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Abstract

In this work we investigated the optical and mmagneto-optical properties of mo-
dulation doped quantum wells. This study was performed by the use of pho-
toluminecence and photoluminecence excitation spectroscopy as experimental
technics. We developed a self-consistent calculation in order to obtain the ei-
genfunctions and eigenvalues for electrons and holes in these structures. We
have demonstrated that, in one of our samples, the density of the two dimen-
tional electron gas is reduced by a photoexcitation done with an energy bellow
de Al;Gay.:As band gap. We have also shown the existence of a deep ceuter,
with an energy 460 meV bellow the alloy conduction band minima, which was
associated to a substitutional Si atom in a Al site. We described this state
within the framework of the configurational coodinate model for deep centers.
The mechanism that causes the diminution of the electron gas density is rela-
ted to the existence of this deep level in the barrier that confine the electrans.
In fact. the generation of electron-hole pairs in the barrier , necessary to cause

the diminution of the carrier density in the GaAs well. is done thought this

deep center.



Resumo

Neste trabalho desenvolvemos um estudo, por meio das técnicas de fotolu-
minescéncia e excitagdo de luminescéncia, das propriedades oticas e magneto
oticas de pogos quanticos com dopagem modulada. Desenvolvemos um calculo
auto-consistente para a obtencao das autofungoes e autovalores de energia em
pogos com dopagem modulada. Estes estudos nos permitiram caracterizar de
forma clara que a densidade do gas bi-dunensional de elétrons, presente em
uma das nossas estruturas, sofre uma diminuicao quando a amostra é excitada
por {6tons de energia inferior ao “gap” da barreira de Al Ga,_;As que confina
ng portadores. Mostramos também a existéncia de um centro profundo na liga,
a uina energia de 460 meV, medida a partir do fundo da banda de condugao,
o qual fo1 associado a um estado gerado por um atomno de Si substitucional
no lugar do Al. Fste estado foi descrito em termos do modelo de coordenada
configuracional para centros profundos. A diminuicio na densidade do gas de
elétrons por nés observada esta relacionada i existéncia deste nivel profundo
na liga. De fato, ¢ este centro que permite a absorcao de luz no Al;Gaj_As,
mesmo para fotoexcitagao com energia abaixo do “gap”, processo necessario

a0 mecanismo que gera a diminuigao na densidade de portadores no pogo de

(GaAs.
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Capitulo 1

Introducgao

Este trabalho tem como objetivo fornecer uma contribuigiao ao estude das proprieda-
des oticas e magneto- oticas do sistema eletrdnico bi-dimensional que se forma nas
chamadas heteroestruturas semicondutoras (HETS) (1, 2, 3].Por heteroestruturas
semicondutoras entendemos um material, artificialmente produzido, o qual se forma
pela superposicido de camadas alternadas de semicondutores distintos.A figura 1.1
apresenta umn desenho esquematico da arquitetura deste tipo de malerial.

I'stas estruturas foram originalmente propostas por L.Esaki ¢ R.l'su
[4, 5] com o objetivo de se promover o estudo do tunelamento ressonante, ou trans-
missao ressonante, no transporte cletronico perpendicular is camnadas semiconduto-
ras [5].Na proposicio original foram escolhidos como base da IIETS o Arsencto de
Galio (GaAs) e o Arseneto de Gélio com Aluminio ( Al,Ga_,.As ), que formam o
ststema mais extensivamente estudado. A realizagao pratica destes materiais evoluiu
concomitantemente com o desenvolvimento e aprimorainento da YEpitaxia por Feixe
Molecular (MBE ) [6]. Esta técnica permite, em um ambiente de alto vacuo, um
controle rigoroso da espessura e da composicio das camadas crescidas, condigoes
necessarias a fabricacio das HETS. Neste trabalho nos limitaremos i discussao das
estruturas III-V de GaAs/Al,Ga,_ As.

Uma das primeiras observag¢oes experimentals, por Léenica atica, do su-
cesso na fabricagao de pogos quanticos de GaAs/Al.Ga,_,.As de boa qualidade, foi

feita em 1974. Neste trabalho 7], uma série de transi¢des entre estados confinados
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Figura 1.1: lleteroestrutura semicondutora formada pela superposicao de cama
das alternadas de semicondutores distintos. (s semicondutores 1 e 2 tem mesma

estrutura cristalina e “gaps” de energia diferentes.




no pogo de GaAs foram observadas por meio de espectroscopia de absorgao. Um bom
artigo de revisao, relatando a evolugao do campo de HETS em seus primeiros tem-
pos, € dado na referéncia [8]. Surgiram também diversos estudos [9, 10, 11,12, 13] do
confinamento eletronico em HETS por fotoluminescéneia ( PL ), e fotoexcitagao de
luminescéncia ( PLE ), técnicas que se tornaram padrao no estudo e caracterizaciao
destes materiais. Um exemplo da utilidade destas técnicas é na determinacao da
por¢do da descontinuidade entre oz “gaps” do GaAs e do Al,Gai_.As que se aloja
na banda de condugio {14]. A PL tem também sua aplicagio na avaliagio da qua-
lidade das estruturas. O estado da arte no crescimento de HETS nos fornece pogos
quanticos apresentando larguras de linha de fotolumminesceéncia entre 0,5 meV e 0,2
meV [13], dependendo da largura do pogo.Este fato indica, principalmente, uma
alta qualidade das interfaces entre as camadas que formam as HETS.Fstes materi-
ais, crescidos em diversas arquiieturas, formam a base de uma série de dispositivos
eletrdnicos, Oticos e eletro-oticos [15, 16, 17].

Ate 1978 a aplicacio de HETS a dispositivos envolvendo transporte
eletronico ficou muito limitada, devide a baixa mobilidade dos portadores obtida
até entdo.A partir da introdugao do conceito de dopagem modulada [18, 1Y] este
quadro se alterou intciramente.A Dopagem Modulada { MD ), conceito que discu-
tirermos com mais detalhe futuramente, permite a obtencio de um gas de elétrons
hi-dimensional ( 2DEG ), de alta mobilidade, confinado na(s) camada(s) de GaAs
de uma HETS.Estes sao os materiais base para a construcao dos transistores de alta
mobilidade eletrénica ( HEMT ), empregados como chaves rapidas e dispositivos
para operar em altas {requéncias [16, 20]. Estes dispositivos, embora considera-
velmente mals caros, superam cm performance o estado da arte em tecnologia de
silicio.

Estruturas com MDD abriram também possibilidades inteiramente no-
vas no que diz respeito ao estiudo das propriedades eletronicas de sistermas i
dimensionais contendo altas densidades de portadores. Até entao. estes estudos [21],
no que diz respeito a semicondutores. se limitavam basicamente a investizacio o
2DEG em superlicies e em MOSFET s de silicio.) novo caminho aberto pela M) se

deve ao fato de que o 2DF( fica espacialmente separado das impurezas iontzadas.



0O espalhamento Coulombiano por impurezas ionizadas é um fator pertubador para
o estudo dos efeitos gerados exclusivamente pela reducao da dimensionalidade do
sistema, e pela alta densidade de portadores.

Podemos tomar como exemplo o caso do Efeito Hall Quantico Integral
( QHE ) [22, 23].Embora tenha sido originalmente descoberlo em MOSFET s de
silicio (22], as HETS, principalmente os HEMT s de GaAs/Al, (Ga;_;As, se tornaram
padrao para o estudo do (QHE.A descoberta do Efeito Hall Quantico Fracionario
(\FQHE) [24, 25] 6 foi possivel devido a0 uso de dito sistema.

De particular interesse para nds sao os Pogos Quinticos com Dopagem
Modulada ( MDQW ).Nas estruturas tipo HEMT, mais usadas em cstudos de pro-
priedades de transporte, os elétrons do 2DEG e os buracos gerados por mein de
excitagao Otica, ficamn espacialmente separados devido ao campo eletrostatico in-
terno, inerente a este tipo de HETS Isto dificulta o estudo por meio de PL e PLE,
pois a superposicao entre as fungoes de onda dos portadores ( elétrons e buracos )
se torna pequena, dificultando a recombinacao entre eles. Nos MDQW a situacao é
bem diferente. (Js portadores que recombinarn estao na mesma regiao espacial, con-
finados pelas barreiras de Al (Ga,_, As, e formando um sistema altamente I)ropfciio a
realizagao de estudos sobre as propriedades oticas do 2DEG [26, 27, 28, 29, 30. 31].
Um dos efeitos mais interessantes diz respeito & renormalizagao do “gap”. gerada
pelos efeitos de muitos corpos, presentes devido a alta densidade do 2DE¢ nestas
estruturas [26, 29, 30, 31]. Existe também um bom numero de trabalhos teéricos
tratando de tals efeitos nos MDQW [32, 33, 34, 35, 36).

A aplicagdo de um campo magnético perpendicular ao plano do 2?DEG
gera uma profunda modificacao na estrutura eletronica destes sistemas.As sih-
bandas bi-dimensionais se desdobram em niveis de energia, os chamadoes niveis de
Landau ( LL’s ). Deste modo, o espectro de energia se torna completamente discre-
tizado. ¢ as transigoes oticas passainl a ocorrer entre as familias de L[ s peradas a
partir de cada sub-banda. A magneto-itica tem sido uma poderosa ferramenta para
a investigagao dos MDOW [37, 35, 39, 40, 41].

Outra questao, gque tem gerado grande interesse no campo de /LTS

baseadas no sistema GadAs/ Al Gay_, \s. diz respeito A incornoracio de Sina lea.



Para o desenvolvimento das estruturas com dopagem modulada de tipo n (n-MD), é
necessario que se obtenha um alto nivel de incorporacao de Si como atomo doador.
Desta forma, se torna fundamental ter esta incorporacio bem caracterizada, no
que diz respeito aos estados gerados no “gap” do Al.Gay_.As pela introducio do
dopante. A dopagem por 51 na liga, contrariamente ao que ocorre na GaAs, introduz
estados profundos no “gap” denominados centros DX [42]. A PL tem sido uma
ferramenta importante no estudo destes centros, e outros estados profundos também
associados & dopagem por Si (43, 44, 15, 46, 47].

A motivagao para a pesquisa que deu origemn a esla tese de doutoramento
veio de algumas dividas pendentes de um trabalho anterior, que forneceu subsidios
para a minha tese de mestrado [30, 48].Nesta ocasido, estudavamos os efeitos que
a excitagio otica tinha sobre as propriedades de emissao de MDQW’s Para tal,
fizemos um trabalho no qual se ohservava o espectro de PL, para vérias poténcias de
excitagao, e diferentes energias dos fétons incidentes sobre as amostras. Observamos
que, ao excitarmos as amostras com fotons de energia acima do “gap” da barreira.
a densidade do 2D)EG diminuia, quando a poténcia de excitacdo era aumentada.
Este fato, aparentemente contraditério. sera explicado com mais detalhe no capitulo
2. Estudamos também a origem de uma emissio, localizada acima da transicio
fundamental do pogo de GaAs. e que foi atribuida & recombinaciv entre elétrons
ocupando a segunda sub-banda de condugao { El ), e buracos pesados no nivel
fundamental de valéncia ( HHO ). Oportunamente discutiremos comn mais detalhe

tal estudo.

Durante o desenvolvimento deste trabalho serdo postos em evidéncia os
seguintes efeitos:

a - I'icara demostrado que a densidade do 2DEG sofre uma diminuicio. mesmo
quando excitamos a amostra com fitons tendo energia bem inferior ao “gap” da bar-
reira.

b - Ficard caracterizado que o nso da MPL para detectar pequenas alteracoes
no “gap fundamental ¢ altamente eficiente.

¢ - Uma nova linha de emissdo, relacionada a liga de Al,Gay_ As. sera posta

em evidencta. Fsta linha serd associada 2 um novo centro profundo no AL.Glay | As,



d - O mecanisno de diminuicao da densidade do 2DEG sera discutido e asso-

ctado a este centro profundo.



Capitulo 2

Pocos Quanticos com Dopagem

Modulada

2.1 Arquifetura da Estrutura

Os Pogos QQuanticos com Dopagem Modulada { MDQW ) sao estruturas de pocos
qudnticos convencionais, nas quats ¢ introduzida uma dopagem de tipo N (50 ) ou
de tipo P { Be ), de modo seletivo no semicondutor de maior “gap” de energia. No
sistemna (;aAs/Al,.Ga;_.As esta dopagem ¢ feita no Al,Ga,_;As.

Na figura 2.1-a mostramos o «que seria a estrutura tipica de ntm Poco
Quanticosimples. A super-rede, crescimento sequencial de camadas finas de GaAs/ALG,
. que precede 0 pogo quantico propriamente dito, tem o objetivo de fazer com que
as interfaces do pogo sejam o mais suaves possivel. Na figura 2.1-b representa-
mos a mesma estrutura com umna dopagemn uniforme. Neste caso, os portadores
gerados pcla dopagem ¢ as impurezas lonizadas ocupam a mesma regiao espacial,
fazendo com que, uma alta densidade de portadores, se dé as custas de nma bajxa
mobilidade. Fsta caracteristica esta associada ao cspalhamento Coulombiano pelas
impurezas ionizadas. Na figura 2.!-¢ mostramos a dopagem modulada (M1 ). Na
MD as impurezas sao insertdas apenas em uma determinada regiao da barreira. de
modo que a porgao dopada esteja separada do pogo. que contém o 2DL(. por uma

camada intrinseca [18. 19].Portadores gerados pelas impurezas difundiv-se-ao para
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Figura 2.1: Na figura a representamos a estrutura tipica de um poco gquantico sim-
ples. A figura b apresenta um pogo com dopagem uniforme e a figura ¢ um pogo com
dopagem modulada.() aumento da mobilidade. no caso do MDQW. vem do fato e

que purtadores e impurezas lonizadas Heam espacialmente separados.
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A g  EO= Energia do primeiro estado

E1 = Enargla do sequndo estado

8, = Nivel de Farmi

Figura 2.3: Ocupagao das sub-bandas bi-dimensionais e um MDQW. Mostramos
duas bandas ocupadas.Q Nivel de Fermi ¢ definido a partir do fundo da primeira
sub-banda.Consideramos bandas parabdlicas no plano XY, com curvatura dada pela

massa cfetiva de “Bulk”.



0 pogo até que o nivel de Fermi tenha se igualado em toda a estrutura. A figura
2.2 mostra o potencial que é obtido na situagao final de equilibrio. Note que, a
separagao de cargas gerada pela transferéncia de clétrons para o pogo, modifica o
potencial quadrado original. Este fato é de extrema relevincia e se manifesta . COMO
veremos , nas propiedades oticas da fIETS.

Como consequéncia da separagio espacial entre impurezas lonizadas e
portadores o espalhamento Coulombiano é muito reduzido. Isto se manifesta prin-
cipalmente na mobilidade a baixa temperatura [19]. Somos capazes portanto de,
introduzindo uma alta dopagem na barreira, gerar um 2DEG de alta densidade,
preservando a mobilidade dos portadores.

Na figura 2.3 ternos a representagao da ocupacio das sub-bandas em um
MD@W. Dependendo da dopagem, e da largura do pogo, uma ou mais sub-bandas
estardo ocupadas. Na figura 2.3 mostramos duas sub-bandas preechidas e definimos
grandezas importantes que seric usadas mais adiante. Vamos prosseguir com a

apresentacao das amostas usadas neste trabalho.

2.2 Descrigao das Amostras

As amostras usadas neste trabalho sio multiplos pogos quanticos com dopagem mo-
dulada assimétrica crescidos por MBE. As amostras | e 2 diferern apenas na dopagem
da barreira. Apresentam portanio a mesma largura de pogo, e densidades diferentes
do 2DEG. Na figura 2.4 estio representadas estas amostras. Nio mostramos a parte
correspondente ao “buffer” ¢ i superrede . Nos limitamos a apresentar a estrutura
correspondente ao pogo quintico com dopagem modulada assimétrica,

A amostra 1 ¢ formada pela seguinle sequéncia: Substralo semi-isolante
de GaAs:Cr, camada “buffer” de CaAs intrinseco ( GaAsid ). superrede 30 x 30 A
de Gadsi/AlysGag gedsi, A regiao dos MDQW ¢ formada por 15 periodos. (ada
peri‘mlo por sua vez ¢ formado por um poco de 200 A de GaAs:i. seguido de 156 A
de AlpseGanAsi . 35 A de AlpasGangaAs dopado com =1 ( 1.2 v 1088 o )
Ainalmente 400 A de AlaasGaggiAsi. A densidade e mobilidade do 20867 mmedidos

AT por Efetto Hall sao. respectivamente. 1.8 x 100 =2 0 5.5 < [0 21—t U



L gy ——> Largura da reglio dopads ds barroirs.

Lyy —= Espagamento de AlGaAs nio dopado & esquerda.

Lp5 ———== Espacamento de AlGaAs nio dopado 4 dirsita.

Ly ——= Largurs do pogo.

AMOSTRA 1 AMOSTRA 2 AMOSTRA 1} AMOSTRA 2
- L 8 -3 8 -3
Ly =55 4 |

25 A ||Dopagem de si 12x 10 e |1.2x 10" em
Lpy=400 A |Lpy= 400 A
Lyy=185A |[ = 215A
L, =200A |, = 200A

17 - -
Densidade Nominal |4.8 x 10 1cn12 25x 1’01 1cm2

Figura 2.4: Arquitetura das amostras | ¢ 2. Mostramos apenas a regiao correspon-

dente ao MDQW. As amostras diferemn basicamente na concentracio do 2DEC.

A amostra 2 tem estrutura semelhante a da amostra anterior, com al-
teragao apenas na regiao dopada da barreira. A sequéncia que precede o crescimento
dos pocos é a mesma. A regiao dos pocos tem a seguinte esteutura: 15 periodos
de um poco de 200 A de CaAsi seguido de 215 A de AlogeGaggedsi - 20 A de
Alo.asGanesAs dopado com St ( L2 x 10 emn™ ) e 400 A de Al agGlangrAsi. A
densidade ¢ mobilidade do 2DLG, medidos a 77 K. por Efeito Hall sio. respectiva-

mente. 2.5 x 101 em~4 0 2.7 1 10% erpfV sl
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2.3 Efeito da Excitagao em MDQW

Neste momento € conveniente que fagamos uma discussao sobre o trabalho que moti-
vou a pesquisa que deu origem a esta tese de doutorado.Estavamos interessados em
determinar qual o efeito das condicoes de fotoexcitacao, energia do féton incidente
e poténcia de excitagao, sobre a PL de n-MDQW's. Basicamente dois efeitos foram
postos em evidéncia:

a - Em ambas as amostras se observava um deslocamento do pico de PL,
relacionado a transigao fundamental do pogo , em diregdo ao azul ( altas energias ),
quando a poténcia de excitagio era aumentada.

b - Na amostra | ocorria uma profunda modificacao no espectro de PL quando
se fazia a excitagao com f{otons tendo energia acima do “gap” da barreira.

A figura 2.5 mostra a posicao do pico de PL, correspondente a transicao
fundamental do n-MDQW, em fun¢ao da poténcia de excitagio, por {6tons com
energias de 1,91 eV ( laser Kr* ) e 2,41 eV ( laser Ar* ).Podemos observar que em
ambos 03 casos O deslocamento para o azul se manifesta. No caso da excitagao com
o laser de Ar*| estamos excitando bem acima da barreira, que tem um gap de 2,01
eV. Com o laser de Krt, embora estejamos abaixo do “gap” do Alns4Gagesds, o
coeficiente de absorgdo na barreira ¢ nao nulo. Fste deslocamento para altas energias
foi interpretado em termos” de uma diminuicao na densidade do 2DEG [30, 48]. O
mecanismo que gera esta diminuigao esta representado na igura 2.6, Fotons de
energia hv.; absorvidos nas barreiras da estrutura, geram pares e-h. Devido ao
campo eletrostatico interno , inerente a este tipo de HETS, os buracos sao arrastados
para 0 pogo de GaAs, enquanto que os eletrons fotogerados se dirigem para a regiao
da barreira que contém as impurezas ionizadas. Deste modo, o potencial particular
destas amostras, nos fornece um mecanismo de injegao de buracos nas camadas
de GaAs do n-MDQW. Estes buracos se recombinam com os elétrons do 208
diminuindo a densidade de portadores no poco [49. 30].

No que diz respeito a alteracao do espectro de PL. no caso da amostra, 2
nao existe nenhuma mudancga significativa quando alteramos a energia de excitacao.

() mesmo nao sec aplica 4 amostra 1. Na figura 2.7, estao representados os espectros
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Figura 2.5: Posicao do pico de PL (transi¢io fundamental) em func¢io da poténcia

de excitagio, para a amostra 1, com iluminagdo por lasers de Art e Kr+.

de emissao da amostra 1, para as duas excitacoes ( Kr* e Art ). A modificacio
é profunda. O pico chamado de QW esta relacionado a emissio fundamental , a
qual se di pela recombinacdo entre elétrons que ocupam a primeira sub-banda de
condugao, e buracos que ocupam a primeira sub-banda de buracos pesados, transicao
que denominamos K0 - HH0 . O pico D foi , no trabalho anterior , relacionado a
uma transigao ocorrendo enire a segunda sub-banda de elétrons ¢ a primeira dec
buracos pesados, que denominamos E1-HHO . Esta transi¢ao , que a principio scria
proibida por paridade , ocorre devido a deformagio do potencial quadrado original
pelo campo eletrostatico interno, criado pela dopagemn modulada. Observamos uma
total inversio na intensidade relativa de QW e D. A emissio D se torna mais intensa,
quando a excitagio ¢ feita com fétons tendo energia superior ao “gap” da liga.

Os nossos objetivos em dar continuidade a esta pesquisa foram , funda-
mentalmente, os de verificar, de maneira inequi‘vnca, a origem <o pico D e de estudar
como a PL se comportaria para excitagio bem abatxo do “gap” da liga , avancando

no estudo deste sistema com a aplicagio da PLE e da magneto- dtica. Fra obje-
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Figura 2.6: Mecanismo pelo qual a densidade do 2DEG é diminuida pela peracao de

pares e-h na liga que forma a bharreira.
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Figura 2.7: Espectros de emissdo da amostra ] sob excitagiao por lasers de Art (

241 eV ) e Kr* ( 1,91 eV ). Note a profunda mudanca na intensidade relativa de

QW e D.



tivo também procurar uma tnedigido direta da diminuicdo da densidade do 2DEC,
gerada pela fotoexcitagio de alla inlensidade. Querfamos também desenvolver um
programa para o calculo das autocnergias dos portadores no pogo, e das probabi-
lidades de transi¢do entre os diversos estados, pretendendo com isto determinar o
grau de quebra na simetria das fungdes de onda devido & deformacio do potencial

que confina os portadores.
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Capitulo 3

Parte Teorica

3.1 Calculo Auto-Consistente do Potencial e dos

Niveis de Energia em MDQW’s

Vamos descrever o método utilizado para o cilculo das autofuncoes ¢ antovalores
de energia dos portadores, elétrons e buracos, submetidos ao potencial de vm n-
MDQW. Este potencial ¢ formado pela superposigio do potencial quadrado do poco
quantico, 0 qual chamainos de Vy, ¢ do potencial eletrostatico ,gerado pela separacao
espacial de cargas, que se da em dita estrutura. O potencial quadrado é determinado

fundamentalmente pelos seguintes parametros:
- Largura do pogo de GadAs ( L, ).
- Largura das harreiras de Al,Gai_.As ( Ly )
- “Gap” de energia da barreira, o qual é determinado pela porcao de aluminio
na liga ( r ).
- Proporcao da descontinuidade entre os “gaps” do GaAs o do Al Tn,_,As
{ A E,; ) que se aloja na banda de conducao ( A E. ). € na banda de valéncia
(A E ).
Na figura 3.1 temos representados alguns destes pardmetros.

() potenciai eletrostalico yue se superpoem ao potencial quadrado. de

modo a {ormar o potencial final depende de:

- Distaneia entre a regiao dopada da barreiea ¢ o poco de Ga s, Sea dopagen



EAIGIAI %ﬂs

Figura 3.1: Representagdo de alguns paradmetros usados no calculo.Veja também as

figuras 2.2 e 2.4 para outros detalhes.

nao for simétrica, como é o nosso caso, a distincia a direita do pogo scra

diferente da distancia a esquerda do pogo (figura 2.4).

- Concentragdo de doadores { Ny ) na repido dopada da barreira.

- Concentracao bi-dimensional de portadores no poco de GaAs (N, ).

- Distribuigao espacial dos clétrons na camada de GaAs. Fsta é determinada

pela fungio de onda eletrénica { fungio envelope ).
As distincias entre 0 poco e a regido dopada, e Ny, sao delerminados no crescimento
das amostras. A concentragdo de portadores no pogo fol, no nosso caso, medida
por efeito Hall. Por razdes que veremos mais adiante, usamos também densidades
extraidas das medidas de PL e PLE.
A distribuigdo espacial de cargas que, determina o potencial eletrostatico,

é dada pela seguinte expressio:

plz) = pa(z) + a(=) (3.1)
o(z) = 3 —eNlihi(2)[? (3.2)

onde:
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- pa(z) & a densidade de cargas gerada pelas impurezas ionizadas.

- 0(z) é a densidade gerada pelos elétrons que se transferiram para o poco.

- N} € a ocupacao da sub-banda de indice i.

- 1 & a autofungao de energia ( fung¢do envelope ) associada i sub-banda de
indice i.

A densidade total de portadores no pogo ( N,) é dada por:
Ny=3ON, (3.3)

Em um sistema bi-dimensional ( 2D ) cada sub-banda tem uina densidade
de estados (nimero de estados por unidade de area por unidade de energia ) n, =
r—h}, onde m* ¢ a massa efetiva associada ao portador em questio, e onde ja se inclui
a degenerescéncia de spin. Deste modo, tendo a densidade total N,, ¢ a autoenergia
de cada nivel do pogo, podemos determinar o nimero de sub-bandas preenchidas,
e a ocupagdo N' de cada uma delas. Tendo em mios esta informacio, acrescida do
conhecimento das autofungdes de energia, determinamos o(z).

