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Resumo

As estruturas nanoscopicas de topologia anelar, ou anéis quanticos, tém atraido o
interesse devido a sua simetria rotacional tnica e a possibilidade de verificar fendmenos
quanticos fundamentais. Dentre eles, o estudo de efeitos relacionados a interferéncia
do tipo Aharonov-Bohm aparece com especial énfase. Calculos analiticos da estrutura
eletronica dos anéis quanticos foram realizados para os casos de um elétron confinado em
um potencial unidimensional e tridimensional. Estes calculos foram complementados com
a simulacao da estrutura eletrénica da banda de valéncia utilizando o método k.p, que é o
objetivo principal do trabalho. Esta contribuicao teodrica forma parte de uma colaboragao
com grupos experimentais de crescimento e de espectroscopia onde sao tratados problemas
relacionados & manipulagao de estados eletronicos e de spin em sistemas quase-zero di-
mensionais de topologia anelar. O estado fundamental do elétron e do buraco em pontos
quéanticos (sistemas quase-zero-dimensionais) possui tipicamente momento angular zero
(na auséncia de campos magnéticos e para campos suficientemente baixos) e exibe uma
resposta diamagnética dos estados desdobrados de spin uma vez que um campo magné-
tico externo ¢ aplicado. Nos pontos quanticos nao magnéticos as propriedades de spin
sao fundamentalmente atribuidas aos elétrons e ao buraco pesado. Em contrapartida, se
assume que os buracos leves possuem um papel menor nas propriedades do estado fun-
damental do éxciton. Nossos resultados mostram que o acoplamento entre bandas pode
gerar estados com hibridizacao do momento angular, inclusive o estado fundamental e o
papel do buraco leve acaba sendo relevante. A adaptagao e melhoramento do célculo da
estrutura eletronica utilizando métodos k.p foram dois dos objetivos fundamentais deste
trabalho. As ferramentas tedricas desenvolvidas visam contribuir para o estabelecimento
de protocolos para o uso e aplicacao otimizada de tais sistemas.

Palavras-Chave: Anéis Quénticos. Método K.P. Estrutura Eletronica.



Abstract

The nanoscopic structures with ring topology, or quantum rings, have attracted the
interest due to their unique rotational symmetry and the possibility of checking funda-
mental quantum phenomena. Among them, the study of Aharonov-Bohm interference
effects appears with special emphasis. Analytical calculations of the electronic structure
of quantum rings were performed for the electron confined in one-dimensional and three-
dimensional potentials. These calculations were complemented by the electronic structure
simulation of the valence band using the k.p method, main objective this work. This the-
oretical contribution is a part of a collaboration with experimental groups of growth and
spectroscopy which deal with problems related to the manipulation of electronic states
and spin properties of quantum rings. The ground states of both electrons and holes
in quantum dots (quasi-zero-dimensional systems) have zero angular momentum (in the
absence of magnetic fields and low fields) and exhibit a diamagnetic response of the spin
states in the presence of an external magnetic field. In non-magnetic quantum dots, the
spin properties are mainly attributed to the electron spin and the heavy hole. On the
other hand, it is assumed that the light holes have a minor role in the properties of the
exciton ground state. Our results show that the interband coupling may lead to the angu-
lar momentum hybridization of the electronic states, even in the ground state and the the
light hole may assume a relevant role. The adaptation and improvement of calculations
of the electronic structure using the k.p methods were two of the main objectives of this
work. The theoretical tools developed aim to contribute to the establishment of protocols
for optimal use and application of such systems.

Keywords: Quantum Rings. K.P Method. Electronic Structure.
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Capitulo 1

INTRODUCAO

Este projeto de mestrado visa, além da obtencao de resultados originais em uma area
de interesse atual, a familiarizagao com as ferramentas tedricas basicas para o desenvolvi-
mento de estudos em diversas areas relacionadas com a matéria condensada e seu vinculo
com a simulacao e previsao de resultados experimentais de colaboragoes em andamento.

As estruturas nanoscopicas de topologia anelar, ou anéis quanticos (QR - do ingleés
Quantum Ring), tém atraido o interesse da comunidade cientifica devido a sua simetria
rotacional tnica e & possibilidade de verificar fendmenos quanticos fundamentais [T, 2]
3]. Dentre eles, o estudo de efeitos relacionados & interferéncia do tipo Aharonov-Bohm
aparece com especial énfase [4 5] [6].

Atualmente encontra-se uma série de trabalhos teéricos sobre as propriedades dos
QRs [7,8] acompanhados por investigagoes experimentais inovadoras de suas propriedades,
tanto magnéticas quanto de transporte [9]. Alguns destes estudos foram realizados em
escalas mesoscopicas, onde o espalhamento ainda influencia a fase de transporte coerente,
e um grande nimero de estados quanticos é preenchido. Efeitos no limite quéantico para
poucos elétrons [10, [IT], e estudos sobre sistemas anelares de muitos corpos [12] comple-
mentam o espectro de interesses nos anéis nanoscopicos.

A motivacao para nosso trabalho parte da caracterizacao experimental de QRs por
nossos colaboradores experimentais e a demanda pela analise sistematica da estrutura
eletronica destes sistemas. Estes anéis sdo formados a partir de pontos quanticos (QD -
do inglés Quantum Dot) que colapsam como descrito a continuagao.

A formacao de ilhas de InAs-GaAs acontece como consequéncia da relaxacao das ten-

soes superficiais (strain) entre as ligas de GaAs e InAs. Tais estruturas podem assumir



diversas geometrias, dentre elas semi-esféricas ou lentiformes, cujas propriedades eletroni-
cas sao andlogas as de atomos, o que leva a chamé-los de dtomos artificiais ou pontos
quanticos [I3]. Uma das técnicas usadas para crescer amostras de QDs e QRs é a epi-
taxia por feixe molecular (MBE - do inglés Molecular Beam Epitary), que consiste na
deposicao controlada de camadas de determinados elementos quimicos sobre uma base
cristalina (substrato) em condigdes de ultra-alto-vacuo. Essa técnica é de grande versati-
lidade no crescimento de camadas de semicondutores elementares como Si e Ge, binarios
como GaAs, AlAs, GaN, InP, GaSb, InAs, ligas ternarias tais como AlGaAs, InGaAs,
GaAsSh, ligas quaternarias como InGaAsP, AlGaAsSb, etc., assim como no crescimento
de heteroestruturas semicondutoras.

O modo de crescimento epitaxial mais utilizado na atualidade para pontos quanticos
é o nucleado seguido de monocamada, conhecido como método de Stranski-Krastanov,
iniciado com o crescimento de uma camada bidimensional, chamada de camada de mo-
lhamento, (do inglés wetting layer) e, apés a deposigao de algumas monocamadas, uma
espessura critica é atingida iniciando-se a formagao de ilhas [14, [15]. Para que as amostras
de QDs possam ser estudadas Optica ou eletricamente, é crescida uma camada chamada
tampao com algumas dezenas de nandmetros que serve de protecao das nanoestruturas
dos efeitos de oxidagao e de incorporacao de impurezas existentes fora da camara de
crescimento que podem contaminé-las.

Em 1997, Garcia e colaboradores cresceram pontos quanticos de InAs cobertos por
uma camada tampao de GaAs com espessura inferior a altura méaxima dos pontos [16].
Como resultado, para valores especificos da altura dessa camada, houve uma mudanca
abrupta no perfil dos pontos quanticos; o material contido no centro destas nanoestru-
turas foi ejetado para as bordas, dando origem a uma estrutura com formato anelar.
O crescimento dessas estruturas, chamadas de anéis quanticos, abriu um novo campo
na Fisica de Semicondutores tanto para explorar fendmenos fundamentais da mecéanica
quantica como para estudar suas potenciais aplicagoes em dispositivos. Assim, o método
Stransky-Krastanov é um dos mais utilizados para crescer anéis quanticos. Neste processo,
uma fina camada do mesmo material constituinte da barreira com altura menor que a al-
tura total dos pontos quanticos é depositada sobre estes. Tensoes entre as superficies
agem entao causando a migracao de material do topo dos pontos quanticos em direcao a

regiao da camada molhada, dando origem aos anéis. Para obter uma melhor qualidade



nas amostras de anéis quanticos alguns fatores, além da espessura da camada tampao,
sdo importantes, tais como: tempo de tratamento térmico (annealing) - interrup¢ao no
crescimento durante alguns segundos ou apds a deposi¢ao de uma fina camada de GaAs
por um determinado intervalo de tempo [17], temperatura de annealing, temperatura
do substrato - normalmente mantida em torno de 520 a 540 °C' para pontos/anéis, e di-
fusdo dos elementos quimicos - que interfere diretamente no formato da nanoestrutura,
levando a formacao de anéis mais elongados em uma das dire¢oes, ou anéis completamente
circulares [17, [1§].

A dindmica de crescimento é monitorada em tempo real pela técnica de difracao de
elétrons de alta energia por reflexdo (RHEED - do inglés Reflection High Energy Electron
Difraction). Esse sistema consiste em um canhao de elétrons com uma energia em torno
de 20 keV e comprimento de onda de de Broglie de 0.7 A direcionado para o substrato
com um angulo de aproximadamente 1°. FEssa configuracao é escolhida de forma que
a penetracao do feixe incidente seja muito baixa, permitindo, assim, medir a presenca
de poucas camadas de atomos na superficie do material. O feixe refletido pela superficie
atinge uma tela de Fosforo, na qual uma camera de video é acoplada, que envia os sinais de
RHEED para um software que transforma esses sinais em imagens. Isso permite controlar
a taxa de crescimento através das oscilagoes na intensidade dos sinais de RHEED.

Embora poucos artigos tenham sido publicados recentemente sobre crescimento e for-
magao de anéis quanticos [19, 20], bem como suas propriedades opticas e elétricas, desta
forma, os principios que levam ao surgimento dessas estruturas ja é uma questao conhe-
cida.

Usando como motivacao a sintese destes sistemas anelares e sua caracterizagao mor-
fologica, elaboramos a presente dissertacao com o objetivo fundamental de estudar a
estrutura eletronica de anéis quanticos para analisar os seguintes topicos:

(1) correlagao entre a estrutura eletronica e os parametros morfologicos dos anéis: raio,
largura, e altura nos intervalos de parametros experimentais disponiveis;

(2) modulagao da estrutura eletréonica na banda de conducao e de valéncia com um
campo magnético aplicado ao longo do eixo do anel, simulando condigoes experimentais;

(3) comparacao entre os resultados de modelos unidimensionais e tridimensionais para
anéis quanticos;

(4) analise da influéncia dos efeitos de tensoes na estrutura eletronica da banda de



valéncia a partir da corroboragao experimental da existéncia destes.

