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Resumo

Neste trabalho discutimos a influéncia da formagéo de um gés
bidimensional na interface emissor-barreira sobre a densidade de
corrente de um diodo de tunelamento ressonante de dupla barreira
de GaAs-AlGaAs. A formacéo desse gas bidimensional em funcéo
da voltagem aplicada ocorre em dispositivos onde camadas de GaAs
nao dopadas sdo crescidas entre os contatos fortemente dopados e a
~ estrutura de barreira dupla propriamente dita. Esse procedimento
diminui o espalhamento devido a impurezas ionizadas, melliorando
as caracteristicas corrente-voltagem desses diodos de tunelamento.
A formacao desse emissor 2D ¢ estudada como funcido da largura
dessas camadas espagadoras, da temperatura e da voltagem apli-
cada ao dispositivo. Para isso resolvemos autoconsistentemente
a equacdo de Poisson e a equagdo de Schrodinger nessas regides.
Essa analise permite-nos inferir diferentes caminhos de tunela-
mento, relacionados com a formacgao de estados confinados no emis-
sor, e suas assinaturas em caracteristicas corrente-voltagem de dio-

dos de tunelamento ressonante.



Abstract

We discuss the influence of formation of a 2DG at the emitter-
barrier interface on the evaluation of the characteristics of a GaAs-
AlGaAs double-barrier quantum well resonant tunneling diode. The
formation of a 2DG in function of applied voltage happens in diodes
with GaAs undoped spacer layer.grown between contacts and bar-
riers. This procedure diminishes the écattering mecanisms and im-
proves the resonant tunneling features. The formation of this 2D
emitter is studied in function of spacer layer width, temperature
and appliéd voltage by solving Poisson and Schrodinger equations
self-consistently. This analysis permits us to infer different tun-
neling channels, related to the formation of confined states in the
emitter region, and their features in current-voltage characteristics

of resonant tunneling diodes.
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Capitulo I

Introducao

Diodds_ de tunelamento ressonante, baseados em heteroestruturas de semicondutores,
foram propostos inicialmente em 1973 [1] e possibilitaram a primeira verificacfio experimen-
tal da quantizagéo espacial em pogos quénticos de semicondutores [2]. Esses dispositivos
vem sendo estudados intensamente nos ultimos dez anos, a partir de trabalhos de Sollner
e colaboradores (3], que demostraram a potencialidade de aplicacdo tecnolédgica desses dis-
positivos. Isso se deve a acentuagdo da ndo linearidade na caracteristica corrente -
voltagem e da diminuigéo do tempo de resposta do dispositivo com a progressiva melhora

na qualidade das amostras no altimo decénio.

Esses dispositivos s&o obtidos através do crescimento epitaxial de camadas de
diferentes materiais semicondutores, com espessuras menores que 100 A. Dois sio os ma-
teriais mais usados, o GaAs e o Al,Ga;_,As, onde z representa a concentracio de Al
na liga ternaria sendo que a massa efetiva e o “band offset” da banda de conducdo em
relacio ao GaAs dependem de z. Os diodos constituem-se de uma estrutura tipo barreira
(Al Gaj—,As) - pogo (GaAs) - barreira (Al,Ga;-.As), situada entre contatos de GaAs
fortemente dopados, o que define seu nome como Diodo de Dupla Barreira (DDB). 0 pogo
quéntico obtido na banda de conducéo destes materiais tem uma ou mais sub-bandas de
estados quase ligados como efeito do confinamento espacial, que em geral estdo a energias
mais altas que a energia de Fermi dos contatos (emissor e coletor) em equilibrio térmico.
E preciso aplicar uma voltagem para que as sub-bandas dos estados quase ligados descam
até abaixo do nivel de Fermi do contato emissor, quando entéo elétrons do emissor com
energias préoximas a eﬁergié da sub-banda do estado desocupado ligado mais baixo do
pogo tunelam ressonantemente através dele. Com isto obtém-se uma corrente que cresce
até que a sub-banda do estado quase ligado chegue ao nivel do minimo do perfil do po-
tencial do contato emissor. Logo depois a corrente diminui abruptarnente (a isto chama-se
Resisténcia Diferencial Negativa (RDN) [1],[4]) porque o estado ligado encontra-se abaixo
do minimo do perfil do potencial do emissor e ndo existe mais tunelamento ressonante
elastico e coerente que aumente a corrente, até que a préxima sub-banda de estados quase

ligados chegue ao nivel de Fermi novamente ou aumente a probabilidade de tunelamento
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nas barreiras a medida que aumente o bias aplicado, e assim sucessivamente. O fato de
a corrente aumentar se deve ao tunelamento dos elétrons que vém do emissor, através da
primera batreira, com energias proximas as energias da sub-banda de estados quase liga-
dos no pogo, sendo transmitido através da segunda barreira com uma transmitancia muito
alta, que pode chegar préxima de 1. Por isso o nome de tunelamento ressonante, Fig.(1),
[5]-[6]. A corrente diminui rapidamente quando a voltagem aumenta além da voltagem
de pico, devido ao fato de a energia e o mormento paralelo as camadas n&ao poderem mais

serem conservadas simultaneamente.
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Figura 1. Nesta figura mostra-se a.densidade de corrente de um Diodo de
Dupla Barreira de Tunelamento Ressonante, com bias aplicado a um perfil de
potencial “plano” (flat band ).

Essa descrigdo do tunelamento ressonante (como processo coerente) corresponde a

uma compreenséo qualitativa do fenomeno [5]-{6], aceita ha varios anos e parcialmente

contestada mais recentemente [7].

Tal contestagéio adveio do fracasso do modelo mencionado na descrigdo quantitativa

dos efeitos de tunelamento ressonante em sistemas reais. Uma anilise quantitativa das

2



caracteristicas de corrente-voltagem de diodos de tunelamento ressonante envolve o estudo

generalizado das seguintes questoes ainda em aberto:

a) descrigio adequada dos mecanismos de espalhamento que modificam o regime de tunela-

mento {8]-[11],
b) defini¢do do tempo de tunelamento [6],{12]-[19],
“¢) distribuicdo de carga ao longo do dispositivo, durante o tunelamento [6], [20]-[42).

Esses trés problemas estéo fortemente interrelacionados e ja foram estudados anteri-

ormente, embora de modo mais ou menos isolado.

Um dos objetivos do presente trabalho é o de investigar mais detalhadamente alguns
problemas ligados & distribuigéo de cargas (item ¢ acima), para o qual hipdteses sobre (a)

e (b) devem ser cuidadosamente discutidas.

Os primeiros diodos de tunelamento ressonante apresentavam a estrutura mostrada
na Fig. 1, ou seja, contatos fortemente dopados até as interfaces contato-barreira. Desse
modo, a suposi¢do de queda de voltagem linear apenas na estrutura de dupla barreira é
uma aproximacéo bastante boa. No entanto, em ressonéncia, hd um actimulo significativo
de carga no pogo, levando a uma quebra de linearidade do perfil de potencial para uma
dada tensio aplicada, que é responsavel por um efeito de histerese nas caracteristicas de

corrente-voltagem [286].

Uma quantidade muito usada na analise dos Diodos de Dupla Barreira de Tunelamento
Ressonante (DDBTR) é a razéo entre o valor maximo da corrente do pico na caracteristica
corrente-voltagem e o valor da corrente do vale, mais conhecido como a Razéo de Corrente
Pico-Vale (RCPV). A difusdo das impurezas dos contatos para as barreiras diminui a
qualidade das interfaces contato-barreira, aumentando a taxa de espalhamento elastico,
o que diminui a razdo de corrente pico-vale. 'Uma forma de melhorar a qualidade das
interfaces é crescer uma camada de GaAs, chamada espacador, entre os contatos e as
barreiras. Esse procedimento visa afastar os centros de espalhamento (impurezas ionizadas)

da regido de tunelamento e resultou no aumento das razdes corrente pico-vale (RCPV)



desses dispositivos. Shewchuk et. al. em 1985 [43] foram os primeiros a reportar a RDN
do tunelamento ressonante a temperatura ambiente (300 K) e uma RCPV-de 1.5 (300
K) e 8.0 (77 K) em Al;Ga;—, As/GaAs para z = 0.25. Em 1986, Ray et. al. [44]
observaram a RDN & 77 K-e 300 K em diodos crescidos por deposi¢io de vapores quimicos
metalorganicos (MOCVD) e a RCPV encontrada foi de 6.0 (77 K) e 1.48 (300 K) para
uma fragdo de aluminio nas barreiras de z = 0.45. Nesse mesmo ano, Muto et. al. [45]
reportaram que a RCPV a 77 K depende fortemente da espessura do espagador e a methor
RCPV obtida nas suas mostras foi de 4.8 (77 K).

