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RESUMO

Nesse trabalhco estudamosz varios aspecteos do fendmeno de
tunelamentoc eloetronico em heteroestruturas deoe semicondutores.
Pizcut.imos -] aplicamos diferent.es mét.odom de céalculo de
probabilidades de transmissfio € correntes de tunelamento. Enfame
especial ¢é dada aoc problema de tunelamento ressonante através de
pogos quanticos de semicondutores. Efeitos deo demordem e campo

magnético sobre a corrente de tunelamento também m=io analisados.



ABSTRACT

In this work we study many aspects of electronic tunneling
through semiconductor heterostructures. We discuss and apply
diferent. methodes to calculate tranmmission probabilities and
tunneling current=. Special atention iz payed to the resonant
tunneling through guantum wells problem. Disorder effectm and the
influence of magnetic fieldes on tunneling ourrents &re also

analyzed.
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Tunel amento eletrénico em hetercestruturas de semicondutores

1.Introdugio

Tunelamento de particulas através de uma barreira de potencial
¢ um concelto central da meciAnica quantica e sua observag¢io
experimental ¢ uma manifestagiico do cardter ondulatdrioc da
matéria. Desde os primérdios da meciénica quintica, modelos de
tunelamentc vem sendo aplicados a fendmenos envol vendo diferentes
tipos de particulas em uma exiensa série de sistemas que requerem
descrigBes microscépicasi. No presente trabalho neos limitaremos a
estudar o tunelamento de elétrons em sistemas, onde as barreiras
s¥o formadas por hetercvestruturas de semicondutores.

O protétipo de um sistema assim &, no entanto, uma
“heterojungio” metal -vacuo. Em 1028, Fowlar @ Nordheima
explicaram, com um modeleo de tunelamento através de uma
barreira unidimensional, as principais caracteristicas da emiss3o
de elétrons de metals frios por meio da aplicagBo de um campo
elétrico externc intenso.

A partir dos anos 850, o probloma de como conceber e fabricar
dispositivos baseados em tunelamento tem recebido um interesse
crescente. A resposta a esse problema est4d na criagiio de Jjungdes
entre materiais de propriedades eletrénicas diferentes. Um
exemplo importante é o diodo de efeito tunel, ou diodo Esakia.
que se trata de uma homojungXo p-n, degenerada dos dols lados.

Essa forte dopagem # necessiaria para reduzir a espessura da



camada de deple¢io ( que atua como barreire > e fornecer uma
fonte @ um drenc de carga ( posicionando o nivel de Fermi dentro
da banda de condug%c e dentro da banda de valéncia, no lado n e p
da Jjun¢Xo, respectivamente DJ. A figura 1.1 ilustra as
propriedades desse diodo sob a aplica¢fo de um campo elétrico.

Barreiras também podem ser formadas por meic de heterojun¢gdes.
As JungBSes metal ~isolante-metal CM—I—M)4 figuram como primeiro
exemplce importante dessa classe de dispositivoes de tunelamento.
Az barreiras que se formam nas interfaces M-I (figura 1.2) =sZo
determinadas, a grosso modos. pela diferenca entre a funhg3o
trabalho do metal e a afinidade eletrénica do material isclante.
Na figura 1.2 vemos claramente uma fonte e um dreno de carga e
uma barreira; através da qual esperamos uma corrente de
tunelamento, a partir do momento em que a aplicagiio de um campo
@létrico sobre a barreira desalinhe os niveis de Fermi da fonte e
do dreno.

As caracteristicas de corrente-veltagem (I-VD de dispositivos
como o da figura 1.2 n¥%o apresentam estruturas interessantes como
no caso do diedo Esaki. Buscava-se, no entanto, a realiza¢io de
um triodo de elétrons quentess em sistemas M-1-M-1-M. Além disso,
havia, no final dos anos sessenta, uma pisté muito mais
instigante: “Un novo tipo de efeito de quantizagBo wespacial
poderia ocorrer em jungBes M-I-M-I-M, quando a camada metalica
central se tornasse atomicamente fina...efeitos similares

ocorreriam se essa camada . "metilica’ central f'osse um



seml condutor ou semi metal. Esces efeitos. .. nunca foram
observados. w?

Essas idélas retomaram um impulsoc definitive a partir da
proposta de Esaki e Tsua de fazer uma modulagZo artificial da
estrutura eletrénica, superredes, em sequénclas de heterojunces
de semicondutores, em vez de hetercjun¢®es metal-~isoclante. Esses
sistemas; para os quais a dimensXZoc caracteristica para o
aparecimento de efeitos de quantizagcXo espacial nZXe & mals da
ordem de angstrons como em metals, mas de até dezenas de
nanometros; passaram a ser factiveis com o aperfeigoamento de
técnicas de crescimento epitaxial de semicondutores III-V S + ©m
particular as ligas de GaAlAs.

As primeiras observacBes de efeitos de quantiza¢fo espacial
nessa nova classe de heterocestruturas artificiails foram medidas
de correntes de tunelamento ressonante numa estrutura simétrica
de GaAlAs (barreiral - GaAs ((pogo) -~ GaAlAs Cbarreira)io.
Dispositivos de tunelamento ressonante passaram a ser estudados
noes UGltimos dez ou quinze anos com um interesse crescente;
motivado n3o s¢é pelas possibllidades de aplicagZo tecnoléglica,
como também por questSes fundamentais ao fenémeno de tunelamento
em si, multas das qualis continuam em abertoc.

No que segue, resumniremos as principals caracteristicas das
ligas Alea.i _xAs. Uma vez feito isso, descreveremos um protdiipo

de dispositivo de tunelamento com barreiras de GaAlAs crescidas

epitaxialmente. Esse serd o© nosso ponto de partida para
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Flg. 1.1. O diagrama de bandas de um dicodo tunel estid
esquenatizado na painel superior da filigura. O palnel inferlor
{lustra o comportamento desse digpositlve sob a aplicagio de
diferentes voltagens externas com os valores de
corrente assoclados na caracteristica corrente-voltagem.
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Fig. 1.2 Esquema das bandas de energia em uma Jjungic
metal -isolante-metal, n¥o levando em conta efeitos de cargas

espacials. A altura da barrelra estd determinada pela diferenga
entre a fungXo trabalho do metal e a afinidade elelidnica do
material {solante. Essas guantidades estZo definlidas no diagrama

inserido na figura, onde netal e isclante estio separados C ver
ref, B D). ' N



introduzir um modelo, na aproximagXc de massa efetiva, de
. tunel amento ressonante para calcul ar caracteristicas de
corrente—~voltagem nesses dispositivos. Nos outros capitulos
discutiremos aplicagSes idesso modele, o© uso de abordagens
alternativas, tunelamentoc em presenca de campos magnéticos e a
prépria limitag%o do conceito de tunelamento ressonante como um
processe puramente eléstiéo para interpretar os processos de
tunelamento em sistemas reais.

Esta tese apresenta resultados que deram suporte parcial ou
total aos seguintes trabalhos JA publicados ou em processo de
publicag®o:

- Simple model for rescnant tunneling beyond the effective-mass
approximation, P.A.Schulz and C.E.T.Gon¢alves da Silva,
Phys.Rev. B35, 8126 (1087

- Resonant tunneling beyond the effective-mass approximation,
P.A.Schulz and C.E.T.Gongalves da Silva, em: Current Topics on
Semiconductor Physics (World Scilentifie, Singapore, 1988),
p.79

- Two-step barrier diodes, P.A.Schulz and C.E.T.Gongalves da
Silva, Appl.Phys.lLett. B2, Q80 (10839

- Disorder effects on resocnant tunneling in double-barrier
quantum wells, P.A.Schulz and C.E.T.Gongalves da Silva,
Phys.Rev.B38, 10718 (1088

- Quantum oscillations and negative diferential resistance in

nonresonant  magnetotunneling, P.A.Schulz and C.Tejedor,



Phys.Rev.B3G, 11187 (198Q>

Resonant tunneling through Landau levels in quantum wells in
the presence of inelastic scattering broadening, P.A.Schulz
and C. Tejedor, Phys.Rev.B41, 3053 (1090

Coherent. and sequential resonant magnetotunneling through
double barrier structures, G.Platero, P.A.Schulz and
C.Tejedor, Surf.Sci. Caceito para publicag®od

Quantum transmission channels for magnetotunneling in
semiconductor microstructures, G.Platero, P.A.Schulz, L.Brey,

and C.Tejedor, Surf.Sci. (aceito para publicagfiod



2. Correntes de tunelamento de um diodo de pogo quintico

2.1 HeterojungSes de GaAs- GaAl As

Os semicondutores mais utilizados até hoje, na fabricagfo de
hetercestruturas por crescimento epitaxial sXo as ligas de
GaAl As. A varlag8o no valor da energia de gap, acompanhada por
um quase perfeito casamento de pardmetros de rede entre essas
ligas com diferentes concentrag¢Bes de aluminic, figura 2.1;: abre
um amplo leque de possibllidades ]ﬁara o crescimento de
dispositivos de bcoca qualidade baseados em hetercestruturas de
GaAs e GaAlAsil. Os métodos de crescimentc mais utilizados, a
epltaxia por felxe molecular CMBE)O e deposi¢io de vapores
quimicos de gases organo-metalicos CMOC‘.VD)ia, permitem formar
interfaces abruptas da ordem de monccamadas aldmicas.

Algumas caracteristicas da estrutura da banda de condugio de
GaAl As est3oc resumidas na figura 2.2. O GaAs é um semicondutor de
gap direto, enquanto que AlAs é de gap indireto. A transigio se
faz a uma concentragfo de aluminio de aproximadamente 40X, sendo
que © topo da banda de valéncia estia sempre no ponto 1"13. O
alinhamento das bandas numa heterojunciio entre semicondutores
estd ligado as propriedades eletrédnicas de interface, de mode que
¢ praticamente tXo abruptoc quanto a variag%o na composig¢io do

material crescido epitaxialmente para fabricar a jung3o. Uma

andlise "ab initio" desse alinhamento ainda é¢ uma quest3o em
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Fig. 2.1. Relaglo entre os parimetros de rede ¢ energias de gap
para diversos materials semicondutores. As linhas indicam ezza
relagdc para as ligas intermedidrias entre dois semlcondutores
diferentes
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Fig. 2.2. Posig¢3oc relativa entre oz minimos da banda de condug3o
de Aleai—xAs’ em fun¢io da concentra¢iio x de Al. O topo da banda

de valéncia desse material estid no ponto I' para qualguer valor de
concantragfo de Al.
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Fig. 2.3. Alinhawmento das bandas de valéncia e condugldo em uma

hetero jung 3o GaAs (Ga, AlDAs, As linhas trace jadas indicam
esquematicamente o alinhamenlo das bandas de condugio qguandeo a
concentragio de Al ¢ tal que (Ga,AldAs passa a ser Um

seml condutor de gap indireta.
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F&g. 2.4, Diagrama de bandas de condug3o de uma helercestrutura
n GaAs ~ 1 -CGa,AldAs / n GaAs em equilibrio termodinamico Cal e
com uma voltagem . V,aplicada sobre a barreira (b,



aberto, mas o problema pode ser introduzido didaticamente com o
medelo onde o alinhamento das bandas de condugfioc seria
determinadc pela diferenga entre as afinidades eletrénicas dos
semicondutores em qunstﬁoi 4. O alinhamento das bandas numa
heterojungloc GaAs-GaAlAs estd esquematizada na figura 2.3, sendo
que o valor aceito experimentalmente para a descontinuidade entre
as bandas de valéncia & de aproximadamente 40X da diferenca total
entre os gaps diretos dos dois materials em quest3o. A
descontinuidade entre as bandas de condug8c cresce com a
concentragiio de Al na barreira até a transigio de gap direto para
indireto no GaAlAs, gquando essa descontinuidade passa a diminuir,
além de mudar a simetria do fundo da banda de condu¢501 4. De um
modo  geral estaremocs interessados en situagBes onde a
concentragio de aluminioc na barreira estid abaixo do pontoc onde
ocorre essa mudanga de simelria. Para ossa regifo de
concentragdes de Al, a descontinuidade entre os fundos das bandas
de condug8o numa heterojungio (‘:'v:nAs/G»a1 -—xAl xAs e as respectivas
massas efetivas s3o dadas por: AEZCC >0 =740x CmeVD e
m"C30=C0. 067+0. 085:0m .

2.2 Tunelamento na aproximagfo da massa efetiva

Um dispesitivo de tunel amento com uma estrutura
fonte-barreira-dreno simllar as JjungBes M-I-M & obtido com o
crescimento epitaxial sucessivo de trés camadas semicondutoras:

n+GaAs. 1-GaAlAs e n+GaAs. figura 2.4. Os contatos de GaAs sio

11



degenerados para n 2 ‘5.10\16cm_3 15. O potenclial devido as

heterojunges, que & superposto ac potencial cristalino periddico
¢ de caridter unidimensional, nZc havendo gquebra de simetria
translacional nas dire¢@es paralelas as interfaces. Issoc é uma
primeira aproximagcic, evidentemente, pols quebras de simetria
ocorrem devido a presenga de defeitos nas interfaces, por
exemplo., Definiremos a diregZc de crescimento epitaxial, ac leongo
da qual se manifesta a variaglco unidimensional do potencial
devido 3 presenga de heteroestruturas, como sendo a dire¢io z.
Essa descrig¢3o do problema sugere as seguintes simplificagBes
adicionais para construir o hamiltoniano do sistemaia:
1) cada camada semicondutora do sistema & tratada na aproximagi3o
da massa efetiva.
i1) a equag3o de Schroedinger & separavel nas coordenadas
paralela e perpendicular ac planc da jungio.
iii> A energia total, E=E2+EII » @ o momento paralelo as
interfaces, k“ » S3o conservados.

Nesse limite, o problema n¥Eoc trivial se reduz a resolver uma

equaciio unidimensional da forma
[-hZ/2Cd dzC1/mCzddd dz +VCzd -E 1y (2> = O, ca.1>

onde V(2z) ¢ o potencial introduzido pelas descontinuidades dasg
bandas de condug¢&o. O termo de energla cinéltica & reescritc dessa

forma para restaurar o cariter hermitiano de um problema onde a

i2



massa efetiva varia ac longo da direglio 217. Nessa equagdo Vi G a
fungfo envelope da fun¢io de onda monceletrénica real do sistema,

que estd sujeita em cada interface z, As segulntes condigBes de

contorno que garantem a conservaglo de correnteia:

- +
wECzi) = wECziD e, (2. 2a)
- +
1/m(zi)dwE/dz|z~ = 1/m(zibdwE/dz|z+ . (2.2bd

Nosso interesse ¢ calcular a corrente de tunelamento através
de uma barreira de potencial de largura finita e forma
arbitraria. £ facil mostrar que a corrente por unidade d§ area,
J» para uma estrutura em equilibrico termodindmico como a da

figura 2.4a, pode ser escrita como

J = Ce/4n3hDIdkzdk fCEDT(EZDJE/akz N 2. 30

]
onde fCE) & a distribui¢¥o de Fermi-Dirac e TtEZD ¢ a
probabilidade de tunelamento, definida come a razdo entre a
corrente incidente e a transmitida através da barreira. Se o
equilibric termodin&mico ¢ rompide com a aplicagic de uma

voltagem V na barreira, a expressfio para a densidade de corrente

passa a ser!

J = Ce/4n3h)de dk , [fCE)~fCE+eVD]ITCE O , C2.4)
z i Z

i3



onde a origem de¢ onergia & © fundo da banda de condugXe do
contato que funciona como drenc ( contato da esquerda no caso da
figura 2.4b ).

A integrag3io sobre o momento paralelo resulta em uma expressXo
que ¢ comumentemente utilizada nos calculos que aparecem na

lit.orat.uraie" 1 Q:

2 A/KT B/kT

J = Cem*kT/Brt ha).r:dEzTCEz.V)ln[C:l + @ 2.1 + @ 21,
c2.8
onde A = CEF‘_EzD e B = CEF—Ez-eVD.

