilante, a qual
esta diretamente relacionada a frequéncia do foton incidente. Ou seja, a fotocorrente € obtida

por meio da evolugdo temporal de um autoestado do sistema, o qual esté sujeito a aplicacdo de

campos elétricos estdticos e dindmicos.

B.2. Absorc¢ao optica

Dada a importancia de se entender as transicOes responsdveis pela geracdo de
fotocorrente nos sistemas semicondutores sobre andlise, foi também calculado o espectro de
absorcdo Optica de um elétron ocupando inicialmente um estado estaciondrio do sistema |¢;,)
com uma energia E,,.

Supondo que o estado [Pg(t)) possa ser escrito com a combinacdo linear dos

autoestados |¢,,) de um sistema quéntico
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[Yr(0) = S an e | b), B. 11

esse estado |Yg(t)) contém projecdes em todos os estados do sistema, existindo assim uma
grande chance de que sua evolucdo temporal forneca o acoplamento entre todos os
autoestados desse sistema.

Calculando a correlacdo temporal do dipolo elétrico entre |Pg(t)) e [P(0)) que

representa um estado inicialmente ocupado, temos

W) =€zl (D)) = Som Gnane ™+ [ $rn(D)(—eiy(Ddz.  B.12

Tomando a transformada de Fourier de B. 12

iEnt

I (0)|—ezlipe () etdt = y [ ™ 1 et dt B. 13

em que Qpm = Xnm Amln f_oooo Pm(z)(—ez)yP;,(2)dz é reconhecido como o coeficiente de

absorc¢do Optica entre os estados m e n. Percebemos diretamente que a integral do lado direito

da equacdo representa uma fun¢do delta de Dirac entre as frequéncias E,, /h e w, o que leva a
*® iwt En
I% W (0)|—ezlpp (£)) et dt = 2metyn (22— w). B. 14

Assim, a absorcao Optica a,,, entre os autoestados de um sistema pode ser descrita

pela transformada de Fourier da funcdo de correlacdo temporal do dipolo elétrico, dada por

(DEGANI et al., 2011).
an(t) ~ [ (P(0)|—ezlyr(t)) e@tdt. B. 15

A evolugao temporal de |z (t)) pode ser obtida pelo método Split Operator descrito
anteriormente, mas € importante ressaltar que mais uma vez ndo fazemos essa decomposi¢ao
na base dos autoestados, como mostra a B.11. Esse procedimento foi apenas apresentado para
argumentar a utilizacdo da correlacao temporal dada pela B. 15. N6s computamos a absor¢ao
Optica da seguinte forma: Primeiramente o estado |z (t = 0)), que deve conter proje¢oes em

z

todos os estados, € obtido pela aplicacdo de um campo elétrico externo na estrutura,
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adicionando-se um termo exF; no Hamiltoniano do sistema, em que F; € a amplitude desse
campo. Depois, o campo elétrico € retirado e o estado [Pg(t = 0)) é evoluido temporalmente
dando origem ao estado |y (t)). A cada passo de tempo da evolucdo é calculada correlagido
temporal do dipolo elétrico, com um autoestado do sistema nao perturbado pelo campo
externo [P(0)). Finalmente a transformada de Fourier é calculada, obtendo o espectro de
absor¢ao.

Outra maneira é calcular a absorcdo Optica através do conhecimento direto dos
autoestados do sistema, assim como descrito na secdo 2.1, os quais podem ser obtidos pelo
método Split Operator, porém realizando uma evolu¢do em tempo imagindrio. Dessa forma

podemos escrever a absorcao como (COHEN-TANNOUDIJI et al., 1977)

_ firT
a(E) = 2in 2n[(E-Ef) +3r2] B. 16

em que E é a energia do féton incidente, responsavel pela transicio entre dois estados |¢;) e
|¢f), com energias E; e Ef, respectivamente. f;r € a forga de oscilador da transigdo entre os

estados calculada como
* 2
fir = 25 BE[ (i 2|, B. 17

com AE = Ef — E; sendo a separagdo de energia entre o estado final |1/)f) e o estado inicial
|¥;), que participam da transicdo. I' é uma constante ajustdvel que determina a largura de
funcdes Lorentzianas utilizadas para resolver os picos no espectro de absor¢do e acrescentar

efeitos de alargamento no espectro de absorcao nao considerados em nosso modelo simples.

