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Resumo

.
Calculamos, utilizando um formalismo variacional, as energias de ligagdo de estados
de impurezas rasas em semicondutores e heteroestruturas semicondutoras dentro
da aproximacio da massa efeliva. Em um primeiro caso esludamos os estados
de doadores ionizados em Ge sob pressdo uniaxial na diregio [111]. Calculamos
também, para pogus quinlicos, o eleito de um campo elétrico longitudinal sobre
as densidades de estados de impureza e espectros de absorgao otica associado a
impurezas. Para fios de pogos quanticos estudamos as densidades de eslados de 1un-
pureza e analizamos o cfeito de levarmos ¢m consideragao uma fungdo dieletrica comn
dependéncia espacial. Apresentamos ainda, para fios de pogos quanticos, espectros
de absorcao Glica associada a lransi¢oes entre a sub-banda de valéncia e a banda de
doadores.
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Abstract

We calculate, using a variational formalism, the binding energies of shallow impurity
slates in semiconductors and semiconductor heterostructures in the effective mass
approximation. In a firsl case we atudy ionized donor states in Ge under an unjaxial
stress in the [L11] dircction. We calculate also, for quantum wells, the effect of a
longitudinal electric field on the density of impurity states and optical absorption
spectra assoclated to impurities. For quantum well wires we study the density
of impurity states and analyze the eflects when a dielectric function with spatial
dependence is taken into account. We present also, for quantum well wires, optical
absorption spectra associated Lo transilions between the valence subband and the
donor band.
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Capitulo 1

Introducao

Um cristal perfeito consiste em uma matriz tei-dimensiona! de tomos arranjados em
uma rede periédica. A introdugio de imperfeigies em tal cristal rompe com a estrutura
periddica e altera as propriedades do material de forma pignificativa. lmpurezas rasas
580 um dos tipos de imperfeigies que podein ser introduzidos e que leva a propriedades
importautes dos semicondutores.

Neste trabalho vamos nos limitar & impurezas subslitucionais, isto é, dtomos de im-
Purezas que ocupam o lugar quL norinalmente o 4lomo do material hogpedeiro ocuparia.
Impurezas substitucionais sio usualmente classificadas de acordo com as suas posigoes na
tabela periddica dos elementos relativos ao 4&tome do material hospedeiro. Seja Z o nimero
atomicoe AZ = Z;..,— Zposp. Seja ainda z a valéncia quimicae Az = Ziup— Zhosp- Atomos
da mesma coluna da tabela periddica que o dtomo hospedeiro (Az=0) sdo conhecidos como
impurezas isovalentes, uma vez que tém o mesmo nimero de elétrons de valéncia que os
dtomos hospedeiros. Irupurezas substitucionais & direita da coluna de &tomo hospedeiro
na tabela periddica (Az »0) sao chamados de doadores, uma vez que tém mais elétrons
de valéncia que os dtomos hospedeirus. Por outro lado, impurczas substitucionais i es-
querda da coluna do dtomo hospedeiro na tabela periddica (Az <0) sio conhecidos como
aceitadores, ji que 1ém que aceitar elétrons dos Atomos hospedeiros para cumprir as
necessidades locais de ligagio quitnica. Doadores e aceitadores podem ser simples, duplos,
triplos etc. dependendo se |Az| é um, dois, trés, etc., respectivamente.

A definigao acima traz alguns problemas no caso de semicondutores compogtos onde
um mesmo §lomo de impureza pode agir tanto como doador ou aceitador dependendo de
qual atomo hospedeiro cstd substituindo. Uma definigio mais adequada pode ser dada
quando se observa qie impurezas introduzem estados localizados antes inexistentes (num
cristal puro). Uma consequéneia importante desies estados focalizados no gap & que a
impureza pode existir ein virios estados de carga dependendo se estes estados localizados
egtdo ocupados ou ndo, Desta forma podemos definir doadores e accitadores da seguinte
forma: Estados de cargu positiva de una impureza sdo definidos como estadvs doadores,
e estados de carga negativos sio definidos como estados aceitadores),

O papel que uma dada impureza tem em uin semicondutor depende fortemente do 6] po
de niveis de energia localizado que introduz no gap de banda proibida, da concentracio
com a qual pode ser incorporada na amostra, e da natureza de outras im purezas presentes
na amostra. Certamentc o papel mais importante de doadores e aceitadores rasos é o
de controlar a condutividade. A temperatura ambicnte, quase todas as impurezas estdo



ionizadas e contribuem para a condulividade wina vez que as suas energias de ionizagao
sdo compardveis com kgT' (kp é a constante de Boltzimann). A maioria dos doadores e
aceitadores rasos podem ser incorporados em semicondutores em concentragoes arbitrarias
a partir de uma parte em mil (isto é, em torno de 10% cm~23), A faixa de valores da
condutividade que pode ser obtida & temperalura ambiente gira em torno de doze ordens
de grandeza, de 10™° (ohm cmn)~1 a 10? (vhin cm)~'. Isto deve ser comparado com metais
que tém condutividades em torno de 10% (ohm cin)~!, enquanto que para bons isolantes
a condutividade pode chegar a valores tdo baixos como 107?? {ohm cm)~1, Além disto
a condutividade pode ser dominada por elétrons (tipo n} ou buracos (tipo p) na maioria
dos semicondutores.

Mas o que torna as impurezas realmente dteis é o [ato de que concentragées de doadores
e aceitadores rasos podem ser feitas de maneira nao-uniforme por wma série de técnicas
precisas e controladas. Na escolha judiciosa de tais inhomogeneidades e controlando as
densidades e correntes de elétrons e buracos, seja na presenga ou na auséncia de potenciaie
eletrostaticos aplicados, pode-se produzir uma variedade de efeitos que podem ser utiliza-
dos etn dispositivos. O exemplo mais simples de um semicondutor ndo-homogéneo é a
jungio p-n, que consiste em uma regido dopada com aceitadores (isto é, tipo p) adjacente
a uma regifo dopada com doadores (tipo n). Este arranjo é tal que permite o fluxo de
corrente somente em uma das duas diregoes perpendiculares & interface e o dispositivo age
como um retificador de corrente alternada. Quando algumas outras condigées também sao
satisfeitag, a jungio p-n também poderd atuar como emissor de luz, seja como um laser ou
como diodo emissor de luz (LED). O transistor que tem trés regioes cousecutivas, p-n-p
ou n-p-n, pode atuar como amplificador de sinais. Qutros disipostives, tais como modu-
ladores, detetores, fotocélulas, etc. sdo outras estruturas lormadas a partir de regides tipo
n e p com diferentes concentragdes de doadores e aceitadores.

Nos dltimos anos uma das dreas de maior destaque na fisica de semicondutores tem
gido o estudo de estruturas de camadas crescidas por técnicas lLais comoe epitaxia por feixe
molecular*, deposicio por vapor quimico de compostos organo-metdlicos' e mais recente-
mente epitaxia por feixe quimico?. 'Tals estruturas consistem em carnadas semicondutoras
com geomelria de inlerface, nfvel de dopagem e composigao quimica definidos em escala
atémica. Uma das interfaces mais estudadas é a de GaAs e Ga;_,AlzAs, onde & varia tipi-
camente entre 0.1 e 0.4, Estes dois semicondutores tém parimetros de rede muito préximos
de modo que cristais de alta qualidade podem ser crescidos. A estrutura de banda destes
materiais é de tal forma que o minimo da banda de condugio do Gay..; Al As estd em torno
de 0.75 z eV acima do de GaAs, enquanto o maximo da banda de valéncia estd em torno
de 0.5 z eV abaixo do de GaAs. O nome pogo qudnticod procede ao examinar o perfil das
bordas das bandas (minimo da banda de condugio e maximo da banda de valéncia) para
uma camada de GaAs entre duas de Ga;_AlzAs, como apresentamos esquematicamente
na figura 1.1. A seguir vamos apresentar uma breve retrospectiva dos trabalhos relevantes
em impurezas rasas em cstruturas de pogos quanticos.

Em 1981 Bastard? propds um maodelo para o céilculo de niveis de impurezas hidro-
gendides em pogos quinticos com barreiras infinitas. loi um trabalho pioneiro e se

*Molecular Beam Epitoxy - MBE

t Metal-Orgonic Chemical Vapour Depoastion - MOCVD
Y Chemical Beamn Epitasy - CBE

t Quantum Well - QW
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Figura 1.1: Perfil das bordas das bandas de um pago quintico de GaAs-(Ga,Al)As.

tornou citagao obrigatdria em todos os traballhios subsequentes sobre impurezas em pogos
quénticos. Dastard nao se limitou apenas a calcular os niveis de impurezas mas calculou
também as densidades de estados e especiros de absorgao e emissio devido & transigoes
entre niveis de doadores (aceitadores) e banda de valéncia (condugdo). Incorregbes na
interpretagio das densidades de estados e dos espectros dlicos levaram & idéia equivocada
de que somente as impurezas localizadas no centro do pogo quintico teriam itmportincia
na comparagao com a experiéncia, levando muitos aittores a calcularem tao somentle niveis
de impurezas para impurezas localizadas no centro do pogo.

Priester ef al.3 mostram que o uso da aproximacio da massa efetiva para impurezas
rasas é adequado no caso de super-redes ¢ pogos quinticos. Mailhot ef al.b e Greene e
Bajajt estenderam o trabalho de Bastard? para o caso de impurezas em pogos quinticos
de GaAs-(Ga,Al)As com barreiras finitas. Em ambos as trabalhios a énfase é dada para a
variagio das energias de ligagao com o tamanho do pogo. Note-se que o efeito de carga ima-
gem é incluido por Mailhiot ef al.%. Embora quase sirnultineos estes dois trabalhos contém
algumas discrepincias nos resullados como seria mais tarde observade por Oliveira’. 8,
Através de um cilculo variacional muito senielhante an de Bastard?, Chaudhuri? gbtém,
et 1983, as encrgias de ligagho para impurezas em pogos quanticos miltiplos¥ e analiza
a dependéncia da energia de ligagio com a altura da barreira. Chen e Zhouli? calcularam
energias de ligagio de impurezas rasas em pogos quinticos duplos! para uso no estudo de
efeitos de tunelamento.

Brum et al.ll, em 1984, calculam a energia de ligagio de uma impureza hidrogedide
isolada localizada no centro de uin pogo quintico de GaAs-((Ga,Al)As, contendo portadores

Vitultiple Quantum Wells - MQW
I Double Quantum Well - DQW



livres. Qs antores mostram que a energia de ligagao nao se torna desprezivel quando a
concentragao de portadores atinge o valor de saturagdo. Efeitos de descontinuidade da
massa efetiva para pogos quanticos com barreiras finitas sio calculados por Mailhot et al.
e Priester et al.12, As diferencas encontradas pelos autores foram minimas o que explica a
auséncia de outros trabalhos explorando os aspectos da descontinuidade da massa efeliva,

0 efeito de campo magnético é incluido por Greene & Bajajld 14 para impurezas no
centro do pogo em 1985, E também neste ano que Brum et all3 incluem o efeito de
um campo elétrico longitudinal no cilculo de energias de ligagio de doadores em pogos
quanticos com barreiras finitas. Masselink et al.!8 calcularam, em um trabalho bastante
completo, as energias de ligagio para aceitadores incluindo os efeitos de campos elétrico,
magnético e de pressio uniaxial. Neste trabalho s3o incluidos o acoplamento das bandas
de valéncia dentro da aproximagic da massa efetiva. Apesar do trabalho ser extenso e
completo os autores apresentam resultados apcuas para duas posicdes de impureza, no
centro e na borda do poco guintico.

Qliveira e Falicov!? introduzem uma fungao dielétrica com dependéncia espacial e re-
discutem a importancia do cdleule das densidades de estado de impurezas. Mostram,
através do conceito de centro de gravidade da banda de impurezas, que a distribuigio de
impurezas no pogo deve ser levada em consideragio ao se comparar resultados tedricos com
medidas experimentais. Os autores reforgam o argumento pelo fato de que o centro de
gravidade parece representar muito melhor os resultados experimentais do que meramente
a energia de ligagao para a impureza no centre do pogo. Q efeito da fungao dielétrica
com dependéncia espacial é estendido mais tarde por Oliveira’ 8 para pogos quinticos de
GaAs-(Ga,Al)As com barreiras finitas. I interessante notar que neste trabalho Oliveira' 8
aponta para algumas discrepincias dos seus resultados quando comparados com os resul-
tados de Mailhot et al.%, Bastard!®, Shanabrook!? e Delalande2?,

De modo geral os trabalhos sobre impurezas em pogos quanticos se referem a pogos
quadrados. No entanto, Luna-Acosta?! e tuais tarde Leavitt22 calculam energias de ligagéo
de impurezas hidrogedides em pogos quanticos parabdlicos, em trabalhos que aparente-
mente nao provocaram graude repercussio,

Chang?3 24, ulilizando uin potencial modelo, descreve estados doadores e accitadores
além de incluir o cleito de pressio uniaxial para pogos de largura intermedidria (20-300
A).

Recentemente, Oliveira e 1’érez-Alvarez?d, 26 yoltaram a dar atengio & questdo das
propriedades de absorgio devido a impurezas em pogos quinticos, recalculando os resulia-
dos de Bastard? e apresentando os primeiros resultados para pogos com barreiras flinitas,
Pouco depois, Oliveira e Lopez-Gondar??, 28 egtudam a fotoluminescéncia associada a im-
purezas no caso de pogos quanticos de GaAs-(Ga,Al)As.

O célculo de energias de ligacdo para impurezas rasas em lios de pogos quanticos (ou
fios quanticos) comega em 1984 com Bryant?? para fios com segao transversal circular (fios
cilindricos) e no caso da impureza no centro do fio e Lee e Spectord? para virias posigdes
da impureza no fio. Neste trabalho de Lee e Spector¥ é proposio uma funcdo de onda
tentaliva simplificada para a ubtengao de resultados analiticos fechados. Em 1985 Brum3!
realiza o cilculo para impurezas em um fio quantico com seqio transversal retangular semn
a simplificagéio da [ungdo de onda tentativa proposta por Lee e Speclor??, apresentando as
solugBes de forma aberta, isto &, com integrais por calcular numéricamente. K interessante
notar que Brown e Spector32, apds o aparecimento do trabalho de Brum3l, retomam
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o trabalho de Lee e Spectord? recalculando as energias de ligagao para impurezas em
fios quanticos cilindricos sem a simplificagio na fungio de onda tentativa e deixando os
resultados analiticos de forma aberta, muito semelhante avs resultados de Brum3l. Mais
recentemente Qsbrio et al.33 calcularam as energias de ligagio para impurezas em fios de
pogos quanticos de se¢do transversal retangular e de barreiras finitas.