As probabilidades de transmissi3o sZo obtidas com a solugZo da
oqulagxo de Schroedinger. Infelizmente as solugBes analiticas sé
existem para alguns tlpos de perfil de potencianl. Procedemos
portanto com um método numérico, onde transformamos a equagio de
Schroedinger em uma equagfo de diferencas finitas, que pode ser
resclvida, por exemplo, com o método de matriz de Lransf‘eréncia29
Esse método permite introduzir qualquer perfil de potencial pela
discretizagio do mesmo em degraus infinitesimais. Finalmente
ocbtemos as probabllidades de tranamissfo com o acoplamento dessa
selugdo da equaglo de Schroedinger, na regifc de uma barreira

1k=z -ikz
+pa .

arbitraria, com ondas planas &4 esquerda, e -

21

direita, Teikz; segundo a convengi®c da figura 2.4

HED = r*«rtcszw)/m“a . C2. 6

] L]
TT +pp=1

14



2.3 Tunelamento ressonante em diodos de pogoe quantico

O método apresentado acima &, como dissemos, aplicavel a
sistemas c¢com barreiras de 1l‘or nas arbitrarias. Um Caso
interessante ¢ o de duas barreiras de potencial retangulares,
separadas por um pogo quantico, como mostra a figura 2.5. Esse ¢
o exemplo mais simples conde ocorre tunelamento ressonante. Essa
estrutura pode ser simulada por um dispositivo real crescido
epitaxialmente, substituindo a camada central de GaAlAs na figura
2.4 por duas camadas do mesmo material separadas por uma camada
de GaAs. Esse dispositivo foi inicialmente estudado por Esaki,
Chang e ’I‘suio e & conhecido na literatura por diodo de pogo
quéntico com barreira dupla. Para o perfil de potencial da figura
2.Ba, a probabilidade de transmissfo total pode ser calculada
analiticamanteaa e colocada na seguinte forma geralasz

TT=C1/[caTon+c3T;/Td+C4Td/To+CB/(T;Td)1 ' rCB.?)

onde T; e Tﬁ s3o as probabilidades de transmissSo da barreira
esquerda e direita, respectivamente, que s%¥o exponencialmente
evanescentes. Os fatores Ci ¢ gque contém fatores de fase
determinados pela geometria da estrutura D> tem uma dependéncia em
energia muito mais fraca, portanto serXo tratados, em primeira
aproximag3o, como constantes. Para poder fazer uma analise

qualitativa das propriedades de tunelamentc desse tipo de

iB



estrutura, manipularemos a expressXc acima para o limite de
barreiras espessas CTe'Td<<1)‘ Essa aproxima¢io n3o implica, no
entanto, na perda de generalidade das conclusBes. Nesse limite, a
probablilidade de transmiss¥o total é dominada peleo Gltimo termo

no denominador da eq. 2.7

TT & Ter << 1, (2.8
Nesse caso a presenga do pogo na estrutura apenas modifica a fase
da fun¢io de onda do elétron que tunela. Quantitativamente temos
uma probabilidade de transmissfo caracteristica de uma barreira
simples com a espessura igual A& soma das duas separadas pelo pogo
quantico da figura 2.5.

Para certos valores de energia, no entanto, CB se anulaaa.

cancelando o termo dominante no denominador e produzinde uma

ressoninclia:

TL % € /ACT /T +C, T /T . ¢2.9
Vemos que a probabilidade de transmissZoc em ressonincia pode ser
ordens de grandeza maior do que a fora de ressonancia. Para o
caso de uma estrutura perfeltamente simétrica T'.;.‘s=1. podendo, no
entanto, chégar a ser ordens de grandeza menor, quando quebramos
essa simetria ¢ curvande o perfil de potencial com a aplicagio de

um campo elétrico, por exemplo D,

i



A condi¢Xo de ressonincia, CB=0. ¢ satisfeita quando a energia
do elétron que tunela ¢ igual &4 energia de um estado quase ligado
do pogo quintico., Dito de outra forma: a condigZo C5=O
corresponde as condi¢@Bes de contorno para um estadoe ligado no
pogo. A expressico completa para a probabilidade total de
transmissiic de uma estrutura com barreira dupla pode ser
expandida em tornc de uma eonergia de ressonancia, revelando um

compertamento lorentziano para TCED 8‘1':

a 1

TCE> = (e 4>1CE-ED0%+r%4 171, €2.10)

o
onde I'’/2 ¢ a meia largura do pico de ressonancia e estd ligado ac
tempo de vida do estade quase ligado Eo: T = ah/l"as.

Esse comportamento ressonante se revela na caracteristica de
corrente~-voltagem de um diodo de pogo quantico com barreira
dupla. Podemos injetar elétrons de um dos contatos fortemente
dopados para o pogo quantico, mediante a aplicagiic de uma
voltagem sobre o dispositivo (figura 2.5a). Para uma faixa de
valores de voltagem, existem elétrons disponivels para tunelar
ressonantemente através do estado quase ligado do po¢o (figura
2.8b), fazendo com que a corrente de tunelamento aumente
consideravelmente devidoe ao aumento da probabilidade de
transmissfo em ressoninclia.Para valores de voltagem em que o
estado quase ligado cal abaixo do funde da banda de condugfo do

emissor, & condi¢glo de ressonincia é quebrada, n8oc sendo mais

17



possivel tunelar através desse estado conservandeo a energia total
e o momento paralelo aoc mesmo tempo, provocando uma sutbita queda
na corrente de tunelamento(figura 2.8¢), Essa & a origem da
resisténcia diferencial negativa nesses dispositivos.

Para avaliar numericamente a densidade de corrente de
tunelamento através de um diodo de pogo quantico, levamos em
conta inicial mente a aproxi ma¢Xo de queda linear da
diferenca de potencial apenas na regifo de barreira dupla,
desprezandc efeitos de curvatura de bandas devido a camadas de
acumulagBio e deplegZico nos contatos, além dos efeltos da carga
dentro do pogo na condig¢8o de ressonincia. A figura 2.6 mostra a
caracteristica Jj-V de um diodo de pogo quantice com barreiras
simétricas, calculada com © medelo descrito aqui. A estrutura do
dispositivo corresponde a duas barreiras de S0OA de GaAlAs
limitando um pogo de GaAs de BBA, com contatos de nCaAs. ¢ a
descontinuidade entre as bandas & de 0.25 eV D, A figura 2.6
ilustra o efeite da temperatura e do nivel de Ferml sobre a
caracteristica densidade de corrente-voltagem de um dispositivo.
Queremos ressaltar que a dopagem real dos contatos pode diferir
bastante da dopagem nominal, o que altera multo o pico da
corrente ressonante. Esse é um parmetro que tem que ser levado
em conta nas compara¢gBes de resultados experimentais com
previsSes tedricas. Multo mais complexa seria a andlise dos
efeitos de curvatura de bandasa6 e do acimulo ae carga dentro do

pogo enm regime de tunelament.og?. £ possivel, no entanto, desenhar

i8



diodos de pogo quantico onde esses efeitos sTo despreziveis, de
mode que o© nesso calculo ¢ uma boa aproximag Koae. Neossan
condigSes obtem-se previs®es corretas para a corrente de

pi COEO + 30

resultadeos experimentals. Esse "excesso" de corrente de vale &

v mas correntes de vale muite balxas em relagio aos

atribuido a processos de espalhamento inelastico que competem com
o tunelamento ressonante puramente elasticoai. A estrutura que
aparece em torno de 0.4 V na figura 2.8 & devida a um estado
virtual fora do po¢o, que corresponde ao chamado tunelamento de
Fowler-Nordhaimga através de uma barreira triangular ¢ o que

ocorre em relagfo a4 segunda barreira de um diodo de pogo quantico

para altas voltagens aplicadas D.
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Fig. 2.5. Diagrama de bandas de condugio de um diodo de pogo
quantico com barreira dupla. Em €a) o dispositivo estid em
equilibrio. Para certos valores de voltagem aplicada elétrons
incidentes da esquerda podem tunelar ressonantemente através do
estade quase ligado no pogo (b). Quando, devido A voltagem
aplicada, © estado quase ligado do pogo cruza © fundo da banda de
condugdo do contato emissor (e), a condig¢io de tunelamento
ressonante nioc pode mals ser =zatisfelta.

Fig. &.6. Caracteristicas de densidade de corrente - voltagem
para um diodo de pogoe quantico ¢ par&metros do di spositivo estio
no Lexto I em fungZo da tewperatura e dopagem’ dos contaltos
enissor e coletor.



3. Dicdos de barreira Uinica com dols degraus

O interesse em diodos de pogos quanticos de barreira dupla
CDBQWD cresceu conslderavel mente nos Gl timos ancs,
concomi tantemente com o aumento no numero de sugestBes de
dispositivos baseados no efeito de tunelamento ressonante. Um
exemplo sugestiveo & a proposta de um transistor de efeito de
campo de tunelamento ressonanteas.()sciladores de pocos quinticos,
com frequédncias de até 108 GHz j& foram anunciadosa4.s¢ndo que um
limite teérico de 1 THz foi sugeridogs. Sollner e w:n::labn:::cr‘a.::ic::'rcas36
demonstraram que a operaglkc de um diode de pogo quiantico na
presenca de wum campo alternado dC(acd pode resultar em uma
resisténcia diferencial negativa em campo continuo (de) para
pequencs valores de bias dc aplicado ao dispositivo., Liu e Coon37
deram uma explicag3o fisica bastante simples para esse tipo de
resul tado, baseados na teoria de tunelamento ressonante.

Como j4& vimos na introdugZo, para um diodo de pogo quantico -
com um estado ressonante metaestaivel Eo - a condigZo de
tunelamento ressconante é obtida, quando a diferenga de potenclal
aplicada ao dispositivo abaixa o estado'Eo até o nivel de Fermi
do contato emissor. Uma queda drastica da corrente de tunelamento
ocorre quando Eo cal abaixo do fundo da banda de condugio do
contato emissor, ocasiocnando a resisténcia diferencial negativa.

Para um pogo quantico perfeitamente simétrice a mesma

caracteri{stica corrente - voltagem & esperada, independentemente
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do sentido do campo elétrico aplicado. No caso de pogos quianticos
com barrelras de espessuras diferentes, a condi¢io de ressonincia
¢ obtida para diferentes valores de voltagem aplicada, dependendo
do sentido do Campo. Al nda assim, qualitativamente a
caracteristica corrente - voltagem apresenta o mesmc aspoct.oas.

Scb o efeltco de um campo elétrico alternmado, dentro da
aproximagfo adiabatica do efeito de variaclo de volt,agom'com el
tempo, o mesmoc fendémeno ocorre, se a amplitude de voltagem ac &
grande o suficiente para fazer com que EO cruze a faixa
compreendida entre o nivel de Fermli e o fundoe da banda de
condugfo no emissor. Essa faixa de voltagem para tunelamento
ressonante é cruzada duas vezes durante um meio ciclo do campo ac
com amplitude suficiente ¢ figura 3 da ref. 37). O mesmo ocorre
durante ¢ outro meio ciclo @ a corrente média total & nula. Por
outro lado, se aplicarmos simultaneamente um campo dc, 5 quebra
de simetria resultante ¢ tal que, a superposi¢lico da faixa de
veltagem para tunelamento resscnante com a curva de campo
alternado é diferente para os doisl seml ciclos @ uma corrente
média diferente de zeroc & esperada.

Nesse capitulo apresentamos um dispositivo que quebra o
comportamento simétrico sob bias dec, apresentado pelox diodos de
poce quantico com barreira dupla. O dicdo de barreira dnica com
dois degraus, como mostra a figura 3.1, pode ser crescido, por
exemplo, com mudangas bruscas na concentra¢gfo de Al, durante o©

crascimento epitaxial de Al xGaxAs sobre um substrato de n+ -

1~
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GaAs. Uma segunda camada de GaAs fortemente dopada crescida sobre
a barreira funciocnaria como o segundo contato. Essa estrutura nXo
apresenta nenhum estadoe ligado sem blas aplicado (fig. 3.1ad>. Tal
estado pode aparecer no pogo triangular formado na barreira,
através da aplicagio de um bias direte (fig. 3.1b). Sob bias
reverso Cfig. 3.1cd n¥o aparece tal estrutura a,
consequentemente, nenhum efeito de tunelamento ressonante com a
resisténcia diferencial negativa associada ¢ esperado nessa
condi ¢&o.

. Nés calculamos probabilidades de transmiss®o ¢ caracteristicas
de corrente-veoltagem para esse dispositivo, rescl vendo
numericamente a equa¢do de Schroedinger dentro da aproxima¢3o de
massa efetiva. Os resultados apresentados aqui sXo para sistemas
de GaAs/Gal_xAles com X = 0.2 no primeiro degrau da barreira e

x = 0.4 no segundo. A espessura de cada degrau ¢ de 100 A. As
descontinuidades dos fundos das bandas de condugfo, relativas aos

contatos de GaAs s¥o de 0.18 eV e 0.3 eV, respectivamente. As

massas efetivas sZo m = O.067 LN C(GaAs), mT = 0.0836 mo
Cprimeiro degrau), e mT = 0.1002 My Csegundo degrau da
barroira)as.

Na figura 3.2 mostramos as probabilidades de transmissZo como
Tung&o da energia do elédtron incidente, para diferentes valores
de voltagem (diretad aplicada aoc dispositivo. Notamos qué. quando
nZoc ha voltagem aplicada (fig. 3.2a), nXc existem ressonidncias na

probabilidade de transmissfo. Vemos apenaz as oscllagBes bem
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conhecidas para energlas acima de cada degrau da barreira. Ac
aplicarmos uma voltagem direta, um pogo triangular comeca a
formar-se, com a inclina¢g8o do primeiro degrau. Existe um limiar
de voltagem para ligar um estado nesse pog¢o, que depende dos
parametros do dispositivo. Se o dispesitivo discutido aqui esta
sob um bias direto de 150 mV (fig. 3.2b), observamos esse limiar
para a formag3c de um estado ligado, através de um pice na
probabilidade de transmissfo para elétrons com energia incidente
de aproximadamente 130 meV. Aumentandc a voltagem direta aplicada
para 300 mV, observamos um estado resscnante em Eo = 76 meV Cfig.
3. 28c).

Na figura 3.3 mostramos a caracteristica de corrente-veltagem
para esse diodo de barreira dnica para T = 18 K e EF‘ = B84 meV (o

1018 r:m-—:3 nos contateos),

que corresponde a uma dopagem de n+ =
usando a express3o para densidade de corrente dada na eq. 2.8.
Observamos um primeirc pico a 440 mV, devido ac estado quase
ligado no pogo. Esse valor ¢ consistente com o resultade da
figura 3.2c¢c, onde o estado quase ligado para um bjias diretc de
300 mV ainda estd acima do nivel de Fermli do emissor escolhido
para © presente cldlculo da caracteristica de corrente-voltagem.
Sob bias reverso, a densidade de corrente nic apresenta nenhuma
estrutura, na escala da figura, até -1V,

Baseando-nos na figura 3.1, © limite inferior de voltagem
aplicada, para ¢ qual um estado quase ligado aparece abaixo do

nivel de Fermi do emissor, ¢ dado por V_ = CL1+L vV —EF.)/L.

2 1 1
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Para valores de bias aplicado majiores que vV, = CL1+L2)CV2/L1).
qualquer estado quase ligado no pogo cali abaixe do minimo da
banda de condug¢3o do contato emissor. Para o caso da figura 3.3,
temos V_ = 200 mV e V+ = B0OO mV. As estruturas observadas acima
de BS00 mV sio devidas a oscilac¥es guinticas da probabillidade de
transmissic de estados virtuais extendidos.

Os resultados mostrados aqui indicam que o dispositive de
barreira dnica proposto tem uma aplicagBc potencial como
oscllador quantico, semelhante A demonstrada para diodos de pogo
quantico com barreira dupla. Naturalmente teriamos ainda que
levar em conta analises do comportamento do dispositive proposto
aqul sob a aplicagfo de uma voltagem alternada, lembrande sempre
que a hipétese de aproximagSo adiabiatica & valida apenas para
frequénclias que sejam baixas, quando comparadas com o inverso do
tempo de tunelamento da estrutura. A principal diferenga em
relagioc a um diodo de pogo quantico com barreira dupla ¢ que o
presente dispositive pode cperar como retificador ac na auséncia
de um campo dc auxiliar, além de ser, em principio de fabricag3o
mais simples do que a dos diodos de pogo quantico de barreira
dupla. Para fazer compara¢BSes de performance entre dois
dispositivos de tunelamento diferentes, come a frase anterior
sugere, o problema da resposta din&mica dos diodos torna-se
crucial. Estudos teéricos nesse sentido come¢am a aparecer na

1iteratura3°, levando em conta sempre a aproximag®o adiabatica.
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Fig. 3.1. Diagrama do funde da banda de condugXo de um estrutura
de barrelra com dois degraus Cad sem vol tagem aplicada, (b)Y sob
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Fig. 3.2 Frobabllidades de transmissio em fungio da energlia do
elé¢tron incldoente para a estrutura de barrelra com dols degraus
Cad) sem veltagem apllcada, (b)) com voltagem direta V =150mVY, e
Cc) com voltagem direta V = 300mV. ¢ parlmetros do dispositivo no
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4. Tunelamento ressonante através de niveis de Landau

em pogos quinticos

na presenca de alargamento por espalhamento inelastico

4.1 IntrodugXo

Até agora apresentamos resul tados, cujas analises
negligenciavam desvios de hetercestruturas ideais na concepgiio
dos modelos utilizados. Esses desvios - rugosidades nas
interfaces, fonons, desordem de liga ocu estrutural - foram apenas
mencionados como provAvelis causas de discrepidncias entre dados
experimentals e previsBSes tLedéricas. A importAncia dessas
imperfel¢es nas estruturas reais nXo pode, ne entanto, ser
subestimada, posto que esses mencionados desvios sfo fontes de
espalhamentos ¢ elastico e inelastico D>, que podem alterar o
prépric regime de Lunolau@nto. de um regime completamente
coerent.eza. para um intermediario, chamado sequencial4o. até a um
regime completamente 1ncoerentesl. O comportamente geral do
fentmeno de tunelamento ressonante na presenga de espalhamento
inelastico é discutido em dols trabalhos importantes de
Butt.ikersi e de Stone e L.ea41.Essa discussXo ¢ fenomenolégica, no
sentido de que os varios mecanismos de espalhament‘.o nio sZo
levados em conta explicitamente., Um certo progresso tem sido
feitce em relaglio aos fonons, incluidos de forma explicita em
alguns tratamentos tedéricos rocentos4a.