B.3. Espectros de transmissao eletrOnica

Calculamos também o coeficiente de transmissio através das estruturas. Para tanto,
mais uma vez resolvemos a equacdo de Schrodinger unidimensional numericamente,
discretizando o potencial numa grade uniforme com j = N + 1 pontos, usando as condigdes
de contorno e a continuidade das fun¢des de onda e de suas derivadas (DEGANI et al., 2011).
A Figura 18 esquematiza como o sistema é descrito, representando as ondas incidente,

refletida e transmitida pelo potencial.
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o
ol

j N+1

Figura 18 - Esquema de discretizagdo do sistema para a resolucéio da equagdo de Schrédinger usando as
condig¢des de contorno. Estdo representadas as ondas incidente, refletida e transmitida no potencial.

Supondo que a regido ativa do potencial esteja entre os pontos 1 < j < N, temos que
nos pontos j=0 e j=N+1, o potencial € nulo e, com isso, a funcdo de onda
unidimensional dos elétrons nessas regides € dada por ondas planas, as quais podem ser
transmitidas ou refletidas pelo potencial. Assim para os pontos j=1 e j=N que
correspondem a x = —L/2 e x = L/2, em que L é o tamanho da regido ativa do potencial,
temos que as funcdes de onda e suas derivadas podem ser escritas em funcdo das ondas de

uma particula incidente sobre o potencial e refletida por este

W(-L/2) = [f) == +re ® B. 18
W(L/2) = low) = te'= B. 19
L L/ =Ly =ik (e —re”T) B.20
:—x [W(L/2)) = % [Yn) = iKtes B. 21

Manuseando as B. 18-21, discretizando o potencial e as derivadas da equagdo de

Schrodinger, € possivel obtermos as fungdes de onda para os pontos j =0ej =N + 1,

[Yo) = 2ikS 1) + [Y2) + 4ikS[1) B. 22

[Yn+1) = [Yn-1) + 2iKS|Py) B. 23

em que § € mais uma vez a separacgdo entre os pontos da grade, |1) é um vetor com a mesma
dimens@o de |Yy) com apenas o primeiro elemento nio nulo e igual a 1. Os vetores de onda k

e K sdo definidos pela energia da particula incidente E
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K= \/2;; (E —v (g)) B. 25

L . L .
sendo V (i E) o potencial nos pontos x = + ~» fespectivamente.

A partir dessas funcdes de onda podemos resolver a equacdo de Schrodinger

numericamente para todo o potencial, levando a

B, ¢, 0 0 0 0\ /) G
Al BZ CZ e e O |‘lp2> 0
oA . .
00 0 0 Ay By/ \lYw) 0
em que G = 4ik6D, D = —h?/2m*6% e
(02D) = j=1
(4;,¢;)=4(-D,D) = j # 1N B.27

(=2D,0) = =N

2D(1 — k&) +V, —E=j=1
B, = ~2D+V,—E=j#1,N B. 28
—2D(1—iK8)+Vy—E=j=N

Assim o coeficiente de transmissdo T = ||y )|? é obtido pela resoluciio do sistema de

equacdes tridiagonal determinado pela B. 26, em funcdo da energia da particula incidente E.
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APENDICE C

Durante o periodo do doutorado foram realizados outros estudos, diretamente
relacionados com os trabalhos apresentados nas ultimas secOes da tese. Iniciamos a
apresentacdo com os resultados de célculos de corrente de escuro proveniente da estrutura de
pocos quanticos multiplos da secdo 4, como sendo uma primeira caracterizacdo de tal
estrutura tendo em vista seu funcionamento como um fotodetector de infravermelho.
Posteriormente, assim como mencionado na sec¢do 5, apresentaremos resultados referentes a
aplicacdo das técnicas utilizadas para a obten¢do de fotocorrentes polarizadas em spin em uma

estrutura semicondutora formada por compostos DMS da familia II-VI, ZnMnSe.

