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Abstract

We performed a detailed study of the electronic states of In,Ga;_;As/GaAs
quantum wells and superlattices using optical techniques. First we measured
quantitatively the biaxial strain in each type of layer by means of Raman scat-
tering. Next we obtained electro and photomodulated reflectivity and trans-
mission spectra. We interpreted these spectra within the framework of a scalar
envelope function model. Comparison between our spectra and the predictions
of the model led to the determination of the band offset parameter for the In-
GaAs/GaAs heterojunction as well as providing unambiguous evidence about
miniband dispersion. We also studied the effects of an externally-applied dc
electric-field on the electronic states of one of our superlattice samples. These
studies illustrated, for the first time, the step-by-step evolution of the states
from Franz-Keldysh extended states to confined Stark-Wannier states. We sug-
gested the existence of boundaries between these regions that can be expressed

in terms of a material-independent effective electric-field.
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Resumo

Realizamos um estudo detalhado dos estados eletronicos de pocos quanticos
e superredes de In,Ga;_,As/GaAs empregando técnicas opticas. Primeira-
mente, medimos quantitativamente a tensao biaxial presente nas camadas dos
matenais componentes por meio de espalhamento Raman. Em seguida, obtive-
mos espectros de refletividade e transmissao eletro e fotomodulados. Interpre-
tamos estes espectros em termos de um modelo escalar de funcao envelope. A
comparacao entre nossos dados e as predicoes do modelo levou & determinacao
do parametro de descasamento de bandas para a heterojuncao InGaAs/GaAs,
assim comeo mostrou evidéncias claras de dispersao de minibandas. Estudamos
também os efeitos de um campo elétrico dc (aplicado externamente) sobre os
estados eletronicos de uma das superredes de nosso conjunto de amostras. Os
resultados desse estudo ilustraram, pela primeira vez, a evolugao passo a passo
desde estados Franz-Keldysh extendidos até estados Stark-Wannier confinados.
Sugerimos a existéncia de fronteiras entre estas regides, podendo ser expres-

sadas em termos de um campo elétrico efetivo, independente dos parametros

da amostra.
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Introducao

No presente trabalho realizamos um estudo dos estados eletronicos de superredes e
pocos quanticos de In.Ga; .As/GaAs utilizando diversas técnicas opticas.

A espectroscopia Raman foi utilizada para determinar a tensao biaxial nas camadas,
decorrente do descasamento entre os parametros de rede do GaAs e da liga de InGaAs. A aplicacao
desta técnica para estes fins, assim como o efeito exercido pela tensao biaxial sobre os estados
eletronicos dos materiais contituintes em “bulk” sao discutidos no Apéndice A.

Os estados eletronicos das superredes sio calculados (levando em conta a tensao biaxial)
mediante um modelo escalar de fungao envelope. Os rudimentos deste modelo estao descritos no
Apéndice B.

As técnicas de refletividade e absor¢ao moduladas foram utilizadas no estudo dos es-
tados eletronicos destas microestruturas. Uma descri¢ao das técnicas, a interpretacao das formas
de linha resultantes e suas aplicagoes podem ser encontradas no Capitulo I.

O primeiro problema a ser abordado foi a determinacao do descasamento entre as ban-
das na heterojuncao InGaAs/GaAs mediante o estudo do seu espectro de eletro e fotorefletividade
e/ou transmissao. Este trabalho é descrito no capitulo I, onde também discutimos nossos resulta-
dos que demonstraram experimentalmente a dispersdo nas minibandas em superredes de periodo
D <200 A.

Durante estes estudos, efettos curiosos foram obervados no espectro de uma das amostras.
Uma analise detalhada destes efeitos nos levou a concluir que eles eram produzidos pela existéncia
de nm campo elétrico dc F ~ 7 kV/cm (nao-intencionalmente presente) na amostra. Isto nos
levou a solicitar do crescedor uma amostra especialmente crescida para estudar sistematicamente
estes efeitos de campo elétrico. Os resultados destes estudos sao descritos no Capitulo IV. No
Capitulo 1II fornecemos um breve resumo das teorias existentes sobre efeitos de campos elétricos

na estrutura eletronica de semicondutores.

O trabalho descrito nesta tese deu origem a trés artigos publicados em revistas inter-

nactonais e outrs trés publicagbes em anais de conferéncias internacionais, que listamos a seguir.



A - Em Revistas Internacionais com Arbitro:

and

and

L.

b

“Franz-Keldysh Oscillations in the Photomodulated Spectra of an Ing;,GaggsAs/GaAs

Strained-Layer Superlattice”

F. Cerdeira. C. Vazquez-Lopez, E. Ribeiro. P. A. M. Rodrigues, V. Lemos, M. A. Sacilotti

A. P. Roth
Physical Review B 42, 9480 (1990).

“A Photomodulated Spectroscopy Study of In.Ga;_,As/GaAs Superlattices and

Quantum Wells”
C. Vazquez-Lopez, E. Ribeiro, F. Cerdeira, P. Motisuke, M. A. Sacilotti and A. P. Roth
Journal of Applied Physics 69, 7836 (1991).

“Step by Step Evolution from Franz-Keldysh Oscillations to Stark-Wannier Confinement

in an Ing1,GagssAs/GaAs Superlattice”
E. Ribeiro, F. Cerdeira and A. P. Roth
Physical Review B 46, 12542 (1992).

B - Em Anais de Conferéncias Internacionais com Arbitro:

1. “Miniband Dispersion and Franz-Keldysh Oscillations in the Photomodulated Spectra of

InGaAs/GaAs Superlattices”
F. Cerdeira, C. Vazquez-Lopez, E. Ribeiro, P. A. M. Rodrigues, V. Lemos, M. A. Sacilotti

A. P. Roth
Proceedings of the 1%* International Conference on the Physics of Semiconductors,

editors E. Anastassakis and J. D. Joanopoulos (World Scientific, Singapore 1990), p.1077.

2. “Evidence of Miniband Dispersion in the Photomodulated Spectra of In,Ga;_.As/GaAs

Superlattices”



E. Ribeiro, C. Vazquez-Lopez, F. Cerdeira, P. Motisuke. M. A. Sacilotti and A. P. Roth
Proceedings of the Fifth Brazilian School on Semiconductor Physics, Editor J.R.Leite
{World Scientific. Singapore, in print).

3. “Application of Electromodulated Transmission to the Study of the Electric-Field Depen-
dence of Electronic States in an In,Ga, . As/GaAs Superlattice”
F. Cerdeira, E. Ribeiro and A. P. Roth
Journal of Physics (', in print.



Capitulo I

Espectroscopia de Modulacao

I.1 Introducao

A espectroscopia de modulagao mede a variacao na refletividade ou transmissiao quando
uma perturbacgao periédica € introduzida no sistema em estudo. Esta perturbacao deve ser apli-
cada ao feixe incidente (modulacao de comprimento de onda) ou diretamente a amostra (pressao,
variacoes na temperatura ou campo elétrico externo), de forma a modular suas propriedades
opticas. Em todos os casos, as mudancas induzidas sao pequenas, de modo que o espectro re-
sultante é relacionado a alguma derivada do espectro nao-modulado. Tal natureza “derivativa”
suprime “backgrounds” sem interesse e produz estruturas pronunciadas em energias nas quais
ocorrem singularidades na densidade conjunta de estados. Estas sao conhecidas como singulari-
dades de van Hove[Hove 1953, Phillips 1956] e sao ilustradas na Fig. I.1 para as dimensionalidades
1.2 e 3. A vantagem disso € que esses pontos singulares, que sdo bem localizados em energia, po-
dem ser analisados em termos de modelos de banda parabdlica localmente validos. Na Fig. 1.2(a)
termos uma boa ilustragdo destas caracteristicas. Nela podemos comparar espectros de GaAs
“bulk™ de (i) refletividade, (ii) modulacdo de comprimento de onda (primeira derivada) e (iii)
eletrorefletancia (terceira derivada), nos quais o progressivo aumento de resolucao das estruturas
e claro. As estruturas identificadas na Fig. 1.2(a) sao devidas as transi¢oes na zona de Brillouin
do material [Fig. [.2(b}] que estao assinaladas na Fig. 1.2(c). Pode-se afirmar que o mesmo
resultado poderia ser obtido se registrassemos a refletividade simples e em seguida tomassemos

sucessivas derivadas numeéricas da mesma. Este procedimento nao é normalmente empregado,



pois repetidas diferenciagoes aumentam muito o ruido presente no espectro original. Além disso,
ao medir-se o espectro de derivada evitam-se uma variedade de erros sistematicos (flutuacoes das
fontes luminosas, variagoes na eletronica, etc.).

Devido as vantagens enumeradas acima. a espectroscopia de modulacao teve influéncia
decisiva no entendimento da estrutura de bandas dos semicondutores “bulk”. A maioria dos
trabalhos nesta area foi realizada nos anos sessenta e no comeco dos anos setenta e tem sido am-
plamente revisado por intmeros autores|Cardona 1969, Williardson 1972, Seraphin 1972. Aspnes
1973a,Aspnes 1980]. Com o advento das microestruturas semicondutoras, crescidas por técnica
tais como MBE (Molecular Beam Epitaxy), MOCVD (Metal-Organic Chemical Vapor Deposi-
tion) e CBE (Chemical Beam Epitaxy), surgiu toda uma nova gama de materiais artificiais cuja
estrutura eletronica precisa ser estudada. Como consequéncia, houve um reavivamento do inter-
esse em espectroscopia tradicional e de modulagdo. O ultimo tipo de medida tem sido muito 1til
no estudo dessas microestruturas, como mostram recentes revisdes de F. H. Pollak[Pollak 1989,
Pollak 1991]. De particular importancia tém sido as técnicas de transmissao e refletividade foto
e eletromoduladas, as quais produzem formas de linha de terceira derivada sob condi¢oes bem
determinadas[Aspnes 1973a, Aspnes 1980]. A seguir discorreremos sobre técnicas e formas de

linha experimentais, mostrando exemplos de aplicagdo das mesmas na caracterizacao de materiais

sernicondutores.

1.2 Técnicas Experimentais

O arranjo experimental usado em espectroscopia foto ou eletromodulada é mostrado es-
quematicamente na fig. 1.3. A modula¢ao dos campos internos na microestrutura semicondutora
é feita incidindo-se um feixe de luz secundario na amostra, com energia acima do gap funda-
mental e pulsado a uma freqiiéncia fixa (tipicamente dentro do intervalo 10 Hz < @, < 10°® Hz).
O mecanismo exato pelo qual os pares elétron-buraco injetados modulam os campos internos
ainda esta em discussao e depende de cada amostra. Na maioria dos casos, entretanto, ele esta
relacionado com o efeito foto-voltaico, que consiste numa redugao do campo elétrico em alguma
interface (substrato — “buffer layer”, “capping layer” — ar, etc.), da mesma maneira que em semi-
condutores “bulk”{Cerdeira 1969, Aspnes 1970a}. Esses campos também podem ser modulados

depositando um filme metalico semitransparente, o qual cria uma barreira Schottky na superficie

=1
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Figura [.3: Montagem experimental tipica da técnica de foto ou eletrorefletancia.

da amostra/Aspnes 1980]. Issa barreira pode ser controlada por uma voltagem dec aplicada ex-
ternamente e modulada por uma outra ac. Estes dois mecanismos estao ilustrados na Fig. 1.4
Detecao sensivel a fase permite a medida de varia¢oes na transmissao on refletividade da amostra
da ordem de uma parte em 10° ou 10% O arranjo experimental da g, 1.3 ¢ anto-explicativo ¢
tem sido descrito em detalhes por outros autores[Cardona 1969, Aspnes 1930, Pollak 1989].

A quantidade diretamente medida € a variagao fracional na refletividade (R) ou trans-
missividade (T) of the material, i.e., AR/R ou A'T/T. Ciélculos tedricos normalmente fornecen a
funcao dielétrica (¢ = £, + 1€;). Variag¢des nessa fungao resposta estao relacionadas aos espectros
obtidos experimentalmente por:

AR

B = C(AE1 + ﬁAEZ = Re [(a - ?ﬁ)AE]

= Re|CeAg]. (I.1)

oude o e 3 530 os coeficientes de Seraphin[Seraphin 1972]. Expressoes similares poden ser obtidas

para AT/T.
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I.3 Algumas Consideragoes sobre Formas de Linha

I.3.1 Consideragoes Gerais (Semicondutores “Bulk”)

A simplicidade e relativa facilidade com que as experiéncias sio realizadas as vezes
contrastam com a complexidade inerente que se encontra na interpretaciao das formas de linha
resultantes. Como em toda técnica de modulacao, a perturbacao introduz pequenas mudancas na
fungao dielétrica complexa do material, €. Quando o Hamiltoniano da perturbacio conserva a pe-
riodicidade, o momento cristalino é um bom nimero quantico e as transigoes dpticas permanecem
verticais. As variagoes dominantes introduzidas pela perturbacao consistem em pequenos desloca-
mentos nos gaps, larguras de linha e elementos de matriz de transi¢do. Desde que essas variacoes
se)am pequenas, as correspondentes mudancas em ¢ também serao pequenas e podem ser aproxi-

madas por derivadas primeiras da funcao dielétrica nao-perturbada:

de dFy 0e T 0e OPY
55 06+ 3 aE * o ¢ ) 2

Az = g(w,€) — e(w,0) = (
onde  é a perturbagao externae Fy, [' e P séo a energia de transigao, largura de linha e elemento de
matriz, num dado ponto critico na zona de Brillouin. Estes sdo chamados mecanismos interbanda
e descrevem os efeitos da maioria dos parametros moduladores (). Em contraste com outras
formas de modulagdo, o campo elétrico (F') introduz um potencial perturbativo V = —eF - r que
destréi a simetria translacional do Hamiltoniano nao-perturbado, Hy. Essa perda resulta num
outro mecanismo de modulagdo chamado intrabanda. Aqui o campo acelera o elétron no espaco
k(hk = —eF) dentro de uma mesma banda. Esse processo introduz mudancas em £ que nao
podem ser expressadas em termos de derivadas primeiras. O campo elétrico também produz um
deslocamento Stark nas energias das transigdes, larguras de linha e elementos de matriz que levam
a variagoes do tipo derivada primeira em ¢, semelhantes as dadas pela eq. (1.2). Entretanto, para
estados de Bloch nao-confinados tais termos sao negligiveis quando comparados a contribuigao
intrabanda a Ac[Aspnes 1973a). Espectros de cletrorefletancia (ER) a baixo campo sao obtidos
quando ambos mecanismos podem ser tratados em teoria de perturbacao de primeira ordem, i.e.,
num regime de campo onde pode ser feita uma expansao até primeira ordem em termos de duas
energias caracteristicas, uma da perturbacio e outra (muito maior) do sistema. Para mecanismos
interbanda, a energia do sistema é o gap Optico (Ep), enquanto que a energia de perturbacio

pode ser tomada como a queda de potencial em uma cela unitaria (—eFa). A condigao para um

12



tratamento perturbativo para este mecanismo é:
ela < k. (1.3)

As energias andlogas para o mecanismo intrabanda sao menos obvias, mas a condi¢ao de vali-
dade para uma expansao perturbativa pode ser expressada ao requerer que a energia média por
particula, ganha por aceleragao do campo externo no intervalo entre colisces (7 ~ h/2I'), seja
muito menor que o alargamento (em energia) devido a vida média do estado de Bloch {~ T,

largura de linha). Isto pode ser expressado quantitativamente como[Aspnes 1973a):

MY I, (1.4)
onde: .
ZFh2N 2
hQ = (E - ) (1.5)
S|

ey € a massa efetiva reduzida na dire¢ao do campo. Desta forma, R e I' sao as energias (de
perturbacao e do sistema) a serem comparadas.

Em semicondutores bulk, onde Eg ~ 1 eV e a ~ 6 A, a violacao da eq. (1.3) requiriria
campos de tamanha magnitude (F > 107 V/cm) que uma expansio perturbativa em primeira
ordem € sempre valida para o termo interbanda. Campos que violem a eq. (1.3) produzem
mudancas na estrutura de bandas do material e transi¢coes entre estes estados alterados nao podem
ser tratados com a aproximacao de ponto critico. Estes estados serao discutidos posteriormente no
capitulo IIL. E possivel violar a condicio da eq. (1.4) mas ao mesmo tempo manter a da eq. (1.3).
Isto é particularmente verdadeiro para o limiar de absor¢ao fundamental no caso de materiais de
gap direto. Por outro lado, [' aumenta rapidamente com o aumento da energia, de forma que a
eq. {1.4) é quase sempre satisfeita para transi¢oes superiores. Este regime de campo intermediario
é dominado pelo mecanismo intrabanda. Na vizinhanca de pontos criticos, o problema pode ser
tratado na aproximacao de massa efetiva. Esse tratamento fornece uma cauda exponencial abaixo
do gap e uma série de oscilagbes amortecidas acima dele. Quando 2 > 3 I essas oscilacoes

adquiremn uma forma analitica e simples, dada por[Aspnes 1973b]:
hw, = hQX, + Fy (n=12,..), (1.6}

com:
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GaAs “bulk” apresentando FRKO’s associadas comn o gap

onde n a0 1ntelros gue numeram os maximos e minimos alternados a partir da cauda exponencial
e os valores de a dependem da dimensionalidade do ponto critico (a = 1/2 para um My 3D).

Essas oscilagdes Iranz-Keldysh (FKQO’s) sao uma assinatura inconfundivel do regime de campo
mtermediario. A TFig. [.5 mostra um espectro PR (300 K) do GaAs ao redor do limiar de

absorcao, um exemplo representativo deste regime. As oscilagoes para hw > FEjy contém batimentos
devidos a interferéncia de dois conjuntos de oscilagoes com diferentes periodicidades, provenientes
de transi¢oes da banda de condug¢ao para as de buraco pesado ¢ de buraco leve.

Finalmente, quando ambas eqs. ([.3) e (l.4) sao satisfeitas. estamos no regime de

campo baixo, onde o mecanismo interbanda é dominante. Aqui, a perturbacao fornece[Aspnes
1734, Aspnes 1980, Aspues 1970b, Aspnes 19721:

ethf? O
S e (w )] 1.8
2 has )2y D el 0)] (1.8)

A = g(w, ) —e(w,0) =

onde =(w, ) é a fungao dielétrica nac-perturbada ¢ w ¢ a encrgia do {6ton. A forma de linha
cxperimental pode ser obtida substituindo essa expressao para Az na eq. {(L1). Assim. ambos
Az e forma de inha experimental (AR/R ou AT/T) sao independentes do campo elétrico ¢ suas

itensidades de pico dependem quadraticamente do mesmo. Essas duas caracteristicas podem ser

usadas para identificar estruturas do regime de baixo campo. Quando os campos sao gerados
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por uma barreira Schottky na superficie do semicondutor. essa dependéncia quadratica em F &
traduzida como uma dependéncia linear no potencial da barreira (Vg), i.e., AR/R x F? x Vg, e
a forma de linha permanece invariante quando Vg varia. Esta ¢ uma assinatura certificada do
regime de baixo campo|[Aspnes 1973a]. Em via de regra. este regime ¢ obtido para AR/R < 10~*,
Uma verificagao da forma de linha de terceira derivada é mostrada na Fig. 1.6, onde os valores de
Agy e Ag;, obtidos de espectros de eletrorefletancia [usando eq. (1.1) e analise de Kramers-Kronig)
das transicoes £; e 1 + A; em Ge [curvas inferiores, (e)| sao comparados as derivadas terceiras
calculadas numericamente a partir de espectros de elipsometria de alta resolucao [segunda curva
mais baixa, (d)][Aspnes 1972b]. Esta figura [comparando-se as curvas (a) e (d)] também ilustra
o fato de que a natureza de derivada terceira da eletrorefletancia de baixo campo aumenta a
resolugao em energia da singularidade e suprime “backgrounds” sem interesse, resultando em uma
estrutura que é diferente de zero somente em uma estreita faixa de energia ao redor do ponto
critico.