Nesse ceniric, magnetotunelamento ressonante torncocu-se uma
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ferramenta importante, que JA& proveu informacBes experimentais
sobre efeitos de acuimule de carga no poge em estade de
resson&ncia43. tunelamento resonante assistido por fonons e
viclagZo da conservacZo de momente em t.unolamento‘“'. ® a
caracterizagXo de elétrons provenientes de sub bandas
bidimensionais na camada de acumulag¢Xo entre o emissor e o diodo
de pogo quant.ico43.

O objetivoe do trabalho apresentado nesse capitulo ¢ duplo.
O primeiro & discutir idealmente o tunelamento ressonante através
de um pogo quantico na presenga de um campoe magnético
perpendicular as interfaces do dispositivo. O modelo discutido
aqui ja& havia sido proposto e explorado anteriormente por outros
autores45. O segundo objetivo relaciona-se com ¢ fato de que tal
nodel o, ainda que capaz de interpretar os resul tados
experimentais disponivels, apresenta fortes discrepAncias com os
dados experimentais disponiveis. Tendo isso em mente, procuramos
demonstrar a importincia do papel desempenhadoc por processos de

espal hamento inel astico, quando compar amos caracteristicas

corrente-voltagem calculadas com as obtidas experimentalmente.

4.2 Modelo para magnetotunelamento ressonante

Neste capitulo nos concentraremos no efeito do campo magnético
paralelo & corrente. A situagSo de campo magnético perpendicular
A corrente serad analisada, para alguns casos particulares, no

capitulo B. O procedimento geral para calcular a corrente através
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de um conjunto de nivelis de Landau em um pogo quintico tem, como
¢ usual, duas etapas: o calculo da probabilidade de transmiss3o
eletrénica através da  hetercestrutura e uma integragio
apropriada de tais probabilidades de transmiss3o para obter a
densidade de corrente.

Na aproxima¢So da massa efetiva, podemos separar a fungXo de
onda eletrénica numa componente paralela as interfaces da
hetercestrutura de barreira dupla, que é uma onda plana, e uma
componente na dire¢¥o do crescimento ¢ definida aqui como sendo a
diregBo z J da hetercestrutura. Na aproximagZ3c de interfaces
perfeitas ¢ isto &, sem mistura das diferentes componentes,
paralela e perpendicular, da fungfo de onda total 2, o problema
se reduz a4 solu¢gBo de uma equacie de Schroedinger unidimensional
na dire¢fc de crescimento, onde as descontinuidades de banda & de
massas efetivas sfo levadas em conta.

O protétipo da estrutura de barreira dupla estudada nesse
capitulo é o de uma configuracio n’GaAsCemi ssord e
i-GaAl AsCbarreirad ~ 1-GaAsCpogoed ~ 1i-GaAlAsCbarreirad ~
n+GaAcholetor). Consideraremos que apanas os eldétrons com
fungBes de onda derivadas do vale I' da banda de conduglo
contribuem para a corrente de tunelamento. As massas efetlvas
desses elétrons s3o, portanto: m*=0.087mb (GaAs) e m*=0.101mo
para GaAlAs, considerando uma concentraclo de 40% de Al nas
barreiras. Para tal composiglio da liga ternaria, a altura da
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barreira & de Vb=0.3 eV .
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Quando o campo magnético na dire¢Xo de crescimento ¢ ligado,
n%o ocorre uma mistura das componentes paralela e perpendicular
da fun¢ic de onda total, mas as ondas planas na direg¢%oc paralela
se@ convertem em solu¢Bes do tipo de oscilador harmdnico e a
relag3c de dispers@io de elétrons livres colapsa em um conjunto
de niveis de Landau46. A figura 4. 1 mostra esquematicamente a
estrutura eletrénica em espago real dessa situagfo. A equacgioc de
Schroedinger a ser resclvida numericamente & a mesma que no caso
sem campo magnético, mas com um potencial unidimensional efetivo

diferente para cada nivel de 1..ar:daau.1"'B

Vnefsz)=V0Cz)+h{n+1/83[waz)-wa. C4.1)
cnde n=0,1,2... s%0 os indices dos niveis de Landau, wch) 4 a

frequéncia de ciclotron, que depende da massa efetiva e o 4 a
frequéncia de ciclotron para GaAs. O termo VoCz) é¢ o perfil de
potencial ao longo da dire¢Zoc z na auséncla de campo magnético. A
forma local do potencial implica na conservaglio dos indices dos
niveis de Landau, n, através da estrutura de barreira dupla. A
expressio para a densidade de corrente é obtida a partir da
eq.2.4 para T=0K, levando em conta a quantiza¢Zo magnética na
integragio dos momentos paralelos:

5

j=—Cesnh1®> TN_ [ dE T _CE.VDEKE-E+V, c4.2>
m n=0 n f
Cn+d /2 hus,
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onde 8C(x> & a fungdo degrau, Er © nivel de Fermli no emlssor,
lm=Ch/eB)1/2. o comprimento magnético; n ¢ somado sobre todos os
niveis de Landau abaixo de !E:r = TnCE.V) ¢ a probabilidade de
transmiss8o obtida através da solugiio da equag¢Zoc de Schroedinger
para uma energia E com uma dependéncia em rela¢lc aco indice de
nivel de Landau dado pela equagBo €4.1D0. A voltagem aplicada, V,
cai linearmente através da estrutura, segundo o presente modelc.
Esse modeloc fol proposto inicialmente por Gongalves da Silva e
Mendez48 para interpretar resul tados experimentais de
magnetotunel amento resscnante e serd utilizado aqui como ponto de
partida para analisar os efeitos de espalhamento inelistico sobre
magnetotunel amento.

Uma abordagem simples dentro da aproximagio de massa efetiva
descreve qualitativamente as principais caracteristicas de
dispositives de tunelamento ressonante na auséncia de campo
magnético, Por principals caracteristicas entendemecs (vide
capituleo 2) a presenga de um limiar de voltagem para a corrente,
de uma corrente de pico, resisténcia diferencial negativa e uma
razio pico-vale47. Para uma descri¢fo detalhada, no entanto, o
modelo precisa ir multc além para levar em conta um perfil de
potencial realista ¢ inclus3o de efeiteos de carga espacial J e
efeitos de estrutura de banda. No momento nZo existe uma teoria
que aborda consistentemente todos esses aspectos.

Antes de tentar incluir tais sofisticag¢es, podemos nos deter
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sobre a quest3o dos tempos caracteristicos do problema. Se o
tempo de tunelamento ¢ comparavel ou mesmo mals longo gque os
tempos caracteristicos de mecanismos de espalhamento presentes no
sistema fisico real, esses dltimos devem ser levados em conta em
um modelo. Segundo Buttikerai. espera-se gque o espalhameﬁtc
lnelastico de elétrons em tunelamento modifique o© regime de
tunelamento de coerente, onde a meméria de fase & preservada, a
um regime sequencial, onde o espalhamento ineléastico & um
mecanismo de perda dessa meméria de fase. A presenca de tais
mecanismos de espalhamento alarga o plco de probabililidade de
transmissZo na ressonincia em conex3c com © alargamento da
densidade de estados no pogo. .Com issoc em mente, espera-se também
um alargamento, com uma redugio da razf3io pico-vale, na
caracteristica corrente voltagem de um dispositivo de tunelamento
ressonante, predita por uma abordagem simples de aproximagZo de
massa efetiva descrita acima.

Na presenga de um campo magnético longltudinal, as
caracteristicas de corrente -voltagem de um pogo quantico de
barreira dupla mostram as "assinaturas" dos niveis de Landau desse
pogo quantico. O alargamento da densidade de estados pode, no
entanto, transformar essa vis3o qualitativa dada por um calculo
de massa efetiva, baseado na conservagZoc do momento paralelo e

energia total.

33



- dr— - —

—_—
T

Fig. 4.1. Estrutura eletrénica esquemitica de um diodo de pogo
quantico na presenga de um campo magnético B perpendlcualar as
interfaces da hetervestrutura. A separa¢io dos nivelz de Landau &
menor nas barreiras. dado que a massa efetiva nessas reglBes é&
maior gue nos contatos e no pogo. Os nivels de landau no pogo tem
como origem o estado eletrdnico gquase ligado EO @ ostic indlcados

de modo diferente que nas oubras regldes devido ao fablo de que,
na presenga de um campo magnélbiceo nessa conflgura¢fo, exdste uma
quantizagdo em todas as diregBes dentro do pogo.



4.3 Efeitos de espalhamento inelastico
Espal hamento inelastico e oS efeltos de al argamento
consequentes sobre a transmissio ressonante sXo introduzidos de

uma maneira "ad hoc", baseada nos modelos de Stone o Lee‘“ e de

But.t.ikerm. A fungio de onda na estrutura de barreira dupla,
calculada por meic da solugZo de uma equagic de diferengas
finitas, & casada a esquerda e A direita da estrutura com ondas
planas. Esse casamento ¢ felto de maneira a definir uma onda
plana incidente da esquerda, com amplitude unitaria; uma onda
transmitida a direita, com o médulo quadrade da amplitude dado

por T; @ uma onda refletida 4 esquerda, com o médulo quadrado da

amplitude R. A unitariedade de espalhamento,

R+T-=1 C 4.3

¢ automaticamente garantida pelo procedimento de célculo.
Espalhamento inelastico nas barreiras e pogo pode ser modelado
pela adigio de uma parte imaginaria, l"i. na energia apenas nessa
regifo, enquanto que as mesmas ondas planas sZo mantidas A&
esguerda e a direita. Com isso a probabilidade de transmissZo
perto da ressonadncia é¢ alargada e amortecida. Essa probabilidade
de transmisslo, como fung¢io de energia, & equivalente a que se
obtem usando as express@ies derivadas nas referéncias 31 e 41 para
tunelamento ressonante coerente ¢ ou elastico, definido por uma

nela largura de decaimento elastico l"e ) modificadec por
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espalhamento inelastico, quando tomamos r‘i como a meia largura de
decaimento inelastico. O amortecimento e alargamento das assim
calculadas probabilidades de transmissfic e reflex3ioc tem, como

consequéncia, a quebra da unitaridade de espalhamento:

T+R <1 , C 4.4 D
¢ @

onde © subindice e define a contribui¢fo elastica. Isto sugere,
seguindo a referéncia 41, um caminho para estimar a contribuigXo

inelastica, com a imposi¢Zo da unitariedade do espalhamento total:

T +R +T, +R, = 1 , C 4.8 D
e e 1 1

onde © subindice i define a contribuig¢¥o inelastica. E importante
lembrar que um céalculo independente de Ti n3o é& possivel, de modo
que recorremos novamente ac modelo citad031'41. para estimar a

contribui¢Zo inelastica a ser somada A4 probabilidade de

transmissXo total:

T,=Cr,/.ro5T_. C 4.8
i 1" e @
O valor de l"o & obtido numericamente do caso puramente

elastico, enquanto que I', & um parémetro livre. A validade dessa

i
hipétese, derivada para o caso de pogos quanticos de barreira

dupla simétricos, para valores de veoltagem aplicada diferentes de
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zero foi testada numericamente por meio da seguinte condiglo

necessaria:

T = T C14I"
<

Lot /I"ﬁ) <1, € 4.7

i
que se mantem em todos os casos estudados.

No que segue discutiremos a influénclia de espalhamento
inelastico, no esScopo do model o apreseritado, sobre
magnetotunel amento ressonante em estruturas de barreira dupla. O
presente modelo de abordagem difere de trabalhos anterioras‘s.
pelo fato de que efeltos inelasticos s%o incluidos no processo de
tunel amentic em si, em vez de tratar o alargamento através de um
procedimento "a posteriori" de suaviza¢iZo para a caracteristica
de corrente-voltagem. Contribuig@es de espalhamentc inelastico
podem, de acordo com a nossa abordagem, alterar drasticamente os
resultados oblidos por um cilculco puramente elastico. A meia
largura de decaimento inelastico & um par@metro cuja importancia
estd diretamente relacionada a geometria da estrutura crescida.
Quando as barreiras s3o suficientemente estreitas, o ‘decaimento
elistico pode ser grande o suficiente para que a vida média do
estado quase ligado no pogo seja multe curto, de mode que o
espalhamento inelastico nZo ocorra de maneira apreciavel. Além
disso, tal alargamento elastico, ligado A4 @espessura das
barreiras, pode afetar as caracteristicas de corrente voltagem de

uma maneira qualitativamente similar aoc efelto de espalhamento
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lneldstico em dispositivos com barreiras espessas.

4.4 Caracteristicas de corrente-voltagem

Nessa secglo mostramos as caracteristicas j~V para pogos
quanticos de barreira dupla simétricos na presenga de um campo
magnético longitudinal. ©Os Gniceos parametros varlados s3o a mela
largura de decaimento ineléstico, largura de barreira ¢ variag¢lo
do decaimento elastico ) e densidade de portadores nos contatos.

Na auséncia de um campo magnético, a corrente de tunelamento
ressonante aumenta monotonicamente, comecande num limiar de
voltagem - quando um estado quase ligado do pogo se alinha com o
nivel de Fermi do emissor — até A& voltagem de corte - quando esse
estado quase ligado cruza o fundo da banda de condugi3o do
emissor. Para voltagens aplicadas maiores, a conservagdc de
momento paralelo e energia total n3ec ¢é¢ malis satisfeita
simul taneamente. Numa integra¢Zo numérica da corrente, o pico
dessa caracteristica corrente-voltagem de forma triangular &
suavizado e deslocado para valores de voltagem aplicada mencres
que a de corte € capitule 2 3. Essa & uma caracteristica .goral de
elétrons tunelando de um emissor tridimensicnal, através de um
poco quaAntico com natureza bidimensional47. Quando o campo
magnético ¢ ligado, © gis de elétrons livres nos contates &
quantizado e a densidade de estados constante no interior do pogo
é convertida numa escada de niveis de Landau, que tem no nivel

eletrédnico quase ligado sua origem de energi a32. Essas alteragBes
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introduzidas na densidade de estadoz se refletem em mudancas na
corrente de tunelamento. Num quadro idealizado, onde tomamos os
niveis de Landau como sendo fung@es delta, esperamos saltos
abruptos na corrente, toda vez que um nivel de Landau do pogo
cruza com niveis de Landau de mesmo indice do emissor. Com o
aumento do campo magnético, a degenerescéncia de cada nivel de
Landau aumenta, reduzindo o numerco de niveis de Landau ocupados
no emissor. Consequentemente, © nimero de saltos na corrente
diminul, aoc mesmo tempo que a altura dos mesmos aumenta ¢ maior
nimero de elétrons disponliveis para tunelar a um dado valor de
voltagem aplicadaa 2. Por outro ladeo, ao dimlnuirmcs © campo
magnético,o0 nimero de saltos na corrente aumenta com a diminuilgXe
da altura de cada um deles; de modo que para campos magnéticos
pequenocs, a caracteristica corrente-vol tagem de
magnetotunel amento ressonanle se aproxima assintoticamente ao
casc de campo magnético nulo.

Esse comportamento pode ser observado na figura 4.2, para o
caso puramente coerente CF1=O). Aqui as barreiras tem uma
espessura de 50 A ( correspondendo a Feg 0.1 meV 3. Alguns desses
resultados se assemelham aos da ref. 485, onde, no entanto, as
densidades de corrente sio multc mencres, dado que as barreiras
consideradas nessa referéncia s¥o mulito mais espessas.

Na figura 4.2 vemos que a caracteristica j-V modifica-se

continuamente com o aumento do campo magnético. A B=2T temos um

total de 18 saltos devidos A sucessiva entrada em ressonincia de
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um nimerc igual de nivelis de Landau, onde a forma geral da
caracteristica j-V para campo magnético nulo ainda ¢ dominante.
No caso seguinte, para B=ET, as mesmas estruturas esti%c melhor
resclvidas com a separagiio malor entre os niveis de Landau. Para
B=10T as estruturas fortemente pronunciadas, devidas a trés
nivels de Landau ¢ os Unicos que ainda entram em ressonfincia para
esse valor de B D, exibem uma forma completamente distinta do
caso com B=0T. Além disso, podemos observar 'a evoluglo dessas
estruturas na corrente de tunelamento ressonante ao aumentarmos
mals ainda © campo magnético, até o limite quintico extremo de
apenas um uUnico nivel de Landau € B=28T J entrando em
ressonancia.

