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RESUMO

Nessa tese apds uma breve digressao sobre o trata
mento guantico de um sdlido cristalinb (estrutura de bandas)
dentro dos varios esguemas implementados ate@ hoje, procuramos
desenvolver um estudo de alguns . aspectos dos efeitos de um
campo eletromagnético intenso {laser) sobre um sélido crista-
lino. Usando um programa desenvelvido para © computador
VAX-11/780 calcularﬁos inicialmente a estrutura de banda do sd-
lide de Kronig-~Penney, na auséncia de campo. Explorando O uso
de uma transformagao unitéria, o mesmo problema foi abordado
agora levando em conta a presenga do campo. Os resultados
revelam um estreitamento do "gap", que & também constatado quan
do se procede calculos similares dentro da aproximagac de elé-
tron quase-livre. Utilizando a informagao especificamente ob-
tida em nossos cdlculos da estrutura de banda em presenga do
campo, i.e. a relacao de dispersdo, podemos calcular a massa
efetiva dos eletrons num stlido 4de Kronig-Penney irradiado.
Com isso foi-nos possivel determinar também as modificagoes do
coeficiente de absorcdo de um foton neste sdlido, devido  aos
efeitos da agao de um campo de laser intenso. Nossos resulta-
dos sao interpretaveis como consequéncias diretas do estreita
mento da banda proibida que surge como o principal efeito da
redugdc do potencial cristalino, devido ao campo eletromagné-

tico intenso.




ABSTRACT

This Thesis is devoted to the study of some
aspects o©0f the crystalline solid x radiation field
interaction. We start with a brief review cf the quantum
solid-state problem {(band st:ucture) as viewed by some of
the major descriptive schemes already developed in this
connection, We then move on te tackle some aspects of the
even more elaborate problem of the quantum solid under the
action o¢f an intense laser field. By using a code developed
for use our with VAX-11/780 computer we have initially calculated
thelband structure of a Kronig-Penney solid, in the absence of
the field. Then, we explored the use of a unitary  trans-
formation to approach the same problem but now taking into

full account the presence of a laser field. OQur results reveal

the existence of a field induced gap narrowing which has
also been confirmed in additiconal calculations within the
quasi-free electron approximation. The information derived

‘from our band structure calculations, namely the disPEfsion
relation, was then Lﬁ@d.tD compute the electron effective mass
for anirradiated Kronig-Penney solid., We could, thereby,

assess the modifications introduced by a strong laser on the
one-photon absorption coefficient of the solid, as probed by
an additional weak field. Our results are easily interpreted
as direct consequences on the gap narrowing which seems to be main
outcome ©f the intense field induced reduction of crystalline

potential.
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INTRODUGAQ
Um continuo desafio para o pesquisador, mna  &rea
de Matéria Condensada, tem sido a compreensao, em térmos de

primeiros principios, das propriedades basicas de um  sdlido
cristalino. E claro gue, com o surgimento da Mecadnica Quanti-
ca, muito progresso foi feito nessa diregao e, hoje, a grande
maioria dos pesquisadores dispoe, para suas investigagoes adi-
cionais, de algumas formulagoes tedricas de reconhecido suces
so. Naoc obstante, o problema nao esta - e dificilmente o pO-
deria ~ fechado, uma vez que se trata de resclver um problema
ondec a presenga de muitos-corpos esta levada a um extremo. As-
sim, naoc ha senao que apelar para formulagoes aproximadas,
que guardem a maior verossimilhanga possivel com o problema em
guestdo, respeitando contornos eventualmente existentes, como
a exploragao de propriedades de simetria e periodicidade, e re
correndo, abertamente, a parafernalia computacional hoje dis
ponivel.

Nosso tema de trabalho, nesta Tese, contempla uma
pequena faceta desse formidavel problema e o faz dentro de um
esquema onde uma maior transparéncia fisica dos resultados nos
pareceu mais importante do que a implementagéo de uma maior
complexidade de tratamentoe tedrico. Nosso propdsito &€ o de nu-
ma formulagéo conceitualmente simples, investigar o efeito da
presenca de um laser intenso irradiando um s0lido, scbre a sua
estrutura eletrdnica, especialmente agueles efeitos que, de
imediato, se refletem sobre suas propriedades de absorgao Op-
tica. Assim, concentramcs nossos esforgos em procurar egtabe-
lecer, ainda que dentro de esquemas aproximadoé, as modifica-

¢Oes na estrutura de bandas do sdlido, mantendo-nos nao obs-




tante, dentro de limites aceitaveis de complexidade, tanto ted

rica guanto computacional.

Os atomos, em quase todos os sblidos cristalinos,
metalicos ou nao, estao tao proximos um dos outros gue seus e-
létrons de valéncia passam a constituir um sistema {nico, iden
tificavel como associado ao cristal como um todo. A obedién-
cia.ao Principic de Exclusao de Pauli verifica—qe, nesse sis-
tema, pelo fato de que os estados de energia, das camadas ele
tronicas mais externas, estdo alterados devido a interagao in-
ter-atdmica. Assim &€ que, em lugar de niveis  caracteristicos
individualizados surgem, entao, aglomerados de niveis de ener-
gia permitidos, com espagamento tac extremamente pequeno' (ha
tantos niveis quantos atomos no cristal) gue seus agrupamen-
tos, em regices especificas do espectro energético eletrdnico,
receberam a designagao de bandas - (ou faixas) de energia, caracte
risticas do sdlido cristalino em guestao. Na verdade, a presen
¢a das bandas de energia, dos "gaps" que, eventualmente, se apresen
tam entre elas e a maior ou menor extensio da ocupagao . des-—
sas bandas pelos eletrons, estabelecem, essencialmente, as ba-
ses do comportamento eletrdnico, dptico, térmico, etc. dos sd-

lides.

Em nosso trabalho abkordamos, inicialmente, no Capl
tulo I, em seus aspectos mais basicos, a questdo da estrutura
eletrdnica num sdlido. A concepgao basica de partida & o se-
guimento das modificacdes dos niveis de energia dos  &tomos
isolados, & medida gque o5 vamos aproximando para formar o 8O
lido. A segﬁir, aborda-se algumas consequéncias da . formagao

das bandas. Procura-se, também, em termos de uma descrigao fi-

sica guantitativa explorar, numa primeira aproximacgao dentro



de nosso trabalho, a ser ampliada em Capltulo posterior, o mo
delo unidimensional de Kronig e Penney, bem como Wma aproxima-
¢ao _ tradicionalmente explorada para tratar elétrons num s&-
lido cristalino que & a aproximacgao de elétron quase-livre. No
Capitulo II abordamcs os efeitos da presenca de um campe ele-
tromagnetice sobre tal estrutura, procurando uma formulacgio que
permita evidenciar, com simplicidade, tais efeitos (tratamen-
to semi-~classico). Apds consideragdes de cardter geral sobre
a interag¢ao radiagao x sdlido, a solugdo da Equagéo de
Schroedinger, dentro da formulagao de eletron independente, pa
ra descrever o comportamento eletrdnico no sdlido irradiado, €
abordada com ¢ usc de uma-tranéformagéo unitaria (transla-
¢ao espacial}). Com o objetivo de simplificar o problema, tra-
tamos o campo de radiagdo na aproximagace de dipolo. No Capi-
tule III aprofundamos esta abordagem, buscando configurar 0s
efeitos do campo dentro das duas descrigoes para o elétron num
solido, ja& implementadas anteriormente, Assim, o problema do
s0lido, na aus@ncia e em presenga de um laser intenso,.é- tra-
tado qualitativa e quantitativamente, explorando solugaes' ob-
tidas com o uso de um.computador (vaX 11/780 VMS Versao 3,7)
dentro do modelo de Kronig-Penney e na aproximagao de elé-
tron quase-livre buscando-se, especialmente, estabelecer como
se modifica o "gap" de energia em fungdo da intensidade do la-
ser. No capitulo IV, finalmente, esses resultados sao aplica-
des & investigagao de como um laser potente afeta o coefi-

ciente de absorcao Optica de um sdlido.

As formulagoes gerais desenvolvidas no trabalho,
tanto de método como de cdlculo, bem como as conclusoes a que

chegamos, sao finalmente resumidas no Capitulo V.



CAPTTULO I

CONSIDERACOES BASICAS SOBRE A ESTRUTURA

ELETRONICA DOS SOLIDOS CRISTALINOS

I.a ~ Eletrons nos sdlidos : Bandas de Energia

No fim do sé&culo vassado, com a sintese do ele-
tromagnetismo feita por Maxwell, e cdm as leis de Newton,
acreditava~se que as leis fundamentais da Fisica estavam = to
das estabelecidas. Restava, entio aplicd-las nas diversas
Areas da Fisica. Assim sendo, foram usadas com sucesso, pa
ra descrever os movimentos dos cbjetos, tanto em escala terres
te e como em escala celeste, para deécrever a natureza ondu
latdria da luz e os fendienos eletx'odil'léﬁlicos, et.. Falharam,
no.entanto, dramaticamente, na tentativa de explicar fendomenos
no munde microscopico, tais como aqueles revelados nos dados
obtidos pela espectroscopia, a radiagac do corpo negroc, © COm
portamento do calor especifico dos s6lidos para baixas tempe-
raturas, o efeito fotoelétrico, etc... Para vencer estes desa
fios, surgem as primeiras sementes da Meci3nica Quantica : a
quantizagdc da energia eletromagnética, os principios de Ex
clusdo e da Incerteza, a idéia de.fungﬁo de onda para  as
particulas elementares, e a éq. Schroedinger. A aplicacgao
destes fundamentos contribui para elucidar os fendmenos aci
ma citados, entre outros, bem como para a resolucao da ques
tio do atomo de hidrogénio, com precisdo. Istes primeiros

sucessos foram suficientes para dar credibilidade & nova vi

sdo de encarar o mundo microscdpico : a Fisica Quantica. Com




seu desenvolvimento, comc & natural na Fisica, foram apa-
recendo os novos desafios, como a descrigéo quantica dos atd-
mos hultieletrdnicas, as moléculas e os sélidos, que sdo  pro-
blemas de muitos corpos. Isto deu origem aos métcdos aproxima
dos: teoria da perturbagao, método variacional, teoria de ban

das, etec., alguns dos quais discutiremos neste Capitulo.

Nosso ponto de partida & o conhecimento da es-
trutura quantica dos atomos isolados visto que esta estrutura
terd reflexos no comportamento de sOlido que € formado = a
partir da reuniac ordenada, ou nao, de Aatomos. Como se sabe
o tratamento guantico dos atomos, resolvendo a correspondente
equagao de Schroedinger, revela a existéncia de niveis de ener
gia quantizados, cujas populacgao eletrénica_ € regulada pelo
principio de Pauli. ’

Quando os atomos isolados se aproximam uns dos

-

outros vara formar o sb6lido cristalino, os nucleos e os ele

trons das camadas mais internas (caroco positivo} ordenam- se

de maneira periddica. Ent3o podam s ver um sdlide como formado por wra

ducessio de unidades basicas que se repetem espacialmente (celas unitirias),

unidas por forcgas eletrostaticas. Os elétrons mais externos
tem uma maior interagéo com os outros atomos. Pcdemos, na
verdade, pensar gue estes elétrons sao compartilhados por todos
0s atomos gue formam ¢ cristal. Se os niveis discretos de ener
gia atdmica ndo se modificassem teriamos cada nivel 2-N vezes
degenerados (N &€ o nimero de &tomos no sdlido). . Sabe-
mos gue cada eleéetron, agora, nac somente interage com seu
nicleo ¢ elétrons vizinhos, mas tambdm com todos outros ato-
mos. Com isto, acrescenta-se {N-1) termos ao hamiltoniano

de cada elétron, o que leva a quebra de degenerescéncia dos

niveis encrgéticos atdmicos. Tsto implica que cada nivel dis-

~




creto gera uma "banda de energia'". Assim, cada banda possuil
N niveis quinticos com separagaoc infiﬁitamente requena entre
eles pois o nimero de atomos em sdlides & extramamente : grande.
Portanto,.mesmo em face a degenerescéncia,existem certos
intervalos de energia gque nao sao ocupados pelos elétrons,
constituindo o que chamamos de "faixas proibidas de energia"
(gaps). As larguras das bandas de energia assim como dos
"gaps", dependem da natureza do sblido, ou seja,‘dos dtomos que

o formam, bem como da maneira como os nicleos se ordenam (es

trutura cristalina).

