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RESUMO

Neste trabalho estudamos os efeitos de campo elétrico sobre as propriedades dos
estados de impurezas rasas em pogos quinticos de GaAs-(Ga,A)As. O campo elétrico €
aplicado na diregio de crescimento da heteroestrutura. Em nossos calculos adotamos o
método variacional na aproximagio da massa efetiva. S@3o apresentadas as energias de
ligagdo de impurezas doadoras em fung#o da sua posi¢do no pogo para diferentes valores
de campo elétrico aplicado. Apreéentamos resultados tedricos para os espectros de
absorgfio 6tica associados &s impurezas rasas e também os espectros de fotoluminescéncia
relacionados a recombinagiio elétron-aceitador, para diferentes valores de campo elétrico e
perfis de dopagem. Por fim, analizamos o cilculo do estado fundamenta! de impurezas
rasas em pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As considerando o Hamiltoniano do problema

diagonalizado numa base de estados tipo |1s) e |2s) hidrogendides multiplicados pelo

estado fundamental do pogo quintico sem o potencial da impureza.



ABSTRACT

The effects of applied longitudinal electric field on the properties of shallow
impurities states in GaAs-(Ga,Al)As quantum wells are studied in this work. Our
calculations are based on the variational method and effective-mass approximation. We
show the donors binding energies as functions of impurity position in the well for different
applied electric fields. We present optical absorption theoretical results associated with
shallow impurities and accej)tor-related photoluminescence spectra for different electric
field intensities and doping profiles. We also discuss the ground state of shallow
impurities in GaAs-(Ga,Al)As quantum wells by considering the diagonalization of the
hamiltonian in a basis consisting of products of |1s) and |2s} like hydrogenic states by the
ground-state wave function of the quantum well without taking into account the impurity

potencial.
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CAPITULO1

Introducdo

O continuo avango nas técnicas de crescimento de cristais, tais como epitaxia por
feixe moleculart (MBE)" , deposi¢3o por vapor quimico de compostos organo-metalicos®®
(MOCVD)? e mais recentemente epitaxia por feixe quimico (CBE)% , permitiu gerar uma
nova classe de sOlidos, as chamadas “heteroestruturas semicondutoras".  Estas
heteroestruturas foram concebidas nos primérdios dos anos setenta por L. Esaki e R.
Tsu®, porém sémente alguns anos mais tarde, através da técnica de MBE, foi possivel
torna-las realidade. Esta nova classe de materiais é formada por diferentes
semicondutores ou por ligas semicondutoras dispostas alternadamente em camadas ultra-
finas. Cada camada tem espessura da ordem de dez a cem atomos e os semicondutores sio
escothidos de forma a terem diferentes gaps de energia (bandas proibidas de energia). Este
tipo de disposigio da origem a um perfil de potencial, constituido por pogos e barreiras de
potenciais, ao longo da diregio de crescimento da heteroestrutura (veja figura 1.1). Trés

configurag®es basicas sdo geralmente usadas: uma heterojun¢do simples separada por uma

* Molecular Beam Epitaxy - MBE
# Metal-Organic Chemical Vapor Deposition - MOCVD
& Chemical Beam Epitaxy - CBE



interface, um Unico pogo quéntico sanduichado por duas barreiras, € uma super-rede que é
formada por uma série de pogos e barreiras periodicamente espagadas.

Estas heteroestruturas podem apresentar fendmenos quénticos, no caso em que a
largura dos pogos forem compativeis ao comprimento de onda dos elétrons, que nfo
somente mudam o esquema de energia como também alteram as densidades de estados e
restringem o movimento dos elétrons dentro das camadas, diminuindo assim, a
dimensionalidade do sistema de’ elétrons para menor do que trés. Este fato, juntamente
com as modificagdes introduzidas por impurezas no potencial das heteroestruturas ddo
origem a novas propriedades Opticas, magnéticas e de transportes. Estas propriedades, de
certa forma, podem ser monitoradas, pois atualmente, durante o processo de fabricagfo,
pode-se controlar com precisio a composi¢@o ¢ a largura das camadas.

Associado ao efeito de quantizagdo de energia esta a dimensionalidade dos elétrons
nas heteroestruturas®). Nos pogos quénticos os elétrons s6 podem mover-se livremente
na diregio paralela ao plano das camadas e perpendicularmente seu movimento ¢
quantizado. Estes sistemas sdo ditos "quasi-bidimensionais”. Atualmente com o auxilio
das técnicas de fotolitografia® e desbaste quimico, j& sfio construidos sistemas nos quais
elétrons ficam confinados em linhas ¢ até mesmo em pontos, sdo os chamados fios de
pogos quénticos® (QWW)° e pontos de pogos quénticos®:19 (QWD)?, respectivamente.

Estes solidos, estruturados artificialmente, sfo de grande importincia
tecnologicall-16) pois apresentam grande eficiéncia nos processos de absor¢do e emissio de
luz, tornando-se um meio ideal para a construgio de dispositivos opto-eletrénicos, ou seja,
transformacdo de sinais elétricos em sinais Opticos e vice-versa, sio as bases dos diodos a
laser comumente encontrados em toca discos & laser ou em receptores sensiveis &

microondas que recebem sinais de satélites artificiais.

° Quantum Well Wires - QWW
$ Quantum Well Dots - QWD
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Figura 1.1

Representago esquematica de uma amostra de Pogos Quénticos Multiplos.
As sub-bandas de condugio e de valéncia do GaAs estdo indicadas: €, representa o fundo
da primeira sub-banda de condugio e €, e &, representam o topo das primeiras sub-

bandas de valéncia associadas ac buraco leve e pesado, respectivamente.



Do ponto de vista cientifico, o interesse e a curiosidade surgem mesmo antes da
elaboraglo destes sistemas, pois haviam muitas previsdes acerca de novos efeitos, como
por exemplo: o efeito Hallt720), g exoptica resistividade diferencial negativa®®''2?), que
surge com um paradoxal decréscimo da corrente elétrica com o aumento da voltagem
aplicada, como também o efeito da absorgfio dptica?® em super-redes que ocorre caso a
energia dos fotons for igual ou superior ao limiar determinado ndo pelo gap de energia de
um dos semicondutores, mais sim pelo gap efetivo, ou seja, a diferenga de energia entre a
primeira sub-banda de condugfio e a mais energética banda de valéncia. A condutividade
de uma super-rede dopada € maior do que a de um semicondutor uniforme com a mesma
concentrag3o de portadores(22-23),

Os estudos em heteroestruturas comegaram com as interfaces de GaAs-(Ga,Al)As e
este permaneceu como sistema dominante e mais estudado ao longo do desenvolvimento
desta area.

Tanto 0 GaAs quanto o ‘AlAs sio compostos por elementos dos grupos Il e V da
Tabela Periédica. Normalmente estes compostos cristalizam-se em estruturas zincblenda
(figura 1.2) que consiste em duas redes do tipo clbica de face centrada (fcc)
interpenetradas, deslocadas uma em relagdo a outra de um quarto da diagonal principal do
cubo.

O GaAs ¢ um material de gap direto enquanto op 11 GaAs € um material de gap direto
diferenga entre os pardmetros de rede destes compostos € minima (menos que 0.15%)
possibilitando assim a formagéo da liga de Ga,_, Al_As, onde x ¢ a concentragio do Al

O Ga,_, Al As éuma liga do tipo ternaria substitucional, ou seja, os atomos de Al e
Ga dividem entre si as posigbes de uma das sub-redes fcc (fig.1.2) enquanto a outra
continua sendo ocupada somente pelos atomos de As. Para concentragSes de x,, <0.4, o
Ga,_, Al As possui gap direto no centro da zona de Brillouin (ponto I'), € 0 parametro de

rede ¢é dado por a(x)=5.6533+0.0078x 69, Assim, para esta faixa de concentragio, o GaAs



¢ 0 Ga,_, Al  As possuem parfmetros de rede muito préximos entre s8i, permitindo um bom
ajuste nas interfaces das heteroestruturas formadas por .GaAs-Ga,_ Al As.

Sabe-se que o gap de energia do Ga,_,Al, As € maior do que o do GaAs. Quando
estes dois materiais se juntam hi uma brusca descontinuidade dos gaps na interface.
Geralmente esta descontinuidade é compartilhada entre as bandas de valéncia e de
conduglio. H4 evidéncias expegimentais®!-3? que indicam que aproximadamente 60% da
diferenca da energia entre os gaps dos dois materiais ocorre na altura da banda de
condugfo.

O entendimento detalhado das propriedades das impurezas nas heteroestrururas
semicondutoras sio de importincia fundamental, pois estas coatribuem de forma
significativa nas propriedades Opticas e eletrdnicas destes sistemas. As impurezas
contribuem com portadores de carga para a condugio, atuam como centro espalhadores
limitando a mobilidade e participam nos processos radiativos e n#o-radiativos na
recombinagio de elétrons com buracos.

Quando introduzimos impurezas em um cristal perfeito, estamos quebrando com a
periodicidade deste e criando imperfeigSes na rede. Aqui nos limitaremos ao estudo das
impurezas do tipo rasas; que se caracterizam por possuirem apenas um elétron de valéncia,
que sio comumente conhecidas como impurezas hidrogendides. Numa visio pictorica
podemos imaginar que estas impurezas se comportam como um atomo de hidrogénio.
Dentro desta classe, nos restringiremos as impurezas substitucionais, isto €, dtomos de
impurezas que ocupam o lugar que normalmente o atomo do material hospedeiro ocuparia.

Quando se dopa um material semicondutor sio criados estados localizados no gap
de energia, antes inexistentes. Uma consequéncia importante destes estados localizados é
que a impureza pode existir em varios estados de carga dependendo se estes estados
localizados estio ocupados ou nfio. Desta forma definimos impurezas doadoras e
aceitadoras da seguinte forma: estados de carga positiva de uma impureza sio definidos

como estados aceitadores, e estados de carga negativo sfioc definidos como estados



doadores. Quando um semicondutor é dopado com aceitadores dizemos que este é um
semicondutor tipo-p , ¢ se for dopado com impurezas doadoras dizemos que é um
semicondutor tipo-n. Um caréter interessante nos compostos semicondutores, como € o
caso do GaAs, € que um dtomo de uma impureza tanto pode ser doador cofno aceitador
dependendo qual 4tomo hospedeiro sers substituido. A temperatura ambiente, quase todas
as impurezas estfio ionizadas e contribuem para a condutividade, uma vez que as suas
energias de ionizagio sio comparéveis com k, T (k; é a constante de Boltzmann). A
maioria dos doadores e aceitadores podem ser introduzidos em concentragBes arbitranas,
em torno de 10?2 (cm?), e de maneira ndo uniforme por diversas técnicas precisas e
controladas. A partir destas diferencas em concentragdo de impurezas pode-se criar uma

série de dispositivos, tais como: a jungio p-n, jung¢io p-n-p que forma o transistor, etc.

Figura 1.2

Estrutura Zincblenda (ref.34).

As impurezas rasas quando s#o introduzidas nas super-redes comportam-se
diferentemente do que no bulk ( no interior do material) de um semicondutor. Da mesma

forma que no bulk, estas criam niveis de energias localizados no gap, mas agora ddo



origem a chamada "banda de impurezas”. Os niveis de energias que geram esta banda
estdo associados as diferentes posigOes das impurezas dentro do pog¢o quéntico®d, A
energia de ligaglio ¢ definida como sendo a energia necesséria para doar o elétron (buraco)
da impureza doadora (aceitadora) para os niveis de energia da banda de condugio
(valéncia) do pogo; esta energia é funglio da posigiio da impureza no pogo quintico.

De forma a investigar as propriedades eletrOnicas ¢ de impurezas dos pogos
quénticos utilizaremos o método da fungio de onda envelope®4 na aproximagio de massa
efetiva®-3%),  Outros métodos sfo também empregados para o célculo das bandas
energéticas das heteroestruturas, tais como; Método de Combinagio Linear de Orbitais
Atomicos®®®) (LCAO), Tight Binding®7%), Pseudo Potenciais®%-40), entre outros, todos
estes métodos levam em conta a estrutura microscopica do sistema. Entretanto, o0 método
da fungdo de onda envelope parece ser a maneira mais conveniente de tratar este problema,
pois leva normalmente a resultados analiticos e a extens3o & célculos auto-consistentes. No
método da fungfio de onda envelope a fungdo de onda em cada camada da heteroestrutura
¢ dada como o produto das fungdes de onda envelopes, de variagio suave no espago real,
pelas correspondentes fungBes de onda de Bloch evoluidas num ponto de alta simetria do
espago reciproco. As fungSes de onda envelopes em cada camada satisfazem uma equagiio
da massa efetiva, conectando-se através das interfaces mediante condigdes de contorno
convenientes. Uma descrigdo adequada utilizando este formalismo®48D) exige que se
conhega corretamente a simetria nas bordas das bandas de energia (maximo da banda de
valéncia e minimo da banda de condugfo).

A seguir vamos fazer um resumo dos principais trabalhos sobre impurezas em
pogos quinticos, entremeados com alguns comentérios e figuras.

O pioneiro trabalho de Bastard®® no ano de 1981, deu inicio ao estudo tedrico das
propriedades de impurezas hidrogendides em pogos quinticos. Fazendo uso do método
variacional dentro da aproximagdo da massa efetiva, ele niio somente calculou os niveis de

energia das impurezas num pogo quintico infinito, como também as densidades de estados



e os espectros de absorgio e emissfio associados as transigdes de impurezas entre niveis de
doadores (aceitadores) e banda de valéncia (conducglio). Surgiu ent¥o o conceito de "banda
de impurezas®, ou seja, diferentemente do que acontece no bulk dos semicondutores, nos
pogos quénticos as energias de ligag¥io das impurezas variam de acordo com a posiglio das
mesmas dentro do pogo. A figura 1.3 [ref.(33)] mostra a dependéncia da energia de
ligagio com a posiglio da impuréza no pogo para largura de pogo L/a; =1, 3, 5, 10, onde
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Figura 1.3

Energia de ligagio em fung¢dio da posigdo da impureza no pogo quintico para véarias
larguras do pogo (ref. 33).