Enquanto que a produgio de pogos quinticos e super-redes semicondutoras contam
com uma série de técnicas bem estabelecidas, capazes de possibilitar a realizagio de hete-
roestruturas e disposilivos de boa qualidade, a elaboragio no laboratério de fios de pogos
quinticos ainda representa uwmn desafio tecnolégico para os atuais métodos de crescimento
de heteroestruturas de semicondutores. A primeira indicagao de sucesso de [abricagao de
fios de pogos quanticos é de Petroll ef al.b1 usando \écnicas de epitaxia por feixe molecular
de GaAse Ga;_,Al As combinado com técnicas de fotolitogralia e desbaste quimico™*, Osg
fios quanticos assim produzidos tiveram as suas dimensdes estimadas em 200 A por 200 A.
Mais recentemente, ‘I'znaka e Sakaki?s relatam a construgao de super-redes planas, isto &,
arranjos periddicos de fios de pogos quénticos, utilizando uma Lécnica engenhosa de cresci-
mento por epitaxia de [cixe molecular em umn subsirato levemente desorientado [em torno
de 2¢ do eixo (011) do GaAs], lormando assim terragos ¢ um subscguente conjunio de fios
quanticos. Kapon et al.3%, a0 construir um laser de pogo quantico de estrutura enterrada,
maostram que outra técnica para fabricar fios de pogos quinticos isvlados consisle em um
crescimento de um pogo quantico em uma “cova” de um substrato de GaAas, esta “cova”
1o c¢aso obtida por um processo de desbasle quimico seletivo. De [ato Kojima et 37,
recentemente, utilizam esta téenica para obter fios de pogos quinticos de GaAs-{Ga,Al)As
e mostram, através de uma caracterizagio por fotoluminescéneia, que o confinamento é de
fato bidimensional. Embora todas estas técnicas paregam bastante promissoras, muilos
problemas técnicos na fabricagio de fios de pogos quinticos ainda persistem claramente
tais como o controle preciso da forma da segao transversal, a qualidade das interfaces para
citar apenas alguns problemas dos mais cruciais e que comprometem a qualidade destes
dispositivos.

Experimentalmente, Miller ¢f al.*#; 39 relatam as primeiras observagoes de estruturas —
no espectro de fotoluminescéncia em pogos quinticos maltiplos de GaAs-(GA,Al)As cresci-
dog por epitaxia por feixe molecular - associadas a recombinagoes entre a sub-banda de
condugio e a banda de aceitadores neutros. Meynadier et 2l.4% também observaram efeitos
agsociados a aceitadores em medidaa de fotoluminescéneia de pogos quinticos de Gads-
(Ga,Al)As nominalmente ndo dopado. Vérios resultados experimentais das propriedades
de doadores em pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As sao relatados por Shanabrook ef
al 41,12, Recentemente, Chen ¢t ¢l4? mostram resultados de fololuminescéncia associ-
ados a transi¢hes envolvendo a recombinagio de aceitadores em fungdo da temperatura.
Existem uma série de problemas na medi¢io de espectros de fotoluminescéncia associados
a transigOes cntre niveis n = 1 das sub-bandas de valéncia ou conducdo e das bandas de
aceitadores ou doadores, uma delas sendo o fato dos picos associados 3 estas transighes
seremn mutlo préximos do pico de exciton e que, por sua vez, ¢ varas ordens de grandeza
mais intenso, tornando os picos associados a impurezas de dificil observacao.

Apresentamos uma série de trabalhos envolvendo impurezas rasas utilizando a apro-
ximagio da massa efetiva. No capitulo 2 estudamos as energias de ligagio de centros D~
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para Ge dopado cotn Sh e P, sob efeito de uma pressio uniaxial na diregio [111]14 45, No
capftulo 3, calculamos as densidades de estados de impurezas e os espectros de absorgio
dtica associados a impurezas para pogos quinticos de GaAs-(Ga,Al)As sob infludncia de
um campo elétrico externo aplicado longitudinalmented6, 47, Apreseniamos, no capitulo 4,
o cdlculo de energias de ligagio de impurezas rasas em fios de pogos quinticos, bem como
densidades de eatados de immpurezas?®. Mostramos também, ainda no capitulo 4, o efeito
de levarmos em consideragio uma fungio dielétrica com dependéncia espacial nas energias
de ligagio e densidades de estados de um fio de pogo quanticot®. No capitulo 5 mostramos
08 espectros de absorgio associado a impurezas rasas em fios de pogos quinticos. Em
todos estes trabalhos utilizamos técnicas variacionais e a aproximagio de massa efetiva
para obter as energias de ligagao dos estados de impureza,

Nos apéndices A, BB e C csldo detalhados os cdleulos analiticos referentes aos capitulos
2, 3 e 4-5, respectivamente, Rescrvamos ainda o apéndice D para discutir o conceito de
unidades atémicas reduzidas que é utilizado ao longo de todo este trabalho.



Capitulo 2

Estados D™ em germanio sob
pressao uniaxial*

2.1 Introdugao

Em 1958 Lampert50 sugeriu a existéncia de um andlogoe do [on de hidrogénio negativo para
impurezas em semicondutores: o doador negativo D~ {ou aceitador positivo A*+). Como no
fon de hidrogénio negativo, com dois elétrons, o doador negalivo D~ captura dois elétrons
(o aceitador positivo A+ liga dois buracos). Desde que estes estados foram observados pela
primeira vez por Dean ef al.3! no cspeciro de recombinagdo radiativa de impurezas rasas
em Si e Ge, vérios trabalhos experimentais’?—56 foram realizados para estados D= e A%,
Trabalhos experitnentais importantes sobre efeitos de pressao em doadores neutros foram
realizados por Tekippe et al.57 e para excitons por Laude ef al.58, e ainda para estados
D~ por Narita et al59 para Si e por l'aniguchi e Narita? para Ge.

Larsen®! em 1981 apresentou um estudo tedrico sobre energias de ligagio e sua de-
pendéncia com a pressio no caso de estados D~. Largenfl calculou a energia de ligagio
dos estados D~ como fungio da pressio uniaxial ao longo da dire¢do [100] em §i, e
os resultados concordam qualilativamente com o comportamento sob pressio observado
expetimentalmente®?. Recentemente, Oliveira e Falicov®? realizaram desenvolvimentos
adicionais ao trabalho de Larsen levando em conta corregoes vale-6rbita para os orbitais
interno e externo associado ao estado fundamental dos centros D~ e obtiveram resultados
muito proxitnos dos experimentais.

Quando Ge é submetido a uma pressio uniaxial ao longo da diregio [111], os quatro
vales da banda de condugiio nio permanccemn mais degenerados: um diminuira e 08 outros
aumentario em energia. Isto significa que a medida que a pressao aumenta, ambos os
elétrons associados ao estado D™ sio arrastados ao vale mais baixo.

Neste capitulo trabalharemos com uma hamiltoniana modelo para o Ge similar aquela
usada por Oliveira e Falicov52 para 8i, isto &, levando em conta a interagio ¢létron-elétron,
corregdes vale-drbita e efeitos de pressao uniaxial. Um procedimento variacional sera usado
com uma fungio de onda variacional tipo Chandrasekhar®?® que inclui correlagio elétron-

*Publicado em G. Weber e L. E. Oliveira, 19th International Counference on the Physics of Semicondue-
tors, editado por W. Zawadksi, Tustilute of Physica, Polénia, Polish Academy of Sciences, Vol.2, p.1301 -
{1988); G. Weber e L. E, Oliveira, Phys, Stat. Sal. (b) 151, 605 (1989).
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elétron para o estado D~ de dois elétrons.

2.2 Teoria

Nesta segio analisaremos os aspectos tedricos do calculo de energias de ligagio em estados
D~ em Ge. Detalhes do cdlculo podem ser encontrados no apéndice A na pagina 55. E bem
conhecido que Ge tem quatro minimos na banda de condugao ao longo das diregoes [111]84.
Para doadores substitucionais do grupe V como 5b e P, o multiplete do cstado fundamental
D~ possui simetrias correspondendo a um singlete 1s(A, ) e umn triplete 1s(T3). Escrevemos
a fungio de onda do estado fundamental comot

1(}50) NF(T)Z"/FHJl“J ’ (2.1)

3=1

onde |u;) é a fungio de Bloch associada ao minimo da banda de condugao correspondendo
a0 jésimo vale, F(r) ¢ uma fungio envelope tipo ls, I'; corresponde &s ropresentagoes
irredutiveis (A1 e T'3) e os coeficientes yr,; ; 52064

1
T4 =5 (L1LL1) (2.2)
e
1(1,1,—1,-1) .
Ty i = ¥(l ].,-—l,l) ) (2.3)
(1 1,1,*-1) .

A diferenga 4A na energia culre o singlete 1(A;) e o triplete excitado 1s(T3) é chamado
de corregao vale-orbita ou desdobramento qufmico? ¢ difere para as varias impurezas do
grupo V.
Para o estado D~ utilizamos um modelo para a Hamiltoniana de um elétron como se
segue
HO = Uy + S+ MY o (2.4)

onde

LM = Z Hgp (7)) |ur) {ukl (2.5)
é a Hamiltoniana de massa eletiva,
4
Y = Z H3(k) |ugk) (wel (2.6)
k=1

é o termo dependente da pressao, e

HY o = Z Hy_o(r) Juk) (u;] (2.7)

k=1

lignorando o apin
YChemical splitiing



é a interagio vale-orbita. O operador de massa efeliva é dado por

HEgum(r) = LI (2.8)
EMAT) = ™ oine er '
onde m* = 0.17 & a massa cletiva média da banda de condugao e ¢ = 15.36 é a constante
dielétrica para o Ge; usando estas constantes, obtém-ge um Rydberg efetivoB® B = 0.81
meV (ver apéndice D, pégina 81). O operador de pressao é

nswie = { 790 50 blu (29)

onde § é a medida de separagio de energia entre o Mndo da banda de condugio do vale
[111] e 0s outros trés valcs, e é dado por®?

S Ty

8= §X;5.M:.u y (2.10)
onde X é a magmtude do pressdo uniaxial aplicada ao longo da diregio [111], 544 a rigidez
reciproca, e =, é o polencial de deformagio de cisalhamento. Dbtemos uma separa¢io de
energia de 1 meV entre os vales sob um pressa.o de 0.8%10° N/cm?®, usando os valores®?
dos parimetros para Ge, 544=1.454x10"7 cm?fN e E,=19.3 meV. () operador de pressio
tal como descrito em (2.9) somente atua nas fungdes de Bloch |ug).

Finalmente, o operador vale-6rbita Hy_p em (2.7) é dado por

—V, <R, ,
Hy_o(r) :{ OA ! :} . (2.11)

onde R define uma regiio de célula central cslérica®? e Va € escollido de tal maneira
gue gsob pressio zero a diferenga entre os niveis Ay e I'; seja o mesmo do deslocamento
vale-drbita experimental.

A fungio de onda normalizada do estado fundamental 1s(A,) é dada por

167y = (1+34%) e F(T)iw |u;) (2.12)

com y1=1 e 3 = 73 = 74 = 7. A fungio envelope F(r) é representada por uma fungdo de
onda tipo 1s

53 o
F(ry= e, (2.13)
A energia do estado fundamental DY ¢é calculada por
N Calix |¢°) (2.14)

como funcao da pressio compressiva aplicada ¢ com £ e v como parimetros variacionais.
0 resultado é

'2 2
KO = €7 - 26 - (35/4) (1 = 2) (f)ﬁ t ;”2) (2.15) -
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onde
A() = Va 1= e % (2717 4 261+ 1)] . (2.16)

Os comprimentos e as energias nas expressoes acima sao dados em unidades de raio de
Bohr efetivo e Rydberg efetivo, respectivamente.

A Hamiltoniana associada ao estado D™, de dois elétrons, inclui interagio elétron-
elétron e é dada por

H™ = Hgy +Hz + Hyoo » (2.17)
onde
2 4 .
M = 33 Mo i) (] + 3 _ ) (ablo ) (2], (218)
i 4 . .
MUz =303 Ha(k) Iu}c) (u;,| , (2.19)
i=1 k=1
e
Hp_p = Z E Ioy_ o(r,)|u,,)( (2.20)
=1 k=1

A fungio de onda do estado fundamental D™ & escolhlda a0 usar uma fungdo de onda
tentativa tipo Chandrasekhar6l, 62, 63

[#7) = [lpalri)en(rs)) + lés(r)da(ra))] (1 + Ariz) , (2.21)

onde o termo contendo A estd associado A correlagio elétron-elélron e ¢ 4(¢p) corresponde
a0 orbital interno (externc) do estado D,

[Ba(r)) =747 3" aj |u;) (2.22)

j=1

com ay=] e ay = oy = a4 = a. Para ¢p utilizamos a mesma expressio, somente Lrocando
& por &3 e o por B para o orbital externo.
Dentro de um esquema variacional a tarefa consiste em achar os valores 6timos de £,

£3, a, 3 e A tal que a energia
" K ‘
( Al )
seja minimizada,
Como ja dissemos anteriormente, detalhes do cilculo podem ser encontrados no apén-
dice A. Nole que todas as integrais envolvidas podem ser calculadas analiticamente e
somente a minimizagho é [eita numericamente.

2.3 Resultados e discussao
Calculamos as energias de ligagao para Ge dopado com Sh e com P sob pressiio uniaxial

a0 longo da diregio [111]. As encrgias de ligagao para pressio zero para os estados DO
e D™ sao dadas na tabela 2.1. O potencial constante de célula central Va em (2.11) é
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Tabela 2.1: Energias de ligagio (e meV) para os estados A, e T; do doador neutro D e
dos estados Ay do doador I}~, Tammbém sao mostrados o desdobramento 4A de vale-6rbita
(em meV).

A (DY) Ty(D9) 4A A (D)
Ge:Sb  este trab. 10.14 981 0.33 0.51

expt.? 10.32 9.09 0.33  0.625°
Ge:l  este trab, 12.62 981 281 0.61
expt.b 12.87  10.06 2.81

*Ramdas e Rodriguezf1, PTaniguchi e Naritab?

075 | | | I
> — 6 o~
g Ge:P ® :c:::
£ o0s o
. =
5 1.3
o Ty
® @
2 025 o
g 42 3
: :
o | 1 | l | o
0 | 2 3 4 5

compressive stress (10°dyn enf®

Figura 2.1: Energia de ligacdo do centro D~ em Ge dopado com §b e P come fungao

da pressdo compressiva aplicada na diregdo [111]. o valores experimentais de Taniguchi e
Naritat? para Ge:Sb.
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ajustado de modo a fornecer a separagio de energia 4A entre os niveis Ay e T3 associados
a0 estado fundamental D? sob condicio de pressao zero.

Na figura 2.1 mostramos as energias de ligacdo 1D~ oblidas para Ge:5b e Ge:P. A
diferenga grande entre as curvas correspondentes & Ge:Sb e Ge:P va figura 2.1 é devida
a diferencas nos valores 4A do desdobramento quimico (0.33 meV para Sb e 2.81 meV
para P, ver tabela 2,1). Para fins de comparagao mostramos as energias de ligagio para
8i:Sb e Si:P na figura 2.2, calculada da mesma forma como em Oliveira e Falicové2. Para
5i:5b e S5i:P a diferenga no desdobramento quimico 6A € pequena (11.63 meV para Sb
e 11.70 meV para P) e portanio as curvas na figura 2.2 sdo bem semelhantes. Pode-se
observar da figura 2.1 que a energia de ligagio D~ tedrica para Ge:Sh alcanga o seu limite
de pressio alta de 0.51 meV a um pressao em torno de 1.0x 10® dyn/cm?. Por outro lado,
no caso de Ge:P um valor limite de pressio alta é alcangado em 5x10% dyn/cm?, isto &,
a uma pressio aproximadamenie uma ordem de grandeza maior. Taniguchi e Narita?
observaram que, para Ge:Sh, a cucrgia de ligagao do estado D™ (0.55 meV) ocorre a um
limite de alta pressao de 1.8x10% dyn/em?, enquanto que para Ge:As esle limite ocorre a
2.4x10% N/cm? com uma energia de ligagio D~ de 0.57 meV. Portanto, embora resultados
experimentais para Ge:I’ ainda nio sejamn disponiveis, isto sugere que a energia de ligacio
D~ para germdnio dopado com P deve ter um limite de pressao alta entre 0.55 e 0.57
meV, que estd em boa concordincia com o nosso valor tedrico. Nao realizamos nenhum
cileulo para Ge:As wma vez que o desdobramento quimico% é 4A=4.24 meV, que é muito
maior que em germinio dopado com Sh e P. Para tais corregoes de célula central, nosso
modelo de interagao vale-6rbita representado por um potencial de célula central consiante
¢ certamente muito simplificado.