C.1. Corrente de escuro

A corrente de escuro se caracteriza por uma corrente indesejada que surge por
processos nao relacionados com a excitacdo Optica e € tida como um dos principais limitantes
para a operacdo dos fotodetectores de infravermelho (ETTEH er al., 2002; ALTIN et al.,
2011; DONCHEV et al., 2002). Ela contribui para o ruido do detector além de limitar sua
temperatura de operagdo, de modo que entender 0s mecanismos responsdveis por sua geracao
sdo de extrema importancia para o projeto e otimizacdo dos QWIP (SCHNEIDER et al.,
2007).

Os modelos que descrevem as origens da corrente de escuro nos fotodetectores de
infravermelho destacam principalmente trés processos (ALTIN et al., 2011; LEVINE, 1993):
a emissdo termidnica, o tunelamento assistido termicamente e o tunelamento sequencial. O
primeiro processo se caracteriza por processos de excitagdo de origem térmica os quais sao
dominantes em altas temperaturas. O segundo processo € caracterizado pela ativacdo térmica
e o tunelamento para estados do continuo através do topo das barreiras triangulares formada
pela presenga do campo elétrico aplicado na estrutura. Ja o dltimo processo se caracteriza pelo
tunelamento sequencial dos portadores de carga através das barreiras que formam a estrutura e
¢ dominante em baixas temperaturas.

Dentre os modelos mais aceitos para descrever a corrente de escuro em QWIP, estd o
modelo de captura e emissdao no qual os processos de aprisionamento ou captura sao

considerados para balancear a emissdao ou o escape dos portadores do PQ (ALTIN et al.,

_EB~€F
2011). A corrente de escuro € proporcional a kzTe *BT | T a temperatura do dispositivo, €p
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€ o topo da barreira e € € o nivel de Fermi (DONCHEYV et al., 2002). Como o gas de elétrons
no poco ndo é completamente degenerado, a dependéncia com a temperatura do nivel de

Fermi deve ser levada em conta,

Ep(T) = Ey + kyTln (p SBT) , C.1

em que n é a concentragdo de elétrons, p € a densidade de estados bidimensional e E, é o

primeiro estado quantizado no po¢o quantico. Com isso, a corrente de escuro pode ser escrita

como

[ ~Ze kpT | C.2
p

Enegia de ativagao

Figura 19 - Modelo de diminuic@o da energia de ativag@o eletronica. A linha preta representa uma barreira
coulombiana sem a presenga de campo elétrico. A linha azul representa o perfil de potencial na presenca de campo elétrico. A
linha vermelha é proporcional ao campo aplicado (efeito Stark).

Como efeito do campo elétrico, a energia de ativagdo diminui com o aumento deste,
o que € devido principalmente ao efeito Stark e ao efeito Poole-Frenkel (DONCHEV et al.,
2002), como mostra a Figura 19. Tais efeitos estdo relacionados respectivamente a diminuicao
da barreira pelo campo elétrico aplicado em cada PQ e a diminui¢do da barreira de potencial
ap6s a emissdo de um elétron deixando um buraco na estrutura, gerando um efeito de
interacdo excitdnica.

Outro modelo para a corrente de escuro que podemos destacar € o modelo de Levine
(LEVINE, 1993), que fornece o numero efetivo de elétrons que sdo termicamente excitados

para fora dos pocos quanticos em estados do continuo, como uma funcdo da voltagem
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aplicada na estrutura, originando a corrente de escuro. No modelo, a corrente de escuro é

expressa como (SCHNEIDER et al., 1997)

eNzD
Lp

Idark == C 3

em que N,p € a densidade de portadores bidimensional, L, o comprimento de um periodo da
regido ativa do detector e v € a velocidade de transporte ao longo do QWIP. Nesse caso, o
célculo da corrente de escuro depende de uma boa estimativa da densidade de portadores na
estrutura.