Na vizinhanga de pontos criticos, diferencas nas energias das bandas podem ser sub-
stituidas por uma expansao parabdlica valida localmente. Neste caso. a fun¢ao dieléirica que entra

na eq. (I.8) pode ser aproximada por[Aspnes 1972, Aspnes 1973a]:

e(w,T) = AT"™e®(hw — Eo + i)™, (1.9)

onde m = —1/2, 0 (logaritmico)} e 1/2 sdo os resultados validos para pontos criticos 1D. 2D e
3D. Na eq. (1.9) A é uma constante que € proporcional ao quadrado do elemento de matriz de
transi¢do e o fator de fase ¢ depende do tipo de singularidade (Mg, My, M, ou M3)[Aspnes 1973a.
Aspnes 1972]. Formas de linha de modulagao podem agora ser obtidas substituindo esta forma de
¢ valida localmente na eq. (I.8) (mecanismo intrabanda em ER de baixo campo) ou na eq. (1.2)
(termo interbanda em ER de campo baixo ou intermediario, ou outra forma de espectroscopia de
modulagao). Procedendo desta maneira, e lembrando da ligagao entre AR/R e Ae pela eq. (1.1),

formas de linha experimentais obtidas em ER de baixo campo podem ser ajustadas por expressoes

AR Ce?
R Re{[(hw—Eo)+iF]"}’ (1.10)

comn = 7/2,3 ou 5/2 para pontos criticos 1D, 2D ou 3D. Valores de Ej e T sdo facilmente obtidos

do tipo:

dustes ajustes experimentais. Eq. (1.9) é valida para portadores nao-confinados numa situagao

na qual a interacao elétron-buraco é negligenciada. Em situacdes fisicas onde vale essa descrigao,
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pode-se obter informagoes adicionais sobre a dimenstonalidade e o tipo de singularidade {Mp,
My, M, ou Maj) através de ajustes do espectro experimental com a eq. ([.9). Estas informacoes.
entretanto, sao mais incertas uma vez que interacao elétron-buraco e inomogeneidades produzem

alteragdes drasticas nos valores desses parametros[Aspnes 1973a].

1.3.2 Interacgao Elétron-Buraco (Semicondutores “Bulk”)

A interacdo elétron-buraco (éxciton) altera o modelo de um elétron descrito acima.
Uma discussao geral do assunto é dada por Dow[Dow 1976]. Expressoes analiticas nao podem ser
obtidas mesmo para o mais simples dos casos. Calculos numeéricos para limiares de absorcao Mg
diretos e indiretos descrevem bem os resultados experimentals para regimes de campos baixo e
intermedidrio. Um bom exemplo disto sao os calculos de Weinstein, Dow e Lao[Weinstein 1970]
para a eletroabsorgao indireta do Ge (Fig. [.7T). A curva sdlida representando este céalculo descreve
corretamente o limiar de absorcao e as FKO's que ocorrem na seqiiéncia, enquanto que a curva
tracejada (caleculo sem éxcitons) resulta em uma descricao pobre dos dados € 56 reproduz as FKO’s
de mais altas energias. A Fig. L7 ilustra que mesmo quando elétron e buraco estao fortemente
correlacionados, campos intermediarios ainda produzem oscila¢ées Franz-Keldysh. Ainda mais
surpreendente, o periodo dos casos correlacionado e nao-correlacionado é quase o mesmo para
n > 3 {as primeiras tém periodo mais curto no caso excitonico), quando a expansio assintotica
que leva as eqs. (1.6) e (L.7) é valida{Aspnes 1973b, Dow 1976, Weinstein 1970].

No limite de campo fraco é possivel, as vezes, encontrar expressoes simples para éxcitons
hidrogénicos relacionados com a transicio direta My de mais baixa energia[Aspnes 1980, Dow 1976,
Aspnes 1970c]. Quando o éxciton concentra a maior parte da for¢a de oscilador e seu alargamento
devido ao tempo de vida é pequeno o suficiente, de modo que sua linha de absorcido é bem
scparada do continuum banda-a-banda, sua contribuicao a funcao dielétrica pode ser obtida da
eq. {1.9) fazendo[Aspnes 1980, Aspnes 1970c] m = —1. Neste caso, 0 mecanismo interbanda é o
correto, uma vez que o éxciton ¢ uma entidade neutra e, portanto. nao é acelerado pelo campo.
Assim, formas de linha experimentais poderiam ser obtidas inserindo-se a funcao dielétrica da
eq. (L9) com m = —1 na eq. (1.2), o que leva a um AR/R da forma geral dada pela eq. (1.10)
com n = 2. Neste caso, Fy seria a energia do limiar da banda menos o Rydberg excitonico e

I' o alargamento devido a vida média do éxciton hidrogénico. Em adi¢ao aos estados ligados
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Iigura 1.7: Comparagao entre formas de linha de eletroabsor¢ao experimentals {simbolos) o
tedricas (curvas) para o gap indireto de Ge, apds Weinstein[Weinstein 1970]. A curva continua

(iracejada) é vm calculo que inclui (nao inclui) interagées excitonicas.

formados no gap proibido, a correlacao Coulombiana elétron-buraco aumenta muito a se¢ao de
choque de absor¢do para energias acima do gap(Dow 1976], como mostrado esquemalicamente
na Fig. 1.8. Entdo, quando I" é grande e a linha excitonica nao é tao separada do continuum
intensificado, a forma do limiar de absor¢ao muda de uma raiz quadrada (o « Vhw — Fy) para
uma fung¢ao degrau, caracteristica de uma singularidade My 2D. Isto é ilustrado na Fig. 1.8, onde
o espectro de absorcio do GaAs, tomado a diferentes temperaturas, é mostrado. Conforme a
temperatura diminui, I' também decresce e a absorgao tipo atomica (Lorentziana) do éxciton se
torna mals marcada e meihor separada do continuum. Entretanto, a absor¢io intensilicada ¢ o
comportamento de escada do iltimo podem ser observados em todas as temperaturas. Assim, para
absor¢io {ou refletividade) modulada por campo elétrico a eq. (I1.10) com n = 3 {forma de linha
de derivada terceira de uma singularidade Mg 2D) também ajustaré os dados em alguns casos onde
cleitos excitonicos sao importantes; e isso apenas em casos extremos, onde pode ser decidido por
argumentos puramente fisicos se essa escolha é melhor ou pior que n = 2 (derivada primeira de
uma (iontribuigéo Lorventziana simples de um éxciton hidrogenico). No caso intermediario a forma
de linha serd bem reproduzida pelas duas escolhas, e resultara nos mesmos valores de Zy[Aspnes

1480, Aspnes 1970¢|. O valor de I, entretanto, depende mais de nossa escolha de n, assim como
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Figura [.8: Limiar de absor¢do do GaAs para difercotes temperaturas, apos Sturgel{Sturge 1962).

O inset mostra esquemati-amente o efeito da interacao elétron-buraco sohre a absorcao,

0s outros parametros aj.staveis (C e §) na eq. (1.10). Portanto, 2o tentarmos atribuir significado
fisico a ', 8 e as vezes até a ', é preciso tomar cuidado para Ler certeza que nossa escolha de n
rcalmente descreva as condigoes fisicas da experiéncia.

A discussao acima pode ser sumarizada ao dizer que, se estamos no regime de baixos
campos, a eq. (I.10) é 0til em todas as situagdes praticas que envolvem semicondutores “bulk”
(sendo efeitos excitonicos importantes ou nao). O uso dessa forma de linha para ajustar espectros
experimentais fornece bons valores para as energias das transi¢oes e, na maioria dos casos, para as
larguras de linha (I'). Quando se toma o devido cuidado na escolha do n para a situacao fisica em
questao, informacao sobre o tipo de singularidade pode ser obtido através do fator de fase (¢). A
amplitude C' é usada em geral para testar regras de sele¢io, comparando estruturas provenientes
de diferentes transi¢oes no mesmo espectro ou acompanhando a dependéncia deste parametro para

uma dada linha como funcao de alguma perturbacgio externa (pressao, campo elétrico aplicado,

etc.)[Pollak 1968].
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1.3.3 Aplicagoes a Microestruturas Semicondutoras

Ao se aplicar em microestruturas semicondutoras os resultados descritos acima, é
necessario certificar-se que as assumpcoes que levaram a formas de linha tals como as eqs. (1.8)
a (1.10) continuem validas. Em algumas dessas microestruturas os portadores estio confinados
na direcdo do campo modulador. Este é o caso de pocos quanticos simples (SQW) e muiltiplos
(MQW), separados por barreiras grandes, com o campo modulador na direcio de crescimento.
Nestes casos. os portadores nao podem ser acelerados pelo campo elétrico e o termo intrabanda,
que leva as formas de linha de derivada terceira (TDLS), nao contribui para Ae. Embora haja
comunicagdes no sentido que formas de linha experimentais em MQW’s sao bem descritas por
TDLS de pontos criticos 2D[Meynadier 1987, Shen 1986, Parayanthal 1986, Kangarlu 1986}, isto
nio carrega significado fisico. E verdade que a densidade conjunta de estados de um elétron é
uma funcao degrau (Mg 2D}, mas desde que o campo aplicado na dire¢ido de confinamento nao
acelera os portadores (termo intrabanda), nao se produz nenhum termo de derivada terceira em
Az, A 1sso se acrescenta que nestas estruturas as interagoes excitonicas sao de grande importancia
mesmo a temperatura ambiente[Miller 1980, Miller 1982, Chemla 1983, Dawson 1983, Miller 1985].
Assim, ER de baixo campo nestes sistemas confinados deve produzir formas de linha de derivada
primeira (FDLS), com Ae¢ dado pela eq. (1.2). Antes de usar essa equagao, entretanto, precisa-se
emn primeiro lugar determinar a forma apropriada de . O assunto foi recentemente discutido
por Glembocki e Shanabrook|[Shanabrook 1987, Glembocki 1989], que estudaram os espectros
ER e PR (fotorefletancia) de alguns MQW's de AlGaAs/GaAs em temperaturas indo de 6 K
até temperatura ambiente. Os espectros PR de mais baixa temperatura foram comparados aos
dados de fotoluminescéncia de excitacao (PLE). Tal comparacao mostra que as linhas de PR
provém de uma transigao excitoénica modulada por campo elétrico e que suas energia e largura
de linha sao bem descritas, em baixas temperaturas, por FDLS de uma contribuigio excitonica
Lorentziana (hidrogénica) para €, i.e., eq. {I.10) com n = 2. Para temperaturas T > 150 K, con-
tudo, FDLS de uma funcdo dielétrica com perfil Gaussiano ajusta melhor os dados{Glembocki
1989]. A natureza Gaussiana das linhas de absorcao exciténicas pode provir de uma variedade de
condigdes, incluindo forte acoplamento éxciton-fonon (como em altas temperaturas), perturbacoes
inomogéneas e interfaces rugosas{Ribeiro 1990]. Deve-se noiar que essas linhas também sao bem

reproduzidas por TDLS de um ponto critico 2D [eq. (1.10) com n = 3]. Esse ajuste resulta no
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mesmo valor das energias de transi¢oes obtidos com FDLS de ¢ Gaussiana, embora discorde do
anterior para os valores de [. Os autores das referéncias [Shanabrook 1987] e [Glembocki 1989]
acreditam que isso € fortuito. Entretanto, a evidéncia que é dada em favor do perfil Gaussiano é
quase totalmente empirica. Aspnes* sugere que o unico pré-requisito para obter TDLS deve ser
que a aceleragao do portador (elétron ou buraco) pelo campo tenha significado fisico. Em um pogo
quantico, movimento na direcao do campo (z) corresponde a transi¢oes entre subbandas. Quando
altas temperaturas ou interfaces rugosas fazem com que a separacgao intersubbanda seja da mesma
ordem que as larguras de linha o campo, embora fraco, pode facilmente misturar funcées de onda
de diferentes subbandas o que, em termos semiclassicos. tem o efeito de uma aceleragao ao longo
da direcao do campo. Esta situacdo ¢ bem mais comum do que se pode imaginar pois, se em vez
de pensarmos em elétrons, focalizarmos nossa atengao nos buracos pesados, que possuem massas
efetivas maiores e que estao sujeitos a potenciais de confinamento mais rasos na maioria das mi-
croestruturas[Bastard 1989]. Sob esta dptica, a possibilidade de utilizar TDLS de singularidades
2D (uma vez que os elétrons ainda estao confinados na diregao z) ganha significado fisico. Qutra
situagao na qual TDLS deveria ser apropriada € quando ha “overlap” suficiente entre as funcdes de
onda de portadores confinados em diferentes QW’s, de forma que é possivel um tunelamento entre
pogos induzido pelo campo. O grau de “overlap” é determinado pela espessura das barreiras, pela
profundidade dos pogos e pela ordem do nivel confinado: estados confinados de nimeros quanticos
altos localizam-se mais proximos & borda do pogo quantico, produzindo “overlap” e larguras de
linha maiores. Um caso extremo seria o de uma verdadeira superrede, quando os niveis confinados
evoluem para minibandas continuas de dispersao A ~ 10-50 meV > I'. Neste caso os estados sio
rcalmente 3D, mas possuem uma massa consideravelmente maior ao longo da direcdo z, o que leva
a TDLS de pontos criticos aproximadamente 2D, mesmo na presenga de efeitos excitdnicos.
QOutro ponto em discussio é se, em tais sistemas, pode-se atingir uma compreensio total
do espectro como derivadas de fungdes dielétricas localmente validas, baseadas em expansdes em
termos de singularidades de van Hove localizadas, especialmente quando correlacoes elétron-buraco
sao levadas em conta. Essa descrigao deve falhar quando tais singularidades possuem espacamento
em energia menor que (ou da ordem de) algumas outras energias significantes do problema, tais
como a dispersao das minibandas (A), a energia de liga¢ao do éxciton (E...), o alargamento dos

estados de um elétron devido a seu tempo de vida médio (I') ou a energia tipica que um portador

*Veja comentario de rodapé na p. 426 da ref. [Aspnes 1973a).
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ganharia do campo elétrico por aceleracao (A{2). Célculos recentes para SQW’s mostram que até
mesmo quando o tunelamento para pogos vizinhos nao é mais possivel, a mistura intersubbandas
e a dispersao no plano xy (L ao campo e a diregao de propagagao) produz estruturas no espectro
ER que nido podem ser previstas por uma anélise de ponto critico[Marques 1992].

A discussdo acima mostra que a questao da forma de linha apropriada para ser usada
em ajustes dos dados experimentais de refletividade ou absorcao moduladas por campo elétrico é
complexa e nao estd completamente respondida. Como uma espécie de “regra da mao direita”,
TDLS de singularidades 2D [eq. (1.10) com n = 3] parece fornecer os melhores ajustes nas situagoes
encontradas com mais freqiiéncia. O mesmo pode ser dito de FDLS de perfis Gaussianos. Ambos
ajustes resultam em valores confiaveis das energias de transi¢ao, mas para atribuir significado aos

outros parametros do ajuste, se faz necessaria uma boa compreensao da situacio fisica do sistema.

.4 Aplicagao das Técnicas Experimentais: Gap das Ligas

No capitulo seguinte descreveremos aplicacoes das técnicas de refletividade e trans-
missao moduladas ao estudo de superredes, obtidas alternando-se camadas finas de GaAs e da
liga In,Gay-,As. Para entender os estados eletronicos destas superredes é necessario, em primeiro
lugar, dispor de valores confiaveis para os gaps de cada componente da estrutura em “bulk”. As-
sim, a primeira aplicacdo da técnica foi no estudo de um substrato de GaAs e de ligas grossas de
InGaAs (depositadas sobre GaAs).

A tabela 1.1 traz as especificagdes das amostras que estudaremos no presente trabalho.
O conjunto é constituido por superredes, pogos quanticos multiplos e simples de InGa, -, As/GaAs
com z (fracdo molar de In} indo de 0,12 a 0,22. Além destas microestruturas, dispomos de duas
amostras (TLA e TLB) que consistem em uma camada grossa de liga crescida sobre um substrato
de GaAs. Para complementar estas duas referéncias, tomamos um pedago da SLA 100 e extraimos
toda a superrede até ficarmos apenas com o substrato!.

Estas trés ultimas amostras sdo semicondutores “bulk”. A Fig. 1.9 mostra os espectros
de PR a 300 K destas amostras. Logo de inicio, notamos que além do conhecido £y do GaAs (subs.)

em 1,426 eV temos um pico adicional em 1,380 eV. Esta iltima estrutura ja foi identificada como

tsto foi feito através de polimento mecanico, seguido de um ligeiro ataque quimico para obter uma superficie

adequada opticamente.
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Tabela I.1: Especificagbes das amostras estudadas no presente trabalho. A nomenclatura carrega
todas as informacoes necessarias para identifica-las: as duas primeiras letras indicam a estrutura
(SL = superrede, QW = pogo quantico simples, TL = camada espessa e PN = p-i-n), a terceira
fornece a fragdo molar de In (A = 0,12, B = 0,16 ¢ C = (,22) e o numero que segue ¢é o periodo

da estrutura {ou largura do pogo na QWC).

Amostra ‘ T Estrutura \
- QWC 80 | 0,22 1 80 A, poco simples
SLA 300 | 0,12 | (100/200) x 20(*)
SLA 200 ! 0,12 | (100/100) x 20()
SLA 100 | 0,12 | (50/50) x 20(=)
SLB 100 | 0,16 (50/50) x 20(=)
TLA 0,12 | camada de liga®
TLB 0,16 | camada de liga®
PNA 100 | 0,12 | (50/50) x 15 p-i-n

(@) (d4/dg) x n, onde d4 (dp) é a espessura da camada

A (B) e n é o niumero de repeticoes da célula (da/dg).

(®) Crescida sobre GaAs.
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Tabela [.2: Valores do gap fundamental do GaAs (z = 0) e In,Ga;_,As “bulk” nao-tensionado.

Para z = 0,22, os valor foi calculado através do seguinte ajuste quadratico (77 K):

Eo(z) = —0,062522 — 1,509z + 1, 507.

Lz Eo(z) (eV) Fonte
77K | 300 K
0,00 | 1,507 | 1,426 | experiéncia (PR)
!‘ 0,12 | 1,325 | 1,246 | experiéncia (PR)
0,16 1 1,264 | 1,189 | experiéncia (PR)
0,22 | 1,172 ‘ 1,092 calculados

uma impureza associada ao GaAs com energia de ligacao variando entre 36 e 42 meV, conforme
a concentracao de doadores{Brierley 1990]. Substratos de outras amostras também apresentaram
esta estrutura em seus espectros, com intensidades variaveist. As ligas, por sua vez, exibem apenas
a transicao Ey (Fig. 1.9). Estes trés espectros foram ajustados com uma forma de linha TDLS
(adequada segundo discussao acima) e os valores obtidos para 300 K estao listados na tabela
1.2. Os dados de 77 K sao qualitativamente semelhantes e, apos seguir o mesmo procedimento,
forneceram os valores listados na tabela 1.2. Com estes dois conjuntos de dados, fizemos regressoes
quadraticas para poder acessar Fqy para z = 0,22, de cuja liga nao dispomos de amostra. As
regressoes e os valores calculados para z = 0,22 completam a tabela 1.2. Os valores da tabela
.2 estdo em boa concordancia com medidas de outros pesquisadores relizdas em amostras de
InGaAs ‘bulk” crescidas por outras técnicas diversas[Goetz 1983, Roth unp.|. Utilizamos os nossos
dados em vez dos ja existentes na literatura porque nossas ligas foram crescidas epitaxialmente e

nas mesmas condicoes das superredes que compdem o presente conjunto de amostras (vide tabela

I.1). Assim, qualquer variagio observada na fra¢io molar de In das ligas em torno de seu valor
nominal estara presente nas outras microestruturas.