Por outro lado, resultados experimentals disponiveis nZo
apresentam essas esiruturas diretamente nas medidas de corrente.
NZo se observa nenhuma regilio de resisténcia diferencial negativa
adicicnal e, de fato, nio aparecem mudangas significativas na
caracteristica J-V até valores bem altos de campo magnético
¢ B=18T J: em desacordo com a predig3o tedrica. Na verdade,
estruturas devidas a quantizaclic magnética sio vistas apenas na
condutancia45 C figura 4.3 D.

O efeito de introduzir um alargamento que pode ser atribuido a
espalhamento inelastico é mostrado na figura 4.4. Aqui comparamos
as caracteristicas j-V a B=10T e B=185T para o mesmo dispositivo
da figura 4.2. Resultados para varios valores de TI' s3o

i

mostrados e as densidades de corrente sXo calculadas para
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probabilidades totalis de transmiss¥o CTtot=T¢+T:L>‘A introdugfio do
mecanismo de alargamento 1inelastico altera drasticamente o
cdlculo no limite coerente em dois pontos: 1), as regiies de
resisténcia diferencial negativa adicionais desaparecem
progressivamente com o© alargamento e 141D, a forma da
caracteristica j~V modifica-se progressivamente no sentido de
recuperar o limite de campo magnético nulo. Para l"1 =4meV,
estruturas devidas a niveis de Landau, calculadas para B=BT, sio
vistas apenas na condutlncia. A interpretagio fisica ¢ bastante
simples: o mecanismo de alargamento introduzido amcortece e alarga
o pico na transmiss3o. O mesmo ocorre com a estrutura ldealizada
de fungPes delta para a densidade de estados no pogo. Para I"i
suficientemente grande, a densidade de estados noe  pogo
assemelha-se muito mais a um fundo constante, com o que temos uma
densidade de estados similar a de um pogo quanticeo sem campo
magnét.ico. Apesar disso, devemos notar que mudangas nolLAvels
ocorrem na forma da densidade de corrente, mesmo quando a
separ ag¢3o, ho.\c entre os niveis de Landau & uma ordem de grandeza
maior que I‘i. Isso pode ser verificado na figura 4.4 para o caso
de B=18T. Aqui hwc=25mev e, para I"i =2ZmeV, a resisténclia
diferencial negativa relativa aoc primeirco nivel de Landau
resscnante sofre uma sensivel redugfic, enquantoc que o segundo
pico de corrente é ressaltado apreciavelmente.

Como Jja4 fol mencionado, as caracteristicas j-V apresentadas

aqui, correspondem a probabilidades totais de transmissXo, que
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sfic calculadas através das equagBes (4.8) e (4.7).Dessa maneira a
corrente devido apenas a Te na presenca de espalhamento
inelastico escala com a densidade de corrente total. Na "parte
elastica da corrente', a razlo picosvale diminuli devido & reduglo
das correntes de pico, engquanto que as correntes de vale
continuam essenclalmente as mesmas que para Fi=0. Por ocutro lado,
as correntes de pico nos calculos de corrente total ¢ soma das
contribui¢Bes elistica e inelastica D apresentadas na figura
4.4 s¥o de mesma ordem de grandeza daquelas obtidas para o caso
puramente elastico; enquanto que as correntes de vale aumentam,
em relaglo aos cilculos puramente elisticos, levando também a uma
diminui¢io da raz3o pico-vale. Devemos chamar a atengfo para essa
diferenga dos dois resultados. O comportamento da parte eléastica
da corrente fol analisado independente por Gupta e Ridlay48. que
a consideraram comc sendo a corrente total, admitindo que o
espalhamento inelastico leva a uma dissipagiio da corrente. O
modelo de Stone e Lee se basela na manuteng¥o da unitariedade de
espalhamento. O resultado para a corrente total apresentado por
nés é obtido a partir de uma aproximag¢iic felta sobre um resultado

obtido exatamente, Te como funglo de T gqua leva a um

i »
compor tamento da caracteristica correntée-vol tagem
qualitativamente de acordo com oS dltimos resul tados
experimentai sao: a corrente de pico & razocavelmente bem descrita

por um cialculo puramente elastico, enquanto que a corrente de

vale experimental ¢ multo maior que a cobtida pelo mesmo cilculo.
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Devemos lembrar que o aumento na corrente de pico, na presenga de
espal hamento inelastico, ¢ devido & aproximagfo de l"0 constante
em fun¢glo da wvoltagem aplicada. Na verdade I‘e aumenta com o
aumento da voltagem, levando a uma diminui¢Zc na transmissXZo
total. Essa variagZc &, no entanto, pelo menos uma ordem de
grandeza menor do que a gque ocorre com a corrente de vale, de
modo que a aproxima¢lo de 1"0 constante n¥o invalida os resultados
obtidos aqui,

Um efeito de alargamento similar ao obtido com a inclusXo de
espalhamento ineldstico pode ser obtido com a simples diminui¢3o
da espessura das barreiras ¢ aumentoc de I‘e J. Esse efeitoc pode
ser visto na figura 4.5, onde tLomamos o pogo quiantico das figuras
4.2 o 4.4, mas com barreiras mais estreitas. Podemos ver aqui que
as estruturas relacicnadas com os ni{veis de Landau, que aparecem
nas caracteristicas j}-V a B=10T para o dispositivo com barreiras
de SOA, desaparecem quase dque completamente, quando as barreiras
s8¢0 reduzidas a uma espessura de 20A. Nesse caso extremo, a meia
largura eldstica & de 7meV, indicando gque, tomando os mesmos
valores de l"i discutidos acima, a contribui¢Sce inelastica A
corrente & menos importante; n3o apenas quantitativamente, mas
principalmente para explicar qualitativamente a Tforma das
caracteristicas J-V correspondentes. Esses resul tadoes nos
indicam que estudos sistematicos, com amostras de pogos quanticos
com larguras de barreiras diferentes, para tentar diferenclar

entre contribuli¢Bes coerente @ sequencial para a corrente de
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Fig. 4.2. Densidades de corrente de magnetotunelamento ressonante
enm fungleda voltagem aplicada para um pogo quintico de barreira
dupla com diferentes campos magnétlcos aplicados na direcio da
corrente ¢ parmetros do dispositivo no Lexto . Esses resultados
nunéricos sZo para o caso coerente, ou seja, sem alargamento
inelistico C l"i = 0 ). A dopagem dos contatos emlssor e coletor &
+_ 18 =3 o .
de n = 10 “cm em todos os casgs, cpm excessio para a curva
tracejada, calculada para n = Bx10 cm .
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Fig. 4.4. Caracteristicas de densidade de corrente - voltagem
para a mesma estrutura da figura 4.2 com diferentes valores para
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Fig. 4.5. Caracteristicas de densidade de corrente - voltagem no
limite coerente para a mesma estrutura da flgura 4.2 com
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Fig. 4.8 CGrafico de felxaes derlvado da filgura 4.2. 0Oz circulos
indicam a posi¢lo dos saltos nas densidades de corrente que
aparecem na figura 4.2. As linhas chelas mostram a evolugio
continua desses saltos como fungfo da voltagem e campo magnético
aplicadeos., O cruzamento dessas linhas com as retas horlzontais
indicam as posig¢Ses das quedas abruptas na densidades de corrente
em fun¢fo do campe magndtlico aplicade a diferentes valores
fixos de voltagem mostradas na figura 4. Ta.



tunelamento, devem <cer tomados com culidado, devido a essa
competigSc entre meias larguras eléstica e inelastica da
transmiss3o. Em tal estudo, as eventuals resisténcias diferencials
negativas subsidiarias devidas acos nivels de Landau, detectadas em
dispositivos <com barreiras espessas, devem ser suavizadas
progressivamente em dispositiveos com barreiras mais finas,mas com
todos o©s outros parimetros estritamente idénticos (¢ com o
objetivo de garantir, tanto quanto possivel, o mesmo alargamento

inelAdstico de um dispositivo para outro J.

4.8 Caracteristicas de densidade de corrente-campo magnético

Nessa secgfo discutiremos as oscilag®es quanticas em correntes
de tunelamento ressonante como fungio do campo magnético a bias
fixe. Caracteristicas de corrente-campo magnético tem sido
apresentadas na literatura para diferentes tipos de
hetercestruturas e diferentes orientag@es de campo magnético.
Essas correntes de tunelamento exibem, geralmente, oscilages
periddicas em 1/B. No caso de heteroestruturas de barreiras
duplas, essas oscilag®es j4 foram estudadas como instrumento de
andlise da estrutura de sub bandas nas camadas de acumulag3o,
formadas na interface do contato emissor, e do acimule de carga no
interior do pog¢o quantico, durante o tunelamento ressonanto4g

A condig3o de ressonincia para cada nivel de Landau, como
fung%o de bias e campo magnetico aplicados, aparece resumida no

"grafico de feixes" da figura 4.6. Os circules vazios mapeiam o
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limiar para os saltos de corrente ¢ relacionados com a entrada em
ressondncia dos niveis de Landau J, que aparecem nas
caracterisitcas j-V da figura 4.2. O valor de campo magnético,
para o qual um dado nivel de Landau de indice n entra em
ressondncia com a energia de Fermi no emissor, & dado pela

seguinte relacio:
C Ef - EWC\D 3 = Cn + 1/2>heB/m’ ' ¢ 4.8 D

onde EZWC\D ¢ o nivel de energia do estade quase ligade nc pogo,
en funglo da voltagem aplicada. De fato, as linhas continuas da
figura 4.8 sXo cobtidas da eq.C 4.8 0, usandce a massa efetiva do
GaAs, Er=54mev (¢ correspondendo a uma dcpagem de c¢ontato de
n+=1018cm_3) e EWC\D=EO-—9V/2. onde E0=101 meV ¢ o nivel de energia
do estado quase ligadoc a zero bias.

Para um dade valor de bias aplicado, o numero de nivels de
Landau que podem ser acomodados abaixo do nivel de Fermi, depende
do campo magnético através da eq. C 4.8 D). Ao aumentarmos o campo
magnético, sucessivos niveis de Landau s3o puxades para energlas
acima da energia de Fermi no emissor, dande origem a quedas
abruptas na caracteristica j-B a bias fixo. Os valores de B, para
os quais essas quedas ocorrem para o presente dispositivo, sfo
dados pelos cruzamentos das linhas do grafico de feixes com as
linhas horizontals Liracejadas da figura 4.6, O comportamento

oscilatério da caracteristica j-B & periddico em 1B, com um
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periocdo, Bf" dado por:

B, = Cm sehd( Ec — ECWV D . C 4.9

f

Essas oscila¢®es no magnetotunelamento sfo mostradas na figura
4.7éa) para a mesma estrutura da figura 4.2, <com I"i=0. A
estrutura de dente de serra bem definida & caracteristica de
sistemas eletrénicos bidimensicnais e o comportamento periddico
em 1B pode ser facilmente verificado. O nosso modelo nEc leva em
conta efeitos de curvatura de bandas, de modo que oscllagSBes
devidas a eventuais sub bandas bidimensionais na camada de
acumulagZo na interface com o emissor n¥o podem ser calculadas.
Por outro lado, podemos incluir o efeito de oscilagBes do nivel
de Fermi de volume, que também ¢ periddico em 1/B. Se levarmos em
conta essas oscllagBes, os circulos do grafico da figura 4.6
oscilariam em torno das linhas continuas calculadas para uma
encergia de Fermi constante ¢ a de B=0 D.

O efeito da inclusZo dessa oscilagio da energia de Fermi do
volume pode ser apreciado na figura 4.7Cbl), onde um segundo
conjunto de oscila¢Bes estad superposto aquelas devidas aos
niveis de Landau no pogo. As setas na figura 4.7(b) indicam os
maximos na variaciZo da energia de Fermi do contato emissor com o
campo magnético. No caso onde a voltagem aplicada é pequena, os
dols conjuntos de oscilagBes sZo perfeitamente distinguiveis, mas

para os casos de voltagens aplicadas mals altas, os dols pericdos
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de oscilac¥o s¥o similares, nEo permitindo uma distingXKo clara
entre eles. Apesar disso, dols aspectos interessantes podem ser
observades, onde a inclusZo de varia¢®es na energia de Fermi em
funcSo do campo magnético muda qualitativamente as
caracteristicas j-V calculadas. Primeiro, no caso de O0.11V,
cbservamos que perto de um méximo para a energia de Fermi em
B=13T, o primeiro nivel de Landau do pogo velta a entrar em
ressonancia, provoecando um forte pico na densidade de corrente.
Segundo, no caso de V=0.13V, essa mesma variag¢¥c na energia de
Fermi desvia a estrutura perto de B=20T na figura 4.7Cad) para
um valor de campo magnético apreciavelmente maior.

A forma das oscilagBes na figura 4.7 estd em claro desacordo
com resultados experimentais da literatura4g. onde essas
oscila¢®es n¥o apresentam a estrutura de dente de serra t¥o bem
definida. As figuras 4.8Cad e 4.8(b) mostram caracteristicas j-B
equivalentes as da figura 4.7, mas com a inclus3o de uma meia
largura inelastica diferente de =zero, Fi=amav. que altera
compl et.ament.e a forma das oscllagles. Lembramos que
caracteristicas j~B em forma de dentes de serra foram observadas
para eletrons tunelando para féra de um pogo quénticos formados
na interface de um heterojun¢Zo simplesso. No casoc de eletrons
iridimensicnais, tunelando através de um poge quintico, as

caracteristicas j-B encontiradas na litoratuna4° assemel ham-se

muito mais As mostradas na figura 4.8.
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8. Tunelamento eletrdnico na presenga de um campo magnético

perpendicular a corrente

5.1 Introduglio

A disponibilidade atual de campos magnéticos intensos e de
hetercestruturas semicondutoras de alta qualidade, tem permitido
um apreclavel avan¢o no estudo experimental de magnetotransporte
em sistemas eletrdédnicos bidimensionais. Grande parte desse
esforgo é dirigido ac que se conhece por configura¢fo geoméirica
do efeito Hall quaAntico, onde o campo magnético B & perpendicular
as correntes eletrdénicas. Un problema correlato, que Vvem
despertando interesse, ¢ ¢ do efelito de um campo B transversal a
uma corrente de tunelamentc em um sistema de uma simples
barreirasi. Nessa configurag¢3o cbserva-se que a corrente 1, para
um dado valor de bias V, decresce monotonicamente com o aumqnto

de B, sendo que as derivadas segundas, dai/dBa. apresentam

oscil agBes qu&nticass2 . A andlise desses experimentos & feita
geralmente por meio de uma abordagem semicléssica53. ou por meio
de argumentos qualitativos sobre o efeito do campo magnético
scbre os estados eletrdénicos.