Tal anélise permitira elucidar a questao da importancia dos efeitos de hibridizacao
do carater dos estados, fundamentalmente na banda de valéncia. Questoes relevantes
como o papel do momento angular na resposta magnética dos estados eletronicos dos
anéis quanticos serao discutidas. Para isso, foi necessario primeiramente o estudo de
fundamentos da teoria quéantica de solidos, aprender métodos de calculo de estrutura
eletronica, elaborar um método versatil de simulacao da estrutura eletréonica da banda de
condugao em anéis tridimensionais (aproximagao de banda parabdlica) capaz de conter
no mesmo marco teérico, um campo magnético axial. extender a simulacao ao problema
da estrutura eletronica na banda de valéncia e caracterizar a estrutura eletronica de anéis
em fungao do campo magnético modulada pelos parametros estruturais: raio, largura e
altura, foi o segundo passo do trabalho.

O modelo unidimensional usado em célculos da estrutura eletréonica da banda de con-
dugao de QRs reportados na literatura [21], 22 23] ¢ eficiente quando se analisam efeitos
qualitativos na presenca de campo magnético, além de considerar a influéncia do raio do
anel (anico parametro livre). Ja o modelo tridimensional leva em conta os efeitos rela-
cionados a largura e altura do sistema. Por sua vez, o célculo da estrutura eletronica da
banda de valéncia mostra a mudanga de carater dos estados (incluindo o fundamental)
com a hibridizac¢ao das bandas de buraco leve (lh - do inglés light hole) e buraco pesado
(hh - do inglés heavy hole) tanto para o caso de um anel nao tensionado como sob efeitos
de strain. Os céalculos realizados para a banda de valéncia, também mostram que a in-
teracao entre as bandas de buraco leve e pesado causa deformagoes nos niveis de energia
onde aparecem anti-cruzamentos.

O cumprimento destes objetivos especificos implica o estudo de fundamentos da teoria
quantica de semicondutores, em particular o método k.p [24] 25| e sua extensdo ao mo-
delo de func¢ao envelope. Os resultados e ferramentas de calculo elaboradas neste trabalho
sao importantes para estudos posteriores ja que permitem correlacionar as propriedades
eletronicas com a simulagao da interagao elétron-luz, célculo de modos de excitacoes ele-
mentares, dentre outros. Varios modelos teéricos podem ser complementares no estudo
destes efeitos, propiciando uma compreensao e um aprendizado mais abrangente dos méto-
dos tedricos fundamentais usados no estudo das propriedades quanticas da matéria con-

densada: métodos perturbativos e métodos numéricos para a simulacao de propriedades



eletronicas, etc.

Este trabalho foi dividido em quatro capitulos. No primeiro capitulo, realizou-se um
estudo sobre as caracteristicas dos materiais semicondutores que compoem os QRs es-
tudados In, As e Ga, e das ligas binarias InAs e GaAs e ternaria InGaAs. Além de
apresentar a aproximagcao de massa efetiva e o método k.p, modelo teoérico utilizado nos
calculos das bandas de condugao e valéncia. No segundo capitulo, é apresentado o calculo
analitico da estrutura eletronica do caso de um elétron confinado em um anel de InAs
(banda de condugao). No terceiro, detalhou-se o método k.p para construir e calcular
os elementos de matriz do Hamiltoniano de Luttinger 4 x 4. Esta matriz foi expandida
para o calculo numérico da estrutura eletronica da banda de valéncia, ou seja, bandas de
lh e hh. No quarto capitulo sao apresentadas as conclusoes do trabalho e as aplicagoes
futuras.

Os resultados deste trabalho foram utilizados no artigo (submetido): "In-plane map-
ping of buried InGaAs quantum ring and their electronic structure” M. D. Teodoro, A.
Malachias, V. Lopes-Oliveira, D. F. Cesar, G. E. Marques, V. Lopez-Richard, E. Marega
Jr., Yu. I. Mazur, M. Benamara, and G. J. Salamo

A contribuicao teodrica deste projeto forma parte de uma colaboragao com grupos ex-

perimentais de crescimento e de espectroscopia onde sao tratados problemas relacionados

a manipulagao de estados eletronicos e de spin em sistemas anelares.



Capitulo 2

CONCEITOS BASICOS E MODELOS
TEORICOS

Para compreender as propriedades de nanoestruturas semicondutoras e os calculos que
serao apresentados neste trabalho, faz-se necessario discutir previamente algumas pro-
priedades cristalinas, bem como a estrutura de bandas destas nanoestruturas. Para isso,
dividimos este capitulo da seguinte forma: na se¢ao 2.1 apresentaremos as propriedades
cristalinas dos materiais semicondutores estudados e das ligas formadas por eles, na se¢ao
2.2 descreveremos a estrutura eletronica de anéis quanticos semicondutores. Esta tltima
secao aborda os seguintes itens: o método k.p e a aproximacao de massa efetiva, o Hamil-
toniano de Luttinger usado para o calculo de estrutura eletronica da banda de valéncia, a
discussao sobre o tensor de strain, sua relagao com o stress, seus efeitos sobre as bandas

de energia e como sao introduzidos esses efeitos através de uma representagao matricial.

2.1 Propriedades Cristalinas

Alguns materiais semicondutores, tais como Arsénio (As), Gélio (Ga) e Indio (In),
e seus compostos binérios, como Arseneto de Gélio (GaAs), Arseneto de Indio (InAs)
ou ligas ternarias como Arseneto de Galio-indio (InGaAs) possuem caracteristicas in-
teressantes responsaveis pelos fendmenos que envolvem estados eletronicos proximos aos
extremos das bandas de conducao e valéncia que estao no foco deste trabalho. Tais ca-

racteristicas serao apresentadas a seguir.



2.1.1 Arsénio (As), Galio (Ga) e Indio (In)

Descoberto em 1250 por Alberto Magno, o Arsénio de ntmero atémico 33 e 42
néutrons em sua forma mais estavel, é encontrado principalmente na forma de FeSAs
(Arsenopirita), AsySs (Orpimenta), CoSAs (Cobaltina) e As2O3 (Arsenolita), sendo rara-
mente encontrado na forma livre na natureza. Pertence ao grupo V-A da tabela periddica
e tem ponto de fusao de 814 °C'. A configuracao eletroénica do Arsénio no estado neutro
¢ |Ar] 3d' 4s? 4p?, possuindo cinco elétrons na camada de valéncia, 4s% 4p* (|Ar| denota
a configuragdo do Argdnio).

Ja o Galio descoberto em 1875 por Lecoq de Boisbaudran, é um metal pertencente ao
grupo I1I-A da tabela periédica, tem nimero atémico 31 com 39 néutrons. A temperatura
ambiente o Galio é encontrado na forma liquida, tendo ponto de fusao de 28.76 °C' e ponto
de ebuli¢ao de 2174 °C. A configuracao eletrénica do Galio no estado neutro é [Ar| 3d°
4s5% 4p', possuindo trés elétrons na camada de valéncia, 452 4p!.

O Indio foi descoberto por Ferdinand Reich e Theodor Richter em 1863, e isolado
quatro anos mais tarde por Richter. Este elemento possui nimero atdémico 49 com 66
néutrons em sua forma mais estavel. Pertence ao grupo III-A da tabela periddica, é
um metal pouco abundante e se obtém principalmente a partir de minas de Zinco. A
temperatura ambiente é encontrado no estado solido e tem ponto de fusao de 156.60 °C'
e ebulicao de aproximadamente 2072°C. A configuracao eletronica no estado neutro é
[Kr] 4d' 5s? 5p', possuindo trés elétrons na camada de valéncia, 5s* 5p' ([Kr| denota a
configuragao do Criptonio) [26]. Estes elementos se combinam formando sélidos cristalinos

com propriedades semicondutoras.

2.1.2 Arseneto de Galio (GaAs)

Na célula unitéria do cristal de GaAs, existem oito elétrons de valéncia que contribuem
para as ligagdes quimicas (cinco do Arsénio e trés do Galio, segundo as configuragoes
eletronicas expostas acima). Esses oito elétrons ocupam estados hibridos para formar
ligagoes tetraédricas entre um dos atomos (por exemplo o Ga) e seus quatro primeiros
vizinhos (As). Podemos dizer que os orbitais destes atomos (tipo s ou tipo p) se hibridizam
produzindo dois niveis, um ligante e outro antiligante. Como existe um grande nimero de
células unitarias os niveis ligantes e antiligantes se alargam em bandas. Os niveis ligantes

s sao profundos e sempre ocupados por dois elétrons. Os seis elétrons restantes por célula
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unitaria preenchem completamente os trés orbitais ligantes p. As bandas que se originam
dos orbitais antiligantes sdo todas vazias, sendo a mais baixa delas (uma banda s) a banda
de condugao do material.

No GaAs, os atomos de Ga e de As formam uma estrutura blenda de Zinco, como
ilustrado na Fig. (2.1a). Esta consiste em duas redes cubicas de face centrada (fcc - do
inglés face-centered cubic) deslocadas uma da outra por um quarto de uma das diagonais
principais do cubo. Como a rede de Bravais associada a rede blenda de Zinco é uma rede
cubica de face centrada, entao sua rede reciproca é uma rede ciubica de corpo centrado
(bee - do inglés body-centered cubic), com a primeira zona de Brillouin sendo um octaedro
truncado. Ja na Fig. ) vemos varios pontos ou linhas de alta simetria desta primeira

zona de Brillouin com notagoes especificas, por exemplo, I'; X ou L.

|

(2) ®)

Figura 2.1: (a) Arranjo espacial dos atomos em uma estrutura blenda de Zinco; (b)
Primeira zona de Brillouin de uma rede cubica de face centrada (octaedro truncado). Sao
mostrados também alguns pontos e linhas de alta simetria.

Nesses materiais o topo da banda de valéncia ocorre no centro da zona de Brillouin,
que pode ser observado na Fig. ) representado pela letra grega I'. Devido a presenca
do acoplamento spin-orbita, as trés bandas de valéncia (que se originam dos orbitais p
ligantes), tém sua degenerescéncia levantada. Surge assim um quadrupleto (simetria I';)
com J = 1/2, onde J é o momento angular total. O extremo da banda de condugao
também se encontra no ponto I' (ver Figuras e ) A diferenga energética entre o
topo da banda de valéncia e o minimo da banda de conduc¢ao chama-se banda de energia

proibida ou gap de energia, £,. Existem materiais com o minimo da banda de conducao



proximo do ponto L ou X porém, neste trabalho, estamos interessados em materiais
semicondutores com gap direto, isto é, aqueles em que o extremo da banda de condugao

ocorre no ponto I', tais como GaAs, InAs e InGaAs.

Banda de Condugio

e K

E - E, (eV)

Buraco Pesado

Buraco Leve
Banda Split-off

(2) (b)

Figura 2.2: (a) Estrutura de banda do GaAs calculada pelo método pseudopotencial [27];
(b) Estrutura de banda em torno do ponto I' para um semicondutor de gap direto
mostrando as bandas de condugao, buraco leve, buraco pesado e split — of f.