Em seguida Mailhiot et al.®) e Greene e Bajaj®® apresentaram resultados das
energias de ligagfio das impurezas em relagio ao estado fundamental e aos primeiros
estados excitados em fungio da largura do pogo quéntico finito. Embora Mailhiot et al.4!)

tivessem incluido o potencial da carga imagem e massas efetivas distintas para as diferentes



regifes do pogo quéintico, os resultados apresentados nestes dois trabalhos, ‘para impurezas
situadas no centro do pogo, slo bastante similares. Posteriormente, trabalhos3.44
mostram que o efeito do potencial imagem, proveniente do uso de constantes dielétricas
distintas nas diferentes camadas, apresentam resultados significantes para impurezas
doadoras situadas nas bordas do pogo quéintico.

A figura 1.4 {ref42] ilustra a dependéncia da energia de ligacio das impurezas
doadoras situadas no centro do pogo com largura L, para dois valores de alturas de
barreiras (em unidade efetivas). Como pode ser observado, a medida que L diminui a
energia de ligagdo vai crescenda até atingir um valor méximo na vizinhanga de L=0.25. A
posicdo e o valor deste pico depende da altura da barreira. Depois de atingir este pico a
energia de ligaglio cai, aproximando-se do valor do bulk do Ga,_,Al,As em L=0. Na
aproximagio de pogo quéntico infinito a energia de ligagio cresce monotonicamente®3) até
atingir, em L=0, o valor limite do &tomo de hidrogénio em duas dimensdes (4 Rydbergs
efetivos).

Resultados da energia de ligagiio de doadores em pogos de potenciais assimétricos
foram apresentados por Tanaka et al.4®). Chaudhuri®® obtém resultados para os niveis de
energias das impurezas para pogos quanticos multiplos.

A estrutura complexa da banda de valéncia ¢ levada em conta por Masselink et
al.4M para o cdlculo das energias de ligag3o de impurezas aceitadoras num pogo quintico
de GaAs-Ga, (Al ,As. Foi utilizado o método variacional dentro da aproximagio da
massa efetiva e incluido o acoplamento entre as quatro bandas de valéncia dos dois
materiais.

Em 1984, Chaudhuri e Bajaj*® investigam o efeito da ndo-parabolicidade da banda
de condug¢dio do GaAs sobre os estados de impurezas doadoras, que € introduzido via
massa efetiva com dependéncia na energia. A seguir, Greene e Bajaj*®) estudam o efeito
do campo magnético aplicado paralelamente a diregdo de crescimento da heteroestrutura

sobre as energias de ligagdo associadas ao estado fundamenta! e aos estados excitados das



impurezas doadoras. E mostrado que o campo magnético eleva as energias de ligaco se

comparado com o campo nulo, especialmente em pogos estreitos,
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Figura 1.4
Variagho da energia de ligagio por unidade de Rydberg efetivo (E, /R}) associado ao
estado fundamentat do doador em fingdio da largura do pogo quéntico por unidade de raio

de Bohr efetivo (L/a,), para valores de alturas de barreiras de potenciais V. =25 e 50,

[ref42].

Oliveira e Falicov®® utilizaram uma fungio dielétrica com dependéncia espacial
com caracteristicas esféricas para o calculo do espectro de energia dos doadores e
aceitadores em pogos quinticos. Mostra-se que este efeito se torna mais evidente para
impurezas situadas no centro do pogo, e para pogos quinticos estreitos. No caso de
impurezas doadoras este efeito é praticamente desprezivel, o que ndo acontece com

Q
aceitadores, pois estes possuem raio de Bohr efetivo relativamente pequeno (=22A).
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Neste mesmo trabalho© é discutido a importncia do chlculo das densidades de estado de
impurezas. Mostra-se através do conceito de centro de gravidade da banda de impurezas
que a distribuigio de impurezas no pogo deve ser levada em conta ao se comparar
resultados tedricos com experimentais. Este argumento ¢é reforgado pelo fato de que o
centro de gravidade parece representar bem melhor os resultados experimentais do que a
energia de ligagiio da impureza situada no centro do pogo. O efeito da funglio dielétrica
com dependéncia espacial ¢ utilizado mais tarde por Oliveira®..5? para pogos quénticos
com barreiras finitas. Este trabalho aponta algumas corre¢des aos resultados apresentados
anteriormente por Mailhot(41), Bastard(®® , Shanabrook(®49, e Delalande(s).

As propriedades Opticas associadas & impurezas em pogos quénticos voltam a ser
discutidas em 1989, por Oliveira e Alvarez(®657), Eles apresentam resultados de espectros
de absorglio optica associados &s impurezas doadoras e aceitadoras em pogos quénticos
finitos de GaAs~— Ga,_,Al,As. Em seguida, Oliveira e Gondar®®®59) apresentam resultados
dos espectros de fotoluminescéncia relacionados & recombinagio de aceitadores em pogos
quéinticos. Posteriormente, Oliveira e Mahan(6® encontram boa concordincia de seus
resultados teoricos com experimentais (ref 61), para os espectros' de fotoluminescéncia
associados a recombinagiio de doadores para diferentes perfis de dopagens. Espectros de
absorg¢do 6ptica também foram obtidos para pogos quinticos compensados(191.102),

Neste momento vamos fazer um pequeno parénteses, para falar mais
especificamente dos efeitos do campo elétrico sobre as propriedades de impurezas rasas em
po¢os quinticos. o campo elétrico, quando aplicado paralelamente a diregio de
crescimento da heteroestrutura, provoca uma deformagio longitudinal no potencial do
pogo qudntico, de forma que o pogo vai perdendo sua caracteristica de pogo quadrado e
tornando-se triangular. Este efeito estd representado na figura 1.5 de forma esquematica.
O potencial em z=-1/2, "abaixa" o equivalente a uma energia de E=|eFL/2|, onde F é o

valor do campo elétrico, enquanto que em z=1./2 "sobe" deste mesmo valor.
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Figura 1.5

Pogo quéntico submetido a campo elétrico externo aplicado na direg8o de crescimento da

heteroestrutrura.

O problema do pogo quéntico submetido & um campo elétrico externo (sem
impurezas), pode ser tratado perturbativamente para campos fracos. Quando tratado desta
forma, esta perturbagfio contribui para abaixar a energia do estado fundamental de um fator
proporcional ac quadrado do campo elétrico (em aproximagéo de mais baixa ordem). Este
fendmeno € conhecido como Efeito Stark3% e em pogos quanticos pode ser longitudinal ou
transversal, dependendo da diregio de aplicagfio do campo elétrico. Entretanto, este
tratamento ndio ¢ adequado para campos suficientemente fortes ou mesmo para larguras de
pogos quanticos muito largos.

Para tentar descrever este problema para qualquer valor de campo elétrico, em
1983 Bastard et. al.62), empregaram o método variacional, tal que a fungio de onda
tentativa é dada como o produto da solugdo do estado fundamental do pogo (sem campo
elétrico) por uma exponencial descrescente. Mais tarde, Giner ¢ Gondar®®, Austin e
Jaros®® conseguem resolver exatamente este problema, para pogos infinitos e finitos,

respectivamente. A solugio em cada camada é dada como uma combinagio linear de duas
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solugdes independentes da equaglio de Airy, ¢ os autoestados sfio obtidos via condigdes de
contorno adequadas nas interfaces.

A partir destes resultados, em 1985 Brum et al.6% aplicaram o modelo de
Bastard® para calcular as enefgias de ligag3io de impurezas doadoras em pogos quéinticos
finitos sob & influéncia de um campo elétrico externo. Masselink et. al.66), dentro da
mesma filosofia da ref.(47), obtém os espectros de energia de aceitadores em pogos
quanticos sob influéncia de campo elétrico, magnético e pressdo uniaxial. Apesar deste
trabalho ser bastante completo os autores apresentam resultados apenas para duas posicSes
de impurezas, no centro e na borda do pogo.

Weber(®?, Gondar et al.¢®), usando o método variacional dentro da aproximagZo da
massa efetiva, investigaram a influéncia do campo elétrico aplicado nas propriedades de
absorglio optica e nas densidades de estado associadas ds impurezas rasas em pogos
quénticos infinitos ¢ finitos, respectivamente. Recentemente, Min Cai e Liu®® descreveram
o espectro de energia dos doadores num pogo quantico assimétrico sob a ag#io de campo
elétrico. Efeitos de campo elétrico e magnéticos cruzados e paralelos, sobre o espectro
eletronico e de impurezas foram calculados nas reféréncias 70 e 71, respectivamente.

A partir de 1990, o interesse tedrico em problemas relacionados com impurezas em
fiose ponfos de pogos quinticos cresceu muito.

Weber et al.(2) apresentaram os espectros de energia ¢ densidades de estado para
impurezas em fios quanticos retangulares com barreiras infinitas. Latgé et al(™379 mostram
resultados para transigdes no infra-vermeltio associadas ao estado fundamental e os
primeiros estados excitados de impurezas em fios quéinticos cilindricos; para este mesmo
sistema, apresentam também  os espectros de fotoluminescéncia”® relacionado a
recombinagdo de aceitadores. Branis et al."® apresentam os primeiros resultados para as
energias de ligagdo de doadores em fios de pogos quinticos cilindricos com barreiras

infinitas sob a influéncia de campo magnético externo, aplicado paralelamente a diregio de

13



crescimento da heteroestrutura. Montenegro ¢ Merchancano™ calcularam as energias de
ligag&o para impurezas rasas em pontos quinticos esféricos.

Enquanto que a produgfio de pogos quinticos e super-redes semicondutoras contam
com uma série de técnicas bem estabelecidas, capazes de possibilitar a realizagio de
heteroestruturas e dispositivos de boa qualidade, a elaboragfio no laboratério de fios e
pontos de pogos quénticos ainda representa um desafio tecnolégico para os atuais métodos
de crescimento de heteroestruturas semicondutoras. Muitos probiemas para estes sistemas
persistem, tais como o controle preciso da forma da segdo transversal, a qualidade das
interfaces, etc.

Experimentalmente, Miller et al.("® apresentaram medidas de fotoluminescéncia em
pogos quénticos multiplos de GaAs—Ga,_ Al _As nfo-dopados e dopados. Segundo os
autores, estes resultados estdo possivelmente associados & recombinagfio de aceitadores
neutros com elétrons da primeira sub-banda de condugio. Miller e Gossard™ mostram
resultados para o espectro de fotoluminescéncia em pogos quanticos multiplos de
GaAs—Ga,_ Al As dopados com Be, submetido & campo elétrico aplicado

'longitudinalmente. Meynadier et al®®, Liu et al.6h, também observaram medidas de
impurezas em pogos quéinticos multiplos de GaAs—Ga,_ Al As, ni3o-dopados, e
intencionalmente dopados , respectivamente. Shanabrook et al 82) observaram através de
espalhamento Raman ressonante, transigdes que envolvem estados doadores em pogos
quénticos multiplos de GaAs—Ga,_ Al,As dopados com Si. Yoo et al.®® apresentam
resultados para as energias de ligag3o sujeitas A campo elétrico e magnético.

Este trabatho sera apresentado na seguinte ordem: no capitulo 2, nds recalculamos
as energias de ligagio associadas as impurezas rasas doadoras em pogos quinticos finitos
de GaAs-(Ga,A)As sob a agio de um campo elétrico externo e constante, aplicado
paralelamente a dire¢io de crescimento da heteroestrutura. Porém nossa fungdo de onda

tentativa, associada ao potencial Coulombiano serd do tipo hidrogenéide, mas com
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decaimento eliptico, contendo dois parAmetros variacionais que permitira um melhor ajuste
da distribuiclio da carga elétrica da impureza dentro do pogo quéntico.

No capitulo 3, apresentamos um estudo sistemético dos espectros de absorglio
optica associados aos doadores e aceitadores rasos em pogos quéinticos finitos de GaAs-
(Ga,Al)As sob a ag3o de um campo elétrico externo, para vérios valores de campo elétrico,
largura de pogos e diferentes posi¢des de impurezas.

No capitulo 4, mostramos como 0s espectros de fotoluminescéncia relacionados a
recombinac¢®o de impurezas aceitadoras em pogos quénticos finitos de GaAs-(Ga,Al)As se
modificam na presenga de um campo elétrico externo.

No capitulo 5 analisamos o calculo do estado fundamental de impureza
hidrogent6ide num pogo quéntico de GaAs-(Ga,Al)As. Para este cilculo nés utilizamos
uma fungdo de onda tentativa que é dada como uma combinagio linear das fungdes de
onda dos estados hidrogendides 1s e 2s multiplicadas pela fungdo de onda do pogo
quéntico sem o potencial da impureza.

E finalmente, o capitulo 6 sera dedicado as conclusdes e perspectivas futuras.

No apéndice A definiremos as unidades efetivas adotadas e nos apéndices B e C sio

apresentados detalhes dos calculos referentes ao capitulo 2.
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CAPITULO 2

Energias de Ligagcio de Impurezas Doadoras em Pogos
Qudnticos de GaAs-(Ga,A)As com Campo Elétrico Aplicado

2.1 Introducfio

Recentemente tem sido. bastante discutido®367.6®) os efeitos do campo elétrico
aplicado nas propriedades dos estados de impurezas rasas doadoras em pogos quinticos de
GaAs-(Ga,Al)As. Brum et al.(6%) foram os primeiros a calcular as energias de ligag3o dos
doadores em pogos quinticos na presenga de um campo elétrico uniforme e perpendicular
as interfaces. Eles usaram uma fung#o de onda envelope que ndo depende explicitamente
da posigdo da impureza z,. Calcularam as energias de ligagiio como fungfo da posigio da
impureza, para um dado valor de campo elétrico e largura do pogo.

Usando a mesma fung@o de onda envelope para as impurezas (independente de z,),
Webert¢? estudou as propriedades opticas associadas aos doadores e aceitadores rasos em
pogos quinticos infinitos de GaAs-(Ga, Al)As sob agfio de um campo elétrico externo.