A figura 2.3 mostra a probabilidade, para Ge:5b e Ge:P, de encontrarmos o orbital
eletrénico D~ interno e externo nos vales abaixados pelo pressao. Para pressio zero todos
08 minimos 540 equivalentes e a probabilidade é 1/4. Ao aumentar 4 pressio compressiva
na dire¢do [111], os orbitais eletrénicos D~ tornam-se cada vez mais provaveis de serem
encontrados no vale de energia abaixado pela pressao. Pode-se portanto tratar o Ge, sob
alta pressao, como um semicondutor de um dnico vale de banda.

As componentes de energia para o estado fundamental D™ para Ge dopado com Sh (cf.
figura 2.4) e para Ge dopado com P (cf. figura 2.5) dao um quadro geral das diferentes
contribuigées para a energia de ligagio. Nole que na figura 2.4 n3o mostramos a energia
de massa efetiva F,, pois esta é essencialmente constante e vale 10.31 meV, isto &, ndo
influencia o comportamento da energia de ligagao 1D~ sob pressao para Ge dopado com
§b. A componenie de energia Fg é parcialmente cancelada pelo termo 35/4 em {A.80)
de forma que a energia de ligagio D~ é basicamente governada pelo comportamento das
energias de vale-6rbita dos elétrons internos e externos, E) o, ¢ EL_ .

s valores otitnizados dos parametros variacionais obtidos neo cdlculo sao mostrados
na figura 2.6 para Ge:Sb e na figura 2.7 para Ge:I. A variagio importante com a pressio
ocorre com os parametros o e 8 que medem a contribuigho das [ungdes de Bloch em
diferentes vales de condugio nos orbitais dos elétrons D™. No regime de baixa pressio, os
orbitais eletronicos interno e externo tém um distribuicio desigual entre os quatro vales
sob pressao crescente, que leva a wing tnistura crescente da conliguragio anti-ligante de
altas energiasbl, 62, 66 o consequentemente, a um decréscimo da energia de ligagio D™,
Com maior aumento da pressao, a distribui¢io nos vales dos orbitais eletronicos externo .
¢ interno D™ tornam-se mais parecidos - com ambos os orbitais eletrénicos representados
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Figura 2.2: Energia de ligagao do centro 1D~ em 5i:5b e 5i:P como funcio da pressio
compressiva aplicada na diregao [100].
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Figura 2.3: Intensidade de probabilidade do vale abaixado pela pressao nos orbitais
eletrénicos interno (linhas tracejudas) ¢ externo (linhas sélidas) como fungio da pressio
compressiva [111] em Ge dopado com Sb e P.
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Figura 2.4: Componentes da energia do estado fundamental do ceniro D~ em Ge dopado
com 3b como fungio da pressio na diregio [111]. (a) Energia dependente da pressio,
energia de vale-érbita do orbital (b) externo e (c) interno.
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Figura 2.5: Componentes da energia do estado fundamental do centro D~ em Ge dopado
com P como funcdo da pressio na diregio [111). (a) Energia dependente da pressao,
energia de vale-Grbita do orbital (b) externoe e (c) interno, e (d) energia de massa efetiva.
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Figura 2.6: Valores otimizados dos pardmelros variacionaia £, €3, A, a, ¢ § para o estado
D~ e £ para o estado fundamental D° no caso de Ge:Sb.
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Figura 2.7: Valores otimizados dos parametros variacionais &1, £2, A, «a, e @ para o estado
D~ e £ para o estado [undamental D° no caso de Ge:P.

18



essencialmente pelo menor vale abaixado pela pressio — com a consequente redugio da
contribuigio da configuragiao anti-ligante de alla energia o que leva a um aumento da
energia de ligagdo D~ com a pressao.

2.4 Conclusoes

As energias de ligagio do estado D~ para Ge dopado com Sb e P foram calculadas como
fun¢do da pressdo uniaxial na diregio [111]. O hawiltoniano modelo que utilizamos leva
em consideragio a interagio elétron-elétron, corregies de vale-Grbita e efeitos de pressdo,
A fun¢io de onda de dois elétrons é uma fungao de onda variacional tipo Chandrasekhar
que inclui correlagio elétron-elétron. Sob condi¢hes de alta pressao Ge comporta-se de
forma muito parecida como um madterial de um dnico vale de condugao.

Os resultados obtidos estao em acordo gualitativo com trabalhos tedricos anteriores
e com medidas de fotocondutividade em infravermelho longingquo em silicio dopado com
P.5% A teoria moslra que, quando a pressio ao longo da dire¢io [111] é aplicada, o orbital
externo D~ ¢ empurrado ao vale abaixado pela pressio o que leva a um decréscimo na
energia de ligagio D~. Com um maior aumento da pressao, o orbital eletrénico interno
ruda gradualmente de uma fungio distribuida quase que uniformemente entre os quatro
vales de condugiio para wma fungio na qual o vale abaixado pela pressio é dominante, e
assim a energia de ligagio D~ aumenta. ’

Infelizmente, vs dnicos resultados experimentais para germanio dopado sao aqueles
obtidos por Taniguchi e Naritabl, para Ge dopado com Sb ¢ As para condigdes de presséo
zero e alta pressio, Comparagoes do nosso traballio tedrico com dados experimentais
torna-se assim uma tarefa dificil. Esperamos no entanto que este trabalho estimule futuros
trabalhos experimentais relacionados com centros D~ em germanio sob pressao uniaxial.

19



20



Capitulo 3

Impurezas rasas em pocos
quanticos sob a acao de campos
elétricos*

3.1 Introdugao ;

O estudo dos efeitos de campos clétricos nas propricdades fisicas de sistemas de baixa
dimensionalidade constitui um assuuto de considerdvel interesse do ponto de vista tedrico
e tecnoldgico devido & importdncia destes sistemas no desenvolvimento de novos dispo-
sitivos semicondutores. Em particular, a aplicagio de um eampo elétrico na diregio de
crescimento da heteroesirutura provoca uma polarizagio nas distribuigoes de portadores
e um deslocamento dos estados quinticos. ‘Iais efeitos podem introduzir alteragbes signi-
ficativas nos espectros de cnergia dos portadores, que podem ser usados para conirolar e
modular as intensidades de emissiao de dispositivos opto-cletrénicos.

Virios trabalhos, dedicado a esle assunto, tém surgido na literatura nos dltimos anos,
especialmente no enloque dos dispositivos quinticos {(pogos quanticos, super-redes, fios
quénticos, etc.). O estudo de campos elétricos ein pogos quinticos duplos tem conecgio
direta com a ocorréncia de efeitos de tunelamento ressonante e é um assunto extensa-
mente estudade®?. 68, Numerosos trabalhos ledricos enfocam o eleito Stark nos niveis
do QW e de super-redest9~73 que também tem atraido a atengio de muitos trabalhos
experimentais?4-79,

Calculamos o efeito de um campo elétrico longitudinal nas densidades de estados de
impureza e 0 espectro de absorgio dtico associado & impurezas hidrogendides em QWst.
As energias de ligagio das impurezas sio calculadas dentro de um esquema variacional
na aproximagao da mnassa efetiva. Das energias de ligagio obtemos densidades de estados
de impureza e a probabilidade de transicio por unidade de ltempo entre a sub-banda
n =1 de valéncia e a banda de impurczas doadoras e também entre a banda de impurezas
aceitadoras e a sub-banda n =1 d¢ condugao. Neste trabalho somente consideramos um

*Publicado em G. Weber, Fourth Brazilian School on Semiconductor Physics, Belo Horizonte, 1989,
Editores A. 5, Chaves, A. G. Oliveira e C, E, T. Gongalves da Silva, World Scientific, Singapore, 1990, p.
408; G. Weber, Phys. Rev. I 41, 10043 (1990),

tPogom quinticos - Quantum Wells - QWs
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QW de GaAs-(Ga,Al)As de profundidade infinita.

3.2 Teoria

Detalhes dos cdlculos analiticos apresentados nesta se¢ao podem ser encontrados no apén-
dice B na pégina 67.

Congideramos um QW de GaAs-(Ga,Al)As de profundidade infinita e usamos um
Hamiltoniano dentro da aproxitmacio da massa efetiva para a impureza hidrogendide

IH=H4+ g, (3.1)
onde Hy é
Ho= 0%, V(2) + |e|Fz (3.2)
07 T ome §22 ’ '
onde F é o campo elétrico aplicado longitudinalmente,
b0, |zl L/2
V(z) —{ %o, |2|> L2 (3:3)
e ‘ )
nz . . E.‘z

Hp =

s 3.4
2 LY olz? + y? + (2 — %)W’ (3.4)

com z; sendo a posicdo da impureza ao longo do eixo de crescimento e ¢y a constante

dielétrica.
A fungio de onda ¢y(z) associada ao estado fundamental é escolhida como sendo6?

bu(2) = No(B)cos () exp (52) (35)

Onde L é a largura do QW, 3 é um pardmeiro variacional e Ny(3) é a constante de
normalizacio. A fungdo de onda acima descreve a situagao, a campos intensos, na qual a
particula é empurrada contra a interface e a distribuicao de carga se concentra proximo
da barreira de potencial. {} parametro variacional 4 na equagdo (3.5) introduz o efeito do
campo elétrico através da fuugio exponencial. Detalhes do cilculo da energia de ligagio
sdo dados no apendice I, pagina 67.

A fungio de onda tentaliva da impureza é escolhida como sendo do tipo 1a!5,

P(r) = Neo(z)exp[—(=® + 4*)'72/2], (3.6)

onde A é um pardmelro variacional. Se o QW ndo [or muito pequeno, a posigao da
impureza z; pode ser tralada como wma variavel aleatéria e definimos uma densidade de
estados de impureza? g;,(£;} como

-1

L (3.7)

6::.-

1
a(Ei) =} >
{#i}

desde que nio haja wina dopagein inteucional, onde {2} s3o todas as posigdes de impureza_
tom a mesma energia de ligagao.
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A probabilidade de transigio por unidade de tempo para as transicoes entre a banda
de valéncia e de doadores (assoviado a nma dnica impureza localizada em 2 = z;) é
proporcional ao quadradoe do elemento de matriz da interacio elétron-foton H,y,; entre a
fungio de onda dos estados inicial (valéncia) e final (doador), isto &,

- 2:“- . y il nl -
1 - T Zl < f|11','m|i- > Izé(bfhml = Einicial — hw) , (‘3'8)

seguindo uma regra durea similar iquela usada por Bastard? e Qliveira e Pérez-Alva-
rez#5, 26

Q resultado final (vide se¢do B.3, pigina 72, para detalhes) da probabilidade de tran-
sigho come fungdo do comprimento do QW, da posigio #z; da impureza e da energia do

féton hw &
1 fag\? fmy\ a3 |J]?
=1, =42 [ 20 ey fo
T (zi,w) T 2(%) (mu) L Aza{“;:‘ b

onde ag é o raio de Bohr, a}j é o raio de Bohr efetivo (ver apéndice D na pigina 81) e Y(A)
¢ a fungio degrau. Na expressiao acima, J (¢f. equagio B.47) é essencialmente dado pelo
superposigio entre os estados inicial (valéncia) e final (doador).

Temos ainda as seguintes definigoes:

Y(A) (3.9)

A = tw— €+ Ei(A), (3.10)

ki = (2m,AfRHVE (3.11)

€ = Eg+ E5oy(F) + Bioy(F) (3.12)
5l = i1;';-’-"E"”w:t{‘iIcl2Ie pl*, (3.13)

onde E, é o valor do gap de banda do GaAs e ES_, (E¥_;) é o nivel do funde (topeo) da
primeira sub-banda de condugao (valéncia).
Para um QW infinito com as fungdes de onda dadas por (3.5) e (3.6) obtemos

_ 2r No(B) .
T= ) (3.14)
onde
o= (k2 +1/2%)/2, (3.15)

Assumindo uma distribuigao homogénea de impurezas, a probabilidade total de tran-
sicao por unidade de tempo é dada por

Sy =L [, dz 3.16
=g ), T e (3.16)

A prababilidade de transi¢io da banda de aceitadores para a primeira sub-banda de .
condugdo ¢ obtida de maneira andloga, mudando apenas as massas m, para m..
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3.3 Resultados e discussao

Na figura 3.1 apresentamos as energias de ligagdo de doadores como fung¢do da posigio
da impureza 2; comy intensidades de campo elétrico entre 100 e 300 kV/cm para um QW
de largura L = 100 A. Note a auséncia de simetria em torno da pesicio da impureza no
centra, # = 0, quando comparado com as energias de ligagio na auséncia de um campo
elétrico (linha tracejada). Um eleito muito semelhante pode ser visto na figura 3.2, onde
mostramos as energias de ligagio de aceitadores para o mesmo QW da figura 3.1. Os
campos elétricos externos das figuras 3.1 e 3.2 estdo em sentidos opostos para uma melhor
visvalisagio na comparagao destas figuras.

15 T ; T

E| {meV}

L%100A

0 i 1 1 0
=05 9 Qb

Zi/L

Figura 3.1: Energias de ligagio para doadores em fungzo da posi¢io da impureza z;, em
um QW com L = 100 A, para virios valores de intensidade do campo elétrico F (em
kV/cm) e na auséncia de wm campo eléirico (linhas traccjadas).

A auséncia de simetria em torno da posigio da impureza no centro do pogo, 2 = 0,
na presen¢a do campo elétrico é refletida no pico adicional da densidade de estados de
impureza. Na figura 3.3 mostramos a densidade de estados de doadores e na figura 3.4 a
densidade de estados de aceitadores para um QW de largura L = 100 A (0 mesmo das .
figuras 3.1 e 3.2).
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Figura 3.2: Energias de ligacio para aceitadores em fungao da posi¢ao da impureza z,
em um QW com L = 100 A, para vérios valores de inteusidade do campo elétrico F (em
kV/cm) e na auséncia de um campo elétrico (linhas tracejadas).
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Figura 3.3: Densidade de estados de doadores (em unidades atdmicas reduzidas) como
fangdo da energia de ligagao da impureza, para um QW de I = 100 A para vérios valores
‘de intensidade do campo elétrico F' (em kV/cm} e na auséncia de um campo elétrico
(linhas tracejadas).
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Figura 3.4: Dencidade de estados de aceitadores (em unidades atdmicas reduzidas) como
fungio da energia de ligagio da impureza, para um QW de L = 100 A para vérios valores
de intensidade do campo elétrico F (em kV/cm) e na anséncia de um campo elétrico
(linhas tracejadas).
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Quando o QW se torna maior, as energias de ligacio sio mais sensiveis ao campo
elétrico. Isto estd ilustrado na figura 3.5 onde mostramos as energias de ligagio das
impurezas para um QW de largura [, = 200 A e na figura 3.6 para L = 500 A.

5 , . ;

0 N 1 i O
-03 Q Q5
Zi/L |

Figura 3.5: Energias de ligagdo para doadores em fungio da posicio da impureza zi, em
um QW com L = 200 A, para virios valores de intensidade do campo elétrico F (em
kV/cm) e na auséncia de wm campo elétrico (linhas tracejadas),

A forma geral da densidade de estados de impureza nio se altera substancialmente
quando a largura do QW aumenta como mostramos na figura 3.7, onde apresentamos a
densidade de estados de doadores para um QW com L = 200 A.