A estrutura de banda do solido & decisiva na

determinacdc de suas propriedades Opticas, elétricas, térmicas,

quimicas e estruturais.

Passaremos agora a apresentar uma formulagao mais
elaborada do problema, desenvolvendce as bases da chamada

Teoria de Bandas.

I.b - ?ormulagao Tedrica do Problema

Aproximagao do Elétron Independente

No tratamento quantico de um s6lido, temos gue
resolver um problema de N-corpos em condigoes extremas (N> ).
Entao, faz-se necessario uma série de aproximagSes, que apre-

sentamos a seguir.

A Eq. Schroedinger para os elétrons num cristal

periddico, cujo o potencial & independente do tempo €:

Yy = EY - | (1.1)




onde ¥ depende das posicgoes ;i de todos os elétrons, E & a

energia do cristal, e o hamiltoniano H & dado por:

2 ’ 2 2
~ h 2 R 2 1 e
H= Jf52 VOI+ Slea-VS) + = § 7 +
H 2m i u'.zmu o 2 ; jKrij
i#)
o - + =+ -+
v cee
+ V(R R, RPHU(E T, T, iﬁl, R,...R_) (1.2)
Agui, ﬁa 830 os vetores posigoes dos niicleos,

e 05 operadorcs  de energia cinltica dJdos elétrons e dos nia-

cleos sao, respectivamente,

2 . . - | .2
onde Vi e 0 laplaciano para o i-esimo eletron, Va para o
nicleo o , m e M, sao massas do elétron e do nucleoc o, respec-
tivamente.
A energia potencial de interagao inter-eletrdnica
- 1 2 :
e : —_ ): z [} _ > > - . - .
2 & : - onde r,, = |r, - r,| & a distancia en-
1 J K"rij i3] i J
i#] .
tre os elétrons iej e "k* & a constante dielétrica do cris
tal.
Temos, ainda, a energia de interagao internu-

-

clear V(ﬁl, ﬁz... ﬁN & a energia de interagdc elétron-nu-
> - > -
cleo U(rl,r2... rn'.Rl’ ﬁz... RN)
0 grande nimero de particulas existentes em um

cristal, torna impossivel achar a solugac exata da Egq. (1.1).

Assim, para resolvé-la, tem-se que apelar para certas aproxi-




A primeira que se faz & a aproxiragdao na qual con
sideramos os nicleos em "repouso", poilis a energia cinéetica dos
elétrons & nuito major que a dos nicleos. Assume-se assim que a *energia

inter-nuclear & constante. Escolhendo, convenientemente,

a Ol_'igem das energias Podelms fazer \)-O = 0. Assim a ed. [l-l)

ficara:

8
magoes . .
l

2 2 :
o R 2 1 e} - -+ +.+_+ -ﬁ -
[Zhiﬁ Vi ¥ E‘Z Z e H Ul Ty wee Iy Ry Ryee Hp]we Ebe
_ i i 1 1]
i#)
Em segundo lugar, faz-se uso da aproximacgao de

Hartree-Fock, na qual a energia de interagdo de pares de elé
trons é substituida pela interag¢do de cada elétron com um cam
po médio criado por todos os demais. A energia associada a

este campo, {i, PaYa . um dado elétron s& depende de sua coorde
~2

_ => r - N l =) -

nada € = Q;(r;). Assim, o duplo somatdrio § zj o é

13
i

substituido pela somatdrio | 2. (F,).
i

Procede-se de forma analtga com a energia peten-—
cial de interagao dos elétrons com os niicleocs onde substituire

> - - >
mos U(rl, r

-
gzi(rl}’

=+ - - .
2 e T 17 Ry - Rn} pela somatoria

Assim, o hamiltoniano sé devende agora da  posi

> ) -
¢ao r, de cada elétron, separadamente, i. e.

1
~  _ -H 2 > >
H, = <~ vi + Qi(ri) + zi{ri} (1.4)
Ho= ] i, (1.5)
i



0 hamiltoniano, agora desacoplado nas varias va
ridveis cletrdnicas,é o somatdrio dos hamiltonianos de @ cada
elétron. Portanto a fungdo de onda total & o produto das

fungoes de onda de cada elé&tron:
Vo = ¥y ¥y e ¥

e a energia total e a soma da energia de cada elétron:

Para cada elétron temos:
H, ¥, = E, V., (1.6)

Se,em cada cristal, os atomos estdo disposto de maneira pe

riddica, & razoavel imaginarmos que o potencial total qgue
atua sobre o elétron i(Vi(fi) = Zi(fi)+ Q(;i));seja tambem
periddico.
2
~ _ -h 2 +>

Com este conjunto de aproximagaes, transformamos
um problema de N corpos em um problema egquivalente de ape-
nas um corpc. Nesta formulagdo a interagdo elétron-£fonon
(1)

foi desprezada. Considerando a solucao da eq. (6), Bloch

demonstrou gque as funcgoes de onda sao da forma:

$i = e UK(ri) {1.8)
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onde UK(r) tem a pericdicidade da rede, pois em cada <cela
upnitaria o elétron tem que se comportar da mesma mwaneira.
Assim, gquandoc calculamos a densidade de probabilidade para
encontrar o elétron, esta tem que ser igual em pontos equi=-

valentes de cada cela unitaria:

et ot
_-1Nr

e -
_ _ -+ _j_K-r > _ L F +
Py = b9, = e Uglrgdem U (ry) = Uplry) u(r,)
=, v, = U E D v R =) U ) s
Pivg = Vigg Vigg T Uglrytral Uplzttal = Uplry) Uplr,
-~ P, = p, (1.9)

-

- - - -
onde a e o vetor de translacao da rede cristalina ~ 2 2 um inteiro.

0 potencial periddico V(r;) depende da natureza
dos atomos gue formam o cristal, bem como das espagamentc en
tre eles, e da distribuigao dos elétrons pelo cristal. Para
cadé tipeo de potencial (V(ri)) temos uma relagao entre o ve-
tor de onda K, & as possives energias (E) : & o que designamos

de  relagio de dispersdo para eldtrons no cristal E (k).

Existem dois tipos de-faixas de energia : a) inter-
vales nos quais os valores de K sio reais, chamadas de "bandas permitidas
deeamrgia"; b) intervalos onde os valores de § teriam: qué
ser | imagindrios, o que torna o comportamento da fungao de
onda Eq. (1.8) inadequado, e a Eq,(l.Q) nao & mais obedeci
aa. Em outras palavras, estas energias os elétrons naoc po-
dem ter. Estas sao as "faixas de energia oproibidas® ou
"bandas proibidas". Como ja dissemos, cada banda permitida e
gerada a partir da quebra de degencresceéncia de um dado ni

vel eletrdnico dos atomos que formam o cristal.
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Assim, cada banda acanoda 2 N estados guanticos, o fator . 2
tendo origem na dupla possibilidade de orientagao do ' spin
eletronico.

/

E

I

Fig., 1 - Energiss permitidas e proibidas para elétrons num cris-
' tal.

s Pardmetro de véde

O preenchimento das bandas permitidas pelos elé
trons do cristal determinaré, entre outras caracteristicas se

o mate.ial & isolante, semicondutor ou condutor.

Chamamos de banda de valéncia a Ultima banda
completa em uma escala crescente de energia, e de banda
de condugao a primeira banda vazia ou parcialmente preen-

chida.

Nos isolantes, além da banda de valéncia estar totalmen-
te preenchida a banda de condéugao estd totalmente vazia. A
banda proibida de energia (gap) & larga o suficiente para
impedir gque um elétron seja excitado vpara a baﬁda de condu-
¢ao por um processo que envolva energia menor — que cexr—

ca de 3 -~ 4 ev.

Nos semicondutores, temos uma situagao semelhan-
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te ac isclante, exceto que a banda proibida de energia en-
tre as bandas de condugao e valéncia & estreita, tornando
facil excitar um elé&tron para banda de condug¢ao. Em  certos
semicondutores e sob certas condicoes, até a energia ter-
mica KT & suficiente. Uma vez na banda de condugao, o elé-
tron se comporta como estivesée "livre”, pois a separacgao
entre os niveis quanticos, dentro da banda,& muito pequena.
Em consequéncia, um campo elétrico externo pode facilmente

modificar o momentum do elétron.

Ja nos condutores , a banda de condugao esta par-
cialmente preenchida. Nao ha exigéncia sobre a energia mini
ma que deve ser transferida a dm elétron para movimenta-
lo nesta banda e assim pode-se facilmente, fazer passar uma

forte corrente pelo condutor, mesmo que o camnpo aplicado se

ja fraco.

¢ fato da fungao de onda do elétron ser a mesma,
a menos de um fator de fase, em cada cela unitaria, leva-nocs
a obter um livre caminho médio infinito para o elétfon.
Como, entao, explicar o fato dele ser finito? HA duas'jus-
tificativas: a primeira, € a presenca de impurezas no cristal
(atomos outros que nac aqueles da cela unitaria) que além

de quebrar a periodicidade do cristal, agem como centros de

espalhamento. A scqunda, &€ a preéenga do movimento dos
nicleos que na verdade, agem, também, como centros espalha
dores (sua existéncia foi ignorada em nosso tratamento apro-
ximado). _ _ | .

I.¢) Esquemas para descrigao da estrutura de bandas : consideraq;fﬁes gerais;

Taremos a scguir um breve resumo dos diversos
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modelos e aproximagoes -‘utilizados para calcular a estrutu-

ra de banda dos diversos s&lidos.

De acordo com © modelo gque se tome para descre-

- > .
ver o potencial periododico V(ri), -ao resolvermos alig. (1.6)
tem-se uma particular estrutura de banda (relacao de dis-~

persac) .

(3)

i.¢.1 - Eletron Livre

Em primeiro lugar consideremos o modelo do elé
tron livre, onde o potencial periddico & tomado nulo (V{;)=O).
O elétron & tratado como se estivesse confinado em uma caixa
com as dimensdes . do cristal. Este modelo & adequado apenas pa
ra explicar certas prOpriedades dos metais. A Eq.(l.6) tor-

na-ser, neste caso:
—— 95 9, = E . _ (1.10)

Esta equagao pode ser vresolvida exatamente. A

solucaoc & uma onda plana :

v L o
_ 1k
i A e

Aplicando as condigdes de contorno e normalizan

do ¥,, chega-se a seguinte relagao de dispersao:

2
_h 2
E = By K

s - +
onde o vetor K tem as seguintes possiveis coordenadas carte

sianas
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27 AL 27T
K. == 2 ; K = —m H K = =—n
X Lx Y Ly z LZ
onde £, m, n sao inteiros e L » Ly' L, sao as dimensdes

lineares do cristal.