Recentemente, Gondar et al.6®) investigaram a influéncia de campos elétricos sobre
as densidade de estados e sobre as propriedades Opticas associadas & impurezas doadoras ¢

aceitadoras em pogos quinticos finitos de GaAs-(Ga,Al)As. Eles levaram em conta a
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dependéncia explicita da posiglio da impureza na funcBo de onda envelope que contém um
Gnico parimetro variacional. A forma funcional que eles usaram para a fungio de onda
tentativa ¢ dada através da solugo exata do problema do pogo quéintico com campo
elétrico externo (sem o potencial da impureza) multiplicado pela funclo de onda
hidrogendide tipo-s, esfericamente simétrica, sendo sua extensdo simulada por um tunico
parimetro variacional A. No limite de campo elétrico nulo, esta fungio de onda tentativa
recai no resultado utilizado por Bastard % ¢ quando a largura do pogo tende para infinito
é reproduzido o valor do bulk do GaAs, levando a crér que esta escolha para a funglio de
onda envelope é mais realistica do que a utilizada por Brum et al. (¢%). Entretanto para
pogos quilnticos estreitos ou mesmo para valores elevados de campos elétricos, a
distribuicio da carga eletrdnica da impureza deve ser altamente anisotropica, de forma que
o uso de uma fungio de onda esfericamente simétrica n3o deve ser tdo adequado.

Neste capitulo nds iremos estudar as energias de ligagiio associadas & impurezas
rasas doadoras em pogos quinticos finitos de GaAs-(Ga,Al)As sob a agiio de um campo
elétrico externo e constante, aplicado paralelamente & diregio de crescimento da super-
rede. Nos adotaremos a aproximagio da massa efetiva e trabalharemos com o
procedimento variacional 34). A fungfo de onda envelope adotada sera dada pelo produto
da solu¢iio exata do problema do pogo quéntico com campo elétrico externo com uma
fungiio de onda tipo hidrogendide, porém contendo dois pardmetros variacionais, o que
permitira um methor ajuste da distribuicdo da carga elétrica da impureza dentro do pogo
quéntico.

Na se¢fio 2.2 mostraremos o Hamiltoniano para 0 nosso problema, na se¢do 2.3
calcularemos as energias de ligagio das impurezas doadoras e na se¢do 2.4 discutiremos e

apresentaremos nossos resultados.
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2.2 O Hamiltoniano

Podemos escrever, dentro da aproximagdo da massa efetiva®*), o Hamiltoniano das
impurezas rasas doadoras em pogos quinticos de GaAs-Ga,_,Al, As, na presenga de um

campo elétrico  F, uniforme e aplicado ao longo da diregio de crescimento do pogo

quéintico,como
H=H, +V,(r), (2.1)
com
—n?
H, =~V +V,0(z* -’ /4) +|¢e|Fz (2.2)
2m
e
Vu(n) = (2.3)

e(p’ +(z-z)")"

O centro db pogo quéntico é tomado como origem e z € a diregio de crescimento da
heteroestrutura. A borda da primeira sub-banda de conducio do GaAs é definida como
origem da energia. V, ¢é a altura da barreira, 0(z® -L*/4) ¢ a funglio degrau de
Heaviside, L é a largura do pogo quantico e F ¢ o campo elétrico aplicado.

O segundo termo da eq.(2.1) ¢ o potencial Coulombiano atrativo relativo a
impureza tipo hidrogendide localizada em z, p=4x*+y® ¢ a distincia radial do
portador ao sitio da impureza. Tanto a constante dielétrica € quanto a massa efetiva m do

doador sdo tomadas como constantes ao longo da heteroestrutura, e valem 12.5864 ¢

0.0665m,, , respectivamente, onde m, é a massa do elétron livre.
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2,3 Cilculo da Energia de Ligaciio

*

Nesta seclo iremos calcular a energia de ligagio da impureza e, como veremos,

esta grandeza dependeréd da posiglio da impureza z;, e da largura L do pogo quéntico.
Para tal célculo faremos uso do método variacional, pois o Hamiltoniano H, eq.(2.1), nfo
possui solugfio analitica exata. Para o problema de impurezas doadoras rasas no estado

fundamental em pogos quénticos sob a agio de campo elétrico, a nossa escotha para a

funglio de onda tentativa ¥(7) € o produto da solugfio do estado fundamental de H,,

eq.(2.2), (potencial do pogo quéntico finito mais o potencial do campo elétrico sem o

potencial da impureza), pela fungdo de onda hidrogenéide tipo-s, contendo agora dois

pardmetros variacionais A e m.
Y(r)= N.x.n(bo (Z)(Pa.,n(r), 2.4)

onde N, . € a constante de normalizagio que depende da largura do pogo quintico L, da
posigio da impureza e dos parimetros variacionais A e 7).

A fungdo de onda hidrogendide tipo s contendo dois parimetros variacionais, A e

1, € escolhida como
00 (1) = exp{-(1/M[p* + 0’ (z- 2,)’T"*}. 2.5)

Pode-se observar que se tomarmos n=0 na eq.(2.5), ¢, ,(¥) correspondera ao

resultado utilizado por Brum et al.¢%), e n=1 ao do trabalho de Lopez-Gondar et al.(6®). A
nossa escolha de uma forma com decaimento exponencial eliptico para a fungio de onda

hidrogendide permite uma simulago melthor para distribuigio de carga elétrica da

impureza no pogo quantico. Esta escolha para ¢, ,(r) € compativel com a perda da
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simetrica esférica devido ao confinamento da impureza no pogo quéintico, sendo este

efeito mais ressaltado para as posigbes da impureza mais préximas das bordas do pogo.

A soluglo para H,, ¢ escrita como

C ekl ,z<~LJ2
O,(1)={0AI(C)+PBI) ,-L/2<z<L/2
C,e 1/ ,z2L/2 (2.6)

onde os valores de C,, C,, o e B que satisfazem as condigBes de contorno do problema

séo dados por:

a =Bi'(-)a /L -k Bi(-), @
B=k,Ai(-)- Ai'(-)a, /L, (2.8)
C,2 =0Ai(¥) +BBi(¥), (2.9)
e definimos também, 7
k,= 'J(Vlz -E)2m"/ 1, (2.10)
V2=V, Fle[FL/2. (2.11)

O valor da altura da barreira de potencial Vi, é determinado a partir da diferenga

das bandas proibidas, AE, , entre o GaAs e Ga,_Al As, que ¢ dado em fungdo da

concentrago do Al, descrita pela seguinte formula empirica®%), para valores de x<0.40

AE,(eV)=1.247y. (2.12)
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Nos consideramos que, para a banda de condugio, a altura da barreira Vi, corresponde a

aproximadamente 60% da descontinuidade®®!32) AEg’, o que € equivalente a considerar na
eq. (2.12) y=0.6.

Temos nas expressdes acima:

AifBi]({) = AifBi)(za, /L - E, /ho,) (2.13)

que sdoc as fungdes de Airy regular e irregular, respectivamente (veja apéndice B).
Definimos em (2.13),

_ (eF)”
@, = (Z—IDW (2.14)
e
. 12
a, =(2“‘h‘°c) L. (2.15)

Na equagdo (2.13), E, representa a energia do estado fundamental do pogo

quéntico com o campo elétrico aplicado (sem o potencial da impureza); esta energia é

obtida através da primeira raiz da equagio transcendental

(a, /LY [Ai"(+)Bi' (=) - Ai"(-)Bi" (+)] + (k; a, /L) Ai(-)Bi’ (+) - Ai'(+)Bi(-)]+
(k,a, /L Ai(+)Bi'(-)- A’ (-)Bi()]+(kk, ) Ai(-)Bi(+) - Ai(+)Bi(-)] =0

(2.16)
onde
Ai(D)[Bi(£)]= Ai[Bi}(a_ /2-E, /o ), (2.17a)
., dAi(x) , _ dBi(x)
Ar=—r— e Bi'=—2/~. (2.17b)
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A equaclio (2.16) ¢ obtida quando impuzemos as condicBes de contofno de

continuidade das fun¢Ses de onda e sua derivada, nas interfaces do pogo quéntico finito:

®SAS (2= £1/2) = @SIALAS(5 - 1172, (2.182)
O 0AS (2= £1/2) = @O0ALAS (5 - 11 12), (2.18b)

A energia de ligagio da impureza ¢ definida como:
E(L,z)) =Eq—E(A,m), (2.19)

e corresponde a diferenga entre a energia do estado fundamental do pogo quéntico com o
campo elétrico aplicado (sem o potencial da impureza) e o estado fundamental de H. Para

tanto, calculamos através de um procedimento variacional o seguinte valor esperado,
E(A,m) =(¥YHY),. (2.20)

sendo, os pardmetros variacionais A e n obtidos simultaneamente, aqueles que tornam
E(A,n) minima para uma dada posigdo da impureza e largura do pogo.

A energia de ligag#o escrita de forma explicita é dada por:

_ h . (n - (T)(Z Z) ‘P(T) ¥ o L4 221
E(L,z)= 12 J[p P T > ] (Flva(®|¥), (@21

onde W(7) ¢ descrita pela eq.(2.4).

O calculo detalhado para obter a equagio acima encontra-se no apéndice C. Note

que o segundo termo entre chaves da expressdo acima ndo aparece nos trabalhos de Brum
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et al.(6% e nem de Gondar et al.4® ¢ ¢ conseqiiéncia da forma funcional da ﬁnq!o de onda

hidrogendide utilizada.

As duas integrais na eq.(2.21) s¥o analiticamente solGveis nas coordenadas

cilindricas p e © e numericamente em z.

2.4 Resultados e Discussiio

Alguns dos nossos resultados serio apresentados em unidades atdmicas reduzidas

(a.u.), que correspondem a uma unidade de comprimento de raio de Bohr efetivo aj, e a
uma unidade de energia de um Rydberg efetivo R;, tal como sio determinadas no
apéndice A. Para impurezas doadoras (elétrons), a;zloofk e R;=5.72 meV.

A figura 2.1 mostra os resultados para as energias de ligagio de doadores em
fungdo da posi¢do da impureza no pogo quintico finito de GaAs-—Ga ,Al ,As, que
corresponde a uma altura de barreira V,=224.5meV, para uma largura L = 100 Ae Vpara
valores de campo elétrico aplicado F= 0, 100, 200 kV/cm,

Nesta figura, para cada. curva, também mostramos o resultado correspondente
obtido no trabalho de Loépez-Gondar et al.6® (curvas tracejadas). Assim, como era
esperado, nossa escolha para a fungio de onda envelope com dois pardmetros
variacionais leva a valores de energias de ligagio maiores e consequentemente a obtengio
do estado fundamental do sistema mais baixo, indicando entdo que esta permite uma
distribui¢do mais realistica da carga eletronica do doador .

Os valores otimizados dos paridmetros variacionais A e 1 correspondentes a estas
energias de ligagdo sdo apresentados na figura 2.2 em fungo da posigdo da impureza. E
interessante notar que para estes valores de campo elétrico e largura de pogo os resultados

otimizados para o parametro M encontram-se no intervalo 0.4< 1 <0.6, o que corresponde

23



a uma consideréivel anisotropia da parte coulombiana da func;ad de onda envelope. A
figura 2.2(a) apresenta os resultados para o parmetro A (linha continua) comparados,
caso a caso, com aqueles obtidos na referéncia [68] quando se tomava n=1.

Assim como foi analisado por Bastard %), nés também fizemos célculos para
valores de L/ag; >>1, para impurezas situadas no centro do pogo e campo elétrico nulo.
Verificamos que neste limite, os parimetros variacionais A e m assumem os valores
corretos do bulk, isto é, a, e m=1. Além disto obtivemos também que a energia de

ligagdo nestas condiges vale 1R;.

Nossos resultados para as energias de ligagio para impurezas situadas no centro
do pogo como fungdio da largurd do pogo quéntico estdio apresentadas na figura 2.3 , para
valores de campo elétrico nulo e 200 kV/cm. Para ambos os casos nossos resultados
estdio comparados com os determinados no trabalho de Gondar et al. 8, Fica claro que
para valores de largura de pogo comparavel com o raio de Bohr efetivo, a escolha de uma
funciio de onda mais realistica, com dois pardmetros variacionais leva a um acréscimo
razoavel na energia de ligagiio dos doadores.

A figura 2.4 mostra a distribuigio da densidade de 'probabilidade
|¥(x=0,y= 0,z)]" para F = 100 kV/cm, para doadores localizados no centro (curva
continua) e na borda (curva tracejada) do pogo quéntico, para diferentes valores de
largura do pogo, (a) L = 100 Ae (b) L = 200 A. Fica claro que para um valor fixo de
campo elétrico aplicado, a distribuigio de carga associada a doadores localizados
proximos a interface (z, /L. = -0.5) do pogo ndo ¢ essencialmente afetada quando alteramos
alargura do pogo quantico (note que as escalas horizontais das figuras 2.4a e 2.4b diferem
por um fator 2). Entretanto quando aumentamos L, percebe-se um consideravel
deslocamento da carga eletrOnica associada as impurezas situadas em z,/L=0 para uma das
bordas do pogo quéntico, indicando que o efeito do campo elétrico, ou seja, do pogo de

potencial "triangular”, torna-se mais pronunciado na medida que se alarga o pogo
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quéntico. O ponto angular que aparece na figura 2.4(a), na curva continua, para z/L=0,

surge devido & exponencial da funglio de onda hidrogenéide.