A extensao deste procedimento para as microestruturas envolve basicamente os mesmos

t Assim sendo, esta é uma transi¢io que também aparece na maioria dos espectros das microestruturas estudadas

nos capitulos I e IV e, por ser irrelevante na discussio que seguird, nio sera levada em consideragdo.
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Figura 1.9: Espectros de fotorefletancia de GaAs (substrato) e de duas ligas de In—2Ga;_;As com
1=0,12ez =0,16 (TLA e TLB, respectivamente) tomados a 300 K. O substrato exibe um pico
d» impureza, situado 40 meV abaixo do gap do GaAs, presente também na maioria de nossas

superredes.



passos: obtencao dos dados experimentais e utilizagao da forma de linha adequada para ajusta-los
(segundo a tdltima subsecao). A inclusdo de correcdes aos Ey devidas a tensao e ao confinamento

sera feita nos proximos capitulos e permitira caracterizar completamente a estrutura eletronica

das amostras da tabela 1.1.

1.5 Conclusoes

Neste capitulo introduzimos as técnicas de espectroscopia de modulacio que serdo
utilizadas mais adiante e mostramos a ligagao entre a quantidade medida (AR/R) e a funcao
resposta do sistema (g). Analisamos detalhadamente o tipo de forma de linha que corresponde as
diversas condi¢oes de modulacao em semicondutores “bulk”, a contribuicao de cada mecanismo
definindo derivadas primeira ou terceira e também a relevincia da informacao obtida através de
cada parametro do ajuste. Discutimos também a aplicacio destas formas de linha para o caso
de microestruturas, detalhando sua validade em virtude das caracteristicas desse novo sistema e
ponderamos sobre a alternativa de utilizar £ com perfil Gaussiano para casos onde perturbacoes
externas (tais como alta temperatura, interfaces rugosas, etc.) exercam influéncia marcante. Como
demonstracio do procedimento correto de analise de dados experimentais, determinamos os Eg de

algumas ligas de In,Ga,_;As para z indo de 0 a 0,22.
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Capitulo 11

Heteroestruturas de InGaAs/GaAs:
“Band-offset” e Dispersao de

Minibandas

1.1 Introducao

Nas condigdes de baixo campo [egs. (L1.3) and (I.4)], estruturas nos espectros foto-
modulados de pogos quanticos (simples ou multiplos ) e superredes sio originadas por transigoes
entre minibandas de elétron e buraco. Essas minibandas podem geralmente ser calculadas (em
materiais de gap direto) usando-se variagdes de um modelo simples tipo Kronig-Penney|Bastard
1989] baseado no fato que os diferentes gaps dos materiais constituintes, para um portador livre na
aproximagio de massa efetiva, geram uma estrutura de potencial de pogos quadrados periodicos.
Para descrever esse potencial, o alinhamento das bandas dos dois lados da heterojungao precisam
ser conhecidos. Assim, um dos mais importantes resultados deste tipo de espectroscopia é deter-
minar o descasamento dessas bandas em diferentes heterojungdes. Qutra questdo importante é
determinar o grau de alargamento dos estados produzidos por esse potencial periodico em fungao
do acoplamento entre pogos vizinhos (dispersao de minibandas). A seguir discutiremos em detalhes
essas duas questoes para o sistema InGaAs/GaAs.

Ao crescermos camadas de um semicondutor A sobre um semicondutor B, nao sabemos

a priori como suas estruturas de banda (ou seus gaps) deveriam se alinhar na interface. Podemos



definir um parametro de descasamento de bandas como:

o A AE
T AE, AE.+AEW

onde AFE, é a diferenca entre os gaps dos materiais A e B e AE, (AE") é a fracao desta descon-

(IL1)

tinuidade que se encontra na banda de condugao (valéncia, buraco pesado). A fig. 1.1 exemplifica
o alinhamento citado acima. O conhecimento do valor de @ é de particular importancia neste
sistema (InGaAs/GaAs), pois a tensao biaxial separa as bandas de buracos leves e pesados (que
seriam degeneradas na auséncia de deformacoes, vide apéndice A), produzindo diferentes perfis
de potencial para cada tipo de portador. Assim, para uma certa faixa de valores de @), é possivel
confinar buracos leves nas camadas de GaAs e buracos pesados nas de InGaAs (gap menor). Isto
leva a uma situagao interessante, onde temos uma superrede tipo [ para buracos pesados e tipo II
para leves. Além disso, todas as propriedades eletronicas da correspondente estrutura dependem
crucialmente do valor de (), uma vez que ele também determina a profundidade dos pocos de
elétrons e buracos. Muitas experiéncias tém sido realizadas na intengdo de determinar () para
varios sistemas diferentes, tais como AlGaAs/GaAs (onde se parece ter chegado a um consenso
em torno do valor @ = 0,65)[Fu 1989, Pollak 1989] e, recentemente, em InGaAs/GaAs. Para este
uitimo, diversos autores chegaram a resultados bem diferentes. Experiéncias de espalhamento
sugerem (} ~ 0,40{Menendez 1987 (tipo I para ambos tipos de buracos) enquanto outras técnicas
opticas[Marzin 1985, Ji 1987, likawa 1988a, Pan 1989, Reddy 1989, Arent 1989, Shen 1990] suge-
rem () entre 0,60 e 0,80 (tipo II para buracos leves). Para tentar um consenso, Joyce et al[Joyce
1988] propuseram uma dependéncia de () com z. Outros resultados recentes (experimentos de
fotocorrente[Yu 1989] e fotorefletancia[Ksendzov 1990]) parecem reforgar esta interpretagao. Mas
ainda assim o problema da determinac¢do de () para uma interface InGaAs/GaAs estava longe de
ser resolvido. Na intencdo de tentar esclarecer melhor este ponto, estudamos um pogo quantico e
uma série de superredes de In,Ga,_;As/GaAs (para caracteristicas das amostras vide tabela 1.1)
utilizando técnicas 6pticas moduladas, tais como fotorefletancia (PR) e fototransmissao (PT), ja
discutidas no capitulo anterior.

Outro ponto abordado neste estudo foi 2 magnitude da dispersao das minibandas em
superredes de InGaAs/GaAs e a possibilidade de resolver estruturas espectrais originadas por
diferentes pontos singulares na minizona de Brillouin. O acoplamento entre os pogos quanticos

numa superrede transforma os niveis discretos em minibandas continuas. Para uma dispersao
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Figura I1.1: Numa heterojuncéo A-B, a diferenga de gaps (£ - Ef) ¢ dividida entre as bandas
de condugiao (AFE,) e de valéncia (AEH). Para heteroestruturas mais complicadas, como por
exemplo pogos quanticos e superredes, o valor exato de () determina o potencial de confinamento

(em cada banda) para os portadores e disso dependem todas as propriedades eletronicas desses

novos materiais.

suficientemente grande, esperariamos que a absor¢ao de luz devida a transi¢coes entre as minibandas
de elétron e buraco ex:'isse estruturas pronunciadas somente na vizinhanc¢a de singularidades
de van Hove na densidade conjunta de estados. Numa superrede de periodo D. composta de
materiais de gap direto, o limiar de absorgao é dado por transigdes entre minibandas que possuem
singularidades nos pontos &, = 0 (ponto I') ou k, = 7n/D (ponto 7}, com &, = k, = 0. Nestes
pontos a densidade conjunta de estados tem minimos (maximos) em funcao de k., resultando
em singularidades tipo Mg (M;)*[Chu 1987]. A intera¢do Coulombiana entre elétron ¢ buraco
(¢xciton} provoca efeitos diferentes em cada tipo de singularidade. Como discutido anteriormente
(capitulo 1), um éxciton My aumenta a for¢a de osciiador (“oscillator strength™), produzindo
um pico pronunciado (tipo hidrogeénico) abaixo do limiar de absor¢do. Para uma singularidade
M, a interagao Coulombiana também redistribui a for¢a de oscilador mas nao origina um pico
hidrogénico como no caso Mg. Assim sendo, espera-se que estruturas no espectro de modulagao
devidas a singularidades M, sejam bem menos intensas que suas andlogas para Mg[Chu 1987].
Assim, se a separagao em energia entre essas singularidades (A) for da ordem da energia de

lizacao do éxciton {hidrogénico) Mg (FEezc), a redistribuigdo de forga de oscilador entao produzida

"Na verdade, isto é valido para todos os niveis ou minibandas com N impar. Se n é par a dispersao é inversa,

ou seja, termos maximos na densidade conjunta de estados no ponto I' (M) e minimos no ponto 7 (Mp).
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destruiria a contribuicdo da singularidade M; para o especiro de absorcao (i.e., a fungio de onda
da minibanda como um todo deveria entrar na formacao de um simples éxciton hidrogénico).
Mesmo se a interacao Coulombiana nao fosse importante, essas duas singularidades nao poderiam
ser resolvidas se A fosse menor ou da ordem do alargamento das estruturas produzido pela vida
media dos estados de um elétron (I'). Assim, a observabilidade de duas linhas espectrais distintas
no espectro de absor¢ao modulada (provenientes dos pontos I' e 7 da minizona) depende que A
seja mator que I' e |E,.|. Valores tipicos dessas quantidades sao ' ~ -7 meV e |F...| ~ 10 meV.
A seguir mostraremos que espectros de PR e PT de algumas amostras contém evidéncias destas
estruturas espectrais distintas, fruto da dispersao de minibandas.

Concentraremos toda a discussao sobre os espectros de PT a 77 K, com excecao da
amostra QWC 80, onde a regiao ativa é de apenas 80 A e para a qual um bom sinal sé foi obtido &
temperatura ambiente. Em todos os outros casos, os espectros de PR sao usados para corroborar
os resultados de PT, e também para encontrar valores para as transi¢oes dpticas Eg em GaAs

“bulk”™ (substrato) e em ligas (TL’s), como discutido no capitulo I.

I1.2 Determinacao Experimental de @

Transi¢oes originadas na regiao dos pogos quanticos tém energias dadas por:

Eij = EO + Eerc + 6E0(E) + ’Xj(kz) + /\‘zh(kz)a (IIZ)

onde Ey é 0 gap direto da liga In;Ga;_ As “bulk” em auséncia de tensoes (vide tabela 1.2, conforme
o x da amostra), 6 Eo(¢) € a variao deste gap introduzida pela tensao (vide tabela A.1) e A¢(k.)
(\2(k.)) é a minibanda do elétron (buraco) medida a partir do fundo (topo) da banda de condugio
(valéncia) do material “bulk”. A obtencéio destes valores de § Ey(z) para as diversas amostras esta
explicada em detalhes no apéndice A. Os A’s sdo calculados através do modelo de Bastard (apéndice
B) em funcao de ) e estao listados na tabela B.3. Assumiu-se, em todos os casos, uma energia de
lizacdo excitonica E... = —4 meV. Espera-se que estruturas pronunciadas ocorram somente no
centro (A, = 0) ou na borda (k; = 7/d) da minizona de Brillouin, onde a densidade de estados
apresenta singularidades de van Hove.

A amostra QWC 80 é a mais simples do conjunto. Consiste de um po¢o quantico
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dnico! com 80 A de espessura e z = 0,22. Temos na fig. 11.2(a) os espectros de PT e PR (losangos
abertos), Observamos trés estruturas, denominadas A, B e C, além do pico da impureza discutido
no capitulo anterior*. Os valores de energia destas transi¢oes sdo obtidos através de ajustes teodricos
(método de minimos quadrados) utilizando formas de linha FDLS (discutidas no capitulo I}, e
estao indicados por setas no corpo da Fig. 11.1(a). A identificacao destas estruturas se obtem
através da comparagao das energias experimentais acima com calculos tedricos para as transigoes
entre os niveis de energia da microestrutura. Porém estes calculos dependem do descasamento
de bandas, parametro ainda nao determinado. O inset da Fig. [l.1(a) permite solucionar este
problema. Nele vemos as linhas horizontais {energias experimentais) interseptarem as curvas
solidas que representam as transicoes calculadas através do modelo de Bastard em funcao de ()
(apéndice B). Ao mesmo tempo que determinam individualmente as designa¢oes das estruturas
A, B e C [H{11), L{11) e H(22)%, respectivamente, vide Fig.I1.1(a})], o conjunto de intersec¢oes
determina consistentemente um tunico valor de () para a estrutura. Em nosso caso, encontrmos
valores para o descasamento de () de 0.65, 0,69 e 0.61 (linhas A. B e C, respectivamente). Isto
leva a escolha de @ = (0,65 £ 0.04) como um compromisso adequado.

Na seqliéncia estudamos a amostra SLA 300, superrede contituida por pocos de 200 A
e barreiras de 100 A. Devido & sua largura, o poco da banda de condugéo apresenta dois niveis
confinadosY com pouca dispersao (as barreiras largas evitam um acoplamento mais efetivo entre
os pogos). A Fig. 11.2(b) mostra dados de PT (losangos abertos) para 77 K e 300 K. Em ambos
0s casos os espectros foram bem ajustados (curvas solidas) com duas linhas, A e B, cujas energias
obtidas para os dados de 77 K estao indicadas por setas no corpo da figura. Os passos seguintes na
identificacao das transicoes e na determinacao do descasamento sao os mesmos descritos acima. O

inset da Fig. 11.1(b) mostra a comparagio das energias experimentais com o calculo das transigoes

tAs ligas de InGaAs possuem gap menor que o GaAs. Assim sendo, daqui por diante nos referiremos as camadas
de InGaAs como pogos e as camadas de GaAs como barreiras.

!Este pico corresponde & estrutura mais intensa que aparece em torno de 1,39 eV, mas ele nao fornece informacgées
r-levantes para a determinacao do descasamento de bandas.

i A nomenclatura H(ij) [L(ij)] significa transi¢io do i-ésimo nivel de buraco pesado (leve) para o j-ésimo nivel
de efétron.

A QWC 80 também apresentou dois niveis no pogo de condugao; embora seu pogo fosse menos largo, era mais
profundo devido & maior fra¢ao molar de In (quanto maior o z, maior a diferenga de gaps). Ja o pogo de valéncia
apresenta sempre um maior nimero de niveis que o de condugdo, pois a massa efetiva dos buracos pesados é bem

maiot que a dos elétrons.
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Iigura 11.2: Espectros das amostras (a) QWC 80 e (b) SLA 300 ¢ respectivos ajustes (linhas
solidas}. Os insets mostram a comparagao entre essas encrgias (linhas horizontais) e o caleulo das

transi¢des opticas em fungao de () (curvas).



permitidas por paridade (apéndice B). A linha A é identificada imediatamente como H(11), prati-
camente insensivel a escolha do pardmetro ¢}. Ja a linha B coincide exatamente com o cruzamento
das transigoes calculadas H(22) e L(11), sugerindo uma superposi¢ao entre elas. Esta interpretacao
é reforcada pela relacao de intensidade entre as linhas A e B, pois a dltima ¢ bem mais intensa
que a primeira (apesar de A corresponder a absorcao fundamental da amostra). Isto também
pode ser colocado de outra forma: como B é mais intensa que A, o cruzamento das H(22) e L(11)
calculadas determina de forma coerente e inequivoca o valor de () para a SLA 300 como sendo
¢ = 0.59.

A amostra SLA 200 possui pocos de 100 A. Seus niveis de elétron estio mais proximos
da borda do pogo, possuindo funcoes de onda menos “localizadas” que as da SLA 300. Neste
caso, a barreira é espessa o suficiente para permitir um certo acoplamento entre os pocos da
superrede, originando uma leve dispersao dos niveis eletronicos!. O espectro de PT da amostra
pode ser visto na fig. I1.3(a) (losangos abertos). O ajuste teérico {curva sdlida) fornece cinco
estruturas, A—F [com energias indicadas por setas na fig. 11.3(a)]. Imediatamente podemos atribuir
as linhas A e C as transicées H(11) e L{11), respectivamente. Nio ha necessidade de especificar
o ponto de transi¢ao na minizona, pois as minibandas envolvidas néo apresentam dispersao {vide
Fig. 1L.3(b)]. Estas transi¢des determinam @ = 0,59 [inset Fig. 11.3(a)]. A energia de B nao
é determinada com muita precisao, visto que a linha aparece como um ombro no lado de altas
energias de A. Assoctamo-la com a transicao H{21), proibida por paridade, mas cuja energia
calculada esta de acordo com o ajuste [inset Fig. 11.3(a}]. As duas linhas restantes rendem uma
discussao interessante. Elas sao fortes e bem definidas, porém nao podem ser atribuidas a nenhuma
transicao (mesmo que proibida) no centro da minizona. Baseados no calculo das minibandas para
a SLA 200 [Fig. 11.3(b), onde as linhas tracejadas representam os limites do poco], vemos que ha
um nivel de elétron (o segundo) que apresenta grande dispersao, tendo um minimo na fronteira
da minizona e aumentando sua energia conforme diminuimos k,, atingindo o continuum antes de
chegar ao ponto I'. Uma vez que os dois primeiros niveis de buraco nao apresentam dispersao,
transicoes destas bandas para o segundo nivel de elétron [H(12)7r e H(22)x| sdo possiveis por
resultarem de singularidades Mg na densidade conjunta de estados. Tals estruturas devem ser

pronunciadas, como vimos anteriormente. Além disso, no centro da zona o segundo nivel de

I A dispersio para buracos pesados é quase desprezivel devido a diferenca de massas efetivas citadas anterior-

mente. Ja os buracos leves apresentam uma dispersao mais pronunciada.
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elétron nao esta confinado [Fig. [1.3(b})], e mesmo que estivesse. a singularidade resultante seria
do tipo M. Portanto. é coerente, do ponto de vista energético, identificar as linhas D e E como
H(12)x e H(22)r, respectivamente. O unico ponto fraco desta arguicao e que H(22)r deveria ser
mals intensa que H(12)x, por razdes de paridade, e observamos o contrario. Mas, mesmo assim, a
consisténcia geral de nossas atribuigdes ¢ tao grande [todas as identificacoes fornecem @ = 0,59,
vide inset Fig. 1I.3(a)! que estamos seguros em afirmar que estamos vendo uma clara evidéncia
de dispersao de minibandas. na forma de transi¢oes na fronteira da minizona.