0.8 T T T T T LU Al | T T
056 |
04 1 3 p

02 ¢

PERFIL DA BANDA DE CONDUCAO (eV)

08 |

0 200 400 600 800 1000 1200
D{A)

-1.0

Figura 2. Mostra-se um perfil de potencial mais real com espagadores entre
os contatos e barreiras e a formagdo do “band bending” com uma voltagem
aplicada.

Huang et. al. em 1987 [46] reportaram uma RCPV de 2.2 (300 K) e 7.7 (77 K) em
Al;Ga;_;As para z = 0.30; de 3.9 (300 K) e 14.3 (77 K) para z = 0.45 e de 3.6 (300 K)
e 21.7 (77 K) para x = 1.0. Em 1989, Guéret et. al. [47] reportaram uma RCPV de 20 a
4.2 K, para um espacador de 1000 A e 2 = 0.14. Yoo et. al. mostraram em 1990 [48] um
estudo sistematico dos DDBTR'’s com espacgadores de diferentes espessuras para encontrar
a espessura 6tima para um maior valor da RCPV; 5.0 (77 K) com 50 A, 11.0 (77 K) com 500
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A, 10.1 (77 K) com 1000 A, para barreiras de Al,Ga;_,As com z = 0.35. Em 1990, Koenig
et. al. [49] reportaram que a corrente de pico mostra um comportamento independente
da espessura do espacador com dopagem muito baixa e que a voltagem aplicada através

da espessura do espagador emissor tem pouco efeito na caracteristica corrente-voltagem do

DDBTR.

Essas novas estruturas, no entanto, apresentam um perfil de potencial, sob voltagem
aplicada, mais complexo que o da Fig. 1, envolvendo curvaturas de banda (“band

bending”) também nas regices dos contatos, Fig. 2.

Nota-se a formacdo (dependente dos parametros da mostra) de um emissor bidimen-
sional na interface emissor-barreira [49}-[50]. A espessura dessas camadas espacadoras
varia de poucas dezenas de angstrons até um micron. Nesse ltimo caso podemos falar
com seguranca de um emissor bidimensional [51]-[52]. Convencionou-se na literatura a
considerar o emissor como bidimensional em qualquer caso, desprezando-se a possibilidade
de tunelamento ressonante de elétrons do emissor tridimensional através dos estados quase

ligados nesse “poco emissor”.

O objetivo deste trabalho é comparar os dois mecanismos e discutir a predominéncia
de um sobre o outro em fungéo de parametros, como a espessura da camada nio dopada.
O procedimento a ser adotado € o calculo auto-consistente de densidades de corrente em
funcéo da voltagem aplicada. Resolvemos autoconsistentemente a equacio de Poisson,
- utilizando duas aproximagOes para a densidade eletrdonica. A primeira consiste da
aproximagéo de Thomas-Fermi, na qual a carga na camada de acumulacéo é tratada semi-
classicamente. Na segunda aproximagéo, consideramos também a densidade de carga no
pogo, que juntamente com a densidade de carga associada a estados confinados na ca-
mada de acumulagéo sfo tratadas quanticamente [41], [53]. Nessas aproximacoes obtemos
a densidade eletrdnica e o perfil da banda de c;ondugé.o do diodo de tunelamento resso-
nante, autoconsistentemente, com espagadores varidveis desde 504, até 600A, para T=0 K
e T=77 K. Consideramos o emissor e o coletor como reservatérios de elétrons em equilibrio.
O emissor e o coletor interagem debilmente através de uma corrente pequena. Supomos
que os mecanismos de espalhamento responsiveis pela relaxagio até o fundo da banda de
conducéo ou para o preenchimento das sub-bandas dos estados mais baixos da camada de

acumulacfo sfo efetivos e suficientemente rapidos. Por enquanto, consideramos como nivel
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de Fermi na camada de acumulagdo o mesmo nivel que nos contatos. Vale salientar que
a solugio completa do problema, levando em conta processos de espalhamento especificos
dentro do formalismo de distribui¢des de Wigner [26},[31],[33],[35],[37], est4 além do escopo
desse trabalho. De qualquer modo, modelos mais sim'pleé '(gapréki'ma(;.éi:o se.n.licl.é.ssi'ca.) [54]
tém demostrado sua utilidade no projeto e caracterizacao de diodos. A solucédo da equacéo
de Schrédinger fornece também as probabilidades de transmissao, com as quais calculamos

as densidades de corrente.



- Capitulo IT

Célculo do Perfil de Potencial de um Dispositivo

Para desenvolver o trabalho de analise do emissor de um diodo de efeito tunel resso-
nante, precisa-se conhecer o perfil do potencial na banda de condugéio da heteroestrutura.
Com este perfil de potencial obtido se desenvolve a equagéo de Schrodinger na aproximacéo
de massa efetiva de uma particula, para obter a probabilidade de transmissao dos elétrons
através de todo o dispositivo desde 1im reservatério em equilibrio térmico até o préximo
reservatorio. Esta probabilidade sera usada na obtencéo da densidade de corrente trans-

portada perpendicularmente, quando no dispositivo é aplicado uma determinada voltagem.

A equagdo de Schridinger na aproximagio de massa efetiva de uma particula para

todo o dispositivo é definida como [21], [55]:

B d /1 d¥
2 dz

—-) +E(2)¥ = E, ¥ (1)

m* dz

onde z é a diregéo de crescimento das camadas de GaAs e Al,Gaj_ As, m* = m*(2) é a
massa efetiva dos elétrons nas diferentes camadas, E, é a energia dos elétrons na dire¢éo
- perpendicular as camadas. Aqui a energia total dos elétrons vém dada por E = Ey + E,,
E) é a energia paralela as interfaces. E.(z) é o perfil do potencial do dispositivo na banda

de condugéo.

O perfil do potencial do dispositivo é dividido em duas partes [53], isto é:

Ec(z) =ed + AEL(2) | - 2)

onde AEL(2) sdo os “band offsets” das interfaces de GaAs e Al,Ga;_;As, que formam as
barreiras e pog¢o de um diodo de tunelamento, no ponto de simetria I'; ® é o potencial dos. -

elétrons e impurezas ionizadas, redistribuidos ao longo do dispositivo, quando o sistema
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. todo atinge o equilibrio térmico com respeito aos contatos de nt— GaAs. Esta contribuicio

- ¢ obtida pela equagéo de Poisson [21], dada como:

£ (@F) =cWs@ -n)] ®

onde €(z) é a permissividade elétrica dos materiais na diregéo de crescimento, N3 (z) é a
densidade dos doadores ionizados. Supomos que NE = Np , onde Np é a densidade dos
doadores nos contatos. e é a carga dos elétrons, n(z) é a densidade eletronica e & = ®(z)

é o potencial que se precisa conhecer na dire¢fo de crescimento das camadas.
1. Céalculo Semicléssico do Perfil do Potencial

Para a determinacéo do perfil da banda de conducéao da heteroestrutura, E., fazemos
uso da Eq.(2) e da equagéo de Poisson, Eq.(3). Temos, além disso, que a densidade
eletrénica n = n(z), pode ser definida semicldssicamente pela equaco de Thomas-Fermi.

Para T # 0, a aproximacfio de Thomas-Fermi em geral é expressa como [41]:

1 2m* 3/2 b (E” —6@)1/2
nr-r(z) = '2'?2“( 12 ) /0 T4 BB OB (4)

onde m* é a massa efetiva dos elétrons nas diferentes camadas, E¢ energia de Fermi para

a temperatura dada, k é a constante de Boltzmann, T é a temperatura absoluta.

Para o caso T=0 K, a equacdo da densidade eletronica é dada por [54]:

0 E; < e®
2m*

' 3/2 5
3T (—13—) (B — @)’ Ep>ed ®)

nr—rp(z) = {

Qualquer seja o caso, as equagoes (4) e (5) tém como varidvel o potencial ®. Portanto,
é preciso fazer um céalculo autoconsistente entre as equagdes (4) ou (3) e a equagdo (3).
Inicia-se dando um potencial de entrada na equagéo (4) ou (5). A densidade eletrénica

é entdo calculada e introduzida na Eq. (3) para a obtencdo de um novo potencial @,
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:

que é entéo introduzido novamente nas equagdes (4) ou (5), para a determinacéo da nova
densidade eletronica e assim sucessivamente. ‘Tudo isto até que-os resultados convirjam
abaixo de um erro dado. O célculo é feito usando o método de diferengas finitas e os

detalhes da discretizagéo das equagdes (3), (4) e (5) vem dadas no apéndice (1).
11.1.1 Resultados para T=0 K

Os célculos foram feitos, inicialmente para I'=0 K, usando a Eq.(5). Para obter a
densidade eletronica, consideramos uma massa efetiva de m§; = 0.067m, para as camadas
de GaAs e de m% = 0.092m, para as camadas Al,Ga;..As, onde a fragdo de liga do
aluminio é £ = 0.3. A massa efetiva no ponto de simetria I' da primeira zona de Brillouin

do Al,Ga;_,As é obtida pela equacéo definida por Adachi {56], como:

m* = (0.067 + 0.083z)m, (6)

onde m, é a massa do elétron livre. Como perfil de potencial inicial usamos um potencial
degrau, de modo tal que, nos contatos, devido & densidade de doadores Np = 1%1018¢m ™3
totalmente ionizados obtém-se uma energia de Fermi de Ey = 0.054425 eV com respeito

ao minimo da banda de conduc¢éo do contato.