150
L/0g=10
12.5
3
e 100
=
7.5 -
() F= OkV/cm ,
(b) F= 100 kV/cm SO
(c) F=200kV/cm N
5.0 : - '
-05 0.0 0.5
i/ L '
Figura 2.1

Energia de ligagio de doadores em fungfo da posigdo da impureza para um pogo quéntico
de GaAs-Ga,,Al ,As com largura L/ag= 1 (a; ¢ o raio de Bohr efetivo) e campo elétrico
de (a) F=0, (b) F = 100 kV/cm e (c) F =200 kV/cm. As curvas continuas correspondem
aos resultados obtidos neste trabalho (fun¢io de onda envelope com dois parametros
variacionais) € as curvas traceja;das correspondem aos resultados obtidos na referéncia

[68] (fungio de onda envelope com apenas um pardmetro variacional).
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Figura 2.2

Parametros variacionais otimizados (a)A ¢ (b) n em fungdio da posigsio da impureza z/L,
que foram usados para calcular a energia de ligagio de impurezas doadoras no pogo
quéntico de GaAs-Ga,,Al ,As, relativo a figura anteror.  Curvas continuas
comrespondem aos resultados obtidos com a fungdo de onda envelope com dois
pardmetros variacionais e curvas tracejadas s#o os resultados obtidos na referéncia [68],
onde a fungdo de onda envelope tem s6 um parimetro varacional. Os resultados

correspondem a valores de campo elétrico (a)F=0, (b)F=100kV/cm, (c)F=200kV/cm.
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(a) F= O kv/cm
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Figura 2.3
Energia de ligagdo de doadores em fung#o da largura do pogo quéntico (a, € o raio de
Bohr efetivo), para impurezas localizadas no centro do pogo, com campo elétrico aplicado
de (a)F=0 e (b)F=200kV/cm. As curvas continuas correspondem aos resultados obtidos
neste trabalho (fungdo de onda envelope com dois pardmetros variacionais) e as curvas
tracejadas correspondem aos resultados obtidos na referéncia [68] (fungdo de onda

envelope com apenas um parimetro variacional).
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Figura 2.4
Densidade de probabilidade da |¥(x =0,y =0, z)|2 para estados doadores num pogo

quéintico de GaAs-Ga,,Al;,As com campo elétrico aplicado F=100kV/cm, para

impurezas em z/L=0 (curva continua) ¢ z/L=-0.5 (curva tracejada); largura de pogo
(a)L/a;=1e(b)L/a,=2.
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CAPITULO 3

Efeitos do Campo Elétrico sobre o Espectro de Absor¢do Optica
de Impurezas Rasas em Pogos Quinticos de GaAs-(Ga,Al))As

3.1 Introducio

O entendimento das prbpriedades eletronicas e de impurezas em heteroestruturas
semicondutoras tais como pogos quanticos, fios de pogos quéanticos e pontos quénticos é
um problema de consideravel interesse, tanto do ponto de vista tedrico como do ponto de
vista experimental. Aten¢do especial tem sido dada a heteroestrutruras formadas pelos
compostos de GaAs—Ga,_,Al,As, que exibem estrutura de banda com gap direto para
concentragdo de Al abaixo de 0.45. Bastard®? foi o primeiro a fazer um estudo tedrico
sobre 0 problema de impurezas hidrogendides em pogos quinticos com barreiras infinitas;
ele calculou as energias de ligagfio, as densidades de estados das impurezas e 0s espectros
de absorgio Optica e fotoluminescéncia para doadores e aceitadores rasos.
Experimentalmente, bastante progresso tem sido feito no preparo e caracterizagio das
propriedades fisicas das heteroestruturas semicondutoras.  Shanabrook et al®2

apresentaram medidas de absorg@io 6ptica na faixa do infravermetho. Em trabalhos(53.34.88-
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%2) recentes de revisfo podem ser encontrados detalhes tedricos e experimentais sobre
impurezas rasas em pogos quénticos.

Neste capitulo nés estudaremos os efeitos do campo elétrico sobre o espectro de
absorgfio Optica de doadores e aceitadores em pogos quénticos finitos ¢ infinitos de GaAs-
(Ga,Al)As. A aplicagiio de um campo elétrico externo pode levar a significativas mudangas
nas propriedades fisicas dos materiais semicondutores; em particular, quando o campo
elétrico estiver aplicado na diregio de crescimento das heteroestruturas, a polarizago na
distribuigio de carga e os deslocamentos dos niveis do sistema s3o de consideravel
importdncia para o controle ¢ modulagio do sinal de saida de dispositivos otico-
eletronicos.

Brum et al.6%), Weberé”) e Gondar et al® fizeram estudos tedricos sobre os
efeitos de um campo elétrico externo sobre as energias de ligagio e densidades de estados
associados a impurezas rasas em.pogos quénticos.

No capitulo anterior calculamos as energias de ligagdo para impurezas rasas
doadoras em pogos quénticos de GaAs-(Ga,Al)As sob agio de um campo elétrico externo
aplicado na diregéo de crescimento da super-rede. A fun¢fio de onda tentativa escolhida
para descrever o movimento do elétron dentro do pogo quéntico foi dada pela
multiplicagdo da solugdo do potencial do pogo mais o potencial do campo elétrico pela
solugiio do estado fundamental do atome de hidrogénio modificada; nesta Gltima
introduzimos dois parimetros variacionais de tal forma que sua exponencial tivesse
decaimento eliptico. Estes resultados foram comparados com os obtidos na ref[68], onde
a fungfo de onda proposta s6 contém um pardmetro variacional. Como pode ser visto
diretamente nas figuras 2.1 e 2.3, 2 nossa escolha para a fun¢io de onda envelope € mais
apropriada pois leva a valores superiores da energia de ligagdio dos doadores, em
consequéncia de termos obtido o estado fundamental do sistema mais baixo, entretanto as
diferencas entre as energias de ligag#o calculadas através das fungdes de onda contendo um

e dois pardmetros variacionais sfo pequenas, variando de acordo com a posigio da
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impureza, largura do pogo ¢ intensidade do campo elétrico aplicado, estas diferengas nfio
chegam a atingir valores signiﬁcativos. Em contra-partida, os célculos numéricos
realizados na minimizag¥o simultinea envolvendo duas varidveis despendem muito tempo,
tornando esta abordagem computacional nfo muito vidvel. Por outro lado, como nosso
interesse principal € a obtenglio das propriedades Opticas relacionadas as impurezas rasas
em pogos quiinticos, o efeito do uso de uma fungio de onda contendo dois parimetros
variacionais sobre os espectros de absorgdio Optica e de fotoluminescéncia seria um
pequeno deslocamento para energias mais baixas em consequéncia termos obtido pequenas
alteragBes nas energias de ligagdio. Em virtude disto nds optamos por calcular os espectros
de absorgio optica de impurezas rasas doadoras e aceitadoras com uma fungio de onda
envelope da impureza contendo apenas um pardmetro variacional.

Estudaremos absorgio de fotons por um pogo quéntico uniformemente dopado
com impurezas rasas. Usaremos concentragio baixa de dopantes e as superposi¢io entre
as fungdes de onda dos elétrons ligados as impurezas serfio consideradas despreziveis.
Particularmente, calcularemos transi¢des do primeiro nivel da banda de valéncia para a
banda de doadores e transi¢es da banda de aceitadores para o primeiro nivel da banda de
condugo.

Usaremos 2 aproximacdo da massa efetiva®43%) ¢ 0 método variacional®9, Iremos
supor que as massas efetivasé) e as constantes dielétricast¥1:43.49) s3o as mesmas nas
diferentes camadas do pogo. Nio iremos considerar efeitos de tunelamento introduzidos
pelo campo elétrico. O campo elétrico sera entendido como o campo elétrico blindado, s6
sendo diferente de zero dentro do pogo quintico. Devido as caracteristicas do sistema, tais
como massa efetiva pequena em relagio a massa do elétron livre (rn'.=0.067'm0 para
doadores, e m*=0.33m, para aéeitadores) e constante dielétrica grande em relagio a do
vacuo (e = 13.1¢7) para o GaAs), teremos energias de transigio qup 3 o GaAs), teremos energias de tr

infravermelho longinquo.
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3.2 Absorcho Optica Associada 2 Impurezas em Pocos
Quéinticos Submetidos & Campo Elétrico Externo.

O Hamiltoniano para impurezas hidrogendides em pogos quinticos de GaAs-
(Ga,Al)As sob a influéncia de um campo elétrico externo aplicado paralelamente a direglo
de crescimento da heteroestrutura € dado pela eq.(2.1), em que foi utilizado um modelo de
bandas parabélicas na aproximagdio da massa efetiva. Da mesma forma que no capitulo
anterior, consideraremos que a constante dielétrica nio varia ao longo do pogo quéintico, e
vale € = 13.1€7,  Alguns dos resultados apresentados neste capitulo serio dados em
unidades efetivas (vide apéndice A).

Usaremos o método variacional®® para determinar as energias de ligagio da banda
de impurezas e consequentemente os correspondentes espectros de absorgdo optica. A
nossa escolha para a fungdo de onda envelope W(F) sera dada pelo produto normalizado

da solugdo do estado fundamental do potencial de confinamento do pogo quéntico com o
potencial do campo elétrico @,, dado pela eq.(2.6), pela fungdo de onda do estado
fundamental do atomo de hidrogénio modificada ¢, (), contendo um Wnico pardmetro

variacional A. . @, é o mesmo para a banda de valéncia como para a banda de condugo,

modificada apenas pelos devidos valores das constantes relativas a cada banda, isto €,
Y(F) = N, @y (2)9, (r), (3.1)
0, (1) = exp{~(1/ Ap* +(z -2, }. (.2)
O valor 6timo para A € dado pela minimizagio do valor esperado de

E(h) = (¥[H|¥). (33)
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A energia de ligaglo € definida como

E(L,z)=E,-EQ}), (3.4)
onde E, ¢ dado através da equaglio trancendental (2.16).

Nos estamos interessados em calcular a probabilidade de transigio por unidade de

tempo W, (z,,®), para elétrons da primeira sub-banda de valéncia para a banda de
doadores (associado a uma ﬁn.ica impureza localizada em z), e elétrons da banda de
aceitadores para a primeira sub-banda de condugfo, vide figura 3.1.

O Hamiltoniano de interagdio da radiagio eletromagnética incidente com este

sistema ( pogo com impurezas € campo elétrico aplicado) ¢ obtido fazendo-se a seguinte

substitui¢io no Hamiltoniano da eq.(2.1)

f’-—>l3+———EA'°"(r’t),
¢

- (3.5)
onde e é o valor absoluto da carga do elétron, A _,(T,t) é o potencial vetor da radiagio

incidente e ¢ é a velocidade da luz.

A_,(T,t) pode ser escrito como

A_(T,1) = Al exp{i[k.T-ot}+c.c. . (3.6)
onde ® é a frequéncia angular, k é o vetor de onda e U¢é a polarizagio da radiagio
eletromagnética incidente.

Ent&o o novo Hamiltoniano escreve-se como

H(z))=H+H_, 3.7

onde H ¢é dado pela equagio (2.1),
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e 2
H, =chM.§+P.AM)+EmL,cTA; . (3.8)

v

Adotaremos o "gauge” de Coulomb de forma que em (3.8) o V.R,‘, (f,t)=0. Ainda na

expressio acima podemos desprezar o efeito do tltimo termo em comparaglio aos dois
primeiros, que sfio lineares em A , pois estamos supondo que as fontes de radiagdio
utilizadas tem intensidades suficientemente baixas. Entdio:

[+ -

H,, = 2mic AP, (3.9)

O efeito do campo de radiagdo sobre os estados de impurezas no pogo quéntico pode ser

estudado tratando H;, como uma perturba¢iio dependente do tempo.

Aplicando a Regra de Ouro de Fermi para obter a taxa de transig3o por unidade de

tempo W, (z,w) entre os niveis envolvidos no processo de absorgo, temos:

W, (z,,0)= %’EZK% B, | v ) 8(E, ~E; ~ho) . (3.10)

onde E; € E, s3o as energias dos estados inicial e final, respectivamente. No nosso caso
teremos E, > E; e somente a primeira componente de A _,(F,t), eq.(3.6), contribuirs no
processo de absor¢@o. v, ;, sdo as fungdes de onda dos estados iniciais ¢ finais, que é dada
pela expressdo (3.1) multiplicada pela parte periédica da fung3io de Bloch.

Ao calcularmos os elementos de matriz da expressio (3.10), fazemos o uso da
aproximagio do comprimento.de onda longo, de modo que explik.F]~1, pois o |
comprimento de onda da radiagao infravermelho distante é da ordem de 10° ;k, enquanto

que as dimensdes tipicas das camadas das heteroestruturas ficam entre 50 3 2004 . Logo,
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WL(z,,co)':z—h-(zm c) ZI Wnlu P]Wr)’ 8(E;-E;-ho), G.11)

Vamos usar o fato que as fungBes de onda envelopes variam muito pouco no

espago real, de modo que podemos supdr que estas so praticamente constantes em cada

célula primitiva. Entfio

{v;[0.P|vy;)=u.B,S,, (3.12)
onde

- 1 -

B=g !} dru; (F)Pu,(7), (3.13)

S (2,0 k, )= [ dP¥ (¥ (F) . (3.14)

Q significa o volume da célula unitaria, u, e u, sio as partes periédicas dos estados de

Bloch para os estados inicial e final e ‘¥, e ¥; s#o as fungdes envelopes dos estados inicial

e final. Portanto,

WL(zi,m),:z:(;:: ]Z| BLS @Ak, )8[(h;2)+a ~E(z,L)- hm] (3.15)

Qu ainda,:

2 *
W, (zi,m)z%’i(;nffc) PLRARS (zi,x,k;)(h‘:’—kt)ﬁ(kl -K), @19
i 1

v

onde

k| =y2mA/ R (3.17)
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A=g, -E(z,L)- o, - (3.18)

€, "'“E +E:_|+E:_l , : (3‘19)
onde E, ¢ o gap de energia do GaAs, EZ) é a energia da borda (topo) da primeira sub-
banda de condugfio (valéncia).

Como temos dois graus de liberdade (k, e k,), o somatério dos estados iniciais (i)
passa a ser uma integral dupla né espago dos k, . Entéo a probabilidade de transi¢io pode

ser escrita como

1m1

Q 0

(2,0, K,)0(8), (3.20)

onde

Wo_4mo zI P l!(eA ) ’ 3.21)

Vamos calcular a integral dada pela eq.(3.14) para a situagdio de elétrons
transicionando da primeira sub-banda de valéncia para a banda de impurezas doadoras.
Temos entdo

Sp (21K, ) = N'N* [ @5(2)0, (N®; (2)e " Ppdpdodz , (3.22)

onde N* e N? sfo as constantes de normaliza¢io da primeira sub-banda de valéncia, € da
banda de doadores.

Mas,

In

[ =040 = 2mJ, (k, p) , (3.23)

V]
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onde J,(k, p) ¢ a funglio de Bessel cilindrica de ordem zero.