A SLB 100 apresenta pogos e barreiras de 50 A cada. A espessura do poco garante
apenas um nivel de elétron enquanto que a barreira fina permite um forte acoplamento entre
os pocos da superrede (o que é traduzido por uma maior dispersao dos niveis da estrutura). A
fig. 1l.4(a) mostra o espectro de PT da amostra e seu respectivo ajuste tedrico (curva solida).
Tres estruturas, A, B e C, sdo necessarias para um bom “fitting”. Duas destas linhas (A e
() sao intensas e bem caracterizadas. O inset mostra as transi¢oes permitidas por paridade
emn fingao de @ (curvas) e as energias do ajuste (linhas horizontals). A intersecgao destes dois
conjuntos determinam ¢ = 0.60. Assim, a linha A é identificada como a transicao de mais baixa
energia da superrede, H(11), enquanto que C corresponde a equivalente de A para buracos leves,
L(11)**. A linha B é responsavel pelo ombro existente entre as duas anteriores. Esta transicao é
rcalmente necessaria, embora seja pouco intensa. Isto pode ser visto na Fig. 11.4(a) onde o ajuste
e linha tracejada exclui a estrutura B e nao produz um “fitting” adequado. Assim como as
linhas D e E da amostra anterior, ela também aparece numa regidao onde nao existem transigoes
(proibidas inclusive) ocorrendo no centro da minizona. Sua posi¢ado. entretanto, € proxima a
uma singularidade M; na fronteira da minizona (ponto 7, k, = x/d). Tais transi¢des sdo previstas
teoricamente e ha comunicagoes de sua apari¢ido em espectros de fotoluminescéncia e fotorefletancia
de superredes de Al,Ga;_,As/GaAs[Chu 1987, Shen 1987}, assim como em fotocondutividade de
amostra semelhante a nossa[Soucail 1990a, Soucail 1990b}. Shen et al reportaram tal estrutura
como um ombro na intensa transi¢ao associada ao nivel fundamental no centro da minizona, num
trabalho sobre superrede de Al 25Gag r5As/GaAs com periodo 100 A (estruturalmente semelhante

a nossa). Neste mesmo artigo, o critério utilizado para diferenciar transi¢oes no ponto [' das no

** Apenas como informagao adicicnal, a energia de C também coincide com uma suposta transi¢io H(21) que,
além de proibida por paridade, ¢ resultante de uma singularidade M, [por causa da dispersao do nivel dois de

buraco, claramente visivel na Fig. I1.4(b)l.
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Figura [1.3: (a) Espectro da amostra SLA 200 e respectivo ajuste (linha solida). As setas indicam

a posicao de cada linha utilizada no ajuste. No inset temos a comparacao destes valores (linhas

horizontais) com as predigoes do modelo tedrico para as transi¢oes dpticas em fungao de () {curvas):

(1)) minibandas de elétron e buraco pesado para @ = 0,59. As linhas tracejadas indicam a altura

dvs pogos de condugao e valencia.
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Figura [1.4: (a) Espectro da amostra SLB 100 e respectivos ajustes com duas (iinha tracejada) ¢
trés (linha solida) estruturas. As energias provindas destes ajustes estao indicadas por setas. No
luset temos a comparacgio destes valores (linhas horizontais) com as predi¢oes do modelo teérico
pira as transicoes Opticas em funcido de @ (curvas). O hachurado mostra uma flutuagao de 3%
e [ (b) minibandas de elétron e buraco pesado para @ = 0.60. As linhas tracejadas indicam a

aitura dos pogos de conducao e valéncia.
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ponto 7 € que a modulagao produzida por um campo elétrico nestes dois pontos devem ter fase
oposta. Nossos ajustes fornecem uma fase para B que é oposta aquela das linhas A e C. Além
disso, as singularidades no centro {Mg) e na borda (M;) da minizona deveriam estar separadas por
uma energia de 33 meV [vide Fig. I1.4(b)]. A separacdo entre nossas estruturas espectrais é de
{25 = 4) meV. A concordancia entre esses valores é muito boa se considerarmos que a separagao
calculada nao leva em conta efeitos excitonicos e também é muito sensivel a pequenas flutuacdes
no periodo da superrede, D [vide area hachurada na Fig. I1.4(a)]. Com todos estes argumentos
em vista. achamos que a melhor escolha para o descasamento de bandas é ¢ = 0,60 e que temos
mais evidéncias convincentes da dispersao de minibandas neste sistema.

Como sumarizado na tabela II.1, os valores encontrados para o descasamento de bandas
para o sistema InGaAs/GaAs giram em torno de ¢ = 0,60, indicando pouca ou quase nenhuma
dependéncia com a fracao molar de In. A observacao consistente da transicao L(11} com intensi-
dade aprecidvel implica que o grau de confinamento do buraco leve nas barreiras, se existir, nao

pode ser muito grande (por uma questao de “overlap” de fungoes de onda). Isto sera discutido na
secao seguinte.
I1.3 Confinamento dos Buracos Leves

As barreiras de potencial que confinam elétrons (V,), buracos pesados (V4) e buracos

leves (1)) nas camadas de InGaAs sio dados por:

V.= AE, = QAE} (I1.3)
Vi=AE} = (1-Q)AE! (I1.4)
Vi= AE, = AE,-AE., (I1.5)

onde AE] (AEL) é o mesmo que AE! {AE!) para buracos leves. Valores positivos (negativos)
de V; confinam os portadores ¢ nos pogos (barreiras). Observando as eqs. ({I1.3) e (11.4) vemos
qie elétrons e buracos pesados sempre estario confinados as camadas de liga, constituindo uma
superrede tipo I. J& os buracos leves dependem crucialmente do valor de V] (ou seja, de Q). Em
particular, sempre existe um valor Qo para o qual V; = 0. Desta forma, se @ < Qo (Q > Qo) o

perfil de potencial para buracos leves é tipo I (tipo II). Pelas eqs. (IL.5) e (IL3):
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Tabela IL.1: Energias (£;;) em eV e intensidades relativas (1) provindas dos ajustes tedricos das

estruturas presentes nos espectros de P a 77 Ik de nossas amostras (os valores para a QWO 80

referem-se a temperatura ambiente). Elas podem ser comparadas com o calculo de fun¢ao enve-

lope (apeéndice B), listados abaixo dos valores experimentais, ¢ fornecem a identificacao de cada

transicao observada. As dltimas trés colunas apresentam. para cada amostra, os valores de )

obtidos experimentalmente, os de Qg e os de Vi e |E5| (em meV), como discutido no texto.

Amostra |

— By (1) | QG| i)
exp. 1,241 (100) 1,317 (45) 1,352 (61) | | | |
_QWC 80 | teoria 1,241 1,320 1,857 0,65 | 0,60 | —10.0 (3,0) |
: Corigem H(1i) L{L1) H(22) |
exp. 1,371 (L00) 1,403 (140) | | !T ﬁ
/ SLA 300 | teoria 1,370 1,403 LAOZ | 059 | 0.56 1 =50 (3.0} |
' origem (11 L{11) H(22) | |
| exp.  1,384(100) 1,395 (30) 1412 (16) 1432 (60) 1,148 (20) | '
SLA 200 | teoria 1,384 1,399 1,411 1,432 1448 059 | 056 | —6.0 (3,0)
: origetmn H(11) H(21) L(11) H{12)x H(22)w
‘ exp. 1,390 (100) 1,415 (50) 1,438 (70) . N
| SLB 100 | teoria 1,390 1,423 1,436 | 0,60 | 057 | =5.0(2,5)
| origem  H(11) H(11)w L{11)
‘ exp. 1,414(e) :
| SLA 100 | teoria 1,414 057 | 056 | —4.6 (2,0)
i origem H(11)
| exp. 1,414 1,446
| SLA 100 | teoria 1,414 1,445 | 0.57 | 0,56 | —4.6 (2,0)
i recozida ‘ origem H(11) L{11) : ‘

(2) extrapolado do inset da fig. IV.1(a).



Vi = AE—QuAE}=0

AE]
Qo = AE;}' (11.6)
Para amostras comensuradas,
AE;, = Ey,(GaAs) — Ey(z) — 5Ei(5) = AE,(z)- (5Ei(5) (11.7)
AE_;‘ = E{(GaAs) — E,(z) — 6Ei‘(5) = AE,(z)~ 5E3(5)’ (IL.8)

onde os 6 £'s estao definidos no apéndice A. de tal forma que reescrevemos a eq. (I1.6) como:

AE,(z) - OE,(e)
AE,(z) — 6EMe)

Ignorando a fraca dependéncia quadratica em §FE!(¢), a eq. (I1.9) deveria ser independente de z.

Qo =

(1L.9)

Podemos fazer uma estimativa deste numero, usando as informagoes do apendice A, tabela A.1 e

os ajustes da tabela [.2:

AE,(z) = 1,518z (I1.10)
SEMe) = [(2-TD)a—(L+1D)b]s, (IL11)
§EYe) = [(2-TDa+(1+D)e, (11.12)
. = fzalz) (1L.13)

ag

o que fornece um resultado de Qo = 0,60 para a QWC 80 e o = 0,59 para as outras. Isto indi-
caria que os buracos leves nao estariam confinados a nenhuma camada semicondutora. Uma vez
que algumas amostras relaxaram durante o processo experimental (vide apéndice A), os calculos
devem incluir o €, medido para cada caso. Estes resultados podem ser vistos na tabela IL.1, e
concordam razoavelmente com os valores de () determinados experimentalmente. A partir destes
descasamentos calculamos os V)'s para cada amostra (vide tabela II.1}). Vemos que em todos os
casos as superredes apresentam leve comportamento tipo II (V; < 0). Utilizando estes valores de

Vi, podemos calcular as energias de ligacdo dos buracos leves, ou seja, a energia necessaria para
gacg ) p

remove-los das camadas de GaAs:
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|Egl = [Vi] - X, (11.14)

onde A é a minibanda de buraco leve, calculada segundo o modelo de Bastard (apéndice B). Esta
energia (vide tabela [.1) é sempre menor que a energia de ligagao do éxciton!! (|F,..| > 4 meV),
de tal forma que a fun¢io de onda dos buracos leves é localizada dentro dos pocos, permitindo
“overlap” mais efetivo com a funcao de onda do elétron e produzindo uma intensa estrutura
espectral que corresponde a transi¢ao L(11). De fato, Ksendzov et al.[Ksendzov 1990] provaram
experimentalmente para este sistema {utilizando luz que se propaga paralelamente as camadas
de superredes com z = 0,11 e z = 0,19) que a linha L(11) aparece sempre com uma intensidade
El

de onda do buraco leve estaria confinada nas camadas de barreira, o “overlap” com as fungdes

quase comparavel a da H(11). Se () fosse suficientemente grande, tal que

> | Eerel, a fungao

de elétron seria desprezivel e esta estrutura nao seria observada. Como nao é o caso, devemos
ter necessariamente @@ < 0,70. Por outro lado, se @@ < 0,50, transicoes como H(22) da amostra
SLA 300 e as de ponto 7 nas SLA 200 e SLB 100 nao poderiam existir [veja inset das Figs.
I1.2(b}, [1.3(a) e 11.4(a)}. A observabilidade destas estruturas define os seguintes limites para o

descasamento de bandas:

0,50 < Q < 0,70 (I1.15)

para

0,11 < z < 0,22. (11.16)

Portanto, através de um processo coerente de analise dos espectros fotomodulados de
amostras de In,Ga;_,As/GaAs, além de encontrar claras evidéncias de dispersio de minibandas
(cm forma de transi¢oes de borda de minizona), determinamos @ ~ 0,60 (proximos de (Jp) para

todos os casos, indicando perfis de potencial ligeiramente tipo 1l para buracos leves.

II.4 Conclusoes

Determinamos o parametro de descasamento de bandas para o sistema InGaAs/GaAs

estudando um numero variado de amostras de diferentes periodos e fragdes molares de In. Obtive-

TOu seja, a interacio Coulombiana entre buraco leve e elétron é mais importante que o confinamento.
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mos um unico valor ¢ ~ (0,60 £ 0.03), com nenhuma dependéncia apreciavel de () com z. Esse
valor de ¢} corresponde a uma situacao na qual os buracos leves estariam levemente confinados nas
camadas de GaAs (barreiras). Porém o potencial de confinamento é menor que a energia de ligacao
do éxciton. Isto esta ligado ao fato da transi¢ao banda de conducao para banda de buraco leve
[L{11)] estar sempre presente em nossos espectros e define um limite superior para o descasamento
(@ < 0.70), uma vez que para valores maiores de (J o buraco leve estaria efetivamente confinado
nas barreiras e o “overlap” entre sua fungao de onda e a dos elétrons seria desprezivel [significando
a desapari¢ao de L(11) dos espectros]. Limites inferiores de Q) (Q > 0.50) sao estabelecidos pela
presenca de certas linhas espectrais, como a H(22) na Fig. IL.2(b) e as transi¢des na borda da
minizona em outras amostras[Figs. I1.3(a) e [L.4(a)]. A consisténcia global dos resultados obtidos
para todas as amostras define () >~ 0.60 como melhor a estimativa para este parametro.
Paralelamente, a evideéncia experimental discutida acima mostra que a dispersao de
minibandas pode originar estruturas espectrais distintas, associadas com os dois pontos criticos

(I' e #) na minizona de Brillouin, que podem ser resolvidas quando A é grande o suficiente

(A (B, A > T).
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Capitulo 111

Semicondutores em Presenca de um

Campo Elétrico Externo

I1I.1 Introducao

O movimento de elétrons em sélidos (elétrons de Bloch) em campos elétricos e/ou
magneticos externos foi motivo de intensa investigacao (tedrica e experimental} em todos os
periodos do desenvolvimento da fisica do estado solido. A razao deste interesse é que muitas
propriedades dos sélidos, em particular seu espectro de energia, podem ser medidas através de
experimentos realizados sob campos externos. Durante anos, a natureza dos autoestados de um
cristal na presenca de um campo elétrico externo F foi matéria de controvérsia. Seguindo-se
avs trabalhos pioneiros (e quase simultaneos) de Franz[Franz 1958] e Keldysh[Keldysh 1958] (in-
fluéncia de F na absorcao dptica de um semicondutor ou isolante nas vizinhancas do limiar de
absor¢ao), iniciou-se urma polémica|Wannier 1960, Wannier 1962, Zak 1968a, Zak 1968b, Wannier
1969, Zak 1969] na intencao de estabelecer uma formulagao mais completa e elegante dos estados
eletronicos de um semicondutor em campos externos. Em meados da década de 70 ja se dispunha
de uma compreensao bem mais amadurecida do assunto (sintetizada por um artigo de revisio
de Aspnes[Aspnes 1972¢]). Basicamente sao duas as abordagens mais comuns: a aproximacio de
massa efetiva, onde as autofungdes sio as fungoes de Airy (que sao delocalizadas e correspondem
a um espectro continuo de energia), e um método mais geral, procurando as func¢des de onda

solugdes do problema [que predizem autoestados quantizados {“Stark-Wannier ladders”, SWL),
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localizadas espacialmente numa extensao A = A/ef', onde A ¢é a dispersao da banda e € é a carga
eletronical. O primeiro tratamento é valido localmente nas proximidades de um ponto critico na
densidade conjunta de estados e para campos fracos o suficientes, de forma que os portadores
nao sejam acelerados para longe das vizinhancas da singularidade. O segundo, mais geral, nao é
restrito a regioes especificas dentro da zona de Brillouin, mas torna-se “suspeito” quando a queda
de potencial total através de um periodo do cristal (¢ F'a, onde a é o0 parametro de rede cristalino)
for maior que o gap de energia do material.

Nenhuma evidéncia experimental de estados Stark-Wannier fol encontrada em ma-
teriais “bulk” (impossivel atingir os elevados valores de ' necessarios), enquanto que os es-
pectros eletro-opticos tomados sob campos moderados confirmaram as predicoes da teoria de
massa-efetiva (efeito Franz-Keldysh). Com o surgimento das heteroestruturas semicondutoras,
em particular as superredes, foi possivel alcangar os campos necessarios a observacao dos estados
Stark-Wannier[Mendez 1988]. Na presenga de campos bem mais fracos documentou-se o efeito
Franz-Keldysh associado a um nivel confinado de uma superrede[Cerdeira 1990]. Recentemente foi
mostrado numa mesma experiéncia a evolucdo dos estados Stark-Wannier para os Franz-Keldysh,
atingindo finalmente os estados eletronicos em auséncia de campo elétrico[Ribeiro 1992}, o que

scra discutido em detalhes no Cap. IV.

II1.2 Consideracgoes Gerais

Nas segoes que seguem discutiremos o modelamento tedrico dos casos citados acima.
Antes, porém, devemos tecer algumas consideracoes gerais.

Ambos os tratamentos partem da aproximacao de um elétron (“one-electron approx-
imation” [Ashcroft 1976]). Também supomos que a rede cristalina nao ¢ distorcida pelo campo
e consideramos efeitos de F apenas sobre os elétrons. A aplicagiao de um campo elétrico a um
ciistal quebra a simetria de seu Hamiltoniano na diregao do campo ao introduzir um termo eF - r
de energia potencial, que varia linearmente com a posigao. Assim o Hamiltoniano de um elétron
(“one-electron Hamiltonian”) ja nao ¢ mais invariante a translacoes na dire¢ao do campo {por
consequéncia, o vetor de onda do elétron nesta dire¢ao nao é mais um bom nimero quéntico).

Em outras palavras, o efeito do campo elétrico sobre o quasicontinuum de estados da banda sera

43



“misturar” aqueles estados cujos vetores de onda forem conectados pela seguinte relacao linear:

k:ko_%“, (11L.1)

com ¢ sendo uma variavel independente. Com o aumento do campo. temos um aumento nesta
“mistura” intrabanda ( “intraband mixing”} até que, quando o campo for alto o suficiente, elétrons
tunelarao para bandas superiores (“interband mixing’). Este iltimo processo é desprezivel para
pequenos campos, exceto em pontos de degenerescéncia®, onde o efeito nao pode ser negligenciado
Mesmo para Campos pequenos.

Uma abordagem alternativa aos efeitos de campo elétrico é considerar que 0 momento

do elétron aumente linearmente no tempo, em resposta ao campo:
hk = hky — efF't. (II1.2)

A situagao fisica é semelhante a de uma particula classica acelerada uniformemente.
Uma vez que (III.1) e (IIL.2) sao identicas, chegamos novamente a conclusao que as fungoes
de onda do problema serao uma combinagao linear de fun¢oes de Bloch cujos vetores de onda

estejam conectados pela aceleracio —tE. E esta aceleracio que causa o tunelamento auxiliado

m
por fotons (“photon-assisted tunneling”) ou efeito Franz-Keldysh, sendo também responsavel pelo
tunelamento Zener de elétrons entre bandas no regime de campos altos. Uma vez discutidos os

fenomenos fisicos envolvidos, passemos as formulages usuais do problema.

II1.3 Aproximacao de Massa Efetiva

Antes de explicitar o cdlculo dentro desta aproximagao, vamos introduzir o resultado
final de uma maneira qualitativa, de modo a motivar e facilitar a compreensao posterior.

Dentro da aproximagao de um-elétron, o efeito de um campo elétrico sobre um dado
pacote de onda (vide Fig. III.1} é acelera-lo por sua banda. Para campos intermediarios, a
aceleragao produzida nao é suficiente para compensar o espalhamento devido a colisdes, ou seja,
o tempo entre colisdes é menor que o tempo que o pacote levaria para acelerar por uma porgao

apreciavel da banda. Essa “perda de memodria” do pacote acaba a restringi-lo as vizinhangas do

*Pontos de degenerescéncia sao tratados assumindo-se “interband mixing” desprezivel. Embora seja teorica-

mente incorreto, reproduz corretamente os resultados experimentais.
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centro da zona de Brillouin'. Entao pode-se pensar numa aproximacio valida localmente (em torno
dos pontos criticos). Na auséncia de campos, o elétron “enxergaria® um potencial praticamente
constante e teria como autofungbes ondas planas delocalizadas [vide Fig. 111.2(a)]. O “overlap”
dessas fungoes para um par de bandas (condugao e valéncia) permitiriam estruturas dpticas apenas
para energias iguals ou maiores que o gap. Ao aplicarmos um campo elétrico numa dada direcao,
o elétron enxergaria um potencial linear em forma de rampa [vide Fig. I11.2(b)]. O problema seria
equivalente a um elétron num pogo triangular, cuja solucao[Landau 1985] sao as funcoes de Airy,
que se comportam como ilustrado na Fig. II1.2(b). A cauda exponencial dentro da faixa proibida
de energia permite o surgimento de estruturas 6pticas abaixo do gap do semicondutor (que é o
resultado principal dos artigos de Franz e Keldysh). A Fig. 111.3 mostra, para {a) coeficiente de
absor¢ao normal e (b) absor¢ao modulada, as estruturas decorrentes do “overlap” das funcées de
onda para cada caso [linha tracejada (continua) para auséncia (presenga) de campo elétrico]. As
estruturas oscilatorias da Fig. IIL3(b) (curvas continuas) sio conhecidas como oscilagdes Franz-
Keldysh (“Franz-Keldysh oscillation”, FKO) e ja foram discutidas {(no aspecto forma de linha) no
(Capitulo 1.