Un estude mais completo desses experimentos, baseado em
cdlculos meciAnico-quanticos das correntes de tunelamento n3o é
ainda de uso corrente. Uma abordagem nesse sentido foli iniciada

54

por Brey et al . Una extensZoc dessa abordagem para a

interpretagfo de experimentos de tunelamento ressonante em pogos
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quinticos na presenga de um campo magnético transvorsalss fol,
recentemente, desenvolvida pelo mesmo grupo

Nesse capitulo apresentaremos uma generalizagZ%c do método de
Hamiltoniano de transferénciaaa para estudar o tunelamento
através de uma barreira tnica na presen¢a de um campo B paralelo
as interfaces. Com esse método estudaremos dois sistemas de
barreira dnica diferentes, em um deles o emissor e o coletor sZXo
semicondutores semi infinitoss7 e, no outro, o coletor &

substituido por uma suporredeBB

8.2 Estados estacionarios na presenca de um campo magnético

Antes de introduzir os elementos caracteristicos de um
problema de tunelamento, esbocaremos os efeitos de um campo
magnético, aplicado ao longo de um dos eixos principalis de um
cristal, sobre a estrutura eletrédnica desse mesmo cristal. O
potencial cristalino perliddico -] definido por
UCr)=UCr+axux+a u +azuz) e o campo magnético & Bux com o calibre

Yy
A=C0O,-Bz,0>. Assim, a equag¢Zo de Schroedinger

[ 12mC P ~ eA D2+ UCr) Iy Crd = By, Crd ¢ 5.1 5
transforma-se em

[—ha/amCCikx+6/8x)a+Cikz+a/02)a+ciky+1eBz/h+a/ay)a)+UCr)]ukCr)=

E Cro, ¢ B.2 >

K 'k
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onde tomamos a forma usual

¥ Cro=u et " ¢ 8.35
A equag3o C B.2 ) sugere, para recobrar a condi¢3c de Bloch
generalizadasg. a seguinte transformagio de calibre:

A s Ae-iyeBpaz/h

, ¢ 5.4 O

onde p ¢ um numero inteiro. Com isso introduzimos uma nova
periodicidade wk+g: ¥,» com gm=eBazuy/h. superposta sobre a
periodicidade cristalina: anuy/ay. Se a razio entre a nova
pericdicidade e a cristalina n%c ¢ um numerc racional, o sistema
apresenta uma incomensurabilidade e, consequentemente,
propriedades muito interessantessg. Por outreoe lado, recobramos
uma periodicidade perfeita no caso em que essa razZo é um nhumero
racional qualquer. Em muitos casos, no ontanto.' os parmetros da
rede cristalina s3o muito mencres do que o comprimento magnético,
1m=Ch/eB)1/2=256/¥B A CB em Teslad, de mode que gm<<gy. Com isso
podemos tratar o Hamiltoniano dentro da aproximagZc de massa
efetiva para o potencial cristalino U(rd, onde gm=Caz/1i)uy é a
Gnica periodicidade que aparece explicitamente no problemaﬁo.Essa
discusslo & necessaria para estabelecer uma abordagem aco

problema. Felizmente a aproxima¢io da massa efetiva, que vinhamos

usando até aqui, ¢ valida para todos os valores de campo
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magnético utilizados nos cdlculos descritos nesse capitulo. Uma
vez justificada a aproximag¢do da massa efetiva, precisamos
introduzir no hamiltoniano o potencial unidimensional, VbCz). que
define a barreira. Os estados estacionariocs de todo o sistema sZo
obtidos da equagfe de Schroedinger, que na aproximacico da rfuassa

efetiva assume a seguinte forma:

tchaki/am?z))-Cha/a)a/asz*Cz>>’1a/az+cezsa/am*Cz>>Cz+hky/eB>a+
v 2 let K%t K ezy = Bet Xl Ygcay |, B®

Notamos claramente nessa equac¥o a mistura entre k)r e zZ
introduzida pelo campo magnético. Muitas vezes & Gtil relacionar

¢ numero quiantico ky com um centro de érbita eletrénica
z =hky/eB=1 k. . ¢ 5.8 3

A discuss3o dos resultados fisicos que aparecem no que segue,
4 simplificada com a aproximagio de massa m*Cz) constante na
eq. (5.8, Também utilizaremos essa aproximagZo nos célculoes
apresentados nesse capitulo. Com isso obtemos uma relagioc de

dispersio

E=0Zk Zan™+E , ¢ B.7°3
x n.ky



onde os niveis magnéticos En K %o obtidos através da solug¢lo de
[ ]

Yy

[-Cho am™> 85027 +eP B rem cz 4z B4V, C2D-E PRUIIINE T
Para um dado valor de ky ¢ ou z, >, a equaglo ( B.8 DO
unidimensional pode ser resolvida numericamente por meio de um
método de elementos finitos. Na figura 8.1 mostramcs
esquenaticamente as curvas de dispers3o En.ky' onde indicamos
também que os estados nos anticruzamentos de bandas tem fungles
de onda que se dividem dos dois lados da barreira. Os autcestades
que estXo longe desses anticruzamentos tem funglBes que se
concentram em apenas um dos lados da barreira. Os estados nos
anticruzamentos formam ©s canais para magnetotunelamento, pols
s¥o os Unicos que permitem a pacotes de onda, incidentes em um dos
lados da barreira, passar para o outro lado. Esse processo de

tunelamento pode ser adequadamente tratado com o usco do método de

Hamiltoniano de transferéncia, que descreveremos a seguir.

5.3 Método de Hamiltonlano de Transferdédncia

para Magnetotunel amento
Esse método & uma formulagio dependente do tempc do problema

22‘ £

de probabilidades de transmissZioc através de barreiras
baseado na separa¢¥o do hamiltoniano total em duas regides
espaciais, esquerda e direita (ver figura B.1). Podemos entio

escrever que
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H=HL+VL=HR+VR N ¢ 6.9
com H=HL A esquerda da barreira e H=HR a direita da barreira.
Além disso, HL e HR precisam ser definides de tal maneira que
seus autoestados |L> e |E> estejam localizados também A esquerda
e a direita da barreira, respectivamente. As fungBes de onda
¢LCr)=<r|L> e ¢kCrD=<r|R> podem ser consideradas como pacotes de
onda do problema real. Desse modo os processos de tunelamento sdo
descritos por uma teoria de perturbagfo dependente do tempo, que

fornece as probabllidades de transmissZo entre um estade inicial

¢LCr) e qualquer estado final ¢RCr) possivel em termos de uma

espécie de regra de ouro de Fermiaa

P = 8n/h|<R|VL|L>|26CE

LR -E_J . C 5.10 O

L "R

Com um pouco de manipulaci%o algébrica essa expressio pode ser

escrita como

2
PLR- aﬂ/thLRI GCEL-ERD , ¢ B6.11 >

onde

= _nE o X -
T p=C-h"/2m O [Co Vg -4 Fp 0. dS, o - ¢ B.12 O

A corrente & calculada socbre uma superficie SLR que Ssepara as

regi%es esquerda e direita. Em uma dimensZXo, a integral se reduz
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ao cdlculo da corrente em algum ponto da barreira. Esse método
tem, evidentemente, a restri¢iio de ser um método perturbativo.
Sua validade se limita aos casos onde o espectro de H seja
aproxi madamente descrito pela combina¢io dos espectros de HL e de
HR' Essa compara¢fo ¢ feita na figura 6.1, onde vemos que a
relagio de dispers3o de H ¢ figura 5.1a D) é uma perturbagXo das
relagdes de dispers3o de HL e HR ¢ figura 8B.1b 3.

O procedimento pratico para o calculo das probabilidades de
transmiss3o se divide em trés etapas, a saber:
i3 resolver duas equagles de Schroedi nger unidimensionais
(eq.5.8), uma delas com VbCz)=HL @ a outra com VbCz)=HR
(£fig.S.1bd.

110 identificar os cruzamentos entre as duas relagBes de
dispersXo, Ek.ky e ERn'.ky

1iid calcular as egs. 5.11 e 5.12 apenas para os autocestados
correspondentes a esses cruzamentos.

Deve ser lembradeo que esses cruzamentos correspondem aos
anticruzamentos na relag3o de dispersioc para H, sendo esses os
Unicos canais de tunel amento. Uma vez calcul adas as
probabllidades de transmissXo de elétrons da esquerda para a
direita, a corrente ¢ computada levando-se am conta a ocupag¢io
dos estados iniclals e finais. Isso requer o calculo do nivel de
Fermi em cada contato na presenga do campo magnético, como ja

haviamocs mencionado no capitulo 4. Com essa informagZo em mios, a

densidade de corrente é¢ obtida através de uma soma apropriada de
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todas as probabilidades de transig¢Xo eontre niveis ocupados a

esquerda e niveis desocupados 4 direita. Para T=0K, temos

_ 2
j=C2es2ntdE__, _rdkxdkleLRCE.ky) 1< x

L _L R __.R
[BCEF En.ky)‘GCEF‘En'.kyjjécg

L R
mky Ent . ky® * ¢ 5.13 )

cnde n e n' s3o indices dos nivels magnéticos de HL e HR'
respectivamente. Na equaglic B.13 a integral em kx é trivial, ja
que para essa varlivel as relagcBes de dispersiioc sXo parabdlicas.

A integral em ky ¢ calculada com o uso de um artificio,

L EX y=6¢k kS [dCE” | -ER S /dk
y ¥ Yy y

6CEn.ky— n',ky nyky n’,k

[c » ¢ 5.14 O
y

¢
onde ky corresponde a um cruzamento nn’, ou seja, Jquando

L R

Enky=En’ky'

Com um pouco de &algebra chegamos a uma expressXo

final para a densidade de corrente:

-ER 3 /dx
N

_ » =2 c. .2 L
§=C2ovan™> CnhDE 1T, k5> (27 |dcE] e
[YCEE-E 3¢ocEN-E 3-6CER-E 33 +C¥CEE-E >—vCER-E 3)6¢E 26¢EN-E 331
F "¢ F "¢ F ¢ F "¢ F "¢ c F "¢ *

¢ B5.15 D

onde a soma & sobre todes os cruzamentos com energia Ec
discutidos acima. Nessa eq. B5.18 a origem de energia é dado pelo

funde da banda de condugio do emissor A esquerda.
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Fig. B.1. (ad) RelagBes de dispersi3o E ¢ curvas tracejadas 2

hnky
do hamiltonlano H para um estrutura de barreira danlca. A curva
conbinua e fina representa a probabillcade e Jdensidade de un
estado pertoe de um cruzamento entre as curvas de dispersso C

indicado por um cireule chalod., (b3 Hamilbtonianos modelos, HL e

HF" para resolver o problema indicado em (ad pelo nébtodo de

hamilteniano de transferéncia. As linhas tracejadas indicam as
relagdes de dispersio para HL. e HR'



B.4 Oscilag¢Bes quanticas ¢ resisténcia diferencial negativa
em magnetotunel amento n3o ressonante

Vimes até agora que a aplicagio de um campo ma-gnético
perpendicular a corrente de tunelamento através de uma barreira,
leva ao aparecimento de uma série de canais de tunelamento
relacionades com anticruzamentos na relag3ic de dispersio
olotrénica84. O propésito agora & discutir duas importahtes
consequéncias da estrutura fisica desses canais. A primeira é que
a corrente apresenta oscilaglies como funglo de B para uma dada
vol tagem aplicada a barreira, como - fol obser vado

axperimantalmentesa'57.

Discutiremos como esse fendmeno compete
com as oscilagBes do nivel de Fermi de volume no emlssor, quando
variamos o© campo magnético. A segunda consequénclia & mails
instigante ainda. Sob certas condl ¢Bes, a corrente de
tunelamento, através de uma simples barreira com campo B paralelo
as interfaces dessa barreira, apresenta resisténcia diferencial
negativa em um processo n8o ressonante.

Para analisar essas questBes utilizamos o modelo descrito

acima, incluindo, porém, duas generallza¢des importantes.

Primeiro, incluimos a possibilidade de um caso assimétrico, onde

87

um semicondutor n¥o degenerado faz o papel do contato emissor
enquantoc que o contato cecletor permanece degenerado como nos
casos discutidos até agora. Nessa situag8c o processo de
tunel amento ocorre a partir de apenas um nivel magnético no

emissor para varios nivelis no coletor. Segundo, 1incluimos no
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perfil de potencial o efeito de entortamento das bandas devide as
camadas de acumula¢lo e depleglo, que aparecem perto das
interfaces da barreira, de modo que a voltagem total aplicada nXo
cal mais exclusivamente na regiZfo da barreiraﬁl

O primeiro caso estudado refere-se ac dispositivo descrito na

ref.57 , que consiste de uma barreira de 230A de Ga Al As
0.69  ©O.97

15 3

entre um substrato nZIo degeneradoe de GaAs CN9=1.7x10 em D e um

pertXo degenerado de GaAs (Ng=0x1017cm-3). A relagiico de dispersio
desse sistema, com um campo magnético aplicado paralelamente A
barreira e com uma voltagem V aplicada, aparece esquematizado na
figura B8.2. A figura 5.3 mostra a densidade de corrente para esse
sistema como fun¢g8oc de 1/B e V=0.4V. As oscllag@es perilédicas sio
devidas & abertura sucessiva de novos canals de tunelamento (
anticruzamentos na relagfo de dispersiio e ‘eruzamentos no método
de hamiltoniano de transferéncia utilizado para calcular as
correntes de tunelamentod entre os dois niveis de Fermi, quando B
é variado. Esse comportamento periédicd pode ser entendido em
termos das posi¢@es dos cruzamentos com respeito A barreira. ©
painel superior da figura 8.3 mostra que cada canal de
tunelamento se move linearmente com 1B, Além disso, quande o©
cruzamento esti acima do nivel de Fermi do emissor ( que esta
acima em energia do nivel de Fermi do coletor J, ele nlBo
contribui para a corrente através da barreira. Esse corte de
sucessiveos canals de tunelamento também & linear em 1B, como

mostra a figura S5.3. Portanto, a densidade de corrente apresenta
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oscilacBes em 1B com periodo Ai' Esse mecanismo, devido a
presenga das interfaces da barreira, n3o é o Unico capaz de esse
tipo de oscilag¢Bes periddicas. Superpostas a essas oscllagBes,
aparecem outras similares de periode Ab. proeduzidas pela
dependéncia do nivel de Fermi de volume nos. contatos com o campo
B. Essa dependéncia ¢ muito pequena no casc de um substrato nZo
degenerado, mas pode ser responsavel por fortes oscilag¢g@es
periddicas em 1B para sistemas com dois contatos de
semicondutcores degenerados. Na figura 5.4 mostrameos 'a densidade
de corrente em fungfo de 1/B, através de uma barreira de 200A de
Gao_daAlonAs com uma voltagem aplicada de V=0,3V, entre dois
meios de GaAs com uma dopagem de :l.O1 ch—a. Dolis conjuntes de
oscllagBes sZo claramente observados. Essa dependéncia de J com B
nostrada nas figuras 5.3 e 5.4 foi, como dissemos, obser vada

experimental mente o= o7

A existéncia de dois conjuntos de
osclilagBes diferentes em 1B fol detectada claramente em alguns
casossa ¢ ainda que atribuidas a outras origens 2, enquantoc que
em cutros casos héa apenas indicagBes de um segundo conjunto de
oscila¢69387'ﬁa.

Un fendmeno mails importante aparece quando a corrente é
estudada como fungfo da voltagem aplicada para um campo magnético
fixo. De um ponto de vista semiclassico, o campo magnético curva
as trajetérias dos elétrons, de tal maneira que, para um dado

valor de B, uma wvoltagem limiar & requerida para se ter uma

corrente de tunelamentc. A descrig3o quantica & que esse limiar

64



corresponde ao potencial necessario para abrir o primeiro canal
de tunelamento, que se manifesta por provocar um aumento tipo
degrau na corrente. O aumento continuo da voltagem aplicada
abaixa a energia desse canal de tunelamento mais rapidamente do
que diminui a altura da barreira. 0O efeito resultante & uma
barreira efetiva mails alta para os elétrons. Isso provoca uma
diminui¢8c da probabilidade de transmissZc e, consequentemente,
da densidade de corrente, como mostra a figura 5.5 para o mesmo
sistema da figura 5.3, para diferentes valores de B. Essa ¢ a
origem da resisténcia diferencial negativa que aqui nZo esta
conectada com efeitos de resscnancia, que s¥o os mecanismos
comuns para produzir esse fendmeno. Quando a voltagem aplicada ¢
suficientemente alta, um segundo canal de tunelamento ¢ aberto e
o processo Se reinicia (figura B.8). Essas estruturas produzidas
pelo campo magnético s8o superpostas ao aumento exponencial usual
da corrente com a voltagem applicada a barreira7. Portanto, cada
pico de corrente se move para valores mais altos de voltagem com
- o aumento de B, com sua intensidade crescendo exponencialmente.
Como a corrente de vale apresenta o mesmo comportamento, mas com
um fator exponencial menor, a razfoc pico-vale da resisténcia
diferencial negativa também aumenta exponencialmente com B, como
mostra o quadro inserido na figura B8.85. A raz3o pico-vale diminui
para canais mais altos, mas o comportamente qualitativo de todos
eles ¢ o mesmo. Esse comportamento nZXo foi, no entanto, cobservado

experimentalmente até agora.
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Fig. 5.2. Perfil de potenclal para uma estrutura de barreira
unica com contatos dopados assimétiricamente, incluinde o
entortamento das bandas devido a efeitos de cargas espaciais. As
linhas tracejadas mostram os nivels magnéticos como funglio de ky

ou os centros de 4rbita assocliados.

Filg. 5.3. (a) Posi¢g3o ( linhas continuas 2 ¢ em A ) dos canals de
tunelamente como fungZio de 1B ¢ em T ") para a estrutura
esquematizada na figura B.2 @ descrita ne texte para uma voltagem

aplicada de VG = 0.4 V. A linha tracejada indica o corte desses

canals, o que produz as oscila¢®es na corrente. Os nimeros em
parenteses (n,n’') indexam oz cruzamentos entre o nivel magnético
n & esquerda da barreira com © nivel m A direlta da mesma. (b2
Denslidade de corrente | como fung®o de 1B para o mesmo sistema.




.EO T 3 T T =
- o [} E
E _ ‘;‘ "’-’ "‘505
= A / i
o =015 !
sof- sb z N
‘0_ | |} -
B E 26° L 1°
I i 8(T) T T
_ A ,"\\: 307
Tl | m-barrier-n* ,' §
£ &0.15- l—  _ 25%
- | -4
E E T 3
bogy g‘ N 21 ~\ -
0si-  Ai 0.10}-
-—
n*-barrier -n* i
0.05—(,10,
! N
i !e
17,
A 1 ] 000_ I
0.10 0.15 0.20 0.0 0.2 0.6
118 (7 | - Ve

Fig. 5.4. Densidade de corrente e nivel de Ferml como fungio de
1.B de um sistema de barreira simples com dolz contatos

degenerados sinétricos ¢ descrigfio no texto 3. Ai e Ab SA0 0%

periodos de oscilagfo { ver texto D

Fig. 5.9. Densidade de corrente como fungio da voltagem aplicada
para o sistema da figura 8.3 para diferentes valores de B, O
grifice inserido na figura mostra o logaritmo da raz3o entre
corrente de pico e de vale para o prineiro plco em ] como fungio
do campo magnédtlco.