A probabilidade de transi¢io lolal por unidade de tempo para um QW de L = 100
A, é apresentada na figura 3.8, para transi¢oes entre a sub-banda de valéucia e a banda
de doadores como fungio de (M — £;)}. Para uma comparacio direta com espectros de
absorgio experimentais, devem ser levados em consideragio o gap de energia e os niveis
n =1 das bandas de valéncia e de condugio (vide equagio (3.12). Pode se1 visio da figura

' As curvas das probabilidades de transigio das figuras 3.9, 3.9, 3.10 e 3.11 estéo em fungao de (hw—£;)
propositalmente, para auxiliar a visualizagio do comportamento das diversas estruluras que aparecem
nealas figuras e permitic que ns curvas para diferentes intensidades de campo elétrico sejain postas no -
mesmo grafico.
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Figura 3.6: Energias de ligagao para doadores em fungio da posi¢io da impureza z;, em
um QW com 1 = E00 A, para virios valores de intensidade do campo elétrico F (em
kV/cm) e na auséncia de um campo elétrico (linhas tracejadas).
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Figura 3.7: Densidade de estados de doadorea (em unidades aldémicas reduzidas) como
fungdo da energia de ligagao da impureza, para win QW de I = 200 A para virios valores
de intensidade do campo elétrico F' (cn kV/cem) e na auséneia de um camnpo clétrico
(linhas tracejadas).
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3.8 que, quando o campo elétrico aumenta em intensidade, o principal pico (devido is
impurezas nas interfaces) se “parte” em dois picos menores. A estrutura (ou ombro) de
baixa energia decresce continuamente sem alterar gna forma. A ciso do pico de alta
cucrgia corresponde a ¢isao do pico nas densidade de estados de impureza da figura 3.3.

id

L=100 A po a)

0 ! L
-15 -10 -5 0

@ (fiu-Eq) (meV)

Figura 3.8: Probabilidade de transigio total por unidade de tempo (em unidades de 153!)
pata transigOes eutre a sub-banda de valéncia e a banda de doadores para um QW de L =
100 A, para vérios valores de intensidade de campo elétrico F' (em kV/cm) e na auséncia
de um campo elétrico (linha tracejada).

Na figura 3.9 mostramos a probabilidade total de transigao por unidade de tempo para
um QW de L = 100 A (como na figura 3.8), mag agora para transighes entre a banda de
aceitadores e a sub-banda de condugio. Assim como na figura 3.8 ocorre a cisdo do pico
de alta energia, a diferenga sendo neste caso que o pico adicional é quase imperceptivel.
Lste é um efeito que nio poderia ser previsto ao inspecionar a densidade de estados de
aceitadores da figura 3.4.

Mostramos na figura 3.10 a probabilidade de transigao total por unidade de tempo
para um QW de I = 200 A para iransicbes entre a sub-banda de valéncia e banda de .
doadores novamente em funcao de (hw — £}, e na figura 3.11 para o mesmo QW para
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Figura 3.9: Probabilidade de transigao total por unidade de tempo (em unidades de 5'')
para transigbes entre a banda de aceitadores e a sub-banda de conducio para um QW
de [ = 100 A, para vérios valores de intensidade de campo elétrico #' (em kV/cmn) e na
auséncia de um campo elétrico (linha traccjada).
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transigoes entre a banda de aceitadores e a sub-banda de condugio. Como j4 afirmamos
antes, quanto maior a largura do QW mais sensivel snas fungoes de onda de impureza
se tornam ao campo clétrico. Isto pode ser novamente verificado na figura 3.10. Pata
transighes enire as sub-bandas de valéncia e doador (figura 3.10) vemos oulra vez a cisao
do pico de alta energia (devido as impurezas na interface do pogo), mas também notamos
que, para altas intensidades do campo elétrico (400 kV/cm), o desaparecimento do pico
devido as impurezas na interface e com altas energias de ligagio, como ji tinhamos visto
para aceitadores na ligura 3.9. A figura 3.11 chega a ser praticamente uma mera repeticio
da figura 3.9, para nm pogo de L = 200 A. O efeito da supressio do pico devido is
impurezas na interface (com allas cnergias de ligagdo) para altas intensidades de campo
elétrico pode ser explicada ao comparar o raio de Bohr clelivo da impureza hidrogendide
com a largura do pogo. Quando o raio de Bohr ¢ compardvel com a larpura do pogo,
como na figura 3.8, onde e ~ 100 A ¢ L = 100 A, o pico devido 4s impurezas préximas 3
interface permancce intenso mesmo para altos valores do campo eléirico, Quando o raio
de Bohr é muite menor que a largura do pogo, como na figura 3.9, com af ~ 22 A e
L = 100 A, esle pico desaparece completamente. As figuras 3.10 e 3.11 confirmmam este
comportamento quando aumentamos o tamanho do pogo por um fator de dois.

3.4 Conclusoes B

Calculamos as energias de ligagio de impurezas rasas, densidades de estados de impurczas
e especiros de absorgao Gtica associados a impurcezas para pogos quénticos de barreira
infinita e sujeitos a um campo elétrico aplicado longiludinalmente. Os nossos resultados
de transigbes lotais por unidade de tetmpo estio em concordancia com resultados anteriores
para pogos quinticos sew campo elétrico?® 26, enquanto que as nossas energias de ligagio
esldo proximas dos valores oblidos por Brum et al.!3. Mostramos ainda que, pelo falo
de calcularmos o8 niveis n =1 de condugao e de valéncia variacionalmente e usando uma
maneira mais simplificads da fungio de onda de impureza (sem a dependéncia explicita
com a posigho da impureza no centro do pogn), obtemos uma expressao bastante simples
para a integral das superposi¢ies de [ungoes de onda e que produz resultados perfeitamente
comparaveis com outros modelos mais complexos de cilculo de probabilidades de transigio
por unidade de tempo associadas a impurezas.

Extensoes interessantes a este trabalho seriam a inclusio de barreiras finitas e o calculo
exato dos niveis n =| de condugao e de valéncia, além de introduzir a dependéncia com a
posigiio da impureza na fungio de onda tentativa.

Nao hd, por enquanto, resultados experimentais sobre absor¢io devido a impurezas
em QW sob um canipo clétrico longitudinal. Esperamos, todavia, que este trabalho possa
ajudar a motivar futuras experiéncias deste tipo.
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Figura 3.10: Probabilidade de transi¢io total por unidade de tempo (em unidades de r51)
para transigdes entre a sub-banda de valéncia para a banda de doadores para um QW
de L = 200 A, para vérios valores de intensidade de campo elétrico F {em kV/cm) e na
auséncia de um campo eléirico {linha tracejada). _\
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Figura 3.11: I'robabilidade de transi¢io total por unidade de tempo (em upidades de 75")
para transi¢ies enlre a banda de aceitadores ¢ a sub-banda de condugio para um QW
de L = 200 A, para virios valores de intensidade de campo elétrico F {(etn kV/cin) e na
auséncia de um campo elérico (linha tracejada).
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Capitulo 4

Densidade de estados de impureza
em fios de pocos quanticos*

4.1 Introducao

A molivagio {isica por Lris do estudo de confinamento laleral em heteroestruturas — que
levam aos fios de pogos quinticos (QW Wst) - ¢.intimamente relacionada com a promessa
de alleragbes dramdticas nas propriedades eletronicas, éticas e de transporte de estru-
turas de pogos quanticos crescidas epilaxialmente. Por varios anos, desde a supestio de
Sakaki® de um aumento da mobilidade de portadores em QWWs, poucas tentativas foram
realizadas no crescitmento de tais estruturas. Petroff et al81 ugaram decapagem e recresci-
mento epitaxial em um trabalho pioneiro de QWWs cnquanto que virios grupos estudaram
o transporte quase-unidimensional em camadas de inversfo com confinamento lateral®2,
No entanlo, a tecnica experimental de crescimenio de QWWs estd muito longe de ser
um conjunio de procedimentos padrio, isto devido ao fato do condrole fino das dimensGes
laterais ser mais dificil que o controle da espessura das camadas {caso dos QWs).

Apesar das difliculdades experimentais, varios estudos tedricos em estrutura eletréni-
ca®d niveis excitdénicos®®, propriedades de transporte®t, impurezas!S 29, 80, 32, 85 ag5im
como lenémenos de transporte envolvendo espalhamento por impurezas ionizadag32, 86 ¢
por fanous aclsticos?? furam realizados para QWWs. Recentemente, medidas de fotolu-
minescéncia ('L} usadas para estudar propriedades 6ticas de QWWs - baseado em pogos
quéanticos crescidos epitaxialmente “patterned” por litogralia de feixe eletronico®? %0 com
procedimentos de lift-off - foram relatadas e litografia por feixe de {ons focalizado®! aparece
como sendo a alternativa mais promissora. Em tal contexto, o entendimento da natureza
dos estados de impurczas associados a QW Ws é um assunto com relevancia cientifica re-
novada. Seguindo o trabalbo de Brum!5 em estados de impurezas confinados em QWWs
com seq¢do transversal relangular e barreiras de potencial infinitas, estudamos a banda de
impurezas de QWWs e calculamos o seu centro de gravidade e a densidade de estados
de impurezas. Nossos resultados mostram que a densidade de estados de impurezas pode
scr uma grandeza importante ua inlerprelagao de dados experimentais relacionados com

*Publicado em G. Weber, P. A. Schulz e L. E. Oliveira, Phys. Rev. B 38, 2179 (1988); G. Weber, P.
A. Schulz e L. . Oliveira, Materials Science Forum, 38-41, 1415 (1989).
!Fios de pogo quinticos — Quantum Well Wires - QW Wa



itnpurezas rasas em QWWs,

4,2 Teoria

Cousideramos um QWW de segao transversal retangular de dimensoes Ly e Ly e infinito
na diregdo z. A origem ¢ localizada no centro da secgdo transversal do fio. Para uma
itnpureza hidrogendide, o Hamiltoniano na aproximagio da massa efetiva e em unidades
reduzidas (a.u.*) € dade por

2

H=-V [(J‘ _ :rl_)z + (.y — y‘-)z + z2]

i73 + Viz,y) . (4.1)

A posigao da impureza ¢ indicada por z; e ¥, enquanto z é a coordenada relativa do
portador com respeito & impureza ao longo do eixo do fio. O polencial da barreira V(z,y)
é tomado come zero denlro do QWW, into é, para |2} < L,/2 e |y| < L, /2, e infinito fora.
Como fungio de onda tentativa para o estado fundamental da impureza usamosl5

¥(r) = Nen@yew{ - [@-a)? + @ -wi+ 2]} @)

onde A é um parimetro variacional e ¢,(z,4) é a fungio de onda para um QWW nao
perturbado. A energia do estado fundamental < ||y > deve ser minimizada em relagao
4 A. A energia de ligagio da impureza E; = E(Lg, Ly, #i,3:) é calculada com respeito ao
fundo (topo) da banda de condugdo (valéncia) do QWW.

Se a segfo transversal ndc for muito pequena, pode-se tratar a posigao da impureza
como uma varidvel aleatéria continua e definir uma densidade de estados de impureza? 17
por unidade de energia de ligagdo, gr. 1, (E:), desde que ndo haja dopagem intencional,
com E; = E(LI:LU17'i)v

o] 1
o R 4.3
JLapy(F) L:Ly Jug) Vi(E) | 0

onde L{F) é a porgio da linha F;, = E que estd dentro da secio transversal retangu-
lar e V; ¢ o gradienle com respeito a posigho de impureza, A densidade de estados de
impureza gr,r, (E;) é entao obtida por um método de histograma®? para uma rede de pon-
tos uniformemente distribuida na parte irredutivel {por operacdes de simetria) da segio
transversal retangular do QWW. O udmero de pontos que é usado depende das dimensoes
da se¢io transversal e é aumentado sistematicamente até desaparecerem as fluluagbes na
densidade de estados.

Detalhes dos cdlculos desta segdo podem ser ecnontrados no apéndice C na pagina 75.

4.3 Resultados e Discussao

Qs resultados sao aqui apresentados em unidades reduzidas (ver apéndice 1)) e sdo portanto
validos tanto para doadores como para aceitpdores em QWWas.

Na figura 4.1 mostramos as energias de ligacdo para impurczas localizadas em certos .
pontos de simetria de um QWW de segio transversal quadrada como fungio da largura L
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L (a.u*)

Figura 4.1: Energias de ligagao para impurezas em um QWW quadrado em fungio da

largura L para impurezas no centro (), no meio da interface (A}, e no vértice (B). A
linha tracejada representa o centro de gravidade para a banda de impureza.
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Figura 4.2: Energias de ligagdo para impurezas em um QWW retangular como funcio de
Ly com Lz =1 a.u.*, calculado para impurezas no centro (O), no meio da interface L,
(A}, no weio da interface [, (C), ¢ no vérlice (B). A linha tracejada indica o centro de
gravidade para a banda de impurezas.
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(Lz = L, = L). A linha tracejada indica o contro de gravidade,

E!)IGI

_Ei(Lm,.[:y)=/ ' E(L,,,,Ly,:l.‘.‘,y.')ngLy(E;)dE; (4.4)

STRELERL
Li

da banda de impurezas.2 17 A enerpia de ligagio para a impureza no centro {O) atinge o
valor limite para o volumet, 18, quando L se torna muito grande, enquanto que a energia
de ligagao para a imnpureza na interface (A) alcanga I2)/4 que é caraleristico para QWs
largos.? Uma comparagao da figura 4.1 com as figuras 2 e 5 do trabalho de Oliveira e
Falicovl? indica claramente que as energias de ligagio sSo maiores para impurezas con-
finadas em um QWW unidimensional do gue para impurezas em um QW. A figura 4.1
também mostra claranente, em contraste com a situagio de um material homogéneo, que
os cleitos de confinamento de QWWs levam a um desdobramento grande dos niveis de
itnpureza - que depende lortemente da posicio desta impureza. Portanto o cilculo dos
centros de gravidade para estas bandas de impurezag pode ser muito importantel” quando
da interpetacio dos dados experimentais relacionados com impurezas rasas em QWWs,
A figura 4.2 apresenta os nossos resultados para as energias de ligagdo de impurezas em
um QWW retangular com L./af =1 e um L, varidvel. O valor limite? de 2.25 R} no caso
de uma impureza no centro de um QW com L/af= 1 é abtido quando L, é muito grande.
Para valores cada vez majores de L, a energia de ligagio da impureza no meio da interface
Ly (C) tende rapidamente para o valor da posigao no vériice (B), como € esperado, A
linha traccjada na ligura 4.2 representa o centro de gravidade da banda de impurezas.
Vale a pena mencionar que os resultados mostrados nas liguras 4.1 e 4.2 comparam bem
com o8 resultados de Brum?! e Dryant8® e sao bastante correlacionados com resultados
para impurezas em fios cilindricos??: 30 32 com 4reas de segio transversal compariveis.
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Figura 4.3: Densidade de estados de impureza g.( F;) em unidades reduzidas como fungéo
da energia de ligagao das impurezas, F;, para uin QWW quadrado, para varios [ (dados
em unidades de raio de Rohr efetivo.)