Podemos notar que o potencial total depende, através do termo ele-
trostatico. das autofungdes de energia.O programa de calculo deve. portanto. ser
feito de modo autoconsistente, e esta organizado da forma que se segue. Partimos
do potencial quadrado ¢ calculamos as autofuncoes e autovalores de energia. Dis-
tribuimos os elétrons nas sub-bandas e, com as antofuncées ern maos, calculamos a
largura das camadas ivnizadas a esquerda e a direita do poco. (leramos um novo
potencial, o qual sera usado como ponto de partida para um novo ciclo de calcuios.
Repetimos este procedimento até obtermos a convergencia, que ¢ testada pela com-

paragao entre os valores da autoenergia da primeira sub-banda obtidos em ciclos

Potenci_'mw T Autofuncdes |
Total *— | de Epergia

consecutivos.




Potencial o | Antofuncies de | | Preenchimento
Quadrado Energla dus Bandas

" Potenciai Teate de J

| Convergide | |Autoconsisténcia

!

Autofuncoes « Autovalores
de energia

T

Cilculo do -
MNovo Potencial

I fundamental no caleulo que seja feita a exigéncia de que o nivel de
Fermi seja uniforme ao longo da estrutura. Fsta condi¢ao aparece no calculo do
potencial eletrostatico, conforme veremos futuramente.

Nosso trabalho estara associado a solug¢ao da equacao de Schrodinger, se-
paradamente para clétrons, buracos pesados e buracos leves, ou seja, trabalharemos
com portadores livres, de massa efetiva m*, sujecitos ao potencial do n-MDQW. A
equagdo que devemos solucionar € portanto:

—h* 2
2= dz?|

Do) + V(2 )m(2) = Lpifn(z) (-3.4)

onde:

Viz) = Vo + qé(z) {3.5)
“!2 el
O "N(to) (3.6)

sendo que p(z) esta definido pela equagao 3.1 . Supomos idénticas as constantes
dielétricas dos dois matenas, tomada como & = 12,6. Na defini¢ao do polencial
superpomos o potencial quadrado do pogo Vi & o termo eletrostatico qao(z).
Nossas amostras sao formadas por multiplos n-MWDOQ W s.Como as bar-
reiras sao espessas {040 A ) consideramos os n=-MDOQW’s como sendo isolados. de
modo que o calculo e feito tomando-se a estrutura mostrada na tigura 3.2. As repgioes

I ¢ 3 contém a porgao dos doadores que se womzaram transierindo elétrons para o
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Figura 3.2: Estrutura com base na qual o cdlculo ¢ feito, ¢ a distribuicao de cargas

noe n--MDQW, com apenas uma sub-banda ocupada.
poco. Islas regides possuem una densidade de carga dada por:

Mz)=eN; (3.7)

onde Ny ¢ a concentragio de doadores em atomos por em®. A regido 2 contém apenas
0s eléirons que se transferiramn para o pogo, ¢ possui uma densidade de cargas o(z)
dada na equagao 3.2 . Na figura 3.2 mostramos também o panorama da distribuicao
de cargas na cstrutura . Nesta figura assumimos apenas uma sub-banda ocupada.
0 campo elétrico E(z) é caleulado pela seguinte expressio:
mn=_/“”” (3.8)
—z; KED

(=) = E(z5) = 0 (3.9)

O potencial eletrostitico é calculado a partir do campo elétrico ¢ ¢ dado por:

o(z) = _/ E(:)dz (3.10)

N
)




®(zy) = 0 (4.11)

tanto o polencial eletrostatico, quanto o campo elétrico sio calculados, por inte-
gragao numerica, sobre uma grade de 300 pontos definida entre -z; ¢ z;. Podemos
notar que o3 pontos -7; € 75 nao 830 parametros de entrada do programa. Esles dois
pontos, que determinam a regido dopada que se jonizon em cada lado da estrutura,
sao calculados pelo programa impondo-se duas condigoes:

- ¥i{z1) = E(z3) = 0 0 que nos levara 4 expressao:

(Zs— Za)+ 2 = —2E (3.12)
D
na qual oy ¢ a densidade de carga total do 2DEG e pp é a densidade de carga na
regiio das impurezas lonizadas.
- ®(—z,) = ®(z5). Esta condigio surge devido i imposigio de que o nivel de
Fermi seja uniforme ao longo de toda a estrutura.
() método empregado para a solugio da cquagio de Shrodinger, tem
como base a integragao desta equagdo pelo método de Numerov [50]. Consideremos

a equagao diferencial:

U = F(z,¥) (3.13)
No nosso caso:
Fz,W) = Q)T (3.14)
Pt
Q=)= S (V(z) - ] (3.15)

No método de Numerov, ¥(z) é calculado ponto a ponto na grade em que foi divi-

dida a regido do etxo z de nosso interesse. Isto & feito de acordo com a expressao:

[2 + ;thn]wn - [1 - f;; Qn—l]q’n—l

I — ?;Qn&l

Yoy = (3.16)

Nesta equagao h € o inlervalo entre os pontos da grade, ¢ o sub-indice n indica o
valor da funcao no enézimo ponto da grade. A questao que surge quando utilizamos
este métado é como encontrar a energia [, que aparece na definiciao de Q(2) na

equagao 3.16, para a qual ¥(z) é um estado estacionario. Sabemos que W(z) é
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uma fungao que decai exponencialmente nas barreiras. Logo, partindo da esquerda
com ¥, , ~ (), prosseguindo ponto a ponto com o cilculo, passando pelo poco,
e continuando pela barreira direita, devemos obter uma fungio que, nesta ultima
regldo, decala exponencialmente a zero. Na figura 3.3 mostramos trés “funcoes de
onda”, para um pogo quadrado de 200 A, com barreiras de 300 meV, calculadas
para trés energias: fig, que € a energia do primeiro estado ligado do pogo, ¢ duas
outras, Ey+ A e Ep— A, uma acima e uma abaixo de ;. Notamnos o comportamento
“rutm” das fungdes, nao associadas a um estado estacionério, na barreira direita. Na
pratica, para determinar F,, fazemos a exigéncia de que a fungao Gy = |y — Wy,
onde ¥, ¢ a fun¢ao de onda no ponto imaal a partir do qual se faz a integragio, e Wy
o valor da funcéo no ponto final, apresente um minimo. Na figura 3.4 ¢ mostrado um
grafico de (7i; em fun¢do da cnergia k.. Notamos claramente os minimos associados
a energias de estados estaclonarios.

O método descrito se mostrou bastante eficiente e ja foi empregado com
sucesso no calculo de outras estruturas.

Mostramos a seguir os resultados dos calculos para nossas amostras. Os
parametros de entrada do programa sao: a densidade do 2DEC, os pontus Zy, Z3
e Z,, a densidade, em atomos por em?, de doadores na regido dopada da barreira,
e a concentragio de aluminio na barreira. As massas efetivas para elétrons ( ] ),
buracos pesados ( rn}, ) e buracos leves ( m}, ) sdo tomadas da referéncia [14], e sa0
0,067 mg, 0,34 my ¢ 0,09 my, respectivamente. Como parametros de alinhamento
de bandas, utilizamos os valores: 60 % da descontinuidade entre os “gaps” do (GaAs
e do Al,(Ga,_,As sc aloja na banda de condugao e 40 % na banda de valéncia.
Na tabela 3.1 mostramos os resultados correspondentes aos dois primeiros niveis de
energia para elétrons, buracos leves e pesados. Mostramos apenas os valores relativos
ao calculo feito para a amostra 1. Devido a pequena diferenga entre as estruturas
da amostra 1 e da amostra 2 os valores, para uma determinada densidade, sio
praticainente indénticos para as duas amostras.Foram feitos calculos para diversas
densidades. A densidade de 4.8 x 10" err~? & a nominal da amosira | ¢ a de 2.5
x 10Mem=? a da amostra 2. Na [figura 3.5 mostramos o potencial autoconsistente

final, correspondente a uma densidade de 7,5 x 10" ¢rn=2. Nesta figura definimos
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Tabela 3.1: Autoenergias dos dois primeiros estados ligados para elétrons ( E0, E1),
buracos pesados { HIO0, HIIl ) e buracos leves ( LHO |, LH1 }.A densidade nula

corresponde ao pogo quadrado. As energias estao dadas em meV.

N, FO | Bl | HHO |, HHI | LHo | LI
0.0x10" em=2 || 10,71 424 ] 24 | 94 | 78 | 311
1,8x10%em~2 | 87 | 38,6 3.8 | 126 | 96 | 34,8
2.5x10Mem=2 | 80 | 37,3 | 42 | 13,7 | 10,1 | 36,1
3.2x10%em=? | 7.3 136,01 46 | 146 | 107 | 374
48x10tem? | 57 | 330 53 16,6 | 11,8 | 40,0

59x10Mern=2 | 47 | 31,1 | 58 | 17,8 | 12,5 41,7
7.5x10%em=2 | 3,5 [ 28,9 6,24 | 19,1 | 13,2 43,5

também a referéncia de energia em relacdo & qual estdo dados as autocncrgias dos
portadores no pog¢o.As energias na tabela 3.1 sao dadas em meV.Nas tabelas 3.2 e
3.3 mostramos o valor das integrais de superposi¢io entre as fungdes de onda para
as mesmas densidades dadas na tabela 3.1.

Na figura 3.6 mostramos as densidades de probalidade para elétrons ( £0
e E1 ) ¢ buracos pesados ( HHO ) que foram calculadas para a densidade de 7.5 x
10 erm 2. Devido a assimetria do potencial { vide figura 3.5 ) elétrons ocupando EQ ¢
buracos de HHO tendem a se posicionar em lados opostos do pogo, conforme pode ser
observado na comparagio entre as densidades de probabilidades mostradas. Isto sc
reflete nas integrais de superposicio que mostramos nas tabelas 3.2 e 3.3 .Nao vamos
neste momento nos estender na discussao destes resultados. Note que a superposicao
entre E1 e HHO deixa de ser uula, mas mantém um valor baixo, mesino para a
densidade mais alta.

Passamos a proxima sessao onde trataremos de alguns dos efeitos oriun-
dos da aplicagdo de nm campo magnético paralelo 3 direcao de crescimento das

amostras, ou seja, perpendicular ao plano do 2DEG.
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Figura 3.5: Potencial antoconsistente obtido para nma densidade de 7.5 x 10" em %
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Tabela 3.2: Integrals de superposicao entre as funcoes de onda de clétrons ¢ buracos

pesados para diversas densidades. A densidade nula corresponde ao pogo quadrado.

N, (EQIHHO) | (E0lIT1L) | (E1|HHO) | (EA[HH1)
0,0x10 1 em 2 0,"}"}8_ - 0,000 0,000 0,993 "
1 8x10%em? | 0,977 0,12 0,16 0,093
25x10%em=2 | 0967 | 016 |  0.19 0,949
32x10Mem=2 | 0957 | 017 0,21 0,935
4.8x10Mem-2 || 0,037 0.18 0.24 0,910
5.9x10Mem=2 | 0,925 017 | 02 | 09
1,5x10" em™ | 0,91 | 0,17 0,26 0,88

Tabela 3.3: Integrais de superposicao envolvendo elétrons e buracos leves para di-

versas densidades. A densidade nula corresponde ao pogo quadrado.

N, (EQILHO) | (E0ILIL) | (EVLHO) | (K1ILH)
0,0x10 em == [ 0 U l J
1.8x10Mem=2 | 0,995 0,08 0,00 0,994
25x10Mem=2 | 0,992 0,11 o0l | 0989
3.2x10M ern—= (),988 .l'-l, 1 3 0,14 _lﬂ)ésﬁl_
48100 em=2 | 0978 | 005 | 017 0.974
5.0x10Uem=2 | 0971 | 017 1 049 0,970
75x101 e~ | 0.963 0.18 0.21 096
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3.2 Sistema Bi-Dimensional Sujeito a um Campo
Magnético Perpendicular ao Plano de Cres-

cimento.

3.2.1 Niveis de Energia

Seja um sistema 21) localizado no plano XY, e submetido a um campo magnético

—

B
B = Dok (3.17)

Escolhemos o calibre de Landau para o potencial vetorial magnético 4 dado por:

A=—By1 (3.18)

0 hamilloniano do sistema ¢é dado por [23, 51]:

—

M=—(F+ EE)* + gunS.B (3.19)

ky

2m*
onde:

- " é a massa cfetiva da particula.

- P é o momento cinético.

- ftg € 0o magnetron de Bohr.

~Féo spin da particula.
O segundo termo que aparece na equacdo ¢ o termo devido ao spin da [,Ja.rt,i’r:.ula &
sera desprezado por nds. I[sto se justifica pelo {ato deste termo representar, para
eletrons no (aAs, apenas cerca de 1,4 meV para nin campo de 10 Teslas. Tomando
o hammilloniano anterior na representacio |7 = oblemnos:
hz [ 1 (_) ECB() s, = 1da - :
H=—— |55 )+ -5 {13.20)
: (2 dz he f)y) 1 Oy }

que pode ser colocado na forma:

Rl 8  eBy \© 92 B
H= ST T 5 3.21
2rns [(z dr  he y) y? (3.21)
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Adotando uma solugao do tipo:
Vo exp (i, z)p(y) {3.22)

somos levados & seguinte equacao de autovalores ¢ autovetores:

TR L 0 Y 2
wor [ 9 (._ ) T -
5 [ 5 T\ IK; ) | wly) = Lely) (3.23)
W, = ‘J'{;“ (3.24)
mo
. h,(:
[J = — 0o
Do (3.25)

que pode finalmente ser escrita como:

v 7 Tn‘w{z (y - lzf\r:c)z

e W)= 390
2rn* Ayt + 9 ¢(y) ¢(y) (3.26)

que ¢ justamente a equagdo do oscilador harmanico centrado em ¥V = [2K,. As

auntofungoes de energia serao fungoes do tipo:

Vo (T, y) = Cexp (i Kox) o (y — PK) (3.27)
com autovalores de energia dados por:
] Y
EU..‘.‘; = (!/ -{- ‘)) hwr' (3.28)

onde @,(y') s&o as autofungoes do oscilader harmonico. Podermnos notar que os
autoestados dependem de K e de ¢ enquanto que as autoenergias apresentam de-
pendéncia apenas no niunero quintico v.Os autovalores de energia sio portanto

degenerados sendo que a degenerescéncia sera dada pelo nimero de valores possivels
de K,.

3.2.2 Degenerescéncia dos Niveis

sejam L e W as dimensaes laterais de nosso sisterma 2D,
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L X

Vimos anteriormente que as autolungoes sao osciladores harmonicos cen-
trados em Y = [*K_ segundo a direcdo y ¢ ondas planas scgundo a direcio x. Fm
vista disto somos levados a fazer a exigéncia de que Y seja tal que os osciladores

estejam contidos dentro dos limites de nosso sistema 2D, Esta condicho se cxpressa

COIma;
<Y <W (3.29)
gerando uma restrigao para A, dada por:
w
0< K, = 7 (3.30)

Tendo esta restrigdo em maos impomos condigdes de contorno periddicas segundo a

dire¢io x oblendo:

W, (zy) = Con e+ Ly) = K, = (3.31)

onde q é um numero mteiro. Desta relagio extraimos que o mimero de valores
permitidos para K, entre 0 e 'f I
LW
N = (3.32)

2rl2

ou seja, obtemos inalmente que a degenerescéncia de cada um dos niveis de Landau
em termos do nimero de estados disponiveis por unidade de area é dada por:

e

he

g = (3.33)

Observamos portanto que cada um dos niveis de Landau é altamente degenerado.
Cada mivel comporta g = 2,418 x 10" portadores por em? para cada Tesla de

CAILpo Inagnetico.
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Tendo em vista o exposto acima, podemos descrever como se comporta
o nosso sistema 2D sob a agao do campo magnético.Para campo nulo, o espectro
de energia é formado por umna série de sub-bandas bi-dimensionais, cujo nimero &
ditado pela quantidade de estados ligados no pogo de GaAs. Estas sub-bandas sio
parabolicas, com curvatura dada pela massa efetiva do portador. (O fundo de cada
uma das bandas coincide com a energia de um dos estados ligados no pogo.Com a
aplicagdo do campo magnético, cada uma das bandas se desdobra em uma familia
de niveis de Landau espacados de hw,.Cada nivel de Landau tem a capacidade de
“armazenar” 2,418 x 10! portadores por em? para cada Tesla de campo magnético
aplicado, Representamos na figura 3.7 uma sub-banda 2D, contendo um 2DEG e
cuja densidade é determinada pela posigio do nivel de Fermi e o, Inedido a partir
do fundo desta banda.Mosiramos os niveis de Landau nos quais esta sub-banda
s¢ desdobra quando um campo magnético B = Hok é aplicado sobre a estrutura.
Vamos agora tecer algumas consideracoes sobre a “dinamica de ocupacio” dos niveis
de Landau ( LL ) em [ungdo do campo magnético.

A densidade de estados ( numero de estados por unidade de drea por
unidade de cnergia ) de uma banda parabélica 21D é dada, considerando-se a dege-

nerescencia de spin, por:

»

m

Tn = -y

Sabemos que os LL’s estdo separados por uma energia igual a hw.. Multiplicando-se

(3.34)

a densidade de estados da banda 2D |, pela separagdo em cnergia entre os LL7,
obtemos exatamente o nimero de estados por unidade de area englobados por dois
LL’s consecutivos. Este valor é:

*

™m ~eB "
mh-’.ﬂc = 2‘7—': = ZT]H (‘;‘}5)

Justamente a degenerescéncia do nivel de Landau, onde j4 se considera a degene-
rescencia de spin, que duplica o valor obtido na equacao 3.33 . Ou seja, quando
uma sub-banda se desdobra em LI, um determinado nivel, digamos o de v = 5,
e capaz de acomodar exatamente os portadores que ocupavam os estados da banda
2D compreendidos entre o L de v = 5 e o nivel anterior, ou seja, 0 de v = 4.

Trazemos este [ato graficamente na figura 3.7. Tendo preenchido o LL de v = 0 com
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restantes nesta banda. Chamamos de e50 a energia do ultimo estado veoupado, me-
dida a pastir do fundo da banda 21).Note-se que a medida que 3 tende a zero £ 70
tende ao Nivel de Fermi a campo zero. Seguindo a figura 3.7, 0 LL de v = | acomo-
dara os elétrons do intervalo a, o de v = 2 08 do intervalu b, e assimn por diante até
que todos os portadores estejamn acomodados. Para a situagio mostrada, na qual
0 €z se localiza dentro do intervalo e, o LL de v == 5 estd parcialmente ocupado.
Quando o camnpo magnético for tal que o LL de v = 4 coincida exalamente com
€f0, 0 LL de v = 5 cstara completamente desocupado, e o de v = 1 integralmente
preenchido. Para um campo suficientemente elevado todos os elétrons estarao aco-
modados no nivel fundamental de v = 0.E bom frizar neste momento que o Nivel de
Fermi ( ¢; ) real coincidira sempre com o uitimo LL ocupado, j& que, entre niveis de
Landau, nio existem estados acessiveis. Na figura 3.8 mostramos a representacao da
dependéncia de ¢; com o campo magnetico. Consideramos a situacao 1deal descrita
acima, ou seja, temperatura igual a zero Kelvin e densidade de estados representada
pot uma funcao delta.

O que ocorre fundamentalmente é que ¢; fica “ligado” a um LL até o
momento em que esle se desocupa. Neste momento ¢; se desloca de modo a coinci-
dir comn o nivel de nimero quantico imediatamente inferior. Fsta mesma analise é
valida para as sub-bandas de valéncia sendo que buracos leves e pesados dao, cada
um, origem a umna [amilia de LLs, que se deslocam com o campo de acordo com
hw, calculado para as massas efetivas destes portadores. Notamos que fiwo,. & inver
samente proporcional 4 massa eleliva do portador. Buracos pesados se deslocam
portanto bem menos que buracos leves e elétrons,

Tendo exposto alé este momento os aspectos tedricos fundamentats que
utilizaremos na analise dos resultados passamos a fazer uma desericio dos métodos

experimentais utilizados durante o desenvolvimento deste trabalho.



Figura 3.7: Banda 2D sc desdobrando em niveis de Landau.
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Figura 3.8: Dependéncia do nivel de Fermi com o campo magnético.
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Capitulo 4

Descrigao dos Métodos

Experimentais

4.1 Fotoluminescéncia

O nome [otoluminescéncia ( PL ) resume o seguinte sipnificado: emissao de luz
( luminescéncia ) induzida pot fotons. Um determinadoe material, em resposta i
incidéncia de fétous sobre cle, emite luz. Como veremos a seguir, uma séric de
informagoes a respeito do material podem ser obtidas a partir da andlise das cara-
teristicas da radiagio emitida. A emissio de luz pelo matertal ¢ o nltimo estigio
de uma cadeia de trés processos basicos: Absorcao da luz, relaxacao dos portadores
gerados o recombinagdo radiativa destes portadores.

Resumimos na figura 4.1 os aspectos fundamentais relacionados a FL.
Imaginamos umn [6ton com energla Av,,, superior & do “gap” do GaAs, incidindo
sobre 0 material e sendo absorvido. A absorgio se da pela geracio de um par elétron
buraco ( e-h ). Como se exige a concervagio de K esta transicio se da verticalmente
no espago de momentos, tendo em vista que o momento do (6ton & desprezivel em
relagio ao momento cristalino. Por este processo o semicondutor é levado a um
estado excitado. Tanto o elétron gerado na banda de conducao { B¢ ) quanto o
buraco gerado na banda de valéncia ( BV ) possuem um excesso de energia em

relagao ao estado fundamental das respectivas bandas. O primeiro passo em busca



B . e - e

(*_ @ BC

AAAN- EX ~_EX

/ ® @ ®

T M BC—= Banda de condugso
o EX — Estados Excildnicos
BB —= Banda Bands

1P —=Impurezas ou Deleifos

Figura 4.1: Representagao grifica dos aspectos fundamentais relacionados ao pro-

cesso de PL.

do equilibrio ¢ a relaxagio intrabanda por emissao de {énous Otilcos ¢ aciisticos. Isto
se dd até o momento no qual o elétron atinge o fundo da BC e o huraco o topo
da BV. O passo final corresponde a perda do excesso de encrgia correspondente ao
“gap” do semicondutor. Isto se di pela recombinagdo radiativa do par e-h, ou por
processos nao radiativos. A recombinacgio se dard verticalmente em K. ¢ podera
ocorrer dirctamente entre portadores ocupando o minimo de energia das respecti-
vas bandas, ou precedida da captura do portador por estados que, eventualmente,
esi¢jam presentes, por influéncia de impuresas e/ou defeitos, no “gap” proibido do
material. No primeiro caso, obtemos uma medida do “gap” fundamental ¢ no se-
gundo caso. seremos capazes de obter informagoes a respeito da encrgia de ligacio
dos estados gerados por impurezas e/ou defeitos. Na discussio feita acima despreza-
mos cotnpletamente a interagio Coulombiana existente entre os portadores gerados.

Esta interagao ¢ fundamental e se manifesta de forma bastante acentuada, principal-
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mente a baixa temperatura. A atragio Coulombiana entre o par c-h age no sentido
de formar um atomo hidrogenoide, o qual denominamos exciton [52], e que corres-
ponde a0 verdadeiro estado excitado do semicondutor. No caso de bandas esféricas,
como para o GaAs, no ponto I' ( K=0 ), nas vizinhangas do “gap” [undamental,
o problema da interagio e-h se reduz, formalmente, ao de umn dtomo hidrogenoide.

0O estado exciténico ¢ descrito pela fungio de onda;

B0 (7)) = VIEXP(K.R)pn(F) (4.1)

onde:
s MLTe + LT, ‘
R=s ———= (4.2)
Ty + mj
F - FE — 7:.}]_ (4'3)

—
b

.[\ = Eﬁ + Eh (4‘4)

A exponencial 4.1 representa o movimento do centro de massa e ¢, (7) satisfaz a
seguinte equacao de Shrédinger:

_ﬁ? ; t‘""

{Tz,;: V- ﬁ} Gu() = () (45)

o byl (4.6)

pooo= — 4.6

mI ooy '

O raio de Bohr ay é substituido pelo raio do exciton a, = HER . e 0 espectro de

energia resullante ¢ dado por:

- flzf\"!
EoAK) = Ba + "—)M + o, (4.7)
M =l +mj (1.8)
e
n = T 4 4.9
¢ 2R epTe? (4.9)

O processo de recombinagio neste caso se dara pela dissociacio do exciton. O {dton
gerado tera cnergia dada por Ar = by — €nzy, onde €,—y é a energia de ligacio do
estado fundamental do exciton de K = . Mostramos na figura 4.1 uma representacio

de tais estados.
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4,2 Espectroscopia de Foto-Excitagao de Lumi-

nescencia

A espectroscopia de foto-excitagio de luminescéncia { PLE ), constitui-se da ideia de
medir-se a foto-absorcao de um material usando a intensidade do sinal de L como

prova indireta do coeficiente de absorgao. Para ilustrar esta técnica tomemos um

" pogo quantico de (GaAs com scus miveis de energia. Para a discussdo que sc seguc

nos referimos a figura 4.2, Em regime de baixa excitagio, no qual os portadores
se encontram plenamente relaxados, a PL ocorrera entre elétrons que ocupam a
primeira sub-banda de conducao { E0 ), e buracos da primeira sub-banda de valéncia
correspondente a buracos pesados ( HHO ). A esta transi¢ao chamamos FO-HHO.

O procedimento seguido € o de medir-se a intensidade do pico de PL,
relacionado a transigao E0-11H0, em funcio da energia com a qual excitamos a
amostra. Para excitacio com energia inferior a EQ-HH0 a intensidade sera nula,
pois nao ha absor¢ao e a correspondente [ormacao de pares e-h. Sempre que a
energla de excitagao corresponder a uma transi¢ao permitida entre estados ligados
do pogo, teremos uma situacao de ressonancia, a qual se refletira em um aumento
da intensidade do sinal monitorado. Temos portanto uma técnica complementar a
PL | a qual nos permite mvestigar os estados excitados do sistema eletronico em
questao. Sao estas duas técnicas, acopladas ao uso de um campo magnético paralelo

a direcao de crescimento, que utilizarermnos neste trabalho.