5.5 QuantizagSo elétrica versus quantiza¢ifo magnética

Na secg@o anterior vimos de uma manelira geral a influéncia de
um campo magnético sobre a estrutura eletrdnica numa
hetercestrutura de simples barreira e como isso se reflete sobre
as proprledades de tunelamento da mesma. NIEo vamos nos deter nas
diferengas entre a configurag¥o estudada aqui ( Blj J @ a que
estudamos no capitulo 4 (¢ B“J D, mas observamos que no primeiro
caso © campo magnético tende a localizar o elétron' na diregXo
perpendicular as interfaces de uma hetercestrutura. Com isso &
possivel que uma compeli¢ic entre a quantizag¢fio elétrica num pogo
quantico ou superrede e essa quantizagBo magnética leve a
transi¢@es entre regimes onde predomina uma ou ocutra quantizag¥o,
dependendo da intensidade de B, que ¢ um pardmetro ajustivel
num experimento.

Essa competi¢Z%c se verifica, por exemple, na eliminagZo
progressiva da resisténcia diferencial negativa de um diodo de
pego quidntico na presenca de um campo magnético perpendicular a

corrent.oss. Esse efeito & ainda mals marcante em medidas de

densidade de estados de uma superrede através de
tunel amernt.n:'u88 »63 » onde uma superrede ¢ separada de uma contato
enissor fortemente degenerado por uma barreira . Helm e

col aborador ‘568 realizaram esse tipo de medidas na presenga de
campos maghélicos perpendiculares & corrente em um sistema, onde

a superrede era pouco dopada e constituida de pogos
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quanticos largos (330A) e barrelras estrelitas (20A0, A baixa
dopagem na superrede faz com que grande parte da voltagem total
aplicada ao dispositivo caia na superrede, rompendo a estrﬁtura
de subbandas perto da barreira. Com isso os elétrons si3o
injetados wvia tunelamento nos niveis isclados do primeiro pogo
quantico da superrede, fazendo com que os plcos na caracteristica
corrente-voltagem sejam devidos a esses niveis de pog§ quantico
isoclado, em vez de subbandas de uma superrede. As éaracteristicas
corrente-voltagem medidas para esse sistema na ;weﬁenqa de um
campo magnético estEo na figura B.6. Os 7 picos que aparecem no
caso de B=0 s%o devidos aos sete estados ligados de um pogo L¥o
large. £ interessante notar que as oscila¢@es na condutidncia s%o
progressivamente apagadas com o aumento do campo magnético até
serem praticamente suprimidas para B=10T. Para campos magnéticos
mais intensos ainda um novo conjunto de oscilag®es comega a
aparecer. O primeiro conjunto de oscila¢Bes & devido a estados
quantizados pelas barreiras de potencial da hetercestrutura,
ainda que modificados pelo campo magnético. O segundo conjuntc de
oscilagBes tem sua origem na quantizac¢lio magnética do sistema,
num regime onde os elétrons nlo sentem mais a modulagdo do
potencial de pogo quiAntico. Essa interpretaclio fol desenvolvida
por nés, independentemente de Helm64 @ colaboradores.

A figura B.7 1ilustra essa competiglo entre quantizaglo
elétrica e magnética em um sistema

semicondutor-barreira-superredae. Em (ad temos a relagio de

1=1%)



digspers3ic em presenga de um campo magnético B=10T para um sistema
semi condutor ~barreira-semicondutor, similar aos estudados na
secgfo anterior, onde os canals de tunelamente ( anticruzamentos
) s3o determinados pela quantizag¢g®o magnética. Em (b)) o contato
da direita & constituide de um superrede com pogos de 330A, o que
¢ muito maior do que o comprimento magnético a B=10T C(x g9OAd,
fazends com que o elétron praticamente n8o sinta a modulaglio de
petencial da superrede. Observamos, de fato, que a estrutura dos
canais de tunelamento & praticamente igual a do c‘aso Cad. A
situag¢io modifica-se bastante, quandc a largura dos pogos é& da
ordem do comprimento magnético (Cecd). Aqui vemos claramente que a
estrutura dos canais de tunelamento é¢ fortemente influenciada
pela estrutura de subbandas da superrede. Experimantalmntese
esses efeitos s3o observados com a variagZo do campo magnético,
de modo que para campos magnéticos pequenos ( comprimento
magnético granded a espectroscopia de tunelamento detecta a
estrutura de subbandas de uma superrede e, para campos magnéticos
grandes ( comprimento magnético pequeno J, observa-se apenas
aefeltos de quantizacZo magndtica como nos casos estudados na

secgXo anterior.
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8. Modelo simples para tunelamento ressonante além da

aproximagSo de massa efetiva

6.1 Introdugio

O trabalho experimental sobre tunelamento ressonante em pocos
quanticos de GaAs-(Ga,AlJAs ¢ usualmente analizado através da
visdo concelitual baseada na aproximag3io da massa efetlva, onde os
parametros chave s3o as alturas das barreiras (descontinuidades
das bandas de condugic) e as massas efetivas, utllizados no
calculo de probabilidades de transmissXo. Embora muito util, essa
abordagem est4 aberta a c¢riticas, quando efeitos de ni3o
parabolicidade das bandas de condug®oc tem que ser levados em
conta, o©ou quando estados de diferentes regides da zona de
Brillouin aparecem envolvidos no processo de tunelamnntoBB.Nesses
cascs torna-se necessarlia uma abordagem conceitual mals
apropriada as dificuldades do precblema e que, ao mesmo Lempo,
preserveztanto quanto possivel a clareza da aproximagio de massa
efetiva.

Estudos quantitativos de tunelamento ressonante tem-se baseado
principalmente na aproximagZo da massa efetiva, uma abordagem que
apresenta a vantagem de poder incorporar os efeitos de cargas
espaclaisse. Tunel amento através de uma barreira, incorporando
uma estrutura de banda mais realista, fol estudado por McGill e
colaboradoress7, por Kelly e colaboradoreses‘e. para um modelo

mais simples, por Brey @ Tejedorsg. Mais recentemente, Inckson e
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Ho7 apresentaram um tratamentc bastante completo de alguns dos
problemas gue levantamos nesse capitulo. O objetive do nosso
trabalhc ¢ o de apresentar um calculo de tunelamento ressonante
através de uma estrutura barreira-pogo-barreira simétrica,
baseado em um modelo que & scluvel exatamente, isto &, n¥o langa
mio da aproximagiio de massa efetiva e ao gual questles
concejltuais de interesse podem ser remetidas. Essas questBes sXo:
Cad probabilidade de tunelamento para valcres arbitraries de

energia incidente ou bias aplicado, (b)) a competig¢Xc entre

tunelamento por ‘*gap" direto e indireto, e (cd a natureza da
fungl®o de onda em cada caso. Devido a sua simplicidade, o modelo
que apresentaremos ¢ Util para uma discussZo inicial desses
pontos. Veremos também que esse modelo, embora simples, pode ser
aplicado a sistemas reais, na medida em que ele emula a
aproximagXo de massa efetiva com a vantagem de ser bastante
apropriado para estudar qualitativamente dois efeitos
importantes: (i) n8o parabolicidade das bandas ,e (ii) desordem

estatica. Esse uUltimo {tem e sua relag8c com regimes de

tunelamento seri abordado em ocutro capitule Ccap.7).

6.2 Modeleo de calculo

Comegaremos por apresentar nosso Hamiltoniano modelo, que
consiste de uma cadeia unidimensional de orbitais tipo s,
tratados na aproximagZo de liga¢Bes fortes. A cadeia é formada

por dois segmentos semi-infinitos de &atomos tipo A, entre os
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quais introduzimos uma estrutura simétrica de
barreira-pogo-barreira, composta por trés camadas sequenciais de
Nb dtomos do tipo B, Na Atomos do tipo A, e novamente Nb Atomes
do tipo B, como no esquema da figura B.1. Os parametros de
liga¢®es fortes para uma cadela somente de Atomos do tipo A (BD
sfic os seguintes: energia atdmica EA CEB) e elementos de
acoplamento entre primeiros wvizinhos VAA CVBB). Esses parimetros
determinam as relagBes de dispers3o de volume:

EJCk) = 2V . cosC ka J, J = A ou B, (6.1

JJ
onde k € o vetor de onda de Bloch e a & o parametro de rede da
cadeia. Se VJJ < 0, o fundo da banda est4d em k = 0O, enquanto que
para VJJ > 0, o fundo da banda estid no limite da zona de
Brillouin. Nés tomaremos VAA como sendo sempre menor que Zero e
VBB come sendo tanto maior ou menor que zero. Referimo-nos ao
primeiro caso como de estrutura de banda de "gap direto” e ao
segundc comc de estrutura de banda de "gap indireto'”, embora
tendc em mente de que aqui se trata de um modelceo de banda unica.
As massas efetivas para eletrons (fundo da bandad e buracos (topo
da bandad sZo iguais nesse modelo, dadas por

2

m.=h s C2 1V, |a%). 6. 2

J JJ

Essa relaglico @ a que permite, por exemplo, utilizar o modelo
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que estamos apresentando como um emulador da aproxima¢¥o de massa
efeliva. Com o propdésito de simplificar a apresentag¥o,
consideraremos apenas © caso EA = EB'

descontinuidades de banda dependem apenas dos valores de VJ J°

de modo que a

Assumiremos aqui | VBB i < VAA |]» assim o© material B

constitul-se numa barreira tanto para o caso de gap direto,

quanto para o caso de gap indireto, que sXo ilustrados na figura

(B.12. A descontinuidade de bandas ¢ dada por 2C IVAAI - |VBB|).

Quando consideramos as  heterojungdes, definimes, para as
12

interfaces, VAB = - (] VAAVBB 12 .

Para o Hamiltoniano modelo

H =5 CE |m<n] +V

N, R+ In><n+1| + Vn

+1.n§n+1><n| 2, (B, 3D

onde a ocupagio de cada sitio n corresponde ao arranjo
esquemdtico da figura 6.1, o problema de transmissX¥c através da
barreira-pogo-~barreira tem solu¢Xo numérica exata, por meio da

técnica de decima:;ﬁo.n. A partir dai a fung3o de onda pode ser

evaluada por métodos convencionais de matriz de transferénci a32 .
que & a maneira de calcular também a probabilidade de transmissXo
para casos onde n¥o temos estruturas simétricas, como, por
exemplo, © diodoc de dois degraus ( cap. 30 ou sistemas
barreira-pogo-barreira com barreiras diferentes. A vantagem,

porém, da técnica de decimagio é que ela reduz o tempo de

computagiic das amplitudes de transmiss3o e reflexZc. Na presenca
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de um bias externo ¢, temcs

E . =E; - ¢ ~C2aN

-N_ D, (8. 4
n - §

b

onde E g = E A oY EB' dependendo do tipo de aAtomo no enésimo sitio.
Nos resultados numéricos que mostraremos na sec¢lio seguinte,

B = 14.458 eV, VAA = 7.225 eV e VBB = B.G78 eV. O

valor escolhido para VAA emula um pogo de GaAs ( m = 0. 067m0 J,

suponde que cada sitio da cadela linear correspbnde a uma

tomamos EA = E

monocamada de GaAs na dire¢glo [100] € a = 2.83 A ).

6.3 Resultados

Examinaremos primeiro o caso que chamamos de gap diretc, para
o gqual mostramos os resultados na figura 6.2, O minimo da banda
de condug3oc estd no ponto I' , tanto no pogo, quante nas
barreiras. Esse & um casoc de menor interesse, sendo , porém, Giil
para comp_araq:ﬁo com a situag3o de gap indireto. Na figura 6.2Cad,
mostramog a probabilidade de transmissfio como fung®o da energia
do elétron incidente para duas geometrias diferentes e, na figura
6.2(b), como fungZc de bias aplicado, para duas energias de
incidéncia distintas. Essas CUrvas de probabilidade de
transmissXo s¥o qualitativamente muito similares a aquelas
obtidas por meio da aproximag%c de massa efetiva, embora nZo
concordem quantitativamente nos detalhes. Essa discordancia vem

da n¥o parabolicidade das bandas introduzida pelo presente
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modelo., Essa nSo parabolicidade acentua-ze com a diminuiglc da
largura da banda. De interesse maior ¢ o ﬁeso espectral da
transformada de Fourier da fungfio de onda no interior da regilio
barreira-~po¢o-barreira, mostrada na figura 6.3, para bias igual a
zerc, Para energlias pequenas (E = 0.01 eV) a funglo de onda tem
um peso espectral grande perto do centro da zona de Brillouin,
mas de modoe algum corresponde a um estado puro com k=0 Cad. O
estado tunelante ¢ uma mistura de estados de toda a zona de
Brillouin, como se pode esperar intuitivamente. Perto da
ressonincia de energia mais baixa (E = 0,088 V), (bl), o peso
espectral estd muito mais concentrado em valores pequencs de k. O
pico intenso para k = O reflete © valor acentuado da fun¢glo de
Ionda no interior do pogo em ressonidncia. As oscilages e picos
subsidiidrios sXo similares acs obtidos por intermédio da
aproximag3o de massa efetiva. Quando aumentamecs mais a energia (€
E = 0.1 eV ), (cd, o peso espectral se desloca de k = 0, devido
ao fato “de que a segunda ressconancia & uma fungdo Iimpar em
relac3o ao centro da estrutura, isto é tem um valor médio nulo.
Na posi¢Xo da segunda ressonancia ¢ E = 0.32 eV 2, (dd, © peso
espectral val a zero em k = O, como esperado. Em acordo com o
fato de que estamos tratando de um sistema de gap direto, o peso
espectral mantem-se, para energias baixas, concentrado perto do
centro da zona.

Cosideremos agora o caso de gap indireto, onde © minimo em

energia na barreira esti na borda da zona de Brillouin. Este caso
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nfo pode ser tratado por meio da aproximagko de massa efeliva
convencional. E interessante observar que a probabilidade de
transmissfio nSo se altera em relag¢liio ao caso de gap diretco, o que
indica que, noc caso particular analizado aqui, o tunelamento
ocorre através da barreira mais baixa, independentemente do seu
caréter de simetria. Este resultado pode ser entendido pelo fato
de que, na dire¢Zo perpendicular A interface, o vetor de onda de
Bloch nZo & um bom nimerc quiantico. Temos que nos referir, entfo,
A4 densidade de estados projetada7a como quantidade fisica
relevante, em vez da relagiSc de dispersSc. No nosso modelo
particular, a densidade de estados projetada é a mesma nos dois
casos, de gap direto @ indireto, indicando que & essa a
quantidade que determina a probabilidade de tunelamento, uma vez
que vamos além da aproximagfSic de massa efetiva. A distribuig3o do
peso espectral das fungBes de onda &, no entanto, marcadamente
diferente nos dois casos considerados aqui. Essas distribulg@es
s3o mostr'adas na figura 6.4 para o casc de gap indireto para os
nesmos pﬁrametros de energla da filgura 6.3. Nota-se que o peso
espectral para baixas energlias estd distribuido de uma maneira
muito mals uniforme através da zcona de Brillouin, mas exibindo um
maximc na borda da zona. O estado ressonante mais baixo em
energia tem uma forte contribuig¢fio de k = O, mas o pesc espectral
oscila por toda zona de Brillouin.

Uma comparagZo entre os pesos espectrals das fungBes de onda

para tunelamento direto e indireto mostra que, quando falamos de

78



tunelamento intravale ou intervales, temos que ter em mente que a
fung¥o de onda real & uma superposi¢foc de componentes de vetor de
onda de diferentes pontos da =zona de Brillouin. Isso ¢
particularmente correto em materiais reais, onde a complesddade
da estrutura de banda pode dar origem a degenerescéncias em
energla para estados com diferentes vetores de onda. O presente
modelo n3c pode tratar esse caso, posto que numa situagZo de
banda uUnica n&s hd estados degenerados.

Para poder entender melhor esses resultados, apresentamos na
figura 6.5 as fungles de onda em espago real para: Cad E = 0.01
eV, (b) perto da primeira ressonincia a E = 0.086 eV, e (cd perto
da segunda ressonadncia a E = 0.32 eV, '‘para bias igual a zero. Um
ponto importante, que emerge de uma comparag3o numérica dos
resultados, & que as fungBes de onda de ambos o©os casos, gap
direto e indireto, tem o mesmo envelope - para emprestar um termo
da teoria de massa efeliva. As fung@es de onda para gap indireto
s3o numaricamento iguais aquelas para gap direte muliiplicadas
poer uma fungXo de Blech de simetria tipo X nas regies de
barreira e por uma fungioc de Bloch de simetria tipo I' na reglifo
do po¢o. Isto parece confirmar a noglo intuitiva de que os
estados de barreira em tunelamento s¥o aqueles correspondentes a
estados propagantes de energia permitida mais baixa.