Considerando uma energia de ligacéo dos doadores de 0.005 ¢V com respeito ao minimo
da banda de conducéo no espagador, obtemos entdo um potencial degrau efetivo entre
contato e espacador de 0.059425 eV, onde também consideramos o equilibrio inicial do
sistema e o fato de o nivel de Fermi manter-se constante no contato e no espacador. Para
obter o “band-offset” entre o espagador e a barreira no ponto de simetria I', usamos a

equagdo [57):

_ r_J 0.86x 0<2<045
AE, = { 0.86z + 1.15(z —0.45)> 045 <2 <1 (7)

onde a concenﬁragéo de Al na liga é z = 0.3 de modo que AE,; = 0.258 ¢V. O potencial
degrau efetivo entre o espacador e a barreira é 0.258 eV com respeito ao nivel da energia

de Fermi. Consideramos também as constantes dielétricas relativas e, = 13.18 do GaAs
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- ee = 12,2 do Alg3GagrAs [56]; A constante dielétrica relativa da ligé, ternaria do

Al,Ga, . As serd dada por uma, interpolacéio linear entre os valores do GaAs e AlAs [56]:

er(z) = 13.18 — 3.12z . (8)

Com esses dados de entrada iniciamos o calculo iterativo do perfil de potencial ¢ da densi-
dade eletrénica até se obter um perfil de potencial final que convirja para um valor dado
do erro &~ 107 eV. Os célculos foram feitos considerando os contatos com espessuras de
300 A, os pogos de 50 A, as barreiras de 25 A e os espacadores de 50, 100, 200, 300, 500 e
600 A, respectivamente. Apresentamos nas Figs.(3-12) os resultados para 50, 300 e 600 A.

I1.1.1.a. Espagador de 50 A

Na Fig.(3.a), para um espacador de 50 A e bias aplicado (V3) igual a zero, o perfil
(linha continua) mostra o equilibrio que o sistema obtém logo que os elétrons se difun-
dem no espacador e chegam as interfaces espacadores-barreiras. A densidade eletrémica
(linha pontilhada) diminui conforme a barreira gerada pelo espagador aumenta e simet-
ricamente aumenta quando diminui a barreira no lado direito. Quando o bias aplicado é
0.1 V, observa-se, na Fig. {3.b), que a densidade eletrénica diminui até ~ 6 * 1017em™3
na esquerda; ao outro lado forma-se a camada de deplecdo. Quando V, = 0.2 V, Fig.
(4.a), a barreira gerada pelo espacador desaparece. Notamos claramente o acimulo da
densidade de carga na interface com a barreira. No outro lado, a camada de deplecéo é
bem definida. Quando V, = 0.3 V, Fig. (4.b), a densidade eletronica préxima & interface
espagador-barreira atinge um valor méximo com ums singularidade que é fisicamente néo
aceitdvel desde o ponto de vista mecénico-quéntico, o qual permite-nos predizer uma pen-
etracdo da distribuicfo eletronica nas barreiras e que decae exponencialmente nelas. Essa
singularidade, também observada para espagadores mais espessos, é uma das principais
limitagdes do modelo analisado aqui. Com o aumento Subsequente da foltagem aplicada,
Figs. (5.a) e (5.b), observamos simplesmente um aumento continuo da densidade de carga

na interface e no pogo triangular e um aprofundamento desse.
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Figura 5. O perfil da banda de condugéo mostra uma camada de acumulagéo
entre emissor-barreira abaixo do perfil do contato emissor. A singularidade da
densidade eletrénica (- - +) cresce. Consideramos T=0 K e (a) Bias=0.4 V, (b)
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II.1.1.b. Espacador de 300 A
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Nas Figs. (6), (7) e (8), os espagadores sio de 300 A. Quando o bias é zero, Fig. (6.a)

os elétrons se difundem até ~ 100 A através do espacador. A densidade eletronica diminui

a zero em = 400 A, com um comportamento simétrico para os elétrons do contato a direita.
Quando Vi = 0.1 V, Fig. (6.b), a densidade eletrénica diminui até ~1.5*1017 cm—3, onde

o espagador forma um méximo como barreira (= 440 A). Ao lado direito observamos

a formagio de uma a camada de deplecio. Para V, = 0.2 V, Fig. (7.a), a densidade

eletrénica tem um minimo de 1.8%10'7 cm~% em 430 A. Na camada de acumulacéo a

densidade eletronica aumenta. Aumentando sucessivamente a voltagem aplicada (V) Figs.

(7.b)-(8.a)-(8.b), notamos também, como no caso anterior (espagador de 50 A), o aumento

da densidade eletronica na camada de acumulagdo. Esta densidade eletronica apresenta a

mesma singularidade na interface espagador-barreira como no exemplo anterior. Nota-se,

no entanto, que a barreira no emissor, gerada pela presenca de um espacador de 300 A,

néo desaparece, mesmo para valores altos de voltagem aplicada.

12



PERFIL DA BANDA DE CONDUCAQ {(eV)

PERFIL DA BANDA DE CONDUCAG (cV}

04 04 04
{oa
o2 o2}
3
m% g
g
00 § g 00
: :
g § 0zl
02 4 F
5
g E
ek ryys
SOUT TR VTV VU SURU VT VEUUL TV TOTOT TPPPE TOVOr | D b et )
A8 o 400 60 800 1000 1200 0 200 400 600 800 1000 1200
D(A) D(A)
(a) (b)
Figura 6. O perfil de potencial (—) de um DDBTR, com espagadores de
300 A, barreiras de 25 A e pogo de 50 &; a densidade eletrénica ao longo do
DDBTR (- - ), considerando que nos contatos é 1*101% cm™3, para T=0 K,
com (a) Bias=0 V, (b) Bias=0.1 V.
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Figura 7. Continuagio da sequéncia de um DDBTR com espagador de 300
A, T=0 K, onde o perfil de potencial (—) e a densidade eletrénica (- - -), se
mostram para (a) Bias=0.2 V, (b) Bias=0.3 V.
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Figura 8. Para T=0 K, sequéncia final do DDBTR com espacador de 300

A, onde o perfil (—) e a densidade eletrénica (- - *) siio mostrados (a) Bias=0.4
V, (b} Bias=0.5 V.

I1.1.1.c. Espagador de 600 A

Nas Figs.(9), (10) e (11), os espacadores sio de 600 A. Na auséncia de voltagem
aplicada, Fig. (9.a), observa-se que os elétrons difundem-se através do espacador até
~ 100 A, em ambos lados do dispositivo, e a densidade eletrénica é nula no meio dos
espacadores. Para bias igual a 0.1 V, Fig. (9.b), a camada de acumulagio ja estd formada
e quase-isolada. A densidade eletrdnica chega a um valor minimo de 1*10'7 cm~* na regifio
do espagador. Continuando a aumentar a voltagem aplicada, observamos que esse quase-
isolamento da camada de acumulagdo se mantém. Por quase isolamento entende-se que
a barreira formada pela presen¢a do espagador neste caso chega a diminuir a densidade
eletronica em 90 % na regido dessa barreira. Essa diminuicéio da densidade eletrénica

na regiao do. espacador pode chegar préoxima a 100 % com o aumento da espessura das
barreiras do DDBTR.
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DDBTR (- - -}, considerando que nos contatos é 1*101% cm™3, para T=0 K,
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Figura 10. Continuacéo da sequéncia de um DDBTR com espacador de 600
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Figura 11. Para T=0 K, sequéncia final do DDBTR com espagador de 600

A, onde o perfil (—) e a densidade eletrénica (- - -} sdo mostrados para (a)
Bias=0.4 V, (b) Bias=0.5V.