Substituindo as equagdes (3.9) ¢ (3.2) em (3.8), e fazendo a mudanga de varidvel,

2
x= |—F —+1, ficamos com:
(z-2)

S, = 2nN"N* T¢>; ()P} (z)dzT exp[~xjz - z|[AJ (K, |z~ zi|s/x2 -Dxdx. (3.24)
- 1

Usando que;
T 5 1 PR N S
'[exp[_xs]-’o (tVx® —1)xdx = (sz +12 )[l ’ (s +t*)" ]e N (3.25)
e fazendo s=|z—z|/A e t=k |z-z], obtemos:
' 27t v 't c v —P|z—-z;
S,(z,,A.K,) =WN N* [@5(2)®}(2)(1+Blz- z,)e ™ ldz (3.26)

onde B = \f A) +k7 .

A integral S,(z;,A.k), €q.(3.26), é analiticamente solivel em z para valores de
|Z>L/2, e devido as fungGes de Airy, dentro do pogo quéntico deve ter um tratamento
numérico.

Finalmente, o nimero total de transigSes por unidade de tempo e por unidade de

volume é dado por

W 1
(@)= IL LANCY LACHOR (3.27)
onde n,(z,) é a distribui¢do de impurezas doadoras. Neste trabalho nos consideramos uma

distribuigdo homogénea de impurezas dentro do pogo quéntico, isto € n,(z,)=1.
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O caso de transicdes da banda de impurezas aceitadoras para a primeira sub-banda

de conduglio & obtido fazendo-se a troca de m, — m_ ¢ trocando os potenciais associados

as sub-banda de valéncia e condugfio.

3.3 Resultados e Discussiio

Neste item nds apresentaremos nossos resultados dos espectros de absorgfo dptica
associados as impurezas em pogos quinticos de GaAs— Ga, Al _As. Nossos célculos
foram feitos para a concentragfio de Al x=0.3, o que corresponde a uma altura de barreira
V;=224.5meV para a banda de conduglo e de V;=149.6meV para a banda de valéncia.
Apresentaremos os resultados da absor¢#o optica para os seguintes casos: da primeira sub-
banda de valéncia para a banda de impurezas doadoras e da banda de impurezas aceitadoras
para a primeira sub-banda de condugio. Os estados de impurezas estdo ionizados pois
estamos supondo uma energgia’ térmica muito maior do que as energias de ligagfio das
impurezas. Estamos adotando um modelo de bandas parabdlicas para descrever os estados
de valéncia (aceitadores), embora uma descrigdo mais realistica seria considerar o
acoplamento das quatro bandas de valéncia em virtude de sua degeneréscencia no topo da
banda®”. Nossos resultados sdo apresentados para varias larguras de pogos quénticos e
para diferentes intensidades do campo elétrico externo. Comparamos nossos resultados de
barreiras finitas com os de barreiras infinitas.

As absorgdes Opticas associadas as transigGes que envolvem estados doadores sdo
apresentadas nas Fig.3.2 (a) barreiras infinitas e (b) barreiras finitas, para largura de pogo
quantico L=100 ;& e intensidades de campos elétricos F = 0, 50, 100 e 150 kV/cm. Para
campo nulo nossos resultados concordam com os encontrados por Oliveira e Pérez-
Alvarez(3657, Como pode ser visto, o efeito da aplicagdo do campo elétrico ¢ introduzir

um deslocamento no espectro para frequéncias mais baixas, ¢ reduzir a intensidade da
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absorgio.  Nota-se claramente que este efeito é mais pronunciado no espectro
correspondente a pogo quintico com barreiras finitas. Para um dado valor de campo
elétrico, a principal caracteristica deste espectro é apresentar singularidades tipo van-Hove.
No caso de impurezas doadoras, a primeira singularidade estd associada a transigdes
envolvendo doadores que estiio localizados no topo da banda de impurezas e a segunda e
terceira singularidades estdio associndas aos doadores em z; =-L/2 e z =L/2,
respectivamente; veja fig.3.3. No caso de impurezas aceitadoras a segunda estrutura estd
associada aos aceitadores em z; = L/2 ¢ a terceira a aqueles situados em z; =-L/2. A
figura 3.3 compara os espectros de absorgio éptica do pogo quintico de barreiras finitas
(curva continua) com o de barreiras infinitas (curva tracejada) para uma mesma largura do
pogo L=1001&, ¢ intensidade de campo elétrico F=100kV/cm.

O deslocamento do espectro de absorgdio éptica para frequéncias mais baixas é
essencialmente devido a redugio na diferenga de energias entre a primeira banda de
valéncia e 0s estados doadores no pogo quintico, causado pela aplicagiio do campo elétrico
que gradualmente transforma o pogo quadrado num pogo de formato triangular.

A medida que a intensidade do campo elétrico aumenta, a intensidade da absorgio
diminui como decorréncia da diminuigio na superposigio das fungdes de onda do estado
doador com o estado de vaiéncia. A Fig.3.4 mostra a densidade de probabilidade para os
estados doadores de impurezas localizadas no centro do pogo e da primeira sub-banda de
valéncia, para F=100kV/cm. Pode-se observar que esta redugiio na superposigio ¢ mais
pronunciada para pogos de barreiras finitas, pois neste caso as fungdes de onda podem
penetrar nas barreiras.

O espectro de absorgio dptica relacionado a doadores rasos em pogos quanticos de
GaAs—Ga,_,Al;,As para larguras L=50A e L=200A sio apresentados nas Fig.3.5 e
Fig 3.6, respectivamente, para diferentes valores de campo elétrico aplicado. Comparando
ambas as figuras, pode-se notar que o pogo de maior dimensio apresenta um deslocamentq

para energias baixas mais acentuado, indicando que o efeito do campo elétrico se toma
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mais pronunciado neste caso. Também o desdobramento das estrutﬁras relacionadas as
singularidades de van-Hove associadas s impurezas nas bordas do pogo, torna-se mais
acentuada com o cresciment.o do campo elétrico ou com o crescimento da largura do pogo
quéntico. Parm L=200A ¢ um campo elétrico aproximadamente maior do que
F=100kV/cm, ocorre uma dramética diminuig3io na intensidade da absorg#io, que é devida a
uma forte reducio na superposi¢io das ﬁzhc;bes de onda da banda de doadores com a de
valéncia, tal como ¢ mostrado na Fig.3.7, para doadores situados no centro do pogo
quéntico.

A Fig.3.8 mostra o espectro de absor¢fio éptica para transi¢des da sub-banda de
valéncia para banda de doadores para pogos de barreiras finitas (curva continua) e pogos de
barreiras infinitas (curva tracejada) para largura L=100A ¢ campo elétrico F=200kV/cm;
como foi discutido acima, a intensidade da absorg3o éptica para o caso de barreiras finitas
¢ muito menor do que para o caso de barreiras infinitas.

As Fig.3.9 e Fig.3.10 apresentam os espectros de absor¢do dptica das transigSes da
banda de impurezas aceitadoras para a primeira sub-banda de condugfo, para pogos
quanticos .infinitos e finitos, para largura de pogo L=100A ¢ para diferentes valores de
campo elétrico aplicado. No caso do pogo de barreiras infinitas, nossos resultados
concordam qualitativamente com os encontrados por Weber(6”) (note que a escotha que ele
fez para a fungfio de onda envelope leva a uma descrigio menos detalhada da forma da
curva de absorgio optica). Comparando a Fig.3.9 com a Fig.3.10 pode-se notar que as
curvas de absorgio para pogos finitos sdo mais estreitas do que as curvas para os infinitos,
como também a dependéncia dos espectros de absorgio Optica dos aceitadores com o
campo elétrico comportam-se distintamente. Em ambos os casos as transi¢fes associadas
as impurezas situadas em z, =~L/2, a medida que o campo elétrico aumenta, torna-se
cada vez menos perceptivel. Este comportamento pode ser compreendido através da
analise das curvas de energia de ligagiio em fungfio da posigiio da impurezas aceitadoras

para diferentes valores do campo elétrico (vide Fig.3.11). A intensidade da absorgio
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optica é basicamente determinada pela densidade conjunta de estados®® entre a banda de
aceitadores ¢ 8 sub-banda de conduglio, ¢ também pela superposiglio das fun¢des de onda,
Assim como j& haviamos comentado, o efeito da aplicagio de um campo elétrico externo
diminui a superposi¢io das fungSes de onda dos estados envolvidos na transigio.
Entretanto a dependéncia da curva de energia de ligag#o com o campo elétrico F ¢ de tal
forma que o inverso de sua derivada com respeito a posigio da impureza, ou seja a
densidade de estados das impurezas®®, em z, =-L/2 aumenta com o campo elétrico,
enquanto que em z, =L/2 exibe comportamento oposto, veja Fig.3.12. Como
consequéncia, a singularidade tipo van-Hove associada as impurezas localizadas em
z; =L/2 rapidamente desaparece com o aumento do campo elétrico, enquanto que a
estrutura associada aos estados aceitadores em z, =-L/2 inicialmente torna-se mais
pronunciada até o valor de campo elétrico préximo de F~100 kV/cm e depois decresce em
virtude da redugdo da superposigio entre as fungdes de onda associadas aos estados inicial
e final.

Fizemos uma andlise sistematica das formas de linhas da absorgdio Optica
relacionada com impurezas doadoras e aceitadoras em pogos quénticos de GaAs-
(Ga,Al)As sob a inflluéncia de um campo elétrico externo e constante, aplicado na dire¢o
de crescimento da heteroestrutura. Nos investigamos a dependéncia do espectro com a
largura do pogo e intensidade do campo elétrico. O espectro de absor¢do apresenta um
pico associado a transigbes para o topo da banda de impurezas e duas singularidades do
tipo van Hove, que correspondem a transigOes para impurezas situadas nas bordas do
pogo quantico. Estas duas singularidades transformam-se em uma @nica no limite de
campo elétrico nulo. Na medida que a intensidade do campo elétrico aumenta, o espectro
de absor¢io € deslocado para energias mais baixas, suas intensidades reduzidas e a
importancia relativa das singularidades de van Hove alteradas. Tal efeito torna-se mais

pronunciado em pogo largos.
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Do nosso conhecimento, nfio existem dados experimentais que descrevam o
espectro de ahsorglio Optica de impurezas em pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As soh a
influéncia de campo elétrico. Entretanto, estas medidas podem ser efetuadas, e nés
acreditamos que os resultados presentes neste trabalho serfio de grande importéncia para a

interpretagio dos dados experimentais e compreensio deste fendmeno.
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Figura 3.1
Representacgio esquemitica do pogo quéntico de GaAs-(Ga,Al)As com banda de impurezas
doadoras, submetido a wum campo elétrico constante F. As paribolas representam uma
visio pictorica da relagio de dispersio de k, para as sub-bandas de valéncia e de

conducio. As sctas indicam as possiveis transigoes.
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Figura 3.2

Espectro de absorgao optica relacionado a impurezas doadoras, em unidades de W, ,sob a

aplicagio de campo elétrico externo para o pogo quintico (a)infinito e (b)finito de

GaAs - Ga, Al ,As com largura L=100 A. Os resultados sdo apresentados para campos

elétricos de (1)F=zero, (2)F=50kV/cm, (3)F=100kV/cm e (4)F=150kV/cm.
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Figura 3.3

Espectro de absorgfo Optica relacionado a impurezas doadoras, em unidades de W, , sob a

aplicagio de campo elétrico externo F=100 kV/cm, para o pogo quintico de

GaAs —(Ga, Al)As de largura L=100A. Os resultados s3o apresentados para potenciais
de barreiras infinita (curva tracejada) ou fimta (curva continua). E;,E, e Ej estfo

relacionados com as transi¢des de doadores, (vide texto).
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Figura 3.4

Densidade de Probabilidade correspondente as fungdes de onda envelope W(x =0,y =0,z)

para os estados de valéncia (V) n=1, e para os estados doadores (D) situados no centro do

pogo quintico de GaAs—Gag,Al ,As de largura 1L=100 Ae campo elétrico F= 100

kV/cm, para potenciais de barreiras finita (curva continua) ou infinita (curva tracejada).
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Espectro de absorgdo Optica relacionado a impurezas doadoras, em unidades de W, ,sob a

aplicacdio de campo elétrico externo para o pogo quintico de GaAs- Ga ,Al ,As de

largura L=50 A. Os resultados sio apresentados para campos elétricos de (1)F= zero,

(2)F=50kV/cm, (3)F=100kV/cm e (4)F=150kV/cm.
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Espectro de absor¢io Optica relacionado a impurezas doadoras, em unidades de W, ,sob a

aplicagio de campo elétrico externo para o pogo quéntico de GaAs—Ga,,Al;,As de

largura L=200 A. Os resultados sio apresentados para campos elétricos de (a)F=zero,

(b)F=50kV/cm, (c)F=100kV/cm ¢ (d)F=150kV/cm.
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Figura 3.7

Densidade de Probabilidade correspondente as funges de onda envelope W(x = 0,y = 0,z)

para os estados de valéncia (V) n=1, e para os estados de doadores (D) situados no centro

do pogo quéntico de GaAs- Ga,,Al ,As de largura L=200A ¢ campos elétricos F= 100

kV/cm (curva continua) e F=zero (curva tracejada).
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Espectro de absorgio optica relacionado a impurezas doadoras, em unidades de W, , sob a

aplicacio de campo elétrico externo F= 200 kV/cm, para o pogo quantico de
GaAs—(Ga,Al)As de largura L=100A. Os resultados sio apresentados para potenciais

de barreiras infinita (curva tracejada) ou finita (curva continua).
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Espectro de absor¢do dptica relacionado a impurezas aceitadoras, em unidades de W, ,sob

a aplicagio de campo elétrico externo para © pogo quéntico finito de

GaAs—Ga,, Al ,As com largura L=1 00A. Os resultados sdo apresentados para campos

elétricos de (1)F=zero, (2)F=50kV/cm, (3)F=100kV/cm ¢ (4)F=150kV/cm.
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Espectro de absorgdo dptica relacionado a impurezas aceitadoras, em unidades de W, ,sob
a aplicagio de campo elétrico externo para o pogo quintico finito de GaAs— Ga,,Al ,As

com largura L=100 A Os resultados sio apresentados para campos elétricos de

(1)F=zero, (2)F=50kV/cm, (3)F=100kV/cm e (4)F=150kV/cm.
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Energia de ligagio dos aceitadores em fungiio da posigio das impurezas, para um pogo

quintico finito de GaAs— Ga,,Al;As, de largura L=100 A, para os seguintes valores de

campo elétrico aplicado: (1)F=zero, (2)F=50kV/cm, (3)F=100kV/cm e (4)F=150kV/cm.
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Densidade de estados das impurezas aceitadoras, para um pogo quintico finito de