2.1.3 Arseneto de Indio (InAs)

Assim como para o composto GaAs, os dtomos de In e de As formam uma estrutura
blenda de Zinco com oito elétrons de valéncia por célula unitiria que contribuem para
as ligagoes quimicas. O InAs tem grande aplicagao tecnologica, sendo empregado na
confecgao de detectores no infravermelho, além de apresentar alta mobilidade eletronica

e pequena energia de gap - 0.36 eV a temperatura ambiente e 0.42 eV, a 0 K [20].

2.1.4 Arseneto de Galio-indio (InGaAs)

E possivel formar compostos ternarios ou quaternérios a partir dos compostos binérios
ITI-V ou II-VI. Do ponto de vista da estrutura eletronica estas ligas nao sao cristalinas,
pois o potencial produzido pela distribuicao aleatéria dos &tomos nos sitios da rede nao
possui simetria de translagao. Entretanto, podemos usar a aproximagao de cristal virtual

para descrever seus estados eletronicos. Neste modelo o potencial real é trocado por um



potencial médio. Por exemplo, para um composto AB;_,C,, os atomos A se localizam
sobre os sitios de uma das redes fcc enquanto os atomos B e C' ocupam aleatoriamente
os sitios da segunda rede fcc. Na aproximacao de cristal virtual o potencial aleatorio
criado pelos atomos B e C' ¢é trocado por um potencial periddico médio. Usando esse
procedimento a invaridncia de translagao é restabelecida, o que permite falar em ondas
de Bloch, massas efetivas, etc.

A variacao da composicao do sistema tem importantes impactos na estrutura eletronica.
No caso de sistemas nanoscopicos, tais variagoes afetam parametros como o gap de ener-
gia, cuja variacao na escala das dimensoes da estrutura estudada modulam o potencial
efetivo de confinamento. E possivel ajustar o gap do In,Ga,_,As variando a concen-
tracdo de In ou de Ga. A energia do gap em termos da concentracio de Indio é dada

pela seguinte equagao [28]

E,(T) =0.422+0.7(1 — z) + 0.4(1 — 2)?, (2.1)

onde x é a concentragao de Indio. A continuacao descreveremos os procedimentos para a

caracterizagao da estrutura eletronica de anéis quanticos formados por tais compostos.

2.2 Estrutura Eletronica

A estrutura eletronica de anéis quanticos esta diretamente relacionada com suas pro-
priedades morfologicas: geometria, composicao, além de ser afetada pelos campos eletro-
magnéticos externos e tensoes. As peculiaridades quanticas do confinamento quase-zero-
dimensional aparecem claramente neste tipo de analise.

Para um potencial periddico a estrutura de bandas e as func¢oes de onda sao obtidas
a partir do Hamiltoniano que satisfaz as simetrias do cristal. Na teoria de bandas a rede
é suposta perfeita, com os atomos permanecendo fixos em seus sitios. Existem varios
métodos para calcular a estrutura de bandas e as autofungoes como, por exemplo, o
método das ligagoes fortes, pseudopotencial, ondas planas ortogonalizadas, func¢oes de
Green e o método celular |29, 30]. Além da complexibilidade inerente a cada um deles,
os altos custos de computacao limitam sua utilizacao. Como exemplo mostramos na Fig.
a estrutura de banda do GaAs calculada pelo método pseudopotencial [27], onde
podemos observar a energia de gap entre as bandas de condugao e valéncia. Entretanto,

nosso interesse aqui é calcular a estrutura eletréonica em torno dos extremos das bandas
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de semicondutores com gap direto, onde tanto a energia do gap quanto a diferenca entre
as energias de buracos e a banda split—of f, A, sao muito grandes comparadas a variagao
de energia entre as bandas de buraco leve e pesado, apresentadas na regiao circulada em
vermelho na Fig. ) Para este proposito o método k.p, introduzido por Bardeen [31]
e Seitz [32], se mostra extremamente ttil. A seguir é apresentada a aproximagao de massa

efetiva e o método k.p.

2.2.1 A Aproximacao de Massa Efetiva e o Método k.p

O nosso calculo da estrutura de bandas esta fundamentado na idéia de que um elétron
propagando em uma rede atomica, influenciado por um potencial peridédico, pode ser
tratado através do conceito de massa efetiva, p* [33]. Esta abordagem é descrita pelo
método k.p, que se baseia na teoria de perturbagao. Neste método sao empregados varios
parametros tais como o gap da banda proibida, energia split — of f, os elementos de
acoplamento das bandas de conducao e valéncia, e as massas efetivas do elétron e buraco,
etc. Esses pardmetros podem ser determinados precisamente por experimentos 6pticos ou
magneto-6pticos, e célculos de primeiros principios tornando o método uma ferramenta
versatil. Outra grande vantagem do método k.p é o uso de uma base pequena, e um
Hamiltoniano de facil diagonalizagao e analise. Por isso, o método k.p possui impor-
tantes aplicagoes na simulagao de propriedades Opticas, magnéticas e de transporte de
semicondutores. De acordo com os estados eletronicos a serem caracterizados, diferentes
aproximacoes podem ser agregadas a este formalismo, das quais usaremos duas: a apro-
ximagao parabolica para a banda de conducao e o chamado modelo de Luttinger para a
banda de valéncia.

O método k.p permite o célculo das estruturas de banda nas regioes proximas ao
ponto de simetria k = 0 da rede reciproca (estados que participam na recombinagao
Optica). Basicamente o céalculo efetivo da estrutura de bandas divide-se em trés passos:
(i) transforma-se o Hamiltoniano do cristal para a representagao k.p; (ii) reduz-se o
problema para um problema matricial de autovalores; e (iii) introduz-se as aproximagoes.

Para a execugao do primeiro passo, parte-se da equagao de Schrodinger
Ho¥(r) = EY(r), (2.2)
na qual o portador de carga possui, além de sua energia cinética, a influéncia de um
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potencial periodico, U(r)
P2
Ho=—+U(r), 2.3
0= 5+ U) (23)
sendo P o operador momento linear, —ihAV e my a massa do elétron em repouso.
Considerando o teorema de Bloch [34], a caracterizagdo do movimento do portador
de carga pode ser considerado restrito a primeira zona de Brillouin, regiao do espaco

reciproco. As fungoes de onda da equagao ([2.2) sao escritas como:
U, (1) = ™ (r), (2.4)

onde u,(r) contém a mesma periodicidade do potencial U(r). Escrevendo o operador Hy

em termos da funcao de onda k, ou seja,
H(k) = e ™" Hoe™", (2.5)

e expandindo as exponenciais em série de Taylor

, 1
H(k) = Ho = ik[r, Ho| — 5 > _ Kibs[ri, [rj, Hol] + .. (2.6)
ij
no qual o comutador [r, Hy| = ihP/my e [r, [r, Hy]] = —ih?d;;/mo obtém-se:
P2 R’k* h
Hk)=—+U —k.P. 2.7
(9 = oo + U + 3+ (27)
Aplicando (2.7 e (2.4)) na equagao (2.2), obtém-se:
P2 R’k* h
— + U(I‘) + + —k.P Unk = Snkunk, (28)
2m0 mo mo

sendo &, (k) a energia da particula para um certo vetor de onda k, no qual n indica as
possiveis bandas para este mesmo valor.

No ponto de alta simetria, k = 0, os termos que dependem de k na equagao se
anulam. Assim é possivel supor uma solugao para a equagao nas mediagoes do ponto

zero dada pela expansao

tnie = Y Co(K)thmo. (2.9)

Inserindo a solugao (2.9) na equagao ([2.8), multiplicando pelo complexo conjugado,

Umo*, € integrando sobre todo o volume da célula unitaria, obtém-se:

2k k
> Ksno — & + Z ) Sy + %.(nO|P|mO> Cpn(k) = 0. (2.10)

mo 0

m
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A diagonalizagao da equacao resulta na relagao de dispersao &, (k) e na expansao
dos coeficientes C,, (k) para todos os valores de k e todas as bandas n.

Supor que a enésima banda com energia &£,y nao é degenerada e tomar valores pequenos
de k, permite utilizar a teoria de perturbacao para obter

hk P
C,~1, C,= ) o
27710 EnO - ng

, (2.11)

que substituido na equagao (2.10]), fornece a corregao de segunda ordem na energia &,

Rk R P, k[
S = Eno + 1 LT e 2.12
K °+2m0+m3§15n0—5m0 (2.12)

Quando k é muito pequeno, a relacao de dispersao das bandas nao degeneradas é parabolica

e nas proximidades do ponto I'
Enie = Eno + h > k@'ikj, (2.13)

2 T Ll
na qual os indices i, j referem-se as coordenadas w, v,z e u% ao tensor de massa efetiva,
definido como [34] o
1 1 2 L PJ
prie m_oaiﬁﬁ%?;ﬁ' (2.14)
Em (2.14)), a massa efetiva é determinada pelo efeito de acoplamento de outras ban-
das. Entre as bandas remotas, geralmente apenas uma banda ou um conjunto de bandas
(degeneradas) tém o acoplamento mais forte. Para um semicondutor de gap direto, o
acoplamento da banda de valéncia é dominante. Se desprezarmos o acoplamento das ou-
tras bandas, entao a soma em tem somente um termo com o denominador sendo o
gap da banda (E,). Se o gap da banda é pequeno, a massa efetiva também serd pequena.
Esta é a razao pela qual semicondutores de gap estreito, também possuem massa efetiva
pequena para o elétron.

O resultado obtido para o tensor de massa efetiva (Eq leva em consideracao
apenas o termo cinético do portador de carga e o potencial periddico da rede cristalina.

Porém, a correcao relativistica de spin-orbita pode ser introduzida ao Hamiltoniano do

sistema, alterando apenas o operador P para 7w, definido como

T=P+ (o x VU). (2.15)

4dmg2c?
Na equacao (2.15) o termo o é um vetor cujas trés componentes sao as matrizes de

Pauli [34], 30].
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Tabela 2.1: Gap da banda de valéncia, massa efetiva do elétron, e suas relagoes numéricas

para alguns semicondutores de gap direto, valores extraidos da referéncia [35]

Material E,(0K)(eV) 4 (myg)
GaAs 1.52 0.067
InP 1.42 0.076
GaSb 0.81 0.041
InAs 0.42 0.024
InSh 0.24 0.014

O modelo mais bésico para o calculo da estrutura de bandas de um semicondutor é o
modelo parabdlico, tanto para a banda de valéncia (v) como para a banda de condugao

(c). Neste caso se assume o tensor de massa efetiva como isotropico levando a Eq. (2.13))

a
h2k?
Ek)=&,+ o (2.16)
para a banda de condugao, e
h2k?

para a banda de valéncia, onde k ¢ o vetor de onda, &; ¢ a energia do gap, e p./, sao as
massas efetivas da banda de condugao e valéncia [37].