E bastante evidente das figuras 1.1 e 4.2 que os valores experimentais das energias de
ligagio para impurezas em QWW nao podem ser comparados com os valores para im-
purezas no centro, como indica o nosso calculo para o centro de gravidade das bandas de

Yhulk
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Figura 4.4: Densidade de estados de impureza gr,r,(E;) em unidades reduzidas como
fungdo da encrgia de ligagio da impureza, F;, para um QWW retangular, para vérios Ly
com L, =1 a.u*

impureza. Nos enfatizamos esle aspecto pois alguns trabalhos tedricos anteriores4 93, 11, 13
de impurezas ein QWs parecemn ter ignorado este aspecto ao comparar os resultados calcu-
lados com os dados experimentais. De fato, acreditamos que um conhecimento detalhado
da forma da densidade de estados de impureza (veja figuras 4,3 ¢ 4.4) em QWWs deve ser

de relevancia no entendimento quantitativo de futuros dadoa experimentais para impurezas
rasas em QWWs. )

4.4 Fungao dielétrica com dependéncia espacial

Nesta segio consideramos a influéncia de umwa funcio dielétrica com dependencia
espacial?h 95, 9 nag energias de ligagio de impurezas em QWWs,

N (4.5)

er) €0

onde ¢y ¢ a constanle dielétrica estilica ¢ @ é um parimetro de blindagem. Para o caso
de GaAs usamos ¢ =12.58 ¢ ¢ =1.1 a.u. como valor carateristico no volume para o
parameiro de blindagem.95 % Note que a fungao dielétrica da equagéio (4.5) é independente
da posigio da jrupureza e da forma da segio transversal do QWW. Esta funcio possul
simetria esférica ¢ nao inclui efeitos de campo local. Estes efeitos desprezados podem ter
algnma importancia para impurezas perto da borda do QWW e para todas as posicoes da
impureza em QW Ws muito finos.

A extensdo da teoria neste caso é relativainenic simples e detalhes podem ser encontra-
dos na se¢do C.2 na pdgina 78. A dnica precaugdo que deve ser tomada é que resultados
dados em unidades atdruicas reduzidas nao sao mals aplicaveis 4 ambos os casos, doadores
e acciladores, pois o valor do pardetro de blindagem dados em raio de Bohr efetivo muda
de uin caso para o outro.

Na ligura 4.5 apresentamos o efeito da blindagem com dependéncia espacial nas ener-
gias de ligagao para o estado fundamental de um aceitador neutro ein urmn QWW quadrado
de lado L = 50 A como fungio da posi¢io da impureza ao longo de duas diregoes de sime-
tria. Fica claro desta ligura que o efeito da blindagemn espacialmente dependente torna-se
menos pronunciado quando a impureza se aproxima das bordas do QWW. Como a fungio
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Figura 4.5: Energias de ligagio para aceitadores como fungio da posigio da impureza em
um pogo guadrado de L=50 A. O eixo horizontal indica 3 (O—A) e 2; = g (0—1B). As
curvas tracejadas sio para uma fungio dielétrica constante € = ¢, e as curvas cheias para
uma fungio diclétrica com dependéncia espacial € = e(r).
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Figura 4.6: Densidade de estados de doadores em fun¢do da energia de ligagio para
um QWW quadrado (linhas cheias) de largura L x L e para um pogo quintico (linhas
tracejadas) de largura L.
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Figura 4.7: Densidade de estados de aceitadores cm [ungao da energia de ligacio para
um QWW quadrado (linhas cheias) de largura L x L e para um pogo quantico (linhas
tracejadas) de largura L.
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Figura 4.8; Densidade de estados de aceitadores em unidades atdmicas reduzidas coma
func¢ao da energia de ligagao para umn QWW retangular de Ly % L, com Lz = 50 A.
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de onda do aceitador torna-se cada ver mais lipo p {A: no centro da interface) ou tipo d
(B: no vértice) a importdncia da dependéucia espacial na resposta dielétrica diminui. Uma
dimiunnigao similar na importincia deste efeito ocorre quando a impureza se aproxima da
borda do pugo devido ao cardter crescentemente tipo p da fungiol” de onda: efeitos de
blindagem com dependéncia espacial sio mais importantes para estados lipo s (impureza
perio do centro do QWW), que & mais concentrado na proximidade do fon de impureza,
Para uin QWW quadrado com L=50 A (veja figura 4.5),existe um anmento substancial
(em torno de 4 meV) para a cnergia de ligagdo do aceitador no centro do pogo quando
comparado com a teoria com €y constante. A importancia da blindagem com dependéncia
espacial diminui a medida que a secdo transversal do QWW aumenta, devido ao alarga-
mento da fungio de onda do buraco. Estes efeitos sio essencialmente despreziveis para
doadores em GaAs  exceto para segoes transversais muito pequenag — uina ves que o Taio
de Bolir efetivo dos clétrons é muito maior que o de buracos,

A densidade de estados de impureza de um QWW quadrado é mostrado na ligura
4.6 para virios tamanhos de uma se¢io transversal quadrada L X L no caso de doadores
neutroy, comparado com a densidade de estados para um pogo quéinticol de largura L.
E visivel da figura 4.6 que em umn QWW quadrado para L < 400 A as propriedades
importantes vem das contribuighes das impurezas perto das bardas do fio em contraste
com o resultado de pogo quintico. Para L 2 2000 A ambas as densidades de estado &io
muilo semelhantes com o0s picos localizados perto do valor volumétrico Rj= 1 a.u.*.

Ot resultados para aceitadores sio mostrados na figura 4.7. Ao comparar a densidade
de estados de impureza para um QWW quadrado com L > 200 A com os resultados
de win pogo quantico de largura correspondente, encontramos um comportamento muito
semelhante, Note que, para doadores, um QWW quadrado de L= 400 A apresenta uma
densidade de cstados gualitativamente diferente dos resultados de um pogo de L = 400 A.

Para um QWW com seg¢io transversal retangular (£, # L,) um efeito importante é
a divisao do pico na densidade de estados da banda de immpurezas imedialamente apds a
perda da simetria ein dois picos de intensidade menor. Kste efeito pode ser claramente
visto na figura 4.8 que mostra a densidade de estados de um QWW retangular com uma
das dimensoes fixas (Ly= 50 f\) enquanto o outro é aumentado (L, > Ly).

4.5 Conclusoes

Apresentamos um estudo das cnergias de ligagido de impurezas rasas em fios de pogos
quanticos de barreiras iulinitas, dentro da aproximagio da massa efetiva. Por meio das
densidades de estados de impurezas e o conceito de centro de gravidade da banda de
impurezas, mostramos a inportincia de levar em consideragio lodas as posigoes de im-
pureza, e nao apenas a impureza no centre do fio, para obter uma interpretagio correta
de dados experimentais associados a impurezas em QWWs. Mostramos ainda o efeito de
tina fungio dielétrica com dependéncia espacial nas energias de ligagio e densidades de
estados de impurezas em um QWW. Nin conhecemos, alé o presente momento, dados ex-
perimentais relativos a impurezas ein QWW gue possam ser utilizados na camparagio com
05 nossos resultados. Esperamos, porém, que o trabalho aqui apresentado possa motivar
futuros traballios experimentais neste sentido.
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Capitulo b

Absorcgao 6tica em fios de pocgos
quanticos*

5.1 Introducao

Como j& demonstrainos no capilulo 3, o estudo do espectto de absorgao Gtica associado a
impurezas ¢ importante para o estuda das prup:iddades de impurezas rasas em heteroes-
truturas scmicondutoras e mostramos que esles especiros podem revelar estruturas, ou a
auséncia delas, que nio poderiam ser previstos pela inspecgao de energias de ligagio ou
densidades de estados de impurezas.

Utilizaremas o formalismo descuvolvido no capitulo 4 (e apéndice C) na oblengio das
energias de ligagao de impurezas rasas ¢, a partir destas, das probabilidades de transigio
por unidade de tempo entre sub-banda de valéncia e a banda de doadores em uin fio de
pogo quantico de segao retangular. Apresentaremos alguns resultados para fios quadrados
e faremos comparagbes com resultados semelhantes para fios cilindricos com a2 mesma area
de seqao transversal oblidos recentemente por Porras-Muontenegro e Oliveira¥7,

5.2 Teoria

A probabilidade de transigao por nnidade de tempo para uma transi¢io entre a sub-banda
de condugao e a banda de doadores (associada a uma impureza localizada em ¢ = #; ¢
¥ = @i, vide fligura 5.1) é proporcional ao quadrado do elemento de matriz da interagio
eléiron-foton, iy, entre a fungio de onda dos estados inicial (valéncia) e final (doador),
Isto &,

L2 e - yzec g '
rl= T)J < S Hili > 80 Efinat — Einiciat — ) (5.1)

seguindo wma regra durea semelhante ao que foi usada no capitulo 3. Detalhes dos calculos
apresentados aqui podem ser encontrados no apéndice C (secao C.4, pagina 79).
O resultado [inal da probabilidade de transicio por unidade de tempo como fungio

* Aceito para apresenlagao no Fourth International Conference on Shallow Impuridies In Semiconductors,
31 de Julbo a 2 de agosto de 1990, Loundres, Inglaterra
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Figura 5.1: Representagio esquetndtica de algumas transiches possiveis em utn QWW de
largura L, = 100 A ¢ L, = 200 A, com a banda de doadores. As densidades de estados,
g(E), resultantes da sub-banda de valéucia e das energias de ligacio de doadores sdo
indicados esquematicamente A esquerda. As dispersdes em ky e k, das sub-bandas n = 1
de valéncia e de condugio sio representadas pictoricamenle.
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das dimensdes do fio, Ly e Ly, da posicio da impureza, z; e v, e da energia do fton é

w2 2 2
o1 -1 FrLy, N IJI
TL”‘""’( n¥) =762 (ﬂ[)) ('f‘ﬂo) L, Ly

onde ap € o raio de Bohr, of ¢ o raio de Bohr efetivo (ver apéudice D) e Y(Ag) é a fungao
degrau.
Temos ainda as seguintes definignes

Y{Ag)
5 (5.2)

0

L

AE = hw - Sy + Pji([{m,lly’ ;L",'y‘) y (5.3)
ky = (2m,Ap /R332 (5.4)

E,= B+ ES, + B, , (5.5)

_ 4r1y .

! = e Yallci¥le - p)?, (5.6)

onde hg ¢ o gup do Gals e £, (Fy.)) ¢ a energia correspondente ao fundo (topo) da
primeira sub-banda de condugao (valéncia).
Para um QWW de barrciras infinitas obtemos a funcio J

thzfi ptly/2 1
= ne/ j " Acos (Ei) cos K, (JA) dzdy , (5.7)
Lef2 JuLyj2 Ly Ly A

onde Ky é a fungio de Bessel modilicada de primeira ordem e

A =[(e—w) +(y - v)*'?, (5.8)
o= (14 kX212 (5.9)

Assuinindo uma distribuigho homogénea de itmpurezas, a probabilidade total de tran-
sigdo por unidade de tempo ¢ dada por?

+L:|:/2 +L’y/2
_/ Trop, (%h, v )d2dy; (5.10)

Tty =
—L:f2 Lyl?

para uma dada energia do [bton.

5.3 Resultados e discussao

Na figura 5.2 mostramos a probabilidade de transigio por unidade de tempo para um
QWW de 100 A por 100 A. Note o pico que se localiza em uma cnergia equivalente as
transicoes Fy = hwy — E; ¢ E3 = hws — F; (vide figura 5.1), ou seja, para impurezas
localizadas no meio das interfaces. Mais utna vez fica mostrado assim que para comparar
resultados tedricos associados a impurezas rasas cn QWW niao é conveniente a comparagio
com energias de ligagio de impurezas localizadas no centro do QWW. Para um QWW de
se¢ao transversal retangular, como na figura 5.3, temos o aparecimento, em £3, de uma .
estrutura adicional ndo muito pronunciada. A estrutura em F3 estd associada a impurezas
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no meio da interface maior (200 A) enquanto que em Fy, onde localiza-se o tnico pico
pronunciado, estd associada a impurezas no meio da interface menor,

Na figura 5.4 mostramos as probabilidade de transigio para um QWW quadrado de
lado L = 88 A, que tem uma drea equivalente o um QWW cilindrico®” de raio d = 50A
reproduzido na figura 5.5. A comparagao das figuras 5.4 e 5.5 mostra a clara equivaléncia
dos resultados oltidos para QWWa de se¢io tranversal com formas diferentes parém com
arcas semelhantes.

1— 1 . 152, L Ea

7 Lg = Ly =100 A

'H

=

e -

2
3

(o

110 120 130

(hw — E,)(meV)

Figura 5.2: Probabilidade de transi¢io por unidade de tempo (em unidades arbitririas)
para transigoes da sub banda de valéncia para a banda de doadores para um QWW
quadrado de L = 100 A. As energias £; = fus; — E, correspondem &s transigdes rep-
resentadas esquematicamente na figura 5.1

5.4 Conclusoes

Calenlamos as probabilidades de transigio para QWWs de segdo transversal retangular e
comparamos com resuliados equivalentes para QWWs de segio circular”. Qs resultados
obtidos até agora mostram-se promissores apesar da enorme dificuldade numérica e com-
putacional que envolve o cilculo de espectros de abor¢io dlica em QWWs retangulares
ao contrario de QWWs cilindricos onde a simetria cilindrica elimina a maior parte dos
problemas.

Os resultados que obtivemos para a probabilidade de transi¢io por unidade de tempo
associada a transioes da sub-banda n = 1 de valéncia para a banda de doadores no caso de
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7i,z, (arb. units)

(hw — E,)(meV)

Figura 5.3: Probabilidade de transigio por unidade de tempo (em unidades arbitrarias)
para transigoes da sub-banda de valéncia para a banda de doadores para um QWW relan-
gular de L, = 100 A ¢ L, = 200 A. As enelglas b; = hw; — E; correspondem is transighes

representadas esquemdlicamente na figura 5.1
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Figura 5.4: Probabilidade de transigdo por unidade de tempo (em unidades arbitrdrias)
para transi¢des da sub-banda de valéncia para a banda de doadores para um QWW

quadrado de I = 88 A. As energias F; = hw; — £, correspondem 3s transighes repre-
sentadas esquemdticamente na figura 5.1
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Figura 5.5: Probabilidade de transicio por unidade de tempo (em unidades arbitririas)
para transicoes da sub-banda de valéncia para a banda de doadores para um QWW
cilindrico de raio d = 50 A, de Porras-Montenegro e Oliveirad7.



WWWs indicam a exisléncia de estruturas no espectro de absorgio associadas a transiches
envolvendo impurezas nas interfaces. Fmbora desconhegamos a existéncia de trabalhos
experimentais para o espectro de absor¢io dlica associado com impurezas em QWWs,
acreditamos que nossos estudos sdo de real importincia num entendimento quantitativo
de futuros resultados experimentais no campo.
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Capitulo 6

Conclusoes

Apresentamos nina série de trabalhos relacionados com irmpurczas rasas em semicondu-
tores e heteroestruturas semicondutoras (pogos quéinticos e fios de pogos quinticos) dentro
da aproximagio da massa efetiva e ulilizando um esquema variacional para calcular as en-
crgias de ligagdo dos cstados de impureza, Mostramos que este mélodo é poderoso
aplicivel a uma série de siluagdes bastante diversificadas, casos de bulk e estruturas de
baixa dimensionalidade. 1

No caso de Ge dopado com I’ e 5b sob pressio uniaxial na diregao [L11), mostramos que
o método mencionado aciiua aplica-se muito betn a situagdes em que temos que levar em
consideragio vérios vales de banda de condugio e que podemos descrever bem situagoes
mais complexas, camo a dos estados D~ sob pressio uniaxjal, onde levantamos patcial-
mente a degencrescéncia destes estados. Uma extensio deste trabalho seria levar em
consideragio a anisotropia das mmassas eletivas, jd que Ge tem uma anisotropia bastante
pronunciada das massas clelivas e espera-se que haja alteragdes significativas nas energias
de ligagio dos estados 1) neste caso.