Na figura 8.6 mostramos um resultado interessante do pontc de
vista académico, que niZoc pode ser cbtido por meio da aproxmagio

de massa efetiva: a probabilidade de transmissZo para o intervalo
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completo de energia do nosso modelc de uma banda. Para energias
baixas nés temos tunelamentoc ressonante de elatrons, para
energlas intermediarias ocorre transmiss¥o através de ondas
extendidas tanteo nas barreiras, quanto nos pogos, @, finalmente,
para energias altas temos tunelamentoc por estados perto do topo
da banda. Os parametros utilizados aqui s%o, por razdes
numéricas, diferentes daqueles utilizados para as outras figuras.

Uma extensiZo natural desse cilculo deveria levar em conta o
acoplamento entre segundos vizinhos na cadeia, de modo a simular
situagB®es onde minimos diferentes da banda de condugZfo estejam
praticamente degenerados ¢ I' e X numa barreira da GaAlAs com =
40% de Al, por exemplo ). Essa extensZc seria Gtil para estudar
melhor a simetria no espa¢o reciproco das barreiras de potencial
que um elétron sente numa heterocestrutura, sem perder a

simplicidade de interpretagloc dos resul tados flsicos7o.
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Fig. 6.1. Bandas de condugioc de volume para os semlicondutores no
pogo Cad e barrelras (bd. A cadela unidimensiconal de orbltals s
aparece esquematizada em Ccd: regides I e 111 sZo barreiras e I1
¢ o pogo. Os parAmetros de acoplamento entre primeiros vizinhos e
as fungBes de onda nos contatos também sXo mostrados.
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Fig. B6.2. No alte s3c mostradas curvas de probabllidade de
transmissXo em fungio da energla do elétron incldente para duas
larguras de poego diferentes: 13 Cecurva chelad e 21 Ccurva
tracejadad gsitios atédmicos. A largura total, barrelras mals pogo,
¢ igual nos dois casos, 65 Atumos. No grafico inferior sZo
apresentadas probabllidades de transmiss3o como fungZo da
voltagem aplicada para a estrutura com um pogo de 21 Atomos com
duas energias diferentes para o elétron incldente: 0.20eV C(curva
cheiad e 0,40eV C(curva tracejadal. Os pardmetros de ligagSes
fortes s3o os mesmos em todos o3 casos @ estBo descritoz no
texto.
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Fig. 6.3 Peso espectral da transformada de Fourier da func¥o de
onda no interior da regi¥o barreira-pogo-barreira para o caso de
gap direto sem voltagem aplicada ¢ com os mesmos parmeilros da
figura 6.2 e pogo de 21 atomos ), a quatro diferentes energias
para o eldétron incidente: (ad 0.0leV, (bd 0.088eV (Cprimeira
ressondncial, (e 0O.1aeV ¢ (d) 0. 32eV (segunda ressoninciad.
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Fig. 6.4. C mesmoc que a figura 8.3 para o casc de gap indireto.
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Fig. 6.5. FungBes de onda no espago real em estruturas simétricas
de barreira-pogo-barreira com um pogo de 21 Atomos sem campo
elétrico aplicado. Os parametros de célculo sfo os mesmos  da
figura ©B6.2. As linhas verticals indicam as Interfaces
barreiraspogo e pogosbarreira. Ca) apresenta o caso de gap direto
e (b)) de gap indireto. A curva acimaCabaixo) de cada diagrama
representa a parte realCimaginériad da fung¥o de onda. Topo:
E=0.0leV. Melo: E=0.086eV. Abalxo: E=0.32eV.
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Fig.6.6. Probabilidade de transmiss3oc como fungXc da energia do
elétron incidente sem voltagem aplicada para toda a largura de
banda do pogo de uma estrutura simétrica barreira-pogo-barreira
com 11 Atomos no pogo e 11 Atomos em cada barreira. Os parametros
de calculeo foram escolhidos para dar una descontinulidade de
bandas de 0.4eV tanto para elétrons (fundo da banda), quanto para
"buraces" (tLtops da bandad.



7.Efeitos de desordem sobre tunelamento ressonante

em pogos quinticos de barreira dupla

7.1 Introduc¢lo

A nmelhoria crescente na qualidade dos disposit.ivos para
transporte vertical de sistemas de pogos qulnticos de
GaAs- GaAlAs, fol acompanhada por uma evolug3o sistemitica das
caracteristicas corrente-voltagem dos mesmos. O principal
parametro levado em conta aqui é a raz¥Xo entre a corrente de pico
@ a corrente de vale. Prediges tLtedricas dessa razlio tem gque
levar em conta, necessariamente, os desvios da situacZo
idealizada de interfaces perfeitas, auséncia de defeitos e
mecanismos de espalhamento dinémico; desvios esses que levam a
uma reduglio da razlo pico-vale das caracteristicas de
corrente-vol tagem de diodos de pogos quinticos. Vimos
anteriormente, que as correntes de pico sXo razoavelmente bem
previstas; por cdlculos realizados dentro da aproxi magiico da massa
efetiva o. que supSe dispositivos idealizades. Por outro lado, as
correntes de vale assim obtidas s%o muito infericres as de
dispositivos reais.

Em estruturas ianis o tunelamento ressonante de eléirons &
coeronteaa. Se esse elétron sofre, durante o processco de
tunelamento, algum tipo de espalhamento inelastico ele perde sua
meméria de fase e diz-se entZoc que o tunelamento é sequencial 40.

Os processos de espalhamento sEo caracterizados por um tempo ,



que deve ser comparado com o t.impo de tunelamento dos elétrons,
de modo que estamos falando de probabilidades de que eventos de
espalhamento e perda de meméria de fase ocorram. O regime de
tunelamento sequencial ¢ um regime intermedisrio entre o regime
de tunelamento coerente e o completamente incoerente, onde todos
os eletrons perdem sua meméria de fasosi. como j& haviamos
discutido no capitulo 4 desta tese. De um modo geral a presenca
de processos de espalhamento levam a um alargamento e a uma
diminui¢Zo do pico de transmissZc resscnante, paralelamente a um
alargamento da densidade de estados no poco qt.:.ﬂm‘t,ic:«:n:?'1 y @,
consequentemente, a uma diminui¢&o da raz¥o pico-vale.

Nesse contexto, a observag¥o de tunelamento ressonante em
het.oroestrutufas baseadas em semicondutores amorfos ¢ bastante
surpreendente. A ausédncia de estruturas bem definidas na
densidade de estados e o crescente grau de locallzacBo das
fung¢Bes de onda eletrénicas, 4 medida que nos aproximamos das
oxtromidg.des das bandas de energia, sugerem a auséncia desse
efeito em sistemas de barreira dupla' fabricados de semicondutores
amorfos. Miyazaki e colaboradores73. no entanto, anunciaram a
existéncia de tunelamento ressonante através de pogos quanticoes
de barreira dupla de silicio amorfo hidrogenado Cpogod e nitreto
de silicio amerfo hidrogenado C(barreiras). Pelo mencs um segundo
grupo de pesquisadores74 ocbteve o mesmo ‘t.ipo de resultados Esses

resultados experimentais foram comparados pelos autores com

cdlculos de probabilidade de transmissXo baseados na aproximagSo
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de massa efetiva. Gu Benyuam e c::c:ula\boracic.oﬂa»s?B estudaram
recentemente o© efeitc de centros de espalhamento scbre
tunelamentc resscnante com um modelo também baseado na

aproxima¢io de massa efetiva.

7.2 Modelo de clAlculo o simulagfec de desordem

Nesse contexto & Gtil a proposta de um modelo heuristico, onde
o efeito da desordem possa ser estudado sistematicamente. O
modelo que propomos aqul & © da cadeia de orbitais tipo s,
tratados na aproximag¢So de ligagBes fortes, descrito no
capitule 6, no qual introduzimos desordem diagonal nos sitios
atédmicos correspondentes as barreiras e ac pogo. Essa desordem &
introduzida através da redefiniglic do parametro de energia

atémica em cada sitio n:

E_=E_ + 6RE < 7.1
n nn

1 4

onde En=E =EB » Segunde o capitulo 6, Rn é uma fungio aleatdédria

A

do indice de si{tio n, variando entre —1<Rn<1. e 6 define o desvio

méaximo de En.’ relativo a En C(6=0 nos contatos semi infinitos).
Para o Hamiltoniano modelo C(vide capitulo 6)

»
H o= £ CE nd<n|+V ., Ind><nd 4V

4 nIn*><n)d, ¢ 7.2

o problema de calcular a probabilidade de transmiss¥o através da
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estrutura barreira-pogo~barreira pode ser resolvido numericamente
usando a técnica de matriz de transferéncia, formalmente similar
4 utilizada para a aproximaglo de massa efetiva e descrita por
Priceao. As probabjilidades de transmissfio s%Zo calculadas para
estruturas relativamente pequenas ( < 30 sitios atémicos >, de
maneira que tomamos uma média sobre varias centenas de cilculos
para diferentes conjuntos de valores para energias atémicas
aleatdérias. A média das energias atémicas ac longo da cadeia ¢
<En.>=En. Portanto, a descontinuidades das bandas s%o, em média,
as mesmas que no caso ordenado correspondente.

No capitulo © nos referimos a4 densidade de estados como
quantidade fisica relevante ao problema de tunel amento
ressonante. Aqui estaremos interessados diretamente na evaluaglio
da densidade local de estados no pogo @ a correlagclo entre essa
densidade de estados com as probabilidades de transmiss!q na
presenga de desordem. Para isso calculamos fun¢Ses de Green, das
quals obi‘,emos a densidade local de estados em um dado sitio n da

cadela, através da relag3o
i
g CEd=-i/n Im tsmcsue*n. ¢ 7.3
onde E é a energia do elétron e & ¢ uma parte imaginaria

de energia infinitesimal adicionada. As fungSes de Green sfo

obtidas pela resolugfio do seguinte conjunte de equacles:



£, <<k [H-E|T_|m><m|G|n>~<k |n>3=O. C 7.4

O Hamiltoniano H é dado pela equagZo (7.2). Esse conjunto de
equages ¢ mantido finito pelo usc de matrizes de
transferdncia para os contatos semi infinitos ordenados. A média
da densidade de estados & calculada socbre um “"ensemble" de viarias

centenas de estruturas, como menciocnado acima.

7.3 Resultados

Discutiremos aqui o= resultados para probabilidades de
transmissiio e densidades de estados para estruturas muito finas.
Para todos os casos, as barreiras tem cince sitios atédmicos de
espessura. As espessuras dos pogos siEo de 0,7 e sitios atédmicos.
Se pensarmos em uma enmulaglo da aproximag¥o de massa efetiva,
fazendo a correspondéncia de cada sitio com uma monocamada de
GaAs crescida na direg3c [100]1, esses nimeros corresponderiam a
esSpessuras entre 28 e 18 A, aproximadamente. Para silicio ou
germanio:crescidos epitaxialmente, essas espessuras seriam ainda
Menor es. Devemos, no entanto, lembrar que nEo estamos
interessados em fazer comparaces diretas com dados experimentals
e sim em estabelecer um ponto de partida para a anidlise dos
efeitos de descrdem scbre tunelamento resscnante. Um dos objetos
de estudo que se adequa a esse procedimento - -] das
propriedades de po¢os quinticos de semicondutores amorfos. Nesse

caso, estruturas t3o estreitas s3Xo escolhas razoaveis, dado que
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efeitos de quantizaclo espaciais sKo observados apenas em pogos
quinticos amorfos bastante ostroitbs?e.
Para os resultados mostrados a seguir, os parametros de

ligagBes fortes s3o: En=1.0 eV, V =0. 4

n.n+1=°'s eV (pogod e Vn

» N+l
eV C(barreirad. Os sitios de interface s3%c tratados como no
capitule 6. O zero da nossa escala de onofgia coincide com o©
fundo da banda do material do pogo no caso ordenado.

A figura 7.1 mostra probabilidades de transmissXo, como fun¢lio
da energia dos elétrons incidentes, da estrutura com nove sitios
atédmicos neo pogo, para diferentes magnitudes de desordem. Em
7.1Ca) temos © caso ordenado, com ressonidncias correspondentes

acs dois estados gquase ligados do pogo, E_=0.034 eV e E1=O.1a4

o
eV. Os painéls seguintes correspondem aos casos desordenados com
os seguintes parametros: (b2, 6=0.05; C(cd, 6=0.1; e (dd, &=0.18.
Observamos o© crescente alargamento dos plcos o a dacrﬁscant-'e
razlio pico-vale com o aumpto da desordem. Por outro lado, nZo ha
desvios nas posigBes dos picos em funglo dessa desordem. Para
6=0.185, ‘podamos ver apenas o8 ‘“'ombros" relacicnades com
ressondncias muito alargadas. Aumentando mais ainda a desordem,
mesmo esses “ombros" tendem a desaparecer, fazendo com que a
curva de probabilidade de transmissXo se assemelhe com a
correspondente para uma cadeia desordenada, onde todos os At.omés
s%o do tipo pogo (figura 7.1Ced). Dovemos notar, no entanto, a

diferenca de ordens de magnitude nos valores para as

probabilidades de transmiss@c entre os casos 1Ced) e 1(dd, devido



ao fato de que no Ultimo caso as barreiras continuam presentes. A

curva tracejada na figura 7.1Cc) mostra a probabllidade de

transmissZoc para a mesma estrutura, mas com 'desordem de &6=0.1

apenas nas barreiras. Isso mostra que os efeitos de alargamento

s&o devidos principalmente & desordem no pogo, como é esperado do

fato de que o estado de tunelamento ressonante tem uma amplitude

maior no interior do pcc;:oas. fazendo com gque a influéncia da
desordem na barreira seja menos importante.

Para poder analizar melhor as mudangas do estade eletrdnico a
uma energia de ressonAncia com a desordem, calculames a parte

diagonal da matriz densidade, definida por
{KXE)> =% P ‘I!* CE>D¥  (CED, €7.5)
n o o na na

cnde n & um indice de sitioc. A contribuig3ic de cada conjunto de
parametros de desordem ¢ pesado por F’al e a soma ¢ sobre todo
"ensemblg" desses conjuntos. No presente caso todos os Pa s8o
iguais a 1N, onde N & o ndmeroc de conjuntos de parametros de
desordem levados em conta no "ensemble". Para os resultados
apresentados N=500.

A figura 7.2 apresenta {p(E)> através da estrutura barreira(B
Atomos) -pogo(G aAtomosd-barreiraCS Atomos) para E0=O. 034 eV. As
curvas de cima para bailxo correspondem a desordem crescente, com
5=0.0, 0. 005, 0.01, 0.08, 0.1, 0.18 de Cad a crs,

respectivamente. As amplitudes estZo normalizadas a 1.0 na
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interface contato-barreira a esquerda, j4 que estamos assumindo
elétrons incidentes da esquerda nos hossos calculos. Em Cad, o
caso ordenado, notamos claramente ¢ estado quase ligade com a
caracteriistica acumulagdc da fung3io de onda no pogoaa. Essa
condi¢do & drasticamente perturbada mesmo com um grau bastante
pequenc de desordem, mas em (b)) e (¢ ainda se pode ver uma
amplitude maior da fungfo de onda no pogo, do gque no contato da
esquerda. Ainda assim, a amplitude A direita da estrutura &
ordens de magnitude menor que no contato da esquerda, o que &
caracteristico de estados fora da ressonancia. Essas
caracteristicas 8o ainda mais marcantes nos casos de malor
desordem, (d), (ed e (f), onde o maxxime no interior do pogo, mais
baixc que no contate da esquerda, se desloca para a direita,
desviando do caraiter tipo s desse estado ¢ o primeiro estado
ligado de um pogod.

E bastante conhecido que a desordem induz uma localizaglo
crescente das fungSes de onda eletrénicas, quando a energia se
aproxima'dos extremos de uma banda. Para discutir uma possivel
relag3o entre o alargamento dos picos de transmiss3o ressonante e
o grau de localizag3o, calculamos o comprimento de localizaglio em
cadel as desordenadas constitulidas apenas de Atomos tLipo pogo com
(=) mesmo comprimento {19 Atomos) da estrutura

barreira-pogo-barreira estudada até agora. A expressio usada é77

LCED =-2L-1nTCED, C 7.6 2
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onde L ¢ o comprimento da cadeia e TCE) a probabilidade de
transmissic. A figura 7.3 mostra o comprimento de localizacXo
médioc Cem nGmero de sitics da cadeiad como funglio do parfmetro de
descrdem &, para as energias EO=0' 034 eV e E1=0.124 eV. Nota-se
que o comprimento de localizag®o diminuli com a desordem. Quando
aquele & da mesma ordem de grandeza do comprimento da cadela,
oS picos de ressconidncia comegam a desaparecer.