Considerando processos de espalhamento, podemos escrever a densidade

bidimensional como

Npp = [ o hZT(EF)[1+exp( )] dE. C.4

T(E,F) é o coeficiente de transmissdo através da barreira que pode ser determinado por

exemplo pela aproximagdo WKB. A corrente de escuro é dada por

Ly = vf - TT(E,F) [ 1+ exp (5 EF)] dE. C.5

No regime de emissdo puramente termidnico, a contribui¢do do tunelamento pode ser
desprezada de modo que T(E,F) = 0. Com isso, a corrente de escuro dada pelo modelo de

Levine assume a forma

-Vp-eFLy—-Ef

T _ em kBT
Idark - mh2L,, FLBe ) C.6

em que L,, € a largura do poco quantico, Lg a largura da barreira de potencial, F o campo
elétrico externo aplicado ao QWIP e V5 a altura da barreira de potencial.

Esse modelo tem sido extensivamente comparado aos experimentos (ALTIN et al.,
2011; LEVINE, 1993; LHILLIER et al., 2009) e, dada sua simplicidade, os resultados obtidos
se mostram muito satisfatérios. Altin e colaboradores (ALTIN et al.,, 2011) e Lhillier e

colaboradores (LHILLIER et al., 2009) concluiram que no regime de altas temperaturas, em



73

comparacdo com os modelos de Liu e Schneider (SCHNEIDER et al., 1997), com o modelo
de emissdo e captura e com o modelo de 3D-Drift (ALTIN et al., 2011), o modelo que melhor
descreve os resultados experimentais ¢ o0 modelo de Levine.

Porém, no regime de baixas temperaturas em que processos de espalhamento e
tunelamento sequencial se tornam mais evidentes e dominam a corrente de escuro, todos esses
modelos citados anteriormente falham, descrevendo apenas o comportamento assintético e a
ordem de grandeza do sinal de corrente. Mesmo assim o modelo que melhor descreve a
corrente de escuro encontrada experimentalmente continua sendo o modelo de Levine
(ALTIN et al., 2011; LHILLIER et al., 2009). Sabendo que em alguns tipos de aplicacdes a
operacdo em temperaturas criogénicas ndao € um problema, € necessério o desenvolvimento de
novos modelos que possam descrever de maneira melhor os mecanismos fisicos da corrente
de escuro no regime de baixas temperaturas em que os efeitos quanticos sdo mais importantes
(TRINITE et al., 2011; LHILLIER et al., 2009). Para resolver esse problema novos modelos
microscopicos usando aproximagdes de espalhamento tém sido criados, nos quais todas as
interacOes importantes sdo levadas em conta, ponderando entre processos de espalhamento
coerentes e incoerentes. Os resultados obtidos t€ém se mostrado bastante satisfatdrios.

Utilizamos aqui o modelo de Levine para obter uma estimativa do comportamento da
corrente de escuro para a estrutura de pogos quinticos multiplos com barreiras de filtro. E
geralmente reportado na literatura a aproximagdo da probabilidade de transmissdo T(E,F) =
1, o que ndo deve descrever corretamente a probabilidade de transmissdo em uma estrutura
real, composta por pogos quanticos.

Propomos nesse estudo uma modelagem um pouco diferente, na qual assumimos que
a corrente de escuro total € composta pela soma da corrente de elétrons em pogos diferentes
da estrutura. Em outras palavras, como podemos observar na Figura 20, a probabilidade de
transmissdo € calculada primeiramente para uma barreira simples, que representa o potencial
“visto” por um elétron localizado no primeiro PQ. Analogamente, um elétron localizado no
segundo PQ “v&” um potencial do tipo dupla barreira e assim sucessivamente.

Para testar a aplicabilidade do método proposto, analisamos a corrente de escuro de
uma estrutura de PQM utilizada como QWIP com resultados experimentais reportados por
Schneider (SCHNEIDER et al., 2007). A estrutura € composta de uma série de pogos
quanticos de GaAs com barreiras de Alyz5Gag75As, cujos resultados experimentais de
corrente de escuro para 77 K sdo mostrados pela curva com pontos abertos na Figura 21. A
curva vermelha na figura representa os resultados utilizando o método de Levine para
T(E,F) = 1. Como podemos notar o modelo descreve bem os resultados experimentais no

regime de baixos valores de campo elétrico, mas tem um desvio considerdvel para valores
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maiores de campo. A curva marrom mostra os resultados de corrente de escuro utilizando o
modelo que descrevemos anteriormente. A transmissdo para cada pogo foi calculada pelo
método descrito no Apéndice B, a qual foi adicionada ao modelo de Levine e foram somadas
as contribui¢cdes de 10 PQ. Como podemos notar, com o modelo proposto conseguimos
melhor reproduzir os resultados experimentais, principalmente na regido de altos valores de
campo. Esse melhor ajuste pode estar associado a importancia do tunelamento para altos

valores campos, condicao na qual a estrutura se torna mais transparente para os elétrons.