Para heteroestruturas semicondutoras, apresentamos um célculo para impurezas rasas
em pogos quanticos de GaAs-(Ga,Al)As sob influéncia de um campo elétrico aplicado
tongitudinalmente e mostramos que, mesmo para o modelo simples que foi utilizado (bar-
reiras infinitas, niveis de conducao e valéncia calculados variacionalmente, fungéo de onda
tentaliva independente da posi¢do da impureza), obtemos resulttados significativos e que
cothparam bem com maodelos mais sofisticados desde que respeitados os limites de vali-
dade destes modelos. Fvidentemente, extensies imediatas seriam levar em conta barreiras
finitas, niveis de condugho e de valéncia calculados exatamente e incluir a dependéncia
com a posi¢io da impureza na fun¢io de onda tentativa. Qutros tdpicos que mereceriam
algum estudo seriam o de Jevar e conla a descontinuidade das massas efetivas nas in-
terfaces (no caso de barreiras finitas) e a nio-parabolicidade das bandas de condugio e
de valéncia. Deve-se ter em mente, no enlanio, que uma das grandes dificuldades que
persistem neste tipo de abordagem ¢ que experimentalmente é ainda muito dificil estimar
a intensidade do campo elétrico deutro do pogo quintico e que qualquer comparagio com
dados experimentais serd dificil por causa disto.

Para fios de pogos quénlicos calculamos as energias de ligagio e as densidades de es-
tados de impurezas, e mostramos que apenas o conhecimento da energia de ligagio da
impureza no centro nao pode ser suficiente para uma comparagio adequada entre resulta-
dos tedricos e experimentais, Apresentamos densidades de cstados de impurezas para fios
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de pogos quinticos de segiio transversal retangular ¢ mostramos as diferencas entre as den-
sidades de estados de bmpurezas de fios guadrados e fios retangulares em um tipo de andlise
gue nio ¢ possivel ser feito para fios cilludricos, Incluimos, em uma segunda clapa desle
irabalho, uma fungio dielétrica com dependéncia espacial - em contraste com a fungdo
diclétrica constante que haviamos ugado alé entdo — e mosiramos que obtemos diferengas
percepliveis apenas para as energias de ligagio associadas a impurezas préximas do cen-
tro do fio. Nas densidades de estados de impurezas calculadas com esta fungio dielétrica
aproveitamos para fazer comparagoes diretas com densidades de estados de impurezas para
pogos quinticos, onde verificamos que no caso de aceitadores as densidades de estados sio
muito parecidas, para pogos quanticos e fios de pogos quinticos, ainda quoe para dimensoes
relativamente pequenas <o fio (350x350 f\) e do pogo (350 A) ExtensGes importantes
deste trabalho seriam levar e conla barreiras finitas ou campos externos, tal como o
carnpo elélrico uniforme.

O cstudo do espectro de absor¢do dtica associado a impurezas cm fios de pogos quinti-
cos € importante para o esludo das propriedades de impurezas rasas em heteroestruturas
seisicondutoras ¢ wosiranios que estes espectros podem revelar estruluras associadas a
transicdes envolvendo itupurezas localizadas nas interfaces dos fios. Encontramos resul-
tados em excelente acordo com os oblidos em trabalhos simultinecs com fivs de pogos
quanticos de segao circular. Embora desconheganos a existéjcia de traballos experimen-
tais para o espectro de absorgio Olica associado com impurezas em QW Ws, acreditamos
que nossos estudos sio de real importincia num entendimento quantitativo de futuros
resultados experimentals ne campo,
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Apéndice A

Calculo de energias de ligacgao de
estados DY e D~ em Germanio

A.1 Estado DY

Para calcular o cstado fundamental D9 do germinio calculamos o hamiltoniano
i

HY = Hear + HE+ HE o (A.1)

oide

Hip = ZH;_.,M(W') |2 ) {aug| (A.2)

é a bhamiltoniana de massa efetiva,

4
HE = E Hs(k) fue) (uel (A.3)
k...u
a hamiltoniana de stress, e
Hy_o = Z Hv_o(r) |uk) (u;| (A4)
k=1

a hamiltoniana de vale-drbita, O operador hamiltoniano de massa efetiva

ﬁz 62
Hgp(r) = _ﬁvz - (A.5)
que em unidades reduzidas fica
i 2_ 2
l'j_r‘;M(‘I‘) =-V*— - (A.ﬁ)

”
onde h*/2m* = 1 e €?/¢ = 2 a.u.* (vide apéndice D na pigina 81).

O vperador de stress é
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His(k) lux) = { ;g:%“ ( e ?4) }l“k) (A7)

e o aperador de vale-drbila

— _VA y T < R
IIV—D(T‘) - { 0 , T I (AB)
A fungio de onda do estado [undamental (A;) ¢ descrita por
4
Irﬁ”) = NF(r)} 75 lus) (A.9)
i=1

onde F(r) ¢ ua {ungao de onda dada por uma fungio tipo 1s

3\ 1/2
F(r):(%ﬂ) et (A.10)

Ao colocarmos o8 indices como 11 = 1 e 73 = 3 = 4 = 7, oblemos a constante de
normalizagio em (A.9) por ;

(8°19°) = N7 (1+3+?) (A11)
{1l sCja,
N72=(1+439%) = > (H (A.12)
i=1
de oude obtemos
|¢u> _ (l n 372)_1/2 p‘(r)i:—yj [u;) . (A.13)
j=1

A contribuigio da hamillonjana de massa efetiva 3 energia fundamental se obtém
calculando

B = 4]t )

4 4
= N2y (ug) F(r) Y e (r) jus)
i=1 k=1

4
® (ur| F(r) Y i i)

=1
= ¥ S el Pl - [ (- ) - ) ) ;v.lu.
= (14+379) 7 (6 - 2) 24;7,3 = (&2 —2¢) (A.14)
i=1



onde usamos

—/V ()(v2 2)1*(:) r—4n'/um ()(v2 )P(ﬂ%:

e 2f ) _
= —4 3/ ( 2_ = ._._) 252
£ A £ " +*r' € rdr

Usando os resultados fornecidos pelas tabelas de integrais¥8

fxe‘“’dm = —pTun (i + -1~)
a a
o p '
/mze“‘”d:ﬂ = g™ (.r_ + 2—':: + i:})
a  a u

fom e~ W plgr = (!163)_1
/(;m e 8y dr = (4&2)_1

i

obtermos

¢ agsim

- ./V F(r) (V2 + %) F(r)dPr = -4 _/um e p2

+ (85“ - 3{3) fom e Wpdr = 2 4 26 2 = £2 - 2¢,

A energia de stress é calculada por

EY = q_‘:”’ HY

4 4
$") = NS {ugl #(r) D M) lu;)
k=1 =1

® (uj| > v F(r) |u:)
=1

L

B 4
= (1437%) 7 2wkl F(r) Y 75 18G3) L)

k=1 i=1

—1 4
= (1 + 372) Z 42 {ttge | Fz(r)ﬂf(k) |k )
k=1

Jb (L-~%)

= (1+37) " [as/atasyia] = - o 37

onde usamos a propriedade
(ul F2(r) ) = 1 .

A cucrpia de interagio vale-orbita é calculada por
By o= <‘f>nl MY o [¢o>
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(A.22)



= (14 37%)" : ( ST u",,|) F(r) L Hy _o jue) {u;| F(r) (E’h’ |u.-))

=1 kh= fus]

w1 A
s (1 + 372) Z-—b J|) l'(?)L ”rv -0 [uk) Z I(T)"f. iy ‘ 'U'-J)

=1 hi=1

—t 4 )
= (‘l + 372) (Z ¥; (uJ-]) (uj| F*(r)llv_o |ug)
i=1

~(1+3) 8@ (1+3) " (A.23)

onde A(£} é oblido calculando
(i #2%(r)ly_o |uj) =

R
= 41r/ 2 Hy_od?r = mdf:"VA/ e p2dp
a

2 g, 2 R
— o AfVA | —e=%r [ T e =
4 A[ € (2£_+ 27 + 8 )|

= Va [e7%" (2677 + 267 + 1)]:

=Va [l -7 (2627 + 26 R +1)| = A(O) (A.24)

onde foi usada a equagio (A.17).
Obtemos por lim a energia fundamental #£°

Y= By + B+ BV o

) 2 (l + 3"}‘)2 r
— 26— (35/4) (, +372) - Am(l +372) (A.25)
Definindo 3¢
o G (A.26)
¢ colocando
B (@-2) (-7 (1+3)
NG A(€) (1+392) (14 392)
_(£2-20  [E(L-9)+(1+39)"]
NG (1+379) 20
OE° [ (6+ 18y — 287)(1 +37%) — 67 [E(1 ~ 7%) + (1 + 37)?]
5y = (1+392)2
B szv—’y(ﬁm-’lE)—H _ -
- l G+sr | 7" o
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Da equagio de segundo grau cm (A.28) oblemos

(641 + |(6 - 1E)? + 108] '/

s (A.29)
Substituindo
X =E/3= 5/4A(8) {A.30)
obtemos
9y o 2, o1l/2

3
onde a solugdo positiva é a que fornece v == 1 para X=0 e é a tnica solugio com sentido
flsico.

A.2 Estado D-

0 hamiltoniano de dois elétrons & dado por {

W™ =Mpp +H5 + 75y (A.32)

com

Hon = ZZ Hem r)‘uk> <uk’+ Z E uk> <u}c!®|u?> (u?l {A.33)

i=2 k=1

4
My =303 Hu(k)|uf) <u;; (A.34)
i=1 k=1
9 4 | |
Hy_p = L Y. Hv-o(r)|ui) (u (A.35)
=2 k=1
Usaremos uma fung¢io de onda tentativa variacional do tipo Chandrasekhar
[¥7) = (lealr)dn(r2)) + [$p(ri)dalr2)) (1 + Ar1a) (A.36)

onde Aleva em conta a interagio elétron-elélron e ¢4 (¢g) corresponde ao orbital eletrénico
interno (externo) do estado D,

4
[$a(r)) = e™87 3 " |uy) (A.37)
=1
com oy = leagzﬂ3=(x4=q,e
4
[¢B(r)) = e~ 3" B juy) (A.38)
=1
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de onde obteiuos

) = [éf (i o ) (}__jﬂ s )

4 4

j=1

Se definirmos a lingao

tf’;h(f‘l,‘f‘z) = [e‘xp(—{lrl - 527'2) == EXP(—EZTI - 511"2)] (1 + )”‘12)

¢ expandirmos as somaldrias em A.39

1

) = {ze_e”'e_h”’u B; + 2e M e=lima g, ﬁ.J (14 Aryz)

1J=1

[\.-II—

i

+ (O:,'ﬂj — (.i’jﬁ,‘) E_E‘r'zl’.‘,m&r2 - (ﬂf,ﬁ_; — r.xjﬁ.-) E_E"‘” E—EIW] (l + )H"lg)

1
) [(eiBi + @;8;) by (riyra) + (ifl = 0 8;) (74, 72)] Jis)

1=l

bZ o

¢ com a defini¢io dos coelicientes

DY = oiff + a;f;

e
D5 = eifl; — ajf;
oblemos
1 A
BEEDY [Dfér + D56-] lig)
t,7=1

onde abreviamos a notagao |uu;) para i) .
Definitmos ainda as [ungdes

Na(€1,62,A) = (@1 | d1) = (2| )

Ex(81,62,A) = (b2 | HEm(r,ry) [61) = (] Hep (e, ma) |£)

oude abreviamos a notagdo |¢y) para [+) e [¢_) para |-).
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(A.39)

(A.40)

(A.41)

(A.42)

(A.43)

(A.A4)

(A.45)

(A46)



Para calcularmeos o falor de normalizagio da fungio |$7} temos que calcular

iE

-l‘-'-ln-—

Calculamos as somatérias em (A.

e finalmente

N~ = (|9 ) = {[z+'z(a+-ﬁ) +18%4%| Ny +3(a - B)* N}

Reescrevemos o hamiltoniano de massa efetiva (A.33), pdgina 59,

Him

4
(U0 + D50-) (5] Y2 (Dfubs + Dinth) Inm)

I

LNy
[}
e | -
L

S

3 (D+)

NGRS

f,j=1

4
0t 52 ]
i=1

[(25) 140+ (05) (=1 )

N7t = (1Y)

-

7

L

n,m=1]

_ |(28) N+ (05) N

Z (cif; + ;i)

fj=1

=2[2+3(a+4) + 18028

.i_ (D;})Z - > (cifd; — ;i)

] [

1

4 4

i=1 =1

bl

J-b

[(8; = e3)* + 3(aB; — a;8)°] = 6(a— BY°

L

DN IMOILICESY % k) (kI @ [7) (3]

kyj=1

Hpn(ry, 7 ) |kk) (kK|
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onde

Hyp(ry,r2) = i (—V? - E) + 2 (A.52)

=1 Ti T12

que ji aparece nesta forma na equagio (A.46), pagina 60.
A energia kg, ¢ calculada portanto a partir de

B [Hgm [07) =

.&ll-—-

4
Z( s+ D502 ) ¢ z;|LH,,M(r1,rz)|kk (kK] Z (Dtby + Dimeb) )

nm=|

4
Z (i3l (Dhe + D56-) Mup(rr,ma) (Db + D56 ) lig)

.-'Llr—t

.;.;,._.