I1.1.2 Resultados para T=77 K

Para T = 77 K o processo de célculo é lento, devido & determinacéo da Eq. (4); a
integral é feita numericamente de zero até 2E¢. Os resultados finais néo diferem qualitati-
vamente dos resultados apresentados anteriormente. Por isso, a titulo de exemplo, apenas
o caso para espagadores de 600 A ¢ ilustrado nas figuras (12), (13) e (14). Neste exemplo
aumentamos a largura das barreiras do DDBTR para 50 A e o isolamento quase total entre

a camada de acumulacdo e o contato emissor, pela barreira gerada pelo espagador, pode
ser observado.
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Figura. 12 O perfil de potencial (—) de um DDBTR, com espacgadores de
600 A, barreiras de 50 A e pogo de 50 A; a densidade eletrénica ao longo do

DDBTR (- - -) considerando que nos contatos & 1*1018 ¢cm ™3 para T = 77 K,
com (a) Bias=0 V, (b) Bias=0.1V.
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Figura 13. Continuagio da sequéncia de um DDBTR com espagador de 600
A, T = 77 K, onde o perfil de potencial (—) e a densidade eletrénica (- - ),
sao mostrados para (a) Bias=0.2 V, (b) Bias=0.3 V.’
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Bias=0.4 V, (b) Bias=0.5 V.

11.2. CAalculo Quantico do Perfll na Camada de Acumulagao e no Pocgo

Os resultados mostrados até agora apresentam perfis de potencial qualitativamente
aceitaveis, quando comparados com calculos similares encontrados na literatura. No en-
tanto, a singularidade apresentada pela densidade eletronica na camada de acumulagéo ¢
fisicamente incorreta. Esse problema é muitas vezes desprezado na literatura quando o
interesse é apenas uma interpretacéo de resultados experimentais de posi¢des de pico de
corrente em caracteristicas de corrente-voltagem. Esse problema, porém, pode ser mino-
rado de uma maneira razoavelmente simples, com uma redefini¢iao da densidade eletronica
na camada de acumulaggo € no poco qué,ntico, proposta por Fiig e Jauho [41]. Os elétrons
nas regides dos contatos emissor e coletor continuam a ser tratados semiclassimente pela
aproximacio de Thomas-Fermi. Para o sistema bidimensional, porém, que se forma na
camada de acumulacio, bem como para o aciimulo de carga no pogo em ressonéncia é feita

uma extensido da equa.ga,o ({41], [53])

nap(2) =‘ZkT%1n[1+e(Ef-€fWT]| v P, (9)
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onde T é a temperatura absoluta do sistema, ¥; é a funcéo de onda dos elétrons no estado
quantico j e £; é a energia correspondente ao estado j. Quando a temperatura do sistema

¢ T'=0 K, a densidade eletronica é definida por

m* ,
nap(2) = 3~ (Br = el U5 [ S (10)
J
¥, é obtida da equagao de Schr&idiﬁger,

R d 1 d%,;
e (m:“&";) + V(z)¥; =¢;%; , (11)

e V(z) é definida somente nas regides onde a aproximacéo de Thomas-Fermi d4 resultados

fisicamente nfo aceitaveis, isto é, na camada de acumulagéo e no pogo. Ou seja:

ed, | z < 2z
V(Z) = C(I)(z) ze < 2 £ Zinterface ‘ (12)
e®(z;) + AEL Z > Zinterface

onde AET é o “band offset”, ®, é o potencial méximo no “bending” formado no espagador

e ®(z;) e o potencial na interface e estd definida como ®(z;) = ®(z;) & bias. Para o pogo:

V(z) = e®(z) Zw1 < 2 < 2y (13)
Ef 4+ AEL — e®(z,3) 2> 2y

& ¢ o potencial dos elétrons e inipurezas redistribuidos obtido pela equacao de Poisson, Eq.
(3) e ainda mais supomos que ®(z;) = ®(z;) + bias, onde bias é a voltagem aplicada aos
contatos do dispositivo. Como se pode observar, aqui se tem um célculo autoconsistente de
tipo Hartree. Dando inicialmente um potencial de entrada ®, se obtém V(z) das Eqgs.(12)
e (13), para a camada de acumulagdo e pogo, respectivamente. Isto se introduz na equacgéo
de Schrodinger, Eq. (11), de onde se obtém a func¢éio de onda ¥. ¥ ¢ entdo introduzida

nas Eqs. (9) ou (10), dependendo da temperatura em que se trabalha, para se obter a
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densidade eletrénica que, por sua vez, é introduzida novamente na Eq. (3), equacio de

~ Poisson, da qual se obtém um novo potencial ®. O processo é iterativo até atingir a

© convergéncia.

Finalmente, a densidade eletronica que se precisa para obter o perfil de potencial,
Eq.(2), serd dada somando as Eqs.(4) e (9) para temperaturas diferentes de zero, e as
Egs.(5) e (10) para T=0K.

n(z) = nr-p(2) + n20(2) | (15)

observa-se que na Eq.(14) e na Eq.(15), Ef > e® e ¢; < Ef devem ser satisfeitas, tanto

para a camada de acumulagéo como para o pogo.
I1.2.1. Resultados

Os céalculos foram feitos, para T'=0 K, usando a Eq. (15) para a determinacéo da
densidade eletrénica do dispositivo. O primeiro termo da soma na Eq. (15) determina a
densidade eletronica dos contatos, espagadores e barreiras, enquanto que o segundo termo
determina a densidade no pogo e na camada de acumulagio que vai sendo gerada préxima
4 interface espacador-barreira do emissor, quando a voltagem aplicada aos contatos vai
aumentando. A soma de ambos os termos se faz simultaneamente sé na camada de acu-
mulagdo, uma vez que, nesta parte, a contribuico dos elétrons 3D dos contatos é também

considerada pelo fato deles preencherem eventuais estados no continuo.

Apresentamos os graficos do perfil do potencial considerando o calculo autoconsistente
com o tratamento quéntico para elétrons 2D, para barreiras com z = 0.3 de Al e o “band
offset” de AEL = 0.258 eV. As massas efetivas sfio 0.067 para o GaAs e 0.0919 para o
Alp 3Gag 7As. '
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I1.2.1.a. Espacador de 50 A

Nas figuras (15), (16) e (17) apresentamos a evolugéo do perfil do potencial, quando
- uma voltagem é aplicada sucessivamente. Na Fig. (15.a) s#o mostrados o p:erﬁl de potencial
_ {—) e a densidade eletrénica (- - -) a OV de bias; aqui o sistema est4 em equilibrio térmico.
' Na Fig. (15.b), se mostram o perfil do potencial (—) e a densidade életrc“mica_(-;-),.
“para 0.1V de bias aplicado. A densidade mostra um minimo que se mantém consfante.'
a ~ 0.6*10'® cm—2 no espagador do emissor. Na Fig. (16.a), o bias é 0.2V, o perfil
(—) mostra uma camada de acumulagéo que vai se formando, porém que nao tem ainda
estados confinados ou quase-ligados. O “bending” do espagador praticamente desaparece.
A densidade (- --) nesta regifo é a mesma que nos contatos. O perfil do pogo mostra um
“bending” devido ac actimulo de carga no pogo, que indica a distribuigdo da densidade
eletrénica no pogo. Para V= 0.3V, Fig. (16.b), a situagdo é similar ao caso anterior
s6 que a carga no poco cresce € o perfil mostra um “bending” muito significativo. A
densidade eletrénica no emissor se mantém constante. Para V= 0.4V, Fig. (17.a), a
densidade eletrdnica (- - -) mostra o confinamento de elétrons no poco triangular da camada
de acurmnulacio, pela forma da distribugdo eletrénica nesta regifio. No pogo a densidade
eletronica é zero, isto significa que o nivel ligado no pogo est4 embaixo do perfil de potencial
do emissor e ndo hé mais tunelamento ressonante. Possivelmente havera carga no pogo, no
inicio, quando o nivel do pogo atinge ao nivel do perfil do contato, porém os elétrons tém
muita probabilidade de tunelar através da segunda barreira pela voltagem que vai sendo
aplicada sucessivamente. Na Fig. (17.b), se mostra o dispositivo com V= 0.5V, o perfil
(—) da segunda barreira est4 abaixo do nivel de Fermi do emissor, a densidade eletronica

(-++) na camada de acumula¢éo cresce.
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Figura 15. O perfil da banda de condugéo para espacadores de 50 A, bar-
reiras de 25 A e pogo de 50 A (—); a densidade eletrdnica (- --). Mostra-se
para T=0 K, o método de Hartree com (a) Bias=0 V, (b) Bias=0.1 V.
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Figura 16. O perfil de potencial da banda de condugie do DDBTR (—) e
a densidade eletrénica ao longo do dispositivo (- * -), para um espacador de 50
A, T=0 K, com (a) Bias=0.2 V, (b) Bias=0.3 V.
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Figura 17. O perfil de potencial (—) e a densidade eletrénica (-« +}. Con-
sideramos T=0 K, x=0.3 de Ale (a) Bias=0.4 V, (b) Bias=0.5 V.