Para a banda de conducao, tal aproximacao pode ser procedente e sera utilizada em
nossa abordagem da estrutura eletronica dos anéis quanticos. Porém, o tensor de massa
efetiva na banda de valéncia nestes materiais semicondutores possui um marcado carater
anisotropico e tal aproximagao nao pode ser considerada. Por isso, aproximagoes mais
complexas, que levam em consideracao efeitos de nao parabolicidade, de anisotropia e de
acoplamento entre buracos leves (lh) e buracos pesados (hh) se fazem necessarias.

Como introduzido acima, a descri¢ao da estrutura eletronica estd baseada no teorema
de Bloch e é aplicavel a sistemas volumétricos (bulk), porém sua abrangéncia se extende
até sistemas nanoscopicos, tais como pog¢os quanticos, nanofios, nanoanéis e pontos quan-
ticos, onde propriedades de simetria cristalinas ainda prevalecem . Para isso, sera usada

a aproximagao da funcao envelope [34]. Nesse caso, na presenca de um campo, V (r), de
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variagao “suave” na escala da célula primitiva do cristal a Eq. (2.10) torna-se

mo 0

21,2
3 Keno - Z L m) S + %.mmmmm oK) =0, (2.18)

m

procedendo da mesma forma que foi feito para obter as Eqs. (2.16/e[2.17)), ficamos com

h2k?
2/t

H, =& + +V(r). (2.19)

para a banda de condugao. Trocando k (antes um ntmero), pelo operador diferencial

—1V, a aproximagao parabolica o Hamiltoniano efetivo escreve-se como

272
H.o=&, — hzz +V(r). (2.20)
Na presenca de um campo magnético, B, o operador, P= —1hV, deve ser substituido
por (]3 —qA/c) sendo g a carga do portador, (neste caso, ¢ = —e) e A o vetor potencial,
tal que B =V x A, resulta em
Ho= &+ — (13+9A>2+V(r). (2.21)
2/ c

Como nosso problema trata apenas um anel quantico perfeitamente cilindrico, sua

simetria axial torna a solucao do problema mais simples quando usamos coordenadas

~

cilindricas, desta forma, P = ]3“0 + ﬁz, onde

= .0 10
Pnp = —’lh [TE + ;%‘| s (222)
P2 32 12 g la_Q
P2, =—h L el Ll e o7 (2.23)
€
P. = —ihd/0z. (2.24)

Na proxima secao apresentaremos o modelo de Luttinger e os outros casos mais es-

pecificos, que se baseiam no método k.p.

2.2.2 Hamiltoniano de Luttinger

A localizacao dos portadores (elétrons e buracos) nas proximidades dos extremos das
bandas torna esta regiao muito importante para o estudo das propriedades eletronicas e
Opticas nos materiais semicondutores. Este fato nos permite também fazer simplificacoes

no calculo da estrutura eletronica. Nesta aproximacao leva-se em consideracao a interagao
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entre as bandas, os efeitos de nao parabolicidade e efeitos de spin, que sao essenciais para
obter as propriedades eletronicas de nanoestruturas semicondutoras. Dentre os métodos
matriciais analogos, o modelo de Kane mais simples [38] [39] resulta em um Hamiltoniano
8 x 8, que deve ser usado sempre que estivermos estudando materiais com gaps de energia
tais que a interagao entre as bandas de condugao (I's), valéncia (I's) e split — of f (I'7)
nao puderem ser desprezadas. Existem outras aproximagoes tteis quando os efeitos de
acoplamento entre as bandas de conducao e valéncia puderem ser desprezados. Assim o
Hamiltoniano resultante pode ser 6 x 6 (modelo de Luttinger-Kohn) e quando também
nao houver praticamente acoplamento entre as bandas de valéncia e split —of f, resultara
em um Hamiltoniano 4 x 4 (modelo de Luttinger) para a descri¢ao apenas do topo da
banda de valéncia.

Nesta segao, serd introduzido o modelo de Luttinger [40], com base no método k.p.
Com isto, objetiva-se construir um modelo simples, mas eficiente, para o calculo da banda
de valéncia em nanoanéis semicondutores. A solucao obtida na Eq. fornece o cal-
culo exato das bandas de energia em qualquer ponto da zona de Brillouin, porém a regiao
de interesse deste trabalho, como ja foi dito anteriormente, se restringe apenas as pro-
ximidades de k = 0. Utilizando o método desenvolvido por Lowdin [4], que tratou o
problema via teoria de perturbacao e diagonalizacao exata, Luttinger obteve seu Hamil-
toniano (Hp) levando em considera¢do apenas aspectos de simetria para o calculo da
banda de valéncia [42].

Nesse caso, a representacao do Hamiltoniano para o anel quantico na presenca de um

campo magnético é o operador matriz 4 x 4:
HY = HL 4V (r)6; (2.25)

onde Hg ¢ a energia cinética dos buracos, dado pelo Hamiltoniano de Luttinger na apro-
ximacao axial [40], ele descreve a dispersao da banda de valéncia T's, e inclui o campo
magnético aplicado na dire¢ao z. O potencial de confinamento V (r) para os buracos
pesados e leves ¢é incluido nos elementos diagonais da matriz H.

O Hamiltoniano H ¢é representado na base dos autoestados do momento angular:

55 =gl (226)
31 1 .
25 =Sl n-2iz ) (227)
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3 1 1 .
2-3) =l =) )21z )
3 3 )
2N Y ix —iy
5-3) =5l -
€ escreve-se como:
aTT b c_ 0

e, 0 d™ b

0 Cy b+ dihl

(2.28)

(2.29)

(2.30)

Na simbologia hh T, Ih T, lh | e hh | usada, as setas representam os spins para cima (1)

e para baixo (|). Os elementos de matriz sdo expressados por:

h? h?
ar = —2—%(71 F 272)k? — 4—m0(71 +y2)(kik- +k_ky)
(2+1) (5+4)
+ 5 hwe | &+ 1 4)
241 +4
d:t:a:t_( >hwe /{_{_(5 )Q )
2 4
V3
+ 4m073 +
V3

— h2_ k,2
Cx Amg (’72 + ’73) ¥

eB

(2.31)

(2.32)

(2.33)

(2.34)

onde a frequéncia ciclotronica w, é dada por w, = T €8s letras ¢, k € 7o (@ = 1,2,3)

chamados de parametros de Luttinger. Os parametros ¢ e x sao devidos & contribuigao

de Zeeman, ja os v, sao definidos por Kane [43, 24] a partir de (L', M, N’),como:

onde
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(2.35)

(2.36)

(2.37)

(2.38)
(2.39)

(2.40)



com

w? |(x |p.| nT'sj) [
G = : 2.41
2m% Z E, - E,r, ' ( )
h? |(x |pa| n'1j)|?
F=— L : 2.42
m% %: EU — Eﬂfl ’ ( )
YT om2 £ Ev — Bur, ‘
| ’pz| nFU ’
. 2.44
Hy = 2m0 z; E,— E,r, (2.44)

Estes termos podem ser calculados a partir de primeiros principios ou os parametros v,
também podem ser obtidos experimentalmente através da anélise das massas efetivas.
Os valores dos parametros utilizados neste trabalho para o calculo efetivo das bandas de

valéncia de anéis de InAs estao dispostos da tabela [2.2]

Tabela 2.2: Parametros de Luttinger para o InAs e GaAs, extraidos da referéncia [44]
InAS GaAs
v 20.40 6.85
v 830  2.10
v 9.10  2.90
Kk 7.60 1.20
g 039 0.01

Os operadores k devem ser escritos em coordenadas polares a partir de (2.22]-[2.24)),

como:
o0 i 0 mowe
— _jeFie [ L 2 2
k+ ie (87" ¥ 90 + oF r> : (2.45)
e
0

k,=—i— 2.46
i5 (2.46)

Juntando o Hamiltoniano Hg com o potencial V(r), obtemos o Hamiltoniano H; da

Eq. (2.25):
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aM V() b c_ 0

b M+ V(e 0 c_

H; = - (r) N . (2.47)
cy 0 d"™ +v(r) b_
0 C+ b+ dﬁ_hl + V(T)

A operador Hamiltoniano Hj, sera usado nos calculos da estrutura eletronica da banda
de valéncia de um anel quantico nao tensionado. Para calculos que levam em conta efeitos
de tensao neste tipo de nanoestrutura devemos introduzir em Hj, os efeitos de strain, que

serao apresentados na secao seguinte.

2.2.3 Efeitos de Strain

Principal responsavel pela transicao ocorrida de pontos quanticos para anéis quanticos,
o strain causado pela incompatibilidade existente entre superficies de heteroestruturas
semicondutoras com parametros de rede diferentes, afeta as propriedades eletrénicas mo-
dulando as bandas de energia. Dai a importancia de considerarmos seus efeitos em nossos
calculos.

Quando hé stress aplicado em um semicondutor, a deformacgao do cristal resulta
em deslocamentos dos niveis de energia [45], 46, 47]. A pressao externa e o strain sao
poderosas ferramentas para estudar a estrutura de bandas de semicondutores.

A aplicacao do stress em um cristal diminui a simetria do potencial cristalino, Vj,
fazendo com que a expansao de um sistema perturbado nao seja possivel [47|. Entretanto,

isto é importante para introduzirmos um sistema de coordenadas deformadas
T‘Z/- = Z((SZ] — Sij)Tj, (248)
J

que implica em
ph="Y (6 +€i)pj, (2.49)
J
J
Aqui € denota o tensor strain. A rede de Bravais de um cristal sob strain no novo sistema
de coordenadas coincide com a de um cristal sem strain no sistema de coordenadas antigo.

Retornando para a antiga notacao, e fazendo a seguinte modificacao ' — r, o po-

tencial do cristal deformado, V[(1 + ¢)r] tem a mesma periodicidade do potencial nao
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perturbado V(7). Portanto, podemos expandir V.(r) em uma série de termos de &,

V(1 +e)r] = Vo(r) + Z Vii(r)eij + .oos (2.51)
onde
1 V(M He)r] = Vo(r)

Restringindo-nos a termos lineares do strain, obtemos, em vez da Eq. (2.8)), uma ex-

pressao que considera os efeitos do strain, dada por

p? R’k R P,P;
—+Vo(r)+2—+—k.P+ (— ’ +V;j) E3j

2m0 mo myo pr mo
K2 2h
——kek — —ksP} Unk = EnkUnk- (2.53)
mo mo

Resolvendo a Eq. (2.53)) de forma anéloga a Eq. (2.8)), obtemos uma expressao semelhante
as Egs. (2.16| e [2.17)), porém como o termo responsavel pelo deslocamento causado pelo
strain. Os mais importantes elementos de matriz proporcionais a € sao

Pin
mo

+Vij

1/0’> , (2.54)

chamados de potenciais de deformagao [44].

A relaca@o entre stress e strain foi identificada por Robert Hook [48]. A lei de Hook
da elasticidade em uma aproximacao em que uma quantidade de material de um corpo é
deformada (o strain) é linearmente considerada a forga causadora da deformacao (stress).