GaAs—Ga,,Al ,As, de largura L=100A , para os seguintes valores de campo elétrico
aplicado: (1)F= zero, (2)F= 50kV/cm, (3)F= 100k V/cm e (4)F= 150kV/cm.
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CAPITULO 4

Estudo da Fotoluminescéncia associada aos Aceitadores Rasos
em Pocgos Quinticos de GaAs-(Ga,Al)As com Campo Elétrico
Aplicado

4.1 Introducio

Os chamados efeifos qudnticos de tamanho em heteroestruturas semicondutoras
surgem quando as dimensdes das camadas s3o comparaveis a0 comprimento de onda de de
Broglie do elétron. As principais consequéncias destes efeitos sio 0 confinamento de
portadores elétricos em um pogo de potencial e a formagio de estados discretos de energia.
Estes dois resultados tem sido extensivamente utilizados em estudos das propriedades das
super-redes e em particular, na interpreta¢io de experimentos de fotoluminescéncia (FL). _
Para pogos quinticos ndo dopados de GaAs-(Ga,Al)As, a principal estrutura do espectro
de FL tem sido atribuida a transigles excitOnicas entre os niveis fundamental (n=1) de
elétrons e de buracos pesados('fs). Os picos adicionais observados em alguns casos s#o
interpretados como a recombinagfo de elétrons da sub-banda de condugdo com carbonos

neutros que atuam como aceitadores(®).
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" Sob a influéncia de pa{imetros externos, tal como o campo elétrico aplicado
perpendicularmente as paredes do pogo, os estados quinticos de energia sofrem
deslocamentos devido & presenca do campo elétrico ¢ mudangas significativas na
distribuiglio de carga dos portadores devem ocorrer.

O prévio conhecimento de propriedades Opticas e eletrdnicas de hetercestruturas,
tais como absor¢lio Optica, condutividade elétrica, fotoluminescéncia ete, sfio
extremamente importantes pois a partir destes conceitos muitas aplicagdes tornam-se
possiveis, como por exemplo, o controle e modulagio do sinal de saida da radiagio dos
dispositivos baseados em pogos quinticos € super-redes.

Miller et.al®7%) fizeram medidas de fotoluminéscencia intrinseca e extrinsecas, ou
seja, n=1 da sub-banda de condug#o para n=1 da sub-banda de valéncia e recombinagfic de
elétrons n=1 com aceitadores neutros em pogos quénticos de GaAs. Mostrou-se que em .
materiais dopados as 'mtensidade;s dos picos de luminescéncia extrinsecos sfo comparaveis
com os intrinsecos, nfo ocorrendo o mesmo nas amostras n#o dopadas pois neste caso os
picos associados 4 FL intrinseca sdo bem maiores. além disto, o pico de FL extrinseca
decresce em int'ensidade a medida que a largura do pogo diminui. Mostrou-se que o
comportamento das energias de ligagfo, que sdo determinadas a partir dos espectros de
fotoluminescéncia, aumentam a medida que a largura do pogo diminui. Estes resultados
concordam com os célculos teéricos apresentados por BastardG3),

Mendez et. al®® fizeram medidas de FL para pogos quénticos multiplos de
GaAs-(Ga,Al)As (ndo dopados ou fracamente dopados com Si) sob a aplicagio de campo
elétrico externo, a baixas temperaturas. Os espectros mostram que a intensidade da FL
decresce com o aumento do campo elétrico e os picos de energia sdo deslocados para
energias mais baixas. Estes efeitos foram atribuidos a polarizagBes opostas nos elétrons e
buracos provocadas pela presenga do campo elétrico, € a consequente mudanga nos niveis

de energia das particulas confinadas no pogo.
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Miller e Gossard(™) realizaram medidas de FL intrinseca ¢ extrinseca para pogos
quénticos multiplos de GaAs-(Ga,Al)As, dopados com Be sob a aglio de um campo elétrico
aplicado longitudinalmente. Neste trabalho foi observado mudangas nas intensidades de
maneira nfo uniforme com o cempo elétrico externo, ¢ pequenos deslocamentos nas
energias dos picos associados a excitons ¢ as impurezas.

Oliveira e Mahan(®® fizeram um estudo sistematico do espectro de FL associado as
impurezas doadoras em pogos quénticos de GaAs-(Ga,Al)As. Os resultados encontrados
neste trabalho estdo em perfeito acordo com medidas experimentais feitas por Liu et. al. 6D,
onde ¢ explorado o perfil das curvas de FL através de diferentes tipos de dopagens no
PoOgo.

Neste capitulo nds calcularemos os espectros de fotolumi-nescéncia associados a
recombinagdo de elétrons da primeira sub-banda de condugio com impurezas rasas
aceitadoras em pogos quénticos de GaAs-(Ga,A)As com um campo elétrico aplicado
paralelamente a dire¢éo de crescimento da heteroestrutura. O modelo que nés utilizaremos
serd baseado na aproximagio da massa efetiva, e usaremos o método variacional para

determinar as energias de ligagZo dos aceitadores e as fungdes de onda envelope.

4.2 Cilculo do Espectro de Fotoluminescéncia

O Hamiltoniano para impurezas rasas aceitadoras em pogos quinticos de GaAs-
(Ga,A)As com campo elétrico F aplicado paralelamente a direcio de crescimento da
heteroestrutura ¢ dado pela equagfio (2.1). A massa efetiva usada para a banda de valéncia
vale m; = 0.33m, (m, é a massa do elétron livre) que relaciona-se com o valor da energia
de ligagio dos aceitadores no bulk do GaAs de 26meV(6890, Nés nio levamos em conta o

acoplamento das quatro bandas de valéncia®®®. Para a banda de valéncia V, é igual®132 5
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40% da descontinuidade do gap de energia dado pela expressio (2.12)#%, Consideramos
as massas efetivas e as constantes dielétricas (e=13.1)*” como sendo as mesmas ao longo
das interfaces. O campo F é o campo elétrico interno, ou seja fora do pogo pode ser
considerado nulo, de tal forma que desprezamos os efeitos de tunelamento.

A energia e a funglo de onda do estado fundamental serfio obtidas
aproximadamente através de um procedimento variacional A nossa escolba para a fungio
de onda tentativa sera dada pela equagéo (3.1). Pelos mesmos motivos que foram expostos
na introdugiio do capitulo 3, neste trabalho também usaremos uma fungio de onda
hidrogenéide contendo apenas um pardmetro variacional, veja eq.(3.2). A energia de
ligagdo das impurezas aceitadoras ¢ dada pela equagdo (3.4).

A probabilidade de transigio por unidade de tempo W,(L,z,) da banda de
conducdo para a banda de impurezas aceitadoras (associada a uma unica impureza situada
em z=z), ¢ obtida através do elemento de matriz da interagiio elétron-foton entre as
fungdes de onda do estado inicial, neste caso a sub-banda de condugfio n=1, e estado final
de aceitadores, como pode ser visto através das expressdes (3.10) 4 (3.22).

Noés consideramos n, (z;) como sendo a densidade de impurezas aceitadoras nio
interagentes por unidade de volume e suporemos que elétrons foram oticamente injetados
na banda de conducgfio e posteriormente recombinados com buracos na banda de
aceitadores ou na banda de valéncia. A figura 4.1 representa esquematicamente este
processo.

Como iremos caicular os espectros de fotoluminescéncia associados &
recombinag@o de buracos na banda de aceitadores, noés consideraremos que a temperatura
do sistema ¢ suficientemente baixa (T ({ 300 K) tal que cada estado aceitador esteja
preenchido com um buraco.

O espectro de fotoluminescéncia por unidade de tempo e por unidade de volume
associado as transi¢cdes da primeira sub-banda de condugio para a banda de aceitadores

neutros € escrito como
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L()=1 [ dzn, (2 )W, (2,0)6C,) , @)

1+ expl(h0 ~ e, +E,~E;) /k,T]}

fe,) = { 4.2)

sendo o nimero de ocupag#o de Fermi do gés de elétrons da sub-banda de conduglio, k, ¢
a constante de Boltzmann, e E; ¢ a quase-energia de Fermi (medida a partir da borda da

primeira sub-banda de condug#io) do gas de elétrons livres no estado estacionério de quase-

equilibrio.

4.3 Resultados e Discussio

As figuras 4.2 e 4.3 mostram os resultados dos espectros de fotoluminescéncia para
a recombinagdo de aceitadores num pogo quintico de GaAs-(Ga,Al)As, para L=1001°&,
temperatura T= 5K, para niveis de Fermi E.= -ImeV e 1meV, e para diferentes valores de
campo elétrico aplicado F= 0, 50, 100 e 150 kV/cm. A menos que seja mencionado,
estamos considerando uma distribuicio homogénea de impurezas dentro do pogo, isto é,
n,(z;)=1. A quase-energia de Fermi associada ao gas de elétrons livres na sub-banda de
condugdo deve ser calculada através de uma equagdo de balango para densidade de
portadores num estado de quase equilibrio®). Resultados®®) indicam que para baixas
temperaturas (menores que 10K) a quase-energia de Fermi entorno de ImeV para um laser
com intensidade alta (=10* W/cm?), e para um laser com intensidade baixa é da ordem de -
ImeV. Nestas condigOes, as caracteristicas principais dos espectros de fotoluminéscencia

associados a recombinagiio de impurezas aceitadoras nio s3o muito sensiveis 4 mudangas
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no valor de E;, somente as intensidades alteram-se devido & variagBes nas densidades de
portadores. |

Os espectros s#io essencialmente caracterizados pela presenca de trés estruturas
(vide figura 4.2); um pico assoc_iado & transigdes de aceitadores que possuem energias de
ligagio no topo da banda de impurezas, e duas estruturas do tipo singularidades de van-
Hove, relacionadas a aceitadores situados na borda direita e na borda esquerda do pogo
quéintico. As energias de ligag¥o associadas a estas estruturas podem ser obtidas se
considerarmos os deslocamentos das energias em relagfio a diferenga de energia entre a
banda de condugiio e a banda de valéncia, pois sabemos que as transigdes obedecem a
seguinte expressdo o —E, =E +E, -be(z;). As energias de ligagio associadas a estas
trés estruturas sdo apresentadas na Fig.4.4 como fungfio do campo elétrico aplicado.
Podemos ver que para as impurezas situadas em z; =L/2 a energia liga¢gdo aumenta
proporcionalmente com o campo elétrico enquanto efeito inverso ocorre com aquelas
impurezas situadas em z;=-L/2, e a energia de ligagio associada as impurezas
posicionadas no topo da banda de impurezas se mantém praticamente constante para
qualquer valor de campo elétri;:o. Experimentalmente, resultados de fotoluminescéncia
extrinseca para impurezas doadoras e aceitadoras em pogos quénticos de GaAs-(Ga,Al)As
foram obtidos(78:806192) na auséncia do campo elétrico aplicado. Miller ¢ Gossard™
obtiveram os efeitos do campo elétrico sobre os espectros de fotoluminescéncia associados
as impurezas, entretanto, em seu trabatho, nfo ficam claras as condigBes em que o campo
elétrico se encontra.

Na medida em que a temperatura da amostra ¢ reduzida, a distribuicio de energia
na sub-banda de condugio se torna mais estreita, e como consequéncia as estruturas no
espectro de fotoluminescéncia ficam mais definidas. Este efeito pode ser apreciado na
Fig.4.5, que mostra resultados para um pogo de GaAs— Ga_,Al ,As de largura L= 50:\,
quase-energia de Fermi €;=1meV, campo elétrico interno F=50kV/cm, e temperaturas T=1

e5SK
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Quando consideramos larguras distintas do pogo quéntico, observamos mudancas
significativas nos espectros de fotoluminescéncia associadas 4 recombina¢lio de impurezas
aceitadoras. Nas figuras 4.6 e 4.7 slio encontrados resultados para um pogo de
GaAs-Ga,,Al, ,As de largura L= 100 ;\ quase-energia de Fermi E.= -1 ¢ 1 meV,
temperatura T=5 K, e para diferentes valores de campo elétrico interno F= 0, 50, 100 ¢
150kV/cm. A medica que o campo elétrico aumenta, as estruturas relacionadas com as
transiges dos aceitadores situados na borda direita do pogo e para aqueles que estdo no
topo da banda de impurezas viio gradativamente diminuindo (veja Fig.4.1). De fato, para
F=100 e 150kV/cm, as singularidades do tipo van-Hove associadas as impurezas
localizadas na borda direita do pogo ja desapareceram.

Na figura 4.8, sfo apresentados espectros de fotoluminescéncia relacionado a

recombinagio de aceitadores em pogos quanticos de GaAs-Ga,,Al ,As de largura
L=IOOR, para T=5K, F=50 e 150 kV/cm e E,=-1meV. Estes resultados sZo para po¢os
dopados pela metade e com uma distribui¢io homogénea de impurezas, a curva da
esquerda corresponde a primeira metade do pogo dopada enquanto a da direita
corresponde a segunda metade. Observa-se que devido a assimetria na distribuigio de
impurezas dentro do pogo quantico, o espectro de fotoluminescéncia na presenga de um
campo elétrico aplicado apresenta caracteristicas diferentes daquelas que foram expostas
nas figuras anteriores. Como consequéncia da dopagem considerada, a média dos
resultados da primeira metade dopada do pogo com a segunda metade € igual aos espectros
de fotoluminescéncia previamente mostrados (veja fig.4.6 e fig4.7).