300 |-

200 +

100 |-

Energia (meV)

— Barreira simples
- - - - Barreira dupla

-150 0 150 00 02 04 06 08 1.0

X (A) Transmissao (%)

Figura 20 — Probabilidade de transmisséo para partes da estrutura de PQM. A curva preta sélida apresenta a
transmissdo para apenas uma barreira simples, esquematizando o perfil de potencial “visto” por um elétron confinado no
primeiro poco quantico. Da mesma forma, a curva vermelha pontilhada apresenta a transmissio para uma dupla barreira

esquematizando o potencial “visto” por um elétron no segundo PQ.

Sendo assim, aplicamos tal modelo para a estrutura de PQM. Esperamos que as
barreiras de filtro influenciem diretamente na corrente de escuro, a reduzindo. Essa
expectativa € devida a seletividade introduzida aos estados do continuo pelas barreiras de
filtro e também pela inibicdo de processos de absor¢ao por fonons (DEGANI et al., 2011).
Como podemos ver na Figura 22, que mostra a corrente de escuro para a estrutura com e sem

as barreiras de filtro, essa corrente € significativamente reduzida para altos valores de campo

ao introduzirmos tais barreiras.
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Figura 21 — Resultados de corrente de escuro para uma estrutura de pocos quanticos multiplos (SCHNEIDER et

al., 2007). A curva roxa com pontos abertos mostra os resultados experimentais, a curva vermelha mostra os resultados
obtidos pelo modelo de Levine para T(E, F) = 1 e a curva marrom mostra os resultados obtidos pelo modelo de Levine
levando em consideracio a transmissao.

Os resultados apresentados aqui sdo uma primeira estimativa da corrente de escuro

da estrutura de PMQ com barreiras de filtro. Como a corrente de escuro apresenta outras

contribuicdes bastante significativas, como a influéncia de fébnons e espalhamentos, por

exemplo, um tratamento mais completo deve ser realizado.
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Figura 22 — Corrente de escuro para a estrutura de PMQ com (curva azul) e sem (curva cinza) as barreiras de

F (kV/cm)

filtro.



76

C.2. Fotocorrente polarizada em spin para estruturas de ZnMnSe

O mesmo procedimento aplicado nas estruturas de GaMnAs para conseguir
fotocorrente polarizada em spin foi utilizado para uma estrutura composta de um PQ com uma
camada DMS de ZnMnSe. Como discutido na se¢do 5, a vantagem na utilizacdo de estruturas
da familia II-VI € dada pela alta solubilidade de Mn em tais estruturas, quando comparadas as
estruturas da familia III-V.

Propusemos uma estrutura nos moldes da estrutura de GaMnAs, formada por um
poco quantico composto por duas camadas, sendo uma camada ndo magnética de ZnSe de 12
nm de espessura seguida por uma camada DMS de ZngoMny ;Se de 12 nm. O PQ foi colocado
entre camadas de Zn;yBe,Se, com concentra¢des (y) diferentes de berilio entre as camadas.
Do lado esquerdo y = 0,03, gerando um band offset na banda de condugdo de 92 meV (MING
et al., 2011). Mais uma vez essa barreira € utilizada para evitar o fluxo de elétrons do lado
esquerdo da estrutura, mesmo na auséncia do campo elétrico. Do lado direito do PQ foi
colocada uma camada fina de Zn;_;Be,Se de 3nm de espessura com a mesma concentragao de
berilio daquela do lado esquerdo da estrutura, seguida por um contato formado por uma
camada de Zn;.,Be,Se com concentragdo de berilio y = 0,011, gerando um band offset com a
camada de ZnSe do PQ de aproximadamente trés vezes a separagdo devida ao GZS para um
campo magnético de 5 T. O perfil de potencial da estrutura para campos elétricos de Fy =3 e
7 kVem'™ esté apresentado na Figura 23. Nela mostramos também os médulos quadrados das
autofungdes da estrutura, destacando os estados dos PQ.