11.2.1.b. Espagador de 300 A

Nas figuras (18), (19) e (20) é mostrado a evolugéio do DDBTR quando o espagador
é 300 A, Na Fig. (18.a), se mostra o dispositivo com V= 0V, o perfil de potencial
(—) e a densidade eletrénica (---). Na Fig. (18.b), quando o Vy= 0.1V, forma-se um
pogo quase-triangular, no espacador se forma uma “bending” em ~ 400 A, a densidade
eletrdnica nesta regifio mostra um pequenoc confinamento. Quando V= 0.2V, Fig. (19.a)
o confinamento na camada de acumulacéo se faz mais notavel. Tem-se uma distribugéo na
densidade eletrénica do pogo. A Fig. (19.b), para V{-—- 0.3V, mostra um crescimento no
pico da densidade eletrénica na camada de acumulagdo e no pogo. Na Fig. (20.a), quando
bias=0.4V, o aciumulo de carga no poco e na camada de acumulagdo cresce levemente. Na
Fig. (20.b), apresentamos o perfil do potencial (—) e a densidade eletrénica (- -+) quando
V= 0.8V e se observa um grande acimulo de carga na camada de acumulacio enquanto

no pogo a densidade eletrénica é zero.
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Figura 19. O perfil de potencial da banda de condugéo do DDBTR (—) e
a densidade eletrénica ao longo do dispositivo (- - -), para um espagador de 300
A, T=0 K, com (a) Bias=0.2 V, (b) Bias=0.3 V..
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Figura 20. Se mostra o perfil do potencial (—) e a densidade eletrénica
(+-+). Consideramos T=0 K e (a) Bias=0.4 V, (b) Bias= 0.8 V.

II.2.1.c. Espacador de 600 A

Nas figuras (21), (22) e (23), apresentamos o DDBTR com um espagador de 600 A.
Na Fig. (21.a) se mostram o perfil potencial (—) e a densidade eletrénica (- - ), quando
o sistema esta em equilibrio e nenhuma voltagem é aplicado. Na Fig. (21.b) a voltagem
aplicada € 0.1V e se observa a formag#o de estados confinados na camada de acumulacdo. A
densidade eletronica mostra uma distribugéo nesta regigio. No poco a densidade eletrénica
ainda ¢ zero. Na Fig. (22.a), o bias é 0.2V, a densidade eletrénica mostra um crescimento
na camada de acumulagdo € um leve acimulo de carga no pogo. Na Fig. (22.b), quando o
bias aplicado é 0.3V, a densidade eletronica na camada de acumulacao e no poco crescem.
Na Fig. (23a-b), V;=0.4V e V3=0. 5V, respectivamente, as densidades eletronicas na
camada de acumulagio e no pogo crescem. QObserva-se, dé um modo geral, que a variagido de
potencial na camada de deplegéio corresponde a aproximadamente 75% - 80% da voltagem

total aplicada.
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Figura 21. O perfil da banda de conducdo para espagadores de 600 A,
barreiras de 25 A e pogo de 50 A (—); a densidade eletrénica (+ « +). Mostra-se
para T=0 K, com (a} Bias=0 V, (b) Bias=0.1 V.
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Figura 22. O perfil de potencial da banda de condugio do DDBTR (—) e
a densidade eletrénica ao longe do dispositivo (- - +), para um espacador de 600
A, T=0 K, com (a) Bias=0.2 V, (b) Bias=0.3 V.
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Figura 23. Aqui mostra-se o perfil do potencial (—) e a densidade eletrénica
(+++). Consideramos T=0 K e (a) Bias=0.4 V, (b) Bias=0.5 V.
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Capitulo ITII

Probabilidades de Transmissao
e

Densidades de Corrente

Nés supomos que no DDBTR, os mecanismos de espalhamento sdo muito rapidos logo
que um incremento na voltagem aplicada ao dispositivo for feita. Quando isso acontece,
todo o sistema atinge o equilibrio térmico antes de que outro incremento seja aplicado ao
dispositivo. Por enquanto, nosso sistema esta em equilibrio térmico ainda que uma corrente
pequena circule através do dispositivo desde o contato emissor até o contato coletor. O
fato de se considerar que os contatos sejam reservatérios de elétrons (contatos metélicos,
semimetéalicos ou semicondutores altamente dopados) e sejam ligados ac DDBTR implica
que nosso sistema é aberto e os elétrons nos contatos (3DEG) séo ondas estacionérias,
porque os reservatoérios permanecem em equilibrio térmico ainda que exista uma diferenca
de potencial entre ambos reservatérios. O efeito da diferenga de potencial é gerar estados
desocupados no reservatério da direita, com o que algums elétrons da esquerda tunelam
para a direita. Como o nimero de elétrons nos reservatérios é muito grande, a troca de
elétrons entre eles provoca uma perturbacao desprezivel no estado dos dois reservatérios.
Entdo, a densidade de corrente de tunelamento ressonante, pode ser qualitativamente

predizivel pelas equagdes de Esaki-Tsu [1]. Vejamos por exemplo, para T # 0 K *:

em* kT [ 1+ el Br—E:)/kT '
J = Pros /0 T(E;)In (1 T e(E,-E,-eV)/kT) dE, (16)

* O desenvolvimento desta equag@o esta no apéndice (2).
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e para T=0 K: .

St (B — E,)T(E,)dE, eV > By
em™ : '

272h3

(17)
eV [TV T(E)E, + [/ _oy(Es — E)T(E.)dE. eV < E;

onde T(E.) é a probabilidade de transmissdo, V' a voltagem aplicada ou a diferenca de
potencial entre os dois reservatérios e m* é a massa efetiva. Aqui supomos que o tunela-
mento é coerente, pelo fato de que o momento paralelo s interfaces se conservar e que a

probabilidade de transmissdo depende s6 de E,.

A probabilidade de transmisséo dos elétrons é dada por:

T(E.) = ¥*(20)¥(2p) (18)

onde ¥(zp) é a funcdo de onda em um ponto zp do contato & direita calculada pela equagio
de Schrédinger na aproximacéo de massa efetiva, Eq. (1). Para calcular a fungéo de onda,
desenvolvemos a Eq. (1) por diferengas finitas*. Todos os resultados numéricos para as
probabilidades de transmissio supde uma onda incidente vindo & esquerda do reservatério

emissor.
II1. Resultados

Mostramos a seguir resultados para a probabilidade de transmissdo e densidade de
corrente para diversos casos. Em todos eles mantemos a dopagem dos contatos fixa em
nt=10!8 cm—3. Os parimetros que variamos s&o a espessura dos espagadores e a altura
das barreiras; as largura das barreiras e pog¢o se mantém constantes em 25 A e 50 A,
respectivamente. Ilustramos também dois limites: auséncia de acumulacéo e acumulo
maximo de carga no pogo, de acordo com as aproximagdes descritas no capitulo anterior.

Lembramos que a acumulacéo real de carga no poco é intermediaria a esses dois limites, pois

* Os detalhes do calculo estao dados no apéndice (3)
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nao estamos levando em conta o equilibrio dindmico de carga influenciado pelo t1 : elamento
para dentro (fora) do pogo através da barreira do lado emissor (coletor) do dlSpOS tivo [27).

Esses efeitos serao discutidos mais tarde.
I11.1. Probabilidades de Transmisséo
II1.1.a. Auséncia de Espacador