A relacao mais geral entre strain e stress pode ser escrita como:
Tij = Cijklgij (255)

onde ¢;;; € um tensor de rigidez elastica de quarta ordem contendo 81 coeficientes. Entre-
tanto, dependendo da simetria do cristal o niimero de coeficientes pode ser reduzido. Para
cristais com simetria ciibica, tipo blenda de Zinco, como InAs e GaAs, os coeficientes nao
nulos sao apenas trés: ci1, 12 € cyy. Estes coeficientes sao conhecidos como constantes

de rigidez. A generalizacao da lei de Hook, para cristais com simetria ctibica, na forma
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matricial, pode ser escrito como [49]:

11 cin ¢z 2 00 0 €1
T22 ciz cn ocz 0 0 0 €22
T33 _ cig ¢ci2 en 0 0 0 y €33 . (2.56)
Ta3 0 0 0 cqa O O 2e93
T31 0 0 0 0 ecqa O 2e31
T12 0 0 0 0 0 cu 2e12

Para um sistema com simetria axial com o eixo de simetria ao longo da dire¢ao z = 3
(em nosso caso ao longo da diregao cristalografica [100]), as componentes do strain sao
dadas por:

E11 = €99 = €H, g1 = &33. (257)

Na auséncia de stress externo uniaxial (ao longo de z), onde 733 = 0, e de acordo com a
Eq. (2.56), podemos obter a relagao entre as diferentes componentes

gL = ——8”. (2.58)

c1

A variacao das componentes paralela ¢ e perpendicular €, do strain sao responséaveis
pelas deformagoes que ocorrem ao longo do eixo z ou perpendicular a ele, respectivamente.
Assim, quando a componente €| ¢ positiva, £, ¢ negativa, ou seja, ao comprimirmos uma
diregao, expandimos a outra. Agora que conhecemos a relagao entre stress e strain,

apresentaremos o Hamiltoniano de Luttinger que inclui os termos de strain

CL}jrhT + AEhh b_ C_ 0
Iht
H[[() _ b+ a' + ALy, 0 Cc_ ’ (259)
. 0 d" + AEy, b
0 C+ b+ dihi + AEhh

onde, para a subbanda hh, na diregao [001], a expressao é dada por:

AEy, = —(P+Q) = —% [B1(2¢) +e1)] — Bogye (2.60)
e para o [h, por:

AEy = —(P—Q) = —% [61(2¢) +€.)] + Boc (2.61)

onde (5, = —2a, e By = b.
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As bandas de valéncia hh e [h de um semicondutor ctibico sao separadas como mostra
a Fig. (2.3). De acordo com o sinal do strain o deslocamento relativo das subbandas de
hh e lh pode mudar drasticamente a estrutura eletronica. Ao afetar a posicao relativa das

subbandas, o acoplamento entre estas sera certamente afetado. Os parametros necessarios

60| !

15 10 -05 00 05 10 15

e, (%)

Figura 2.3: Variagao da energia do gap em funcao da componente paralela do strain.
para os calculos destes deslocamentos estao apresentados na tabela

Tabela 2.3: Parametros do InAs, extraidos da referéncia [50]
Ay -1.0 eV
b -1.8 eV
c11 8329 GPa
¢ 452.6 GPa

Outro fator determinante no posicionamento relativo das subbandas de hh e [h é o
confinamento anisotropico que induzirda deslocamentos energéticos diferentes devido as
massas efetivas diferentes. Assim, para a descricao da estrutura eletronica dos anéis

quénticos ¢ importante conhecer os detalhes sobre sua morfologia. A Fig. (2.4) apresenta a

22



Figura 2.4: Imagens de anéis quanticos de InGaAs auto-organizados caracterizados por
microscopia de forga atomica (AFM). [51]

morfologia de uma amostra de QRs usando microscopia de for¢a atémica (AFM - do inglés
atomic force microscopic). Os modelos tedricos estardo baseados nos dados estruturais
obtidos a partir da caracterizagao experimental destes sistemas. Nesta figura, o didmetro
aparente dos anéis sem a camada tampao é da ordem de 70 nm porém apos o recobrimento
a morfologia dos anéis é alterada e o potencial efetivo de confinamento também.

Apo6s o recobrimento com a camada tampao o confinamento efetivo fica reduzido a uma
regiao bem préxima do centro do anel, como ilustrado na Fig. [13]. Além disso, o
valor da concentracao de In maximo, apresentado nesta figura, seré usado posteriormente

no ajuste do gap de energia em funcao da posicao. A discussao sobre o potencial efetivo de

<

— (VAN 400
o

= InAs 8/ / ( /o )

= 200
o

2

5 0

& -200
@

O -400
w

[@]

a

-400-200 0 200 400 -400-200 0 200 400 -400-200 O 200 400

Posigéo ao qugo [110| SA) Posiiéo ao Ion%: [110] p-&) Posicéo ao longo [110I ||I

5.664 5669 5.675 5.680 5.686 0.03 0.09 0.15 021 027 001 035 069 1.02

Figura 2.5: Proje¢oes no plano do parametro de rede para anéis quanticos (a). (b) Mostra
a representacao da concentracao de Indio para cada regido do parametro de rede dos anéis.
A projecao da deformagao elastica no plano, obtida através da consideracao do desvio do
parametro de rede medido pela relaxacao na concentracao da liga, é mostrada no painel

().
confinamento 3D sera apresentada mais adiante. No caso particular da caracterizacao dos
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campos de strain, usamos os dados representados nesta figura. Optamos por introduzir o
strain como um pardmetro fixo, cujo valor é £ = 1.37 %, valor circulado em vermelho na
Fig. ), que foi escolhido pois ha uma probabilidade maior do portador ser encontrado
na regiao correspondente a esse valor maximo do strain. Assim a contribuicao a separagao,
em k, = 0, entre niveis de buracos leve e pesado, devido a tensao, sao respectivamente,

em modulo, iguais a: |AEy,| = 63.97 meV e |AE),| = 38.95 meV.
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Capitulo 3

BANDA DE CONDUCAO

Neste capitulo faremos um estudo do comportamento da estrutura eletronica da banda
de conducao observando como seus niveis de energia variam na presenca de um campo
magnético aplicado. Nesta analise aplicaremos a aproximacao parabodlica para caracterizar
os estados confinados em um anel quéantico de InAs. Para isso, apresentaremos dois
modelos que podem ser usados para calcular a estrutura eletrénica de anéis quanticos,
primeiro apresentaremos o modelo mais simples (Modelo 1D) usado nas Ref. [21], 22 23],
em seguida apresentaremos um modelo (Modelo 3D), o qual requer um pouco mais de
atencao devido a maior quantidade de detalhes que serve como referéncia para os efeitos

da modulacao do confinamento tridimensional.

3.1 Modelo 1D

O problema de um elétron confinado em um anel quéntico unidimensional, ou seja,
problema com um tnico grau de liberdade resulta em uma aproximacao conveniente, dada
sua simplicidade. Ele é usado comumente para a descricao de fendmenos qualitativos
relacionados com a estrutura eletronica de estados confinados em anéis [51]. Para isso,
partimos da idéia de que este anel é uma "linha fechada", onde elétrons sao confinados
em um circulo de raio R, como mostra a Fig. .

Para um anel quantico unidimensional com um campo magnético uniforme aplicado
B, perpendicular ao plano do anel, usamos o gauge A = %B - Rp, pois ele representa
suficientemente bem o campo aplicado, além de permitir a solugao analitica do Hamilto-

niano.
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Figura 3.1: Representacao de um anel usado nos célculos do Modelo 1D.

Substituindo o operador P em coordenadas cilindricas 1} e 0 gauge acima no
Hamiltoniano (2.21)) obtemos:

(3.1)

_ 1 [0 eBRY
© 2uR? Z@gp c 2 ’

onde consideramos somente o grau de liberdade angular.

3.1.1 O Elétron em um Anel Quantico Unidimensional

Usaremos o Hamiltoniano (3.1]) apresentado do Modelo 1D, aplicado na equagao de
Schrodinger, (E — H)W = 0, para obter a expressao para as autoenergias do Modelo 1D.

Expandindo o termo ao quadrado, obtém-se

n: 0*0  eBOV e?B*R?
— ——V+ Ev =0 3.2
2uR? Op? * 4p Op 8uc? * ’ (3:2)

dividindo tudo por A?/2uR?

0V ieBR? 0V B2R*  2uR’E
I A _ K W =0, (3.3)
0p? 2hc Oy 4c?h? h?
Introduzindo o fluxo ® = TR%B e o quantum de fluxo magnético, ®¢ = hc/e
PV i® O ®2  2uR’E
202 (= W =0, (3.4)
0p? By dp P, h?
cuja solucao ¢é do tipo
(p) = Ce™, (3.5)

26



normalizando obtemos o valor da constante C' = ,/%, o que nos da

(3.6)

Para obter os autovalores, substituimos a equagao (3.6 na equagao (3.4)

ime —m® [ eme ®> 2uR’E eme
() () -G ) () -0 o
27 ®q 21 d,° h? 2 (3.7)
m® &2  2ur’E
as auto-energias sao dadas pela equagao (3.9)

h? mP P2
E= 2, M7 7 .
2 (m T, @02)’ (39)

ou

h2 P>
= — ] . 1
e (m+ (I’o) (3.10)

com m = 0,£1,+2, ...

3.1.2 Resultados do Anel Unidimensional

Apresentaremos agora, as curvas de energia resultantes da Eq. (3.10]).

Energia (meV)

Figura 3.2: Estados de energia do anel unidimensional para dois valores do raio em fungao
do fluxo magnético.
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Na Fig. aparecem os niveis de energia dos estados confinados no anel unidimen-
sional para dois valores do raio (estes valores de raio correspondem a valores nominais
reportados experimentalmente [51]). Nesta figura é possivel observar o deslocamento dos
niveis de energia para cada valor de m. Assim, para um mesmo valor de m os minimos
para os dois tamanhos de anel coincidem pois sao determinados exclusivamente pelo fluxo
magnético relativo que atravessa o anel. Neste modelo, a estrutura eletronica possui pro-
priedades periddicas com periodo ® = ®4. Além disso, a Fig. também mostra que
os cruzamentos entre os niveis de energia ocorrem nos mesmos valores de ®/®, tanto para
anéis com raio R quanto Rs. O valor do raio determina o valor absoluto de energia onde

tais cruzamentos acontecem.