4.3 Arranjo Experimental

Na figura 4.3 mostramos o arranjo experimental que fov nsado para as medidas de
PL e PLE com campo magnético. A amostra [oi colocada emn um criostale contendo
um magneto supercondulor de Nb'l'i capaz de gerar campos de ate 13 1. A amostra
fica localizada de modo a ter sua face voltada para baixo, sendo que o campo é
aplicado de baixo para clma, ou seja, na mesma diregao ¢ sentido da luz incidente.
O criostato usado cra dotado de uma janela Gtica em sua parte inferior, de modo a

permitir a incidencia da luz, e o recolhimento do sinal de PL. O feixe de laser, fonte
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Figura 4.2: Representagin de uma experiéncia de PLE mostrando a cxcitacio res-

sonante com vs niveis do pogo,
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Figura 4.3: Desenho do sistema de medida de PL ¢ PLE com aplicacio de campo

magnetico.

de excitagio, era focalizado na amostra por uma lente hi-covexa, e o sinal recolhido
por uma lente, de 3 polegadas de diameiro colocada junto a janela do criostato,
com a amostra em seu foco. O sinal recolhido emergia da lente em wn feixe de
raios paralelos e era desviado por um espelho plano, de aproximadamente 10 x 15
cm, que permitia, juntamente com uma ltente de focalizacio, introduzir o sinal no
espectroinetro, no qual a PL sena entao dispersada.

Para excitar a amostra usamos dois sistemas de laser. O primeiro sistema
era formado por um laser de corante, usando o corante LD700, ¢ hombeado por um
laser de kr* operando em suas linhas do vermelho. Este primeiro sistema podia ser

sintonizado para fornecer fotons com energia entre 1,52 eV e [,77 V. Esta sintonia
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Figura 4.4: Arranjo experimental das medidas de PL ¢ PLE com dupla excitacao.



era feita por wmn micrémetro externo, que fazia girar umn filtro bi-refringente colocado
ha cavidade do laser. A este micrémetro era acoplado um motor sincrono para as
medidas de PLE. O segundo sistema era formado pelo mesmo laser de corante,
usando agora o corante Rodamina 6G, ¢ bombeado por um laser de Ar* operando
em suas linhas 5145 A e 4880 A. Este sistema nos fornecia f6tons com energia entre
1,97 e 2,2 eV. A amostra foi também excitada pelo laser de Art operando na linka
5145 A.

O sistema de delecgio do sinal era formado por uma [otomultiplica-
dora,colocada em uma camara de resfriamento, e posicionada na [enda de saida
do espectrometro. A esta fotomultiplicadora estava ligado um sistema de contagem
de fotons controlado por um micro computador, o qual fazia a aquigi¢ao de dados.

As medidas comn campo magnético foram feitas na Universidade Autdnoma
de Madri, erm um laboratério conjunto entre a universidade ¢ o Conselho Nacional de
Investigagoes Clientificas da Ispanha. Os experimentos contaram com a orientagao
e supervisio do Prof. Dr. Francisco Meseguer e a colaboracio do Prof. Dr. Narcis
Mestres. Saliento também a colaboracdo do Prof. Dr. José Sanchez-Dehesa na
discissao dos dados experimentais e na realizacio de calculos na Espanha.

Medidas de PL ¢ de PLE, sem a aplicacio de campo tnagnetico, foram
realizadas no Brasil com o uso de um laser de corante com cavidade em anel, usando
0 coranle D700, e bombeado por uma laser de Krt operando em suas linhas do
vermelho. A figura 4.4 mostra o esquema do arranjo experimental. Neste caso
estivamos intercssados em realizar medidas com dupla excitacio. As amostras [oram
colocadas em um crinstato de imerssao de He. () objetivo destas medidas foi o de usar
0 laser de Ar* como bombeio da amostra, no sentido de alterar siuas L:arac‘r,orils’r.ia:ars.,
e o laser de corante como prova dos efeitos deste bombeio. Para tal detectamos
apenas o sinal de FL que era gerado pela excitacio do laser de corante. [sto foi
feito da seguinte forma. O feixe do laser de corante foi modulado com o uso de wn
“chopper” em uma determinada [requéncia [, O sinal de PL gerado pelo corante
tinha, portanto, a mesma frequéncia f,. O sinal era detectado por um amplificador
sintonizavel “Lock In” capaz de medir apenas o sinal com a frequencia f,. Para

obtermos a PLE um motor de passo controlado pelo computador foi conectado ao



micrometro do laser de corante. Toda a aquisicao de dados foi foita pelo computador.

Passamos a seguir a discutir os resultados experimentais.



Capitulo 5

Apresentacao e Discussao dos

Resultados Experimentais

51 Medidas com dupla excitagao. Diminuicdo

da densidade do 2DEG.

A idealizacdo destas medidas teve como objetivo caracterizar as mudancas, geradas
no sistema n-MD@W pela excitagao por fétons com energia acima, do “vap” da liga,
de maneira mais completa do que a realizada anteriormente. Para tal, foram feitas
medidas de FL ¢ PLE de prova. Fntendemos por PL e PLE de prova medidas fei-
tas com uma excitagio tal que o sistema estudado sofra o minimo de perturbagio
possfvel. Um feixe de bombeio, que tem o objetivo de alterar as propriedades do
sistema, proveniente do laser de Art ( 2,41 eV ), ¢ um feixe de baixa intensidade
(0,04 mW ), proveniente do laser de corante { excitacio de prova ), foram focali-
zados sobre a amostra e cuidadosamente superpostos.Modulando o feixe de prova
com um “chopper” de frequéncia fy, ¢ utilizando um amplificador “lock-in" para
fazer a detecgdo, fomos capazes de maodir apenas os sinais de PLe PLE gerados pela
excitagao de prova. Fsta excitagio foi feita por {6tons com energia de 1,77 eV, por-
tanto abaixo do “gap” da liga, de modo a nao pertubar os resultados. A partir deste
momento sempre que nos referirmos a feixe, ou excitagio de bombeio, estaremnos

falando do laser de ArT. Determinamos através destes espectros, tomados sob dife-



rentes poténcias de bombeio, a diminui¢io da densidade do2DEG de maneira direta.
Este efeito havia antes sido caracterizado por um deslocamento em direcio ao azul
da transicdo EO-HHO [30]. Antes de apresentar os resultados experimentais, vamos
discutir brevemente como podemos, a partir dos espectros de PL e PLE tomados
gob as mesmas condigoes de excitacao, determinar a densidade do 2DF(.

Na figura 5.1 mostramos uma representacao grafica de como se dio os
processos de absorgio e emissao de luz em um sistema contendo um 2DEG. A ener-
gia Eqs,, definida na figura 5.1, corresponde a absorgio de luz por uma transicio que
envolve o3 primeiros estados de energia disponiveis na banda de conducio, on seja,
aqueles localizados na regiao do nivel de Fermi.Chamamos Fass de limiar de folo-
excitacio. Mostramos também a transicao fundamental, cuja energia denominamos
Ey. Lembramos aqui que transigbes radiativas interbandas ocorrem verticalmente
10 espago K. Logo, Eg, envolve estados de & I?f, onde I?f é 0 velor de onda de
Fermi . Devido ao fato de assumirmos baixa populagao e relaxacio plena dos bura-

cos pesados, Ep, envolve estados de K = 0. A partir do grafico vemos claramente

qUE!
‘ KK hK}
B, — Ep) = —- PLTF 5.1
(Ea ) 2ms + 2my, (5-1)

Desta expressao obtemos finalmente que:

me
AFK, = Er(l + =) (5.2)
LYW
onde:
AFE, = (Eabs - EL) (53)

expressoes a partir das quals estimamnos a densidade do 2DF(G. Ao adotarmos tal
" procedimento, devernos deixar claro que temos em mente transicoes interbanda, ou
| seja, desconsideramos quaisquer efleitos relacionados & intera¢iao Cloulombiana e-h.
Ao discutirmos os resultados da amostra 2 voltaremos a esta questio.

Vamos introduzir os resultados obtidos para a amostra |. Na figura 5.2
mostramos espectros de PL tomados sem bombeio por laser de Art ( espectro a ),

e comn hombeio por laser de Art ( espectro b ).Notamos claramente o deslocamento

da transicio EQ-HHO em direcdo a altas enerpias, ¢ o fato de que esta emissio



Eabs EL
AE = bs - Ep
4
/__\_k{ _______

Figura 5.1: Representaciao grafica do método usado na determinacao da densidade

do 2DEG.



Tabela 5.1: Resumos dos resullados das experiéncias de dupla excitagio da amostra

L

_ 0 mW Art “inD mW Art
Fe ( PV) 1,511 1,5;55
Eata ( ¢V ) 1,543 1,533 |
e (meV) | 97 6,3
n, ( 10Mem=2) 7.5 1:8
-E'j".f” ( meV ) 18 6

evidéncia no trabalho anterior, ¢ que apora se mostra através da alteracdo da PL
de prova. Tal efeito corresponde, portanto, a uma modificacio do sistema fisico em
questio, nio estando relacionado de maneira especifica ao processo de PL gerado
pela absorcio de fotons com energia acima do “gap” da liga. O pico denominado
D ¢ 0 mesmo que foi atribuido & transigio E1-HHO na discussio feita na sessio 2.3.
Mais adiante teceremos algumas consideracdes sobre esta banda. Nos parece melhor,
neste momnento, introduzir os dados de PLE, obiidos sob as mesmas condicoes das
PL’s mostradas. Na figura 5.3 apresentamos cstes dados. Observamos dois efeitos.
O primeiro diz respeito ao deslocamento do limiar de fotoexcitacao, em direcio a
baixas energias, quando o bombeio & introduzido. O segundo se refere a alteracio da
forma de linha da PL# na regiao do limiar de fotoexcitacio. Tratemos do primeiro
é.apecto.

O deslocamento de E,;, para baixas energias rellete a diminuicio do nivel
de Fermi, medido a partir do fundo da primeira sub-banda de conducio. Usando o
método descrito anteriormente podemos estimar a mudanga na densidade do 2DE(C
gerada pelo feixe de bombelo. Na tabela 5.1 apresentamos os resultados obtidos.
Mostramos também a renormalizacio do “gap” fundamental do n-MDQW ( K57 )
obtida “experimentalmente”. Esta quantidade é obtida fazendo-se a diferenca entre
o valor calculado da transigao EO-HHO, sem a inclusio de efeitos de muitos corpos,

¢ 0 valor medido experimentalmente,
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Destes resultados fica claro, tanto de modo qualitative quanto de maodo
quantitativo, que a fotoexcitagao por fotons de energia superior a da barreira gera
nesta amostra wma diminuigdo acentuada da densidade do 21E(C. Qutro fato a
ser observado ¢ que o valor da densidade, sem o bombeio por Art, é bastante
superior a medida por efeito Hall, ¢ tida como a densidade nominal da amostira.
Este aumento na densidade , sob condi¢oes de fraca folvexcitagio, ¢ bem conhecido
e é uma consequéncia do efeito de fotocondutividade persistente ( PPC } [53, 54].
Elétrons presos aos centros profundos de Si na liga ( centros DX ), sdo fotoionizados
e se transferem para o poco de GaAs, aumentando a densidade do 2DEG. Estes
portadores permanecem uo pogo, mesmo depois que a iluminacio é retirada, se a
amostra é mantida a baixas temperaturas, tipicamente até 100 K. E portanto a
densidade medida sob condigoes de baixa excitacio que tomamos como sendo a
densidade nominal da amostra. Passamos agora a discutir a alteragao na forma de
linha da PLE. Antes porém, faremos uma breve introdugéo a respeito de blindagemn
em sistemas 21),

Em um sistema contlendo um gas de elétrons a interacdo Coulombiana
entre os portadores deve ser substituida pela interagio Coulombiana blindada [55].
Isto se deve ao fato de que devemos considerar a resposta do nosso meio ( gas de
elétrons ) a um potencial externo aplicado sobre ele. Seja ©*44(7) o potencial externo
a0 qual o gas de elétrons estd sujeito. Pode-se mostrar [55] que existe uma relagao

simples entre a g-ézima componente de Fourier do potencial externo ®%(§) e a

g-ézima componente de Fourier do polencial real que age sobre o meio, ®(§). Esta

relagao é;

onde £(g) ¢ a [uugdo dielétrica dependente do vetor de onda. A blindagem age
no sentido de transformar a interacao Coulombiana de longo alcance em uma in-
teracao de alcance mais curto. O caso de uma carga de prova puntiforme em um
gas de elétrons Lri-dimensional ¢ bastante representativo. O potencial Coulombiano
original, quando blindado, se transforma em um potencial do tipo Yukawa [55], ¢

portanto de curto alcance.Isto se reflete de forma bastante clara na interagio e-h
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responsavel pela [ormagio do exciton. Sob o efeito da blindagemn esta interacio sc
torna fraca o suficiente para que a formacao do exciton seja inibida, de modo que os
processos Oticos passam a ser transi¢des diretas entre a banda de condugao e a banda
de valéncia ( banda-banda). A dimensionalidade do sistema tem forte influéncia so-
bre o efcito de blindagem. Para uma carga puntiforme em um sistema puramente
2D, o comportamento assintético do potencial blindado visto pelos elétrons, tem
uma dependéncia cubica inversa [21]. A blindagem em duas dimensdes ¢ menos
efetiva, no sentido de que a interagio Coulombiana tera um alcance maior em 2D
do que em 31).

Passemos A analise da mudanca da forma de linha da PLE da amostra

1. Para uma densidade de 7,5 x 10 ¢ern=?

, mesmo em um sistema 2D, a interacao
Coulombiana e-h se torna bastante fraca de modo que o espectro de fotoexcitacao
reflete,no que diz respeito a EQ e HHO, uma transi¢ao banda-banda.No espectro to-
mado a esta densidade ( figura 5.3 , espectro a ) nio observamos nenhurma estrutura
relacionada ao limiar de fotoexcitagdo. O espectro mostra apenas a forte ressonancia
correspondente a transicio F1-HH1. O espectro, na regido do limiar de absorgio,
reflete basicamente a densidade conjunta de estados ( E0-HHO ), nio mostrando
efeitos de interagio e-h. A estrutura fraca, porém clara, que aparece nesta regiao
quando o bombeio por laser de Ar* ¢ introduzido ( figura 5.3, espectro b ), surge de-
vido a diminuigio do eleito de blindagem, que, por sua vez, & gerada pela diminnicio
na densidade do 2DE(. A interagdo e-h se torna mais efetiva a ponto dela se refletir
no espectro de PLE. Aqui contribui o fato de estarmos tratando com um sistema
quase 2D onde a blindagern é menos efetiva. Este comportamento ¢ também nma
“assinatura” da diminui¢io na densidade do 2DFC Sua importancia ficara evidenci-
ada quando discutirmos os dados com excitagio de energia abaixo do “gap” da liga.
Dentro desta colocagio, lembramos que o método descrito para a determinacio da
densidade do 2DEG somente é valido quando tratamos de transicoes banda-banda.
Sob agao do bumbeio ( menor densidade ) determinamos a diminuicio da densidade
do 2DE(7 de modo qualitativo. Este valor esta sendo sub-estimado pois a interacio
e-h tende a trazer o limiar de fotoexcitacio para baixas energias, fornecendo por-

tanto um valor menor para Ly, Este cfeito ficara claro nos resultados da amostra
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Cabe, neste momento, uma discussio a respeito da banda P. Como
dito anteriormente esta emissao [ol associada a transicho E1-HHO. Sepundo a in-
terpretacao dada, a sub banda El sc tornava ocupada, devido ao PPC, quando
a amostra era iluminada por laser de Art. Segundo o argumento, tal ocupacio
tornava o potencial do pogo assinétrico a ponto de que a transicao EL-HII0 fosse
mais intensa que a EO-HH0. Nos dados aqui apresentados a banda ) esta presente,
com intensidade pequena, mesmo quando a amostra é iluminada por laser de Art.
Quando comparamos espectros tomados , sob baixa excitagio pelo feixe de bombeio
( ndo mostrados ), e alta excitacdo, ndo observamos nenhuma alleragio significa-
tiva na mtensidade de ). Desta forma a modificagido na intensidade de D nao esta
associada a uma alteragio do sistema fisico, e sim ao fato da Pl ohservada estar
sendo gerada por fotons de energia acima da barreira. Lembramos ainda que o valor
calculado para a integral de superposicio entre E1 ¢ HH) & de 0,26 para n, =7.5 x
10" crn =2, valor ndo compativel com a intensidade observada de D 1o espectro apre-
sentado na figura 2.7. O fato de D ser muito mais intensa quando a PL deteclada
provem da excilagdo por laser de Ar* deve, portanto, ter outra origem. Passamos
0s resultados obtidos para a amostra 2.

Na figura 5.4 mostramos os especiros de PL obtidos sem bombeio (es-
pectro a ) e com bombeio { especiro b ) para a amostra 2. N&ao nolamos uma
alteragio tiao grande nas caracteristicas especlrais como no caso da amostra 1. A
transi¢ao fundamental se desloca apenas cerca de 1 meV quando umn bombeio de

60 mW de Ar* é por nds introduzido. A diminuicio na densidade do 2DEG fi-

RN

cara qualitativamente clara a partir dos especiros de PLE mostrados na figura 5.5
O primeiro aspecto que notamos & a diferenca cntre as formas de linha da PLF
desta amostra em comparacio com a da amostra 1. () espectro de PLE apresenta
um pico extremamente forte na regiao do limiar de absorcio, caracteristico de uma
transigao intermediada por uma interagio Coulombiana efetiva entre os pares o-h.
Nesta amostra a menor densidade do 2DEG e o fato do sistema ser quase 2D contri-
buem para que, apesat da presenga dos portadores no pogo a interacao Coulombiana

e-h se manifeste.E tammbém notado o deslocamento para baixas energias do limiar
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' Tabela 5.2: Resumo dos resultados obtidos com dupla excitagio para a amostra 2.

' 0 valor “experimental” da renormalizacio do “gap” também ¢ mostrado.

L—_ 0 mw Art | 60 mW Art
E; (V) 15247 | L5254
Eab, (eV) . ‘1,534 1,526

” Er ( me_\-f ) 7.8 -E).,B

“ny (10Mem_y ) 22 0,14

K (meV ) 67 | 69

de absorcéio com a introducao do bombeio. Embora ndo possamos quantificar a
diminuicio da densidade do 2DE( qualitativamente ela fica perfeitamente caracte-
rizada. Na tabela 5.2 mostrainos o3 resultados obtides, levando-se em conia o limiar
de absorcio tomado exatamente como no caso da amostra 1.

Percehemos que o valor da densidade sem a introdugio do bombeio ¢
menor que ¢ valor medido por efeito Hall . Isto é inconsistente com o efeito PPC,
que estd bem caracterizado nestas estruturas, e que se observa de forma bastante
clara no caso da amostra L. Notamos também que a renormalizacao “experimental”
por nos obtida é praticamente a mesma nos dois casos. Na verdade este valor ( da
ordemn de 7 meV ) é por nds associado, em grande parte, & encrgia de ligagio do
exciton ¢ nao a renormalizaciao do “gap”. Podemos apesar destes fatos caracterizar
a diminuicio na densidade do 20K(G quando o bombeio por Ar™ ¢ introduzido.

A experiéncia com dupla excitagio nos permitin caracterizar de forma
inequivoca a diminuicao na densidade do 2DEG quando as amostras sao exciladadas
por fétons com energia superior ao “gap” da liga, corroborando a interpretagao do
traballio anterior. Aponlamos também uma caracleristica importante que ocorre 1o
espectro de PLE da amostra | quando a densidade do 2DEG é reduzida, qual seja,
o aparecimento de evidencia da interagao Coulombiana entre os pares e-h gerados.
Este se manifesta pelo aparccimento de uma estrutura em forma de pico na regiao

do limiar de absocao. Colocamos também em divida a interpretagao anterior para
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" origem de D. () aumento na intensidade de I} parcce estar associado ao fato pa

PL ser gerada a partir da absorgao de fotons com energia superior ao “gap” da liga.

Ficou evidenciada a caracteristica excitonica da luminescéncia da amostra 2.
Passemos a segnir a fazer a discussao dos resultados de MP’L para a amos-

tra ] sob baixa excitagio por fotons com energia abaixo do “gap” do AlyaeGagsaAs.

5.2 Magneto Fotoluminescéncia sob Baixa Ex-
citagao

Qs resultados de MPL sob baixa excitagao foram obtidos com o uso do sistema
de laser de corante ( LD700 ) e magneto supercondutor ja descrito anteriormente.
Sintonizamos o laser de modo a obter fOtons com energla de 1,69 eV, e estimamos
3 densidade de poténcia de excitacao como sendo de 0,2 W/cm?. Realizaremos

a discussao dos resnltados concomitantemente com sua apresentacao e tendo em
. mente 0 apresentado no capftulo 3, sessao 3.2, sobre os eleilos da aplicagao de um
: campo magnético perpendicular a um sistema contendo um 2DIIG. Neste trabalho

consideramos as massas efetivas tomadas da referéncia 14, Sao estas:

m, = 0, 067m, (9.9)
my, = 0, 34mg (5.6)
my, = 0,09m, (5.7)

a partir destes valores calculamos hw, para cada tipo de portador considerado, Ob-

temos:
fwt = 1,73meV/'esla — elétrons {5.8)
F
: haw™ =0, 34meV/Tesla — buracos pesados (5.9)
hw'™ = 1,29meV/Tesla — buracos leves (5.10)

() que esperamos, a medida que aumentamos o campo magnético aplicado
sobre a amostra, ¢ observar o desdobramento da luminescéncia nas componentes

correspondentes a transigoes entre niveis de Landan ocupados, Dentro desia andlise
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devemnos levar em conta que, devido a baixa intensidade de excitacao € baixa tempe-
ratura ( 2K ), apenas a primeira sub-banda de valéncia correspondente aos buracos
pesados ( IIII0 ) estard Gticamente ocupada. Fsatamos no regime de relaxagio plena
dos portadores fotoexcitados. Na figura 5.6 apresentamos espectros representalivos
da MPL, entre 0 T e 10 T, para a amostra 1. Na P/, tomada a campo zero, a
seta indica a trausi¢do [undammental EG-HHO. Observamos a presenca da banda D
mesmo para excitacao bem abaixo do “gap” da liga. No espectro tomado a 5 !
ja vermnos claramente o desdobramento da transigao EO-HHO em suas componentes
de Landau, denominadas L0, L1 e L2. Vale lembrar que cada sub-banda dara ori-
gem a uma familia de niveis de Landau. Em nossa nomenclatura LO corresponde
3 transicio entlre os nivels de Landau de v = 0, originados de E0, ¢ os niveis de
landau de » = 0, originados de HII0. Logo, L1 corresponde aons L1's v=1 e [.2
aos de v=2, gerados a partit de E0 e HHO. Observamos na figura a evolugio do
espectro a medida que aumentamos o campo magnético. (s picos denominados EX
correspondem a transicdes excitdnicas provenientes do GaAs “bulk”.

Quando o campo ¢ elevado os picos L0, Ll e L2 se deslocam para altas
energias e suas intensidades se alteram. Os picos L1 ¢ 1.2 diminuem sua intensidade
em relagao a 1.0, Ainda a medida que o campo e elevado os niveis de Landau au-
mentam linearmente em cnergia, de acordo com hw,, de tal forma que os estados
superiores se depulam a medida que cruzam o nivel de Fermi. Este é fundamental-
mente um processo de transferéncia de portadores dos LL's de v > 0 para o nivel
fundamental de v = 0. O pico L0 ganha intensidade as custas da diminuigao da
intensidade ( por desocupagao ) de [,1 ¢ [.2. Fsta ¢ a analise valida para os estados

gerados a partir de ¥, sub banda ja ocupada por um 2D£(G. Note-se Lambém que os

picos, principalmente L0, se tornam mais estreitos. Fste ¢ um efeito gerado também

pelo aumento na densidade de estados com o campao.

No que diz respeito avs LL s gerados a partiv de HHO, a medida gne os
LL’s de v = 0 aumentam em energia a probabilidade destes s¢ tornarem ocupados
pela fotoexcitacao diminui. Deste modo, uma transi¢ao mais elevada, por exemplo
E0 (v = )~ HHO (¢ = 1), dimunui muilo em probabilidade, por desocupacgao

da estado final da transigao. Por sua vez os portadores {otogerados relaxam para
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Figura 5.6: Espectros representativos da magneto fotoluminescéncia para a amostra

1. Note o desdobramento de E0-ITHO nas componentes de Landau.
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HHO (¢ = ), estado fundamental de valénaa. A desocupagao dos estados inicial e
final das transigoes de energia mais elevada, corresponde ao mecanismo basico que
explica a reducio na intensidade de L1 e de L2, com o eventual desaparccimento
destes picos.

Na figura 5.7 apresentamos um resumo dos dados de MFL a partir do
qual aprofundaremos a nossa analise. Mostramos a dependéncia com o campo da
posicao em energia dos picos de MPL e as extrapolagoes lineares a campo zero dos
ajustes mostrados. Dentro do modelo por nos adolado o valor tedrico das inclinagoes
das retas, que representam csta dependencia é dado por:

1 l
o, =(u+§)ﬁw:+(u+§)ﬁwfh (5.11)

onde v é o indice dos nivels de Landau entre os quais a transigio ocorre. listes valores

830, para 0 NOASO CASO :

arg = 1,04 meV/Tesla (5.12)
ar = 3,12 meV/Tesla (5.13)
arg = 0,2 meV/Tesla (5.14)

Voltemos a ligura 5.7. A transigao L0 tem um comportamento que pode
ser bem descrito por uin ajuste linear, apresentando uma inclinacao de 1,1 meV/T
, porlanlo consistente com arg calculado acima.Nosso maodelo se aplica de mancira
bastante razoavel ao comportammenio de L0, tanto no que diz respeito a lineari-
dade, quanto no que concerne ao valor da inclinagao da reta que representa tal
transicao. Tomamos ayy medido como base para analise posterior. b portanto um
procedimento seguro tomar a extrapolagao a campo zero de L0 como uma medida
do “gap” otico fundamental do n-MDQW. Lembramos ainda que na sessao anterior
ficou claro que 0s efeitos excitomceos nao sao importantes neste caso e a extrapolacao
nos lornece diretamente a guantidade almejada. Note se que o valor do “gap” obtido
por este procedimento € mais preciso do que o extraido do espectro a campo zero. Isto
vem da ohservagao de que esta transi¢ao € alargada, e do falo de que emissoes pro-
venientes do GaAs estao a ela convoluidas. Nas sessoes subsequentes ficara clara a

vantagem de se adotar este método.
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Quanto as linhas L1 ¢ L2 notamos desvios em relacdo ao comportamento
esperado dentro de nosso modelo. O pico L1 apresenta desvio, tanto em relacao a
linearidade, quanto no que diz respeito a inclinagao predita. Podemos determinar
duas regioes de campo. Umna que chamainos de campo medio, entre 4,5 T' e 7,5 T,
na qual L1 mostra uma inclinagao de 2,6 meV/T e converge, a camnpo zero, para o
“gap” fundamental, or{gexn comnum das transicoes de MPL mostradas. Qbserva-se
um desvio de 22 % emn relagio ao coeficiente angular tedrico ( 3 x arp = 3, ImeV/T
). Em uma segunda regiao, denominada de campo alto, entre 8 'T' e 12,5 T, L1
mostra uma inclinagao de 2,1 meV /T e converge, a campo zero, para uma energia
de 1,521 eV, 4meV superior a da 0rfgem comurmn das transigoes. 'lemos, nesta regiao
um desvio de 36 % em relacgio a inclinagdo esperada. O pico L2, embora apresente
um comportamento linear na dependéncia de sua energia com ¢ campo, mostra um
coeficiente angular de 4,1 meV /T, representando um desvio de 25 % em relagio a
tedrica ( 5 x arg = 5,9meV/T ). Este pico converge, como esperado, para 1,517 eV,
origem comuin das transicoes.