O tratamento deste fenémeno baseia-se no formalismo de Elliot*[Elliot 1957, Aspnes
1972¢]. Na aproximagao de um-elétron, o estado fundamental ¥y de um semicondutor pode ser
descrito como um namero de bandas de valéncia completamente ocupadas e separadas de bandas
de condugdo completamente vazias por um gap de energia. No estado excitado v, um elétron é

excitado para a banda de condugao. Ou seja:

o = (N)TAGy(ki,11).. 0k, ) (11L.3)

¥ = (N2 Aby(ky, 1) be(K'1 ). du( kv, TN, (I1L.4)

onde A é o operador de permutagdo antissimétrico. O valor total de k do estado excitado é

K = k'; — k; e sua energia total é E(k) = E.(k!) — E,(k;). Também podemos pensar neste estado

T Assumindo que o material é de gap direto e que o minimo da banda de condugao esteja no ponto I' {centro da
zonal

!Cabe lembrar que os tratamentos de Franz e Keldysh basearam-se em fungdes de Houston[Houston 1940], as
primeiras fun¢des de onda aproximadas para este tipo de problema, mas com o formalismo de Elliot dentro das

aproximacoes de um-elétron e de massa efetiva, é possivel obter solucdes de forma fechada.
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Figura II1.1: Representacao esquematica das bandas de condugio e valéncia (a primeira de cada)
dentro da zona de Brillouin (ZB) de um semicondutor de gap direto (£y). A e a dispersao da
banda de condugdo. A energia fornecida pelo campo elétrico externo acelera o pacote de onda em
direcao a borda da zona. Para campos baixos o pacote se restringe ao centro da ZB (devido as

colisdes), enquanto que para campos intensos tais que ef'a ~ A, o pacote percorre a banda em

toda sua extensao.
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Figura I11.2: Representacdo esquematica do perfil de potencial visto por um elétron (ou buraco)
num semicondutor (a) em auséncia e (b) na presenca de um campo elétrico £, dentro da aproxi-
macao de massa efetiva. Em cada caso mostram-se as tung¢oes de onda nas bandas de valéncia ¢

conducao e as situagdes possiveis de “overlap” entre elas.

excitado como contendo duas particulas: um elétron na banda de condugao com numero de onda

k’; e um buraco com momento k;, de forma a escrever®:
yiky,r; ko, ro) = ¢ (ko ra)de(ky,ry). (HL5)
A aproximgao de massa efetiva se da tomando:
H = Holry) + Holrz) + Viry, ra), (111.6)

onde Hy é o Hamiltoniano de Bloch {ou de um elétron em um cristal) e V(ry,r2) é um potencial

perturbativo variando lentamente. A fungao tentativa bi-banda é dada em termos de [ungoes de

§Mas deve-se relembrar que a representacio verdadeira deste estado é dada pela eq. (111.4).
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Figura 111.3: (a) Coeficiente de absorgao e (b) absor¢ao moduiada de um seinicondutor de gap
direto em auséncia (linha tracejada) e na presenga (linha sélida) de um campo elétrico externo. As

oscilagdes presentes nos espectros de linha sélida sao frutos do “overlap” indicado na Fig. TI1.2(b).



Wannier¥:

o1, P13 Q2, T2} = Z B(qi, Ri; g, Ry)aj(ry — Ra)ac(r; — R'l)a (111-7)
R, R;

onde B ¢ uma funcao que varia lentamente. ¥,. deve satisfazer a seguinte equacao:

Hibue{ a1, 1139z, T2) = W(d1, Q2)¥ue(qi. 113 Q2. 12), (111.8)

onde q; € ¢z $30 os numeros quanticos relevantes para os autovalores W. Utilizando os métodos

da aproximagao de massa efetiva[Smith 1961, Aspnes 1972¢|, B deve ser solugao de:

{E(=iVyy) = EuliVi,) + V(%2,%2) — W(ar, @2) } Blas, X13 G2, X2) L, g, oo, = 0= (11L9)

onde X; e X, sdo tratadas como variaveis continuas. I3 e 3 estdo devidamente normalizadas. A
aproximacdo parabdlica permite expandir em segunda ordern as energias em termos de operadores
gradiente. Entao a eq. (I11.9) representa um Hamiltoniano efetivo de duas particulas que pode
ser separado em coordenadas relativas p e de centro de massa. Considerando apenas interagao
(Coulombiana e campo elétrico, o potencial é independente das coordenadas de centro de massa,
sendo que a equagdo para estas ultimas variaveis tem como soluc¢ao ondas planas. scolhendo um
sistema local de coordenadas que diagonalize o tensor de massa efetiva nas vizinhangas de um
ponto critico de energia £, = hw,, a equagao para coordenadas relativas fica:

RR[1 o2 18 1 0
{7 [#xamz T oy o

} +eF-p+W(q )} B'(q, p), (111.10)
onde B’ é a parte de B em coordenadas relativas. A eq. {III.10) é separavel em coordenadas

cartesianas p = (z,y,z). Com as componentes de F ao longo dos eixos principais, a solugao de

(111.10) pode ser escrita como[Aspnes 1966!:

_ el — E, A —eFy—E, L —eFLx — E'z)

b(q, p) = CoC,C. A (—M—) Al( . )Al( =), (1IL11)
onde A1 sao as fungoes de Airy, C; sao coeficientes de normalizacao a determinar e 28; sao dados
por:

22?3
ho; = [e * ] . (111.12)
2[1,;

TAs fungdes de Wannier sio definidas como:

an(r —Ry) = (N)73 ) exp(—ik - Ri)on(k 1),
k

vide {Wannier 1960b].
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(s nimeros quanticos gerais ¢; sao apenas as energias £}, e:
W({q)=FE,+ E. + E, + E.. (I11.13)

0 calcuio da parte imaginaria da fungao dielétrica fornece. apos algumas manipulagoes

matematicas|Aspnes 1972b]:

ve Arle? | 5 €?
e3(w,F) = o ¢ Pyel —7569%93
] dE,dE,d E, Ai? ( E)AF’ —E Ai?(_E)a(E +E, + By + E. — hw), (ITL14)
70 70, T '

para um par simples de bandas {c,v) na aproximacao de massa efetiva. Ja vimos no Capitulo I

qre o espectro experimental modulado esta relacionado com £;. Mas o que nos interessa é uma

expressao assimptética de 2%, dada por Aspnes{Aspnes 1973a]:
AR e T(hw — E,)? 2 (hw—E\* =
— — s —_— - - —{d- )
A (hw — E,) exp ( () ) oS {3 ( 0 4( i, (I11.15)

onde d representa a dimensao do ponto critico e:

2 p2p2\ 3
th) (I1L.16)

hQ =275 hw = (

8u
A expressao (II1.15) mostra claramente o comportamento das FKO’s: uma parte oscilatoria
{cosseno) amortecida por uma envoltdria (exponencial), como pode ser visto num espectro tipico

(Fig. 1.5). Dentro desta aproximacao assimptoética, os maximos e minimos consecutivos da parte

oscilatéria podem ser aproximados por[Sydor 1989]:

E. = E, + kQX,, n=123,.. (IIL.17)

onde

winy

X, = [3”("2_ ')} , (111.18)

que sao expressoes extremamente uteis na caracterizacao das FKQ’s. Por exemplo, uma regressao

linear dos extremos do espectro experimental em termos de (II1.17) forneceria E; (a energia da

singularidade a que se associam as oscilagoes) e ¥ (o campo elétrico na amostra).
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II1.4 Funcoes de Houston

A descrigdo utilizada na se¢ao anterior era bem limitada: restringia-se a vizinhanga de
um ponto critico, ao redor do qual é justificado pensar em banda parabdlica. utilizar a aproximacgao
de massa-efetiva e estudar o comportamento do problema neste formalismo localmente valido. A
proposta de Wannier[Wannier 1960a] foi partir do Hamiltoniano do sistema, escolher sabiamente
um conjunto de fungdes (contendo todas as propriedades e simetrias desejadas) e finalmente cal-
cular os autovalores do problema. Algumas passagens de seu trabalho foram motivo de critica,
gerando uma polémica com Zak{Wannier 1960a, Wannier 1962, Zak 1968a, Zak 1968b, Wannier
1969, Zak 1969]. Uma caracteristica deste formalismo (que nao esta presente na aproximacio de
massa efetiva) é a apari¢ao de uma estrutura fina devida a natureza discreta da rede[Callaway
1963]. conhecida como “Stark-Wannier ladders” (SWL), ou escadas de Stark-Wannier. Os in-
sucessos na observagao deste efeito acabaram por realgar as criticas ao formalismo, chegando-se
inclusive a duvidar que tais escadas, se existissem, pudessem ser observadas experimentalmente.

O Hamiltoniano de um-elétron na presenga de um campo elétrico é:
H="Hy+eF-r, (I11.19)

onde Hy ja for definido na secao anterior. Assumimos que o sdlido é infinito, fazendo com que os
niimeros quanticos k (definidos numa zona de Brillouin fundamental) formem um quasicontinuum.

A equacao a ser resolvida é:

[Ho +eF-r— zh;] P(q,r,t)=0. (I11.20}

Apesar das dificuldades que se apresentam para encontrar ¥[Aspnes 1972¢], Houston[Houston

1940] propds uma solugao aproximada para (II1.20)!:

vn(k, T, 1) = exp {(—%) /; En[k(t’)]dt’} Sulk(). 7], (LI1.21)

onde ¢,[k(t), r] é uma fun¢io de Bloch com energia E,, [k(t)]. Apds algumas manipulagdes matema-

ticas, pode-se calcular o valor esperado de th(3/0t), ou (Ho + €F - r), obtendo a constante[Aspues

I Existe uma outra formulagio para este problema, conhecida como Representagio de Momento Cristalino, que
também parte de fungoes de Bloch. Os resultados obtidos sdo idénticos, pois a solugio neste formalismo é a

transformada de Fourier no tempo da solugao de Houston.
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1972¢]:

Wk, ) =ne|Fila+ U, (ky), (111.22)
onde {7 é a energia interbanda e a ¢ o parametro de rede na diregao do campo F. Esta equagao
mostra um conjunto de niveis igualmente espagados por todo o cristal, com espagamento em
energia dado por:

AW = ¢|F|a, (IIL.23)
que € o “passo” das escadas de Stark-Wannier.

Embora os detalhes do calculo nao tenham sido mostrados aqui. uma boa compreensao
dos fenomenos envolvidos pode ser alcangada se fizermos uma “analise classica” do problema**.
As variavels naturais para um tratamento quasiclassico sao o momento cristalino kk e o vetor da
rede r, que sao conjugados e comutam com o indice de banda ¢. Deixando de lado problemas de

degenerescéncia de bandas, reescrevemos o Hamiltoniano para um ¢ fixo como:

H =W, (k) + V(r), (I11.24)

onde W, (k) é idéntico ao Hy de (I11.19) e V(r) é o potencial externo. As equacdes de Hamilton
derivadas a partir de (I11.24) sao:

h% = Q-Wa—qli-k—), (I1L.25)
h%‘ - _31(;?). (111.26)
Vejamos nosso caso de interesse, urmn campo elétrico uniforme:
V(r) = —eF - r. (II1.27)
Neste caso, (111.26) fica:
ALY = oF. (I11.28)

**Reversiao a mecanica classica para elétrons em solidos nio € um procedimento 6bvio, e inclusive nao pode ser
uma reversio direta[Wannier 1960b]. As bandas de energia importantes sao as que possuem nimeros quanticos
baixos e, além disso, as bandas sdo originadas essencialmente pelo carater ondulatério do elétron; nenhum pro-
cedimento classico poderia descrever suas propriedades. Porém, em uma banda lidamos com um quasicontinuum
contendo um enorme numero de estados, a partir dos quais pacotes de onda podem ser formados. Uma das pro-
priedades das fung¢des de Wannier[Wannier 1960b, p. 174] permite que tais pacotes podem ser comprimidos &
dimensao de uma cela primitiva. Assim, se o fenéomenc abrange muitas celas primitivas, pode-se utilizar procedi-

mentos classicos, mantendo-se em mente suas limitagdes inerentes.
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Supondo F na dire¢ao I, integramos a equagao acima para obter:

ky — %Ft = ko = constante, (111.29)
k, = constante, (I11.30)
k, = constante. (I11.31)

A eq. (II1.29) é a generalizacdo, para Hamiltonianos periodicos, da lei de aceleracio constante em

campos uniformes. Das egs. (II1.25), s6 a componente x fornece resultado interessante:

~ 1t W, (k)
re(t) = ra(0) 4 [ Sgrdr
B 1 ke 9W, (k)
= rr(0)+ﬁ . Ok, dk.,
ou
1
ra(t) = 15(0) + — {Wy(ks, kyy ko) = Wolko, by b)) (I11.32)

Para simplificar, supomos que F € perpendicular a um plano cristalino, coincidente com o plano
y> de coordenadas. A diregdo r, por sua vez, ¢ uma diregao da rede reciprocalt. Suponha que o
periodo do cristal nesta direc¢ao seja b. De (I1I1.29) vemos que 0 movimento no espago k € periddico
uo tempo, pois o portador atinge um ponto equivalente apds um periodo T dado por:

_hb

T="2
eF’

(111.33)

Observando a eq. (I11.32) vemos que o movimento nao sé é periédico no espago k, mas também

o € na direcao z:
TI(T) = TI(O). (111‘34)

O resultado desta analise, entretanto, acaba por perder o significado se ocorrerem
muitas colisdes em um periodo 7. Como o tempo entre colisdes é da ordem de 10~!? segundos,
silo necessarios campos extremamente elevados para manter T menor que este valort*. Mas as
conclusoes sao interessantes e vale a pena investiga-las sob a optica da mecanica quantica. Os

pontos basicos a serem verificados sao dois: k; — (e F't/h) é uma constante de movimento e, exceto

t1Basta lembrar dos indices de Miller: se by, by ¢ ba s3o vetores da rede reciproca, k = Aby + kby + [bg &
perpendicular aos planos (hkl}[Asheroft 19761.
1 Esta é basicamente a razao da impossibilidade de observagaoc de SWL em semicondutores “bulk”. Este ponto

sera retomado mais adiante.
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para deslocamentos perpendiculares a dire¢ao do campo, 0 movimento € periédico com periodo T'

dado por (II1.33). Tomando o mesmo Hamiltoniano que temos usado,

H = W,(k) — eF -, (111.35)

podemos verificar facilmente estas duas conclusoes. Uma constante de movimento A, na mecénica

quantica. satisfaz[Cohen-Tannoudji 1985}:
Ld o/ R o
ih (A) =in_ (A) - [HA] =0.
De fato,
L d eF't . 0 eFt eF't et
g (b= 50) = gy (k=) — (e - ) - (=50

= L F(roks — k)
i)7r

= 0,
se lembrarmos que r e hk sdo variaveis conjugadas e que se pode escrever[Wannier 1960b]:

4
'r;‘kj —_ k_,,-'r,- ~ %613

o

A existéncia de um periodo T' dado por (II.33) expressa-se na teoria quantica pelo
desdobramento Stark, em cada banda, com componentes localizadas espacialmente numa extensio
h/T ou eFa (onde a é o reciproco de b). Isto pode ser verificado a partir de (II1.35). Suponha
uma fungao ¢,(r) que ¢ a solugéo de (111.35):

{Wy(k) — €F - r} ¢o(r) = Edy(r).

Entao uma fun¢ao geometricamente deslocada ¢,(r + a) aplicada no mesmo Hamiltoniano resulta

{Wy(k) —eF - (r+a)} Pg(r +a) = Edy(r +a),

o, com leve manipulacao,

{Wyk)—eF -r} ¢, (r+a) = (E + eF - a)g,(r + a), (111.36)

54



o que significa que ¢4(r + a} é solugao do mesmo Hamiltoniano com autovalores deslocados, que
constituem as SWL. Uma das razoes da controvérsia citada anteriormente é que o verdadeiro

Hamiltoniano nao é (111.35), mas:
H=W,(k) —eF - x, (I11.37)

sendo que o ultimo termo nao comuta com g e produz transigoes interbanda. Wannier argumentou
que a prova dada para (II1.35) se transfere para (II1.37)[Wannier 1960b, Wanier 1969]. Porém o
processo de tunelamento interbanda ainda ¢é possivel, e é conhecido como efeito Zener{Zener 1934,

Houston 1940]. No artigo original, Wannier utiliza seu formalismo para calcular as energias e

obtém[Wannier 1960a]:
a
Eq(n)

'=2_‘}T

similar a (II[.22) e explicitando a multiplicidade de estruturas que compoem as escadas de Stark-

] W, (k)dk + neFa, (111.38)
0

Wannier. Retomando a discussido sobre os valores de F necessarios para observar este fendmeno,
haviamos dito que T precisa ser menor que o tempo médio entre colisbes (107'% s}, Ou seja, o
pacote de onda deve deslocar-se pela banda sem sofrer espalhamento. Em termos energéticos,
scria suficiente que a energia fornecida pelo campo elétrico fosse maior que A (a dispersao da
banda):

eFa> A, (I11.39)

o que significa que o pacote de onda seria acelerado até a borda da zona de Brillouin (vide Fig.
1I[.1). Uma vez que em semicondutores “bulk” temos A~ 1eV e a~6 A, o campo elétrico
necessario deveria ser da ordem de 107 V/cm, valor extremamente dificil de ser atingido sem
danificar irreversivelmente o material. Ou seja, é praticamente impossivel observarmos SWL em
scrmicondutores “bulk”.