4 2 ‘ 2
Z (D) (H Hum(ri,r) 14) + (D5) (<l Hum(r,m) =) . (A53)
Usando us resultados (A.48) e (A.49) obtemos ﬁna.lmente

o (¢~ | Hen |97)
Bem = T

= {248+ + 180267 £, + 3 (- pPE.]} (A.54)
Dividimos o hamiltoniano de stress em duas contribuigoes
Hg =My + 1% (A.55)
onde
_ 1
My =D Hy(k)|k:) (il - (A.56)
k=1

Aplicando o kel [#7) & equagio (A.56) Lemos

)__,Hb(k)lk ) (K| Z (Dfnds + D) [nm)

n,m=1

1 1
_Eg Hg(k)|k) { k|Llj In)

n=1

L3
=5 > Us(k)By |k) (A.57)

k=1

onde delinimos
4
- >__: (U;’.-m.¢+ + D;m(ﬁ—) |"“) (ASB)
n=l
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e finalmenle
1

| 1 4
(W Hs[67) = 33 Do (al 2 Hs(k) B k)

n=1

= - Z B, Hg(n),
[
= ‘i Z (1”" ( mu¢'+ + Db ) HS("’) (Dn1;;¢+ + -U;md)—) ]”1)
n,m=1
Lo, + 2 _ .
=3 32 1s(n) [(DF)" Ny + (Dy)* V-] (A.59)
n.m=1
onde
—35/4 (n=1)
Ig(n) =
s(n) { S/4 (n=2,3,4) (A.60)
Calculando as somas pendenies obtemos
A, 2 4 S
2_4 "‘) (I‘)ruu) = Z 15(“) [(Oﬁ,; + ﬁn)z + 3 (Ulnﬂ + ﬂfﬂn)z]
nyme] n=1

8

Lop+ Lt -2 a7+ % 2apy
=6 [- 2 - Gt b+ Soap?) (a.61)

e analogamente

4 ] 4
32 Is(m) (D5n)" = 32 Is(n) [(an — Ba)? +3 (@ = 2B,)']
n=1

n,m=1

- a-p - 2w pp = - (e (A.62)

A equagio (A.59) lica por fim

25 5 GS . 5
A RN A ARy

insls) =3 {[-

= 3; {[—2 —(a+ )% 4+ 6a2ﬁ2] Ny —(a—p)? N—} (A.63)

As duas contribui¢hes somam ¢ lornecem

o {TTHG ) S (e H )
| S WiHs [$7) AR A5 B 4
§ (= | =) Z: (1%}

- i{{.’IN {[-2— (a1 ) + 6026 Ny — (o ) N_} (A.64)
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Colocando o hamiltoniano Ky, , na lormna
lz ]
" — i
Hy_o=2 Hy.o {(A.G5)
f=1
Aplicando o hamiltoniano HY, _, & lungio |¢~), vbtemos

4 4
ol¥) = Z Hy o k) (i1 3. Baln) = 3 Hy_oB; k) (A66)

k=1 n=| k=1

e assim

4 +
(| Hy_olv7) = ZBH (n| L Hy_oBjlk)= 5" BiuB;Hi_,

n=1 k=1 k,3=1
|4
=3, (Dh (+ + Digy (=1) Hy—o (D 14) + D 1))
shme=l
1 & .
= Z (fkml H']‘,"_O Ifjm) (Af)?)
k. jm=1 i
onde delinimos
lfk’”«) - ”km | _) + Dl:m I_) (AGS)

de modo que

(.fkml ”ft’—() IfJ"‘-) = ‘Ul-c'-m D;-r’-m (+| }'{ - [ + ) + 'Ukm U_'fm |?qf--0 l+)

+ Ijl-t‘-ml‘)_?_m (-H ?t{’—ﬂ |") + 'Ul:m D;n <_| 7-'[“:1"—0 |_) . (AGQ)
Recordando a equagio A0, pigina 60, temos que
¢y(r1y72) = dy(re,71) (A.70)
€
#_(r1,r2) = —¢_(ra,m1) (A.71)

o que passando do espago um para o espago dois (para poder escrever o hamiltoniano
inteiro} temos
(W[ Hy—o|¢7) = (¥ | Hymo + H_o [47)
4
Z D,j'ml)j:“ (Hy_o + HY_o |+) + Dy, Dl =11y o — H{_g|+)

+ ka im (H Hy_o = 1o | =) + D, Dy (— HYy oo + HE o |-) (A.72)

Se delinirinos
g = (X[ Hy_o + HY o |%) (A.73)

hy = (&| Hy_o + U} _o |F) (A.74)
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abtemos

(| HY o ) =

Z 'ka I);nq bk 'L)km I);;nh’ ~+ ka Dj_mh"f' + "'Jk_mj')j_my‘l'

Ikm=1
4
= 3 Db, (Dhags + U5he) + Dp, (Dfihe 4 Ding-)
Iykm=1
L -Ukm [(ajﬁm + amﬂj)g-i- + (ﬂ'jﬂtrh - amﬁj) h-}-]
Jekn=1
+D0 (0 8m — enBi) g— + (038m + o i) h]
4
= 3 [ Dfntsbn (04 + he) + Db (94— he)
3.kl
D 06Bin (9 + ho) + Dig 0y (g- ~ ho)] (A.75)

Calculandoe a somatiria dos coelicientes oblemos

4 4

}:: U;cl_mﬂ"jym = 2: (mkym + :rmyk)mjym

nkm=1 jrkym=1

4
=(1+3c) > [ + ) +3(xry + o) ]

ko=l
=(143c)24 3zt y)+3(=z+y)y+9(2cy)y]
= (1432) 24+ 3G+ 1)) +9) + 182¢7] = Ai(z0) (A76)
e
1 2
},_4 D;uwjym = L (wkym - mmyk)mjym
1.k,m=1 Tkl
4
= (l' + 31’) Z (wkym + Im.yk)
kom=1

=(L+ sm)z [(zs ~ y&) + 3(Tky — zyi) ]

3(14 ,‘i:c)('y —x)(y— 1) = fa(e,y) (A.77)
oblendo assim
- (W™ | Hy_o [¥7)
V-0 T T [y
= llar + A 8100 + (4 +h0) (B 0)
(94— ha) fuleB) + (g — he) fala B)] - (A.78)
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Por fim a energia total é

E~ = Epy+ E5 + Fy_y (A.79)
com a energia de ligagio Fp dada por
- 38
Fp=E— F . —’4—- . (A.80)
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Apéndice B

Calculo de energias de ligagao em
pocos quanticos

Consideramos uin QW de profundidade infinita e sua hamiltoniana na aproximagio de
massa cleliva para a inpureza hidrogendide

H=Hy+H, (B.1)

onde Hy é

h! (‘)2
=+ V o| 2" .
Qi iz V() + leld (B.2)
F é o campo elétrico aplicado longitudinalimente

o= { 0 Es i 5

Hy = —

e o hamilteniano de impurcza é
R oy el .

‘ uvl + P! 2 21172
2 eolz? 4+ 42 + (2 — z)?]
com z; sendo a posigio da impureza ao longo do eixo de crescimento e ¢ é a constante
dielétrica,

oy =- (B.4)

B.1 Nivel fundamental n=1 para um campo elétrico F

A fungio de onda tentativa para o nivel n=1, ¢p(z) ¢ escolhido como no trabalho de
Bastard et ol.%9

#0(2) = NolB) cos (2 ) exp (-2 (.5)

onde a fungio de onda descreve a situagio onde a particula é empurrada contra a interface
¢, & camnpos intensos, a distribui¢do ¢ concentrada perto da barreira do pogo. Q parimetro
variacional /7 na equagio (B.5) val introduzir o efeito do campo cletrico alravés da fungio
exponencial ¢ No(#) é a constante de normalizagio. Para calcular esta constante temos

. +L/2
< Gu(eulz) >= M) [ eon () e20er b (B.6)°
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da tabela de integrais obternos

= acosts + 2sin L2
./E cos? zd T (u vos“r 4 2sinx cos T -+ a) (B.7)
e colocando w = rz/l e a= -28/n
+Lf2 ) [T 4 +r/2
/ cos? (zr_z) e~/ Ly — L e, (acoa T+ 2sinz cosx -+ ﬁ)
_L/2 L Ta?+4 —x/2
L2 1 L n?
_ L4 (T2 _ pmam/ly — 2 h B.8
- _}‘4(? e )= 2B BT AT = sinh 4 (B.8)
ou seja
L
N3 B)= =2 —— .
(f T sinh 3 . (B.9)

O elemento de matriz envolvendo o campo elétrico é

< golz)||e]|F2|dg(z) >= IfIIN‘(ﬂ)] cos? (%) e/ Lydy (B.10)

1

Temos que caleular entao a integral

fxc“’" cos® rdr = :w (a cos?r + 2sinzcos + g)
u? 44 u
e 2
- / P (mcm €+ 2sinxcosz + )d.z: (B.11)
Definimos a integral £;
I = f a:r: 4ac052 2 = (E:“-J:il)i (a cos’z + 2sin e cosz + %) (B.12)

e da tabela de integrais (577.1)%¥ temos

3T

~{asinnz — ncosnz) . (B.13)

. ¢
/f?.’“’ ginnrdy = ——
. az + nz

Agora definimos a inlegral /3
: ¥ P
I = /al—]-:tz sinz coszdr = / el sin 2rdr =

eﬂx ',a::l:
(usin 2z - 2cosz) =

s (a pinzcosx —~ 4cos? z + 2) (B.14)

T (@t 4y (a? +4)?
e ainda a integral I,
. Eag_’; 2 2 eul‘
I = Sde = = — . .
3 _/a" -f-wiad"c ala? 4 4 (B.15)

Finaliente

1e®® 2 A 2
e*z cos’ zdr = —— | acos T+ 2slnxcosx + —
a? + 4 a
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wetd?

. 2
— m)i (a, cos’ & + 2sinx cos z + w)

@
r . 2 cdﬂ:
_(u;T)z (aainmmsw —~4cos?r + 2) —

a? at + 4

- [(J‘ - _ﬂ_) (a. cos® ¢ + QHiIICEEOS:U + 2)
T a? +4 ' (a? + 4) “08° ¢ -
! i 2 p 2
PR (asmmmsm — 4 ¢og ;{:-{-z) -1

= (B.16)

podemos escrever entio, colocando x = m2/L e a = —28/1

+L/2 2 pn/2
/ con? (E) —282fLy gy = (é) / cos®
~I./2 L 7/ Jonyz

(L)? o7 [2( " ) p) Q]W’
— . - m_ - - —_—
m) a?d+4 (o

re™rdx

!

e +4) al+d a¥]_.p

A% . .
- (;) aﬁf’&‘ [Z (em/® 4 emorl?) (‘j‘"m - (;51:1 + ;22)]
: l ar/: —um i g /s —ar 4 . 2
- (5) &ﬁ[g(e e li) - (el - emenl?) (‘(—14))]

2 2 '2 2 2
;) a‘(ﬁ%ﬁ[ 7 Cosh i+ Zeiukf (L’+ ; )l

Gt am (B.17)

A contribuigao do campo elétrico é
< do(2)||e] Fzlgo(2) >=

S . 1 ? 2

= le|F 2 L'a__‘._,.‘."...____ - v _ ——

le| FN*(3) T [3 cosllﬁ-l— 2sinh g 57 1 a2 + Ve
ﬁL [ _lcoshg 1 ) i)]
= el 3 sinh g +2 (ﬂ" o|- e F a2

[ 7
- If-'|1 L l 1coshg i 1 ]

2einh g + 3%+ x? + ﬁ
A primeira derivada da fungio de onda tentativa da equagio (I3.5) é

(j¢gz) —-N(,U) sin (%) e PEILHLZ) _ N(ﬂ)—cus(l ) AL (B9

¢ a segunda derivada é
dgz,b(z) T Tz\ _ai, . -
T2t (ﬂ)iz cO8 (T) e~ Ale/L+1/2) N(3 )— COB ( 7 ) Alz/L+1/2)

-HV(,G)-— sin ( ; ) e~/ Lt1/2) . N(ﬁ)— ain (%3_) e—PIL+1/2)

6Y

(D.18)



= N(ﬂ)(ﬁ‘! —71%)cos (ﬂ]

¥y

) B/ 1) JN,(ﬂJWﬁEm (l ) —Bls/L41/2)

Q primeiro termo do hamilloniane da equagao (B.2) é

n?

< gho(2)]; S a—,,—g |do(z) >

_ Nl(ﬂ)(ﬁz . /+L/2 cos? (E) o= 2B(z/L+1/2) 4.,
..‘L/'z L

+— N“(ﬂ) ﬂ/ﬂﬁ co8 (”) sin (71 ) e~ 20GIL+1) g,

L? ~L/2 L
2 _ o2 +L/j2
- ('BT?_F szg_{Q B ﬁ/” o (?) bin (WL) e~30z/L g,
’ 4 ~lf1 . !

A dltima integral da equagao (13.21) pode ser escrila como
+1if2 L r+ni2
/ cos (n"z) sin ( ) e—BzfLg, _ 2 co8  8in e di
—L/2 L L —

onde r =nzflea= ~-20/% _ i

+/2 1 ™ /2
/ 0B T sin TeTde = = 2 (a sincosa — 4 cos? z + 2)
—-nf2 20 + 4 —rf2

1 o2
e an/fL —an/L _ .
a? 4 4( ) —"*:a(m e sinh 8
isto &,
h* @
< Gol2)l5 <77 190(7)

WA -r%) eN¥ L, T

Y [ 12 T T T el 2—([32 ) sinh 3

ke QE
T L? L2y

Introduzimos a esta altura o nivel n=1 com campo elétrico nule (F'=0),

1,(0) h"l 7[.2

‘1 .am" L

e finalmente

2
A contribuigao total da hamilloniana da equacio (B.2) serd

fz i?
< ol z )|Hu|(,bu ) 2= o) — ) + || F(z)|u(z) >=
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h i (;}2 — Tz) 2/32 , ﬁ'l
2 m* Oz 2”’ (2) >= f’{m ('"'“;r‘g_ - | = —E{u) l-l-ﬁ .

(B.20)

(B.21)

(B.22)

(B.23)

(B.24)

(B.25)

(B.26)



_p@f, # (L, B 1 ,)
= K (1+w2)+|e|1 L(?ﬁ+/32+ﬂ'2 2(.()1,1:[.

S ON P p Lo = 7
onde Pl
P = |‘3_|'(U)’ (B.28)
Eq

Note que isto é andlogo & equagio (7) da referéncia 69 trocando 8 por /2, esta diferenca
s¢ deve ao fato de termos usado uma fungio tentativa (eq.(B.5, pégina 67) diferente,

B.2 Nivel de impureza
Usamos uma lungao tentativa para a impureza hidrogénica tipo 1s,

P(r) = No(z)exp(—r /) (B.29)

Ty = 2?4 y? {B.30)

Calculamos agora os termos da hamiltoniana da equagio {13.4), na pégina 67,

ohde

<Pl - VY >=< Plp2 +plly >

=< Noopze " Ngopoe™ 2/ > 4 < Neyple /3| N gopyem1/> >

:-\'?‘_L

= —Ncﬁui—-c"“u/‘\’ — N e~/ e 4 e _N(f,()..,_g....ﬁ—r.dv\' _ Nt;bu'*y*"'e_”-” >
Ary Arg ATy

N? zt . N? y? .
=57 < f}50|¢7u"5'6 A O B Q”u|¢u—2'ﬁ A
r A T
L 1
NE
-2

_ 1 |
< dolye™ 1A = 3 (B.31)

onde usamos
N =< gl >=< golgye™s/* 5= 22 (B32)

O segundo termo do hamiltoniano da equacio (B.4) no fornece

1
NGErEme

4 4-1;/2 9 + o0 +x 6—21'_]_/.\
=N ./;L/:! ‘f’o(ﬂ/;w /_m [ 4 (z - z‘_)zlz/a‘dwdydz

2 4.1',/2 5 . EXa ) E,'-'ET_L/)\ d d
=N /—-L/Z ‘ﬁu(ﬂ??r/u Iri T z;)z]lﬂn‘ riaz

2 T L .
= N1 f 1y BEFG = )tz (B.33)
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onde definimos

. ‘ +o0 E—ZrJ_/A
Flz - z) =fu BTG AT (13.34)

da tabela de integrais®® obtemos

+eo0 — e 3
L [r I_:’ ﬂ‘g]lfld = [ﬂ' [ (ﬂﬂ-) - j(ﬁ#” — ﬂ . (B35)

A [ungao acima é valida para 7 > 0. A fungio F na equagio (B.34) pode ser escrita como

A= (5)-m (%)) - (B.36)

i
DL+ (2 - sy 7=

Li2 Olw_ a Vo
a0 5 i (250) o (520 e

A energia de ligagio é ‘

. h?
FE{A)=F (ﬂ)'*’ D% \2

4g2  pHLf2 e le ~|‘ 2|z—zi| |
‘@f_m |bu(2)] {5- [m( X ) - N (—,x )] —1}|z—z,]dz (B.38)

Em unidades reduzidas teremos

portanto

< i

f‘:','(,\) = Eu(ﬂ) ”i- 115

m%/;ﬁ ()I“{W [H (‘)‘lz)\z") M (m—;zil)]—l}p—zddz (B.39)

onde Ey(f) é dado pela equagio (B.27), na pagina 71.