O alargamento dos picos de ressonAncia com a desordem &
acompanhado por um alargamento das estruturas da densidade de
estados no pogo. A figura 7.4 mostra a densidade local de estadoes
no sitio central da estrutura simétrica com 5 Atomos na barreira
e O Atomos no pogo estudada até agora. Em 4Cad) vemos © pico na

densidade de estades devido ao estado tipo s em E_=0.034 eV, que

0
tem amplitude maxima no centro. A seta indica a posi¢3o em
energia do segundo estado ligado, El =0.124 eV, que n3o dA nenhuma
contribui¢®o & densidade local de estados no sitio central. As
figuras 7_‘. 4Cbd>~Cdd mostram a densidade de estados no mesmo sitio
central para desordem crescente, com 6=0.05, 0.1, e 0.185,
respectivamente. O crescente alargamento na densidade de estados
é visto claramente. O aparecimento de um pequeno pico na posigio
do segundo estado quase ligado indica uma mistura de estados
induzida pela desordem. A partir de um certo grau de desordem
(figs. 7.4Cc) e 7.4(dd), existem estados abaixo do minime da

banda de condugac do pogo, resultando em um "desvio para o

vermelho” no lugar de um "desvio para o azul" do gap efetivo. Num
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sistema como © da fig. 7.4Cd) n¥%o se espera a cbservacglo de
efeitos de quantizag8io espacial, devido & forte localizacZo dos
estados.

Ao compararmos as figs. 7.1 e 7.4, podemos ver que o
desaparecimento de estruturas de ressonAncia bem definidas na
probabilidade de transmissio com desordem crescente se
correlaciona bem com a suavizagXo das estruturas nas densidades
de estado sob as mesmas condig¢Bes.

A competi¢ic entre o '"desvio para o vermelho" e o "desvio para
© azul", mencichade acima, em sistemas de pogos gquanticos
descordenados & ilustrado na figura 7.8. Aqui mostramos a
densidade local de estados no centro do pogo das estruturas com
nove (fig. 7.8Cad), sete ¢ B(bdD e cinco ¢ B(cd) atomos no pogo
para um mesmo pardmetro de desordem, 6=0.1. As curvas tracejadas
indicam os picos correspondentes nas densidades de estados para os
casos ordenados dessas estruturas. Vemos a mistura de estados em
5Cad e B(b) e nenhuma estrutura relacionada & visivel no Gltimo
caso, po:f.s um segundo estado n3o se liga nesse po¢o. A linha
vertical no zero de energia indica o | funde da banda. Esse
resultade ressalta o fato de que, no caso ordenado, efeitos de
quantizagfZo espacial j4 sXo perceptivels em pogos largos com um
estade quase ligado bem definido acima do fundo da banda;
enquanto que, no casco desordenado devemos Iir a pogos quanticos

mais estreltos para observar claramente tais efeitos.
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7.4 DiscussBes preliminares

O alargamento nas probabilidades de transmissXo e densidades
locais de estados, induzido por desordem, que discutimos acima, &
produzide por espalhamento elaAstico, que ¢ distinto da situagBo
discutida por Buttiker31. que aborda efelitos inelastilcos.No nosso
caso tratamos de alargamento inomogéneo, ji& que para cada membro
do "ensemble” estatistico de cadeias desordenadas, as energias de
ressonancia s3o distintas. Num céalculo realista as duas
contribui¢Bes tem que ser levadas em conta. A ¢ontribuiglo
relativa no alargamento da amplitude de transmissXo, devido a
espalhamentos elastico e inelastico, deve ser estudada em maior
detalhe, para entender os resultados experimentais @ o limiar na
largura do pogo para observagXo de efeitos de quantizagio
espacial nesse tipo de sistemas amorfos. Além disso, a situagZo
tridimensional real de sistemas desordenados ¢ modelada através
de uma média sobre canals de espal hamento elastico
unidimensionais. Um efeito importante, espalhamento lateral, que
acoplaria esses canals, é desprezado. Isso torna o nossc modelo
pouco adequado para calcular as densidades de corrente de tais
sistemas. O presente calculo, no entanto, indica que, de acordo
com dados experimentais, efeitos de quantizagZo espacial devem
realmente existir em hetercestruturas de semicondutores amorfos,
de uma maneira similar a de seus aniloegos cristalinos.

Fipalmente, uma quest3c central se coloca quanto a diniAmica do

eletron que tunela, e que envolve o concelto de tempo de
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tunelamento. A definig¢lo desse tempo ainda se constitui numa
quest&o controvorsaas, embora uma sugetSc recente de L.uryi78
indica que essa quantidade pode ser efetivamente medida em certas
condi¢Bes especiais. O projeto culdadoso de experimentos poderia
tornar possivel a separagZoc das contribui¢gBes dos efeitos

elasticos o inelasticos socbre o fendmeno de tunel amento

ressonante. Até agora a unica abordagem experimental do tema foi

feita por Tsuchiya e colaboradores7°
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Fig. 7.1. Probabilidades de transmissio versus energia de
elétron incidente para uma estrutura barreira (ecince atoms) -
poco {(nove Atomosd) - barreira Ccinco &tomos) com desordem
crescente ¢ de c¢ima para balxed. A desordem ¢ definida pelo
parAmetro de anplitude da desordem, & : Cad 6=0.0 C(estirutura

ordenada?, C(b) &=0.05, () &=0.1, (4> 6=0.15. A curva tracejada
em Cc) corresponde a 6=0.1 nas barreiras e &=0.0 no poge. Os

parAmetros de célculo sZo: E = E = 1.0eV, V = 0.5eV e
pogo barreira PP

Vb b 0.4eV. Em (ed) temos a probabllidade de transmissia vs

energia do elétron incldente para uma cadela sem barrelras e
&=0.158.
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E1=O.184eV. que correspondem as energlas de ressonfincia da figura
7.1Cad.
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as curvas tracejadas mostram a contribuig¢lo da primeira
ressonfincia  nas respectivas estruturas ordenada=. A  linha
vertical a E=0.0eV visualiza a posi¢Zo em energia do f{undo do

pogo,



8. ConclusBes

No inicio desse trabalho discutimos a validade de modelos
baseados na aprosximagZo da massa efetiva para avaliar
numericamente as caracteristicas de corrente-vol tagem de
dispositivos de tunel amento ressonante baseados em
senl condutores. Vimos que os resultades numéricos, obtidos com
tais model os, concordam <qualitativamente com as medidas
experimentals correspondentes, mesmo gquando efeitos de carga
espacial e desvios na geometria ideal da hetercestrutura ¢
rugosidade nas interfaces, por exemplo 2 ni¥oc sfo levados em
conta. De fato, apesar da simplicidade, esses modelos chegam a
ter um acordo quantitativo razoaAvel, noc que se refere A posi¢io e
intensidade do pico da corrente de tunelamenio, com as medidas de
dispositivos projetados com o intuito de minimizar os efeitos de
cargas espacials e das flutuag¢Bes nos parlmetros das barreiras e
defeitos nas interfacesgo. Uma descrig¢¥o quantitativa deve levar
em contﬁ esses efeltos, © que pode ser feito dentro da
aproximaigo da massa efetivaee'ao. No caso de tunelamento atraveés
de pogos quaAnticos mdltiplos, efeitos de acimulo de carga nos

poqosa7 alteram qualitativamente os‘resultados. com a formagio de

dominios de campo inLen5081.
A nossa preccupa¢io inicial foi a de estabelecer a utilidade
de um model o simples para prever compor Lamentos de

caracteristicas de corrente-voltagem de diodos de tunelamento com

concepgBes alternativas, como é o caso do diodo de barreira dnica
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com dois dograusee Ccapitulo 32,

Os efeltos de campo magnético sobre o tunelamento eletrénico
também podem ser estudados com modelos baseados na aproximaqﬁo'da
massa efetiva, A presenga de campos magnéticos intreduz
alteragBes na estrutura eletrénica do sistema, que dependem da
orientagic desses Ccampos om relaglc as interfaces da
hetercestrytura. Assim, com o©o campo magnétice paralele Aas
interfaces, a estrutura eletrdnica modifica-se de maneira a criar
canals de tunelamente na vizinhanga das interfaces de uma
hetercestrutura de barreira unica. O comportamento desses canals
¢, portante, moduladeo pela intensidade do campo magnético,
Verlficamos que ¢ possivel em principio obter resisténcia
diferencial negativa nas caracteristicas corrente-voltagem de
dispositivos de barreira unica na presenga de campos magnéticos
paralelos & barreiraea. De um modo geral, os dispositivos de
multicamadas finas de semicondutores proporcionam sistemas
tnicos, ?ndo a competicgiio entre a quantizaglio espacial devido a
estrutura eletrénica e aquela devido a efeitos de localizagdo
através de campos magnéticos, podaﬁ seor estudados (capitulo 4.
Um cutro caso interessante é o de um diodo de pogo quantico com
um campo magnélico aplicado perpendicularmente aocs planos da
hetercestrutura, o que leva a uma diminui¢Zo da dimensionalidade
efetiva do gas bidimensional no pogo, alterando a integral de
densidade de corrente. A interpreta¢io dos resul tados

experimentais nesse caso permite estudar o efeito de fendmenos de
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espalhamento inelidstico sobre o tunelamento rossonant084c capitulo
B3. Os efeltos de campe magnético nesses sistemas de
semicondutores crescidos artificialmente tem um {interesse
académico em si, além de proporcionarem uma ferramenta adicional
e importante para a andlise dos modelos utilizados no projeto de
dispositivos para aplicag¢3io tecnoldgica.

Com o tépico mencionado acima, vasculhamos um pouco as
limitagB®es de um modelo simples para descrever quantitativamente
¢ transperte por tunelamento através de diodes de pogos
quanticos. Vimos que essa descrig¢fio pode ser melhorada dentro da
prépria aproximag®ic da massa efetiva, onde efeitos de carga
espacial e centros de espalhamento elastico ou ineldstico podem
ser introduzidos. Uma limitagio severa de tal wvisXo, no entanto,
aparece quando efeitos da estrutura eletrénica dos semicondutores
constituintes das hetercestruturas tem que ser incluidos. Tals
efeitos podem ser estudados mediante modelos de ligag@es fortes
Ccapitulo 6). Nosso modeloas permitiu levantar questSes sobre a
competic%o entre tunelamento através de barreiras com gap direto
ou indireto e a natureza da fungfo de onda em cada caso. Essas
questSes foram tratadas postericrmente de maneira mais
sofisticada por outros autores7°

O modelo de cadeias lineares tratadas na aproximagio de
ligag®es fortes permite também estudar efeitos de espalhamento
elastico sobre o tunelamento ressconante. Isso é feito através da

introducic de desordem diagonal na cadeia que simula o pogo
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quantico de barreira dupla. Esse & um modelo bastante uUtil para
estudar o comportamento gqualitativo de tunelamento ressonante na
presenga de centros de espalhamento elastico, bem como dar um
primeiro passo em dire¢%c a interpretar resultados de tunelamento
ressonate em hetercestruturas de semicondutores amcrfosas, para
¢ qual ¢ mals apropriado do que um modelo baseado na aproximagio

da massa efetiwva.
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0. Apéndice

¢.1 Resoclu¢Bio numérica da equag¢lio da massa efetiva

Introduzimos no capitulo 2 o procedimento geral para obter as
probabilidades de transmiss3c através de um sistema de barreiras
de potencial. Esse procedimento‘leva em conta as descontinuidades
na massa efetiva gque ocorrem a cada interface entre camadas de
materiais diferentes. Vimos que esse procedimento se basela
na resclucio de uma equa¢gXo de Schroedinger unidimensional,

eq.2.1, que tem a seguinte forma geralao

[drdz(pCzidd dz + aqCzdly = O , cg.1ad
onde
pC2) = 1/mC2) @  CO.1bD

oqlzd = C2ASIE - VC(=2d] . €o.1ed

Essa equagliico diferencial pode ser facilmente transformada numa
equaglico de diferengas finitas, onde a varidvel continua z se

converte no {ndice n de uma cadeia linear de pontos discretos:

2
[ an+1+3pn+pn-1>_2a o":‘n ]vn = an+1 +pn)wn+1+an+pn—1)wn—1

(o.2)

ende a & o 'parametro de rede’ da cadela de pontos discretos.

Longe de uma interface as varidveis P, © 49, s8oc constantes, de
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modo que a eq. 9.2 pode também ser escrita come

2 =
U Phag ¥ Ppog — 209, IV, = PoygVoas ¥ Ppoi¥ng - €e.30

Para seguir adiante devemos ainda definir a equag3o de
diferengas finitas na regifivc de uma interface qualquer, onde

as varlaveis P, ® 9, apresentam descontinuidades. Para uma

interface localizada no ponto n, definimos:

Pr+1 * P, * apnﬂ , (Q. 4ad
P, + Pooq = apn_l @ CO. 4b3
q, = 1.2C 91 ¥ 94 > . CO. 4cd

Com isso a eq. 8.2 perto de uma interface também pode ser
colocada na forma da eq. 6.3, de modo que um sistema de equagdes
para as fun¢BSes de onda em cada ponto n da estrutura pode ser
estabelec:tdo. Esse sistema de equagBes ¢ resclvido numericamente
de modo a relacionar a fun¢gfo de onda , Vor em um ponto a
esquerda do sistema de barreiras de potencial em quest3o, com a
fun¢Xo de onda, ¥ » em um ponto A direita desse sistema. Assim o

problema se reduz a um sistema de duas equagSes:

Awo = BwL + P ¥_4 @ (g. Bad

CYL = PLag¥ra * ¥ 9.5k
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As probabilidades de transmissXo, eq. 2.8, s%Xo finalmente
cbtidas com a definig¢Xo de matrizes de Lransferénciasa » TE a TD.
para as regidSes semi infinitas & esquerda e A direita da

estrutura de barreiras, respectivamente:

Yo = i +p (0. 8ad
v, = Tg + T;p €Q. 6bd
¥=T C9. 6cd
¥ia = Tpt - €Q. 6dd

Uma vez conhecidos p e 7, a funglo de onda em todos os pontos
do sistema de barreiras de potencial pode ser calculada,
aplicande o método da matriz de transferéncia ao sistema de
equagdes O.3.

O calculo de probabilidades de transmissZoco na aproximag¢Xo de
ligagSes fortes Ccapitulo 6 D & formalmente igual ac procedimento
descrito1 aqui a partir do estabelecimento da eq. 8.3. A
relagc3o de recorréncia que essa equagZo estabelece entre um ponto
de uma linha discretizada com seus primeiros vizinhos ¢ a mesma
estabelecida pelas equagcBes obtidas a partir do hamiltoeniano da
eq. B.3 para sitios primeiros wvizinhos de uma cadela linear

tratada na aproximagio de ligag¥Bes fortes.

.2 O método das fungdes de Green

Probabilidades de transmiss3o também podem ser definidas
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por meioc de fungBes de Green na aproximagZc de massa efetiva.
Para isso consideramos um potencial arbitrario que se extende por
uma regiio de comprimento finito L, ou seja, V(z) = O para x £ 0
e X 2 L. As solugdes da equag3o de Schroedinger para as regi®es

onde V(2) = O s¥o combinagBes lineares de ondas planas:

wCkd = explikzd + plklexpl(—-ikzd , para x < O, Q. 7ad

yCkd) = vCkldexpCikzd) , para x 2 L. (8. 7bd

Aqui estamos definindo que os eletrons incidem 4 esquerda da
barreira de potencial, com energia E = k= com unidades h = 2m =
1. Por simplicidade nXo incluimos descontinuidade de massa nas
interfaces. Usando o tecrema de Green entre a equaglo para y e a
equagic para o propagador G+Cz,2' y kD correspondente ac problema,
que cbedece a condi¢Bes de contorno expansivas, chegamos a uma
relagqo entre a amplitude de transmissfio e o propagador87

TCkd = 21kGTco,L;kre k| co. 8

Essa relagdo também pode ser obtida para o problema tratado na
aproximag®o de ligagBes fortes ( capitulo 6 ), utilizando o
tecrema de Green, com o mesmo tipo de condi¢®es de contorno,

entre as equagBes para a fun¢loc de onda e para o propagador de

Green:
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CE - BEdy + V + Vv = 0 w, Q.0
n n

n.n+1wn+1 n.n—iwn-i

CEn - E)Gn,p + Vn.n+1Gn+1.p + Vn,n—isn—i.p = ‘6n,p . (9,100

Com um pouco de Algebra e relacionando amplitudes de fungSes
de onda e propagaderes entre sitios vizinhos com matrizes de
transferéncia ¢ vide eqs. 9.6), chegamos a uma expressiio para a
amplitude de transmissfo:

TCE) = —-iaV, ,senCkads <ED (89.11>
iJ o,

L

onde ViJ ¢ o parAmetro de acoplamentoc entre dois sitios primeiros
vizinhos localizados nas cadeias semi infinitas que se acoplam a
estrutura de barreiras de potencial ( capituleo 6 3. O termo
trigonométrico vem das matrizes de transferéncia, obtidas também
da eq. 9.0 para uma cadeia uniforme com parimetroc de rede a e uma

relacioc de dispersiZo dada pela eq. B6.1.
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