Tratemos primerramente da discrepancia existente entre os coeficientes
angulares dos ajustes lineares. Parte da explicagido para este comportamento re-
cai sobre a mistura entre os estados de valéncia. O acoplamento entre as bandas
de valéncia deve ser levado em conta tanto quando se diagonaliza o hamiltoniano
correspondente ao potencial que confina os portadores, quanto ao se resolver o ha-
miltoniano com a inclusao do campo magnetico. No segundo caso, a forte interagao
entre os estados 's{m; = 1) e I's(m; = £3) [37, 10], gera uma estrutura complexa
para os niveis de Landau gerados a partir do primeiro estado confinado de buracos
pesados. Estamos falando aqui de modificagoes geradas apenas nos LL s de valéncia.
Qs desvios observados para 1.1 e 1.2 ocorrem no sentido diminuir o coeliciente angu-
lar da dependéncia linear com o campo. Isto significa ir em diregiao a massas efetivas
maiores, Ja que fiw. ¢ Inversamente proporcional & massa do portador. Eliminando
completamente a contribuigao dos buracos na dependéncia com o campo { massa
infinita ) obteriamos para L1 nma inclinacao de cerca de 2.7 meV/'l e para L2
aproximadamente 4.2 meV/'. Entretanto, nao ¢ razoavel assumir tal proposigao.

Somos levados portanto a considerar que parte destes desvios tem sua origem no



comportamento dos niveis de Landau gerados a partir de Ef.

Efeitos de muitos corpos sabidamente renormalizam as massas cfetivas
(56, 57, 58]. Isto vem do fato de que, a corre¢ao na autoenergia dos portadores, ¢ uma
fungao L(x,¢) e, portanto, dependente tanto do vetor de onda quanto da energia
do portador em questao (21, 58, 59]. Este efeito se torna mais pronunciado em
sistemas 2D, onde a blindagem da interagdo Coulombiana é menos efetiva [21, 58).
Na referéncia [59] se desenvolve uma teoria de muitos corpos do espectro magneto-
otico de pogos quanticos com dopagem tipo n. A corregio nas autoenergias Y7(n)
depende do indice 1 do nivel de Landau e de sua ocupagao. O indice j diz respeito
a niveis gerados a partir de elétrons ou buracos. Tendo em vista o discutido acima,
vemos que as inclinagoes dos ajustes lineares, pelos quais aproximameos a depedéncia
com o campo de nossas transigoes, nao refletem apenas o valor de Aw, obtido a partir
das massas efetivas, e sim uma soma complexa de efeitos. Nio é surpreendente
portanto que observemos tais desvios,

‘Iratemos agora do desvio em relagdo a linearidade do pico L1 ( E0-HHO,
v =1), 0 qual apresenta claramente duas regides com inclinacoes distintas. A teoria
de muitos corpos do espectro magneto Stico desenvolvida na referéncia [59] nao
explica desvio semelhante de B0-HHO(v = 1) de um dado experimental apresentado
no propio artigo. Desvio deste tipo, apresentado neste caso pela transicao EO0-
HHO(v = 0) [39], foi discutido em termos da formagio do magneto-exciton, qne
nada mais ¢ do que a recuperagdo da interacio Coulombiana e-h induzida pela
agao do campo. Em plasmas carregados, se consideramos um buraco na presenca
do mar de Fermi, existe um estado ligado relativamente ao nvel de Fermi e que é
denominado “exciton de Mahan” [60, 61]. Ao considerarmos tal cfeito no espectro
magneto tico de pogos contendo nm plasma carregado, oblermnos um comportamento
que corresponde a alteragdo da inclicao, das energias das transicoes entre niveis de
Landau, para certos valores de campo [61]. [sto ocorre na regiio de camnpos para os
quais 0§ niveis de Landau de K0 anti-cruzam tal estado.

Neste trabalho nao temos dados suficientes para elucidar tais efeitos e nao
é este 0 ponto central desta tese. Tecemos estes comentarios no sentido de apontar

efeitos importantes que devern ser levados em conta em numa analise de resultados de



MPL, quando temos um 2DEG de alta densidade no pogo. Lembramos ainda. que
devido ao fato da blindagem da interagao Coulombiana ser mais efetiva nos sistemas
2D, efeitos de muitos corpos provenientes da interagao entre os elétrons do 2DEG
se tornam mais importantes que no caso de sistemas 3D.

O fato fundametal que ressaltamos ¢ que LO se mostra, pelo seu com-
portamento nos resultados experimentais apresentados, um bom candidato para se
obter, a partir da extrapolagio de medidas de MPL a campo zero, o “gap” funda-
mental do n-MDQW. E neste ponto que iremos centralizar a nossa discussio.

Nos parece também conveniente salientar que o pico D nao apresenta
o comportamento esperado para uma transi¢ao partindo da segunda sub-banda de
elétrons. Nao observamos nem o seun desdobramento em transicdes entre niveis de

Landau nem a sua despopulacio a qual é esperada para altos campos. Voltaremos

a estas questoes envolvendo a banda D futuramente.

5.3 Magneto Luminescéncia sob Alta Excitacao

com LD700

Passamos neste momento a apresentar os dados de MPL obtidos com a mesma
energia de excitagao dos dados mostrados anteriormente , porém com uma densi-
dade de poténcia bem mais elevada. Enquanto os dados anteriores loram obtidos
com ,2 W/em?* de excitagdo , os dados que passamos a discutir foram obtidos
com uma excitagdo de 30 W/cm® s espectros de MPL sao mostrados na fi-
gura 5.8 para alguns campos representativos. O espectro tomado a campo zero
esta bastante alargado em seu lado de alta energia em relagéo ao obtido sob baixa
excitagio. Isto ocorre devido a maior ocupacio dos niveis de buracos pesados. ge-
rada pela alta excitagio Observamos claramente o deshobramento de E0-HHO nas
transigdes entre niveis de Landau. e mudanca nas intensidades relativas entre os
picos de MPL.Comparando os dados obtidos sob alta e baixa excitacio observamos
dois fatos. A transicdo L.2 permanece presente até um campo de 11 T {espectro nao

mostrado }, enquanto que no caso anterior esta transicao so era observada até um
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campo de 6 T. Surge uma nova transicao denominada L3 a encrgias mais elevadas.
Estes fatos sao explicados justamente com base na maior populacio dos nives de
buracos pesados . l/ma maior populagao de HHO permite que os LL's de v = 0
estejam ocupados para campos mais altos. Desta forma surge uma transicao ( L3 )
envolvendo os LL’s de E0 ¢ HHO de v = 3 e a transigao envolvendo niveis de v = 2
permanece presente até campos mais elevados.

Estes efeitos ficam mais claros com a apresentagio da figura 5.9, a qual
resume os dados de MPL sob alta excitagdo. Nesta figura representamos o diagrama
da dependéncia da posigio dos picos de MPL com o campo magnético aplicado.
Como no caso anterior tomamos a extrapolagdo da transi¢io L0, que mais uma vez
se apresenta compativel com o modele por nds adotado, como medida do “gap”
fundamental da estrutura. Fica bastante claro na figura a convergéncia dos picos
para uma origem cCOmuln a Campo Zero, 1sto €, a recombinacao entre o 2DEG ocu-
pando E0 e 0s buracos pesados em HHO. Estes picos sio transi¢oes entre familias
de LL’s geradas a partir de E0 e de HHO. No que diz respeito as inclinagoes, L0 se
mantém coerente com o modelo por nds adotado. Quanto aos demais picos seguem
existindo os desvios em relagdo a inclinacio predita em nosso modelo e notamos que
elas se alleram em relacdo as dos espectros anteriores.O pico L1 apresenta agora um
comportamento adequado quanto a sua linearidade convergindo, como dito anteri-
ormente, para para o ponto comum EO0-HHO.

Dentre os resultados de MPL apresentados vamos focalizar um resultado
absolutamente nao esperado, e que diz respeito & mudanga do “gap” fundamental da
estrutura. Notamos que a convergéncia de L0 se d4 para uma energia de 1,5196 eV e
portanto 2.6 meV superior a obtida no caso em que baixa excitagio fol empregada.
Este deslocamento em direcdo a altas energias, quando a poténcia de excitacdo é
elevada, ¢ surpreendente tendo-se em conta que a energia dos fotons que excitam a
amostra ¢ de 1,69 €V, e portanto hem abaixo do “gap” do Alp2sGangeAs (2,01 V).
Ora. qualquer alteracao no “gap” fundamental que fosse eventualmente esperada,
deveria ocorrer exatamente em sentido oposto. Visto que esiamos introduzindo uma
populagao extra de pares e-h. gerados diretamente e. a principio exclusivamente

no pogo de (iaAs. esta populagao adicional agiria no sentido de introduzir uma
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renormalizagao adicional no “gap” de nossa estrutura. Poderiamos, neste momento,
questionar a validade de assumir uma precisao tal que nos permita determinar um
deslocamento tao pequeno desta energia. Para esclarecer quaisquer duvidas a este
respeito graficamos na figura 5.10 , o pico LO obtido sob as duas condigoes de
fotoexcitagio. Fica evidente a ocorréncia do deslocamento, Este é praticamente
rigido, no sentido de que todo o conjunto de pontos representando L0 se desloca em
diredo ao azul, quando aumentamos a poténcia de excitacio. Cabe aqui ressaltar
que sem a utilizacao da MPL seria praticamente impossivel determinar tal alteracao
de maneira confiavel.

Nos cabe agora determinar a origem de tal efeito. Associamos este deslo-
camento a uma diminui¢ado na densidade do 2DEG que seria gerada, por um meca-
nismo a ser desvendado, também por uma excitagio com fotons com energia abaixo
do “gap” da liga. Antes de prosseguir com tal hipotese, e de modo a caractlerizar
tal diminuigdo, tomamos o espectro de fotoexcitagdo de luminescéncia da amostra 1
sob baixa ( 0.5 W/em? ) e alta ( 30 W/em?* ) excitagao, onde a baixa excitacio foi
obtida simplesmente pela introdugdo de um filtro de densidade neutra no feixe pro-
veniente do laser de corante. O resultado de tal experimento é mostrado na figura
5.11.Aqui notamos claramente o deslocamento do limiar de fotoexcitagio F.p,. Para
uma excitagdo de 0,5 W/cm? oblemos um Egp, de 1.55 ¢V enquanto que para alta
excitagao este valor é de Egp, = 1,544 eV. Usando o mesmo procedimento, que ado-
tamos na sessao onde discutimos os experimentos com dupla excilagdo, ¢ usando os
valores para a transi¢ao fundamental obtidos dos dadus de MPL, podemos estimar
a reducao na densidade do 2DEG. Dal abtemos o valar do nivel de Fermi sob baixa
excitacao como sendo E2 = 28 meV e sob alta excitacio como sendo E'} =21 meV.
Isto corresponte a uma alteragao de 1,9 x 10" cm™? na densidade do 2DEG.

Notamos também nma alteragao na forma de linha da PLE na regido do
limiar de fotoexcitagao, qualitativamente idéntica a que ocorre no espectro desta
amostra nas experiencias realizadas com dupla excitagdo. Vemos surgir uma estru-
tura em forma de pico e observamos um crescimento mais acentuado da intensidade
de PL (vide figura 5.11 ) , denotando o surgimento de interacio (oulombiana entre

os pares e-h gerados.Clonforme a discussao dos resultados de dupla cxcitacio este
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comportamento nos da uma comprovacao da ocorréncia da diminuicao na densi-
dade do 2DEG [62]. Fica portanto caracterizado que a densidade do 2DEG diminui
mesmo quando a amostra é excitada com fétons tendo energia inferior ao “gap” da
barreira que confina os portadores.

(O mecanismo que propomos para explicar tal diminuigao ¢ basicamente
o mesmo que leva 4 diminui¢io por excitagao acima da barreira. Tal mecanismo
esta baseado, conforme discutido no capitulo 2, sessao 2.3, na geracio de buracos
na barreira pela fotoexcit¢do, e na transferficia destes buracos para o pogo de (GaAs,
induzida pela a¢do do campo elétrico interno existente em tal estrutura ( vide figura
2.6 ). Devemos agora elucidar o mecanismo de geracdo de buracos na barreira,
mesmo por excitagao abaixo do “gap” da mesma. Na discussdo a ser realizada a
seguir ficara claro que tal mecanismo esta intimamente relacionado A existéncia e &
origem da banda D. Demonstraremos que os buracos sio gerados pela absorcao de

luz por um estado profundo até entio desconhecido no Al 2sGag geAs.

5.4 Origem da Banda D

Pelo comportamento apresentado pela banda D nas experiéncias de MPL | ¢ pela
discussao dos resultados obtidos com dupla excitagdo, mostrados na figura 5.2, |
passalnos a questionar a interpretagac anterior sobre a origem deste pico de PL, que
parece nio relarcionar-se ao n-MDQW. Um dos fatos marcantes relacionados a esta
emissdo diz respeito ao comportamento de sua intensidade, quando a excitacgao é
feita por fotons com energia superior ao “gap” da liga. Recordando um pouco o que
foi apresentado anteriormente observamos claramente que:

a - esta emissao esta presente para excitayao abaixo do “gap” da liga com
intensidade inferior & emissdo proveniente do n-MDQW.

b - Quando aumentamos a energia dos [Gtons incidentes sobre a amostra a
banda D se torna mais intensa que a transicio EQ0-HHO, ¢ passa a ser a estrutura
que domina o espectro.

. - A banda [) nao apresenta, nos espectros de MPL j4 discutidos, umn com-

portamento condizente com uma transicio originada do n-MDQW.
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Com bhase nestas observagoes, e de modo a proceder a uma caracierizacio mais com-
pleta a respeito da origemn desta transigio, realizamos medidas de MPL sob baixa
excitacdo por laser de Art ( 2,41 eV ). Nesta situacdo teremos a oportunidade de
focalizar nossa atencao, de forma mais eficaz , sobre o comportamento de D com o
campo magnético, ja que esta estrutura domina o espectro. Na figura 5.12 apresen-
tamos os espectros de MPL para alguns campos. Se observamos o espectro lomado a
campo zero, nolamos que a PL proveniente do n-MDQW ¢& dificilmente identificada
separadamente das demais emissoes ( GaAs ¢ banda D ). A medida que o campo
se eleva vemos quao dramaltico é o efeito do campo magnético sobre as transicdes
relacionadas ao 2DEG. Nole que L0 passa a ser, no espectro tomado a 11 T, uma
estrotura de bastante intensa e de largura de linha estreita. Em contra partida, a
banda 1 nao aptesenta nenhuma das caracteristicas csperadas para uma emissio
associada ao n-MDQW. Observe na figura que a intensidade de D) praticamente nio
se altera, nem tao pouco sua forina de linha. Podemos observar, ainda a medida que
o campo ¢ elevado, que as transi¢des provenientes do a-MDQW ( E0-HHO, n iveis de
Landau ) vao simplesmente se superpondo a banda D. O inico efeito que notamaos
¢ um pequeno deslocamento de D em dire¢do a altas energias. Na figura 5.13 csta
representada a dependéncia dos picos de MPL com o campo magnético.

A transi¢ao LU tem, mals uma vez, o comportamento previsto por nosso
modelo, com uma dependéncia com o campo marcadamente linear, e apresentando
uma inclinagio de 0,95 meV/'T, bem préoxima do valor esperado de 1 meV/T. A
extrapolagio a campo zero deste pico nos fornece um “gap” fundamental de 1,52
meV /T, Note-se, portanto, que mesmo sob baixa excita¢do por laser de Art, a
densidade do 2DEG se mostra alterada. () pico L1 se mostra também lincar com o
campo, e tem couvergéncia para a origem comum correspondente a EO-HHO0. Como
nos demais espectros sua inclinagao se mostra alterada. Neste caso o desvio & de 20
7% em realgio ao valor esperado { 3 meV/T ). Representamos também a transicao
da banda de condugio para aceitador neutro de carbono ( e-AY ), proveniente do
(aAs, a qual converge a campo zero exatamente para o valor esperado de 1,494 V.

Passemnos a banda [). Fsta emissao além de nao apresentar as carac-

teristicas de uma emissdo do n-MDQW termn a campo zero uma energia incom-

Bl
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pativel com qualquer transigao, de probabilidade significativa, entre sub-bandas de
condugéo ¢ de valéncia. Se tomarmos a inclinagio média desta emissao, forcando
um corportamento linear, obteremos um valor de 0,3 meV/T, mals uma vez incomn-
pativel com as do n-MDQW. Esperariamos, caso D tivesse origem no n-MDQW. a
dimmuicio de sua intensidade ¢ seu eventual desaparecimento para altos campos
devido a despopulagio dos estados iniciais e finais da transicio, pela acio do campo
magnético. Com base no aqui apresentado e nas discussdes anteriores podemos
afirmar que D ndo tem sua origem ligada ao n-MDQW.

Nos ultimos anos tem surgido na literatura uma série de trabalhos de-
mostrando a existeficia de estados profundos relacionados & dopagem com Si no
Al,Gay_ As [43, 44, 45, 46, 47]. Basicamente , com o uso da P/, picos associados
a complexos envolvendo os centros DX, responsaveis pelo PPC, e outros comple-
xo0s como por exemnplo o formado por Si e uma vacincia de As ( $i-Vy ) [45], ou
vacancia de Ga (5i-Vyy;) [43], tem sido observados. Existem também bandas de PL
cujas origens ainda ndo foram identificadas {47]. Estes estados sao, em geral, bas-
tante profundos gerande niveis entre 550 meV e 750 meV dentro do “gap” da liga,
tendo como referéncia o fundo da banda de conducio. Deste modo fica clara a com-
plexidade da incorporagio de Si no Al.Ga;.;As e da identificacdo dos estados por
ele gerados. Dai o grande interesse no estudo desta incorporagio , principalmente
tendo-se em vista a importéncia de se determinar os estados de energia introduzidos
no “gap” pela dopagem. Um clemento que devemos acrescentar a nossa analise é o
fato de que o Si se incorpora majoritariamente como dtomo substitucional na tede, e
que os centros DX sao atribuidos ao Si substitucional {42]. Os resultados que temos
em maos nos fornecern evidéncias de que a banda D esteja relacionada a um nivel
profundo na liga o qual seria, devido as caracteristicas de dopagem da amostra.
assoclado ao Si. Isto representaria um estado a 460 meV do fundo da banda de
conducgao.

Para nao deixar dividas quanto a associagao entre a banda D e o Alg 3680 g4 A8,
tomamos espectros de PL onde a energla de excitagao dos fétons incidentes sobre a
amostra {oi variada. Esta experiéncia foi realizada com o sistema de laser de corante

usando Rodamina 6G, ¢ bombeado por nma laser de Ar*, Na figura 5.14 mostramos
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tais resultados. Fica evidenie o crescimento da banda ) quando alteramos a energia
de excitagao. No momento em que cla ¢ feita por fétons tendo energia acima do
“gap” da liga, D passa a ser mals intensa até dominar o espectro. Esta medida (ol
feita com o intwito de lornar clara a interpretagao do espectro de PLE referenie i
banda D que é mostrado na figura 5.15. Este espectro de PLF reflete o aumento da
intensidade de D a medida a energia de excitagao ¢ elevada e nao reflete | de ma-
neira significativa, influéncia espiria das demais emissoes que aparecem no aspectro.
Ainda deste espectro obtemos um limiar de fotoabsorcao para D L. = 2,016 ¢V
perfeitamente compativel com o “gap” de 2,01 eV que foi por noés estimado para
a barreira de nossa amostra., A emissao D tem portanto, pelas varias cvidéncias
apresentadas, sua origem nas camadadas de Alg 36Gag g4 As de nossa estrutura.

Ao buscarmos o mecanismo pelo qual a emissao de D é gerada deve-
mos levar em conta que esta transi¢io csta presente mesmo para excitagdo feita
abaixo do “gap” da barreira. De modo que esta emissao ¢ explicada com base no
modelo de coordenada configuracional para centros profundos. Este trata, de ma-
neira simplificada, o problema da interagao entre estados eletronicos ¢ vibracionais
para estes centros [63, 64]. Lstados eletronicos profundos no “gap” de wn serni-
condulor sabidamente interagem fortemente com a rede em torno do centro. Esta
intcragao com os estados vibracionals locals significa que a energia destes centros
depende fortemente da posicao dos atomos vizinhos a impureza, ou complexo que
gera tal estado. Em outras palavras, no que diz respeito a impurezas profundas a
aproximacao adiabatica J4 nao é mais valida. De modo a tratar este problema de
maneira simplificada o modelo da coordenada configuracional descreve o movimento
da rede através de unica coordenada Q. O modelo de coordenada configuraciaonal
( €'C") tem sido amplamente empregado no estudo dos estados prolundos de $i no
AleGag _As [42, 44]. Nafigura 5.16 reproduzimos uma figura adaptada da referéncia
62 representando graficamente este modelo.

Nesta figura representa-se a energia total ( eletronica + eldstica ) para o
nosso sistema, que envolve a banda de condugao { BC ), banda de valéncia ({ BV ),
¢ o centro profundo ( CP ). As linhas horizontais introduzidas dentro das parabolas

tem o objetivo de representar os estados vibracionais locais da rede. A energia dos
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fotons absorvidos é hig e a dos fotons emitidos & hr.,. listas energias sao dadas

por.

hves = K, — B, + Sehuy (5.15)
hvem = Eg - Ep - Sch‘”f (5.”])

Nestas equagdes E, representa a energia do centro medida a partir do fundo da
banda de condugao, S, € o numero de fonons absorvidos ¢ 5, o nimero de fonons
emitidos. Notamos que exisie um deslocamento emn energia entre absor¢io e emissao
igual a 25, hvs. Este é o chamado deslocamento de Frank-Condon. A quantidade
S. representa o numero de fonons de energia Ary emitidos durante a relaxacao pelos
estados vibracionais locais. Pela figura vemos que uma excitagao com fétons de
energia inferior ao “gap” da liga, é portanto capaz wduzir luminescéncia a partir
deste nivel. E esta a emissio observada para excitagao com baixa energia. Quando
a amostra é excitada com energia superior a altura da barreira a geragio de buracos
na banda de valéncia é muito mais eficiente. Qs portadores preses ao nivel profundo
tem disponiveis um nimero bem maior de buracos com os quais recornbinar, e
a emissio proveniente deste centro tem sua intensidade elevada. Esle centro {om
por nds interpretado como um nivel doador gerado a partir de um atomo de Si
subatitucional ocupando um sitio de Al na liga Al,Ga;_rAs. Esla atribuicao ol
ferita comn base no calculo feito por E. Yamaguchi [65]. Neste trabalho é desenvolvida
uma tearia do centro DX em semicondutores III-V. Reproduzimos na figura 5.17 o
resultado numnérico mostrado por Yarnaguchi em scu trabalho. Nesta figura esta
representada a energia do estado em fungio do potencial de defeito AE(s, ), e
da alteracao no comprimento de ligacio Ad, quando o cition é substituido pela
impureza.No potencial de defeito AE(3,) 8 corresponde i simetiria do estado ¢ a
ao cation substituido. Usando a equacao 4, ¢ os valores dados na tabela 11 deste
trabalho, obtemos para o potencial de defeito associado ao Si substitucional no
lugar do GGa um valor de AE(seq) = -2,5 eV que é o valor mostrado na figura 5.17.
Para o 51 substitucional no lugar do Al encontramos AE{s4;) = -1,2 V. Note que
ao usarmos AK(s,) na figura 5.17 e mantendo-nos na curva Ad = -0,3 A, que o

autor considera adequada para Sig,, somos levados a um estado bem mais profundo
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apenas ser uma indicacio qualitativa na andlise dos dados. Notamos pelos dados
do autor que os resultados tem uma grande dependéncia com Ad, de modo que
um pequeno aumento deste valor, seria capaz de gerar um estado com energia da
ordem da vhservada por nds para o caso da banda D. Com base nesta discussao
sugerimos que o estado por nés observado esteja relacionado ao 5i substitucional em
um sitio de Al na liga. Nossa analise pretendeu ser qualitativa, tomando como base
um resultado tedrico, ¢ foi realizada no sentido de mostrar que, a presenca de um
estado relacionado a um Atomo de $i substitucional com uma energia de 460 meV,
pode ocorrer na liga. O pico D por nds discutido representa a primeira observagao
experimental de um nivel com tais caracteriscas em ligas de AlGaAs.

Deste modo a existéncia do estado profundo, que fol mosirada através
dos dados experimentais apresentados, e que teve a dinamica de absor¢ao e emissao
de luz analisada dentro do modelo de coordenada configuracional, explica o fato da
densidade do 2DEQG ser alterada em nossa amostra, quando a excilagio € feita por

fotons com energia inferior ao “gap” da liga.