Nesse primeiro exemplo néao levamos em conta efeitos de redistribugio de carga, ou
seja, a voltagem aplicada leva a uma queda linear do potencial ao longo do dispositivo. A
varredura em energia mostra os niveis de energia do poco, pois os picos na probabilidade de
tunelamento refletem os estados quase ligados do pogo. Quando a fracdo de aluminio nas
barreiras é 0.30 € o “band offset” é AEL = 0.258 eV se observa um tnico nivel de energia
no DDBTR associado ao pico na probabilidade de transmissdo de 77.9 meV, acima do nivel
do contato usado como referéncia de zero de energia. Aqui os contatos estéo ligados ao
DDBTR diretamente sem espagador. A posigéio do pico de transmissio cai linearmente com
a voltagem aplicada, como é esperado nessa aproximacgéo. Além de isso a altura do pico cai
com a quebra de simetria entre as barreiras introduzida pela aplicagéo da voltagem, Figs.
(24.a-b). Na Fig. (25.a) temos o caso quando z = 0.57 e o “band offset” é AET = 0.50676
eV. Sem bias aplicado, observa-se dois méaximos na probabilidade de transmisséo, o que
nés associamos a existéncia de duas sub-bandas de estados confinados dentro do pogo, a
97 meV e 383 meV, para 0V. Nessa figura e na Fig. (25.b) observa-se também o mesmo
deslocamento dos picos com a voltagem aplicada. A Fig. (26.a) mostra como os niveis
descem quando se aplica o bias sucessivamente ao dispositivo, para barreiras com uma
concentragio de Al de x=0.3 e na Fig. (26.b) para x=0.57. Observa-se aqui claramente a

queda linear da posi¢éo dos niveis,.
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LOGARITMO DA PROBABILIDADE DE TRANSMISSAQ
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Figura 24. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmisséo para
um DDBTR sem espacador: (a} z = 0.3, com bias de 0.0V (—), 0.05V (---) e
0.10V (---); (b)) com 0.15V {—), 0.20V (--+} e 0.25V (- - -).
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Figura 25. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmisso para
um DDBTR sem espagador: (a) £ = 0.57, com bias de 0.0V (—), 0:05V (- --)
@ 0.10V (- - -); -(b) com 0.15V (—), 0.20V (+-+) e 0.25V (- - -).
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Figura 26. Mostra-se a descida dos niveis do pogo com bias aplicados para
um DDBTR sem espagador: {a) ¢ = 0.3; (b) = = 0,57,

II1.1.b. Com espagador de 50 A

A partir de agora levamos em conta os efeitos de redistribugdo de carga através do
calculo autoconsistente das equacdes (15) e (3), para obter um perfil de potencial que se
utiliza no célculo da probabilidade de transmisséo a partir da solugéio da equagdo (1). A
Fig. (27.a), mostra os logaritmos das probabilidades de transmissdo com respeito & energia
dos elétrons incidentes. O espacador é de 50 A, as barreiras de 25 A, com 30% de Al e
o pogo de 50 A. Aqui consideramos a varredura de energia dos elétrons desde o minimo
de potencial do emissor (zero) até apenas a energia de Fermi a T=0 K e as voltagens
aplicadas sdo OV (—), 0.0V (---}, 0.10V (- - -) € 0.15V (- — -), respectivamente. Quando
o bias ¢ 0.15V observa-se um pico na probabilidade de transmisséo em ~ 42 meV. A Fig.
(27.b) mostra as probabilidades de transmissao para voltagéns aplicadas de C.20V (—),
0.25V (+++), 0.30V (- - -) € 0.35V (- — -). O pico aparece em 26 meV, 15 meV, 6.5 meV e
para a ultima voltagem some o pico de transmissio. Na Fig. (28.a) se observa o logaritmo
da probabilidade de transmisséio para os seguintes bias aplicados: 0.40V, 0.45V, 0.50V e
0.55V. Em todos eles nao aparece pico éigniﬁcat_i_vo nenhum. Os elétrQns passam a tunelar

apenas através da barreira da esquerda para bias maiores que 0.5 V, ver Fig.(17.b).
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Figura 27. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmissao para
um DDBTR com 50 A de espagador: (a) z = 0.3, com bias de 0.0V (—), 0.05V
(*+*), 0,10V {~ - =) e 0.15 (— — -); {b) com 0.20V (—), 0.25V (-« ), 0.30V
(- --) e 0.35(~ — -).

LOGARITMO DA PROBABILIDADE DE TRANSMISSAO

o T
,1:-_-_-.-.-=.=-=.-.=:'-:':.‘.'::‘. .................
é ’
8
é-lo
=
g.u.
N . R . A NPT 20 . ‘
0.01 a.02 0.03 004 0.05 0.00 0.0l
HENERGIA (¢V) oo

(a) (b)

Figura 28. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmisséo para:
(a) um DDBTR com 50 A de espagador com bias de 0.40V (—), 0.45V (- ),
0.50V (- - -) € 0.55V (- — =); (b) um DDBTR com 300 A de espacador com
bias de 0.0V (—), 0.05V (--+) e 0.10V (- - -).
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IIL.1.c. Com espagador de 300 A

Na Fig. (28.b) séo mostrados os logaritmos das probabilidades de transmissdo quando
o espacador é de 300 A, as barreiras de 25 A, o pogo de 50 Aea concentracao de Al
nas barreiras é z=0.3 para as seguintes voltagens, 0V (—), 0.05V (---) e 0.10V (- - -).
Para 0.10V, se mostra notavelmente o confinamento de uma sub-banda na camada de
acumulacio em = 38.5 meV. A formacao dessa camada de acumulaggo que produz uma

probabilidade de transmisséo baixa é apenas perceptivel ao observar a densidade eletrénica
na Fig. (18.b). |

Na Fig. (29.a) se observam as probabilidades de transmissdo quando a voltagem é
0.15V (—), 0.20V (---) e 0.25V (- - -). A sub-banda da camada de acumulaggo desce até
~ 31 meV e se torna iminente a i)resenga do nivel do pogo abaixo da energia de Fermi
para Vy = 0.15V. Observa-se para 0.20V, a sub-banda do pogo em = 48 meV com méaxima
probabilidade e a sub-banda da camada de acumulacéo fica em &~ 28.5 meV. Para 0.25V,
o nivel do poco desce até 42 meV e o nivel da camada de acumulagéo até ~ 28 meV. Nas
Figs. (29.b—31.a) observamos dois picos com o aumento da voltagem aplicada. O pico de
transmissao devido ao nivel do pogo desloca-se mais rapidamente do que o correspondente
ao nivel na camada de acumulagéo. Para V; = 0.4 V ocorre um forte acoplamento entre
os dois estados que se anticruzam. Esse anticruzamento, no entanto, é mascarado pela
largura dos picos . Apds o anticruzamento, o nivel do poco desaparece abaixo do zero de
energia para V, = 0.7 V. Notamos que para voltagens aplicadas ainda maiores o pico de
transmissio devido ao nivel da camada de acumulagdo continua bem definido, mas passa

a deslocar-se mais rapidamente em func¢éo de Vy;, até desaparecer para Vy = 1.0 V.
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Figura 29. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmissio para
um DDBTR com 300 A de espagador: (a) com bias de 0.15V (—), 0.20V (- - )
e 0.25V (- - -); (b) com 0.30V (—), 0.35V (--+), 0.40V (- - -).
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Figura 30. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmissao para
um DDBTR com 300 A de espagador: (a) com bias de 0.45V (—), 0.50V (-- )
e 0.55V (- - -); (b) com 0.60V (—}), 0.65V (--+), 0.70V (- - -).
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Figura 31. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmisséo para
um DDBTR com 300 A de espagador: (a) com bias de 0.75V (—), 0.80V (- ++)
e 0.85V (- - -); (b) com 0.90V (—), 0.95V (- ++), 1.0V (- - -).

IT1.1.d. Com espagador de 600 A

O dispositivo agora apresenta espacadores de 600 A, barreiras de 25 A e poco de 50
A; a concentracio de Al nas barreiras é de 0.3. Nas figuras seguintes se mostram os log-
aritmos das probabilidades de transmisséo com respeito & energia dos elétrons incidentes,
para diferentes voltagens aplicadas. Na Fig. (32.a) sdo mostradas as probabilidades de
transmissfo em fungdo de energia para 0V (—), 0.05V (---) e 0.10V (- - -). Quando o
bias é 0.05V nota-se a formac¢do de um nivel na camada de acumulagéo a 46.5 meV, com
o méximo da corcova’a 53 meV e a 447 A, ver Fig. (21.b). Observa-se um segundo pico
a 54 meV que é relacionado possivelmente a um .segundo nivel na iminéncia de se ligar
na camada de acumulagéo. Para 0.10V, nota-se claramente dois niveis na camada de acu-
mulagdo a 35.5 meV e a 45 meV, enquanto que o topo da corcova fica a 46 meV em =
455 A. Na Fig. (32.b) os niveis da camada de acumulacéo estéio a 32 meV e 42.5 meV
para 0.15V. Quando o bias é 0.20V se observam os niveis da camada a 29.6 meV e 42
meV e o nivel do pogo ja esta a 53 meV. Para bias=0.25V observa-se o inicio do acopla-
mento entre o nivel do poco e o segundo nivel da camada de acumulagdo. Na figura (33.a)

ilustra-se o intervalo de voltagem aplicada onde ocorre ¢ anticruzamento entre o nivel do
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poco e o segundo nivel da camada de acumulacio. Nas Figs. (33.b-34.a) o nivel do pogo
desloca-se mais rapida,men_té em funcdo do bias aplicado do que os niveis da camada de
acumulagéo e para V; entre 0.55V e 0.60V ocorre o segundo anticruzamento. Logo. depois
disso, figs (34.b—35),. o nivel do pogo continua se deslocando para energias mais baixas
muito mais rapidamente que os niveis da camada. Esse efeito & especialmente notével nas
Figs. (33.b), (34.a-b) e (35), onde observamos um “pinning” do segundo nivel da camada.
de acumulacéo. Esse “pinning” é observado, embora nao de maneira to clara, nos casos
anteriores. Esse efeito, o que sera discutido mais adiante, ¢ devido a blindagem do campo