I.c.2 - Modelo de Kronig - Penney(2'3)

Este foi um dos primeircos modeles desenvelvidos
para descrever um s6lide cristalino. Nele, o potencial tem a

seguinte forma, em cada cela unitaria:

V(Ei) = 0 para 0 < gi < b
V(Ei) = —VO _ para h < Ei < a
cnde £, = X, ¥y, % e VO > 0
v &
-V,

| : .

b g__,,_._. _.b_. | :

_____ P

Substituindo a funcaoc de Bloch na Eq.(1.6), e apli
I
cando as condig¢oes de continuidade para Ug, Up nos pontos

E=h e £ = a, chega-se a relagdc de dispersao:

~—0N &



1/2

2f - 11/2 {senh(lgigw—)-sen [Y(l—f)l/2 11 +
2l £(1-£)1 '
-1/2
+ cosh(lh%;ﬂ—) cos(y(l—f}l/z) = ¢os Ka
sendo a energia associada ao movimento em cada diregao
(i = x, vy, x) dada por: ’
2mv
E, = —-fVv com 0 < £ <1 e Y = (———9)1/20
i o} ﬁ2

Este modelo sera tratado, em detalhe, no ca-

pitulo III.

(3}

T.c.3 - Aproximacao do Elétron Quase-Livre

Nesta aproximagao o potencial periddico & trata-

do como uma perturbagac do hamiltoniano do modelo do = elé-

tron 1livre, ou seja, o hamiltoniano & : H = H_, + V{(r) on
T livre -

de V(r) & uma perturbacio de i

livre’
- >
Em gque medida o© potencial periodico V{r}, que
representa as interagoes elétron-elétron e as interacoes

entre elétrons e nicleos, pode ser considerade fraco? Uma
abordagem mais detalhada desta aproximag¢ao, serd feita  no

capitulo TIZ.
- -
Por enquanto, vamos tomar V(r) como perturbacgao
e aplicar agora a Teoria de de Perturbacao ao problema. Pa
ra a fungao de onda, enm 12 ordem, encontramos:

L
wﬁ{r) = A elK'r
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€ para cnergia:

E=‘§;l—-1<2 para K_# 2L ; x #2320 g ¢ 2T
m be a \% a 2 a
X _ Y z
€ a iiné
2 2 £ a
_h"™ u'n 1 CE . = nm
E=sn —77 * ag ° T VRdL, para K %
onde £ = x, y, X

I.c.4 - Método daS'Ligagées_Forte(3'4)

Agui, a hipdtese bésica & que o hamiltoniano pe
riddico cristalino total pouco difere do hamiltoniano. do

atomo isclado, em cada ponto da rede, isto & ET = ﬁat +

onde W & uma perturbacac de ﬁa

t
A técnica de resolugao, da eq. (1.6), neste ca-
s0, consiste em construir os orbitais cristalino como uma

combinacao linear dos orbitais atdmicos de cada atomo. Escre

e e

_ ZelK.r
- - —~ ~K -

¢{r) & a combinagao linear das fungoes de ondas atomicas,

vemos . P({r)} na forma de Bloch : wK(r) ¢(§), onde

i.e,
-+ -+
$(x) = Tb by ()
n
Substituindo esta fungao de onda na eg. Schroe
dinger, obtém-se, apds manipulagoes algébricag, a corres

pondente estrutura de banda.

Mencionaremos apenas,a seguir, outros métoedos,

(3)

que sao baséados no potencial Muffin-Tin'"’, cuja definigao
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& a seqguinte: imaginenos esferas idénticas centradas em ca-
da centro atémico na rede cristalina, com raic  tal que toda
esfera tangencia suas vizinhas mais prdximas. Torna-se, en
tao, o potencial no interior das esferas como sendo esferi-
camente simétrico e, na regiac intersticial, como um poten

cial constante.

Potencial "Muffin - Tin" '

///’_ _H\\\ Egégf Regiao Instersticial
_ 10 .

V = constante

t:::] Regido de potencial esfe-
' ricamente simetrico
Vo= V{r)

x| < r,

I.¢.5 - Método Celular(4,5)

(5)

Este método, desenvolvido por Wigner e Seitz ;
consiste, basicamente, em resolver a eq. Schroedinger, den-

tro de uma Unica cela primitiva. A seguirﬂusando o teorema

L
de Bloch (¢K{; + g) = glK-2 ¢K(r)) obtém-se a resolugdao para
todo o cristal. Observe que ¢(;) e V¢(;) devem ser fun

¢oes continuas nas fronteiras da cela primitiva. Numa pri
meira aproximagao, neste método, faz-se o potencial periédico'
V(?);- dentroc das celas primitivas, esfericamente simétri
co. Entac obtém-se como solucgao da eq. Schroedinger

B - 3 O i s
wem(r) ym£(¢,0)x2(r), onde yim(¢,0} sao o0s harmonicos es

féricos, e xg(r) satisfaz & equagao radial:
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= 0

2
o 2 v 2m ~ —'ﬁ L{2+1) -+
Xg(r) + o % (xr) +’1’_—12 (E V(r) o T )thr)

Resolvendo esta equagio, e usando as condicgoes
de contorno, cobtém-se as bandas de energia. As dificuldades
computacionais envolvidas em se satisfazer, numericamente, as
condigoes de contorno na superficie da cela primitiva, geral
menfe i poliedro de estrutura complexa foi um dos pro

blemas enfrentadcs por este método.

I.c.6 - liétodo APW (onda plana ampliada)

(6)

Esta abordagem, desenvolvida por J.C. Slater ',
utiliza o potencial "Mufftin-tin". Aqui, a fung¢ac de onda do
cristal & expandida em um.conjunto de ondas planas aumenta
das ¢§,E'

wﬁ(%> = §c§¢
3

> >

K4+G,E (K)

onde ¢6 E tem que satisfazer as seguintes condigoes:
r

- > 5 € uma onda plana na regiao intersticial na forma
qr

4 = oidT
q/E

¢a E & continua nas fronteiras da regiao atOmica (inte-
¥
rior das esferas centradas nos pontos da rede) e inters-

ticial
- na regiao atodmica, ¢% g tem que satisfazer a equacao Schroe-
I
dinger atdmica:
2 . - - -
- = V¢ _(r) + V() ¢~> {r)= Ed> _(r)
¢ 0 dch ¢

2m q g.,E
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Usando o método  variacional, a energia E(X),

bem como os coeficientes oy sao calculados.

O problema computacional dgue surge & a necessida
de de diagonalizar malrizes de ofdem elevadas (50 x 50 a
10 x 100), para se obter uma precisac aceitdvel nos cadl-

culos.

I.c.7 = MCtodos de Fungio de Green (KKR)

Este método, também usa um potencial "Muffin-tin"

. (7)
e foi desenvolvido originalmente per Korringa, » Kohn e

7
Rostoker ( );

O método utiliza a técnica das funcgdes de
Green para transformar . a Eqg. Schroedinger em uma equagao
integral equivalente. Desta forma, evitam-se os problémas

relativos d imposicao das condig¢oes de contorno, como ocor

re com © método celutar.

A eq. Schrcedinger transformada é:

- > > o, - -—r A
(r) = | erK(r.r . En(K}; Vir) wnﬁ(r )

=]
C R

> - -
Expandindo as wnﬁ(r) em serie de funcoes ade-

quadas e usando o calculo variacional, obtém-se um determi-

nante de compatibilidade, cujas solugdoes nos fornecem os auto

valores de energia E e os coeficientes da expansao

n(K)

de wnK(f).

Varios outros métodos foram desenvolvidas, co-

- 8
mo © OPW (Mctodo das ©Ondas planas ortonormalizadas().)'
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Mas nao iremos comentda-los por achar gque os métodos apre
sentados, ja sao suficientes para fornecer uma visao ge
ral da complexidade do problema, da multiplicidade de
esquemas desenvolvidos para sua solugao aproximada, enfim,
do tipo de abordagem que os fisicos, em geral, empregam 10
trato analitico, ou mesmo computacional, do problema de

N-corpos - o problema do estado stlido.
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"CAPITULO II

EFEITC DE UM CAMPO ELETROMAGNETICO NUM SOLIDO

II-a - Consideracocs Gerais

A interacgao da radiagdo eletromagnética com os
s6lidocs, & um dos desafios mais estimulantes da‘Fisica Quan
tica. Em verdade, a explicagao de fendmenos como reflexao,
refragac e absorgao de luz, ja& causava polemica entre os
fisicos, muito antes do aparecimento Q&a Teoria Quintica.
Grande parte destes fenomenos tiveram uma explicagao satié—
fatdria com a teoria eletromagnética de Maxwell. Mas fend-
menos como o efeito fotoelétrico, a radiagao de corpo negro,
a emissdo espontinea, e a emissdo estimulada, exigem a quan-

tizacao do campo eletromagnético.

Fatores determinantes do tipo de interagao entre
SSlidos e radiagdo, sao a fregliéncia angular (w) e a intensidade da radia
gao e a estrutura interna do sdlido. Por exemplo a absorgao
pode ocorrer através de varios caminhos : absorgac pela re
de cristalina (interacdo foton-fonon), absorcaoc pelos ele-
trons @ transigées diretas, absorcao pelos portadores (inte-
ragac foton-elétron) e transicoes indiretas (interagao  fo-

ton-cletron-fonon) .

Quandoc a radiagao @ de baixa intensidade, o tra-
tamento perturbative leva a um bom acordo como os dados aex-
perimentais, pois a estrutura interna do sdlido meodifica-se

. : . ~ (9,10
muito poucc, em face ao processo de 1nteragao( 1 ).

A construgdo de lasers de altissimas poténcias,
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e focalizando-os, imensas intensidades @ hoje uma realidade em
qualquer laboratbrio de Fisica Moderna, razoavelmente equipa
do. © estudo da interagao da radiagao intensa com a matéria
torna-se assim, inevitavel. Fol a experiéncia que nos mos-—
trou gue ndo so ocorrem transigbes intra e interbandas 1i-

(ll“lT)GHIfungéo

necares, mas também surgem efeitos mnao lineares
dos guais as caracteristicas basicas do sdlido sao modifica

das fortemente. Nestas condicOes o tratamento perturbativo
- e L (18) | ey .

nao e mais suficiente, pois o campo eletromagnético introduz

um termo no hamiltoniano eletrdnico comparavel com o0s termos

do hamiltoniano eletronico na auséncia do campo.

0O estude da evolugao da estrutura de banda em
funcio do aumento da intensidade da radiagdo, & uma das
questoes mais desafiantes desta Aarea. Varios pesquisado

(11, 35) -, s s
res vem, ao Jongo dos ultimos anos, contri»indo de for
ma importante para elucidagio desta guestdao. No que segue

descreveremos um tratamento alternativo 4&s formulagoes — nao

perturbatives  ja mencionadas.

IT-b - Hamiltoniano para um 506lido num Campo Eletromagnético

Em nosso tratamentc, com © objetivo de um entendi
mento bisico, levaremos em conta apenas as interag¢tes dominan
tes. Assim sendo, nao incluiremos no hamiltoniano os termos
referentes a interagao foton~fonon, i.e, consideraremocs e}
problema dentro da aproximagao em gue os “"carogos atdmicos”
gue compoe a rede cristalina permanecem fixos em suas posi-

coes.