Capitulo 6
Conclusoes

Ao longo deste trabalho estudamos as propiedades 6ticas de multiplos pogous quanticos
com dopagem modulada, alravés das técnicas de fotoluminecéncia ( PL ) e de fo-
toexcitagio de luminescéncia ( PLE ), com ¢ sem a aplicagao de campo magnético.
Inicialmente , por meio de medidas com dupla excitacio, ficou definitivamente ca-
racterizado que, quando este tipo de amostra ¢ iluminada por fotons lendo energia
superior a0 “gap” da barreira da estrutura, a densidade do 2DE(G é diminuida. Para
mostrar esta diminui¢io, fizemos uso dos espectros de PL e PLE, tomados sob dife-
rentes bombeios por um laser de Ar* ( 2,41 eV ), para estimar a densidade do 2DEG
em cada situacao. Esta diminuigio é consequeéncia de um efeito de transferéncia de
buracos, [otogerados na barreira, para o pogo de GaAs. Este mecanismo ¢ induzido
pelo campo elétrico interno existente neste sistema. Foi colocado em evidencia na
amostra 1 que, quando a densidade do 2DEG é diminuida a interagio Coulombi-
ana e-h, antes inibida, através do efeito de blindagem, pela alta densidade inicial do
2DKQ, passa a se mostrar presente. Fste efeito € uma indicagao extra da diminuigao
da densidade estimada pelos espectros de PL ¢ PLE.

Com o uso da magneto-fotoluminescéncia ( MPL ), tomada sob dife-
rentes intensidades de iluminacdo, por {6tons com energia inferior ao “gap” do
Aly 26Gag g4 As, ficou evidenciado que a diminuigdo na densidade do 2DEG, ohservada
anteriormente apenas para cxcitagdo com alta energia, ocorre também, na amostra

1, para uma excitagdo por fétons com energia bem inferior ao “gap” da liga. Pela



primeira vez na literatura se observa tal efeito [62]. Relacionamos esta diminuicao
a geracao de buracos na barrcira de AlGaAs pela absorcao através de um estado
profundo na liga.

Por meio das técnicas ja descritas, e pelos calculos tedricos realizados,
fomos capazes de elucidar a origem de uma transicio (banda D) que aparece acima
da emissao fundamental do pogo. Mostramos que , esta emissdo, anteriormente
relacionada a transi¢ao E1-HHO, tem sua origem na liga ¢ esta relacionado a um
centro doador profundo originado, provavelmente, pela dopagem com Si. Foi suge-
rido que tal estado corresponde a um 4tomo de Si substitucional em um sitio de Al
A dindmica de absor¢ao e emissao de luz por este centro foi analisada dentro do mo-
delo de coordenada configuracional para centros profundos. Tal andlise mostrou a
compatibilidade de tal centro com as caracteristicas da banda D, e demonstrou qual
€ o mecanismo de produgao de buracos na barreira, quando a amostra é excitada

com fotons de baixa energia.
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¢

Chl‘\n‘\n‘\!‘\l\n‘\r‘\AJ‘\.l‘\!‘\l‘\!'\l\!'\J‘\ﬂf\n‘\p‘\.l\P\J\n‘\.p‘\.l\ﬂp‘\Af\J\Ap‘\AAp‘\AAAAAf\p‘\AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA

DIMENSION EE(5),EEH(5),BLH(5)

REAL*3 EE,EEH,ELH,EL,.E2,E3,E4,EIN,EF,ED, AUTOVA, DESC, PARAM, DELTA
REAL*8 DEC,DEV, EFAUX

INTEGER DB,DE,DH, LIM1, LIMZ2, LIM3
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SIGE 'E A DENSIDADE ELETRONICA NO POCO E ‘E PARAMETRO DE

ENTRADA.

8IGMA 'E A DENSIDADE DE PORTADQRES FOTO-EXCTTADOS E 'R

PARAMETR( DE ENTRADA.

* SIGMAT 'E A DENSIDADE DE CARGA TOTAL INCLUINDO OS5 PORTADORES
FOTO-EXCITADOS .

* SIGE]l E SIGEZ SAQ AS QCUPACOES DA PRIMEIRA E DA SEGUNDA
SUB-BANDAS .

* RHQD ‘E A DENSIDADE VOLUM’ETRICA DE DOPANTES NA LIGA.

* R1,R2,XA E XB 3AQ VARIAVEIS AUXILIARES.

¥ 21,22,23.24 E 25 SAQ AS DISTANCIAS MOSTRADAS NA FIGURA,
721 E Z5 SAC CALCULADAS PELO PROGRAMA,

* ME , MHH E MLH SAOQ AS MASSAS EFETIVAS DE ELETRONS, BURACOS
PESADOS E BURACOS LEVES.

* ¥Al, ‘E A PROPQORCAQ DE AL NA LIGA.

* HE 'E H-BARRA,

* CME, CMHH, CMLH SAQO CONSTANTES QUE AFPARECEM NA EQUACAO DE
SCHRODINGER.

* CM ‘E USADA PARA PASSAR ESTES VALORES PARA AS SUB-ROTINAS.

* EP 'E A CONSTANTE DIELETRICA DO GAAS,

* 0 A 010 SAQO VARIAVEIS AUXILIARES EPARA RETORNO DE VALORES
DA SUB—ROTINA DE INTEGRACAQD,

* NI , NF MARCAM 08 LIMITES DENTRO DOS QUAIS CALCULAREMOS
AS FUNCQES DE ONDA,

* LOOFP MARCR O NUMERO DE INTERACOES ATE A CONVERGENCIA.

* FIM 'E VARIAVEL AUXILIAR,

* INTER ‘E O INTERVALO NO QUAL SE DIVIDE A GARDE DE ENERGIA

PARA A PRQCURA DOS AUTOVALORES GROSSEIROS.

+
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REAL*8 SIGE,SIGEl, SIGEZ, SIGMA, SIGMAT, RHOD

REAL*8 R1,RZ,21,22,43,24,%25, XA, XB

REAL*B MEGA, MHHGA, MLHGA, MEAL, MHHAL, MLHAL, XAL, HR, CMAL
REAL*3 CMEGA, CMHHGA, CMLHGA, CMEAL, CMHHAL, CMLHAL, CMGA, EP, Q
REAL Q1,02,Q03,04,05,06,07,08,059,010

I REAL*8 TESTELl, TESTEZ

INTEGER NI, NF, LOOF, FIM, INTER, JOR, TJORB
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COMMON /GRID/ZGR, NPTG
COMMON /H/HN

COMMON /LIM/NI,NF
COMMON /WELL/LIM1,LIMZ
COMMON /CONST/CMGA, CMAL
COMMON /BARRE/DB

COMMON /INT/INTER
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¢ LEITURA DQS PARAMETRQS DO PROBLEMA

¢
’N&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&#




OPEN(UNIT-1, STATUS='OLD’,FILR='param.dat’)
READ(1,*) SIGE
READ (L1, *) EIGMA
READ (1, *) RHOD
READ (1, *) Z2
READ(I,*) Z3
READL (1, ™) Z4d
READ (1, *) MEGA
READ (1, *) MHIGA
READ (1, *) MLHGA
READ(1, *) XAL
READ (1, *) NETG
READ (1, *) INTER
READ{1l,*) TJOB
CLOSE (1)

HE=1.0545887D-34
DELTA = 1.155"¥AL+. 37*XAL*XAL

DEC=244
DEV=196

EP=12.6*8.85418782D-22

RHCD=1.60219D-19*RHOD*1D-24
SIGE=-1.60219D0-19*3IGE*1D-16
SIGMA=—1.60219D-19*SIGMA*1D-16
SIGMAT=S5IGE+5IGMA

EF=—6.241457D34*5IGMAT/2 . 73987010
EFAUX=EF

write(*,*) '
write(*,*} ‘Nivel De Fermi Para = ‘', efaux
write{*,*) "'

MEAL= (MEGA+0.083*XAL) *9,.1D-31
MHHAL = (MHHGA + 0.29*XAL)*9.1D-31
MLHAL = {(MLHGA + 0.063*XAL)*9.1D-31
MEGA=MEGA*9.1D-31
MHHGA=MHHGA*%.1D—31
MLHGA=MLHGA*%.1D-31

CMEGA=2*MEGA/ (HE*HB)
CMEGA=CMEGA * 1.60219D-42

CMHHGA=2 *MHHGA/ (HB*HB)
CMHHGACMHHGA * 1.60219D—42

CMLHGA=2*MLHGA/ (HB*HB)
CMLHGA=CMLHGA * 1.60218D-42

CMEAL=2*MEAL/ (HB*HB)
CMEAL=CMEAL*1.60219D—-42

CMHHAL=Z*MHHAL/ (HB*HB)
CMHHAL=CMHHAL*1,602190—-42

CMLHAL=2*MLHAL/ (HB*HE)
CMLHAL=CMLHAL*1.60219D-42

CMEAL=CMEGA
CMHAAL=CMHHGA
CMLHAL=CMLHGA



DE=200
DH=150

K&E&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&&#

" DEFINE 08 PONTOS DO GREID DE INTERPGLACAD NO GRID DE INTERFPOLACAQ

* 0 INTERVALD ENTRE 05 FPONTOS E DE NH/4.

"
H&&&&&&&&&&E&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&#

HN=(Z4+90) / (NPTG—1)

Do 10, 1=1,NPTG, 1

ZGR(I)=-4C+HN* (I-1)}

IF ((ZGR{I).GE.Z2) .AND, (XA .EQ.0)) THEN
LIM1=T
XA=1

END IF

IF ({(ZGR(1l).GE.Z3) .AND. (XB.EQ.0))} THEN
LIMZ=I
XB=1

END 1F

IF ((ZGR(I).GE_Z4) .AND. (R1.EQ.C)) THEN
LIM3=1
R1=1

END IF

10 CONTINUE

Z2=ZGR(LIM1)
Z3»ZGR (LIMZ)
Z4=ZGR (LIM3)

L Z2 passa a ser ZGR(LIM1)
Z3 passa a ser ZGR(LIM2Z)
C 74 passa a ser ZGR(LIM3)

‘3

write(*,*) 'E2
write(*,*) "Z3
write{*,*) *Z4
wricte(>,*) *’

ZGR{LIM1)
ZGR(LIM2)
ZGR (LIM3)

fL,zgr{liml)
'yZzgr(lim2)
f,egr(lim3)

1

H&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&&&E&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&#
€

{ DEFINICAO E INTERPOLACAQ DO POTENCIAL DE ENTRADA.

€
N&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&#

DO 15 I=1,NPTG
IF ((T.LT.LIM1).OR.(I.GT.LIM2))} THEN
VHEL {I)=DEC

END IF

IF ((I.GE.LIM1).AND._(I.LE.LIM2)) THEN

VHEL(I)»0

END IF

15 CONTINUE

-C open (unit=1, file=' /home/des0l/mendonca/saifor/vinic’)
do 16,1i=1,nptg,1
¢ read (1, *) =zgr(i),vhel(i)




16 continue
F close (1)

CALL TCSCCU(ZGR, VHEL, NPTG, CEL, 2000, IER)

open (unit=1, file=' /home/des0l/mendonca/saifor/vinic’)
do 16,1i=1,nptg,1

write(l,*) zgr(i),vhel (i)

16 continue

close (1)

H&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&#
C

¢ ACORA VOU SOLUCIONAR A EQUACAC DE SCHRODINGER PARA ESTE POTENCIAL.

¢ CALCULO 08 QUATRQ PRIMEIROS AUTOVALORES DE ENERGIA.

£
W&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&&&&&&&#

CMGA=CMEGA
CMAL=CMEAL
DB=DE
LOOP=0
FIM=0

kb LOOE=LO0OP+1

EIN=EE (1)

XA=22-100
XB=Z3+100
CALL EI(El,EZ2,E3,E4, VHEL, XA, XB, 1)

write(*,*) **
write(*,*) "El = ’,@al
write(*,*) 'E2 = ',eZ2
write(*,*)

1 3y 2

XA=F2~100

XB=Z3+100

JOB=TJOB

EE (1y=AUTOVA (ELl, XA, XB, VHEL, JOB)
XA=F2-~150

XB=23+150

JOB=TJOB

EE (2)=AUTOVA (E2, XA, XB, VHEL, JOE)

write(>,*) '’

write(*,*) "EE(1l) = ',ee(l)

write(*,*) "EE(Z) ', ee(2)
r

write(*,*) ‘PARAM r,ee(2)-aee(l)
write(*,*) '’

0y 3 O 2O

PARAM=EE (2) ~EE (1)

IF (PARAM.LT.EFAUX) THEN
SIGEl=(SIGMAT+PARAM*~4 .48415d-25) /2
SIGEZ2=5IGMAT-5IGEl
EF=—(5IGE1*6.241457D34) / (2.7987D10)

¢ write(*,*) sigel/-1.60215d-35
¢ write(*,*) sige2/-1.60219d4-35

GOTC 37




END IF

SIGE1=51GMAT
BF=- (5IGE1*6.241457D34) /{2.7387D010)

8IGE1l = DENSIDADE DE CARGA NA PRIMEIRA SUB-BANDA

SIGE? » DENSIDADE DE CARGA NA SEGUNDA SUB-BANDA

EF -~ NIVEL DE FERMI MEDIDCQ A PARTIR DO FUNDO DA
PRIMEIRA S5UB—BANDA

O3 r 3 01

7 IF (LOQP.GT.1) THEN
TESTE1=ABS (EE (1) -EIN)

write(*,*) loop,’’,testel

— i i ——— o — e

IF (LOOF.GT.Z2) THEN
IF (TESTEZ.LT.TESTEl) THEN
WRITE(*, *) ’CALCULO DIVERGENTE’
GOTO 500
END IF
END IF

2 o T Tr

TESTE2-TESTEL

IF (TESTE1.LT.3.1D-2) THEN
FIM~1
END IF

END IF

N&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&#
c

¢ CALCULO FE INTERPQLC AS DUAS PRIMEIRAS FUNCOES DE ONDA,DADOS O

‘¢ POTENCIAL E O AUTOVALOR DE ENERGIA.

C
C&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&E&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&#

XA=Z22-100
XB=23+100

CALL FUN{XA, XB,EE (1), VHEL, EFUN], VALORL, D)

IF (PARAM.LT.EFAUX) THEN

CALL FUN(XA,XB,EE(2),VHEL, EFUN2, VALORZ, 0}
END IF

open (unit=1, file=' /home/des0l/mendonca/saitor/efunl’)
open{unit=2, file=" /home/des0l/mendonca/saifor/efun’)
open(unit=3, file=' /home/des0l/mendonca/saifor/vhel”)

do 3%,i=1,nptg,1
write{l,*) zgr(i),efunl (i)
write{(2,*) zgr(i),efun2 (i)
write(3,*) zgr(i),vhel (i)

c39 continue

close (1)

c close(2)

close(3)

3 1 o o3 1 Y
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¢ CALCULO A LARGURA DAS CAMADAS IONIZADAS.UNTDADE DE COMPRIMENTC E ANGSTRON .
¢ CALCULO TAMBEM A INTEGRAL DA DENSIDADE DE CARGA PARA CADA PONTO DO GRID.
¢

C******************t********wt*t*****i"ﬂ'i’t'ﬂ't******* k*i’**********W'M**********#

IF (PARAM.LT.EFAUX) THEN
DO 40, T=1,NPTG, 1
' RHORE (I) *SIGE]1*VALORL (1) +SIGE2*VALORY (I}

40 CONTINUR
GOTO 50
END IF
l DO 45, I=1,NPTG,1
RHOE ([)=5IGE1*VALOR1(I)
45 CONTTNUE
50 CALL ICSCCU(ZGR, RHOE,NPTG, CRE, 2000, IER)

DO 55, I=1,NPTG,1

IF (I.LE.NI) THEN

INT(I)=0
GOTO 55
END IF

IF (I.GE.NF) THEN
INT (I)=INT(NF-1)
GOTO &5

END IF

XA=ZGR(I-1)

XB=ZGR (1}

CALL DCSQDU (ZGR, RHOE, NPTG, CRE, 2000, XA, XB, Q, IER)
INT (I) =Q+INT(I-1)

53 CONTINUE
c INT(I) = INTEGRAL DA DENSIDADE DE CARGA GERADA PELOS
C ELETRONS NO POCQ. INTEGRAL DE ZERO A 2.

CALL ICSCCU(ZGR, INT,NPTG,CINT, 2000, IER)

XAa=0
XB=24
CALL DCSQDU{ZGR, INT, NPTG, CINT, 2000, XA, X6, Q, IER)

R1=SIGMAT*SIGMAT/ (2*RHOD}—Q
R2w-51GMAT+RHOD*Z4
Z1=R1/RZ
£5=—3IGMAT/RHOD+Z4~Z1

o write(*,*) 21 = ',zl

e write(*,*) *Z5 = 7,25

C**********‘A‘W**********‘#tt*********‘A’tt***********wwwtt*********w*tt******#
C

¢ CALCULO O CAMPO ELETRICO.UNIDADES VQLTS/ANGSTRON.

¢ COM CAMPO ELETRICO CALCULO O POTENCIAL ELETROSTATICO E A NOVA

¢ ENERGIA PQTENCIAL PARA OS5 ELETRONS.

C




Cttt**********l"r*'rt*t******************'A‘w*tttt*f*tf****************‘A“*"A"A"A"A‘_ﬁ_

XA=—(RHOD/EP) *21
XB={RHQD/EP)
Ri={RHOD/EP) * {Z24-Z1)
R2=(5IGMAT/EP)

DO &0, I=1,NPTG,1
IF (ZGR(I).LT.-Zl1) THEN
CAMPQ (1)=0
END IF
IF ((ZGR(I).GE.—Z21).AND, (ZGR(I) .LT.(0)}) THEN
CAMPO({I1)Y=nA-XB*ZGR(I)
END IF
IF ((ZGR(I).GE.Q) .AND. (ZGR(T) .LT.24)) THEN
CAMPO(I)=XA-INT(I) /EF
END IF
IF ((ZGR{1l).GE.Z4) .AND, {ZGR(I) .LT.Zb)) THEN
CAMPO (1)=R1-RZ-XB*ZGR{I}
END IF
IF (ZGR{T).GE.,Z5}) THEN
CAMFQO (I)=0
END IF
60 CONTINUE

¢ gpen{unit=1, file=* /home/desCl/mendonca/saifor/campo’)
C do 61,i=1,nptqg,1

¢ write(l,*) zgr(i),campo(i)

g6l continue

c close (1)

CALL ICSCCU(ZGR, CAMPQ, NPTG, CAP, 2000, IER)
VHEL (LIM1)=0
DO 62, I=LIM1,2,-1
XA=ZGR(I)
¥B=ZGR(I~1)
CALL DCSQDU(ZGR, CAMPQO, NPTG, CAP, 2000, XA, XE, Q, IER)
VHEL(I-1)=VHEL{(I)-Q*1D3
62 CONTINUE
DO 63, I=LIM1,NPTG-1,1
KA=ZGR(I)
XB=ZGR(I+1)
CALL DCSQDU(ZGR, CAMPQ, NPTG, CAP, 2000, XA, XB, D, IER)
VHEL (I+1)=VHEL(I)-Q*1D3}
] CONTINUE
DO 64, I=1,NPTG,1

IF {((I.LT.LIM1).OR.(I.GT.LIMZ))} THEN
VHEL{(I)=VHEL (I)+DEC

END IF
64 CONTINUE
C J=LIM1-1
C VHEL {(J} =DEC

L DO 65,1=J,2,-1
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KARZER(I)

XB=ZGR (I-~1)

CALL DCSQDU(ZGR, CAMPO, NPTG, CAR, 2000, XA, XB, 3, IER)
VHEL (I-1)=VHEL{I)-Q*1D3

CONTINUE

VHEL (J+1)=0

K=TIM2

DO 70, 1=J+1,K, 1

XA=ZGR(I)

KB=ZGR{I+1)

CALL DCSONU{2ZGR, CAMPO, NPTG, CAR, 2000, XA, XB, O, IER)
VHEL(I+1}=VHEL(I)-Q*1D3

CONTINUE

VHEL (J+1)=DEC

K=1

VHEL (K+1)=VHEL(K)+DEC
K=1
DO 75, I=K+1,NPTG-1, ]
XA=ZGR({TI)

XB=ZGR{I+1)

CALL DCSQDU{ZGR, CAMPO, NPTG, CAP, 2000, XA, XB, , IER)
VHEL (I+1)=VHEL(1)-0Q*1D3

CONTINUE

open(unit=1, file=' /home/des01/mendonca/saitor/vhel”)
do 76,i=1l,nptg,1

write(l,*) zgr{(i),vhel (i)

continue

close (1)

geto 500

CALL ICSCCU(ZGR,VHEL,NFTG,CEL, 2000, IER)

IF {(FIM.EQ.Q) THEN
GOTO 35
END IF

HA=¢2-100

XB=Z3+100

CALL EI(El,E2,E3,E4,VHEL, XA, XB,5)
XA=72-150

XBmZ34150

EE (1) ~AUTOVA(E1, XA, XB, VHEL, 30)
XA=7Z2-200

XB=Z34200

EE (2)=RUTOVA (EZ2, XA, XB, VHEL, 30)
EE (3} =AUTOVA (E3, XA, XB, VHEL, 30)
XB=22-200

XB=Z3+200

EE (4)=AUTCOVA(E4, XA, XB, VHEL, 30}

DG 90, I=LIM1+1,LIMZ2-1,1

IF (VHEL(T+1l) .LT.VHEL{I}) THEN
GOTO 95

END IF

CONTINUE

DESC=VHEL(I)

ED=VHEL (1) -EF-EE (1)

WRITE (*, *) "POTENCIAL CONVERGIDO’
WRITE(*, *) '

IF (PARAM.LT.EF) THEN



100

1105

110

WRITE{*, *} "DUAS SUB-BANDAS QCUPADAS'

', EF

r
WRITE (*, *) *7
WRITE(*, *) fSEPARACAQ ENTRE ELAS = ’,PARAM
WRITE(*, *) *’
WRITE(*,*) ‘QCUPACAC DA SUB—BANDA 1 =',S5IGELl/(-1.60219D-35)
WRITE(*,*) '
WRITE(*,*) "OCUPACAD DA SUB-BANDA 2 =',8IGEZ/(-1.60219D-35)
WRITE (*,*) *f
END IF
WRITE(*, *) "NUMERD DE TNTERACOQES = ', LCOP
WRITE(*, *)
WRITE(*, *) "ENERGIA DO PRIMEIRC ESTALRO = ', (EE(1)-DE3SC}
WRITE(*,*) *f
WRITE (*,*)}) fENERGIA DO SEGUNDQ ESTADO = ', (EE(Z2)-DESC)
WRITE(*,*) *'
WRITE(*,*) ’'ENERGIA DO TERCEIRQ ESTADD = ‘, (EE(3)-DESC)
WRITE (*,*) '’
WRITE(*,*) fENERGIA DO QUARTO ESTADOC =~ ', (EE{4)-DESC)
WRITE(*,*) 7'
WRITE (*,*) ‘MAXIMO DO POTENCIAL DENTRD DQ POCO = *,DESC
WRITE(*, *) ''
WRITE(*,*) "CAMADA TONIZADA A ESQUERDA = 7, Z1
WRITE(*,*) '
WRITE(*,*) "CAMADA TONIZADA A DIREITA = ', (Z5E-Z4)
WRITE (*,*) "7
WRITE(*,*) *NIVEL DE FERMI A PARTTR DO FUNDO DA BANDA
WRITE(*,*) 7'
WRITE (¥, *) *‘DESCONTINUIDADE NA BANDA DE CONDUCAQ =
WRITE{(*,*} "
WRITE (*, *) "DECONTINUIDADE NA BANDA DE VALENCIA = ’,DEV
WRITE(*,*) *°
WRITE (*, *) fPOTENCIAL EM Z1 =~ “,VHEL(1l)
WRITE (*, *) '~
WRITE(*, *) "NIVEL DOADCR = *,ED
WRITE (*,*) 7'

QPEN (UNIT=1,FILE=' /home/des0l/mendonca/saifor/ed’)
opentunit=2, file=' /home/des(l/mendonca/saifor/ve’)
XA=72-100

XB=Z3+100

CALL FUN (XA, XB,EE (1), VHEL, EFUNO, VALORL, 0)

pO 100, I=1,NPTG,1

WRITE (1, *) ZGR(I),EFUNQ(I)

WRITE (2, *) ZGR(I),VAEL(I)

CONTINUE

CLOSE(1)

CLOSE (2)

XA=Z2—-130

XB=23+13D

OPEN (UNIT=1,FILE="/home/des]l/mendonca/salfor/el’)
CALL FUN(XA,XB,EE(2), VHEL, EFUN1, VALOR1, Q)

DO 105, I=1,NPTG, 1

WRITE (1, *) EZGR(I),EFUN1{I)

CONTINUE

CLOSE (1)

OPEN{UNIT=1,FILE=" /home/des0l/mendonca/saifor/e2")
XA=ZZ-1350

XB=£3+150

CALL FUN (XA, ¥B,EE (3), VHEL, EFUN2, VALORI1, 0)

DO 110, I=1,NPTG, 1

WRITE (1, *) ZGR(1},EFUNZ(I)

CONTINUE

CLOSE (1)



XA=Z2- 180
XB=Z3+180
OPEN (UNIT=1,FILE=' /home/des0l/mendonca/saifor/e3”)
CALL FUN(XA,XB,EE (4), VHEL, EFUN3, VALOR1, 0}
DO 115, T1=1,NPTG, 1
WRITE {1, *) ZGR(T),EFUN3I(I)
115 CONTINUE
CLOSE(1)

Cttt********'*'Aw*tt*t*t*****************************%‘A'i‘*'ﬁ"l‘*".’****

¢

L INICIA CALCULC DAS INTEGRAIS DE SUPERFOSICAD ENTRE A3
{ FUNCOES DE ONDA DE ELETRONS3

C

Ctt*********‘**'****t********************************************

D¢ 117, I=1,NPTG, 1

VALORL (1)=EFUNQ(I) *EFUNQ(I)
VALORZ (I)=EFUNO{I) *EFUN1 (I}
VALORZ (I)=EFUNQ (I) *EFUNZ2 (I)
VALORA (I)=EFUNO (I} *EFUN3 (1)
VALORS (I} =EFUNL (I) *EFUNI (1)
VALORG (I)Y=EFUN1 (I) *EFUNZ (I)
VALOR7 (I)=EFUNL1 (I} *EFUN3 (I}
VALORS (I)=EFUNZ (I) *EFUN2 (I)
VALORS (I)=EFUNZ (1) *EFUN3 (1)
VALORLO {I)=EFUN3(I)*EFUN3 (I)

111 CONTINUE

XA=F2-105

XB=Z3+105

CALL ICSCCH(ZGR, VALOR1, NPTG,CV, 2000, IER)

CALL DCSQDU(ZGR, VALOR1, NPTG, CV, 2000, XA, XB, O, IER)
Gl1=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORZ,NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU{ZGR, VALOR2, NPTG, CV, 2000, XA, XB, O, IER)
Q2=Q

CALL ICSCCU(ZGR, VALORI, NBETG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU({ZGR, VALOR3, NPTG, CV, 2000, XA, XB, O, IER)
Q3=

CALL ICSCCU({ZGR, VALOR4,NPTG,CV, 2000, IER)
CcALL DCSQDU(ZGR, VALORA, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, TER)
Q4=0

CALL ICSCCU (2GR, VALORS, NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU{ZGR, VALORS, NEFTG,CV, 2000, XA, XB, Q, TER)
Q5=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORG,NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORG, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, TER)
06=0

CALL ICBCCU(ZGR, VALORT?,NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU (ZGR, VALOR7,NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q7=0

XA=Z2-155

XB=Z3+155

CALL ICSCCU(ZGR, VALORS,NPTG,CV, 2000, IER)

CALL DCSQDU{ZGR, VALORSB, NPTG, CV, 2000, XA, XB, &, IER)



08=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORY,NPTG,CV,2000, IER)
CALL DCSQDU (2GR, VALORY, NPTG, CV, 2000, XA, XB, O, IER)
Q9=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORLOQ, NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU{ZGR,VALOR10,NPTG,CV, 2000, XA, XE, Q, IER)

Q10=0

WRITE(*,*} '’

WRITE(*,*} "< EO0 | BEO » =",01
WRITE {*, *) "'

WRITE (*,*) < EO | E1l > =',Q2
WRITE (*, *) '

WRITE(*,*) "< E0 | E2 > =',Q3
WRITE(*,*) "'

WRITE(*,*) < EO | E3 » =',0d
WRITE(*, *) '

WRITE(*,*) ‘< El1 | E1 » =',Q5
WRITE (*, *} *’

WRITE(*,*) ‘< E1 | E2 > »',Q6
WRITE (*, *) '

WRITE(*,*) < E1 | E3 » =',Q7
WRITE(*,*) "'

WRITE(*,*) "< EZ | EZ2 » =",Q8
WRITE (*,*) '’

WERITE(*,*}) "< EZ2 | E3 > =',08%8
WRITE (*,*) '

WRITE(*,*) '< E3 | EZ > =',010
WRITE (*,*) '’

C***************‘A*W****************W*******W**W*****W**************

C FIM DO CALCULO DAS SUPERPOSICOES.