3.2 Modelo 3D

Para o anel tridimensional, podemos separar o problema em duas partes, um pro-
blema bidimensional descrito pela func¢ao de onda A(r, ¢) e um problema unidimensional
descrito por F'(z), resultando na fungdo W(r,¢,2) = A(r,¢)F(z). O mesmo se aplica
as autoenergias, dadas pela soma da parte bidimensional (plano r¢) com a parte em z.
Desta forma, na presen¢a de um campo magnético uniforme B (perpendicular ao plano
do anel), usaremos o mesmo gauge apresentado no modelo 1D. Como A esta contido no
plano r-p, separemos o Hamiltoniano em duas partes, uma com a componente z e a outra
com as componentes r e ¢, isso é feito através da separagao do operador ﬁ, com isso, o

Hamiltoniano na equagao ([2.21)) pode ser reescrito como:

ﬁ: ﬁr(p"i_li\[za (311)
onde N
~ 1 /7~ e 2 P2
H:—(Pr —A) Vit [ 22+ v |, 3.12
2 SD+C + 9D+<2M+ ) (3.12)
com
. L (5 CaB B CALEn
Hmp:ﬂ Pﬂp—‘r; Pw"'PwE +§ + V. (3.13)
e A~
N p2
H =2+Vv.]. 3.14
<2M+ ) (3.14)

Como consequéncia da separacao do Hamiltoniano, vamos calcular a parte no plano

r ¢, deixando a parte em z que possui solu¢ao mais simples para o final desta secao.
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Das equagoes e [2.23] temos que:

fip = L[EO(0) B (B, 0 10
o o r or \ Or r2 0p? 5 ¥ "or T )
0 10 Br Ne e* (Br__
— — - — — | — 1
zh(rar—l—go 8@)(2¢) 2<290) + Vip (3.15)
usando as relagoes
or  0p or op ~
or  Or 0 v v e © " (3.16)

re —

2 2 - 22,2
v { L0 (aﬁ) T 4’%} Ve (@17)
Para a parte em z usaremos a funcao de onda e as autoenergias de um pocgo de barreiras
infinitas que serao apresentados posteriormente.

Quanto ao potencial V., sua escolha torna-se uma tarefa critica. O problema de um

anel tridimensional tratado aqui parte de um modelo bidimensional proposto pelo Landau

na Ref. [52]. Neste caso, no plano do anel sera aplicado um potencial do tipo
V(r) = a_; +ayr?—Vy com V= 2\/aa,. (3.18)
,

em coordenadas cilindricas ilustrado na Fig. .

A solugao da equagao de Schrodinger para este tipo de confinamento bidimensional
esté fornecida na Ref. [53] e foi usada por Tan e Inkson para resolver o problema do elétron
confinado em anéis em campos magnéticos na aproximacao parabdlica. Um dos objetivos
desta dissertacao consistiu na solucao deste problema, nao disponivel de forma explicita
na literatura. Isto foi essencial, pois durante este trabalho detectamos erros nesta tltima
referéncia que foram corrigidos e serao divulgados tanto aqui, quanto em nossos artigos.

Na equacao , ay e as sao parametros que definem as dimensoes do anel, a variacao
desses parametros permite ajustar tanto o raio do anel quanto sua largura (3.23)),
como é mostrado na Fig. .

Derivando a equagao e dividindo ambos os lados por r, determina-se o valor de

r onde o potencial é minimo, também chamado de raio efetivo (R).

R= (Z—l) . (3.19)

A largura efetiva do anel é dada em termos da energia de Fermi E} calculando os
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Figura 3.3: Potencial de confinamento lateral V(x,y) que simula o confinamento anelar.

valores ry e r_ onde V(r) = Ej.

Vo+ Ef 4+ 4/2E:Vy + Ef?

2&2

Ar=ry —r_ ry =

onde 7, é o raio efetivo externo e r_ o raio efetivo interno do anel.

Para baixas energias de Fermi, teremos

(ot B (B W)
£ 2&2

assim

L (hH2ENT (B ENT
T 2@2 - (05} -

Das equagdes (B:20[8.22) e wf = Say/ [53

1

EN) 2

Ar = <8(V0—_;f)> (largura do anel).
Wo*™

Considerando ainda (E; < Vp), a largura do anel pode ser dada por:

1
Ar:(8€f) .
Wo™

ou
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3.2.1 O Elétron em um Anel Quantico Tridimensional

Nesta secao, resolveremos, analiticamente, o espectro de energia e as fungoes de onda
para o anel bidimensional no plano r-¢, e em seguida resolveremos a parte ao longo da
direcao z.

Para a parte bidimensional, aplicamos A(r, ¢) no Hamiltoniano (3.17)):

~ h? 10 0 1 /0 ieBr? o 2Bt
H, A= — r— ) ——=|=—+ — =
24 or r2 \ Op 2ch dp  4c?h?

rOr

)} A+ Vi, A (3.26)

chamamos \.> = ch/eB e Ey = h?/2u

10 0 1 /0 r? 0 rd

dividindo ambos os lados por Ej, e fazendo as seguintes substitui¢oes I?fw /Eq — Nw e

Vip/Ey — Vi, ficamos com:

~ 10 0 1 /0 ar?d rd ~
A=——(r—|A—=|=— — - : 2
Hr ror (Tar) r2 (ago * 2X2 0 4)\‘01) At VieA (3.28)

Afim de separarmos a parte radial da parte angular, propomos a seguinte solucao:

A(r, 0) = e"™#0(r) (3.29)

o que resulta em uma equagao que depende somente da parte radial, dada pela equacao

(3-30)

~ PO 100 m? m r? ~
H,,0 = _W_FWJFT_?@_TA%@JF@@JFW‘P@’ (3.30)

substituindo na equagdo de Schrodinger (E — H)O(r) = 0 e levando em conta a equacao

(3.18)), obtemos

9’0 100 1 5 1 1 as\ o ~ m ~
gu LI il el E —0 (331
8r2+rar r2(m +EO>@ <4)\§+E0)r@+< —1—2/\%—1-1/0)@ 0 (3.31)

9?0 100 [—n )
W‘F;W‘F[W—ﬂr +7:|®_0 (332)
onde
n=m?4 = (3.33)
Ey
B 1 [25))
B = N + o (3.34)
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y:E+%+%. (3.35)

Afim de tornar a equagao com uma forma cuja solugao seja conhecida, faremos algumas

manipulacoes algébricas. Introduziremos £ = % (§)2 na equacao (3.32)), ficando com uma

equacao em termos da variavel adimensional &:

PO 00  [y\? n
“Mpe—Lle=0 3.36
e+ [T - ggle=o 830
para esta equacio, propomos a solucdo O(r) = £ ¢/2f, o que nos da:
1 1 4\ 1
" . / S 4 2 Tyt A _
EF 4 (25 + 1 g)f+K4 )\ﬁ>£+(s 4)§+ s s| =0 (337)
Como conhecemos a solucao da equagao:
"+ (M+1 -8 +nw=0 (3.38)

dada pela fungao hipergeométrica confluente [54]
w=F(-n,M+1,¢) (3.39)

podemos compara-la com a equagao para obter sua solugao, onde wy = \/8as/
caracteriza o confinamento transversal, w. = eB/(uc) é a frequéncia ciclotronica, w =
Vw2 + w,? a frequéncia ciclotronica efetiva, A = y/hc/pw o comprimento magnético
efetivo e M = /m? + 2?;—;“ o que resulta em (% — X‘ﬁ) e (52 — g) nulos, n = 7%2 — % — s
e M = 2s. Portanto:

f=Fh (—n, 25 + 1,% (g)z) . (3.40)

Fazendo as devidas substitui¢oes e normalizando a funcao obtida, obtém-se:

1 Lln+ M +1] LM —imgp —1 (%) 1 2
Anm(r,0) = 3 (2M+1n!(F[M+1])27T> (5) e et R M 41,5 0/A)
(3.41)

As autoenergias, sao obtidas a partir da expressao para n que depende implicitamente

de E através de v. Como E = E/Ej:

1 M m
Epm = (n +t5+ 7) hw — P, — %woerQ. (3.42)

n=0,1,2,3.. e m=0+1+2 .

Para que o problema tridimensional esteja completo, devemos resolver também as equacoes
da componente do movimento ao longo de z, com func¢ao de onda Fj(z). Neste caso assu-

mimos a soluc¢ao do pogo quéntico de barreiras infinitas. A funcao de onda final resultara
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do produto de Fj(z) pela funcdo de onda bidimensional A, ,,(r, ¢) e a energia total sera
a soma da energia em z, E, e da energia E, ,, dada pela equagao [3.42

As autofungoes do pogo quantico sao dadas pela equacao [55]:

Fi(z) = \/%sin (%Z + %T) . (3.43)

1=1,2,3,...

(3.44)

1?>72h?
E, = . A4
: (w) (3.45)

Agora que temos as fungoes de onda, A(r,¢ e Fi(z), e as autoenergias E, ,, e Ej,

e as autoenergias Fj,

podemos escrever a fungdo de onda @, ,,, (7, ¢, 2) e as autoenergias E,, ,,; tridimensionais,

dadas pelas Eqs. (3.46)13.47))

Umi(r,p,2) = Arp)F(z) = % (QMJ}ZEZ(jli[]]\\{[ill]])?ﬂ) Fi(z2)
< (%)M e=imeet(3)’ By (—n, M+ 1, %(7’/)\)2) (3.46)

1 M m Loy o m2h?
Epmi =By + E = S+ 5 ) hw— —hwe — = : 4
il nm + E (n - 5 + 5 ) hw 1 hw, L Wo o + ( SWE (3.47)

n=0,1,2,3,...., m=..,—-1,0,1,... e [=1,23,...0snumeros quanticos n,
m e [ caracterizam o movimento radial, o momento angular e a quantizagao ao longo de z,
respectivamente. Comparando os resultados dos calculos acima para o caso bidimensional
com a expressao final para E, ,, apresentada por Tan em [53], podemos destacar que o
erro cometido por Tan, diferentemente do que foi apresentado neste trabalho, estd no

termo que varia com w,, o qual deveria ser multiplicado por 1/2.

3.2.2 Resultados do Anel Tridimensional

As energias do estado fundamental de um anel tridimensional em funcdo do campo
para anéis de diferentes dimensoes estao ilustradas nas Figs. (3.4] e , onde pode-se
observar que, assim como no caso unidimensional, ha deslocamentos nos niveis de energia

para cada valor de m. Neste modelo, tanto para no anel de raio R = 11.6nm (figura
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quanto no anel de raio R = 22.5nm (figura , quanto menor a largura do anel,
mais proximo ele serd do modelo unidimensional, apresentado no Caso B, onde as linhas
pretas tem seus minimos bem préximos ao valor zero da energia. J4 no Caso A, onde a
largura do anel é maior, ocorrem deslocamento dos espectros para energias maiores. Isto
deve-se aos efeitos causados pela penetragao do campo magnético, causando efeitos mais
evidentes em anéis mais largos.