Utilizande, também, a aproximagao do elétron in

dependente, desenvolvida no capitulo anterior, e, ainda, a




23

aproximagac semicldssica, onde trata-se a radiagdo classica
mente segundo as equagoes de Maxwell, e o cristal quantica-
nente., Vamos, também, considerar os efeitos da radiagao
eletromagnética, dentro da chamada aproximacao de dipolo. Esta
aproximagao € boa quando o comprimento de onda da onda ele-
tromagnética € muito maior que as dimensdes da cela unita-
ria do cristal. Ent3o, o potencial vetor A dependera somen
te do tem?o (ignora-se a variagao espacial do campo sobre

uma ¢ela unitaria)

. . Aproximagao N
A{t, r) > A(t)
de dipolo
tem-se
> ]_BK - -
Ez‘(—:'—-é'-"t- =] H=V x A

O hamiltoniano cléssico para o elétron sujeito ao
campo eletromagnético e ao potencial cristalino é:
R S e 7, 12
By = gy (B + S R@EIT + v @)
A equacao de Schroedinger para este hamiltoniano,

usando o tratamento semiclassico é:

L 1

(T, b)) = [ (B4 AE)F + V(E)] p(r, t) (2.1)

Ao

i

> -
oende P € o operador de momento

> Lok
P =+ =iHV
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Como pode se observar, este hamiltoniano & depen
dente do tempo. Assim, nao existem solugdes estaciondrias e,
tampouco, auto-valores de energia. Nao obstante, veremos que
& possivel transformar este hamiltonianc de forma a transferir
a dependéncia temporal do termo de energia para o termec poten

cial e, entao separar este Ultimo em uma parte nac dependente

do tempc e outra dependente do tempo. Os auto-valores de
Hy rans incluinde apcnag a parte d.c. do potencial constituem
: i-energia istema. ‘a.c. a a-
as quagi-enerdy do sistema. A parte a.c. de Vtrans sera tr

tada, quando utilizada, como perturbagao,

Il.c - O uso de transformagoes unitarias para Resolver a Equacio
(36 )

Schroedinger : A Transformacao de Henneberger-Kramer

Para resolver a eq. (2.1} exploraremos o método
das transformagdes unitirias. No presente casc © chamado méto
do de translagao.espacial, devido a Henneberger—-Kramer. Ele
consiste, essencialmente, em introduzir uma nova representa-
¢ao, através de uma transformagdo unitadria, que elimina a de-
pendéncia do termo de energia cinética no campo de radiacdo,
transformandc-a para o termo de energia potencial. Em outras
palavras propoe-se¢ como solugao da equacao de Schroedinger a

fungio de onda (ver Apdndice A, para detalhes)

PE, t) = U ¢(r,t)

onde ¢r,t) &€ a fungao de onda na nova representacgao,

2 Fy.p
U :;ﬁ_ ein(t)

com



mcC

t
Tty = ==& J A(t')dt!

n{t)

£,
"92-:2 Jg(t')dt'

2me

. 2 oe . |
U (Hc- it EE)U > 5= 4+ V{r - 4(t))y - in Frolp
A eq. Schroedinger, nesta nova representagao, fi-
ca:
o 2802, 1) < (B4 v - ) 1 6 ©) (2.2)
it 5 E r, = 15 r ¢ {r, .

Irradiemos © sdlide com uma onda eletromagnética

circularmente polarizad.,

A(t) = Alcosut & + senwt ¥) | (2.3)
E(t) =-}§% (senwt X - coswt §) (2.4)
) _ _ eA - '
1Sy = ay = == (2.5)
Expandindo o potencial em série de Fourier
N -+
V{r) - Z v elé.r
& G
-onde

1 rl_ v ~iG.T
Va —‘HTI ra V(r} e dr ;
x o)
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'Y - > -
a_ € vetor de rede, e G & o vetor da rede rec{proca,

= - -
r =xi 4+ y3j + 2R

Assim
VE - 3w =gvs iC. T -i6. 3 ()
5
Observe que emn e_iG'g(t) '
.5y =8 2w = &1 |80 cos@, ) (2.6)

> - . —~
onde G, @ a projegao do vetor a no plano x - vy,

1
bL/\

¢ /ult ¢z5nz&&%
G~
“e" o
¢kngamwt Jf

[N

ondl. = ll_- (Tt ?

S \ o QK Lo /m«z/zml; |

Entao, temos:

.8ty = |G | 13{t)| cos(1/2 ~wt + ¢.) =
— \
= Gl ag sen (wt + ¢)
A -iG, a, sen(wt + ¢')
L G168y TTRIRs B X (2.7
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Usando a expansao e =

L m . 1]
ixsend ) elrrle Jm(x)
m —_

-0

onde Jm(x) & a funcaoc de Bessel de ordem 'm', obtém-se

ivet _ive!
e e

, <2 o v
JiG. 8y gDt I . ag) k
Y= -0
e portanto
nly ¥ v G _iv(wt + )
vt = ] vz DT 9,6y ag e e T Rk (2.8)

Suponhamos que o tempo de duragao do pulso do la
ser,A, seja muito maior de que o periodc da onda eletromagneti-
ca e quc, além disso, seja maior que ¢ tempo de recombinagao
T, por sua vez assumido, também, como muito maior que o pe-
ricdo da onda circularmente polarizada. Assim wh >> wt >> 1,

Calculando a média temporcal do potencial distorcido pelo laser

_ A Lo
> 1 ® o ivp Fivet
< ]_"—3 t 5 = = 1y Y T 1G.r K
( (£)) 3 = 3 [%Ul_m(l)%EJQFQe X e ldat
o G
_ E > i_\-)(bl 1 (b vk
= 1y STy (Vs ca)e FL | Vg
el e Yoo v 1l b
' o
Como}
A A A
1 Jivwt _ msanvuwt i cosvwt
A © at = —Jua VA
o o o

tem-se, usando whA »>> 1 e senve < 1 e cosvwt < 1, que
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i3
==> % VUt gp = o para v = 0
0
A
1 . _
% at = 1 para v = 0
o
Lssim
T e 487 e
<v(E - Sy >, =] Vy e = J_(Gya,) V(T) (2.9)
e
onde
A\}'a = V43 (G ag) : (2.10)

Podemos interpretar este resultado como expressan
do o fato de que durante a agdc do campo de laser o elétron
move-se no cristal como se estivesse sob a agdo de um poten
cial mcdificado que corresponde a média temporal do pot-hcial

distorcido pelo laser V{; - g(t)).



CAPITULO IIX

SOLIDOS IRRADIADOS : EFEITO SOBRE A LARGURA

DA BANDA DROIBIDA

ITI.a - Modelo de Kronig«Penney

IIL.a.l - Na Auséncia de Campo

F um fato largamentc conhécido daqueles, que traba
lham em teoria de estado stlido, que nos sdlidos cristalinos o
comportamento dos elétrons caracterizam-se pela existéncia de
niveis estacionarios de energia gue se localizam em bandas qgua
se continuas. Estas bandas tem sua origem no comportamentoggﬁg
tico dos elé&trons sujeitos a potenciais ligantes periddicos,
cola os aprescnctades noe cristais. DBlas depsndém tamkim, das
caracteristicas dos atomos constituintes dos sélidos, e assinm
a estrutura de banda tem forte relagdo com a natureza dos s0-

lidos.

O problema de se calcular o comportamento guanti-
co de elétrons em sOlidos reais (3—&); embora tenha sua pro-
posigdo formal desenvolvida mesmo em textos basicos &, em si,
um problema monumental. A isto deve-se acrescentar os efeitos
de cémpos externos, quando se quer estudar as modifica¢les que
eles introduzem na estrutura de bandas do sb6lido. E facil com-
preender, pois, que hd necessidade de se introduzir hipdteses
simplificadoras e aproximag¢oes para sc produzir algum tipo de
solugio analitica gue permita uma avaliagao sistemitica, pelo

menos da tendéncia gerais dos efeitos de tais campos.

A redugio unidimensional por Kronig e Pennoytz)
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do problema da de=zcrigdo da rede periddica tem sido de gran-
de utilidade através dos anos. Em nosso trabalho faremos uso,
mais uma vez, desta representacao, de'grande valor pedagbgico,
para estudar a complicagao adicional introduzida pelo efeito
da presenga do campo eletromagnético (radiacao laser por exem-—
plo). Embora constitua, em muitos aspectos, uma simplificagao
muite grande, a rede tipo Kronig-Penney (K-P}, goza ain-
da hoje, mais de 50 anos apds seu aparecimento, de muita popu-
laridadé39fmw.Muito se pode aprender com este método simplifi-
cado do complexoc problema de um eleétron movendo-se num poten-
cial periddico 3-d, que normalmente exige tratamento aproxima-

do.

O mérito estd em que como o modelo K~P & possivel
confrontar os resultados de uma solugao exata, com o resul-

tados de modelos aproximados(43)

e assim confirmar sua wvalida
de, além de prover a possibilidade de analise fisica dos resul

tados de uma forma muito mais transparente.

O potencial K-P consiste de uma série de. pu?os e
tangulares, igualmente espagados, onde cada pogo representa o
potencial "sentido" pelo elétron proximo aos pontos da rede,
engquanto na regiao intersticial o potencial & nulo. Para me-
lhor entendimento comegaremos analizando, o el@tron em um po-
¢co retangular isolado.

A solugadc deste problema €& bem conhecida ' 46)
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_e <
vk [ }
x
Vo
'{ —'VO—C/Z <x< ¢f2 ' : (3.1}
l
v
<l 0 [x | € c/2
Fazendo
5 —-2ME :
a = 5 (3.2a)
h )
e
5 2m(E+VO)
B = —2"'—-——" (3.2]’3)
1
obtem-se:
m 2 _
wl -al Py = 0 x <& - ¢f2
tt 2
vy, ¢ ¥y = 0 “c/2 < X < /2
w% - az ¢3 = 0 X » c/2

Da solugao destas equagoes vem:

a) As auto-funcgOes tem paridades definidas. O estado fundamen
tal & par, o segundo & impar, e assim sucessivamente as fun

¢oes de onda alternam suas paridades.

As fungdes de onda pares sdo:
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gl(P} = Ap ¥ X < -c/2

() _ '
Y = Bp cos Bx  ~¢/2 < x < ¢f2 (3.3a)
¢(P) oA e TOX « '> /2

3 P i

e as impares Sao:

Ipl(i)'= A, L O % & - c/2
{1}
v, = B; sen Bx —c/2 < x< ¢/f2 (3.3Db)
{i} —
¢3 :‘eAi e M . X 2 C
Com Ap = Bp eac/Z cos (BC/2}
A, = -B, eac/2 sen (Rc/2)

Com a normalizagdo das fungoes de onda, obtem-se:

-2 c l+cos Bco sen fc
[B_ | = (=) + + 1
p ac : Bc
_2 l-cos fBc sen Bc
o, | = (-5~ ~ + 1
aC Rc

b) Os autovalores de energia ndo sa&o degenerados. O numero de

estado ligados e N+l com:

—H%—* < ( a2 + 82)1/2

< N+ 1)
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+

1
¢) A imposicao da continuidade de ¢ e Y em x = ~ ¢/2 re-

sulta na sequinte eq transcendental:

tg(Be) = %O‘B

g0

2

. Bc
Introduzindeo E = -f V  (3.4a}) e Y o= (3.4b)
© (1-f)l;2

’

onde 0g f¢l vem:
: \1/2
2m VvV
o] - g fl/2
h
: :
2m V I
p= o | a-pt/?
-
| /

o gue nos leva a uma expressao de onde podemos obter os au

" tovalores de energia E =-f Vo,a.saber:
_ S1/2
tg (W I=F) = 2 LEL L) (3.5)
1l - 2f
Para uma largura do pogo de 23, calculamos, com

auxllio do computador, os autovalores de energia para va-
" rias  profundidades de pogos. Os resultados estao da-

dos na Tabela 3.1.