C**-!r-!r**************************************************************

[ Y R g g R R R Y Yy R R Ry Y R R R A AR LR AT RLE
C

C CALCULC DOS NIVEIS PARA BURACOS

c

L h L E LR b LR A R LR LA AR L L E R L L E LR LSRR ERERERREEEAEEEERES

R b e b h bbb b e R b R a b G b bR b R b R AL A AR E LR LA R L ERLAEEEEY
c

C COSTRUCAQ DO POTENCIAL
"

G E b e bbb kA A L AL LR kLGS AL LA AL ERLLEELLEEERELEET

LO 130, I=1,NPTG, 1
IF ((I.LT.LIM1).QR.(I.GT.LIMZ)) THEN
VHH {I)=—{(VHEL(I)-DEC)+DEV+DESC
END IF
IF ((I.GE.LIM1) .AND.{(I.LE.LIMZ)) THEN
VHH (I) ==VHEL (I} +DESC
END IF
130 CONTINUE

OFEN(UNIT=1,FILE=' /home/des0]l /mendonca/saifor/vh’)
pO 135,I=1,NPTG, 1
WRITE(1,*) ZGR(I),VHH(TI)

135 CONTINUE



CLOSE (1)

| CALL ICSCCU({ZGR, VHH,NPTG, CHH, 2000, IER)

lCAAAAI\AAAAAAAAAAAAAAAA!\AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA

c

|C POTENCIAL CONSTRUIDO E INTERPOLADO

¢
4CAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAf\p‘\Ap‘\AAAAAp‘\AAAAp‘\.ﬁAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA

lC&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&#
C

i ¢ CALCULO DAS AUTO ENERGIAS

c

i R R R R R R R RV R R R R Y R R R G R R R R R ARG R Y G ARG IR R Y RGN Y R F G
|

| CMGA=CMHHGA

| CMAL=CMHHAL
DB=DH
! XA=Z2-60
| XB=23+50
! CALL EI(El,E2,E3,E4,VHH, XA, XB,5)
| XA=22-100
i XB=23+100
| JOB=TJOBR
EEH (1) =AUTOVA (E1, XA, XB, VHH, 30)
JOB=TJOB
! EEH (2) =AUTOVA (E2, XA, XB, VHH, 30)
‘ XA=72~150
‘ XB=23+150
JOB=TJOB
! EEH (3) =AUTOVA (E3, XA, XB, VHH, 35)
J JOB=TJOB
EEH (4)=AUTOVA (E4, XA, XB, VHH, 33)
WRITE (*, *) "’
WRITE (*, *) 'PRIMEIRO NIVEL DE BURACOS PESADOS = ‘,EEH(1)
{ WRITE(>, ™) "'
' WRITE (*, *) ’SEGUNDO NIVEL DE BURACOS PESADQS = ’,EEH(2)
! WRITE (*,*) ’*
) WRITE (*, *) *TERCEIRDO NIVEL DE BURAC(OS PESADDS = ' ,EEH(3)
: WRITE (*,*) *r
WRITE (*,*) ’QUARTO NIVEL DE BURACOS PESADOS = ’,EEH(4)
WRITE (*, *) *'
XA=22-60
XB=Z3+60

}

i

l

‘ CALL FUN (XA, XE,EEH (1), VHH, HFUNG, VALOR1, ()
‘ OFPEN(UNIT+l,FILE=' /home/des0l/mendeonca/saifor/ho’)
‘ DO 140, T=1,NPTG,1

| WRITE (1, *) ZGR(I),HFUNO (I)
1 140 CONTINUE

i CLOSE (1)

i

OFEN(UNIT=1,FILE=' /home/des(l/mendonca/saifor/hl’)
CALL TUN (XA, XB,EEH(2),VHH, HFUN1, VALOR1 (1), 0}
DO 145,I=1,NPTG, 1
WRITE {1, *) ZGR(I),HFUN1(I)
I 145 CONTINUE
CLOSE (1)

{ OPEN (UNIT=1,FILE=" /home/des0l /mendonca/saifor/h2")
|
[
i



Xh=22-100
XB=Z3+100
CALL FUN (XA, XB, EEH (3), VHH, HFUN2, VALOR1, 0)
DO 150, I=1,NPTG,1
WRITE (1, *) ZGR(I),HFUNZ (I}
150 CONTINUE
CLOSE (1)

OBPEN (UNIT-1,FILE=' /home/des0l/mendonca/ssaifor/h3’)
CALL FUN (XA, XE, EEH (4), VHH, HFUN3, VALOR1, 0)
Do 155, I=1,NPTG,1
WRITE (1, *) 2GR(T),HFUN3(I)
155 CONTINUE
; CLOSE (1)

DO 156, I=1,NPTG,1
| VALOR1 (1) =EFUNO (I) *HFUND (1)
‘ VALORZ (1) =EFUNQ (I) *HFUN1(I)
VALOR3 (I)=EFUNO (I) *HFUNZ (I)
] VALOR4 (I} =EFUNO{I) *HFUN3 (I)
VALORS (1) =EFUNL1 (I) *HFUNO (1)
‘ VALOR6 (I)=EFUN1 (I) *HFUN1 (I)
VALOR7 (I)=EFUN1(I) *HFUN2 (I)
VALORS (I)=EFUNL(I) *HFUN3 (1)
VALORS (I)=EFUNZ2 (I} *HFUN1 (I)
VALOR10 (I)=EFUNZ (I) *HFUNZ (I}
156 CONTINUE

XA=Z2-105
XB=23+105
{ caLL ICSCCU({ZGR,VALORL,NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALOR1, NP'TG, CV, 2000, XA, XB, ¢, IER)
Q1=Q

CALL ICSCCU(ZGR,VALORZ,NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORZ,NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q2=Q

‘ CALL ICSCCU(ZGR, VALOR3,NPTG,CV, 2000, IER)
i CALL DCSQDU (2GR, VALOR3,NPTG,CV, 2000, X4, XB, Q, IER)
Q3=0

I CALL ICSCCU({ZGR, VALOR4,NPFTG,CV,200C, IER)

CALL DCSQDU(ZGR, VALOR4, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q4=Q

i

CALL ICSCCU({ZGR, VALORS, NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU({ZGR, VALORS, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q5=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORG,NETG,CV,2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORG, NPTG, CV, 2000, XA, XB, , IER)
06=0

CALL ICSCCU(ZGR, VALOR7,NETG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORY, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q7=0

KA=Z2-155

XB=Z3+155

CALL ICSCCU(ZGR,VALORE,NPTG, CV, 2000, IER)

CALL DCSQDU(ZGR, VALORS,NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q8=0




. ——— —

e

CALL ICSCCU(ZGR, VALORY, NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORS,NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Qo=

CALL ICSCCU(ZGR, VALOR1(Q,NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCS3QDU{ZGR, VALOR10,NPTG, CV, 2000, XA, XB, 4, IER)

010=0

WRITE (™, *) '

WRITE(*,*) < EEQ | HHO » =',Q1
WRITE(*, *) '

WRITE(*,*) "< EEQ | HHl1 > =",0%2
WRITE(*,*) *’

WRITE(*,*) ‘< EEC | HHZ > =',Q3
WRITE(*,*) "'

WRITE(*,*) "< EE0QO | HH3 > =,0Q4
WRITE (*,*) '

WRITE(*,*) < EE1l | HHO = =",Q5
WRITE (*,*) '’

WRITE(*,*) "< EE1l { HH1 » =',Q6
WRITE(*,*) "

WRITE(*,*) '< EELl | HHZ > =',Q7
WRITE (™, *) '

WRITE(*,*) ‘< EE2 | HH3 » =',Q8
WRITE(*,*) 7'

WRITE (*,*) "< EE2Z | HH1l > =',Q%9
WRITE(*,*) "

WRITE(*,*) "< EE3 } HHZ » =',Q10
WRITE(*,*) "

C****‘*W*********1’*‘!"l’t*‘l’t‘t‘l’****1’1’***************************************#

¢
C CALCULD PARA BURACOS LEVES
C

c***************************‘******‘A’*'ﬁ’t***t***t***t*****f*t***“."!’1"‘."!’*".’*1’1’#

CMGA=CMLHGA
CMAL=CMLHAL

XA=22-60
XB=23+60
CaLlL EI(E1,E2,E3,E4,VHH, XA, XB, 5)

Ah=Z2-150
XB=£3+150
JOB=TJOB
ELH (1) =AUTQVA(El, XA, XB, VHH, 30)
JOB=TJOB
ELH (2)=AUTOVA (E2, XA, XB, VHH, 30)
XA=72-150D
XB=Z3+150
JOB=TJOB
ELH (3) =AUTOVA (E2, XA, XB, VHH, 30)
XA=Z72-200
XB=Z3+4+200
JOB=TJOB
ELH (4} =AUTOVA (E4, %A, XB, VHH, 30)

WRITE (*, *) '*
WRITE (*, *} ‘PRIMEIRC NIVEL DE BURACOS LEVES =’ ,ELH{1)
WRITE(*, ™) *'
WRITE (*, *} ' SEGUNDO NIVEL DE BURACCS LEVES =',ELH(2)
WRITE(*,*) '/



e b . — —

160

165

170

175

180

WRITE(*,*) ‘TERCEIRQ NIVEL DE BURACOS LEVES = ’,ELH({3)
WRITE(*, *) *°
WRITE (*, *) 'QUARTO NIVEL DE BURACOS LEVES =',ELH({4)

r

WRITE (*,*} "'

QOPEN(UNIT=1,FILE=' /home/des0l/mendonca/saifor/10")
XA=72-100

XB=23+100

CALL FUN(XA,XBE, ELH (1), VHH, LFUNQ, VALORI, C)

Do 160, I=1,NPTG,1

WRITE{l,*) ZGR(I),LFUND({I)

CONTINUE

CLOSE (1)

OFEN(UNIT=1,FILE=' /home/desll/mendonca/saifor/11")
XA=Z2-130

XB=Z3+13C

CALL FUN(XA,XB,ELH(2),VHH, LFUN1, VALOR1, 0}

DO 165,I=1,NPTG, 1

WRITE (1, *) REAL(ZGR(I)),REAL(LFUNL(I})

CONTINUE

CLOSE (1)

QPEN(UNIT=1,FILE=' /ltome/des(l/mendonca/saifor/12")
Xa=72-150

XB=23+150

CALL FUN (XA, XB,ELH(3), VHH, LFUN2, VALOR1, 0)

po 170, I=1,NFTG, 1

WRITE (1, *) REAL(ZGR(I)),REAL(LFUNZ (1))

CONTINUE

CLOSE (1)

OPEN(UNIT=1, FILE=' /home/des(l /mendonca/saifor/13")
XA=F2-180

XBmZ 34180

CALL FUN(XA,XB,ELH(4), VHH, LFUN3, VALOR, 0}

DO 175, I=1,NETG,1

WRITE(1,*) REAL(ZGR(I)),REAL(LFUN3(I))

CONTINUE

CLOSE (1)

DO 180, I=1,NPTG, 1

VALORL (T) =EFUND{I) *LFUNO(I)
VALQRZ (1) =EFUNO(I) *LFUN1{(I)
VALOR3 (I)=EFUNOQ (I} *LFUN2 (I}
VALOR4 (I})=EFUNQ (I} *LFUN3(I)
VALORS (I)=EFUN1 (I) *LFUNO (I)
VALORE {(I)=EFUN1 (I} *LFUNL1(I)
VALORT (I)=EFUN1 (I} *LFUNZ (I}
VALORS (I)=EFUN1(I) *LFUN3 (1)
VALORS (I)=EFUNZ (I} *LFUNL(I)
VALOR10 (I)=EFUN2 (I) *LFUNZ (I)
CONTINUE

Xa=22-105

XB=Z3+4+105

CALL ICSCCU(ZGR,VALOR1,NPTG, CV, 2000, TER}

CALL DCSQDU(ZGR, VALOR1, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
C1i=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORZ, NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU (ZGR, VALORZ, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
Q2=Q

CALL TIC3CCU(ZGR, VALOR3,NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU({ZGR, VALOR3, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)



Q3=0

caLl ICSCCU({ZGR, VALOR4,NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALOR4, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, 1ER)
Q4=0

CALL ICSCCU({ZGR,VALORS,NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORS, NPTG, CV, 2000, XA, XR, Q, IER)
@a=0

CALL ICSCCU(ZGR,VALORE,NPTG, CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU (ZGR, VALORG, NPTG, CV, 2000, Xi, XB, Q, IER)
Q6=0

CALL ICSCCU({ZGR, VALOR7,NPTG,CV,2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALOR7,NPTG, CV, 2000, XA, XB, &, IER,
Q7=0Q

CALL ICSCCU(ZGR,VALORSB, NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCS0DU(ZGR, VALORS, NFTG, CV, 2000, XA, XB,Q, IER)
0B=0Q

XA=F2-155

XB=73+155%

CALL ICSCCU(ZGR,VALORS, NPTG,CV, 2000, IER)

CALL DCSODU(ZGR, VALORY, NPTG, CV, 2000, XA, XB, Q, IER)
05=0

CALL ICSCCU({ZGR,VALOR10,NPTG,CV, 2000, IER)
CALL DCSQDU(ZGR, VALORL1(, NPTG, CV, 2000, XA, XB, &, IER)

QL0=Q

W-RITE(*,*) rr

WRITE (*,*) '< EEQ | LHO > »',Q1
WRITE(*'*) rr

WRITE(*,*) ‘< EED | LH1 > =',Q2
WRITE (*,*) *’

WRITE (*,*) ‘< EEQ | LH2 » =',Q3
WRITE(*,*) *'

WRITE(*'*’) ".q: EEO | LH3 = =1’Q4
WRITE(*'*) Fr

WRITE(*,*) ‘< EE1 | LHO > =',Q5%
WRITE (*, *) ’'

WRITE(*,*) '< EEl | LHLl > =',06
WRITE(*,*) rr

WRITE(*,*) < EE1 | LH2 > =',Q7
WRITE (*,*) '’

WRITE{*,*) "< EE1 | LHI > =',Q8
WR.ITE(*,*) rr

WRITE(*, *) r< ERZ | LH1 » =",Q9
WRITE(*'*) rr

WRITE (*,*) '< EE2 | LH2 » =',Q10
W-RITE(*,*) rr

I T T T At E e et Lt e E t R e L A S L ettt L s LR L e iRt
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500 END
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SUBROUTINE EI(II,III,IV,V,PQT,XA,XE, JOB)

DIMENSION POT{2001)
PEAL*S POT

DIMENSION FUNCAQ(2001), VALOR(Z001)
REAL*S FUNCAO, VALOR, XA, XB
INTEGER DC, JOB

DIMENSION VAL(1500)
REAL*B I,II,III,IV,V,VAL
INTEGER INTER, NI, NF

COMMON /BARR/DC
COMMON /INT/INTER
COMMON /LIM/NI,NF

sddadddiadadudaaadaelelelcliclcideelaelcfcleld e daiclclclelccielel el cfelelaiclcleYeyclelclelcTcf el e Nelc Rt

A IDEIA DESTA SUB-ROTINA 'E CALCULAR O VALOR DA FUNCAO DE ONDA

{ INTEGRADA POR NUMERQV A PARTIR DE NI )} NO PONTO DE NUMERO NF

PARA UMA GRADE DE VALORES DE ENERGIA ENTRE ZERQ E A ENERGIA MAXIMA
ATE A QUAL PROCURAMOS POR AUTOVALORES. DEPOIS ACHAMOS A ENERGIA PARA

AS QUAIS FUNCAQ(NF) E’ MINIMO. ESTAS SAO AS PRIMEIRAS APROXIMACOES
PARLA AS AUTOENERGIAS.

* INTER DEFINE O INTERVALO ENTRE 03 PONTOS DA GRADE DE ENERGIA.

QUAL PROCURAMOS AUTO-VALORES.
* FUN "E A SUBR-ROTINA QUE CALCULA ( FOR NUMEROV } A FUNCAQ DE ONDA.

* O VALOR DA FUNCAO DE ONDA NOS DIVERSOS PONTOS DO GRID ESTA CONTIDO
NO VETOR FUNCAO. O VETOR VALOR CONTEM O MODULO AD QUADRADO.

* VAL "E O VETOR QUE CONTEM Q3 VALQRES DE FUNCAO(NF) FARA A5 DIVERSAS

c
C
C
C
c
C
G
€
c
<
C
¢ * DC 'E PASSADO POR DECLARACAO COMMON E 'E A ENRGIA MAXIMA ATE A
C
C
C
C
C
c
C
C
c ENERGIAS DA GRADE.

c

C

aetgaelcaaadddaadeiaaeclaeycidaddetaaodaaaadaceecee ikl el clelel cleRelelclelelcXeye ke eI

Cf‘\f‘\f'\.l‘\f‘\l'\I‘\p"\n‘\v‘\p‘\ﬁ.l‘\f\!\ﬁhAhAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA(\A,l\ﬁf\ﬂ\ﬁﬁnﬁﬁf\ﬂf\ﬁhﬁﬁ;\ﬁﬂd\ﬂ.ﬂ.\ﬁ.\#

C

C CALCULA O VALOR DE FUNCAQ(NF) PARA AS ENERGIAS DA GRADE E AS
C ARMAZENA NOQ VETOR VAL(I).
C

Cl‘\i\-‘\-l'\l'\'\“"i"\“\Af‘\f\/\r‘\n‘\J‘\.l‘\f\v‘\AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA/\f\ﬁﬁﬁﬁf\ﬁﬁf\/\ﬁj\{\ﬁ,\hl\/\#

DO 20, I=1,CC, INTER

CALL FUN({XA,XB, I,PCT, FUNCAQ, VALOR, 1)



VAL (I)=ABS (FUNCAQ (NI) ~-FUNCAO (NF))
20 CONTINUE

if {job.eq.10) then
open(unit=1, file=" /home/desll/plentz/fortran/doc/saidasval’)
do 21, i=1l,dc,inter
write{(l,*} i,val(i)
2l continue
close(l)
eng if

CA\AAAAAH F\AAA.AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAf\Aﬁp‘\.l\ﬂf\AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA‘\AAH\A#

C
C FIM DESTE CALCULG.
C

CAAAAAAAAAAAAAAAp‘\AAAAﬂA.Ap‘\Ap‘\Aﬂ.ﬁ.n‘\p‘\Ap‘\An‘\p‘\AAAﬂn‘\ﬂp‘\AAﬂp‘\Aﬂﬁh!\ﬁhf\!\f\ﬁhhﬁf\ﬂﬁp‘\ﬂﬁhf\f\#

C*******’***W‘A’W‘kt‘l’"’1’1!'*1'1'1’1’***1’*1’1’******1’********

C PRIMEIRO AUTOVALOR

C****‘A"k‘A“A“A’**‘I’t""l'********1’1’1’********************

DO 25, I=1,DC, INTER
IF (VAL{I+INTER).GT.VAL{(I)) THEN
GOTO 320
END IF
25 CONTINUE
30 I1=1I
IF (JOB.EQ.0) THEN
GOTO 100
END IF

Ci********************************************

Ct*tt-t-t1-*1-1-***********************************

C SEGUNDC AUTOVALQR

C******'A**‘k*W****W*‘k**W****W*WW***W**WW*W*****

DO 35, I=(II+INTER),DC-2, INTER
IF (VAL{I+INTER) .LT.VAL(I)) THEN
IF (VAL(I+2*INTER).GT.VAL(I+INTER)) THEN
GOTO 40
END IF

ENE IF

. 35 CONTINUE

4q IF (I.EQ.DC) THEN
III=-1
IVw=1
V=-—1
GOTO 100
END IF

III=I+INTER

IF (JOB.EQ.1) THEN
GOTO 100

END IF

C*‘k**‘!’*t*t************t****t***wt**W**W**l'***



Cttt*tt********************t*f*t*tti*tt****tt

C TERCEIRC AUTOVALOR

C********************************************

DO 45, I=(III+INTER),DC~2, INTER
IF (VAL(I+INTER) .LT.VAL(I)) THEN

IF (VAL(I+2*INTER).GT.VAL(I+INTER)) THEN
GOTO 50
END IF

END IF
45 CONTINUE

50 IF (I.EQ.DC) THEN
Iy=-1
v=-1
GOTO 100
END IF

IV=I+INTER

IF (JOB.EQ.Z) THEN
GOTO 100

END IF

C******"A\lc*****‘l{**’**'***************************

C***************************t****tt*t***'k*****

C QUARTC AUTOVALOR

C***************************t****t**'k**t**t***
DO 55, I=(IV+INTER), DC-2, INTER
IF (VAL(I4INTER) ,LT.VAL(I)) THEN

IF (VAL(I+2Z*INTER) .GT.VAL{I+INTER)) THEN

GOTO 60
END IF
END IF
55 CONTINUE
60 IF (I.EQ.DC) THEN
v=—1
GOTO 100
END IF
V=I+INTER
100 RETURN
END

CFFFFFFFFFFFFFFEFFFFRFFFFFFFFFFFFFFFFFFFEFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFEFFFFFFFFFF 4
c

C FIM DA SUB-ROTINA EI
c

CFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFEFFFFFEFFFFEFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFEFEEEE #
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c



C

INICIOQ DA FUNCAQ AUTQOVA QUE CALCULA @3 VALORES REFINADQOS DAL

C AUTOENERGIAS.

C

AR AN A A AR T A I I L A A T T A T R T A T A 11T L

CRER R L L e R e R TR T R TSR PP AR LA LR LT LR LR LT LR e T e oY &4

C
c
C
C
C
C
C
c
C
C
c
C
C
C
C
c
C
C
c
C
C
C

* A IDETA AQUI "E SEMELHATEA DA SUB-ROTINA EI S50 QUE NESTE CASOQ

ESTARELECEMOS UMA GRADE FINA DE ENERGIAS EM TORNO DE UM VALOR
GROSSEIRD QUE 'E OBTIDO DE EI.

11 "E QO AUTOVALOR GROSSEIRQO DE ENERGIA,
NI E NF SAD 0S5 MESMOS JA DEFINIDOS NA INTRODUCAQ DA SUB-ROTINA EI.

PQT 'E O VETOR CONTENDO OS5 AUTOVALORES DO PONTENCIAL NOS PONTOS DO
GRID NO QUAL A AMOSTRA ‘E DIVIDIDA.

JOB DEFINE O GRAU DE REFINAMENTO DO AUTOVALOR CALCULADO.

TODOS SAO ENTRADAS.

INTER 'E PASSADO POR DECLARACAD COMMON E 'E O MESMO INTER DEFINIDO
NA SUB-ROTINA EI.