Contrastando como o caso unidimensional, o aumento da intensidade do campo ma-
gnético no anel tridimensional também contribui para o aumento do confinamento efetivo
do elétron deslocando as energias para valores maiores. O comportamento periddico com
o fluxo magnético fica assim destruido, porém oscilagoes do carater do estado entre valo-
res consecutivos do momento angular m ainda sao aparentes. Outro aspecto importante
a ser observado é o fato dos cruzamentos dos niveis de energia ocorrerem em valores de
campos magnéticos diferentes para larguras diferentes, o que nao podia ser observado no

caso unidimensional.

40 0 Caso A
5 s ¥&)
30}, £ %
é 940 20 0 20 40
«© 20 B Raio (nm)
U) 3
E 0 Caso B
w10} iy
£ 50
] >
0 o~ | . | ‘ 25
0 10 20 30 %= =

Campo Magnético (Tesla) Raio (nm)

Figura 3.4: Estados de energia do anel tridimensional em fun¢ao do campo magnético
para R=11.6 nm e duas larguras diferentes.

Na Fig. podemos ver os orbitais construidos a partir da funcao de onda da Eq.
eles consistem em superficies em trés dimensoes representando as probabilidades
de encontrar o elétron no anel para diferentes valores de n e [ que satisfazem a equacao,
| U, ma(r, @, 2)|* = cte. Estas figuras correspondem as intercepgoes de |¥(r,0,0)|> = cte
demarcados pelas linhas vermelhas em cada grafico em duas dimensoes ilustradas nos
painéis inferiores. Nesta figura, o ntimero de camadas circulares inscritas umas nas outras

esta diretamente ligada ao valor de n, ja o nimero de camadas verticais esta ligado ao valor
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Figura 3.5: Estados de energia do anel tridimensional em func¢ao do campo magnético
para R=22.5 nm e duas larguras diferentes.

[=1 =1
m=10 m=0
n=0

() (b)

o
I

=
w
(5)

|w(r,0,0)[2

&=
s,

<

R (nm)

Figura 3.6: (a), (b), (c) e (d) Orbitais representando as superficies de igual pro-
babilidade de encontrar o elétron no anel para diferentes valores de n e [ segundo
| U, ma(r, @, 2)|* = cte, painéis superiores. Painéis inferiores, representagao da fungao
|U(r,0,0)|?, e as intercepgoes |¥(r,0,0)|* = cte, com excessao do (d), onde foi usado

z = 0.01, pois em z = 0 a fungao é nula.

de [. Como o valor de m nao interfere na forma desses orbitais, nao foram construidas

figuras para diferentes valores desta variavel.
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Capitulo 4

BANDA DE VALENCIA

O célculo da estrutura eletronica na banda de valéncia ird além da aproximagao
parabdlica. Usando o mesmo tipo de confinamento recém abordado para a banda de
condugao, aplicaremos o modelo de Luttinger para caracterizar os estados confinados
num anel de InAs.

Como a parte radial da fung¢ao de onda completa nao possui solucao analitica, nos
resta como alternativa a programacao numérica, onde optamos por minimizar o esforco
computacional calculando analiticamente a parte em ¢, o que reduz consideravelmente o
tempo computacional. Também faremos uso da base recém exposta no capitulo anterior,
na equacao . Apresentaremos primeiramente os elementos de matriz do Hamiltoni-
ano de Luttinger 4 x 4 em coordenadas cilindricas obtendo expressoes que nao dependerao
mais de ¢, mas de r e z, e construiremos uma matriz na base , onde teremos a vari-
acao de dois nimeros quanticos n e [ apenas, ja que o niimero quantico m seré introduzido
através das regras de selecao obtidas durante a solucao analitica da parte angular. A ma-

triz construida ¢ uma matriz 24 x 24, onde n toma valores 0, 1 e 2, e [ valores 1 e 2.

4.1 O Hamiltoniano em Coordenadas Cilindricas e o
Calculo dos Elementos de Matriz

Nesta secao apresentamos os elementos de matriz do Hamiltoniano Hp.

Usando as equagoes ([2.31]2.32][2.33)/2.34]), obtém-se:

B TE 10 10 im0
T 2my e or?2  ror  r?0p? 2h  Oyp 4h?
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h? 0% 3hwe 9
e ) (4.)
h? ? 10 1 02 imowe 0 m2w.2r?
thT o - Y - Y 0%e @ owe
=T oy 0(71 72) {87’2 i ror * r2 0p? * 2h Oy 4h? 1
h? 0% hwe 1
+ 2—%(’}/1 + 2’72>@ + T (:‘i + ZQ) (4.2)
h? 2 10 1 0% imowe 0 miwr?
hh| _ ' o - Y 0We oW“e
i = 2my (n+72) [87“2 5 ror * r2 0p? * oh dp AR }
h? 0%  3hwe 9
+ 2—%(% - 272)@ - (fi + ZQ) (4.3)
h? ? 10 1 0% imowe 0 miwr?
M = ) | Em ot e e — o
2my or 7“67" r 890 2h  Op 4h
h? 0?
b o)~ (4.4
o2
by = (8287" r 8z8g0) (4:5)
h?f 0
b-= <828r r@z@go) (4.6)
h\/3 sip| 0% 10  mower 0
G = Ty (2 {‘ﬁﬁ@* oh or
1 [ 0? 0 imowe 0 21 0? maw?r?
Tz (% * 2%) RTI PR P T } (4.7)
h2/3 9 0? 10 mower O
_ 2ip | _ Y Y il
“ 4m, (2 +)e [ or? * ror 2h  Or
2 ~ L2 2 2.2
+ = (8_2 _ ziﬁ) L fmowe 0 21 0 _ Mo 1 | (4.8)
r?2 \ Oy Oy 2h Op 1 Ordy 4h

Agora que possuimos as componentes a4, b4, ¢4 e dy, vamos aplicar o Hamiltoniano
+, b, C+ € dy,

na parte angular da equagao (3.46)), dada pela expressao e ¥ para eliminarmos a de-

pendéncia explicita com esta varidavel. Com isso, obtemos as regras de selecao para os

valores de m, o que reduz o Hamiltoniano a:

(mala my)  (malb_jms)  (ma|e_|ms) 0
ms|b.|m m al,hTm 0 molc_|m
H(m) (malby|my)  (mala’’|my) " (malc_|my) (4.9)
(ms|cy |my) 0 (ma|dZmg)  (ms]b_|ma)
0 (males|me)  (malbyms)  (mald}™ my)
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onde

27 h? ? 10 m® mmyw miw.r?
Bt B o 10 m 0We . o-re
(malazma) - = 2my (n+72) {37“2 MR T 4n? ]
2 h? 0? 3hwe 9
T S 01— 2R+ 2 (“ * Zq) (410
2 h? 0 10 (m—1 (m—1Lmw
Bt _ B o 1o 0We
(mala™ [ma) = 2my (i =72) [37“2 * ror r2 - 2h
2,22 2 2
o omgwe’r 2mh 0_ Twe 1
4h? } " 2my O+ 272)622 2 2 \" * 41 (4.1)
2?2 o 19 (m—3)?° (m-3)mw, J
- _ o Lo 0 e Y
(myldy ™ my) = g (71 +72) {67‘2 + o r2 T 2h %)
2,22 2 2
o mgwe’T 2rh B 8_ ., Bhwe 9
e } P o = ) 2w (R qa) (412
9?2 #1090 (m—-27% (m—2)mew. 0
g _ _ Z -2 <
(ms|d="ma) = 5o =) {aﬂ e T T T oy
2,,2,2 2 2
O mgwe’r 2mh 07 Twe 1
1 ] + S (1 + 2’72)82:2 2 G + 17 (4.13)
R2\/3ys [ 02 (m—-1) 9
(mafb—|ma) = =2 4my [8287’ o %} i
123 P (2m-3)—mers g 1o
(mafe-lma) = 20" ) | g+ 2 = (m® = 2m)
mowe(m —2)  miw?r?
0 - _ th (4.15)
/3y [ 02 (m) 0
_ 9 4.1
(malbyma) " amg {azar T 82} (410
n2/3 O (2m—5) M 9 1,
(molc_|my) = 27 am (72 +73) o2 + r ) or ﬁ(m —4m+3)
mowe(m —3)  miw?r?
0 - _ Zhg (4.17)
m/3 H? (1—2m)—|—%{r2 o 1
(maleslm) = 2024 90) | =g = (= 2m)
mowem  miwr?
y T s ] (4.18)
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23y [ 0> (m—3) 0
_ = -2 — 4.1
(msb-—|ma) m 4myg {8287’ * r 0z (4.19)
h2\/3 92 (3—2m) + mer® 5
(m4|c+|m2) = 27 4m0 (’)/2 + ’}/3) —% - E — T—2(m —4dm + 3)
mowe(m —1)  mgwer?
o 72 (4.20)
B2\/3ys [ 02 (m—2) 0
(e} = 2220 | Dy (22D 0 (a.21)

Agora que temos os termos do Hamiltoniano 4 x 4 sem a dependéncia em ¢, acres-
centaremos as contribui¢oes do potencial V(r) e do strain ao Hamiltoniano, como foi

explicado no capitulo 2, o que nos da

(mala"my)  (malb_fmy)  (mafe_|ma) 0
H(m) — (malby|mi)  (mslamy) 0 (mafc—|my)
(mslcy|ma) 0 (ma|d!mg)  (ms|b_[ma)
0 (maleq|ma)  (malby|ms)  (ma|di" my)
V() + ABEp, 0 0 0
N 0 V(r)+ AEy, 0 0 (4.22)
0 0 V(r)+ AEy, 0
0 0 0 V() + ABEp,

A matriz 24 x 24 é obtida, aplicando a Eq.(4.22) na fungao de onda (3.46) sem a
exponencial da parte angular. Isso nos permite calcular as autoenergias em funcao de

varios parametros, como: raio, largura e campo magnético, apresentado na se¢ao seguinte.

4.2 Resultados

Nesta secao apresentaremos os resultados numéricos da estrutura eletronica da banda
de valéncia obtidos através da simulacao computacional, onde foram calculadas as au-
toenergias em func¢ao do raio, da largura efetiva do anel. Tlustraremos dois casos: anéis
na auséncia e na presenga de campo magnético externo.

A partir dos resultados do gap de energia entre as bandas de conducao e valéncia

(figura[d.1), obtidos experimentalmente por Teodoro [I3], foi feito uma analise do potencial
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Figura 4.1: Medidas de dispersao de energia por raios-X ao longo do plano de um tinico
anel utilizando um microscopico de transmissao [13].

V(r) [53], com o intuito de ajustar os parametros a; e ay da Eq. definindo um anel
com dimensoées (raio e largura) equivalente as de um anel real.

A partir do valor de concentracao de In, reportado na Fig. , usado para calibrar
o maximo da Fig. (4.1)), obtivemos a Fig., que mostra o ajuste do potencial do anel
sobre o gap de energia, a curva em vermelho foi obtida a partir da Eq. , onde foi
obtido um raio R = 14.0 nm e uma largura Ar = 2.29nm. Usando os valores de a; e as
obtidos, foi calculada numericamente a estrutura eletrénica das bandas de buracos leve e
pesado. Nas discussoes seguintes usaremos a notagao (hh ou lh)|m,n,[) para classificar os
estados de energia das bandas de buraco pesado (hh) ou buraco leve ({h), com os numeros
quanticos m = -3, =2, —1,0, 1,2, 3, n=0,1,2el =1, 2.