Vamos agora "formar" o sblido dispondo estes"ato
mos" (cada pogo isolado representa um atomo) num arranjo
com constante de rede a. Para elétrons nao interagentes

V(x) & exatamente o potencial de Kronig-Penney.



o
Q0
et £
Trwﬂ.\f
L) o= e ; dinlninioln
o1 = , 7_ | 00|~
H Y \ ; :
o “ j ”3 IO -
: alm! : i
! f P | e “
0“.4, md. M w
A g L i
P OO
= o :
- alwt : =2}
o - o al= - ..0..
't} T i L
Annm @ e o - ! b e w m.o
— - ' vl
as o MR 0o [P @ @0 le O ' *_
Eﬁl.Nﬂu 08 wl el nlo - Oiniol etiolrin|o 0 O i 3_2“4_?“ _ |
L | s '
o1 = SR T Ao, v ® .9_8_ ! _b_2m8
) olelolwole Mmialeime mm ;o - _ -iamiow
o..o.-;,s o|mle o~ 0 0N o&l-lo) _,
of—la |00 e, @ | ! - - | (| @
" NEEII @ e o 01! _.
sl 789!23..5....;.9..5! ) N 00 @ -
- ' [T 8+ =t = - &N .
v mlio|n|(mle|o dla === Oi—imnigi0 0 m0 P
...IO_ SR L it o o~ A A I2m4“_61_-.._,..
T SO olain -] 0" Mivm | alm ' b NN ol I @@=
My Lo by @O P Oin|g i r " s mlmimim | n
£ < < | = Qi M | o |= o ! ! P ”i
= of Ty o o ! Clmim : ' Pl i
> Ol | - N ' ; o] o iy i ! !
ey o ™ M| - cim m] —iw© M 0 o M| - “ — N LR
L o e ...3..0 o al— M|~ Mo, © < (- —i@l- alim v ~Mw Olo N
A..H QuL [ RN - - d - -—| D o S|, 026 _B ?7.m.4 : 8.. or) 2_8_ 6_7[.
o8 -t - [ I o T i ' M~ : ! | i ol | '
PFJM" 2 T in| LD D - l.5].2 o) oinlo 55__r\u o “ 50 o ey i ; . _?_.[.4
BERERR s |l -~ ” NI | O P im0 P
s el Wit Ol @ -~ : ni—|oim, 0O, Do © @~ o
<X N -y - v e e Pl B Mo |0 HAI S oy ©
® — =l —|m i | W I I Rt < o~ cod o i :
- ®loa ™ . Y P P P e s Pl Pioi~iw g ew
<+ @ g |oia v w1 | oM m b | — - L ie N —
G oty | » W ei—i < - 1 1 ' T |v|e " 7] 802’_ - l.“ i
2 o vt N -ioclolalo Vil | o Fied |l E _4_6”8m02..
o —n DT | m O~ v i, O ey ! .
< £y | tio|oi-|{®© A it " o i 1@ 0 2. OIP,
mﬁuﬁ.ﬂ.l..l.. —i@!—m A @ o] O |0 36 v 15| — ! _.-.m HE I .._...?.
ngG..wl _ D= | — D LRI MmO - N wm elnio] pe . lia ol
E!r.v -l [+ R0 T8 Y. __ | S+ ~ WO{F| | W DN (D 5_.0_5 ?.._ . . '
et 1 l._ i [w] Rl ol j Fer N P @ |y | NN : | _0.396 :
i o Al . in|w o~ — i e~ oy |9 niodim R (=2
ol T o mO lr|3.._ g I o S R oiw @@ ~ 3 L EY- R N imin 5”.6“.3.“7.“_ . <
— [ S w I T P i R Cem o ad
Lol o= 3.4" 6-._3... - ..5... o Tin| N ; @ 4MD..62_B - @0 e~ szm‘bw m9m3m2.3
i e i et ola|v oiel oler —ii° cloia! | Clm wiN D P Olw - @
" ol o o or § ..W ol ] - DD im e~ [ 3m|_..8_6_ [
ﬁm S wim(o(mmle (00 W 4n6."?n al =] At A ..m? Moo ¥ @ow
Sng [N S T N B | - 4_5_ oy G |—miwni~ = -~ n655 55_
Q et j0 0000 | ol —im: -~ ¢
2 . __.__ P nlo © @0 i hiT .M o
58 m ' BN { o [T - i “5_?.M9I
MND-\... ! : _ RS Nt io @ @i
& @ v P L=
= & olw | : 1 by o
[T — T |20 i : A T A T
o) oy I ol glofo . ; ; !
a4 i B < i :
T Lo TN N ©|®.0 N f _ ! i
i S o 0 MM e @ Ol wiv @ i i i
1|1 , 4 <ln i | o ©'w _ “ f
__ R e RRIs RN+ IR T a_ ..0 N | O o ! !
= 1 . 66“1.- ~ 6,8.0 B .
vl ! - o R 2n4_68
'R I 8..8“9_9m .
i ‘ _ L oo
ATERENENS
| Lo
. 1 1
RS
{ |




35

-
I
|
»
o
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- =g -

Em um periodo temos o potencial

i
<

V(x) 0< x< b
: (3.6)

il
|
<

Vix)

As auntofuncdes sdo solugdes da equagio  de
Schroedinger:

Y+ 21;1 [E - V(X)) =0

h

Para um potencial pericdico, V(x)=V(x + na), as fun

¢oes tem a forma de fungdes de Bloch:

iEx
v lx) e u‘ﬂ{x) _ (3.7)
com s (X + na) = us{x)
k k

Note-se que n € interno e DNA&X & um vetor de

rede unidimensional.

A energia E(K) cobtem-se resolvendo a equagao secu
: k

lar que resulta de exigir-se que P, sejam continuas nos
k k
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pontos de descontinuidade do potencial ( 14),

A eguacdo transcendental resultante é:

2 L2
—“—*—uzé%" serh (ob) sen (Bc) + cosh (ab)coOs(Bc) = cos (Ka) (3.8)

onde o e B sao, os mesmos do casc anterior e b=a-c.

Pondo LE = - £V e Y = (-———9-)1/2c'
o 2
il
1/2
T
C
== <
o ¥1-£)12)
c .
e assim: P(f)=cos Ka
com
- 1/2 -
F{f) = 2 -1 177 senh ybf sen Y(l-f)l/2
2[ £ (1~£)] ¢
1/2 )
+ cosh Al 2 £ cos y(l-—f)l/2 (3.9}

Cono jé dissemos no.Capitulo I, os valores fisica
mente aceitdveis para K sao reais, o que implica que
|F (£f)] «1|. Como F(f) & oscilante éla pode interceptar os li
mites 1 mais de uma vez dependendo dos valores de v, e, a.
Os valores permitidos de f-~ e portanto de E- podem ser deter-
minados representandc graficamente F{f) e verificando os valo
res de f que dao F entre t 1. 0 valor de K & dado pPOY
larc cos F(f)}/a, e assim estabeleéemwse pares de valores

K e E(K). DPodemos, assim, obtcr a estrutura de bandas deo s0li
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do, e construir o grafico E(K) vs.K, tomando, por exemplo,

c = 2R, V=50 eV, afc =1,2; 1,4; 1,6; 1,8; 2,0; 2,2; 2,4;
2,6; 2,8. 08 resultados estio apresentados nas Figuras 3.1l.a;
3.1.b;; 3.1.c; 3.1.d. Para por em evidéncia o comportamento
da largura da banda a medida que se faz crescer a razao a/c,
entre o esgspa¢amento na rede e a largura do pogo, que signifi-
ca considerar a distancié interatdmica grande comparada com
dimensdes atOmicas. Apresentamos os resultados no grafico
(Fig. 3.2) dos valores extremos de energias permitidas, em ca-
da banda em fungao de a/c. Note-se que a/c¢ indo para « (a + «},
as bandas se reduzem exatamente aos niveis eletrdnicos, num

pogo isoclado.
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ESTRUTURA DE BANDA X PARAMETRO DE REDE

E (ev) _ E (ev)

0 1 . o -

| | \/

- . ~28 1
e e
|
~BO 1 | —-s0 1 |
- o I - 0 b
a . o -
(a) _ )
Efev) E {ev)
04— ol
__\_J | I
8- —g8.}
—eo . . - 80 1 1
- o hud I 0 T
a S _ a ”
{c) _ {d)
Fie. 3.1 =~ Estrutura de banda para um g6lido de Kronig-Penney
onde V. =-50 eV, C=2,0 R rariamctro de rede:

2,4 R:p) 3,28 o 4,0 R @5,6.
e e
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LARGURA DAS BANDAS X PARAMETRO DE REDE

E {ev)
AN
o~ »
II! | N[\.\
|
! I ITTYI e
| J,,AJ*’
)/
- 10 <4
w20 L

-40 +

- 5 0__ 1 = 1 ; 1 1l 1 4 J
2,4 2,8 3,2 3'6 4,0 44 48 5,2 5,6

PARAMETRO DE REDE (R)

IFig. 3.2 - Largura de banda para um sdlido de Kronig-Penney
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ITI.a.2 - Modelo dc¢ Kronig-Penney em Pregenca de um

Laser Intenso

Apliquemos um campo de laser na direcao do vetor
da rede reciproca (Kx) do nosso cristal unidimensional. O ha-

miltoniano serd, entdo:

H =L |3 +-g_§§(t}]2+v.(x) | (3.10)
1

Suponhamos gue a intengidade do laser & grande de
modo que nac podemos usar os métodos perturbatives., Suponha-
mos, ainda, que a fregliéncia @& tal gue o cristal seja trans-
parente ac laser. Assim, usaremos a metodclogia desenvolvida
ne Capitulo II, que consiste em remover a dependéncia do ter~
mo de energia cinética no campo eletromagnético e transfe-

ri-la para o termo de energia potencial(38).

Apds a transformac¢do unitaria de Henneberger-Kraner,
e o0 calculo da média temporal do potencial distorcido pelo la-
ser, obtemos um novo hamiltoniano:

1
c 2m

oo
I

B+ v (x) o (3.11)

onde V(x) = Jé(Gxaﬁ) V(x), onde a notagao e as aproximagoes en

volvidas sao as mesmas feitas no Capitulo II.

Podemos, agora, calculaf as modificagaes na estru-
tura de banda devido a presenga do laser, pois a Unica dife-
renga entre o hamiltoniano do s6lido em presenga do laser, e
do sdlido na auséncia de campo @ o potencial ;(x}, gue corres

ponde a média temporal do potencial distorcido peleo laser

Vix = §(£))
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Assim, a equacgao transcendental modificada sera:

Y
, _ [ = 172 -
F(f) =<—2f =1 73 |> senh —-l-’lc—f-—— sen y(1-£)77% 4
[ 2[ £(1-£)] J -
y b fl/2 } ~ 1/2
+ cosh _l__E___“ cos vy (1-f) =coSs Ka
L J
( ~ Y1,/2 o
~ 2m V
onde vy = 20 (3.12)
l +H

Utilizando um programa de computador que desenvol
vemos para resblver esta equagao, obtivemos a estrutura de
bandag, e a variagéo do gap, para diversos valores de inten-
sidade de campo. Na Fig. .3.3 e na Fig. 3.4 estaoc represen-
tadas as modificacOes do "gap" para varios valores do parametro

de intensidade (Gxaé) = 0,05: 0,1; 0,15 ,,. 1,0).

Podemos observar a diminuicdo do gap com © aumen

to da intensidade.