Ittt f Rt R et i et R s R A R R Rt E S At et Rt r it i 44

C***************************‘A'*‘k***tt****f******************************#

c

C PARA UM DADO POTENCIAL REFINA O CALCULO DO AUTOVALOR IT

C

th****++************************‘A"k*W‘k\N**l’*‘t*t****t*t***t***‘t*****‘k*****

FUNCTION AUTOVA(E, XA, XB, POT, JOB)

DIMENSION POT(2001)
REAL*8 POT

DIMENSION FUNCAO (2001}, VALOR(Z001}
REAL*E FUNCAO, VALOR

REAL*8 E,TIN, TESTE, AUTOVA, INT, AUXE, I, XA, XB
INTEGER JOB, INTER, N, NI, NF

COMMON /INT/INTER
COMMON /LIM/NI,NF

Cﬂﬁﬁf\.‘\f\ﬁﬁf\p‘\hﬁf\p‘\ﬁﬁﬁf\f\ﬁﬁhﬁf\hf\f\AAAI\AAA.AAAAAAAAAAAAp‘\AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA#

C
C

IF (E.EQ.—-1) THEN
AUTOVA=-1

RETURN

END IF

INT=INTER
LQ 60,N=1,J08B,1

E = E — INT
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CALI, FUN (XA, ¥B,E, POT, FUNCAQ, VALOR, 1)
TIN=ABS (FUNCAC (NI} -FUNCAG (NF))

INT = INT * 0.5

DO 30,1=1,4,1
AUXE = E + INT * 1
IF {(I.GT.1) THEN
TIN=TEETE
END IF
CALL FUN (XA, XB, AUXE, POT, FUNCAOQ, VALOR, 1)
TESTE=ABS (FUNCAQ (NI) -FUNCAQ (NF) )
IF (TESTE.GT.TIN) THEN
E = AUXE — INT
GOTO &0
END IF

CONTINUE

CONTINUE
write(*,*) e,'", (e-int), "', int
AUTOVA=E—-INT
RETURN
END
FFFFFFFFEFFFFFFFFEFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFIFFFFFFFFFEFFEFFFFFFFFFFEEF #

FIM DA SUB-ROTINA AUTOVA.

FFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFFEFFFFFFFFF 4
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INICIO DA FUNCAQ FUN.

FUN CALCULA A FUNCAO DE ONDA E A DENSIDADE DE PRORABILIDADE FARA
UM DADO POTENCIAL UNIDIMENSIONAL ARBITRARIO DADO UM VALOR DE
ENERGIA.

GRID LIMITADO EM 2001 PONTOS.

EEEE L L LR bbb LR E b ERGEEEEG L EEEER b bbb bbb b L GbbhbLEEGLE
R L R R L R L L L R AR R L LA R R R L e )
XA = PONTO A ESQUERDA PARA INICIO DO CALCULO.

XB= PONTO A DIREITA PARA INICIO DO CALCULO.

NI = NUMERO DO PONTQ DO GRID A PARTIR DO QUAL A FUNCAO E CALCULADA,
ESTE E’ O LIMITE ESQUERDQ DO CALCULO.

NF = NUMERC RQ PONTQ ATE O QUAL A FUNCAQ DE ONDA E’ CALCULADA. ESTE
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E/ ¢ LIMITE DIREITQO.

E = VALOR DA ENERGIA PARA O QUAL CALCULAMGS A FUNCAQ.

FOT = VETOR CONTENDO O VALOR DO PCTENCIAL NOS PONTOS DO GRID.A FUNCAO
E CALCULADA PARA ESTE POTENCIAL.

JOB = 0 CALCULA FUNCAO DE ONDA E DENSIDADE DE FROBABILIDAE,

JOB = 1 CALCULA 350 A FUNCAQ DE ONDA.

XA , XB , E , PQT , E JOB S5AQ AS ENTRADAS.

FUNCAO = VETOR CONTENDO O VALOR DA FUNCAQ DE ONDA NOS5 FPONTOQS DO
GRID.

VALOR = VETQOR CONTENDO A DENSIDADE DE PROBABILIDADE NOS PONTOS
DO GRID.

FUNCAO E VALOR S5AC AS SAIDAS DA SUB-RCTINA,
»»»»>» DETERMINADAS VARTAVEIS USADAS NA SUB-ROTINA S5A0 PASSADAS
CCM O USC DE UMA DECLARACARO COMMON. SAD ELAS:

»»» ZGR = VETOR COM Q5 PONTOS DO GRID.
»>»> NPTG = NUMERO DE PONTOS DO GRID.

»»» HN = INTERVALD ENTRE Q5 PONTOZ DO GRID

> CMGA E CMAL = CONSTANTES USADAS NO CALCULO E QUE E3TAO
COMENTADAS NO PROGRAMA PRINCIPAL.SEUS VALORES SAQ PASSADOS
POR DECLARACAO COMMON.

»»» LIM1 E LIM: = DEFINEM OS5 NUMEROS DOS PONTOS NOS QUAIS
ESTAQ AS DUAS THNTERFACES DO POCQ.LIM1 E’ A INTERFACE
ESQUERDA E LIMZ E” A INTERFACE DIREITA,

***********************************‘A’**‘A"k**!{*****t*****tt**t**t*t***t#

SUBROUTINE FUN (XA, XB, E, POT, FUNCAOQ, VALOR, JOB)

C****************************************‘***W‘k*******W**W****W*****W**

e N RN R ErEt Rt R R NS

5 XA E' O LIMITE ESQUERDQ A PARTIR DO QUAL A FUNCAO DE ONDA E'
SOLICITADA A SER CALCULADA, A PARTIR DE XA CALCULAMOS O PONTC DO
GRID MAIS PROXIMO DE XA, ESTE PONTO E CHAMADC DE NI. PORTANTO
O LIMITE ESQUERDO PARA O CALCULO DA FUNCAO DE ONDA E' O PONTO
ZGR{NI). XA E’ DETERMINADC NO PROGRAMA PRINCIPAL O QUAL CALCULA
0O NUMERO DO PONTO ( NI ) E QO PASSA A SUB-ROTINA FUN QUE CALCULA
A FUNCAO DE ONDA A PARTIR DE ZGR({NI).

$ XB E" O ANALOGO DE XA 50’ QUE PARA O LIMITE DIREITD. NE Ef O
ANALOGO A NI S0’ QUE PARA O LIMITE DIREITO.

LR R E R R EE R E R E LSRR E RS R R ERE R R R EE R R R EEEEEEEREEEEERERERREERELEREEREELZ:]

DIMENSION FUNCAO(2001),VALOR{(20Q01),ZGR{2001),POT{(2001)
DIMENSION C(2000,3)

REAL*B FUNCAO, VALOR, ZGR, FOT, C

REAL*8 E,HN,HHN,CM,C1,C2,Q,00,Q01,Q2, XA, XB, CMGA, CMAL

INTEGER JOE, I,NPTG, IER,NI,NF, LIMl, LIM2



COMMON /GRID/ZGR,NPTG
COMMON /H/HN

COMMON /CONST/CMGA, CMAL
COMMON /LIM/NI,NF
COMMON /WELL/LIM1, LIMZ

C1-0.8333333333333332
C2=0,08333333333333333

HHN=HN*HN

NI=20/HN+XA/HN
NF=20/HN+XB/HN+1

C****w*t********t*t**********W*‘t***************t************

C DEFINE VALORES DOS DOIS PRIMEIROS PONTOS FARA O NUMEROV.
C*****w*********A-*twt**********ww**t**********i*th*********
CM=CMATL
IF ((NI_GT.LIMI1).AND, (NI.LT.LIM2}) THEN
CM=CMGA
END IF

FUNCAG (NI)=1D-5
FUNCAO (NI+1)=1D-5+1D-5*DSQRT (ABRS (POT (NI)-E) *CM} *HN

C***\l'********************************************************

C*******tt**********t*t****************t*tt***************1’**

¢ INICIA O CALCULO PONTO A EONTO DA FUNCAO INTEGRANDO
C POR NUMEROV.

Ctt*******W*******************t"'*****************************

Do 10, I=1,NPTG, 1

IF {(I.LT.NI).OQOR.{(I.GT.NF))} THEN
FUNCAQ (I) =0

GOTC S

END IF

IF ((I.GE, (NI+2)).AND.(I.LE.NF)) THEN

IF ((I.GE.LIM1).AND.(I.LE.LIMZ)} THEN
CM=CMGA
END IF

IF ((!.LT.LIM1).OR.(I.GT.LIMZ2)) THEN
CM=CMAL
END IF

Ql={(24C1*HHN* (POT{I-1}-E) *CM) *FUNCAO (I-1)
Q1l=0Q1- (1-C2*HHN* (FOT (I-2) —E) *CM) *FUNCAO(1-2)
02=1-C2*HHN™* (POT(I)~E) *CM

FUNCAQ (I)=Ql/Q2

END IF
5 IF (JOB.EQ.0) THEN
VALOR (I} =FUNCAQ (I) *FUNCAO (I)
END IF

10 CONTIKUE



C************--A--r*t****************I:w****************%*'*":‘*'A‘***t*t****

C****t*r********A--**-;.‘-wwwwwwtt-r*********#*wtft*t*****************'*‘i"‘rw'i"lr'l'**"r*

{ NORMALIZA A FUNCAO DE ONDA E CALCULA A DENSIDADE DE FPROBABILIDADE SE
C JOB =0

c‘*********ww*-ﬁ-*****************\l"ﬁ*************"NW*W************************

IF (JOB.EQ.0) THEN

CALL TCSCCU(ZGR, VALOR, NPTG, C, 2000, IER)

CALL DCSODU(ZGR, VALOR,NPTG, C, 2000, ZGR(NI), ZGR(NF), O, IER}
QU=DEQRT (Q)

Q=1/Q

QO=1/QQ

DO 20, I=NI,NF,1

FUNCAO (I)=FUNCAO(I) *QQ
VALOR (I)=VALOR (I) *Q

20 CONTINUE
END IF

50 RETURN
END

T L L L A L R T I T L I L I iR 11113 11111111210 1
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C FIM DA SUB-ROTINA FUN.

C

(O Y R o vy o R F R R R R R R R Y SR VR Y R YRR YR YRR Y YRR R R Y YRR YRR R PR R R Y

¢  IMSL ROUTINE NAME - ICSCCU ICACO010
C 1CACC020
S — ———————————————— ICACO030
C ICACD040
C COMPUTER — VAX/DOUBLE ICACO050
o ICACO060
¢  LATEST REVISION - JUNE 1, 1980 ICACO0T0
C ICACOO80
C  PURPOSE - CURIC SPLINE INTERPOLATION ICACOO090
C (EASY-TO-USE VERSION) ICAC0100
C ICACO110
C  USAGE - CALL ICSCCU (X,Y,NX,C,IC,IER) ICACO120
C ICACOLI0
C  ARGUMENTS X — VECTOR QOF LENGTH NX CONTAINING THE ABSCISSAE ICAC(0140
C OF THE NX DATA POINTS (X(I),Y(I)) I=1,..., 1ICACD150
C NX. (INPUT) X MUST BE ORDERED SO THAT ICACO160
C X(I) .LT. X(I+1). ICAC0170
c Y — VECTOR OF LENGTH NX CONTAINING THE ORDINATES ICACO180
C (OR FUNCTION VALUES) OF THE NX DATA PQINTS., ICAC0190
C (INPUT) ICACO200
C NX - NUMBER OF ELEMENTS IN X AND Y. (INPUT) NX ICAC0210
C MUST BE .GE. 2. ICACO220
C C - SPLINE COEFFICIENTS. (QUTPUT) C IS AN NX-1 BY ICACD230
c 3 MATRIX. THE VALUE OF THE SPLINE

ICACO240
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APPROXIMATION AT T IS ICACQZ50

S(T) = ((C{(I,3)*D+C(I,2))*D+C(I,1})*D+¥Y (1) ICACOZ260

WHERE X(I) .LE. T .LT. X(I+1) AND ICACOZ70

D = T-X(I). ICACOZ80

Ic - ROW DIMENSION OF MATRIY C EXACTLY AS ICACO290

SPECIFIED IN THE DIMENSION STATEMENT IN ICACO300

THE CALLING PROGRAM, (INFUT) ICACO310

1ER — ERROR PARAMETER. (QUTPUT) ICACO320

TERMINAL ERROR ICACD330

IER = 129, IC 15 LESS THAN NX-1. ICACQ340

IER = 130, NX I5 LESS5 THAN 2. ICACQ350

IER = 131, INPUT ABSCISSA ARE NOT ORDERED ICACO360

S0 THAT X(1) .LT. X{2) ... .LT, X(NX). ICACO3T0

ICAC0380

PRECISION/HARDWARE - SINGLE AND DOUBLE/H3Z ICACQ390
— SINGLE/H36,H48,HED TCACQ400

ICACO410

REQD. IMSL ROUTINEZ - UERTST, UGETIO ICACO420
ICACD430

NOTATION — INFORMATION CN SPECIAL NOTATION AND ICAC0440
CONVENTIONS IS AVAILABLE IN THE MANUAL TCACQO450

INTRODUCTION OR THROUGH IMSL ROUTINE UHELF TCACD460

ICACO470Q

COPYRIGHT — 1980 BY IMSL, INC. ALL RIGHTS RESERVED. ICACQ4AED
ICACO490

WARRANTY — IMSL WARRANTS ONLY THAT IMSL TESTING HAS BEEN ICACOL00
APPLIED TO THIS CODE. NO OTHER WARRANTY, ICACOS10

EXPRESSED CR IMPLIED, T5 APPLICABLE. ICACOR20

ICACDS530

——————————————— —_ ————meme——=—-TCACO540
ICACORS0

SUBROUTINE ICSCCU (X,Y,NX,C,IC,I1ER) ICACORG0
SPECIFICATIONS FOR ARGUMENTS ICACQS7Q

INTEGER N¥, IC, IER ICACOS80
DOUBLE FRECISION X(NX), Y (NX),C(IC,3) ICAC(0S590
SPECIFICATIONS FOR LOCAL VARIABLES ICACDED0

INTEGER M, I,J33,d,MM1,MP1,M, NM1, NMZ ICACO610
DOUBLE PRECISION DIVDF1,DIVDE3, DTAU, G, CNX (3) ICACO620
FIRST EXECUTABLE STATEMENT ICACOB30D

NM1 = NX-1 ICACDG40
IER = 129 ICACOGS50
IF (IC .LT. NM1) GO TO 9000 ICACO660
IER = 130 ICACOGBT0
IF (KX .LT. 2} GO TOQ 9000 ICACO6GBO
IER = 131 ICACO&S0
IF (NX .EQ. 2) GO TO 45 ICACO700
COMPUTE NOT-A-KNOT SPLINE ICACO710

DO 5 M = Z,NML ICACO720
MM1eM~1 ICACOT7320
CM,2) = X(M)—-X(MM]1) ICACQ740

IF (C(M,2) . LE.0.0DD) GO TO 8000 ICACG750
C(M,3) = (¥ (M)-Y(MM1)) /C(M, 2) ICACDT760

5 CONTINUE ICACOT70
CNX(2) = X(NX)-X(NM1) ICACO7B0O
IF (CNX(2}.LE.Q.0QDQ) GO TO 3000 ICACOTS0
CNX{(3) = (Y(NX)=-Y(NM1l)) /CNX (2} ICACOBOO
TIER = 0 ICACOB10
NMZ = NX-2 ICACOB20
IF (NX .GT. 3) GO TO 10 ICRCOB30
C(1l,3) = CNX(2) ICACOB40
C(l,2) = C{2,2)+CNX(2) ICACO8RD
C{l,1)y = ((C(2,2)+2.DO*C(L,2))Y*C(2, 3)*CNX(2)4+C (2, 2y **2*CNX(3)) ICACOB60
1/C(1,2) ICACOE70
GO TO 20 ICACDBBO
10 C(1,3) = C(3,2) ICACQOR50
C(l,2) = C(2,2Y+C(3,2) ICACQ900



RN R Rt RA R R LR SRR R

is
20

25

30

35

40

45

C(1,1) = ({C(Z,2)+42.D0*C(3,2)}*C(2,3)*C(3,2)+C{(2,2)**2*C(3,3))
1/C(1,2)

DO 15 M=2, NMZ
ME1=M+1
MM1=M-1
G = —C(MFP1,2)/C{(MM1, 3)
C(M, 1) = G*C{MM1,1)+3.D0*C{M,2) *C(MP1, 3) +3.D0O*C(MP1, 2) *C (M, 3)
CiM,3) = G*C(MM1,2)+2.DO0*C (M, 2)+2.D0*C (MP1, 2)
CONTINUE
G = —CNX{2)/C{NM2,3)

C(NM1,1) = G*C{NMZ,1)+3.DO*C{NM1,2) *CNX(3)+3.DO*CNX(2)*C (NM1, 3}
C{NM1,3) = G*C(NMZ,2)+2.DO*C(NM1,2)42 DO*CNX(2)

IF (NX.GT.3) GC TO 25

CNX(1)=2.D0*CNX (3)

CNX(3)=1.00C
G=-1.D0/C(NMI, 3)
GO TO 30

G = C(NML, 2} +CNX(2)

CNX (1) = ((CNX(2)+2.D0*G)} *CNX(3) *C (NM1, 2) +CNX (2) **2~
1{Y (NM1}-Y (NX-2)) /C(NM1, 2}) /G

G = —G/C(NM1, 3)

CNX(3) = C(NM1, 2)
CNX(3) = G¥C(NMI], 2)}+CNX(3)
CNX{1l) = (G*C({NM1, 1)+CNX (1)) /CNX(3)

C(NMLl,1) = (C(NM1,1)-C(NM1,2)*CNX(1l)}/C(NML, 3}
DO 35 JJ=1,NM2
J = NM1-3J
C(J,1)y = (C(J,1y-C{J,2)*C{J+1, 1)) /C(J, 3)
CONTINUE
DO 40 I=2,NMl
ML = 1-1
DTAU = C(I,2)
DIVDF1 = (¥ {(I}-Y{(IM1l))/DTAU
DIVDF3 = C(IM1l,1)+C(I,1)~2.DO*DIVDF1
C{(IM1,2) (DIVDF]-C(IM1, 1)-DIVDF3) /DTAUD
C(IM1, 3 DIVDEI/DTAU**2
CONTINUE
DTAU = CNX({2)
DIVDF1l = (Y{NX)-Y(NM1}) /DTAU
DIVDF3Z = C(NM1, 1)+CNX(1)=-2.DO*DIVDF1
C{NMl,2) = (DIVDF1-C{NM1,1)-DIVDF3)/DTAU
C(NM1,3) = DIVDF3/DTAU**2
GO TO 9005
IF (X(1l) .GE. X{(2)) GO TO 9000
TER = 0
Cl,1) = (Y(2)-¥ (1)) /(X(2)-X(1))
C{l,2) = 0.0D0
C(l,3) = 0.0DD

GO TO 3005
9000 CONTINUE
CALL UERTST(IER, 6HICSCCU)
9005 RETURN
END
IMSL ROUTINE NAME ~ ICSEVU
COMPTITER - VAX/DOUBLE
LATEST REVISION - JANUARY 1, 1978
PURPOIE — EVALUATION OF A CUBIC SPLINE
USAGE — CALL TCSEVU(X,Y¥,NX,C,IC,U,5,M, IER)
ARGUMENTS3 X — VECTOR OF LENGTH NX CONTAINING THE ABSCISSAE

ICACD910
ICACO920
ICAC0930
ICAC0940
ICACO950
ICACQOGE
ICACQ970
ICACO980
ICAC0Y990
ICAC1OQQD
ICAC1010
ICAC102C
ICACLID30
ICAC1040
ICACI050
ICACIQ6D
TCACI070
ICAC1080
ICAC1090
ICACLIDG
ICACI110C
ICACI120
ICACT130
ICAC1140
ICAC1150
ICAC1160
ICAC117D
ICACLI180
ICACT1S0
ICAC1200
ICACIZ210
ICACL1Z220
ICAC1Z230
ICACL1240
TCACIZS0
ICAC1Z260
ICACL1270
ICAC12B0
ICAC1290
ICACL130D
ICACI310
ICAC1320
ICACL330
ICACL340
ICACI1350
ICACL360
ICAC1370
ICAC1380
ICAC1330
ICAC1400
ICAC1410
ICAC1420
ICACI430
ICAEQQ10
ICAEQD20
ICAEQQ30D
ICAEDQ040
ICAEQOS0
JCAEDQ&QD
ICAEQOQO70
ICAEQORD
ICAEQDSO
ICAEQ1CO
ICAEQL11O
ICAEQLZ20
JCAEQ130
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)

IER -

PRECISICN/HARDWARE —

REQD. IMSL ROUTINES

NOTATION -

REMARKS 1. THE ROQUT
DATA POI
X(I1+1) F

I3 MADE IN THE ROQUTINE, UNQRDERED ABSCISSAE WILL CAUSE

THE ALGO
2. THE ROUT
QCCURS T
THE INTE

IF U(I)
INTERVAL
3. THE ORDI
U(K) .GT
GIVEN BY
S(K)=({
WHERE D=

COPYRIGHT -

WARRANTY -

OF THE NX DATA POINTS (X{I),Y{I}) I=1,...,
N¥ (INPUT). X MUST BE ORDERED 5O THAT
X(Iy LT, X(I+1).

VECTOR OF LENGTH NX CONTAINING THE ORDINATES
(OR FUNCTION VALUES) OF THE NX DATA POINTS
(INPUT) .

NUMBER OF ELEMENTS IN ¥ AND Y (INPUT).

NX MUST BE .GE. 2.

SELINE COQEFFICIENTS (INPUT). C IS AN NX-1 BY
3 MATRIX.

ROW DIMENSION QF MATRIX C EXACTLY AS
SPECIFIED IN THE DIMENSION STATEMENT
IN THE CALLING PROGRAM (INPUT).

I{ MUST BE .GE. N¥-1.

VECTOR QF LENGTH M CONTAINING THE ABSCISSAE
OF THE M POINTS AT WHICH THE CUBIC SPLINE
IS TO BE EVALUATED (INPUT) .

VECTOR OF LENGTH M (OUTPUT) .

THE VALUE OF THE SPLINE APPROXIMATION AT
U(I) IS

S(I) = ({C(J,3)*D4C(T, 2) Yy *D+C(J, 1)) *D+Y(J)
WHERE X(J) .LE. U(I) ,LT. X(J+1) AND

D = U(L)-X({J).

NUMBER OF ELEMENTS IN U AND § (INPUT) .

ERRQOR BARAMETER (QUTPUT) .

WARNING ERROR
IER = 33, U(I) IS LESS THAN X(1).

IER = 34, U(I) IS GREATER THAN X (NX).

SINGLE AND DQUBLE/H32
SINGLE/HZ6,H48, H&EOD

UERTST, UGETIO

INFORMATION ON SFECIAL NOTATION AND
CONVENTIONS IS AVAILABLE IN THE MANUAL
INTRODUCTION OR THROUGH IMSL ROUTINE UHELP

INE ASSUMES THAT THE ABSCISSAE OF THE NX
NTS5 ARE ORDERED SUCH THAT X (I} IS LESS THAN
OR I=1,...,NX-1. NO CHECK QF THIS CONDITION

RITHM TO PRODUCE INCORRECT RESULTS.
INE GENERATEZ TWO WARNING ERRORS. ONE ERROR
F U(I) I3 LESS THAN X(1), FOR SOME I IN THE

RVAL (1,M) INCLUSIVELY. THE QTHER ERROR OCCURS

IS GREATER THAN X(NX), FOR SOME I IN THE
(1,M) INCLUSIVELY.

NATE Y (NX) IS NOT USED BY THE RQUTINE. FOR

. X{NX-1), THE VALUE QF THE SPLINE, S(K), IS

C(NX-1,3)*D+C(NX-1,2)) *D+C{NX-1,1)} *D+¥ (N¥X—-1}
U(K) =X (NX~-1) .

1978 BY IMSL, INC. ALL RIGHTS RESERVED.

IMS5L WARRANTSZ ONLY THAT IMSL TESTING HAS BEEN

APPLIED TO THIS CODE. NO OTHER WARRANTY,
EXPRESSED OR IMPLIED, IS APPLICABLE,

SUBROUTINE ICSEVU

INTEGER
DOUBLE PRECISION

(X,¥,NX,C, IC, U, 5,M, TER)

SPECIFICATIONS FOR ARGUMENTS
NX, IC, M, IER
X(NX},Y(NX),C(IC,3),U(M), 3 (M)

ICAED140
ICAED150
ICAEOL160
ICAEQL70
ICAEQLBO
ICAEQ190Q
ICAEDZ00
1CAEDZ10
ICAEQ220
ICAEQ230
ICAEOZ40
ICAEDZ50
ICAEDZ6D
ICAED270
ICAED280
ICAEQ290
ICAEQ300
ICAEQ310
ICAED320
ICAED330
ICAEQ340
ICAEQ350
ICAEQ360
ICAEDO3T0
ICAEO380
ICAEQ390
ICAEQ40GO
ICAED4A1D
ICAED4AZ20
ICAEQ430
ICAEQ440
ICAED450
ICAE(D460
ICAEQ4TO
ICAEQ4R(0
ICAEQ490
JCAEDS00
ICAEDS1D
ICAEQS20
ICAEQS30
ICAEQS40
ICAEDLRRO
ICAEQS60
ICAEDS70
ICAEOSBO
ICAFRDS90
ICAEQG00
ICAEDGLO
ICAEOGZ20
ICAEQG30
ICAEQR40
ICAEOGSD
ICAEQGED
ICAEQOGTD
ICAEQGHO
ICAEN&Y90
ICAEQTQ0
ICAEQ71O0
ICAEQTZ0
ICAEOQOT30
ICAEOT40
ICAENTH0
ICAEDT760
ICAEQT770
ICAEDQTRQ
ICAED790



SPECIFICATIONS FOR LOCAL VARIABLEZS

INTEGER I, JER, KER, NXM1, K
DOUBLE FRECISION D, bD, ZERO
DATA I/1/,ZERQ/0.0DO/
C FIRST EXECUTARLE STATEMENT
JER = 0
KER = 0
IF (M .LE. Q) GO TQ 9005
NXM1l = Nx-1
IF (I .GT. NXM1) = 1
C EVALUATE SPELINE AT M POINTS
DO 40 K=1,M
C FIND THE PROPER INTERVAL
D = U{K)-X(I)
IF (D) 5,25,15
5 IF (I .EQ. 1) GO TO 30
I - 1-1
D = U(K)-X(I)
IF (D) 5,25,20
10 I = I+1
D = DD
15 IF (I .GE. NX) GO TO 35
DD = UK)-X(I+1)
IF (DD .GE. ZERO) GO TO 10
IF (D .EQ. EERO) GO TO 25
C PERFORM EVALUATION
20 S(K) = ((C(I,3)*D+C(I,2))*D+C(I,1))*D+Y(I)
GO TO 40
25 5(K) = Y(I)
GO TO 40
C WARNING =~ U{I) .LT. X(1)
20 JER = 33
GO TO 20
(™ IF U(I) .GT. X(NX) — WARNING
35 IF (DD .GT. ZERQ) KER = 34
D = U{K)-X{NXM]1)
I = NXM1
GO TO 20
40 CONTINUE
IER = MAX0 (JER, KER)
8000 CONTINUE
IF (JER .GT. 0) CALL UERTST (JER, GHICSEVL)
IF (KER .GT. 0) CALL UERTST(KER, 6HICSEVL)
9005 RETURN
END
C IMSL ROUTINE NAME «~ UGETIO
C
C___ _________________
C
C COMPUTER - VAX/SINGLE
C
C LATEST REVISION — JUNE 1, 1981
C
C PURPOSE — TQ RETRIEVE CURRENT VALUES AND TO SET NEW
C VALUES FOR INPUT AND QUTPUT UNIT
C IDENTIFIERS.
C
C USAGE ~ CALL UGETIO(IOPT,NIN,NQUT)
C
C ARGUMENTS IOPT — OPTION PARAMETER. (INPUT)
C IF IQPT=1, THE CURRENT INPUT AND OQUTPUT
C UNIT IDENTIFIER VALUES ARE RETURNED IN NIN
C AND NQUT, RESPECTIVELY.
C IF IOPT=2, THE INTERNAL VALUE OF NIN IS
C RESET FOR SUBSEQUENT USE.