B.3 Probabilidade de transicao
Vamos apresentar nesta se¢io o ciculo da probabilidade de transicao entre um estado de

impureza, descrito pela equagio (B.29), pigina 71, e a banda de valéncia. O estado n=1
da banda de valéncia pode ser escrilo da forina seguinte

he(r) = (ii;;)zws (N[ ) iky 1y ; (B.40)

a probabilidade de transi¢io por unidade de tempo pode entio ser dada por

B2k2 |
rpl= 20 c'| le-p| Y152 (ﬁw £+ BfL) + —m&) (B.41)
k, Ry
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que pode ser reduzido a

a? ? 1Ty Y(A
D) = (—-‘!) (Ze) Zisp| i) (B.42)
ity T (‘Lu ' )
onde delinimos a ¢constante N
HY .
it = raglelle pl (B.43)
¢ 2.2 £252
her Vi .
A R T D.44
b o ¥ 2m, L + 2L ( )
Resta calcular
2
2. L Tz ‘kJ. TL 1.45
sl = 2ot aurens () () bsmial s
recscrevemos a eyuagao (B3.42)
2\ 4 v 2712
) = ! u—u) (E’fﬁ) o ,l,il Y(?) (13.46)
) my/ L af kL ag

fl

onde delininos a fungio J

/‘.f)tl(z)(‘x[)( r1/A)cos (E[,_) RLTL g —

™ 2 poo
fNu(ﬁ)w'-: ( )up( i )dz/ j exp (—ry/Ayexp (thyiry cosp)ridride.
’ (B.47)
Definindo a integral

Im
1, = / exp (ikricosp) = 2mdo(kryL) (B.48)
0

teremos entio

+L/2 ez Az oo . ‘
J= Zfr/ No(3) cos (T) axp (—L—) dz/ axp (—ry /A)Jo(kyry)rodry ; (B.A49)
As 1}

—LJ?

a parte a ser integrada em z é

+1./2 G ‘
I, = j No( ) cos? (zr‘i) exp (_ﬁ{) dz ; {1.50)
—Lj2 L L
wtilizando a equagio (B.8), pigina (8, obtemos
1. = _NotF) (B.51)

- N§B/2)”
aparteem ry é
I, = f e/ M Jy(kyry)rodry (B.52)
4]
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e colocando y = kiry (r1 = gL

l LT I
Iy, = k_i-,A e ko Ju(y)ydy

pela tabela (6.611)%? de integrais temos

t ) 1
.—(W-J j' d" = ———=
-/U = U([ .-C) & '\/(_.1:'2 + !:,2
qie leva a ‘
o — oL o — a
....-/0 € J()(ﬂ.b)wd.’ﬂ = -—m
e assim

_ 1/ 1
T EPE T o

(1+4202)"" = (ki + i)
e finalmente obtetnaos i

_ 2 Nol)

oA NE(B/2)

L]

onde usamos

o=

2] —

(B.55)

(B.56)

(B.57)

(B.58)

A probabilidade de {ransigio tolal ¢ calculada pela integral da probabilidade de tran-

sigio em Tungio de z; no pogo,
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Apéndice C

Calculo de energias de ligacao em
fios de pocgos quanticos

C.1 Niveis de iznpureza
Temos o hamiltoniano

S
T i ff(z — )2+ (y — wi)? + 2] /?

onde o potencial ¢ delinido por

+ Viz,y) (C.1)

oy d 0 se fe| < Lp/2 e |yl < Ly/2 .
V(Jf,y) _ { o0 fO'PCl ((‘2)
Em unidades reduzidas (1* = 1/2, e?/e = 2 ¢ A = 1) temos
2
H = —V2 — e V x, C3
vnde
A*=(x -2+ (y— w)° (C.4)
Definimos o rydberg cletivo como R = €2/2a ¢ o raio de Bohr elelivo como ay =
JLQ/ m*e?, Sem o potencial de impureza temos os auloestados
‘ 1
wmnk,('r) = (,{)nm(m-p y)??’e‘k'z il I:L‘I < ["-'I!' € Iyl < LIJ ((-1‘5)
onde 5
am(Z,7) = m o8 er’:c COB W;:y, nym=1,2,... (C.6)
cown aulovalores
. o (0%t . .
bnmk, =T E + .L_g -I- kz (CT)
A fungao tentaliva com o polencial de impureza é
P(r,ri) = dui(e, eV T (C8)
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com A sendo o parametro variacional.
0 estado fundamental para o fio quanlico sem impureza é

2 2
Eyyg,=0 f,f + }[3 (C.9)
énle,y) = J-il— cos z‘ COB T!,',L ’ )
Ly

A energia de ligagio é dada por

R SR \
b:' = F' + IE— L }f }nunp\ (("10)
onde B2
<H>= < e > (C.11)

< D >

Calculamos entdo

+on tLaf? pHEyf2 = ;
< 3|0 >= f dz f f (s e~ VT B R N gy
— D “1}5/2 "/J

VLaf2 piy ' =
= _/1 / _/+ ” cos? —= 6052 rry 4 - N e—ﬂ\/(r—m.-)2+(y-yi}2+22f'\d_’mdydz -
CLej2 iy LyL, ) J-w

(C.12)
Temos que resolver portanto

11:/' eV AR D g, / " ABYVIED ¢ (C.13)

onde fizemos a substituigin £ = z/A.
~ Temos que a fungao de Hessel modificada de primeira ordem tem a representagic
integral??

a0 a0/
Ky(e) =/ e LHE) 2 g - (C.14)
e a equagao (C.12) fica
4Laf? b /2
< B|E > — f " cost 7 T wos 2 TY A, (20 A)dedy . (C.15)
L 1"’!’ Iizf2 II/J I

Para o potencial de impureza obtemos da mesma lorma

¥

< Vimp >=< ‘I’|m“ |® >=
+L2f2 p+lyf2 o0 ,—2VATFIT/A )
2] / " cos? i cos? H 1 ] £ —dedydz . (C.16)
Laf2 Lyl? LI L Ly 00 \/A2 + z

Usando a mesma substituigao como em (C.l3) obtemos

< 9| - |(1> »=

\/_2
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+hxf2 plln/? T m )
- = (LY A)d: C.17
Lr’ /LI“ / o2 COH COB L, Co(2A7/ M )dxdy ( )

onde Lemos a representagio integral da fungio de Bessel modificada de segunda espécie de
ordern. zero

- too per(l4E)H? ‘ _ ..
110((1’) at /_m U—_ﬁ:mdf . ((_,-18)
Delinimos as integrais
+Laf2 ptly/2
A= f f co? T2 cos? TV (20 N )dady (C.19)
L/ Lyf? LJ: Ly
+Laof2 it/
/ f M2 ot T con? T A KL (20N )dxdy (C.20)
Lgj2 J-Lyf2 L. I!l

e portanto a contribuigio do poteocial de impureza a < H>é
< Vipp >= — 3 (C.21)
A contribui¢io da energia cinélica é i
< &)~ V@ »=« 'blg;g +pi 4+ plle >
=< pi®|p® > ) < pyLpy® > + < pidlpd >
=< pi(e™ i) |pa(e T M) > + < P;(E"T/'\‘fm)lpy(ﬁ_’"/'\lﬁu) >
4 o< e pu)ip (e A gn) >

= Y [{ (pre™Mdu (e M > + < (i Mbule” M i) >

=2,0,2
+ < e A dn)ipe ™ M > + < e/ Mprdin)le™ Npidn) 3‘] (C.22)
o segundo ¢ o terceiro lerino se canceltam pois
< (e Mgnle PApdn) = — < (e M) Ilp]e T bul" >
= — < e prd)|(pie™ M > (C.23)

enlio

< B - Vo 2=< (3 e M )bul(Y ] pie " Mbu > +Z < e~ M (pipyq)? > (C.24)

Lemos 1 N
ool = iy = L 125
Lp (V) = -5 (C.25)
@
‘llfiﬁbl'i g == £, Y
. — Li
P = { 0 P (C.26)
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entao

2| 1 —2rA| 42 nt  w? —2r /A
ﬂ@l—qu’}:"\—z{e Mgt > + E-{-IE < £ {11 >
£ My
€ | P 2 2
<Pl VEP > m 1
e = e+ = c.27
< 36 > IR (C.21)
portanlo
< O|H|o 2 21 2A(g, Ly, A
[H|® > I'iz' + ”_2 + - T(“;"E._ A) (C.28)
< PP > Li LI A C(Lg, Ly, A)
A energia de ligagao é portanlo
2 2
. i m . 1
b = 77 + 12 < H >wmina - (('“29)
E JI Jy
C.2 Funcgao dielétrica com dependéncia espacial
Auv introduzir uma constante dielétrica com dependéncia em r expressa da forma
1
_.H.];M:.\ - 1 + (1 ___) e~Tle (C.30)
r) e €0
o hamiltoniano descrito em (.3}, pigina 75, pode ser expresso como
H=H"+H (C.31)
onde H* equivale ao hamiltoniano (C.2) com fungio dielétrica constante e
eV 22423 /a
Q4L — 1 - -'—.-.--.-.—,-‘ Tl
H* = —2(ey U[A"’ A (C.32)
cujo elemento de matriz da
< ©|H P > , e
~--‘E—'¢| L a6 1) < Vi) > (C.33)
CoI 9
P a4 1
=13 I (C.34)

O pardmetro a é tomado como sendo igual a 1.1 a.u..

C.3 Densidade de estados

Seja L(&} uma por¢io da linha deflinida por K(Lg, Ly, i, 3) = F dentro de uma secgio
rela retangular ¢ scju 6ri(r;) a distincia perpendicular enire as linhas L(E) e L(£ + dE).
Defininda a densidade de estados de impureza por unidade de energia de ligacio como

gr.r, (E)LE

= Lmlq

1

f Sr(ri)dl (C.35)
L(E)
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Para achar uina expressao explicita para ér(r;) notamos que, uma vez que L(E) é
uma linha de energia constante, o gradiente com relagio a 7y de E(Lyydy,e0,1) ¢ um
vetor normal a esta linha cuja magnitude é igual & da taxa de variagio de E; na diregio
normal, ou seja,

E+dE = E + |ViE|bri(r;) (C.36)
e assim 1E
\ [ ¥ .
é?‘.‘(‘l"'") = |\7__b_| ((.,--37)
portanlo
: 1 dl T
i (B) = —— L C.38

Baseado em ((C.38) podemos ainda definir o centro de gravidade da banda de impureza
como

Jmar
4

Blhaiby)= [ B(ba, Ly i, ui)gtas, (B)dE: (C.39)

H:m‘n

C.4 Probabilidade de transicao
;
Para caleular a probabilidade de transigio entre um estado de impureza e a banda de

valéncia, wtilizarcmos a delinigio (3.41), pagina 72,

-1 2 2 v 2 ] . hlki .
Toely, = FIC] le - P|Zl‘5ﬁ| b\ hw — &g + Ba( Ly Lyy 2 i) — am (C.40)
d kJ_ v
onde definimos 24 . ) -
h*n hir hln? hén?
E=FE4+ ———{ — i 4 ——  ——— . C.41
g ot 2imcly  2mudy, o 2L, 1 2m, L, ( )
A cquagao (C.40) pode ser reduzida a
_ S UfapN? fm\ L .| Y(Ag)
i i 0 v T 12 -
i) = - = — 1 —|5 . C.42
TLes, (Fir i) = 70 5 (un) (MU) @ |5l o Fnds (C42)
onde
Ap=tw—E; + Ey( L, Loy, wi) (C.43)
2oty 1/2 o
e onde foi definida a constante (ver também (B8.43), pigina 73),
4m, . .
3t = —5tudlelle - ol (C.45)
onde foi levado em couta o spin.
Os estados em questdo sio
Bilr) = Nz, 5)e "= b, 5) = con(hy,z) cos(kyy) (C.46)
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by () = \/L ;‘ !—mh(krm)(-.c.s(kyy)e*k-ﬂ (C.47)
yleg
ohlcmos portanto
4N?
2 — fr—m; '|j\ 11: F - 2
5. = LmL i f-r}.’) e, y) cos(kgx) cos(kyy)e” dr = LmLyLzIJI (C.48)
A equagio {(C.42) pade ser re-cserita em Tungio de J
wy 2 2 2 ' .
N P 4 iy N Y({Ag) .
TLar (0 ) = 7o 2 (ﬂu) (mo) L:Ly, Kz (C49)

Resta portanto caleular a fungio J, que é expressa como segue
J = /c;b(;::,y)::u&(kmu:)cus(ky'y)e_|r—r‘l/'\eik"dr

o0 — .
= f/c,b(a:,y)cos(km;c)cos(k,y)d:cdy/ eVt lamail Agikaz gy (C.50)

com kg = kz, = 7= ¢ ky =k, = {- obtemos
v

+Lz/2 p+Lyfe T e
/ / " cos ( ) o8 ( ) dr:h‘z/ eVOT N gk 2)d 2
Laf2 J-Lyf2

i, oo
+Lpf2 p+Lyf2 : / 252
/ / Y COB ( ) COB H —v—vm—z—ne—ﬁ-w—v—r I{l EQM dxd
Laf2 J—Lyf2 Ly | /1 + A2k? A 2

+Left r¥Lyfl Ty . 2A \/ld-lu:ﬁl_z
I+A3k2./ o f o2 cm( cos (I_y) AR (TT dady

+Le 2 4Ly )2 ‘
= a/ / cod ( ) cus | =2 Ak, (fé) drdy (C.51)
1/2 yfi -LJ.‘. Ly f\(l’

- %
T AZRE
A probabilidade total de transi¢io é obiida integrando a probabilidade de transicao
emn funcgio da posigao da impureza no pogo,

onde delinimos

(C.52)

+iz/2

+15 /2
e f U (e v )dedy; . (C.53)
o o hm];y Lofy Joryp el
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Apéndice D
Unidades atomicas efetivas

Um procedilmento extremamente ntil é o de utilizar unidades aldmicas reduzidas ou efe-
tivas em problemas de impurezas. A vanlagem imediata é a de deixar as equagdes que
representatn as hamiltonianas livres de constantes embaragosas. Mas existe também uma
considerag¢do de cunho numérico, todas as grandezas envolvidas passam a ser da ordem de
unidade, evitando assim surpresas desagradiveis de ordem computacional, Finalmente,
em muitos casos o uso destas unidades faz com gue um mesmo conjunto de resultados
tedricos possa ser aplicado e wma variedade de materiais ¢ situacGes. Exemplos claros
eatio nos capitulos 3 e 4 vude um conjunto de dados em unidades reduzidas representa
vina dada situagio para doadores ¢ outra para aceitadores.

O Rydbherg efetivo é calculado de modo semelhante ao Rydberg trocando a massa
do elétron pela massa cletiva da banda de valéncia ou de conducio m* e introduzindo a
constante dielétrica do malerial,

|
m'e ,
Ity = — D.1
0 2fiel (D.1)
Da mesma forma ¢ raio de Bohr é dado por
LZe, ‘
e ——r (.2)
m*e

Na tabela D.1 estio listados os valores do Rydberg efetivo e raio de Hohr efetivo para
algumas situagoes encontradas nesta tese,

Tabela 1).1: Valores de It} ¢ af para GaAs (doadores ¢ aceitadores) e Ge e Si (doadores).

material  estado m* (0 [EBQILE‘V) ay (}L)
(laAsg doador 00665 12.57 572  100.0
(raAs aceitador  0.30242 1257 26.0 22.0
Ce doador 0.17 1536 9.81 47.8
B doador (.2987  11.40 31.27  20.19
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