As Figs. e ilustram as autoenergias em fun¢ao da largura do anel sem
strain (¢ = 0), e com strain (g = 1.37%), calculadas para um raio de R = 14.0 nm.
Podemos observar que na medida em que a largura efetiva do anel aumenta os niveis sao
deslocados para valores de energia maiores, esperado quando o confinamento enfraquece.
E importante destacar o efeito relativo do strain que desloca efetivamente os niveis de
hh e lh uns em relagao aos outros. Porém, a partir desses graficos energéticos ¢é dificil

elucidar os efeitos reais de hibridizagao (acoplamento) entre as duas subbandas. Dada sua
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Figura 4.2: Os simbolos representam os valores de F, em funcao da posicao em um corte
transversal do QR obtido pelo uso da Fig. e a curva solida um corte do potencial
teorico. O inset mostra o perfil 3D do potencial teérico usado para modelar o confina-
mento do QR com os valores Ej.

importancia nas propriedades 6pticas analisaremos estes efeitos no estado fundamental da
banda de valéncia.

Através do calculo dos coeficientes da expansao da fungao de onda, podemos identificar
o carater predominante dos estados. Na Fig. estao representados os coeficientes de
expansao da funcao de onda do estado fundamental da banda de valéncia que caracterizam
o carater deste. As linhas verdes representam os coeficientes em um anel nao-tensionado.
As linhas azuis da Fig. representam os coeficientes em um anel tensionado. O carater
do estado fundamental para o anel tensionado tem um alto grau de pureza. Ja o anel sem
tensao manifesta mudancas drésticas no carater do estado fundamental quando variamos
sua largura efetiva. Essas mudancas, mostram que o carater dominante pode variar entre
[h no topo da banda de valéncia para anéis estreitos ou hh para larguras efetivas maiores
do que 2.1 nm, o que nao ocorre quando o anel esta sob o efeito do strain, onde o carater
dominante é sempre hh.

A partir das Figs. e onde temos as autoenergias em mel em funcao do
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Figura 4.3: Niveis de energia da banda de valéncia em fungao da largura efetiva do anel
para um raio R = 14.0 nm e altura L = 5 nm, calculados sem strain no plano, ¢ = 0.
Os principais carater dos niveis de energia sao indicados.
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Figura 4.4: Niveis de energia da banda de valéncia em funcao da largura efetiva do anel
para um raio R = 14.0 nm e altura L = 5 nm, calculado com strain no plano e = 1.37%.
Os principais carater dos niveis de energia sao indicados.
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Figura 4.5: Coeficientes da expansao da funcao de onda do estado fundamental da banda
de valéncia em fungao da largura efetiva para um raio R = 14.0 nm calculado com e sem
strain.

raio sem strain (g = 0) e com strain () = 1.37%), calculadas para uma largura Ar =

2.29 nm, podemos extrair as mesmas conclusoes discutidas sobre as Figs. (4.3]e [4.4)).
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Figura 4.6: Niveis de energia da banda de valéncia em funcao do raio efetivo do anel para
uma largura Ar = 2.29 nm, calculada sem strain no plano, ) = 0. Os principais carater
dos niveis de energia sao indicados.
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Figura 4.7: Niveis de energia da banda de valéncia em fung¢ao do raio efetivo do anel para
uma largura Ar = 2.29 nm, calculada com um strain no plano e = 1.37%. Os principais
carater dos niveis de energia sao indicados.

Como as Figs. e foram construidas para um valor de largura efetiva (Ar =
2.29 nm) que corresponde a um carater dominante hh para o estado fundamental, mostrado
na Fig. , a Fig. nos permite afirmar que, para valores de raio entre 5 e 14 nm,
o carater do estado fundamental do anel nao depende fortemente do raio, ja que nesse
intervalo o carater dominante é sempre hh.

Para os resultados de autoenergias em funcao do campo magnético aplicado, sem
strain (g = 0), e com strain (¢ = 1.37%) (figuras e [.10)), e do carater do estado
fundamental (figura [£.11), a notagao usada na classificagao dos estados sofreu uma mo-
dificagao, agora passa a ter os simbolos (1) e (]) que correspondem aos estados de spin
para cima ou para baixo, respectivamente.

Para simular potenciais condigbes experimentais foram usados campos magnéticos de
até 20 T. Para isso foram simulados os estados sem (figura e com strain (figura|4.10))
em funcao de campos magnéticos. Pode-se observar a degenerescéncia dos estados em
B =0, além do deslocamento dos topos dos niveis ao longo do campo magnético devido
a variacao do nimero quantico m, porém, a interacao entre os niveis faz com que esses

topos também tenham um deslocamento vertical, que pode ser visto, principalmente, nos
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Figura 4.8: Coeficientes da expansao da funcao de onda do estado fundamental da banda
de valéncia em fungao do raio efetivo para uma largura Ar = 2.29 nm calculado com e
sem strain.

niveis hh| 1,—1,0,2), hh| |,—1,0,2), hh| 1,0,0,2) e hh| |,0,0,2), que sao deslocados

para cima e nos niveis (k| 1,0,0,1), lh| [,0,0,1), lh] 7,1,0,1) e lh| |,1,0,1), que sdo
deslocados para baixo (inset das figuras [4.9) e 4.10)).
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Figura 4.9: Niveis de energia da banda de valéncia em funcao do campo magnético apli-
cado no anel para uma largura Ar = 2.29 nm e um raio de R = 14.0 nm, calculada sem
strain no plano, g = 0. Os principais cardter dos niveis de energia sao indicados.
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Figura 4.10: Niveis de energia da banda de valéncia em funcao do campo magnético
aplicado no anel para uma largura Ar = 2.29 nm e um raio de R = 14.0 nm, calculada
com um strain no plano ¢ = 0.0137. Os principais carater dos niveis de energia sao
indicados.

A Fig. (4.11)) nos mostra que o campo magnético também faz com que haja mudangas

no carater do estado fundamental. Nesta figura, podemos ver, por exemplo, que para o
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Figura 4.11: Coeficientes da expansao da funcao de onda do estado fundamental da banda
de valéncia em fun¢ao do campo magnético aplicado em um anel de raio R = 14.0 nm e
largura efetiva Ar = 2.29 nm, calculado com e sem strain.
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caso sem strain o anel, assim como na Fig. , manifesta mudancgas drasticas no carater
do estado fundamental quando variamos o campo magnético. Essas mudangas, mostram
que o carater dominante pode variar entre [h no topo da banda de valéncia proximo de
B = 0T ou hh para campo magnéticos maiores do que 27", sendo hh| T,1,0,1) até 18T
e hh| 1,2,0,1) entre 18 e 207. Quando o anel esta sob o efeito do strain, o caréter
dominante é sempre hh, porém seu carater varia entre os estados hh| 1,0,0,1), até de
5T,ehh|T,1,0,1), acima. Este comportamento ainda nao havia sido observado nos casos

com strain antes de aplicarmos um campo magnético.
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Capitulo 5

CONCLUSOES

Neste trabalho pretendeu-se caracterizar, de forma abrangente, propriedades de anéis
quanticos semicondutores e estudar os fundamentos tedricos para a analise da estrutura
eletronica de nanoestruturas semicondutoras. Inicialmente, foi feita uma analise de pro-
priedades fundamentais dos semicondutores em particular dos sistemas baseados em com-
postos de GaAs e InAs, e da liga ternaria InGaAs, que fazem parte das amostras ex-
perimentais que motivaram este estudo. Em seguida, foram introduzidas as ferramentas
matematicas utilizadas nos célculos da estrutura eletronica, tanto da banda de conducao
quanto da banda de valéncia, o método k.p, a aproximagao de massa efetiva, o Hamilto-
niano de Luttinger e efeitos de strain.

Para a estrutura eletronica da banda de conducao de uma anel quantico, foram analisa-
dos e contrastados os casos em uma e trés dimensoes. No caso unidimensional ilustramos
que os niveis de energia manifestam uma estrutura peridédica com o quantum de fluxo
magnético, em forma de parabolas para os diferentes valores de m apresentados na Fig.
que se tornam mais largas quando diminuimos o raio do anel. Para o caso tridimen-
sional pode-se notar nas Figs. e que a aplicacao de um campo magnético faz com
que os vales das bandas de energia sejam deslocados para valores de energia maiores, e
isso ocorre com mais intensidade quao maior for o valor de m. Além disso, também ficou
claro que o modelo tridimensional se aproxima do modelo unidimensional para pequenos
valores de largura efetiva.

Em seguida utilizamos as fungoes analiticas da equacao [3.41| como base para a diago-
nalizagao do Hamiltoniano de Luttinger H; na equacao para o céalculo da estrutura

eletronica da banda de valéncia, onde foram escritos todos os elementos de matriz e obti-
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das expressoes analiticas que permitiram compactar a representacao do Hamiltoniano e
sua separac¢ao em subespagos de Hilbert ortogonais (isto reduziu o volume e tempo de
célculo numeérico).

Para a banda de valéncia, foi analisada a variagao da energia em fungao de parametros
como: raio, largura e campo magnético aplicado, além da influéncia do strain. Nesta
analise pudemos notar que a valores do raio, entre 6 e 10nm, e da largura efetiva, entre
2 e 4nm, ocorreram nitidamente cruzamentos e anti-cruzamentos de niveis. Variagoes
nas dimensoes do anel permitem modular o carater do estado fundamental da banda de
valéncia. Isto certamente tera reflexos na resposta optica destes sistemas. Os resultados
da energia em funcao do campo magnético mostram, além da interacao entre os estados,
cruzamentos e anti-cruzamentos, a degenerescéncia em estados de spin (1) e (), ilustrado
claramente nas figuras e .

As ferramentas e resultados construidos neste trabalho permitem sua aplicacao di-
reta na simulacao da resposta Optica de anéis quanticos que serda o passo imediato a ser
realizado. A extensao do céalculo da estrutura eletrénica para sistemas de anéis quanti-
cos acoplados verticalmente (motivada pela existéncia de amostras desta natureza) resulta
também um problema tratavel dentro do mesmo marco teérico. Existem também questoes
que nao podem ser simuladas a partir das aproximagoes assumidas neste trabalho. Em
particular o problema de anéis alongados (elipticos) e sua resposta Optica anisotropica
tera que ser tratado num modelo de bandas que inclua o acoplamento entre as bandas de
condugao e valéncia (por exemplo o modelo de Kane 8x8) conjuntamente com métodos
perturbativos que simulem a quebra de simetria axial. Este ultimo problema compoe a

proposta de continuacao desta linha de pesquisa.
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