ICAEQBQO
ICAEQRBLO
ICAEQ820
TCARQ830
ICAEDR4D
ICAEQRS0O
ICAEOBED
ICAEQRBTOQ
ICAEQBE0
ICAREQB90
ICAED900
ICAEQ910
ICAEQBZ0
ICAE0930
ICAED940
ICAEQS50
ICAEQD60
ICAEDS70
ICAED9E0D
ICAE(Q990D
ICAE1D000
ICAEIQL1D
ICAEL10Z0
ICAR1030
ICAE1D40
ICAEL050
ICAE1D6D
ICAE1070
ICAELQBO
ICAE1D90
ICAEL100
ICAELL10Q
ICAE11Z20
ICAE1130
ICAE1140
ICAE1150
ICAEL160
ICAE1170
ICAE1180
ICAE1190
ICAELZ0Q0
ICAE1Z10
ICAE1Z220
ICRE1230
TCAE1Z40

UGET0010
UGETODZ20
UGETO030
UGETO0040
UGET0050
UGET006&0
UGETQ070
UGET0080
UGET0O0320
UGET0100
IGET0110
UGET0Q1Z0
UGET0130
UGET0140
UGETQ150
UGETQL60
UGETO0170
UGET0180
UGETOL90
UGETO0200
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ROUTINE.

IF I0OPT=3, THE INTERNAL VALUE OF NOUT IS UGETD210

RESET FOR SUBSEQUENT USE, UGET0220

NIN ~ INPUT UNIT IDENTIFIER, UGET0230

QUTPUT IF IQPT=1, INPUT IF IQPT=2, UGETD240

NOUT — QUTEUT UNIT IDENTIFIER. UGETQ250

QUTPUT IF IOPT=1, INPUT IF IOPT=31, UGET0260

UGET0270

PRECISION/HARDWARE - SINGLE/ALL UGETQ280
UGETC290

REQD. IMSL ROUTINES — NONE REQUIRED UGET0300
UGETO310

NOTATION — INFORMATIQN QN SPECIAL NOTATION AND UGET0320
CONVENTIONS IS AVAILABLE IN THE MANUAL UGET0330

INTRODUCTION OR THROUGH IMSL ROUTINE UHELP UGET(Q340

UGET0350

REMARKS EACH IMSL ROUTINE 1IAT PERFORMS INPUT AND/QOR QUTPRUT UGET0360
OFPERATIONS CALLS UGETIO TO OBTAIN THE CIURRENT UNIT UGETO370

IDENTIFIER VALUES. IF UGETIO IS CALLED WITH IOPT=Z OR UGETQ380

IOPT=3, NEW UNIT IDENTIFIER VALUES ARE ESTARLISHED. UGET0390

SUBSEQUENT INPUT/QUTPUT IS PERFORMED ON THE NEW UNITS. UGET0400

UGET0410

COPYRIGHT - 1978 BY IMSL, INC. ALL RIGHTS RESERVED. UGETN420
UGETD430

WARRANTY — IMSL WARRANTS ONLY THAT IMSL TESTING HAS BEEN UGET0440
AFPFLIED TO THIS CODE. NO OTHER WARRANTY, UGETO0450

EXPRESSED OR IMPLIED, 15 AFFLICABLE. UGETQ460

- UGETD47G

—————————————————————————————————————————————— - UGET0D480
UGETN490

SUBRQUTINE UGETIO(JOPT, NIN,NOUT) UGETQ500
SPECIFICATIONS FOR ARGUMENTS UGETODS510

INTEGER IOPT, NIN, NOUT UGETO520
SPECIFICATIQNS FOR LOCAL VARIABLES UGETOR30

INTEGER NIND, NOUTD UGET0540
DATA NIND/1/,NOUTD/2/ UGETOGR0
FIRST EXECUTABLE STATEMENT UGETO0O560

IF (IOPT.EQ.3) GO TO 10 UGET0570
IF (IOPT.EQ.Z2) GO TO & UGET0O580
IF (IOPT.NE.1l) GO TO 9005 UGETO0590
NIN = NIND UGET0600
NOUT = NOUTD UGET0610
GO TO 9005 UGETA620

5 NIND = NIN UGET0630
GO TO 800% UGETG640
10 NOUTD = NOUT UGET0O650
2005 RETURN UGETO660
END UGET0O670
IMSL ROUTINE NAME — UERTST UERT0010
UERTOQZ0

————————————————————— UERTO0030

UERT0040

COMFUTER - VAX/SINGLE UERTOQSC
UERT00&0

LATEST REVISION - JUNE 1, 1982 UERTOO70
UERT0080

FURFOSE — PRINT A MESSAGE REFLECTING AN ERROR CONDITION UERTOO90
UERTO100

USAGE — CALL UERTST (IER,NAME) UERTO0110
UERTQ120

ARGUMENTS IER — ERROR PARAMETER. (INPUT) UERTO130
IER = I+J WHERE UERTO140

I =128 IMPLIES TERMINAL ERROFR MESSAGE, UERTO150

I = &4 IMPLIES WARNING WITH FIX ME3SAGE, UERTO0160

I = 32 IMPLIES WARNING MESSAGE. UERTD170

J = ERRCR CODE RELEVANT TO CALLING UERTD180

UERT0O190
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NAME — A CHARACTER STRING OF LENGTH 5IX PROVIDING
THE NAME OF THE CALLING ROUTINE. (INPUT}
PRECISION/HARDWARE - SINGLE/ALL
REQD. IMSL ROUTINES - UGETIQ, USPKD
NOTATION — INFQRMATION ON SPECTAL NOTATION AND
CONVENTIONS IS AVAILABLE IN THE MANUAL
INTRODUCTION OR THRQUGH IMSL ROUTINE UHELP
REMARKS THE ERROR MESSAGE PRODUCED BY UERTST IS WRITTEN
TC¢ THE STANDARD OQUTPUT UNIT. THE QUTPUT UNIT
NUMEBER CAN BE DETERMINED BY CALLING UGETIO AS
FOLLOWS. . CALL UGETIO(1,NIN,NOUT} .
THE QUTPUT UNIT NUMBER CAN BE CHANGED BY CALLING
UGETIO AS FOLLOWS..
NIN = 0
NOUT = NEW OUTPUT UNIT NUMBER
CALL UGETIC(3,NIN,NOUT)
SEE THE UGETIO DOCUMENT FOR MORE DETAILS.
COPYRIGHT - 1982 BY IMSL, INC. ALL RIGHTS RESERVED,
WARRANTY - IMSL WARRANTS ONLY THAT IMSL TESTING HAS BEEN

SUBROUTINE UERTST

INTEGER
INTEGER

INTEGER
*

DATA

DATA

DATA

APPLIED TO THIS CODE.
EXPRESSED OR IMPLIEL,

NO OTHER WARRANTY,
IS5 APPLICABLE,

(IER, NAME)

SPECIFICATIONS FOR ARGUMENTS
IER
NAME (1)

SPECIFICATIONS FOR LOCAL VARIABLES
I, IEQ, IEQDF, IOUNIT, LEVEL, LEVOLD, NAMEQ (&),
NAMSET (&) , NAMUPK (&) , NIN, NMTE
NAMSET/1HU, 1HE, 1HR, 1HS, 1HE, 1HT/
NAMEQ/&*1H /
LEVEL/4/, IEQDF/0/, IEQ/1H=/

UNPACK NAME INTO NAMUFK

FIRST EXECUTABLE STATEMENT

CALL USPKD (NAME, 6, NAMUFPK, NMTB)

GET OUTPUT UNIT NUMBER

CALL UGETIO(1,NIN, IOUNIT)

IF (IER.GT.999)
IF (IER.LT.-32)
IF (IER.LE.12Z8)
IF (LEVEL.LT..)

IF (IEQDF.EQ.1}
IF (IEQDF.EQ.O0)
GO TO 30

(IER.LE.&4) GO TO 10

5 IF

CHECK IER
GO TO 25
GO TQ 55
GO TO &
GO TO 30

PRINT TERMINAL MESSAGE
WRITE (IQUNIT, 35) IER,NAME(D, IEQ, NAMUPK
WRITE (IQUNIT, 35) IER,NAMIPK

IF (LEVEL.LT.2) GO TO 30

PRINT WARNING WITH FIX MESSAGE

IF (IEQDF.EQ.l) WRITE(IQUNIT,d40) IER,NAMEQ, IEQ,NAMUPK
IF (IEQDF.EQ.D) WRITE (IOUNIT, 40) IER,NAMUPK
GO TC 30

10 IF (IER.LE.32) GO TO 15

PRINT WARNING MESSAGE

IF (LEVEL.LT.3) GO TO 30

IF (IEQDF.EQ.1)
IF (IEQDF.EC.0)
GO TO 30

WRITE {(IOUNIT, 45)
WRITE (IQUNIT, 435)

IER, NAMEQ, 1EQ, NAMUEK
IER, NAMUPK

UERTOZ00
UERT(0210
UERT0220
UERTQ230
UERTD240
UERTOZS50
UERTQZ260
UERTQ270
UERTOZ280
UERT0290
UERTO300
UERTO31C
UERTO3Z0
URRT0330
UERTO0340
UERT0350
UERTO360
UERTO370
UERTO380
UERT0330
UERT(0400
UERTQ410
UERT0420
UERT0Q430
UERT04440
UERTO0450
UERT04 60
UERT(0470

———————————————————————— UERTOQ48Q

UERTD490
UERTOS0C
UERTOL10
UERT(520
UERTO530
UERTOS540
UERTOS550
UERTOS5&0
UERTQ570
UERTO580
UERT(5490
UERTO600
UERT0O610
UERTO&20
UERTO&30
UERTO640
UERTO&S50
UERTO660
UERTO&70
UERTO&B0
UERTO0690
UERTOT00
UERTO710
UERTO720
UERTOD730
UERT0740
UERTO750
UERTO760
UERTO770
UERTO78B0
UERTD720
UERTO800
UERTO810
UERTOB20
UERTO830
UERTO8B4C
UERTO&50
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15 CONTINUE
CHECK FOR UERSET CALL
DO 20 I=1,6
IF (NAMUPK(I).NE.NAMSET(I)) GO TO 25§
20 CONTINUE
LEVCOLD = LEVEL
LEVEL =~ IER
JER = LEVOLD
IFF (LEVEL.LT.0)} LEVEL =
IF (LEVEL.GT.4) LEVEL = 4
GO TO 30
25 CONTINUE
IF (LEVEL.LT.4) 5O TO 30

|
b

PRINT NON-DEFINED MESSAGE
IF (IEQDF.EG.1) WRITE (IOUNIT, 50) IER, NAMED, IEQ, NAMUPK
IF (IEQDF.EQ.0) WRITE(IOUNIT, 50} IER,NAMUPK
30 IEQDF = 0

RETURN
35 FORMAT (19H *** TERMINAL ERROR, 10X, TH(IER =~ 13,
1 20H} FROM IMSL RQUTINE , 6Al, Al, 6Al)
40 FORMAT (27H *** WARNING WITH FIX ERROR, 2X, 7H (IER = 13,
1 20H) FROM IMSL ROUTINE , 6Al,Al, 6A1)
45 FORMAT(18H *** WARNING ERROR, 11X, 7H(IER = 13,
1 20H) FROM IMSL RQUTINE , 6Al, Al, 6Al)
50 FORMAT (20H *** UNDEFINED ERROR, 9%, TH(IER = 15,
1 20H) FROM IMSL RQUTINE , 6A1,Al, 6Al)

SAVE P FOR P » R CASE
P IS5 THE PAGE NAMUPK
R IS5 THE ROQUTINE NAMIIPK
55 IEQDF = 1
DO &0 I=1,6
60 NAMEQ(I) = NAMUPK(I)

65 RETURN

END
IMSL ROUTINE NAME - USPKD
COMPUTER — VAX/SINGLE

LATEST REVISION

JUNE 1, 1982

FURPOSE — NUCLEUS CALLED BY IMSL ROUTINES THAT HAVE

CHARACTER STRING ARGUMENTS

USAGE — CALL USPKD (PACKED, NCHARS, UNPAKD, NCHMTE)

ARGUMENTS PACKED
NCHARS

NCHMTE - NCHARS MINUS TRAILING BLANKS. (QUTPUT)
PRECISION/HARDWARE = SINGLE/ALL
REQD. IMSL ROUTINES — NONE

CHARACTER STRING TQ BE UNPACKED. {INPUT)
LENGTH QF PACKED. (INPUT) SEE REMARKS,
UNFAKD - INTEGER ARRAY TO RECEIVE THE UNPACKED
REPRESENTATION OF THE STRING. (OUTPUT)

UERTO8E0
UERTO870
UERTO8RO
UVERT0890
UERTO900
DERT0910Q
UERTD920
UERT0930
UERT0940
UERT0950
UERTD960
UERTQ970
UERTO98(
UERTO990
UERT1Q00
UERT1010
UERT1020
UERT1030
UERT1040
UERTLQ50
UERT1060
UERT1070
UERT1080
UERT1090
UERT1100
UERT1110
UERT1120
UERT1130
UERT1140
UERT1150
UERT1160
UERT1170
UERT1180
UERT1190
UERTL1200
USPKOO10
USPKOQ20
———USPK0O030
USPK0O04D
USPKDORD
USFKOQ6&0
USPKQO70
USPKOQBO
USPKDQY0
USPK0100
USPKD110
USPKO120
USPKD130
USPKO140
USPKQ150
USPKO160
USPKO170
USFKQ180
USPE0190
USPEQZ00
USPK0Z10
USPK0Z20
USPK0230

REMARKS 1. USPKD UNPACKS A CHARACTER STRING INTO AN INTEGER ARRAY USPK(024(

IN {(Al) FORMAT.

2. UP TO 129 CHARACTERS MAY BE USED. ANY IN EXCESS OF

THAT ARE IGNORED.

COPYRIGHT — 1982 BY IMSL, INC. ALL RIGHTS RESERVED.

USPK0OZ250
USPK0260
TSPK0270
USPKO280
USPK0290
USPKO300

WARRANTY — IM3L WARRANTS ONLY THAT IMSL TESTING HAS BEEN USPKO3L0



annn

sEsRsNSNSRINCRS N NSNS NS NSRS NeNSI NN R NG NSNS NI NS NSNS NS Na RN Ne NS NN

SURROUTINE USPKD

INTEGER
INTEGER
INTEGER
DATA

NCHMTB

IF {NCHARS.LE, Q)

N{ = MINO

DECODE
156 FORMAT

bo 2Q0
NN =

200 CONTINU

210 NCHMTR
RETURN
END

IMSL RQUTINE NAME

=0

{

APPLIED TO THIS CODE. NG QTHER WARRANTY,
EXFREZSED OR IMPLIED, 15 APPLICABLE.

PACKED, NCHARS, UNPAKD, NCHMTR)
SPECIFICATIONS FOR ARGUMENTS
NC, NCHARS, NCHMTE

UNPAKD (1), IBLANK
PACKED (1)
IBLANK /iH /
INITIALIZE NCHMTB

RETURN IF NCHARS IS5 LE ZERO

RETURN

SET NC=AUMBER OF CHARS T0O BE DECZODED
(129, NCHARS}

(NC, 150, PACKED) (UNFAKD(I),I=1,NC)

{129A1)

N = 1,NC
NC = N + 1
IF (UNPAKD {NN)

E
= NN

N

CHECK UNPAKD ARRAY AND SET NCHMTE
BASED ON TRAILING BLANKS FOUND

E. IBLANK) GO TO 210

DC3QDU

COMPUTER

LATEST RE

FURFOSE

USAGE

ARGUMENTS

VISION

X

NX

IC

AB

IER

1

VAX/DOUBLE

JUNE 1, 1982

CURIC SPLINE QUADRATURE

CALL DCSQDU (X,Y¥,NX,C,IC,A,B,Q, IER)

VECTOR OF LENGTH NX CONTAINING THE ARSCISSAE
OF THE NX DATA POINTS (X(I),Y(I)) I=1,...,
NX. (INPUT) X MUST BE ORDERED S0 THAT

X(I) .LT., X{I+1l).
VECTOR OF LENGTH NX CONTAINING THE QRDINATES

(OR FUNCTION VALUES) OF THE NX DATA PQINTS.

{INFUT)

NUMBER OF ELEMENTS IN X AND Y. (INPUT)
NX MUST BE _GE. 2.

SPLINE COQEFFICIENTS. (INPUT) C IS AN NX-1 BY
3 MATRIX. THE VALUE OQOF THE SPLINE
APPROXIMATION AT A POINT Z IS GIVEN BY

S5(2) = ((C(IL, 3)*D+C(I,2))*D+C(I, 1)) *D+Y (I)
WHERE X(I) .LE. Z .LT. X(I+l) AND
D = z-%(1I).

ROW DIMENSION OF MATRIX ¢ EXACTLY AS
SPECIFIED IN THE DIMENSION STATEMENT
IN THE CALLING PROGRAM. (INPUT)

LIMITS OF INTEGRATION. (INPUT)

INTEGRAL FROM A TO B. (OUTPUT)

ERRQOR PARAMETER. (QUTEUT)

WARNING ERROR
IER = 33, A AND/OR B IS5 LESS THAN X(1).

USPFK0320
USPKO330
USPK0340
USPKO350
USPKO36&0
USPKO3IT0
TUEPKOD3B0
USPKD380
USPK0400
USPKD41(0
USPKD420
USPK0430
USPK0O440
USPKD450
TUSPKD460
USPKO470
USPKQO480
U3PK0490
USPKOS00
UBPKO5L0
USPKOS20Q
USPEQ530
USPKO540
USPKO5EQ
USPKO560
USPEQ570
USPKO580
USPKOE90

DCSQ0010
DCSQ0020

—DCSQO030

DC3IRON4D
DC5Q0050
DCEQO0&0
DCEQOOT0
DCSQ0080
DC3QO090
DC3Q0100
DC5Q0110
DC5QQL20
DC3Q0130
DCEQO140
DCSQO150
DCSQO160
DC5Q0170
DCE5QO1B0
DC3Q0130
DCEQDZ00
DCSQO210
DCSQO220
DCEQUZ230
DCEQO240
DCSQ0250
DC5Q0260
DCEQO27T0
DCSQ0280
DC200290
DCSQ0300
DCEQ0310
DC3Q03Z20
DCEQ0330
DCsR0340
DC2QOG350
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IER = 34, A AND/OR B IS5 GREATER THAN X(NX). DCSQ03&0

DC3QA370

PRECISION/HARDWARE — SINGLE AND DOUBLE/H3Z DCSQ03R0
- S5INGLE/H36&,H48,H6G0 DRCEQ0330

DCsQ0400

REQD. IMSL ROUTINES — UERRTST,UGETIG DC5Q0410
DCsQ0420

NOTATION — INFORMATION ON SPECIAL NOTATION AND DC5Q0430
CONVENTIOQNS IS AVAILABLE IN THE MANUAL DCSQQO440

INTRODUCTION QR THROUGH IMSL RCOUTINE UHELP DCSQ0450

DC3Q0460

REMARKS 1. THE CONDITIONS REQUIRED FOR INPUT ARGUMENTS X AND NX nCsQ0470
ARE NQT CHECKED IN THE ROUTINE. IF ANY OQF THOSE DCSR0480

CONDITIONS ARE NQT MET THE ROUTINE WILL NQT PERFQRM DCsQ04 90

CORRECTLY. DC3Q0500

2. WHIEN THE LIMITS QF INTEGRATION ARE QUTSIDE OF THE DCSQEN510

INTERVAL (X{(1),X(NX)), THE INTEGRATION IS5 BERFORMED DCSQ0L20

ON THE EXTENDED SPLINE FUNCTION. THE SPLINE 15 DCSQ0530

EXTENDED ON THE LEFT BY THE FOLLOWING FORMULA— DCSQ0540

S5{(2) = ({C(1,3)*D+C(1,2))*D+C(1, 1)} *D+¥ (1) DC3Q0550

WHERE Z 15 LESS THAN X (1) AND D = Z-X(1). DCSQO560

THE SPLINE IS EXTENDED ON THE RIGHT BY THE DCSQO870

FOLLOWING FORMULA- DCSQO5E0

S(Uy = ((C(NX-1,3)*D+C(NX-1,2)) *D4+C (NX-1, 1)) *D+Y (NX-1)DCSQ0590

WHERE U I35 GREATER THAN X(NX) AND D = U-X(NX-1). DCSQ0600

3. THE CORDINATE ¥ (NX) IS NOT USED BY THE ROUTINE. DC5Q0610

- DCEQO620

COPYRIGHT - 1978 BY IMSL, INC. ALL RIGHTS RESERVED. DCERDE3D
DC3RNe40

WARRANTY — IMS5IL WARRANTS ONLY THAT IMSL TESTING HAS BEEN DC3Q0650
APFLIED TO THIS CODE. NO OTHER WARRANTY, DCEQ066D

EXPRESSED OR IMPLIED, IS APPLICARLE. DCEQOET0

DCEQO&RBO

———DCEQ0690

DC3QAT00

SUBROUTINE DCSQDU (¥, ¥,NX,C,IC,A,B,Q, IER) DCS5QO710
SPECIFICATIONS FOR ARGUMENTS DC8Q0720

INTEGER NX, IC, IER DCSQ0730
DOUBLE PRECISION X(NX),¥Y(NX),C(IC,3),A,B,Q DCSR0740
SPECIFICATIONS FOR LOCAL VARIABLES DCSQ0750

INTEGER I,IA,IB,IBM1,IPT,IV,JER,KER, NXM1 DCSQOTED
DOUBLE PRECISION D, DA, DB, DD, DX, FOURTH, HALF, QA, QAR, QB, DC5QOTT0

1 SIXTH, THIRD,V, ZERD DCSQQ780
DATA SIXTH/.l666666666666667D0/, DCSQOT790

1 THIRD/.3333333333333333D0/ DC3QO800
DATA ZERQ/Q.0D0Q/, FOURTH/ . 2500/, HALF/ .5D0/ DC8Q0810
FIRST EXECUTABLE STATEMENT DCSQOB20

JER = [ DCEOOGA0
KER = ¢ DCEQ0840
FIND THE INTERVAL FQOR A AND B DCS00850

NxXM1l = NX~-1 DCSQOBR0
IFT = 1 DC3QOBTO
Ia =1 DCSQ0880

V = DMINi (A, B) DCSQOB9D

5 b = v—-X(Ia) DCSQO2G0
DO 10 I=IA,NxXMl DC3Q0310
IV =1 DCSQA%20

DD = V—=X(I+1) DCSQ0930

IF (DD .LT. ZERD) GO TO 15 DCSQO940

IFF (I .LT. NXM1) D = DD DC3Q0950

10 CONTINUE DCSQ0960
IV = NXM1 DCEQ0970
IF V _GT. X(NX) — WARNING DCSQO9B0

IF (DD .GT. ZERQ) KER = 34 DC3Q0990
15 CONTINUE DCSQ1000

CHECK FOR V .LT. X(1) DC3Q1010
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IF (D .LT.

ZERO)

2}

)

JER = 33
GO TQ 20

INTEGRATE FROM X ({IA)

+Y (IA)) *DA

IF (IPT .EQ.
IBET = 2

Ia = IV

DA =1D

V = DMAX1 (A, B
GO TQ &

IB = IV

DB =D

QA =

QAR - ZERD
IBM1l -~ IB-1
IF (IBM1 .LT.

IAY GO TC 30

DO 25 I=IA,IEMI
DX = X(I+1)-X(I)

QAB = QAB+HALF*DX* (Y(I+1)+Y(I)~-(C(I+1,2}+C(I,2))*DX*DX*SIXTH)

25 CONTINUE

30 QB =
L4

9000

8005

€ = QB+RQAB-QA

IF (B _LT. A)

Q

T0 MIN(A,B)

( ((FOURTH*C(IA, 3) *DA+THIRD*C(IA,2)) *DA+HALF*C(IA, 1)) *DA

INTEGRATE FROM X (IA) TOQ X(IR)

INTEGRATE FROM X(IB)

Q =

TC MAX (A, B)

(((FDURTH*C(IB,3)*DB+THIRD*C(IB,2))*DE+HALF*C(IB,1))*DB
+Y (IR} ) *DB
INTEGRAL FROM A TO B

JF B .LT. A, CHANGE SIGN OF

= -0

IER = MAX0(JER, KER)

CONTINUE
IF (JER .GT.

0}

CALL UERTST (JER, 6HDCSQDIT)

IF (KER .GT. 0) CALL UERTST(KER, 6HDCSQDU)

RETURN
END

DCSC1020
bCs01030
DCSQ104D
DCSQL050
DCSQ1060
DCSQ1070
DCSO10R0
DCEO1080
DCSQL100
DCSQL1110
DCSQ11Z20
DCSQL130
DCSQ1140
bCS01150
DCS01160
DCSO1170
DC3Q1180
DCSQL1190
DCSQ1200
DCSQ1210
DCSOL220
DCSQ1230
DCSO1240
DCSQL250
DC5QLZ&0
DCSQ1ZT0
DCSQ1ZB0
DCEQ1290
DCSQ1300
DESQL310
DC2g1320
DCSQ1330
DCSR134D0
DCSR1350
DCEO13EN