elétrico pelo aciimulo de carga na camada de acumulagéo.
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Figura 32. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmisséo para
um DDBTR com 600 A de espagador: (a) z= 0.3, com bias de 0.0V (—), 0.05V
(++*) e 0.10V (- - -); (b) com 0.15V (—), 0.20V (- +-) ¢ 0.25V (- - -).
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Figura 33. Mostra-se os logaritrﬁos das probabilidades de transmisséo para
um DDBTR com 600 A de espagador: (a) com bias de 0.30V (—), 0.35V (- - )
e 0.40V (- - -); (b) com 0.45V (~), 0.50V (- ++) e 0.55V (- - -).
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Figura 34. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmissio para
um DDBTR com 600 A de espagador: (a) com bias de 0.60V (—), 0.65V (--+)
¢ 0.70V (- - -); (b) com 0.75V (—), 0.80V (- ++) e 0.85V (- - -).
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Figura 35. Mostra-se os logaritmos das probabilidades de transmisséo para
um DDBTR com 600 A de espagador com bias de 0.90V (—), 0.95V (---) e
1.0V (- - -). '

II1.2. Densidades de Corrente

Nesta parte fazemos os calculos para as densidades de corrente com voltagem apli-
cada. Em primeiro lugar supomos que o sistema nio tem espacador. O modelo de perfil
usado neste caso é do “flat band’ e com queda linear quando uma voltagem é aplicada no
dispositivo, porém sem redistribuicio de cargas. Logo se calcula para um dispositivo com
espacgadores diferentes e com altura de barreiras variaveis, considerando sempre as duas
aproximacdes: com e sem actimulo de carga no pogo. As barreiras em todos os casos séo
de 25 A e o poco de 50 A de espessura. A densidade de doadores nos contatos é 10'®
3 ¢ consideramos a redistribuigdo de cargas ao longo do dispositivo; as massas efetivas
relativas do Al;Gaj—_,As séo 0.0919 (2=0.3), 0.1035 (2=0.44) e 0.1143 (z=0.57) e os "band
offsets” no ponto de simetria I' sdo 258 meV (2=0.3), 378 meV (2=0.44) e 506.8 meV

(z=0.57). Observa-se que os "band offsets” tem dois limites um minimo e um méaximo.

cm”™

Isto foi feito para ter um acoplamento forte e fraco, respectivamente entre a camada de
acumulacéo e o pogo. Nas préximas figuras, de (36) até (51), sfo mostradas as densidades

de corrente obtidas pela equacéo de Esaki-Tsu, Eq. (17).
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II1.2.a. Auséncia de Espacador

Na fig. (36.a) temos a densidade de corrente quando as barreiras tem z=0.3 de Al
e um nivel no pogo. Supomos uma queda linear nas barreiras e no pogo sem efeitos de
redistribuicdo de cargas. O primeiro pico é efeito do tunelamento ressonante através do
nivel do poco e 0 maximo estd em a2 0.1V com uma densidade de corrente de 8.8 kA/cm?. O
segundo pico é efeito do tunelamento através da primeira barreira com a segunda barreira
abaixo do perfil do contato para um voltagem de 0.4V (tunelamento de Fowler-Nordheim
[5]), Fig. (26.a). Na Fig. (36.b), a concentracio de Al nas barreiras ¢ 2=0.57, o poc¢o tem
duas sub-bandas de niveis quase-ligados. O primeiro pico da densidade de corrente esta
em =~ 1.4V atingindo 0.9 kA/cm? e o segundo esta relacionado ao segundo nivel do pogo
em = 0.7V e com uma densidade de 1.15 kA/em?. Ao observar a Fig. (32.b) verifica-se
estes dois picos de tunelamento ressonante. Quando os niveis do pogo atingem o nivel
da energia de Fermi as densidades comegam a crescer até serem maéximos; isto acontece
quando os niveis estdo na metade do caminho entre o nivel de Fermie-o minimo da banda
de conducéo do contato emissor. Os elétrons de tunelamento séo 3D, ou seja, sdo elétrons

que vem do contato emissor sem efeitos de confinamento.
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Figura 36. Observa-se as densidades de corrente de um DDBTR sem .
espacador e para T=0K: (a) x=03; - (b) z=0.57.
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IIL.2.b. Com Auséncia de Carga no Pogo, para z = 0.3
111.2.b.1. Espagador de 50 A

Na Fig. (37.a) mostramos a densidade de corrente para um DDBTR com um espagador
de 50 A, entre os contatos e as barreiras. O grafico mostra o célculo feito usando
a eq.. (17), onde o perfil é obtido s6 pela aproximagio de Thomas-Fermi (semicléssica).
Isto quer dizer que no pogo ha uma auséncia de carga. Consideramos que a concentracéo
de Al nas barreiras é £=0.3, o pogo de 50 A e as barreiras de 25 A. Nessa figura, nota-se
que o pico desce a 8 kA/cm?. Na Fig. (37.b) se observa a dependéncia linear do nivel do
pogo com respeito a voltagem aplicada. Quando o nivel do pog¢o chega ao nivel de Fermi,
comeca a crescer a corrente de tunelamento que novamente se faz méaxima quando este
nivel estd na metade entre a energia de Fermi € o nivel do contato emissor, em = 0.17V.
Este é o caso “real”, aqui investigado, para o qual a aproximacao de queda linear do perfil
de potencial (secco II1.2.a) seria uma aproximacéo valida. Mesmo assim j4 se observa um

desvio do pico de corrente para voltagens mais altas.
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Figura 37. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com espagador
de 50 A, para T=0K; (b) Mostra-se a descida do nivel do pogo com bias aplicado.
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II1.2.b.2. Espagador.de 300 A

Na Fig. (38.a) mostra-se a densidade de corrente para um DDBTR com espacadores de
300 A. A forma da curva é diferente das figuras (37.a) e (36.a-b). O pico maximo da corrente
esté préximo a 0.25V com 4.2 kA/cm?. Na Fig. (38.b), mostram-se os niveis da camada
de acumulagéo e do pogo com respeito a voltagem aplicada obtidos das curvas de proba-
bilidade de transmissio. Observam-se dois niveis na camada de acumulagéo, o. primeiro
(circulos) e o segundo (quadrados). O anticruzamento do nivel do pogo (tridngulos) com
o primeiro nivel da camada de acumulagéio estd ~0.26V. Devido ao acoplamento entre o
primeiro nivel da camada e o nivel do pogo, temos um anticruzamento desses niveis em
vez do anticruzamento ilustrado na Fig (38.b). Notamos aqui o deslocamento com a volt-
agem aplicada mais acentuado do nivel do pogo, pois a regiéio da camada de acumulacéo
oferece uma blindagem ao campo elétrico aplicado, como mencionado no capitulo II. O
pico na densidade de corrente é devido ao acoplamento entre o primeiro nivel da camada
de acumulagéo com o nivel do pogo. Agora nio se trata mais de um canal de tunelamento
3D-2D-3D e sim 3D-2D-2D-3D, o que acarreta numa notéavel modificagédo na forma da
caracteristica de corrente-voltagem. Observamos, com o aumento do espagador, um deslo-

camento maior da voltagem de pico.
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Figura 38. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espagador de 300 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulagio 10 (circulos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos} com bias aplicado.
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111.2.b.3. Espacador de 600 A

‘Para o grafico da Fig. (39.a), o DDBTR tem um espagador de 600 A. O méaximo
da corrente atinge ~ 0.9 kA/cm? em 0.32V. Pela Fig. (39.b), nota-se que o méximo
da corrente parece ser um efeito do anticruzamento do nivel do pogo (tridngulos) com o
segundo nivel da camada (quadrados). Para 0.37V, se tem o segundo anticrtizamento do
nivel do pogo com o primeiro nivel da camada (circulos), com forte acoplamento, porém sem
aparentemente mostrar uma assinaturana caracteritica de corrente-voltagem. Aqui se nota
claramente a diminui¢iio da largura, além da modificagio da forma, do pico de corrente.
Isso se deve a um efeito de filtragem causado pelo acoplamento entre os niveis do pogo
e da camada de acumulacéio, que aumenta sensivelmente a probabilidade de transmisséo.
Quando comparamos este resultado com o correspondente a espacador de 50 A, notamos
que o pico de corrente diminui em 90%. Isso se deve ao aumento da barreira efetiva com o
aumento de espacador (ver figuras para perfil de potencial, Fig (3.b)-(7.a)-(10.2)). Mesmo
assim a densidade de corrente de pico é significativa e ndo podemos falar de um canal de

tunelamento exclusivamente a partir da camada de acumulagéo ainda [38).
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Figura 39. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 600 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulagdo 10 (c¢irculos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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IT1.2.c. Com Carga no Pogo, para z = 0.3
II1.2.c.1. Espagédor de 50 A