IIT.b - Aproximacdao doc Elétron Quase-Livre

IIT.b.l - Na Ausencia de Campo

Nesta aproximagao, considera-se o potencial perid
dico como uma perturbagéo do gas de elétrons livres, Nestas
condicbes, 0os elétrons mais internos tem seus niveis eletrd-
nicos pouco modificados, pois o potencial a gue eles estao sub-
metidos & essencialmente o pbtenCial atdmico. Os elétrons in
ternos sc distribuem de maneira tal que o potencial efetivo do

carogo (nicleo + elétrons internos}) & pequeno. Assim o poten-



ESTRUTURA DE BANDA X INTENSIDADE DO LASER (Gx us)
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Fig. 3ﬂ3 - Estrutura de banda para um sdlido de Kronig-Penney irradiado, onde: V
o]

a

o i -

= 2,1 R. Parametro de campo: a) Gxaé = 0 (sem campo), b) G a
p.4

]
r

[+

$

[+)

=0,4; c) G a
%

S

= =50 ev, C= 2,0 R,

= 0,8

!
-

Zv



BANDA PROIBIDA (GAP) X INTENSIDADE DO

LASER

Fig. 3.4-80lido de Kronig-Permey ond

(6, q)

eV =
o
—50ev, C=2,08, a=2,iR (CAP 1 B
a larqgura de banda proibida en-
tre a la. e 2a. bandas e GAP 2

entre a 2a, e 3a. bandas)

3,4

Fic. 3.4

el
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cial a que ficam submetidos os elétrons de valéncia pode ser
considerado fraco, ou seja a energia potencial de interagao
& muito peguena comparada a energia total dos elétrons de va

- §2 : -

léncia. O hamiltoniano serd: Hs= T + V(r) onde V(r) e um

potencial fraco.

Consideremos um cristal de dimensces: £x=(M-—l)axr
L =(N-1)a , 2 =(R-1)a onde a , a , a sao as constantes
Vi Y Z FA X Y 2 ,

da rede (M,N e R) sdo niimeros internos que representam ¢ ni-

mero de atomos nas diregées X, Y, 2z respectivamente.

Aplicaremos, agora, a teoria de perturbagao para
encontrar a estrutura de banda dos elétrons de valéncia. As
autofuncdes nao-perturbadas, ja normalizadas, para os elé-

trons sao:

Yo 42 T (R 1: ) BlfzelK'r (3.13a)
b4 Y Z :
1 -i X.r
¥ 3 = 1 e € (3.13b)
o 1k T, &, Ipl2 ,

A energia de ordem zero, é a energia do gas de e-

_n® K*

létrons livres (Modelo de Sommerfeld) : Eo 5

A energia de primeira ordem, & determinada pela e-

quagao secular:
Ly +  ou
Vg, 4 | V(r) l¢b+k E <¢q}§| Vir) | wo,-ﬁ >

<¢O’_E | v (r) lw0‘+§ > '<w07ﬁ |V {r) iwo,—ﬁ >—F

Devido as estruturas das autofungbes de ordem ze
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ro temos imediatamente que:

<¢o,+§ |V(r)|w0’+§ > =<y R ]V(r)|¢o’_E > =

Vir) 4r

Esta & a integral do potencial periddico sobre todo o cris-
tal. Assim temos um potencial médio devido aos carogos idnicos
e como podemos colocar a referéncia de potencial em qualqgquer

ponto, escolhemos de tal maneira que Vo Lk Iv(r)|¢0 e 0
¥ r

Pelo fatoe de V(r) ser real temos:

<]’po,+ﬁ [V{r)l 'J"O,_k’ > = <¢JO‘_E |V(r.)|¢0;+§> = ¥V + =

onde
_-_y‘-—!'-
+K,“'k = ‘—E—lﬁ e+2lK°rV(r) dr (3.14)
x 'y "z :

A equagdc secular se tornara:

1K, -K = 0 (3.15)

Supondo que V(r) poOssa ser expresso como ¢ produ
to de trés fungées periddicas independentes, V(r)=vVIx)VI(y}V(z).

Assim a integral (3.14) pode ser escrita:
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i2K x iZK =z

" i2Kyy z
ViK,-K W | v (x) Viyle V(z) dxdydz

0 00

Por razoes de simetria para resblver esta integral basta re-
solver a integral:

1 *x 12K x
I{x} = T Vi{x) e X dx
X
0

Como cada cela unitaria contribuiu igualmente para a integral

acima, entao:

v {m+1l)a ,
m=M-1 1 _ x 12Kxx

I{x) =m£0 mg_ e V(x)ldx

ma

Fazendo uma transformagac de coordenada x = X may obteinos:

a
X
m=M-1 iZmea 1 i2KxX _ :
CT(x) = % e ¥ = le V(X+ma_) dX
m=0 a . X
X fo
Cbserve-se gue o termo:
m=M-1 iZ2K ma 12K a 4iK a 2{m-1)iK a
5 e X X - 14 XX Lo XX L4 X X

€ a soma da série geométrica que € dada pelo quociente. .

i2MK a
12
” . l _ el K){a}(
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Note quec para K a = n7 temos que Sy=M. Com isto podemos mos

trar que:
! i2 M 'xxa }
gim 131 < 1"912 T >= 1 (3.163)
Moo t 1-e x X J
S

X

também & facil mostrar que:

i2M K a
: 1 1 - x X 0
lim N < - 5K & 5 = (3.16b}
Msco X X
K _a_ #nm ' l L-e J
X X
Sabendo que o nimero de atomos em um sdlido & extremamente

grande e usando ag expressocs {3.15a)e (3.%§b) chtemos:
X

: _ 1 iZKX ,
I{x) = 0 para X a # nm e I(x}) = ~— = V(X) d&X
X X a
X
0
para K. a_ = nn e V(x) = V(X + ma_)
X X X
Entac o elemento de matriz V+§ -k pode ser expresso como:
-y _
aa_a
XY ([ 2
inG x inG oo
- 1 [ X yy inG z
VKK “Ta a | |e e e 2" VIXIVI{Y)V(z) dxdydz
x ¥ 2 J J -
07070
Podemos verificar que V . 2 € a transformada de Fourier do
f

potencial V(r). Assim o efeito do fraco potencial cristalino
& o de quebrar a degenerescéncia da energia dos elétrons 1i-

vres em dois niveis)para os pontos com coordenadas:

Nestcs pontos a cnergia & dada por:

1+ .
<

(3.17)}
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onde fizemos uma mudanga de notagao:

Como podcmos observar, gque existem dois valeres de energia pa-
ra os pontos (n m/a_, n W/ay, n m/a }, cujos valores 30 |Va|
abaixo e acima da parabola que da a energia do elétron li-
vre. Observamos, também,o surgimento de certos intervalos de
energia, os quais sao proibidos para os elétrons, que sac cha

mados de bandas proibidas de  energia (gap). E, = 2 | VEK3.1&

IIT.b.2 - Aproximacao do Elgtron Quase livre

- Na Presenca de um__Laser Intenso

Suponhamos,agora, cste sblido irradiado com um laser in

tenso, has mesmas circunstancias feitas anteriormente- Utilizan
do 0s resultados obtidos no Capitulo II, o hamiltonia

no modificado pela presenga do laser é:

- p ik o
H, = 50— ¢ é Va e (3.19)
onde
Ve = Vg I (Gag)
¢ 0 gap modificade fica:
E =2l v2J (gay| =E |3 (6 a)] 3.20)
7 = - =
g ¢ "o 1% g "o L6 (3.

Como a fungao de Bessel de oxdem zero & sempre menor que 1 a

expressdao acima prediz um  estreitamento da banda proibida{ab).
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CAPITULO 1V

ABSORCAO OPTICA EM SOLIDO: LEFEITO DA PRESENCA DE UM

LASER INTENSO

IV.a - ConsideracGes Gerais sobre a Absorcdc de Luz por um S6lido

IV.a.l - Tntrodugdo

Como previmos nos capitulos.anteriores, a presen
ca de um laser intensc, mnodifica a.estrutura de bhanda de
um s8lido. Neste capitulo investigaremos como estas modifica=-
¢Oes afetam a massa efetiva e o coeficiente de absor¢ao Optica
de um sdlido.

O processo bésﬁco de absorcao reflete,de uma ma-
neira direta, um dos muitos fenﬁmenoshde interagao de luz com
a matéria, especificamente, interagdo entre fotor-3, elétrons e
étbmos num semicondutor. As. complexidades de um tratamento
delprimeiros principios sao notaveis e logo fugimoé da simpli
cidade basica de um cristal perfeito a baixas temperaturas pa-
ra mergulharmos em efeitos o0s mais complexos, causados pe-
la presenca de excitons e seus complexos, poiaritons, defeitos
e impurezas, etc,, levando a uma diversidade de processos que
mediam a absorgao da luz, na interagao elétron-foton, com ou

sem a "assistencia" de fonons,

Ja do ponto de vista.experimental.temos a espec-
troscopia produzindo dados capazes de revelar enorme rigqueza
de informagGeé sobre processos fisicos envolvendo absorgao/e
missdo de radiagdo. Por exemplo, a posigao de um pico de emis
sdo ou absorgio revela a energia gue separa os niveis entre os

quais se da a interagdo. Ja a menor energia de foteon para o©
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gual se comeca a perceber estrutura espectral marca o limiar
de uma classe de transigbes, ao passo gue a distribuigdo de
intensidades espoctrais da uma medida das probabilidades de

transicao envolvidas e/ou da distribuigdo de estados.

IV.a.2— Absorcao Otica

Um semicondutor onde os portadores livres se origi
nam somente da banda de valdncia & um semicondutor  intrinse-
co.

Ha varias formas de se pfomovér a transferéncia de
um elétron da banda de valéncia (BV) para a banda de condugao
(BC). Uma delas & irradiando com luz o material. O elétron absorve um

ou mals foton e passa mara banda de conducao. Este processo & conhecido co-

no absorcac Gtica. No que seque consideraremos apenas processos a um foton.

Existem quatro tipos fundamentais de absorcao que
podem ocorrer em um semicondutor intrinseco. Sao elas:
absorg¢do intrinseca, excitdnica, por portadores livres e absor

¢ao de luz pela rede cristalina.

O coeficiente de proporcionalidade a, gque expres
sa a quantidade de energia absorvida de um feixe de inten-

sidade unitaria num intervalo dx & o coeficiente de absorcao:

dl

ax (4.1)

a4 = =
I
A dependéncia do coeficiente de absorgéo,com relagao & fre-
qiéncia v do foton,representa o espectro de absorgdo da
substancia..
Na interacao foton-elétron duas leis tém que ser

respeitadas:
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- a conservagao de energia: Eg = E; + hv (4.2)
onde Eg & a energia final do elétron, E, energia inicial,

hv a energia dc fdton
- + - ~h. >
- a conservagao do momento p, = p, + —— K _ (4.3)

> - \ - >
onde pg € © momento final do eletron p o momento inicial

-

e Kh/x & o momento do f&ton (K & o vetor de onda unitario).
Na chamada absorgac intrinseca o semicondutor ab-
sorve um féton e um elétron & excitado da banda de valéncia

para banda de condugao.

Dentre as absorgoes intrinsecas temos as  transi-
¢oes diretas, onde o meomento do foton (h/}) & aproximadamente
il vezes menor que o momento do elétron Zh/a. Quando um elé
tron interage apenas com o foton seu vetor de onda pratica-
mente nae varia. Falamos, neste caso, de transicoes dire-
tas.

Considerando 0 caso em gque as bandas tem simetria
esférica, © que o maximo da banda de valéncia ocorre para 0
mesmo vetor de onda em que ocorre o minimo da banda de condu

¢ao, temos:

Ef = El + huw ,
_ (hK)
Ef N Ec 2m
£ .