O surgimento das superredes sanou esta deficiéncia intrinseca, uma vez que seus pa-
rametros estruturais poderiam ser ajustados para satisfazer a condigao (II1.39) com campos
razoaveis. Com periodos estruturais tipicos da ordem de 100 A e minibandas de poucas dezenas de
meV, bastaria um campo de aproximadamente 10% — 10° V/cm para atingir o regime das SWL.
A primeira observacao destas escadas foi feita por Mendez[Mendez 1988] numa experiéncia de
fotocorrente [Fig. 1I1.4(a), note as componentes da escada e respectiva numeragao], seguida por

medidas de Voisin[Voisin 1988] empregando refletividade eletromodulada [vide Fig. 111.4(b)]. A
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eq. (111.38) agora pode ser escrita de forma mais simples[Mendez 1989]:

E. = ES®Y 4+ neFD, (n=0,+1,%2,...), (111.40)

onde E3%W é a energia de um pog¢o quantico isolado {(com mesma largura dos pogos da superrede)
e D é o periodo da superrede. A localizagao das fungoes de onda é facilmente visualizada. Na Fig.
HI.5(a) temos o perfil de potencial para uma superrede e o comportamento das fungdes de onda
dos portadores, as quais estao completamente delocalizadas por causa do acoplamento entre os
pogos (as barreiras sao finas). Com a aplicagdo de um campo elétrico na dire¢ido de quantizagao
os niveis de cada pogo passam a nao ter mais a mesma energia e ha um desacoplamento progres-
sivo dos pogos [Fig. IIL5(b}]. As funcdes de onda sofrem um processo de localizagao espacial
(ja previsto pela teoria original de Wannier) e restringem-se a poucos pogos. Ja para campos
fortes o suficiente, as fungoes estao completamente confinadas dentro de cada pogo [Fig. II1.5(c)],
que se comportam como pogos quanticos isolados [dai o termo E‘OS % em (111.40)]. Finalmente,
pela simplicidade da eq. (II11.40) notamos que é possivel obter de forma direta duas informacoes
extremamente relevantes a partir dos espectros experimentais {como os mostrados nas Fig. 3.4 (a)
e (b)]. Basta numerar as estruturas de forma coerente e graficar a energia de cada uma delas em
funcao do n correspondente. A regressao linear desses pontos fornece, segundo (111.40), a energia
da singularidade que originou as SWL {coeficiente linear, E5%" ) e a intensidade do campo elétrico

F responsavel pela formacao das mesmas (coeficiente angular, e D).

I11.5 Conclusoes

Neste capitulo mostramos os modelos mais simples empregados no calculo dos estados
eletronicos de semicondutores na presenca de um campo elétrico externo. Para campos moderados,
obtivemos expressoes para as conhecidas oscilagées Franz-Keldysh, enquanto que para campos
altos verificamos a formacao das escadas de Stark-Wannier.

Os resultados obtidos nas segdes precedentes descrevem os estados eletronicos dentro
da aproximacao de um-elétron. Vamos revisar as aproximagoes inerentes aos formalismos, pois elas
determinam os limites de validade das solu¢des encontradas. Primeiramente, utilizamos, funcoes

de onda de um-elétron, o que significa que todas as interagées eletrénicas foram descartadas (a
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Figura [11.4: (a) Primeira observacao das escadas de Stark-Wannier[Mendez 1938], obtida através
d> uma experiéncia de fotocorrente (T' = 5 K) com uma superrede de AlGaAs/GaAs com periodo
60) A. Os indices em campos intermedidrios numeram as escadas de Stark-Wannier para os clétrons.
[ campos altos, vemnos apenas a transicao entre estados de buraco ¢ elétron totalmente localiza-
dos. (b) Escadas de Stark-Wannier em espectros de eletrorefletancialVoisin 1988] a baixa tempe-
ratura em amostra semelhante a anterior. As intensas estruturas do GaAs (substrato) mascaram

o sinal da superrede, de forma que a numeracao das escadas (embora presentes) torna-se dificil.
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Figura 111.5: (a) Sem campo aplicado as fun¢oes de onda dos portadores estao delocalizadas ¢ as
transigoes se ddo entre minibandas. {b) Em campos moderados, os estados de buraco leve ¢ de
elétron estdo parcialmente delocalizadas enquanto que os de buraco pesado estao completamente
localizados. TransicOes interbanda produzem escadas de Stark-Wannier, devido a localizagao
parcial da funcao cletronica, representada na figura. (c¢) Para campos intensos, lodas as [ungoces
de onda estdo completamente localizadas e as transigoes se dao entre niveis correspondentes aos

de um pogo quantico isolado.
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aproximacao mais séria fol negligenciar a interagao Coulombiana). Como as fungoes de onda
representam uma expansao de uma-banda (“one-band expansion”), os resultados serdo bons se
o “interband mixing” for desprezivel, o que a principio restringe os resultados a bandas nao-
degeneradas ou regides distantes de pontos de degenerescéncia. Ainda em acréscimo, o efeito do
tempo de vida finito do elétron em um dado estado nao foi considerado. No caso da aproximagao
de massa efetiva, além das condig¢oes acima o tratamento s é valido localmente, nas vizinhancas
de um ponto critico. Apesar de tudo isso, deve-se ressaltar que as solugoes sao exatas dentro de
seus limites.

Em suma, os dois pontos fundamentais deste capitulo sao as expressoes obtidas para a
energia das estruturas presentes no espectro optico de semicondutores, que serao ferramentas ex-

tremamente titeis na anédlise dos dados experimentais. Dentro das limita¢des de cada aproximacao,

temos:

campos intermediarios:

E, = Eq 4+ hQX,, n=1,23,.. (T11.41)
com 2
— 1y]2
x, - [fre=d)] a2
para
eFD < A, (I11.43)
campos intensos:
E, = E3Y 4 neFD, (n=0,+1,42,...). (111.44)
para
eFD > A, (111.45)
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Capitulo IV

Efeitos de Campo Elétrico em

Superredes de In;Ga;_,As/GaAs

IV.1 Introducgao

O efeito de um campo elétrico externo (F) nos estados eletronicos de um semicondutor
pode ser formulado em termos relativamente simples para dois casos extremos, como discutido
no capitulo anterior. Para campos fracos usa-se a aproximagio de massa efetiva e os autoestados
sao representados por fungdes de Airy, que sio delocalizadas e possuem um espectro continuo
de energia (efeito Franz-Keldysh). Ja os campos muito fortes produzem localizagao da funcao
de onda numa extensdo A = A/ef', onde A é a largura em energia da banda em auséncia de
campo. Os autoestados deste problema sdo conhecidos como estados de Stark-Wannier. As
regides de validade destas aproximagbes podem ser definidas em termos de um campo elétrico

efetivo f = “;D , onde D é a periodicidade da rede na direcao do campo elétrico. Quando f < 1,

a natureza oscilatéria das fungGes de Airy produz uma série de oscilagdes na dependéncia com
a freqiiéncia da constante dielétrica e outros coeficientes épticos relacionados. Essas oscilacoes
Franz-Keldysh (FKO's) ocorrem acima do limiar de absorgio e seu periodo é proporcional a F2/3.
Para f ~ 1 deveriam se formar estados Stark-Wannier. Eles se manifestam pelo surgimento de
uma série de estruturas igualmente espagadas nas constantes dpticas, conhecidas como escadas de
Stark-Wannier (SWL’s). Detalhes destes dois casos extremos podem ser encontrados no capitulo

III. Este regime nao pode ser atingido em semicondutores “bulk” (A ~ 1 eV, D ~ 6 A), mesmo
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para campos muito intensos. Por outro lado, em uma superrede semicondutora existe a possibi-
lidade de manipular a largura da minibanda (A) e o periodo (D) de tal maneira a obter f ~ 1
com a aplicacao de campos relativamente modestos (£ =~ 10* — 10° V/cm). Apds as primeiras
observagdes de formacao das SWL[Mendez 1988, Voisin 1988}, o regime de campos intensos em
superredes semicondutoras tem sido estudado através de uma variedade de técnicas por diferentes
autores. O regime de campos fracos, porém, nao foi devidamente estudado. A primeira observagio
de oscilagoes Franz-Keldysh numa superrede semicondutora é a de Cerdeira et al[Cerdeira 1990],
que faz parte do presente trabalho. Aqui estudamos os espectros de refletividade e transmissao
fotomodulados de uma superrede de Ing;;GagssAs/GaAs com um campo elétrico interno (nio-
intencional) de F' = 7 kV/cm e encontramos um comportamento oscilatério que foi atribuido a
FKO’s. Os parametros desta amostra (vide SLA 100, tabela 1.1) sao tais que existem apenas
wina minibanda de elétron (A = 37 meV) e outra de buraco pesado com dispersao desprezivel
(A = 1 meV). Os buracos leves nao estao confinados {capitulo I} e sdo deslocados para menores
energias pela tensao biaxial (apéndice A). Posteriormente, a mesma estrutura de InGaAs/GaAs
for crescida entre uma camada “buffer” (GaAs n™) e outra “capping” (GaAs pt), de modo a
permitir um campo elétrico quase constante em toda a regidgo dos pogos quanticos, que pode ser
variado externamente através de uma voltagem dc externa, V;. A intencao deste estudo detalhado
é confirmar a existéncia das FKO’s e observar a evolugio deste regime para o de SWL. A observacao

das FKO’s e os resultados obtidos em fun¢ao de V; estao discutidos nas se¢des seguintes.

IV.2 Primeira Observagao de Oscilagoes Franz-Keldysh

em Superredes

A amostra SLA 100 pertence ao conjunto analisado no capitulo II, onde determinamos
o parametro de descasamento de bandas para este sistema (InGaAs/GaAs). Porém, o resultado
surpreendente observado (fruto de felizes coincidéncias estruturais por ocasiao do crescimento)
possibilitou-nos a op¢ao de abordarmos o assunto deste capitulo.

Os espectros da SLA 100 [Fig. IV.1(a)] exibem um comportamento oscilatério. Na
tentativa de ajustar estes espectros em termos de FDLS’s, seguindo o procedimento descrito no

capitulo anterior, é necessario empregar seis transigoes. O calculo teérico, por sua vez, fornece
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no maximo quatro estruturas, mesmo se levarmos em conta transi¢oes proibidas por paridade. A
Fig. IV.1l{c) mostra uma comparagao entre esses calculos (curvas) e as seis energias provindas dos
ajustes (linhas horizontals). Pode-se notar que o espacamento praticamente constante entre estas
ultimas torna impossivel qualquer designacio coerente que convirja para aigum valor de Q. Porém
o comportamento oscilatorio amortecido que observamos nos espectros em muito se assemetha a
um fendmeno em materiais volumétricos conhecido como oscilagdes Franz-Keldysh (FKO, vide
capitulo I1I). De fato, basta comparar as Figs. IV.1(a) e IV.1{d) (esta ultima é um espectro
tipico de GaAs) para perceber a semelhanca de nossos espectros experimentais com as FKO’s em
“bulk”. Com base nesta semelhanca, utilizamos o procedimento padrdo para identificar as FKQO’s:
graficamos as energias dos maximos e minimos consecutivos dos espectros em fungao de X, [dado
pela eq. (I11.42)]. O inset da Fig. IV.1(a) mostra a regressao linear destes dados, cujo coeficiente
linear fornece £y = 1,414 eV [vide eq. (II1.41)]. Voltando a Fig. IV.1{c), vemos que este valor de
energia determina (¢ = 0,57, descasamento previamente sugerido por likawa et al[likawa 1988a}
(fotoluminescéncia e absorcao a 2 K)'. O periodo das oscilacdes seria explicado pela existéncia
de um campo elétrico (nao-intencional) de F' ~ 7 kV/cm, gerado durante o crescimento. Uma
dispersao de minibandas de A >~ 38 meV [vide Fig. [V.1(b)] é obtida através de um calculo usando
formalismo de funcao envelope {apéndice B}, e com esses dados calculamos o campo reduzido f
(interno) ao qual a amostra esta sujeita: f = 0,18. Tal valor de campo satisfaz a inequagao (111.43)
do capitulo III, refor¢ando nossa interpretagao. Uma pequena estrutura que aparece ligeiramente
abaixo do limiar de absorgao [vide Fig. IV.1(a)] pode sugerir uma possivel interpretagio em termos
de escadas de Stark. Se fosse o caso, cada estrutura obtida dos ajustes FDLS seria membro de
uma escada de Stark-Wannier, definida pela eq. (111.44) do capitulo anterior. Fazendo a regressio
das energias da suposta SWL em termos desta equagao, vemos que os pontos comportain-se como
uma reta e o valor do campo elétrico obtido ¢ F = 10,4 kV/cm, em boa concordancia com o
resultado em termos de FKQO’s. A extrapolagao para n = 0 resulta em Fy = 1,413 eV, também

concordando bem com o valor anteriormente calculado para H(11) em uma superrede. Mas essa

*Mas como nossos dados de transmissiao n3o permitem a observacio de estruturas do GaAs (vide capitulo 1},

as oscilagdes da SLA 100 sdo inequivocamente produzidas pela superrede.
tApenas a titulo de informagao, a anilise do espectro de PT a 300 K indica H(11) como a singularidade & qual

as FKQO’s estao associadas e confirma @ = 0,57. O comportamento oscilatério, porém, é bem mais amortecido,
umna vez que aumentando a temperatura aumentamos o tempo de vida dos estados eletronicos e diminuimos o

comprimento de coeréncia espacial das fungoes de onda, condigao necessaria a existéncia das FKO’s.
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aparente equivaléncia é o mais forte argumento contra a interpretagao em termos de SWL’s, uma
vez que elas devemn estar associadas ao nivel fundamental de um poco isolado e nio de uma
superrede|Cerdeira 1990]). Como para nosso caso ES®W = 1427 eV [13 meV acima da H(11) para
superrede], a extrapolacio SWL esta em completo desacordo com o que se esperaria do modelo
teorico. Além disso, a forma dos espectros da Fig. 1V.i(a) € tipica de FKO’s em materiais 3D
(vide Fig. IV.1(d)] e nao se assemelha aos dados experimentais de SWL's obtidos através de
espectroscopia de modulacgio[Voisin 1988]*. Assim sendo, descartamos a hipotese das SWL’s e
podemos afirmar que nossos resultados sao a primeira evidencia experimental de um regime de
campo apresentando oscilagées Franz-Keldysh associadas a niveis confinados de superrede.
Como completeza. submetemos um pedago da SLA 100 a um tratamento térmico {850°
durante 30 minutos em uma atmosfera de AsHs + H;). O efeito deste recozimento é aumentar
a rugosidade das interfaces, o que destréi as oscilagoes [vide Fig. IV.1(e}]. O ajuste FDLS deste
espectro fornece apenas duas estruturas, A = 1,414 eV e B = 1.446 eV [setas na Fig. IV.1(e)].
Uma rapida comparagao entre estes valores e a Fig. 1V.1(c) nos permite identificar A como H(11)

e B como L{11), confirmando o descasamento de ¢} = 0,57.

1V.3 Evolugao dos Estados Eletronicos de uma Superrede

em Funcao do Campo Elétrico: de FKO’s até SWL’s

[nspirados no resultado da se¢ao anterior, solicitamos que nos fosse crescida uma amostra idéntica,
porém em configuracao p-i-n. O esquema estrutural da amostra e sua curva caracteristica i x V
podem ser vistas na Fig. [V.2. Isto nos permitiria variar o campo elétrico sobre a superrede e
tentar estudar a evolugao entre campo zero {como na SLA 100 recozida), FKO’s (SLA 100 original)
e SWL (campos intensos), fazendo um levantamento completo que ainda nao havia sido feito até
o momento e tentando confirmar independentemente a existéncia das FKO’s em superredes, o que
sera descrito a seguir,

Na Fig. [V.3 mostramos espectros representativos de transmissao modulada da amostra

PNA 100 (tabela 1.1} tomados em valores diferentes de V,. Quatro regioes de voltagem de po-

'Em particular, as escadas de Stark-Wannier feq. (II1.44)} apresentam oscila¢des tanto para energias maiores
(re > 0) como menores (n < 0} que quw, de forma quase sempre simétrica. Nosso espectro de PR apresenta

apenas o n = —1 contra os n = 1-4, enquanto que o de PT nem n = —1 possui.
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Figura IV.1: (a) Espectros de transmissao e refletividade moduladas da amostra SLA 1080, ex-
ibindo as FKO’s. O inset mostra a regressao para ambos os espectros. fornecendo um valor de
F=7kV/cm (ver texto). (b) Minibandas da SLA 100 calculadas para Q = 0.57. As linhas trace-
jadas representam os limites dos pocos. (¢) Comiparacao entre as enerpias dos ajustes TDES (Hnhas
horizontais) com as energias previstas teoricamente em funcao de (9 (curvas solidas). Indicada
por seta a energia da singularidade que gera as FIKO’s da parte (a). (d) Espectro tipico de Gads
“bhulk” mostrando FKO's. A comparagio com os dados de (a) indica a semethanga ¢ conlirma a
interpretacao dada no texto. (e) Ispectro de transmissdao modulada da SLA 100, mostrando as

luas dnicas transigoes [H(11) e L(11)]. cujas energias estdo indicadas por setas.
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larizagao {“bias voltage™) podem ser identificadas . Dentro de cada uma delas os espectros sao
sitnilares entre si, mas na transi¢io entre regides observamos significativas mudancas qualitati-
vas. Denomina-las-emos regides | a [V, em ordem decrescente de V; (ordem crescente de campo
elétrico). O espectro (a) da Fig. [V.3 corresponde a uma polarizagao direta V;, = 1,7 V) que
cancela aproximadamente o campo elétrico produzido sobre a superrede pela configuragao p-i-n e
é um exemplo tipico da regiao [ (0 < V4, < 1,7 V). Duas estruturas (A e B) podem ser observadas
e sa0 atribuidas a transicoes entre as minibandas de condugao e as de valéncia {buraco pesado.
HH e buraco leve, LH) de acordo com os resultados prévios do capitulo I1. As energias destas duas
estruturas sao obtidas atraves de ajustes FDLS (conforme o capitulo I). Na Fig. V.4 graficamos
essas energias assim obtidas em funcao da voltagem de bias (regido I). Para ambas transi¢oes es-
sas energias aparentam ser essencialmente independentes de V,. Os valores médios para F4 e Ep
estao listados na tabela IV.1, onde sao comparados com um calculo de fungao envelope para uma
superrede em auséncia de campos (Apéndice B). O valor encontrado para a linha de mais baixa
energia (E4 = 1,429 1 0,001 V) também coincide com a posi¢ao do pico de fotoluminescéncia
(I’L) tomado sob as mesmas condig¢des, no intervalo + 2,0 V. <V, < =32 V [vide Fig. IV.5(a)],
refor¢ando a designagao H(11) para A. A experiéncia de PL mostrou que apenas um unico pico,
sempre na mesma energia e com intensidade progressivamente menor com a diminuicao de V3. Na
Fig. IV.5(b) graficamos a intensidade do pico de PL em funcao de V3, onde a diminuicao citada
acima pode ser visualizada.

Naregiao [ (0 > V, > —1.7 V) os espectros {Fig. IV.3(b)] apresentam varias oscilagoes
que nao podem ser interpretadas consistentemente em termos de FDLS’s e transi¢oes eletronicas.
comportamento idéntico ao discutido em detalhes na secao anterior. Esta € a regiao Franz-Keldysh,
da qual a Fig. IV.3(b) é um exemplo representativo. O espectro comega com uma cauda expo-
nencial em energias imediatamente abaixo do limiar de absorg¢ao da superrede { E5L) e apresenta

maximos e minimos consecutivos com amplitude decrescente para energias maiores que ES%,

¥Nao foi possivel diminuir V; abaixo de -3,2 V, pois para voltagens mais negativas o sinal praticamente de-
saparecia. Isto também j& era esperado, uma vez que as fun¢des de onda de elétron e buraco vao se separando
espacialmente de forma a diminuir progressivamente o “overlap” entre elas. Para campos suficientemente altos (no

caso, Vp < -3,0), nao hd mais “overlap”.
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Tabela IV.1: Comparacao entre energias de transi¢do para buracos leve ¢ pesado obtidas dos
dados experimentais {ver texto) e calculadas para uma superrede {(SL) ou pogo quantico simples
(SQW) segundo o apéndice B. Os intervalos de campo efetivo (f) para cada regiao estao listados

na ultima coluna.