Apresentamos um estudo sistematico do espectro de fotoluminescéncia relacionada
a recombinagio de impurezas aceitadoras em pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As
submetido a um campo elétrico externo e constante. A forma das curvas de
fotoluminescéncia dos aceitadores dependem diretamente da intensidade do campo elétrico
aplicado, da temperatura, da quase energia de Fermi do gis de elétrons na banda de

condugio e da distribuicdo de aceitadores ao longo do pog¢o quintico. Nés mostramos que
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as formas das curvas do espectro de fotoluminescéncia, para uma dopagem uniforme de
impurezas, sko essencialmente caracterizado pela presenga de trés estruturas, s¥o elas: um
pico associado a transigdes que envolvem aceitadores no topo da banda de impurezas, e
duas singularidades do tipo de van-Hove que estdio relacionados as transigdes de

aceitadores para as bordas do pogo quéntico.
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Figura 4.1

Representagio esquematica do pogo quéntico de GaAs-(Ga,Al)As com banda de impurezas
aceitadoras ¢ submetido a um campo elétrico constante. As parabolas representam uma

visio pictérica da relagdo de dispersio de k, para as sub-bandas de valéncia e de
condugdo. Também estdo representados a funglo distribui¢io de Fermi para um gés de
elétrons (4 esquerda), e a dependéncia da energia de ligagio com a posi¢do da impureza (&

direita).
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Figura 4.2

Espectros de fotoluminescéncia relacionado a recombinagio de e-A° (em unidades de W, ,

veja no texto, com A’ sendo aceitador neutro) para um pogo quintico de
GaAs-Ga,,Al,,As com largura L=50f&, a temperatura T=5 K e para campos elétricos
F=0e50kV/cm. (a)E; =-1 meV e (b)E; =1meV.
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Figura 4.3

Espectros de fotoluminescéncia relacionados a recombinagio e-A° (em unidades de W, ,
veja no texto) para um pogo quintico de GaAs-Ga,, Al ;As com largura L=50f\,
temperatura T=5 K e para campos elétricos F= 100 e 150 kV/em. (a)E; =-1meV ¢
(B)E; =1meV.
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Figura 4.4
Energias de ligagiio para aceitadores, correspondentes as estruturas dos espectros de

fotoluminescéncia apresentados nas figuras 4.2 ¢ 4.3, em fungio do campo elétrico

aplicado F, para largura L=50 Ae E; =-1 meV
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Figura 4.5

Curvas de fotoluminescéncia (em unidades de W, , veja texto) associadas a recombinagio
elétron-aceitador para um pogo quantico de GaAs—Ga,Al ,As com L=50A, E; =1meV,

F=50kV/cm, e temperaturas T=1K (linha sélida) e T=5K (linha tracejada).
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Espectros de fotoluminescéncia relacionado a recombinagio e-A° (em unidades de W, ,
veja no texto) para um pogo quintico de GaAs—Ga,,Al ,As com largura L=IOOA,
temperatura T=5 K e para campos elétricos F= 0 e 50 kV/em. (a)E; =-1meV e

(b)E; =1meV.
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Figura 4.7

Espectros de fotoluminescéncia relacionado a recombinagio e-A° (em unidades de W, ,
veja no texto) para um pogo quintico de GaAs-Ga,,Al ;As com largura L=100f&,
temperatura T=5 K e para campos elétricos F= 100 e 150 kV/cm. (a)E; =-1lmeV e
®)E; =1 meV
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Espectros de fotoluminescéncia relacionado a recombinagfio e-A° (em unidades de W, ,
veja no texto) para um pogo quintico de GaAs—Ga,,Al ,As com L=100;k, T=5K e
Ep =-1 meV, para diferentes perfis de dopagem e campos elétricos aplicados; curva

continua (tracejada) corresponde a metade esquerda (direita) do pogo dopada.
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CAPITULO 5

Andlise do Estado Fundamental de Impurezas Rasas em Pocos
Qudnticos de GaAs-(Ga,ADAs

5.1 Introducio

O estudo dos estados de impurezas hidrogendides em heteroestruturas
semicondutoras de baixa dimensionalidade tais como: pogos quéinticos, fios de pogos
quénticos e pontos de pogos de quanticos tem recebido bastante atengdo na ultima década,
Espectros tedricos de fotoluminescéncia®®) relacionados com impurezas em pogos
quénticos de GaAs-(Ga,Al)As, encontram-se em bom acordo com resultados
experimentais®)).  Calculos recentes apresentados por Fraizzoli e Pasquarello®®),
mostram-se em excelente acordo com medidas experimentais de fotoluminescéncia e
espalhamento Raman ressonante obtidas por Holtz et al. ).

Greene e Bajaj*) calcularam as energias de transigio do estado fundamental e dos
primeiros estados excitados de impurezas hidrogendides em pogos quénticos, para
diferentes valores de alturas de barreiras e larguras de pogos, assim como sob a influéncia
de campo magnético externo9),

No capitulo 2, numa tentativa de encontrar um estado fundamenta! mais baixo do

sistema pogo quintico com impurezas rasas na presenga de campo elétrico, nds



propussemos uma funglio de onda hidrogenbide tipo-s com dois parimetros variacionais,
aumentando assim o grau de liberdade quanto a forma desta, de modo a descrever melhor
a distribuicBo de carga eletrbnica associade as impurezas no pogo quéntico.
Essencialmente, o que foi visto, é que realmente ocorre uma pequena melhora no valor da
energia do estado fundamental do sistema, mas que este efeito sobre as propriedades
bpticas é um leve deslocamento dos espectros Opticos para energias menores. No
presente capitulo nés também analisamos o célculo da energia de ligagdio associada ao
estado fundamental de doadores em pogos quénticos de GaAs-(Ga,Al)As. Porém desta
vez, 0 nosso tratamento sera baseado no trabatho de Faulkner{1%), onde foi utilizado um
método variacional na aproximag&o da massa efetiva para o célculo dos estados de energia
de doadores no Silicio e no Germanio e cuja a fungdio de onda tentativa é expandida num
conjunto de fungbes de onda hidrogendides ortonormalizadas. No nosso trabatho
usaremos 0 método variacional®1.84) na aproximacio da massa efetiva e a nossa fungio de
onda tentativa serd contruida como uma combinagio linear de produtos de fungdes de
onda da solugdo do estado fundamental do pogo pelas fungdes de onda hidrogenéides Is e
2s. Para simplicar o problerha, & principio, faremos a aproximagfio de pogo quantico

infinito e n3o incluiremos os efeitos do campo elétrico.

5.2 Célculo da Energia

O Hamiltoniano na aproximag@o da massa efetiva (sem campo elétrico aplicado) é

escrito como:

2
H =—?—;V2 +Vp + Vi (1) (5.1)
2m
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v l% |4 sL/2 52
® e, ld2L/2 ©.2)

onde,

V() =— (53)

tal que, r = |p? +(z~z,)’

O centro do pogo quéntico ¢ tomado na origem de z que é a diregio de
crescimento da heteroestrutura. A borda da primeira banda de condugio do GaAs ¢é
definida como origem da energia e L ¢ a largura do pogo quéntico.

O terceiro termo da eg.(S.l) ¢ o potencial coulombiano atrativo relativo &
impureza hidrogenoide localizada em z, e p= m ¢ a distancia radial do portador ao
sitio da impureza. Tanto a constante dielétrica £ quanto a massa efetiva m*do doador sdo
tomadas como constantes ao longo da heteroestrutura e valem 13.18D e 0.0665m,,
respectivamente, m, € a massa do elétron livre. Nossos resultados serio dados em
unidades efetivas (veja apéndice A).

A fungio de onda tentativa é escrita como

2
Y(F)= Z &, X ncz=0 (T) (5.4)
Knte=er (F) = D (2)0,{T, Ass, Ay B, ] (5.5)

Nos consideramos estados de impurezas possuindo numeros quinticos principal n=1 e 2 e

esfericamente simétricos (£ = 0) e sendo A,_,A,_,B,, 05 parimetros variacionais.
A funcdo de onda para o estado fundamental de uma particula confinada em um pogo

infinito de largura L ¢ dada por:
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cos(k,z) ,~Lf2<z<L/2
®o(T) = { 0 |/z| >L/2 (5.6)
onde,
kl = 2m'E1 /hz = % (57)

As fungdes de onda hidrogendides do estado fundamental (Is) e do primeiro estado

excitado (2s) das impurezas sdo escritas como

¢, () =exp(~r1/1,,) (5.8)
P25(T) = {1-Pogryexp(~1/Ay;) (5.9)

Por outro lado, H atuando em (5.4), e observando a n3o ortogonalidade das fungdes de

onda, obtemos o seguinte sistema homogéneo de equa¢des:
H,~e H,-e5,Ya
n 12 € 12 1 — 0 (5 lO)
H,-eS, H,,-e& Aa,
onde HY =&V e também definimos,

Hnn' = (xns |H| xn’:)

(5.11)
Snn' = (x::: |xn-,>
A solugfo niio trivial do sistema acima implica que as energias permitidas sio:
(Hn + sz —2H,,8,,) (2H12S12 "‘Hu - sz)z (H H,, -H; )
ALaAa, = t -z 12 5.12
€)5(A)5, 22, P5.) Z(I—sz 4(]__sz z (1—8?2 ( )

Na expressdo acima, minimizamos a solugio de mais baixa energia €, em relagfo aos trés

pardmetros variacionais que sfo determinados simultaneamente. Uma vez obtidos os
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parfimetros 6timos, estes s#io substituidos na express#io (5.12). A energia mais baixa g é
a estimativa variacional para o estado fundamental do sistema.

A energia de ligag¥o associada ao estado fundamental das impurezas doadoras no

pogo quéntico ¢ definida como

Ei(z;,L)=Ep-e1(A15,A24,B25) (5.13)

onde E, € a energia do estado fundamental do poco quéntico.

5.3 Resultados e Discussio

A figura 5.1 apresenta resultados da energia de ligagio associada ao estado
fundamental de doadores num pogo quéntico infinito em fungfo da posi¢io da impureza
no pogo, para largura de pogo L=100A. Comparamos nosso resultado (curva cheia) com
aquele cujo célculo do estado fundamental da impureza num pogo quéntico é desacoplado
do primeiro estado excitado e neste caso a matriz (5.10) reduz-se apenas a um elemento.

Como pode ser visto, fica evidente que, apesar de termos adotado um processo
mais refinado para obtengio do estado fundamental, nfo houve melhora significante neste
cilculo, uma vez que as curvas de energias de ligagdio apresentadas nesta figura
praticamente coincidem, levando a crer que as fungdes de onda que formam a base tipo 1s
e 2s hidrogendides multiplicadas pelo estado fundamental do pogo quéntico sem o
potencial da impureza quase ndo se misturam, mesmo para pogos de larguras ndo muito
elevadas.

Os parimetros variacionais utilizados para se obter estas energias sio apresentados

(em unidades reduzidas) na figura 5.2, a)A, ,A,, e B, estes parimetros s#o obtidos
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simultaneamente através da minimizagho €, (5.12) e est¥o associados a curva cheia da
fig.5.1, b)A,, esté relacionado com a curva pontilhada da fig.5.1.

Para pogos de larguras grandes, a energia de ligag#io reproduz o valor do bulk do
GaAs, R;. A figura 5.3 mostra este efeito para pogo de largura L==5000R. A figura 5.4
apresenta os parémetros variacionais que foram utilizados no célculo desta energia de
ligagio em unidades reduzidas. Vale observar, que estes tendem para os valores
encontrados nas fungdes de onda do Atomo de hidrogénio, que em unidades reduzidas
assumem os valores A, ,=1.0, A,,=2.0 e B,,=0.5, especialmente para as impurezas situadas
longe das bordas do pogo.

Nossos resultados estio de acordo com os encontrados por Faulkner(1%0), que
mostram que para o cilculo da energia do estado fundamental pode-se considerar que os

termos fora da diagonal na matriz (5.10) ndo s3o relevantes.
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Figura 5.1

Energia de ligagio associada associada ao estado fundamental de impurezas doadoras em
fungio da posi¢io da impureza num pogo quantico de GaAs-(Ga,Al)As infinito de largura
L=100A. A curva cheia corresponde ao resultado encontrado neste trabalho (matriz 2x2)

e a curva pontilhada associada ao célculo do tipo adotado nos capitulos anteriores.
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Figura 5.2
Parimetros variacionais usados para obter as energias de ligagio apresentas no grafico

anterior a)A,,A,, e B, b) X, associados a curva cheia e a curva pontilhada,

respectivamente.
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Figura 5.3
Energia de ligagio associada ao estado fundamental de impurezas doadoras, para largura

de pogo L=5000A .
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Figura 5.4
Pardmetros variacionais usados para obter a energia de ligagio apresentada no grafico

anterior para largura de pogo L.=5000A .
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CAPITULO 6

Conclusoes

Neste capitulo nos faremos uma sintese dos trabalhos que foram descritos nos
capitulos anteriores e suas respectivas conclusdes. Também vamos apresentar algumas
propostas para futuros trabalhos na linha de pesquisa que adotamos.

Em todos os trabalhos aqui expostos relacionados com impurezas rasas em pogos
quanticos de GaAs-(Ga,Al)As, nos adotamos o método da funglio de onda envelope na
aproximagio de bandas parabdlicas, ou como é conhecido na aproximagio da massa
efetiva e utilizamos um método variacional para calcular as energias de ligagio dos
estados de impurezas. Como foi mencionado no capitulo 1, outros métodos também sio
empregados para o calculo das propriedades eletronicas e de impurezas para sistemas de
baixa dimensionalidade, tais como: Método de Combinagio Linear de Orbitais
Atomicos3® (LCAOQO), Tight Binding®73%) ¢ Pseudo Potenciais®°-49), entretanto todos estes
métodos levam em conta as caracteristicas microscopicas do sistema, enquanto que na
aproximagido da massa efetiva niio se tem este problema, os efeitos provenientes das
interagbes cristalinas sio compensados por uma renormalizagdo da massa do elétron (num
Hamiltoniano monoeletrdnico) passando este a se comportar como se tivesse uma outra

massa, que usualmente chamamos de massa efetiva ¢ que normalmente ¢ menor do que a
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massa do elétron livre. O uso deste modelo(% ¢ vantaj'oso pois muitas vezes é possivel se
encontrar expressdes analiticas ou féormulas de recorréncia para o cilculo das energias.
Por outro lado, este modelo limita-se a célculos em pontos de alta simetria no espago
reciproco.