A Vo
= - i~ T 2m
,N"E\ v

c

E =E - E
hw g e v
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. IV.bi Coeficiente de Absorgao (formulado assumindo o modelo de

Kronig-Penney para o solido)

(47)

Pode-se mostrar gue, passando-se apropria-

damente o limite, o potencial de Kr&nig-Penney & equivalen

w (48)

te ao T"pente de Dirac , isto & um potencial representa-

do por uma sucessao regular de "deltas" de Dirac. 0 limite @&

feito de forma a manter constante o produto da altura Vo(que

se faz tender a WJ e a largura c¢ {(que se faz tender a ze

ro} da barreira no potencial KP, isto e:

lim VOC = D (constante) (4.4)

Nesta representagac equivalente podemos expressar
matematicamente o potencial KP. Utilizando fung¢oes delta de

birac, mantendo a area Vla, sob a barreira, como um parame-

tro, como segue
[ § (X-Ma) + &(y-Na) + §(z~Ra)] (4.5)

Neste potencial os elétrons sentem uma forga atrativa ﬁ& >0)

infinita nos pontos da rede, e uma forga nula fora deles. A Eq.

Schroedinger neste caso, &: {(cristal cibico).

2
~f3 2 -+ > —
S v ) + (Vv a I 8(X-ha) -ElWE =0

i=1,2,3

Z <+ X

onde fizemos uma mudanga . de notagdo: x> X3,Y Xy 3
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M*’hl, N-*hz; R'+h3

L%

O potencial & separavel:
Vir) = V(xl) + V{xz) + V{XB}
o que implica: | ,

Yy (r) =4}l(xl) wz(xz)t!JB(xB) (4.6) e E = B, + E2 + E, (4.7)

com
62 2m
vo{x,) + [ E, + v.,a % é8({x, —h,a)]vy,(x) =0,
dxz i 7i 12 i 1 hy | d i i

i=1, 2,3 . . (4.8)

Resolvendo esta equacdo obtém-se a funchio de onday(x;) que,nor

. (45
malizada, e:( ) :
inX. ~x'i] ik . a . .
e = [e * seno, X, - sena, {x. - a)] :
plx ) = ‘ =L (4.9)

{2n [ 1+ (mvi a/h%H“cotuid—(mVl/hzaf)] seﬁ%ia}bq

1 = -
onde x i xi a [ x/a]

onde [ x/al significa a parte inteira de x/a. Impondo as
condigoes de contorno apropriadas em x = x', obtemos a equa-
¢ao transcendental:

m vla
cos Kfaz co; uia - —;§~;——— sen aia (4.10)

i
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5 _
onde a; = 5 E {(4.11)"

Note-se que esta equagao corresponde ao limite (4.4) da equa
¢ao 3.8 do Capitule III, possibilita calcular-se a estrutu-
ra de Dbandas do sdlido neste modelo, isto &, a obtencdo da

relagao de dispersdo E(X).

Tv.b.l Ccalculo da Massa Efetiva

Para calcular o coeficiente de absorgao precisamos

primeiramente obter a massa efetiva.

Na formulagao da massa efetiva o movimento do elé
tron em um potencial peridodico, pode ser descrito como se o
eléetron fosse livre porém dotado de uma massa modificada m*
dependente da energia. No casc de um potencial anisotrodpico

esta massa & na verdade um tensor com componentes dados por:

22 3y '
(E (K)) (4.11)
(m ) h 9 K, 3K,
i3

[l

Pela forma como a energia depende dos Ki(eq.4.? .e
eq. 4.10) o tensor de massa efetiva em nosso caso & diagonal,
e, pela simetria do potencial, estes elementos diagonais sao
idénticos. Sendo éssim, a massa efetiva pode ser expressa com

O escalar:

m =h [—- Ei(Ki)] {4.12)

Fazendo a mudan¢a de variavel v = ZmEi/hz, che~
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gamos as seguintes relagdes:

m* = 2m [ d \2) ]_l (4.13)
dK
e cos K a = T(v)
: mv, a
onde T(v) = cos(vl/za) - vl/z( 1 } sen {vl/za)
‘fl .

Fl

Podemos agora usar o fato que em K=0 {(i,e. al-

ternadamente, no funde da la. banda, topo da segunda, etc..)

dE _ , , dv —
—ax " 0 implica 3K 0.
Assim:
a o dv a
'—a{— {cos Ka) = ax av (T(V))
2 2
d _| av d
_5;7 (cos Ka} =1 —35% d 5 T (v) +
K=0 v
K=0
2
+ d 5 @ T (V)
dx av K=0

O primeiro termo do lado direito da expressao acima se anula

_%H) = 0 em K=0) e assim temos:
K
2 2 2
=8 > 4 v — d\’2-= —=
ak’ av ax _arv)

dv
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logo
2 -2 dT (v
m* (K=0) = —= = _H% AT (V)
[d v a dv
LdKZ
K=0
ou Seia:
% m senc.a my_ a } mvy,
m (K=0) = L [14 2‘ cot o.a - ““fo”]
o.a hui Hoog

IV.b.2 - Coeficiente de AbSOrgao . ng modelo de Kronig-Penney

Com a massa efetiva calculada acima podemos agora
calcular o coeficiente de absorgdo associado a transigdes di-

retas que ocorrem perto de K=0.

Consideremos um sd0lido iluminado com um laser de
baizxa intensidade, polarizado, de frequeéencia Wy descrito

pelo potencial vetor:
> _ N > o _
A, (k) = 2 KOBCOS (q.? w) t)

*
OB

- L .
= Byp exp [ilg.r - w £)]+ A

R
OB exp [-1(q.r-mlt)]

(4.15)

A escolha de calibre e tal que o potencial escalar

2 nulo e 3.38 = 0

Para um sistema de N  elétrons, o hamiltoniano
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de interagao pode ser escrito (407
N ej . . _
H': E ——— 3 B(I.,t).P (4.16)
j-_—]_ mjc J

A probabilidade de transigao, por unidade de tem

po; para um e¢létron da banda de valéncia (v) passar para ban
{(46)

.

da de conducgao (c) & dado por

1 5 - 4r%e? Ty u* (i 3.2)v0 a3 2
T ‘v,eT TR ] ch exp (1 gq.r) SR Er X
m cw, c v
- > :
by (S-(Kv - Kc)_ﬁcﬁwl - E‘C + Ev} (Q.l?)

onde a notagdo & a mesma dos capitulos anteriores,

2 2
AOB{L‘Ji .
Sabendo-se que I(ml) = —a = e que, usan-
2nC
do a  aproximagac de  dipolo podemos  fazer

s
ll or . fand N . - - .
et 4 =l, a taxa de transic3do por unidade de volume, & obtida

somando~se sobre todas as transigOes possiveis & dada por:

2 f 2
_ 2ne 2 2 3 35
W, T 7 (Pop! 'K, 1d lic ]Mv,c! *
2 3
: mc (2w)
J
-+ -+ e ' :
8 (Kv - Kc)éxﬁqlE% + Lv) (4.18)
onde
. 3 5
m -+
= —_ -» U
%,C a ! UCF}%c &.p V.r—}zv d'r
Jcela
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Aqui usamos o fato que a fungao de Bloch pode ser escrita na
forma

i.R.7

y L = e U +(?) onde njﬁf} tem a mesma pe-

nk n,x
. L -+ > + ~
riodicidade que a rede. Fm torno de K=0, EC(KC) e Ev(Kv} 5a0
ambas fungdes apenas | & , isto &, as superficies de ener-
gia, nesta regido sao essencialmente esféricas. Usando a apro

ximagdo da massa efetiva, podcmos escrever, para K = 0:

2 2
E_(R) =5 (0) + A K
c 2m*

[ 8
=2 2
A2k
E (K) = E (0) +
v v 2m*v

‘onde m*v e m*c sao as massas efetivas nas bandas de wvalén
cia e condugéo, respectivamente. Entao:
2.2
K
2

+ -
B (K) - B (K) = E_+ (4.19)

onde Eg € a largura da banda precibida de energia {("gap") pa-

- 1l 1 1
ra K= 0 e TR e +
v C

(4.20)

Usando a relagao

-]
- — df - =
SIE( K)]= i IR S (K Ki), com f(Ki) 0
Ky

A taxa de transigao por unidade de volume ficard:

_ 2,2 2.3/2, _ \1/2 2
Wy = e 1ny]” QuAT) 77 thyrE ) J'MV,J e onde
77
fir m cC
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Considerando uma rede clbica simples e usando a
fungcao de onda dada na eq. ( 4.9), a expressao para a massa
efetiva dada pela eq. (4.14), e, ainda o fato da onda ' eletro-

magnética ser linearmente polarizada na diregao x, temos:

|2 4h2m2avac(cosaca - cosava)zsen Kva
M, = ' (4.21)
Mv,c a4m*m* (az— a2)25ena a sen o a
v C C v v C
Como para valores de K T 0,
senzK a IK2a2 = K2a2 c0528
v v 0
Portanto
[ - 2 l6ﬁﬁ2 m%xvac(cosuca - cosava)zizu/ﬁz)(h@{E )
MV o dee = : g
! 3a2m m (az - Otz)zsenOt a sena a
j v .o ocC v v C
0 coeficiente de absorgao & dado por:
o = Pav/I(wl}
onde P & a poténcia absorvida por unidade de volume e

av

I(ml) @ a poténcia incidente por unidade Area deste volume.
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Temos que:

2 2
I}wl]Ao\b‘ -
P ='ﬁwlw e I(w,) = ~—~—=——=—, onde n é o}
av v 1 Ine
indice de refragao do cristal, e onde se toma a permeabili

dade magnética do semicondutor igual a 1. Assim o coeficien

te de absorg¢ao para K < 0, em fungdo E , a0 mc, m* ;

_ e
gque s dependem de VI e a, a:(43),

Y2
2.2 2 3/2
s ~cosy AP ~E
32e"Hh uc{co aa-cosad (2p/AH") (hwl E )

o )=
abs(wl 3w._m*m* cnmn a2
L'v ¢

2 2 '
(o - ?sena & seng a
c v e v
{(4.22)

IV.b.3 ~Efeitos de-um Campo de Laser Intenso sobre a Massa

Efetiva e o Coeficiente de Absorcdo

Consideremos, agora, este sdlido sendo irradia
do com um laser intenseo, circularmente polarizadys com fre-
gqliéncia w tal que, como nos caplitulos anteriores, podemos

fazer uso da aproximagaoc de dipolo.

Com base nos resultados obtidos no Capitulo II,os
efeitos do laser sobre o s0lido implicam na substituigdo do

potencial cristalino V(r) por um potencial efetivo (Vir)).

De acorde com a eq .. (2.9) tem-se

Vi{r) = - v;a & [6(xl~hla)+6{xz—hza)+6(x3—h3a)] (4.23)

onde V; = Jo(Gla@)Vl'
Portanto, com base neste resultado e na Eq.(4.14)
a massa efectiva modificada pelo laser, para ( X % 0), fica

expressa por:
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mV, a cotte. v
ok = W senca [1+ 1 , - 512‘ ] (4.24)
da Hha A a

Na Fig. 4.1 esta representada m* (K=0) em fungao
da intensidade do laser.
Analogamente, temos para o coeficiente de absor-

cdo modificado pelo laser intenso:

| - | X 25/2( 32
~ ~ ~ — r ‘ a7

- . 32e“n a,, aC(COSaca COSaVa) {20/407) lmi g)

o, (W)=

abs 1

e 2 ~2 ~2 -~ ~
W m*m* ra (g o< )Ysenc..a seno _a
3 1 vmc n ( C v)2 v C

(4.25)

Podemos, agora, separar a Eq. 4.25 em uma parte

que depende (B{Gas)) da intensidade do laser, e outra gque
1n@epende (“ref)' Assim:
o bS(wl) = aref B(Gaa) (4.26)
onde
3.1/2
. ke “n’E By (2my 5/2
ref SCnﬂml' h2
e
&V&C (COsaCa ~ cosh a) B 5/? Nl/Z(D-l) 3/2
B(Ga6) — —
. a2 2L a2 172
lb2 (a - av) senuva senaca E@ D
.;* ~ %
- mv -~ mc
onde My =W ' U2 T
- M, M
LM = 1 "2 e N = Hw

=1

+

=1
@EYJ!’
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&

MASSA EFETIVA (m) X INTEFJSIDADE DO LASER (005)
»
.m_". X LA T 14
m m.
t
10 1,2 4
a» (RE
ot I" T T o'l ol :
Con Gﬂs op o o4 . . G aa
FIG. 4.1 (o} F1G. 4.1 (b}
e
M e’ _E:x o

B

F16. 4.1 {d)

Massa efetiva eletronica em K=0 nas quatro primeiras ban
das de cnergia para um sélido de Kronig~Penncy (3-4) on-
de V,=8ev, a=2,0 K. (a) la. banda, (b) 2a. banda, (c) 3a.

banda, (d) 4a. banda.

e
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Finalmente, pudemos calcular o coeficiente de ab-
sorgdo devido a absorc¢ao de um foton, huma transicao direta,
de um sdlido tri-dimensional de Kronig-Penney, guando este é
irradiado por dois lasers, um intenso que modifica a estrutura
de banda do sblido e outro de baixa intensidade, com fotons

de energias proOximas da largura da banda proibida.