Eo (eV)
HH LH
Regiao Designacao Experimental Calculado Experimental Calculado Intervalo de f
i Superrede 1,429 20, oott L4063 £ 0, outf O < f<i08
1.429 (SL) L.AGG (SL.)
3 FKO 1,428 £ 0,001% 1,467 £ 0, 001 008 < J < 0,21
11 Intermedidria 1,428 a 1, 4421 - 1,468 + 0,001 - 0,21 < [ < 0,29
SWL 1,442 +0,001% .
v 1,441 (SQW) {478 (SQW) [>0.29

Confinamento total 1,441 %0, 0011' -

T Obtidos de ajustes TDLS.
i Extrapolado da eq. (I11L.41).
§ Extrapolado da eq. ([11.44).
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Figura IV.3: Transmissao modulada (77 K) da PNA 100 para diferentes valores da voltagem de
bias. Circulos abertos representam dados experimentais enquanto que linhas sdlidas sao ajustes
com formas de linha adequadas. Estao indicadas por setas as transigoes de buraco pesado (HH) e
leve (LH) para uma superrede (SL) ou para um pogo quantico simples (SQW). Fm (b) as FKO’s

estao indexadas (n =1, 2, ...).
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Figura IV.4: Energias das transigoes de buraco pesado (A) e leve (B) para cada regiao de voltagem

aplicada.

scguindo a sequiéncia (capitulo I11):

com

=[5 ()]

onde e é a carga eletronica, p € a massa efetiva reduzida elétron-buraco e o inteiro n numera os

; (1\V.2)

extremos positivos e negativos das oscilagdes em ordem crescente de energia [vide Fig. IV.3(Db)].
Graficando £, contra V, (inset da Fig. IV.6) podemos usar a eq. (IV.l) para ohter o campo na
superrede para cada valor de Vj, dentro desta regiao, assim como o valor de £3Y {por extrapolagao
em V, = 0). Na Fig. IV.4 plotamos £3% (triangulos cheios) contra ¥} (regiao 1I). Esta linha nao
apresenta dependéncia em V, e se comporta como uma continuacao da transicao A da regiao 1o
que ¢ reforcado pelos espectros de PL [vide Fig. IV.5]. O valor médio de I na regino 11 esta
listado na tabela [V.1, e coincide com o valor calculado para LI{11} de uma superrede em auséncia
de campos. Isto testemunha em favor da consisténcia de nossa interpretagao.

Duas estruturas adicionais podem ser observadas no lado de altas energlas das oscilagoes
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INTENSIDADE

L UMINESCENCIA (un. arb.)
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Figura [V.5: (a) Espectros representativos da fotoluminescéncia da amostra PNA 100 em funcao
da voitagem de polarizagao (V,). O unico pico presente permanece fixo em energia mas sua intensi-
dade diminui com o aumento da voltagem reversa. (b) Intensidade dos picos de fotoluminescéncia
contra V3. Vemos que a luminescéncia praticamente desaparece na fronteira entre as regioes [11 e

IV (vide texto).
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Figura [V.6: Campos elétricos obtidos a partir das egs. (IV.1) (regiao I1} ¢ {IV.3) {regiao V) do
texto (circulos abertos). A linha reta é uma regressao linear que ajusta os pontos. Insets mostram

exemplos da aplicagao de (IV.1) e (1V.3) no calculo de .

da Fig. IV.3(b): (i) a transigao da banda de condugao para a de buraco leve (linha B}, que persiste
em energla aproximadamente constante para todos os valores de Vi e (i1} a linha de ninpureza
comentada anteriormente, Nao se descarta a possibilidade de um conjunto de I'KO’s associado a
transicao L(11) {ou B), mas a proximidade da intensa estrutura da impureza mascara as possivels
oscilacoes que se fariam presentes. Qutra possivel contribui¢ao para esta linha seria a transi¢ao
elétron-buraco pesado na borda da minizona[Satzke 1991, Vazquez-Lopez 1991 que. para nossa
escolha de parametros da amostra, coincide com a energia de L{11). FEntretanto, a presenca de 13
em regioes de campo elétrico onde o conceito de minibandas nao mais se aplica (regiao [ na g,
[V.4, discutida a seguir), reforga a idéia que essa linha e produzida principalmente pela transicao
de buraco leve. As energias de B para cada V, também sc encontram na Fig. V.1 mas nem ela
nem a impureza citada acima sao pertinentes a discussao que segue, ¢ nao serao analisadas cm
detalhe.

O comportamento oscilatorio desaparcee bruscamente para ¥, < —17 V.o Ao aumen-
tarmos a polarizacio reversa até ¥, ~ —3,0 V os espectros comportam-se como tustrado na Fig.
IV.3(¢). Agqui apenas uma linha larga ¢ observada na vizinhanga da transicao H{1T) enguanto que

a linha B (e a impureza} ainda aparece nos espectros, cmbora com amplitudes progressivamente



menores. As energias destas duas estruturas (A e B. obtidas de ajustes TDLS) estao graficadas
na Fig. IV.4 {regido IllI). O comportamento de A parece sugerir uma regido de transi¢ao continua
e suave entre os regimes FKO e SWL. Novamente, a experiéncia de PL parece reforcar nossa
interpretagao, pois a transicao H{11) da superrede praticamente desaparece na fronteira entre as
regides 111 e IV [vide Fig. TV.5(b)}%. Mas como um outro efeito do campo ¢ diminuir o “overlap”
entre fungoes de onda de el’etron e buraco, qualquer conclusao sobre o mecanismo desta regiao de
transigao seria precipitada. Além disso, a descrigdo tedrica € complicada. pois a aproximagao de
massa efetiva ja nao pode ser utilizada e a funcao de onda eletronica nao parece estar localizada
o suficiente para que o sistemna seja bem descrito por um modelo Stark-Wannier.

Finalmente, para V4, < —3,0 V, a linha A se divide em componentes [Figs. 1V.3(d} e
(e)], cujas posigoes emn energia {regiao IV da Fig. IV.4) sao bem descritas (capitulo III) por:

E.=E3 4 neFD (n=0,%+1,+2, ..). (IV.3)

Este comportamento € caracteristico da formacao de SWL’s. Ao graficarmos as estruturas dos
espectros segundo a eq. (IV.3) para cada valor de V; (veja como exemplo o inset da Fig. IV.6),
obtemnos o mesmo valor de £5%" em toda a regizo. Este coincide muito bem com a energia
calculada para a transicao H(1l) num pogo quantico isolado (SQW, vide tabela IV.1). Os bons
ajustes proporcionados pela eq. {IV.3) e a coincidéncia dos valores extrapolados e calculados para
ES?Y mostram que esta regiao de campo é caracterizada por escadas de Stark-Wannier|Mendez
1988, Voisin 1988, Bleuse 1988, Mendez 1989, Satzke 1991]. Continuando a aumentar progres-
sivamente Vj, na maxima voltagem reversa atingida (V;, = —5.,6 V) o espectro é reduzido a uma
linha simples [Fig. IV.3(f)]. A energia desta estrutura (vide tabela [V.1) coincide com o valor de
ESQW, indicando que a fungao de onda do elétron ja esta quase totalmente confinada a um tnico
pogo quantico pela acdo do campo elétrico (confinamento Stark total).

Os resultados descritos acima identificam as regides 1l e [V como os regimes FKO e
SWL. respectivamente. Na regiao I, o campo néo afeta essencialmente os estados da superrede,

enquanto que na regiao Il observamos a transicao entre os regimes FK e SW. Na intengdo de

corroborar esta interpretacdo, calculamos a intensidade do campo elétrico, F [baseando-nos na

TComa estariamos passando de uma regido onde ainda se aplica o conceito de minibandas para outra onde os

pogos quanticos estao desacoplados pelo efeito do campo elétrico, esperariamos que a luminescéncia do limiar de

absor¢ao da superrede realmente desaparecesse.



eq. (IV.1) para Il e na eq. (IV.3) para IV], e graficamo-la em funcdo de V, na Fig. IV.6
{circulos abertos). O campo decresce linearmente com o aumento de Vj;, embora as duas regioes
envolvidas sejam modeladas por aproximacoes diferentes. A linha reta (regressao linear para os
pontos experimentais) extrapola a zeroem V, = 1.9 Ve fornece F' = 16.2 kV/emem V, = =56 V.
Levando em conta a dispersac da minibanda de elétron (A = 37 meV), nossas regioes de campo
podem ser expressas em termos do campo efetivo f (definido anteriormente). Isto completa a
tabela [V.1 e pode ser resumido como:

(a) 0 < f < 0.08 define um regime no qual o efeito do campo ¢ imperceptivel e as linhas
espectrais tém origem em transi¢oes ente minibandas, modificadas pela interagao excitonica:

{b) 0,08 < f < 0,21 define o regime Franz-Keldysh {campos intermediarios), onde a aproxi-
macao de massa efetiva ainda pode ser utilizada;

(¢) 0.21 < f < 0,29 é um intervalo no qual a aproximagao acima perde sua validade e a
funcao de onda eletronica ainda nao estd suficientemente localizada para que a situagao seja bem
descrita por um modelo de Stark-Wannier;

(d) f > 0.29, onde a descricao em termos de estados de Stark-Wannier € adequada e podemos
observar o progressivo aumento de localizagdo da fun¢ao de onda eletronica desde a formacao das
SWL’s até seu confinamento total num 1nico pogo [Fig. IV.3(f)].

Embora os resultados acima talvez nao sejam universalmente validos, essa evolugao
passo-a-passo dos estados eletronicos em funcao do campo elétrico constitul uma abordagem
didatica e ilustrativa, que pode servir de ponto de partida para um entendimento mais completo

do assunto em todos os seus detalhes.

IV.4 Conclusoes

Neste capitulo estudamos a a¢do de um campo elétrico sobre uma das nossas superre-
des semicondutoras. Mostramos que, devido a possibilidade de manipular os parametros estrutu-
rais, regimes de campo que nao podiam ser alcancados em semicondutores “bulk” podem agora
ser estudados com campos corriqueiramente obtidos em laboratério. Discutimos a primeira ob-
servagao de um regime de campo intermediario nestas microestruturas, traduzido pela presenga
de oscilacdes Franz-Keldysh associadas a transi¢iao de menor energia da superrede. A seguir, a

partir de uma amostra projetada para esta finalidade, estudamos os estados eletronicos de uma
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superrede de InzGa;_,As/GaAs em fungdo de um campo elétrico aplicado externamente. Os es-
pectros evoluiram continuamente com o aumento do campo, passando por quatro regides distintas:
(a}) uma regiao onde as transi¢oes da superrede nao sao afetadas sensivelmente pelo campo; (b)
outra onde as oscilagoes Franz-Keldysh dominam os espectros; {c) uma regiao intermediaria, ainda
nao entendida em profundidade e (d) uma de altos campos, onde as escadas de Stark-Wannier
formam-se e evoluem progressivamente até um confinamento Stark total. Assim sendo, nossos
dados fornecem um registro passo-a-passo da evolugao dos estados eletronicos da superrede desde
um regime de campos fracos (FKQ) até campos fortes (SWL), passando por uma regiao inter-
medidria cuja descricao tedrica ainda esta por ser formulada. As nossas regides estao definidas
por intervalos de valores de um campo efetivo f = %. O campo assim definido independe das
caracteristicas da amostra empregada no estudo. Isto nos leva a especular se a divisao encontrada
e uma caracteristica particular do sistema estudado ou, talvez, uma divisao com carater mais
universal entre regides de validade das diversas aproximagoes utilizadas nas descrigoes de estados

eletronicos em presenca de campos elétricos.
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Apéndice A
Efeitos de Tensao em Semicondutores

Pode-se crescer heteroestruturas com semicondutores apresentando significativa diferenca
no parametro de rede e, mesmo assim, obter interfaces de boa qualidade[{Marzin 1990]. Porém essa
qualidade depende crucialmente da eficiéncia com que a estrutura acondicionard o descasamento
dos parametros de rede dos diferentes materiais componentes. Se a interface apresentar alto grau
de deslocacdes, ligacoes pendentes e outros defeitos, as “armadilhas” ai formadas nao s6 farao com
que ela seja ruim como também destruirao as propriedades opticas da estrutura. Por outro lado,
se os materiais tensionarem-se de forma que o cristal cresca com um tnico parametro de rede,
sem relaxamento, as interfaces serao de étima qualidade, de forma que é fundamental estudar os
eleitos de tensoes nos estados eletronicos das heteroestruturas.

Umna pressao hidrostéatica aplicada a um semicondutor produz uma diminuigao de seu parametro de
rede, alterando sua estruturade bandas e, portanto, levando a mudancas em suas propriedadesépticas
e eletronicas®. J4 uma tensio uniaxial tem como efeito principal uma redugao na simetria do ma-
terial (e conseqlientes modificagdes em sua estrutura de bandas). Como estamos interessados em
estudar semicondutores III-V (GaAs,InAs), a discussao que segue estara restrita a cristais com

estrutura zinc-blende.

*Neste caso podem-—se distinguir duas classes de efeitos provocados pela tensdo: a) mudanga das posigoes relativas
das bandas, o que influencia todas as propriedades determinadas por transi¢des interbandas (funcao dielétrica e
outras constantes épticas); e b) deformagao de bandas individuais, o que altera a densidade de estados e, por

conseguinte, a massa efetiva dos portadores[Madelung 1964].
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{a) (b) (c}

Figura A.1: Estrutura de bandas de um semicondutor de estrutura cristalina zinc-blende. (a} sem
¢ (b) com interagao spin-drbita; (¢) efeito de uma tensao £, < 0 (compressao) sobre a estrutura

de (b).

Efeitos de Tensao em Materiais com Simetria Cubica

Na auséncia de tensao e interagao spin-6rbita, a banda de valéncia de um semicondutor
tipo zinc-blende em k = 0 (centro da zona de Brillouin} consiste de um multipleto de funcdes
de onda “tipo p” 6 veses degenerado com simetria orbital I'js[Bassani 1966]. A interagio spin-
orbita levanta parcialmeute esta degenerescéncia, dando origem a um quadrupleto ps () =43/2,
m; = £3/2,%1/2)! e a 1m dupleto P (3 = 1/2,m; = £1/2). Uma pressao hidrostatica allera as
posigoes de p3 € py em relacao a banda de conducao I'y. A quebra de simetria introduzida por
uma tensao uniaxial separa o quadrupleto em dois dupletos P2 (m; = £3/2 emy = £1/2). Lsta
seqiiéncia de fendmenos pode ser observada de forma esquemadtica na Fig. A.l. Clomo o objetivo
deste apéndice é avaliar a contribuicao da tensio para os estados eletronicos. escrevenos nosso

Hamiltoniano como|Pollak 1968]:

HY = H,, + KW, (A1)

onde {r) é um indice que determina a banda, H,, ¢ o Hamiltoniano do sistema em auséneia de

tensao (mas incluindo interagdo spin-drbita) e H ¢ o Hamiltoniano da tensao, dado por:

"Usaremos notagao de harmonicos esféricos, onde j ¢ autovalor de J, momento angular total.e m; ¢ o antovalor

de sua componente na diregao de quantizagao.



X . . 6d (L. L, + L, L,
HE,”) = ﬁa(“’(am-kfyy+£zz)43b(") Kli— %LZ) Em-i-p.c.] - [( v+ Lyle)

NG 9 Ery + p-C.
{A.2)
Na equagao acima, &;; sao componentes do tensor de deformagao, L é o operador momento angular
orbital, p.c. significa permutagoes ciclicas das coordenadas x, y e z, a ¢ o potencial de deformagao
hidrostatico e b (d) é o potencial de deformacao uniaxial para simetria tetragonal (romboédrica).

O tensor de deformacéo (;;) se relaciona com o de tensao(X;;) através da transformagaot:

Crx Sn S Sz 0 0 0 Xeo
Eyy Siz Su Sz 0 0 0 Xy
T2z — S12 512 S 0 0 0 Xz (A.3)
28 7y 0 0 0 Su O 0 Xoy
2y, 0 0 0 0 5S4 O X,
26z, 0 0 0 0 0 Sy Xz

onde S;; sdo constantes de deformacao eldsticas[Madelung 1964, Kittel 1971].

O sistema que estamos estudando consiste em superredes de InGaAs/GaAs crescidas
sobre um substrato de GaAs com orientagao (001). A diferenca de parametros de rede (arngaas >
aceas) € acomodada na forma de uma deformacgdo biaxial no plano perpendicular a direcao de

crescimento (g,). O tensor de tensao, neste caso, se resume a

Xoo = X,y = X, (A.4)

&
scndo que as outras componentes de Xsdo nulas. Usando a equagao (A.3), temos

Erz = Eyy = (Sll + 512)X =E&p
Era = 2312X: —FEP (A5)

Sl‘y = Eyz = Ear = 0

COI

I A eq. (A.3) é umarepresentagao reduzida da lei de Hooke aplicada a todas as componentes da deformacao{Kittel

1071] para cristais com simetria ciibica.
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9
r=_ 252 (A.6)
S+ o2

H=("2"), (AT)

ag
onde a (ag) € o parametro de rede do material tensionado (em auséncia de tensido). Mas como

toda deformacao pode ser representada pela soma de uma compressao uniforme e de uma tensao

umiaxial (ou de cisalhamento)[Landau 1967], podemos reescrever o tensor ? como:

1 o 1 &
g= 3 (tr €) 1+[? —= (tr F) 1] =Zn + s
ou
1 0 0 1 00 1 0 0
o 1 1
€= 01 0 |=gzemi 010 +ges| 01 0 |, (A.8)
00 -T 0 0 1 00 -2
onde
EH = Exz + Eyy + Ezz = (2 - F)EP (A-g)
¢ a componente hidrostatica e
s =(1+T)e, {A.10)

¢ a componente de cisalhamento (uniaxial). Numa estrutura em equilibrio os parametros de
rede finais de ambos os materiais sao iguais. As tensdes presentes em cada camada (A e B) sao
limitadas por dois extremos: a chamada condicao “free-standing” e a condi¢ao comensurada. Na
primeira, supomos que nao ha a minima influéncia do substrato, de forma que as duas camadas
estao totalmente livres para encontrar o parametro de rede que minimizard a energia da estrutura.

Para que 1sso ocorra, as seguintes relacoes devem ser satisfeitas:

edl+ 12l = lemar (A.11)
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dasst + dpel =0, (A.12)
onde d4 (dg) é a espessura da camada do material A (B) e

ad — a0
& maz| = “TB (A.13)
A

Nesse caso, as tensoes em cada camada sao dadas por:

d

A B

£ = ———— fnmar A4

d ds + dp ( )
d

B %4

“p dA+dB “mar- (AlS)

Ja no caso comensurado, a estrutura mantera o mesmo parametro de rede que o substrato, de

forma que:

1
A asp —ay .
£, = 7&% =10 (A.16)
0
asy — a -
B o= P s (A1)
ag

A tabela A.1 mostra os valores de ¢ e sf medidos para cada amostra e calculados para
os dois limites acima. Todas as amostras foram crescidas comensuradas (uma vez que estamos
sempre abaixo da espessura critica do InGaAs sobre GaAs?), mas devido a sucessivos resfriamen-
tos necessarios para as experiéncias, algumas delas sofreram processo de relaxacao (a amostra
SLA 300, por exemplo, praticamente “descolou” do substrato, estando bem préoxima da condigao
“free-standing”). Uma vez compreendida a origem destas deformacoes, estudaremos na sequéncia

scus efeitos a) nos fonons e b) na estrutura de bandas.

$A espessura critica de um material é definida como o tamanho da camada que se consegue crescer sobre
outro material sem que haja distorgoes, deslocagoes e defeitos do género {os quais praticamente “destroem” as

propriedades 6pticas do filme)[Orders 1987).