Assim como no caso da estrutura de GaMnAs, a presenga da camada DMS apenas
em parte do poco gera uma assimetria entre as componentes de spin. Como podemos observar
na Figura 23(a), o PQ da componente spin 1 do potencial efetivo gerado pela presenga da
camada DMS, apresenta trés estados ligados sendo que o terceiro E_?f pode ser convertido num
estado de continuo com a presenca do campo elétrico (Figura 23(b)). J4 o PQ da componente
de spin T, apresenta apenas dois estados ligados no PQ e o terceiro estado E; ¢ um estado de
continuo independentemente do campo elétrico (Figuras 23(c) e (d)). Para essa estrutura, a

geracdo de fotocorrente € devida a transi¢do entre os estados fundamentais dependentes de

. : L1
spin e os terceiros estados E3" .
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Figura 23 — Perfil de potencial da estrutura de ZnMnSe para a componente de spin { para (a) F; =3 kv em' e (c)
F, =5 kv em'. (b), (d) o mesmo que (a), (c), respectivamente, para a componente de spin T. Para essa estrutura, a camada
DMS se encontra do lado direito da estrutura.

Sendo assim, para Fy =3 kVem™ esperamos a geracdo apenas de fotocorrente com
polarizagdo spin T. Aumentando o campo para F; = 7 kVem™, o estado EZ passa a ser um
estado de continuo e esperamos a geracdo de fotocorrente para ambas as componentes. No
entanto, o estado fundamental da componente spin T com a deformacdo da estrutura gerada
pelo campo elétrico, assume um cardter do tipo paridade com relacdo ao centro da estrutura e
a probabilidade transicdo entre esse estado fundamental e o estado Eg fica reduzida, reduzindo
a componente de spin T da fotocorrente. Essa componente é ainda mais prejudicada pelo

desiquilibrio gerado nas ocupacgdes pela diferenca de energia entre os estados fundamentais

das componentes de spin, como mostra a Tabela 3.

Tabela 3 - Valores das energias do estado fundamental para as componentes de spin em fung¢@o do campo elétrico

aplicado, separacdo entre tais estados e respectiva ocupagao.

Fy(kVem")  EY (meV) El (meV) AE (meV) [ %

3 -26,1 -15,1 11 82 18

7 -21,8 -8,7 13,1 88 12
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Na Figura 24 apresentamos os resultados de fotocorrente para a estrutura de
ZnMnSe, nos quais o fator de ocupacgao foi adicionado. Como podemos observar, para F; = 3
kVem™ (Figura 24(a)) a fotocorrente apresenta apenas um pico proveniente da componente de
spin T em torno de 25 meV. Aumentando o campo para F; = 7 kVem'™! (Figura 24(b)), temos
um reducdo muito acentuada do pico de spin T e o aparecimento do pico de spin I em torno de
29 meV. Diferentemente do caso da estrutura de GaMnAs na qual os band offsets sdo
maiores, ndo conseguimos que os picos de fotocorrente das diferentes componentes de spin
ocorressem para a mesma energia. Para a estrutura de ZnMnSe os estados sdo mais proximos
devido aos menores band offsets e maior massa efetiva, de modo que o degrau no fundo PQ

influencia de forma mais acentuada do que na estrutura de GaMnAs.

‘ Fs=3kVcm’ I
~

Fotocorrente (a.u.)

Energia (meV)

Figura 24 — Fotocorrente da estrutura de ZnMnSe para (a) F,=3 kVem™! e (b) F, =7 kVem'!

No entanto, mais uma vez, temos um controle muito efetivo da polarizacdo de spin
da fotocorrente gerada pela estrutura de ZnMnSe, para excitagdes com fétons com frequéncia

entre 6 ¢ 7 THz.