Neo capitulo 2, nés recalculamos as energias de ligagéo de impurezas doadoras em
pogos qudnticos de GaAs-(Ga,Al)As submetidos & campo elétrico externo. Neste
trabalho, propusemos uma fun¢iio de onda envelope que ¢ dada pela solugio exata do
problema do pogo quintico com campo elétrico externo (sem o potencial da impureza)
multiplicado pela fungio de onda hidrogenoide tipo-s, com simetria eliptica, possuindo
dois parametros variacionais e contendo explicitamente a posigdo da impureza no pogo
quéntico. No limite de campo elétrico nulo e pogo infinito, esta fungio de onda tentativa
recai no resultado utilizado por Bastard®3) e para largura de pogo muito grande recupera o
resultado exato do bulk do GaAs. Quando comparamos nossos resultados com aqueles
obtidos em trabalhos anteriores(®36%), para a mesma largura do pogo e posigio da
impureza, encontramos valores majores para as nossas energias de ligagio; mostrando
assim que a nossa fungdo de onda envelope descreve melhor o comportamento da carga
eletrénica dentro do pogo. Isto ja era esperado pois para pogos estreitos ou campos
elétricos intensos a distribuigio da carga elétrica deve ser altamente anisotropica.

Nos estudamos os efeitos do campo elétrico sobre o espectro de absorgio 6tica de
doadores e aceitadores em pogos quénticos finitos ¢ infinitos de GaAs-(Ga,AAs (capitulo
3) e sobre o espectro de fotoluminescéncia relacionado 4 recombinagiio de aceitadores em
pocos quanticos dopados (capitulo 4). O campo elétrico ¢ aplicado na diregio de
crescimento da heteroestrura. Nestes cdlculos, usamos uma fungio de onda tentativa com
um unico parimetro variacional, com simetria esférica e cuja extensdo do seu alcance é
simulada por este parimetro. Sabemos que esta ndo ¢ a melhor escolha para a fungao de
onda envelope, como foi visto no capitulo 2, entretanto do ponto de vista numérico a

obtengio simultinea de dois pardmetros via método de minimizagio aumenta
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enormemente o tempo computacional, especialmente quando o céculo envolve integrais
numéricas. Por outro lado se analizamos as energias de ligagio apresentadas na figura
2.1, que compara os resultados obtidos com as fungdes de onda envelope com um ¢ dois
parametros variacionais, observamos que apesar de melhorarmos os resultados estas
mudangas nio sdo tdo significativas ¢ este efeito sobre os espectros de absorgo 6tica e
fotohuminescéncia de impurezas seria um pequeno deslocamento das curvas para energias
mais baixas.

No capitule 3 nos fizemos uma analise sistemitica das formas de linhas da
absorgdo otica relacionada com impurezas doadoras e aceitadoras em pogos quénticos de
GaAs-(Ga,Al)As sob a influéncia de um campo elétrico externo e constante, aplicado na
dire¢do de crescimento da heteroestrutura. NoOs investigamos a dependéncia do espectro
com a largura do pogo ¢ intensidade do campo elétrico. O espectro de absorgio apresenta
um pico associado a traﬁsic;ﬁes para o topo da banda de impurezas ¢ duas singularidades
do tipo van Hove, que correspondem a transigoes para impurezas situadas nas bordas do
pogo quantico. Estas duas singularidades transformam-se em uma tnica no limite de
campo elétrico nulo. Na medida que a intensidade do campo elétrico aumenta, o espectro
de absor¢do € deslocado para energias mais baixas, suas intensidades reduzidas e a
importdncia relativa das singularidades de van Hove alteradas. Tal efeito torna-se mais
pronunciado em pogo Jargos.

Do nosso conhecimento, nio existem dados experimentais que descrevam o
espectro de absor¢fio Otica de impurezas em pogos quanticos de GaAs-(Ga,Al)As sob a
influéncia de campo elétrico. Entretanto , estas medidas podem ser efetuadas, e nos
acreditamos que os resultados presentes neste trabatho serdo de grande importancia para a
interpretagio dos dados experimentais e compreensido deste fenomeno.

No capitulo 4 nos apresentamos um estudo da fotoluminescéncia relacionada a
recombinagio de impurezas aceitadoras em pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As

submetido a campos elétricos externos e constantes. A forma das curvas de
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fotoluminescéncia dos aceitadores 'dependem diretamente da intensidade do campo
elétrico aplicado, da temperatura, da energia de Fermi do gés de elétrons na banda de
conduglo, e da distribuigiio de aceitadores ao longo do pogo quéntico. Nés mostramos
que as formas das curvas do espectro de fotoluminescéncia, para uma dopagem uniforme
de impurezas sio essencialmente caracterizados pela presenga de trés estruturas: um pico
associado a transigdes que envolvem aceitadores no topo da banda de impurezas e duas
singularidades do tipo de van-Hove que estido relacionados as transigdes para aceitadores
situados nas bordas do pogo quintico.

No capitulo 5 nos analizamos o calculo do estado fundamental associado as
impurezas rasas num pogo quéantico (infinito) de GaAs-(Ga,Al)As. Usamos o método
variacional na aproxima¢io da massa efetiva e consideramos que a nossa fun¢io de onda
tentativa ¢ dada como uma combinagdo linear das fungdes de onda dos estados
hidrogendides 1s e 2s multiplicadas pela fungio de onda do pogo guéintico sem o potencial
da impureza. O que efetivamente fizemos foi diagonalizar uma matriz 2x2, onde foi levado
em conta a ortogonalizagio entre os estados envolvidos e obtivemos simultaneamente os
trés pardmetros variacionais que minimizavam a energia do estado mais baixo. Apesar
deste ser um processo mais refinado, o que nos mostramos e que a energia do estado
fandamental associada as impurezas rasas em pogos quinticos essencialmente nio se altera
guando comparada com resultados anteriores que nio incluiam mistura entre os diferentes
estados de energia.

Como propostas para futuros trabalbos, ainda utilizando o formalismo da
aproximagio da massa efetiva associada a0 método variacional, um calculo que me parece
ser a extensiio direta destes apresentados aqui, € observar os efeitos de um campo elétrico
constante e aplicado longitudinalmente em fios e pontos de pogos quanticos de GaAs-
(Ga,Al)As com seco reta guadrada ou retangular. Estas especificagdes quanto a forma

geométrica dos pogos tornam os calculos mais imediatos.
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Nos meados de 1993. foi publicado o artigo de Wang e Chuu(!¥), neste ¢ calculado
0 espectro energético para um pogo quéntico na presenca de campo elétrico ¢ magnético
cruzados. O campo elétrico é aplicado na diregio de crescimento da heteroestrutura e o
campo magnético na dire¢lo perpendicular a este. A este sistema, poderiamos adicionar
impurezas rasas ¢ entdo estudar como que suas propriedades se alterariam devido a
presenga destes campos cruzados. O primeiro passo seria a reconstrugdio do espectro
energético, calculando-se a fun¢iio de onda envelope através de solugdes exatas do
problema, que seriam descritas em termos das fungbes hipergeométricas-confluentes.
Depois com o auxilio do método variacional calculariamos as energias de ligagdo
associadas as impurezas rasas, e sequencialmente a obteriamos as propriedades 6ticas.

Na verdade, o estudo de sistemas semicondutores de baixa dimensionalidade, €
uma linha de pesquisa que tem sido bastante explorada, inumeros sdo os artigos
publicados, tanto sob o ponto de vista tedrico como experimental. No entanto, uma das
grandes dificuldades que ainda persistem ¢ que experimentalmente € dificil estimar a
intensidade do campo elétrico dentro do pogo quintico. [Entdo para fazer uma
comparagio de um modelo teorico no qual o campo elétrico estid presente com dados

experimentais se tornam dificeis.
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APENDICE A

Unidades Atomicas Efetivas

Um procedimento muito 0til é o de utilizar unidades atomicas reduzidas ou
efetivas em problemas de impurezas. A vantagem ¢ de deixar as Hamiltonianas livres de
constantes embaragosas.

O Rydberg efetivo € calculado de modo semelhante ao Rydberg, trocando a massa
do elétron pela massa efetiva da banda de valéncia ou de conducio ¢ mtroduzindo a
constante dielétrica do material,

. mée

R =0
] 2h282 (A'l)

Da mesma forma, o raio de Bohr efetivo escreve-se como:

2
. fi's
B =— (A.2)

Para impurezas doadoras no GaAs, R =5.72meV ¢ a, = 1004, e para impurezas
aceitadoras no GaAs, R =26meV e a) = 22A.
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APENDICE B

Solucdo Exata para o Problema do Pogo Quintico Submetido & Campo
Elétrico

Neste apéndice mostraremos o calculo para a solugio exata de H, , eq(2.2).
Determinaremos exatamente ( na aproximagio da massa efetiva) as fungoes de onda
envelope para um modelo de pogo quantico sob a agio de um campo elétrico constante e

aplicado paralelo a direcdo de crescimento da heteroestrutura, considere inicialmente o
Hamiltoniano:

i

H —V?+V,0(z" -1 /4) +|¢|Fz , (B.1)
m

0:

onde z é a dire¢do de crescimento da heteroestrutura e a origem é tomada no centro do
poco quintico. A borda da banda de condugio do GaAs é definida como origem da
energia. V, € a altura da barreira, 0(z° —L” /4) ¢ a fungdo degrau de Heaviside e L ¢ a
largura do pogo quantico. F & a intensidade do campo elétrico aplicado. m™ ¢ a massa
efetiva da banda de condugio ou de valéncia. Estamos considerando o campo elétrico

somente dentro do pogo quantico.
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O elétron é confinado na direglio z, enquanto que nas diregdes x e y ele é livre. A

solugfio para a eq.(B.1) pode ser escrita como
Dy (x,y,2) = B, (2)e ™ . (B.2)

No intervalo de -L/2 <2<1/2, a eq.(B.1) se escreve como

1?80, (2)

T — " +|e|[Fz®,(z)=E D (2) . (B.3)

Faremos a mudancga de variavel

_a, __E
6= Lz ho, (B.4)
onde
_ (eF)”
0, = W (B.5)
e
me, )
a = . ] L. (B.6)

Substituindo a eq.(B.2) em (B.1), temos

—K a, 2‘-I'I(I)G(C) E,
Zm'(L) ac? +e IF(C+ )( )‘1’ Q) =E,@(%) . (B.7)

Reagrupando a expressio acima, encontramos

&, 0)
ac? =L0,(0)=0. (B.8)
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A solugiio exata da eq.(B.8) se escreve como uma combinagio linear das fungdes
de Airy 69
©,(C) = aAi(C)+BBi(g) . (B.9)
Estas fungdes sio definidas(3) como

Ai(§) = (/m)]” cosf(u’/3) +Cu]du (B.10)

Bi() = (/) {sin[(v’/3)+Cu] +exp[(-v* /3)+Culidu (B.11)

Os coeficientes o e 3 da eq.(B.9) sio definidos através das condigdes de contorno

nas interfaces do pogo gquantico.

87



APENDICE C

Cdlculo da Energia de Ligacdo de Impurezas Rasas em Pogos Quinticos
com Campo Elétrico Aplicado

Neste apéndice calcularemos as energias de ligagio de impurezas rasas doadoras
ou aceitadoras em pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As, submetidos campo elétrico
externo. Trabalharemos dentro da aproximagio da massa efetiva num modelo de banda

parabolica e utilizaremos o método variacional.

A Energia de ligagio ¢ definida como

E(L,z)=E,-E&,n), (C.1)
onde (
_(YHY)
E(h,m)= RCIEAN (C.2)

A energia de ligagio corresponde diferenga entre a energia do estado fundamental do

pogo quintico com o campo elétrico aplicado (sem o potencial da impureza), E; , ¢ a

energia dada por H, eq.(2.1), calculada através do método variacional
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O valor médio do Hamiltoniano H, eq.(2.1), escreve-se como

hz
2m’

(P[H|¥)=

(¥]- V%) + (FIVOE -4+ B H) (¥ %) . (C3)

Assim como foi apresentado no capitulo 2, a fungéo de onda tentativa que descrevera o
movimento do elétron da impureza no pogo quéntico sob a agio de um campo elétrico
externo sera dada pelo produto da autofungiio de H, com a fungdo de onda hidrogenéide

tipo s, pois estamos supondo que a impureza estd no estado fundamental,
Y(r)= de)o (z)o m(r) R (C.4)

onde N, ¢ a constante de normalizagdo que depende da largura do pogo quéntico L, da
posigio da impureza e dos parametros variacionais A e m.
A fungio de onda hidrogendide tipo s contem dois pardmetros variacionais, A e 1, € é

dada por
@, (1) = exp{—(1/ M)p* +n’(z-z )"} . (C.5)
Quando o primeiro termo da eq.(C.3) ¢ integrado por partes, obtem-se:

(¥|- V2 |®) = (V¥|V¥) . (C.6)

Mas
V¥ =V(Q0,,)=2,Ve,, +0, VO, . (€7

Substituindo a eq.(C.7) em eq.(C.6), encontramos
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Para obter esta equagio, foi usado o truque de somar ¢ diminuir o seguinte termo
n’'(z~z)
[p* +n*(z~2)]

Agora podemos reescrever o valor médio de H em termos da energia

_p M1 n(mi ) (z-z,)'
E_E°+2m‘{%’+ » m’[[p’+n’(z-zi)’]]q’)}+<w'v‘m’ (€19

onde

By =2 {0, [(0eV10, )0, )+ (FIIVO@ - L/a)+[elF2]¥) . (c.39)

Aplicando a definigio da energia de ligagio, eq.(C.1), finalmente obtemos

__ 1 wmi+D (z-z,) _
E(Lszi)'— Zm*{lz + 12 (T[[szf_nz(z_zi)z]]‘P)} (\Plvhlq,) N (C16)

Devemos lembrar que este resultado s6 € aplicavel se considerarmos que a fungao de onda
hidrogenéide for do tipo s, dada pela eq.(C.5), ou seja, a impureza deve estar no estado
fundamental.
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