Na Fig. 4.2 estao os resultados da modificacgao
causada pelo efeito do laser intenso sobre o coeficiente de ab

sorgao para tres diferentes intensidades.

Podemos, verificar o deslocamento do limiar de ab
sorgao para energias cada vez menores a medida que aumenta a
intensidade do laser forte. Note, também, gue nas imediagaes
do limiar de absorgao, e em regices ‘onde ocorra absorgao tanto
em presenga coﬁo na auséncia de campo um eletromagnético, a

absorcao de um foton cresce com a intensidade do laser forte.




abs xi0

ret

4,8 |-
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o abs)
associado a absorcdo ée un fo-
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CAPITULO V

CONCLUSOES

Nesta Tese procuramos por em evidéncia as modifica
¢tes na estrutura de banda e suas consequéncias para o com-
portamento Optico e eletrdnico de um sdlido de Kronig-Penney

guando submetido & agio de um campo de radiagdo intenso (49}.

Embora passivel de critica como uma descricac sem
muita conexac com sdlidos reais, a fdrmulagﬁo unidimensional
ou a generalizagSO tri-dimensicnal do modelo de Kronig-Penney
tem conquistado reconhecido valor pedagbgico e cientifico em
problemas envolvendo sdlidos cristalinos, que vao alem da mera

( 39_45)tor nou-se

obtengao das bandas de energia. Esta constatagao
mais uma vez evidente em nosso trabalho onde pudemos tirar van
tagem do conhecimento da solugac exata para este modelo, &
fim de avaliar os efeitos da presencga de um campo de laser in-
tenso sobre a estrutura de bandas de um sélido de Kronig-Penney
e suas implicacgoes sobre a massa efetiva eletrdnica neste so-

lido e sobre o seu coeficiente de absorgao Optico, associado

ao processo de absorgdo de um foton, numa transicao direta.

Estes efeitos foram tratados dentroc de uma formu-
lagao relativamente simples. Nossa metodologia consistiu, ba-
sicamente, na exploragao de uma transformacao unitaria, atra-
vés da qual a dependéncia, no campo ae laser, do termo de ener
gia cinética & transferida para o termo de energia potencial.
Trabalhando, em seguida, com a média temporal deste potencial
modificado pelo laser, conseguimos parametrizar o potencial
cristalino em fungiao da intensidade do laser. Pudemos, assim,

prever deslocamentos nas bandas de energia (Fig.3.3), e, ainda,
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a diminuigdo do"gap"(Figs.3.3c33.4km1fumgk>aumeﬁto da intensi
dade do campo de laser. Estes resultados foram aplicados ao
calculo da massa efetiva, nas proximidades db fundo da banda,.
Resultou que, com o aumento da intensidade do laser, e a magsd e-—
etetiva diminue (fig.(41l))oque se compreende tma VezZ que O campo
intenso determina uma reducgdo do potencial cristalino efetivo
(GO}, tanto maior quantc mais intenso for o lasef. Desta for-
ma, o elétron "sente" uma forga de interagao menor, devido a
rede cristalina, tornando-se em conseqfiéncia, mais facil ace-

lera-lo dentro da banda.

No calculo da absorgac Optica fica claramente evi
denciado o desvio do limiar de absorgao para energias cada vez
menores a medida que a intensidade de campo cresce (Fig.4.2)co

mo se esperava,a luz das modificac¢des, ja referidas, que a pre

senca do laser intenso introduz na estrutura de bandas do
sdlido. Observa-se, também, que nas imediacgOes do limiar de

absorgao, em regioes onde se nota absor¢ac, em presenga e na
auséncia de campo, a absorgao de um faton cresce com a inten-
sidade do campo. Nao podemos,.no entanto, estender esta ten-
déncia para energias de f£6ton muite acima do limiar devido .as
limitacoes presentes em nosso esquema de calculo do coeficien-

te de absorgio, com o modelo de Kronig-Penney.

Aplicamos a mesma metodologia no caso do  elétron
quase~livre, onde novamente comprovamos a presenga do estreita

mento do "gap" com aumento da intensidade do laser.

Como j& dissemos acima, o modelo de Kronig-Penney
fol escolhido, entre outras razoes, pelo fato de possuir uma
solugao analitica exata, permitindo, assim uma maior transpa-

réncia dos resultados fisicos com ele obtidos. Nao cobstante,
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1
sua simplicidade impoe restriQSes interpretativas de certas
previstes com ele obtidas, sb podendo ser estendidas d um s&~
lido real com as devidas cautelas de interpretagao. Para citar
um exemplo neste modelo o"gap“énfre a primeira e a segunda ban
da revela-se menor que ¢ "gap" enﬁre a segunda e a tercei
ra banda. Uma outra previsao que devemos considerar com a devi
da restricao, face a simplicidade do modelo, & o fato qué as
modificagoes relativas na forma e posigaoc das bandas de ener-
gia (relagac de dispersaoc) em fungac da intensidade do  laser
demonstram—-se mencs contundentes, para todas as bandas, do que
se esperaria num sdlido real, pelas presumiveis diferencas de
acoplamento, com o campo eletromagnético, de elétrons da banda
mais externa em relacao aqueles numa banda mais inferna. De fa
to, esperar-se-ia gque o0s eletrons nas bandas mais externas sen
tissem mais a prescnga do campo eletromagnético. Assim} as ban
das mais externas modificar-se=-iam mais que as baundas inter-
nas., Nao cbstante, mesmo com estas restrigoes o uso do mode-
lo de Kronig-Penney revelou-se mais uma vez de grande utili-

dade para nos permitir entender © comportamento de um  s01ido

real, desta vez submetido & agao de um laser intenso.
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APBNDICE A

METODO DE TRANSLACAO ESPACIAL

Apresentaremos a segquir a transformagao unitaria,
desenvelvida por Henneberger e Kramer, na qual se elimina a
dependéncia do termo de energia cinética no campo de radiacao,

transformando-a para c¢ termo de energia potencial.

A Eq. de Schroedinger para um $8lido irradiado
por um laser, na aproximagao semiclassica e usando também a

aproximagac de dipolo:

g ) L L e Rl vhv -
ih o = Lo (Pt o A(E)) T V() IV (r, b) A.l
Propoe-se como solug¢ao da equagao acima a fungao

de onda:

VT, t) = UG(T,t) A2
com
is ey .p
Uy = en ein(t) A.3
onde
2 T
e 2 . \
nit) = =25 [ AC(t')at A.4
2nc b
T
.
Ty = | a(tryar® A.5
me

_ ot () B/

Note que U, & un operador de trans-

lagao espacial : Ulf[;) = f(g - Elt)}, e ainda que
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3=%§=—;ﬂ%ﬁ(t) A.6
2 -5

278 _ e B8A _ e =2

E;Z = e 3E S om E(t) A7

Observe que $(t) & o deslocamento cldssico do centro de oscila

¢ac de um elétron livre em um campo de radiagao E(t).

Substituindo ¥ por U ¢ na Eg. A.l, obtem-se:

=2 2
i .._a_ * _ P =] 2 e -~ - e 3 = >
Mg W@ =[5+ =5 A"+ 5o PA+ 5o AP+ VIOIUS ) A8

Desenvolvendo © lado esqguerdo:

. -+ '
ih e 0w =i v HEE gy g

ot

= m:—.{uﬁ‘lja%ﬁh.(eig‘t’ PAJIME F 4y Lyimmne@n }

Utilizando a Eg. A.6 e gue:

2
nit) = i'lg—%—) - - =5 a? (1) A.9
2mc hw
Assim obtemos:
. 3 S e 90 (E,E) _ iR (t)P
1h-§E[LI¢(r,tH = inh {U T + U | —h
L2 2, .
- e “,ﬁ,‘l” Fo (2,t)) A.10

2me
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~ - -+ - -
Como U & fungao de P e A, ele comuta com P , dal:

2
by O g T _ g a0 (T, 1) e = e 2 , >
ih at{UQ(l,t}} = Ulﬁ.""'g.‘"{““*_"{' [mc AlL) Pt =5 (A (8)] . Us(r,t) A.l11
Ageora, desenvolvendo o lado direito da Eq. A.B, que pode ser
simplificado notando que:
P.AS{r,t) = — ihV. (Ao (T,t)) = — 1h(V.R) ¢ (¥, t)
-BiIRVG (T,t) = - 1h(T.R)¢(T,t) + A.Po(r,t)
Escolhendo-se V.A = 0 (calibre de Coulomb)s
P.RY (T, t) = +K.P¢(F,t) A.12
Assim o lado direito de Eq. A.8 se escreves:
;2 e - e2 2 >
[ 5= + =; A(£).P + AT + v(r) 1U ¢ A.13
2m me 2mcz

Assim, a Eq. A.8 pode ser escrita como:

2
o A9 (r,t) e = - @ 2 o
[hh—_~§€~ + Imc Alt).P + T AT ()Y UHr,t)
~2 2
_ . P e - e 2 A -+
= ['Z—‘m" + -n_ﬁ: A{t).P + 5 3 A7 + V{r)]U¢(r,t)
mc

Assim temos:
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2
U {ih r‘”’{r )y o ﬁ (U ¢ (r, b))+ VIX)U ¢F,t) A.16
* *
Multiplicando a Eg. A.16 por U , usando que U & unitaria

* %
(U U =1=00 1}, obtem~se:

Blbfr 'L) T’2 ¢(+

. . > +
iR at T r,t) +{U v{(r)u }¢{r,t) A.17

Calcularemos a seguir, © sequndo termoc do lado

direito da Eq. A.17.

0" v@rute (2, )= 1B ATOB AN (B mint) g o,

como eine—in=
* -+ 5 O - -+
U v(r)U $(r,t) = Uy V(r)Ul ¢ (r,t)
Dada g(T,t) = V()¢ (r,t)
* -+ >

Ulg(r,t) = g(r-&§(t}),t)
Assim

v, (VEE, ) = VE-EEI6E-8(), ©)
e como

* =+ * > - -+ *
UV 014 () = U;V(rJUl¢(r—6(t);t)

* R E
> Ulvv(r)ul = V(r- (_t))
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Portanto
* 3 + - : >
U V(U ¢ (T, ) = V(T=3{t))¢(T,t)
logo
r ofr,t) 52 > > >
i SREEL = - g (F,e) 4 V(r-8§ () )¢ (¥, t)

- ~ . . g
que € a equagao transformada, em que a dependencia em A(t)
passou do termo de energia cinética para o térmo de energia

potencial.
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