Tabela A.l: Valores de tensao medidos e calculados para cada amostra. Variaciao decorrente na

energia de gap.

| | 10t 10% =, (calculado)

Amostra | & éw (em™') | experimental | FS i com.

| em ) A B | oA B A B | A B

;WSLA 100 2912 -0,8| 3.4 0167 -0.703 | 0.430 | -0.430  0.000 | 0,860
| SLA200 | 2005 [-13| 2,7 | 0310 | -0.558 | 0,430 | -0.430 | 0,000 | -0.860

T I !

SLA 300 2907 |-1,3, 2,9 | 0.269 | -0,599 | 0,287 | -0.573  0.000 | -0.860 |
CSLB 100 | 291,5 | -0,5 - | 0,103 -1.047 | 0,575 | -0,575 | 0.000 | -1.146
i QWC 80 | - ~ | - 0000|-1650; - i - ]0,000/-1576
! TLA | 2878 ' -421 00 | - | - - - - -
"PNA 100 | 2020 | 0.0 -42 0,000 | -0.860  0.430 | -0.430 ' 0,000 | 0,860

Efeitos de Tensao Nos Modos Vibracionais

Os fonons Opticos de cristais com estruturas tipo diamante sao triplamente degenerados
em k = 0 na auséncia de pressao. Ja os cristais tipo GaAs (semicondutores polares, estrutura
zinc-blende) apresentam uma reducao de simetria devida ao campo Coulombiano, o que leva a
separacao entre o modo 6ptico de vibragao longitudinal (LO) e os dois modos opticos (degenerados)

de vibracao transversal (TO). As equacoOes dinamicas para a rede cristalina, na aproximacao

harmoénica, sdo dadas por[Ganesan 1970):

Mo U(TR) = Y @u(Lmi U m U (I m'), (A.18)

Jim’
onde M, é a massa dos ifons n, w é a frequéncia do modo vibracional, {/; ¢ uma componente do
deslocamento de um atomo individual e ®;; sao constantes efetivas de mola. No estudo de fonons
é interessante introduzir uma amplitude de deslocamento relativa de dois atomos, u;. Isto permite
eliminar as equacoes de coordenadas do centro de massa, de tal modo que as frequéncias dos trés

modos opticos em k = 0 sdo dadas pela solugao de
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ﬁwzui = Z 1\’1']“3', (Alg)
onde

[\rij = Z 0 1 l.” (AQO)

T
e M é a massa reduzida de dois atomos. Os coeficientes K;. podem ser expandidos em poténcias
J

da deformacao:

Ky =K +Ea,mlx};}m : (A.21)

onde

e wp é a frequencia de vibraciao da rede nao deformada. Fazendo uso das eqs. (A.21) e (A.22),

reescrevermnos a eq. (A.19) como:

Mutu; = Mwgui+ ) Kf},)mefmuj. (A.23)

m
O tensor ‘A:_ﬂm para cristais cubicos é invariante perante operag¢oes do grupo puntual Ty, de tal

forma que terad apenas trés componentes independentes:

K. = Ku
K&, = Ki (A.24)
Kl = Ku.

As freqiiéncias das vibragoes da rede deformada podem ser encaradas como perturbagodes emn wy:

W= (wo 4 Aw) 2w+ 2wpAw
Aw = w72 ~ % .
2&.‘0
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Definindo um parametro adimensional A dade por:

DA, uJE—u)E
Ao 2B Rl (A.25)

“Wo wa

e introduzindo as constantes (cujos valores estao listados na tabela A.2):

. Ki;
Ki;=—2. A26
= (A.26)
podemos escrever a equacao secular geral (A.23), valida para deformagao aplicada em diregdo

arbitrarias, como:

I;’lle:ca: + jr;’12(614@ + Ez::) — A 21;’4463:3; 2-[;’4451:2
2[;’4453,_@ I{\’llsyy + 1;712(574 + Ex.r) — A 2'[{’4469‘3 =0.
2K 442 22 2f{’445zy Kpe., + I{'m(eu +eygy) — A

(A.27)

Para nosso caso particular, usamos as ¢;; dadas pelas eqs. {A.5} e reescrevemos a eq. (A.27) como:

Kiep + Kip(1 = De, — A 0 0
0 Kungp + Kig(1 = T)ep — A 0 = 0. (A.28)
0 0 —FI;’HEP + 2];712513 — A

As raizes da eq. (A.28) mantém as degenerescéncias originais:

M o= [21’1’12 — Ff{u] €p (LO, ndo degenerado) (A.29)
Ay = [Ii’u +(1— F)I;’lg] Ep (TO, duplamente degenerado). (A.30)

Usando a expressao para A { eq. (A.25)), podemos obter a variagio na freqiéncia para cada modo,

introduzida pela tensao:

Aw 2K, —T'K

0 [—‘z“_'} & = By (A.31)
~’ 1_ ",

% _ [Au+( F)fi1z}sp:,y€p’ (A.32)

wi 2
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onde w}? (wl?) é a freqiiéncia de vibracao do modo LO (TO) em auséncia de tensido. Vemos que

o efeito da tensao biaxial no espectro de fonons opticos € traduzido como um deslocamento linear
em freqiiéncia dos picos Raman da amostra. Se esta experiéncia for realizada em configuracao
“backscattering”, a simetria de espalhamento sera tal que apenas o modo LO é ativo[Hayes 1978|.
As ligas de In(GaAs apresentam um comportamento conhecido como “two-mode behavior”, pois
seu espectro de fonons apresenta estruturas do “tipo” GaAs (estdo proximas as estruturas do
GaAs buik) e do “tipo” InAs (idem para o InAs). Mas como em nosso caso a fragido molar de In
é baixa, a intensidade do ultimo ramo ¢ praticamente desprezivel. Se pensarmos na dispersao de
fonons da superrede, temos um ramo LO do GaAs puro nas camadas de barreira e um ramo LO
“tipo” GaAs nas camadas de pogo, os quais se superpoem devido aos efeitos da tensao biaxial.
Portanto, nossas amostras apresentam um unico ramo LO (comum a superrede)[likawa 1988a,
likawa 1988b, Venkateswaran 1990, Lemos 1992], o que implica em apenas uma estrutura em seu
espectro Raman. A partir desta unica freqiéncia wsy podemos determinar com bastante precisao
a tensao ¢, presente nas camadas de cada material. Para isso, basta utilizar a eq. {A.31) com o

valor de 3 calculado para GaAs “bulk”V e

AWl = L0 . 1O, (A.33)

Este método vem sendo usado com muito sucesso e rende valores de ¢, em boa concordancia com

os resultados obtidos a partir de medidas de difracio de raios-X por duplo cristal (X-Ray Double
Crystal Diffraction)[Venkateswaran 1990].

Efeitos de Tensao nos Estados Eletronicos

Utilizaremos a representacao |j,m; > (que pode ser escrita em termos da base |{, s;m, g =)l

TNos calculos usamos o mesmo valor de J para ambos os materiais (vide tabelas A.1 e A.2), uma vez que este
parametro varia muito pouco para pequenas concentragoes de In.

A base i, s:m.z > é constituida por autoestados dos operadores L2, S2, L, e S,, com L (S) sendo o momento
angular orbital (de spin). A representacao |f, m; > que sera usada daqui por diante consiste de autovetores de
J?e J,, onde J é o momento angular total[Cohen-Tannoudji 1985]. Estes estados também podem ser escritos em

termos de orbitals p (componentes x, y e z) e s, de modo a explicitar a simetria de cada autovetor[Kittel 1967).
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Tabela A.2: Constantes diversas usadas no calculo de § E(¢).

Material = a(A) | T 3 a b Ao | om LO
| _ (eV) | CKn Re K
| GaAs 56533 0,901 | 1,67 |-8,93 -1,73 0341 - 200 270 0,53
- InAs |60583 1.088 | 157 60 -18 0380 - | -1.75 233 -0.70
Inglz(,agasfxs' 57019 | 0,901 | 1,67 | -8,93 -173 0,346 [-0,028 | 2,00 -2,70 -0.53 !
InpieGaossAs | 5.7181 10,901 | 1,67 | 893 -1,73 0,347 -0.038 | -2,00 -2.70 -0,53
TnomGagrsAs  5,7424 | 0,901 1,67 -8.93 -173 0,350 10,052 | 2,00 -2,70 -0,53

para indicar os estados de valéncia e de condugdo dos semicondutores de estrutura zinc-blende.

Sabemos que a banda de valéncia (I'ys) é descrita por orbitais “p” e a banda de condugao (I'y)

por orbitais®s”. Na base [j,m; >, estes estados sdo escritos como:

—
T

1),

33 1

‘2’2> = ’1=§?‘*T> HH

3 3 1

y7a) = )

31 2 1 1 1
§’§> = \/; 20’T>+\£ Ly Ll)
3 1 2 1 1 1
73) = |3 20’l>+\[3 byitth
11 2 1 1 1

e z z 1. -
2’2) 3 21l> \/; ’2’0’T>
1 1 1 1 2 1
5=5) = A= [L5i0L) =3 (Lol
L) = E ey - B

(A.34)

para a banda de valéncia (HH = buraco pesado, LH = buraco leve, SO = “spin-orbit splitting”),

[

11
272

) = pio)
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|
Lo | —
—
I
o]
SRS

0.1, (A.35)

para a banda de conducgao.

Observando a forma do Hamiltoniano de tensao {eq. (A.2)), nota—se de imediato que os
estados eletronicos da banda de condugao, por possuirem momento angular orbital nulo, somente
serao influenciados pela parte hidrostatica. Podemos entao simplificar nosso estudo se escolher-
mos a = a'¥) — ¢l9) de tal forma a incluir também na banda de conducio toda a contribuicio

hidrostatica** da banda de valéncia. Feito isto. aplicamos o Hamiltoniano total para I';, dado

pela eq. (A.l) com

’Hg‘c) = —a{Egr + Eyy + E22) (A.36)

nos estados degenerados (A.35) e obtemos

1 1
EC = E{} + EIAO + Cl(? - F)Ep = E@ + 5.30 + (SEC(S) (A37)

Para a banda de valéncia, H!*} contém apenas a componente de cisalhamento!!. Da mesma forma

que antes, aplicamos o Hamiltoniano total para a banda de valéncia, dado pela eq. (A.1) com

4w - -
HY = —351) [(Li ~ %LZ) Eor + p-c-] - 6\@ [(L Ly ”ZL Lla), 4 P.c.] (A.38)

nos estados (A.34) e obtemos o sisternat?

28 B LY
HW = 0 1Ag+n VI |, (A.39)
0 \/§U —%Ao

onde

“*Vide eq. (A.8) para componentes de ?H.

'tVide eq. (A.8) para componentes de € 5.
HTodas as bandas apresentam degenerescéncia de Kramers (a qual nio é levantada pela tensao): a matriz para

05 m; negativos é idéntica a {A.39).
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n = b(1 + e, (A.40)

Diagonalizando a matriz do subespago m; = 1,
B 33, . 1
EU2 —Et(gya)— EU — §A0—7?
3 1 1 1
Ea = B, 5) = E = _EAO + 57 + = \/AQ — 20y + 972 (A.41)
11 1 1
EUB = EU(:)-’ 5) = Ezo = —'éAO + 27? \/A2 )T]._\() + 97? y

onde E* (E!) é a energia da banda de buraco pesado (leve) e Ef° é o mesmo para a banda “split—
off . Como em nosso caso |n| € Ag, podemos expandir a raiz quadrada presente em (A.41) em

poténcias de Ain-‘ 0 que nos leva a:

EP = Ao—u= A0+ 8ENe)
{ 1 977 1 i
El = 5A0+7’]+A0+ -7 Qo+ E(c) (A.42)
2 2n? 2
B = =380 3+ = =380 +EEP().

Pode-se notar pela eq. (A.39) que a tensdao nao acopla o estado 1

[ 3eL]

,% > aos outros

[=*H}

restantes. Isto é traduzido pela dependéncia linear de § E*(¢) com ¢. O mesmo n

estados de m; = % onde os termos nao diagonais (que indicam uma repulsao entre essas bandas)

0O OCOrITre COIIl 08§

siio responsaveis pela nao-linearidade de §E!(c) e §E%°(g). A tabela A.1 mostra valores de T, 3,
Ag e 5 relativos a nossa amostra. Uma vez que & = 0,08, a aproximagao utilizada nesta secio
(expansao até ?) é adequada. Os valores para os §E’s obtidos experimentalmente para todas as

amostras da tabela [.1 estao listados na tabela A.3.
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Tabela A.3: Valores experimentais dos 6 E’s (para cada camada constituinte) das amostras da
tabela .1, segundo as eqs. (A.37) e (A.42). do texto e tabelas A.1 e A.2. As duas ultimas colunas

mostram os valores da variacao nos gaps de buracos pesado e leve devida a tensao biaxial.

Amostra | 6E, (meV) | 6EF (meV) | SE! (meV) | SE! (meV) i SE} (meV)

A B| A B A B A B | A B

QWCS0| 00 161,9] 00 543! 00 -374] 00 1076 00 1993
SLA 300 | 264 588 | —88 17| 93 175|176 391 | 357 763
SLA 200 | —304 548 | —10.1 184 10.6 —16.5 —203 364 | —410 713
SLA 100 | —164 690 & —55 23.2] 57 —200 —109 458  —221 890
SLB100 | —10,1 1028 | —3.4 344 35 —20.7) —6.7 684 | —136 130.5
PNA 00| 00 844 | 00 25/ 00 -237] 00 559 00 1081
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Apéendice B

O Modelo de Bastard para

Heteroestruturas

O presente modelo é bem conhecido na literatura e foi desenvolvido por Bastard[Bastard
1981, Bastard 1982] para descrever os estadcs eletronicos de superredes com base no modelo de
Kane da dispersao “bulk” de seus materiais constituintes. Este modelo é valido quando os tltimos
tém seu gap no centro da zona de Brillouin e a parte periddica da fungao de Bloch em ambos os
materais é similar. O portador é, entio, descrito dentro da aproximacao de massa efetiva mediante
uma funcao envelope y(z) que varia lentamente (em escala atémica). Nesta descri¢do o problema
se resume a encontrar as condigoes de contorno que essas func¢oes envelope devem satisfazer nas
interfaces, que sao: continuidade simples das fungdes e continuidade de sua derivada pesada pela

massa efetiva da camada:

xa(z) = x8(z) (B.1)

Uodxa(z) 1 dxs(2)
palE.z) dz up(E,z) dz

onde u(E, z) é a massa efetiva dependente da energia que aparece no modelo de Kane

(B.2)

quando as relacoes de dispersao podem ser escritas da forma[Bastard 1989l

b K

= 20l B) (B:3)
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Figura B.1: Perfil de potencial de um segmento de uma superrede, constituida por uma seqiiéncia

infinita de pogos quanticos.

L hik
 2pp(E)

Para uma superrede com pocos (barreiras) de largura L4 (Lpg) (vide Fig.

(B.4)

B.1), a periodicidade presente requer que sejam satisfeitas as condigoes (B.1) e (B.2) para apenas
duas interfaces, levando a um sistema de quatro equacgoes lineares. Estas s0 podem ser satisfeitas
se 0 determinante da matriz associada ao sistema for zero, o que nos leva a relagao de dispersao

da superrede:

cos{gD) = cos(kal4) cos(kglp) — % ({ + é) sen(kql ) sen(kglg) {B.5)
com
ka  pslL) .
= . 3.
FT B ks o



onde g é o vetor da minizona de Brillouin da estrutura, [) é o periodo da superrede e
os k’s estdo definidos pelas eqs. (B.3) e (B.4). No caso de estados ligados dentro dos pogos, as
funcoes envelope da barreira se propagam evanescentemente, o que significa que kg é imaginario.

Fazendo kg = 155 nas equacoes acima, temos:

.1
cos(qD) = cos(kaL ) cosh(kglg) — l) (—{ + E) sen(k4l4) senh(xplp) (B.7)
com
o kams (B.8)
Ma KB

Os k’s carregam a informagao fundamental do sistema, a altura da barreira

que confina os portadores, definida para cada um deles como:

V.= AE. = QAE! (B.9)
Vi = AE" = (1-Q)AE" (B.10)

onde os AE,’s foram calculados com base nos 6 £’s do apendice A e estao listados na

tabela B.1.
Os niveis de energia dos pocos da superrede {que denominaremos A¢, A" e
M) sao calculados, para um @ fixo, usando o V; conforme as eqs. (B.10) e os valores para as massas
efetivas para cada banda®. Para tanto, fixamos ¢ para o centro da minizona e encontramos as

raizes da eq. (B.7) pelo conhecido método das secantes[Ruggiero 1987|. Variando @ e compondo

a energia das transi¢coes como:

Et‘j = E@ + 6E0 + )\fh + Aj, (B].Q)

ficamos com curvas das energias de todas as transigoes da superrede em funcao de @,

para um determinado ponto de alta simetria da minizona de Brillouin da estrutura. Estas curvas

*Embora o modelo inclua uma massa dependente da energia, o sistema InGaAs/GaAs nio apresenta nao-

parabolicidades marcantes, de modo que podemos usar as massas efetivas constantes listadas na tabela B.2.
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Tabela B.1: Diferencas de gap para buracos pesado e leve. Valores finais para V., V, e V|, apds a

determinagao do parametro de descasamento ().

| Amostra | AEF AEL V. Vi Vi
(meV) (meV)

QWC 80 | 227 136 | 1362 90,8 —10,0
' SLA 300 | 126 70 | 756 504 —56 |
SLA200 | 126 70 | 75,6 304 —56 !
' SLA100 | 126 71 | 756 504 —4.6
SLB 100 | 163 93 | 978 702 —48 |
PNA100| 126 74 | 756 504 —16

Tabela B.2: Massas efetivas utilizadas no calculo dos A’s.

Material m., mph rh

. (un. massa eletronica) |

GaAs 0,067 045 0,087

InAs 0,024 0,44 0,026
Ino12GaogsAs | 0,062 0,44 0,080
Ing16GaggsAs 1 0,060 0,44 0,077
| Ing.22GagrsAs | 0058 0,44 0,074
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Tabela B.3: Energias dos niveis confinados para cada amostra e cada tipo de portador, em meV.
Pode-se ter idéia da dispersao de minibandas comparando as energias de um mesmo nivel nos

pontos I' e 7. Alguns dos niveis n = 2 nao estao confinados.

 Xs | QWC 80| SLA 300 | SLA 200 | SLA 100 | SLB 100 | PNA 100
A(T) 401 8,7 21,6 31,4 10,9 31.4
| (%) | nd@ 9,1 24,2 69,1 73,7 69,1
M) 8.3 1,7 5,3 14,0 15,1 14,0
M(r) | nd 1,7 5,3 15.0 15,8 15,0
M) | 3.0 3.0 3.2 2,0 2,5 1,0
ATy | 1368 | 361 - - - -
A(r) | nd 33,1 69.4 - - -
MY | 323 6.6 20,8 - 59,1 -
Ni(r) | nd 66 | 207 46,3 51,8 | 463

(3) nao ha dispersao (pogo isolado).

podem ser comparadas com os valores experimentais de espectroscopia de modulagao para que
possamos nao so identificar as estruturas espectrais mas também determinar o  para a amostra.
Fixando ¢ na borda da minizona (¢ = n/D; D = L4 + Lp), repetimos o procedimento acima e
obtemos as Ej; de transi¢des de ponto 7. O célculo das minibandas para as amostras é obtido ao
se variar ¢ (mantendo fixo o @) final) desde k, = 0 até k, = v/D. Estes A(k,) podem ser vistos

em algumas figuras do capitulo [I. Os A’s calculados com os (}’s determinados estao listados na

tabela B.3.
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