Na Fig. (40.a), mostra-se a caracteristica corrente-voltagem para um DDBTR com
espagador de 50 A, para T=0K. O pico méximo de corrente de_vidd a0 tunelamento resso-
nante dos elétrons tem 8.6 kA/cm?* em =~ 0.22V e para & 0.32V o nivel do pogo chega a0
minimo do contato emissor, observando-se uma queda abrﬁpta da densidade de corrente.
O seguinte aumento da densidade de corrente é devido a um efeito de Fowler-Nordheim
[5], com o abaixamento da barreira da direita. Da Fig. (40.b), nota-se que o nivel do pogo
(tridngulos) ao descer desde sua posi¢éo inicial troca de inclinac¢éio ao atingir o nivel de
Fermi mostrando o efeito de blindagem devido a uma ocupagao. Por outro lado, ao chegar
ao minimo do contato emissor tem uma queda repentina ac surgir um nivel na camada
de acumulagéo em = 0.33V, abaixo do minimo do emissor, e comecga a descer lentamente.
Para 0.55V aproximadamente, surge outro nivel (quadrados) na camada de acumulacéo,

com uma queda quase linear enquanto a voltagem aumenta.

0

—
o
T

ENERGIA V)

DENSIDADE DE CORRENTE (10KA/cm’)
e

-~
T

e e e Y'Y} S S —
%o 02 0.4 06 08 1.0 09 02 04 -
BIAS (V) BIAS (V)

(a) (b)

06 08 10

Figura 40. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 50 A, para T=0K; (b) Mostira-se 0s niveis da camada de acu-
mulagie 10 (circulos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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I11.2.c.2. Espagador de 300 A

Na Fig. (4l.a), mostra-se a densidade de corrente quando o espagador é de 300 A,
para T=0K. O méximo da densidade de corrente chega 3.2 kA/cm? para 0.23V,
aproximadamente. Para 0.73V, nota-se uma queda na densidade porque o nivel do pogo
fica abaixo do minimo do emissor. Na Fig. (41.b), mostra-se um nivel na camada. (circulos).
O nivel do pogo (triangulos) tem, inicialmente, uma queda linear. Ao atingir ao nivel de
Fermi troca de inclinacdo. Na metade do caminho entre o nivel de Fermi e o maximo
da corcova do espagador, ou seja para & 0.22V, a densidade de corrente é maxima, logo
quando acontece o anticruzamento dos niveis em =~ 0.43V, o acoplamento deles ndo tem
efeito na densidade de corrente. Nota-se que o nivel do pogo tem uma queda abrupta ao

atingir o minimo do contato emissor, pois considera-se que esse nivel passa ser desocupado.
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Figura 41. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espagador de 300 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulagéo 10 (circulos), 20 (quadrados) e do poco (tridngulos) com bias aplicado.
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II1.2.c.3. Espacador de 600 A, para T=0K

Na Fig. (42.a), a densidade de corrente mostra um maximo de 1.65 kA/cm? para
0.25V, porém tem um segundo pico préximo ao primeiro de 1.60 kA /cm? para 0.27V. Isto
¢ um efeito do acoplamento do nivel do pogo (tridngulos) com o segundo nivel da camada
de acumulacéo (qué,drados) [ver Fig. (32.b) e Fig. (33.a)] que estd préximo ao méximo da
corcova que se forma no espacador. Um segundo acoplamento acontece quando o nivel do
pogo atinge o primeiro nivel da camada (circulos), porém néo tem efeito na densidade de
corrente. Observam-se oscilagbes na densidade de corrente, aparentemente um efeito de um
segundo nivel na camada de acumulagéo fracamente confinado, levando a um instabilidade

numérica que sera suavizada para 1" #0K.
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Figura 42. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espagador de 600 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulaciio 10 (circulos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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I11.2.c.4. Espacador de 600 A, para T=7T7K

Na Fig. (43.a), mostra-se a densidade de corrente para T=77K, quando o espacador é
de 600 A e a concentragiio de Al nas barreiras é z=0.3. O maximo da corrente é 1.8 kA /cm?
para 0.23V, observa-se um deslocamento & esquerda com respeito a Fig. (42.a) e néo se
observa mais oscilacdes da Fig. (42.a), pois o segundo nivel da camada de acumulagéo néo
fica confinado devido & temperatura do sistema. Na Fig. (46.b), observa-se o nivel do pogo
(tridangulos) e o anticruzamento com o nivel da camada (circulos) acontece em = 0.45V.
Novamente o maximo na densidade de corrente nao pode ser associado a um acoplamento
entre os niveis do poc¢o e da camada de acumulagdo, como ocorre para o DDBTR com
espacador de 300 A.
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Figura 43. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 600 A, para T=T7K; (b) Mostra-se os niveis da camada de
acumulagéo (circulos) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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111.2.d. Auséncia de Carga no Pogo, para z = 0.57

111.2.d.1 Espacador de 50 A

Na Fig. (44.a) mostra-se a densidade de corrente pa,ra.um DDBTR com espacador de
50 A, barreiras de 25 A e com 57% de Al, um pogo de 50 A, para T'=0K. Tem.dois_picos
em 0.21V e 0.95V com densidades de 1 kA/ cm? e 5.3 kA/cm?. Na Fig. (44.b), mostra-se
a queda dos niveis do pogo quando atingem o nivel de Fermi com respeito a uma voltagem
aplicada. Observamos uma queda acentuada nos valores de pico de densidade de corrente
devido ac aumento do confinamento dos estados quase-ligados com o aumento da altura

das barreiras.
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Figura 44. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 50 A, para T=0K; (b) Mostra-se a descida do nivel do pogo
com bias aplicado.
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I11.2.d.2. Espacador de 300 A

_ Na Fig. (45.a), mostra-se a densidade de corrente quando o DDBTR tem um espagador
" de 300 A, para T=0K. A densidade apresenta um patamar em = 0.3V (0.38 kA/cm?) e
- um pico em = 0.33V '(1.2 kA/cm?). Na Fig. (45.b), mostra-se como o nivel do poco
.. (tridngulos) desce com respeito a voltagem aplicada e se produz um cruzamento-com o
nivel da camada (circulos) que se forma em = 0.1V. O patamar ¢ devido ao tunelamento
de elétrons do continuo no emissor através do nivel do pogo e o pico se deve ao aumento da
probabilidade de transmisséo com o acoplamento entre esse nivel e o nivel que se forma na
camada de acumulagdo. Esse resultado ¢ bastante semelhante ao encontrado por Gobato
et al [52) para um DDBTR com barreiras efetivas aproximadamente iguais as consideradas
aqui. No entanto veremos adiante que considerando actiimulo de carga no po¢o a forma da

caracteristica corrente-voltagem modifica-se drasticamente.

2.0 r r . T T st o.10
16 ¢ 1 o.08 |
g
u 0.06
1.2 s
]
o
8 Q
2 2
0.08 |
E 1% 3 3
&
:
04 E oM
0.0 . . L .L . " 0.00 n . " " . L L L s
0.0 02 04 06 08 19 0.0 02 | 04 06 [X] 1.0
BIAS (V) BIAS (V)

(a) (b) .

Figura 45. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espagador de 300 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulacao 10 (circulos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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II1.2.d.3. Espacador de 600 A

Na Fig. (46.a), mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com um espacador
e 600 A, para T=0K. Aparece um pico que atinge 0.24 kA /cm? em 0.42V. Na Fig. (46.b),
‘ mostra-se a evolucéo dos niveis na camada de acumulacio (circulos e quadrados) e um nivel
no pog¢o quando o bias aumenta. Nota-se dois cruzamentos do nivel do pogo com os niveis
da camada. O primeiro acontece em = 0.42V entre o nivel do pogo e o segundo nivel da
camada, isto produz o maximo da densidade de corrente. O segundo cruzamento acontece

em = 0.51V, o que néo tem efeito nenhum na densidade de corrente.
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Figura 46. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 600 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulagio 10 (circulos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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I_II.2-.e. Com Carga no Pocgo, para z = 0.57 -
I11.2.e.1. Espagador.de 50 A

Na Fig. (47.a), mostra-se a densidade de corrente considerando carga no pogo, para
T=0K e para um DDBTR com espagador de 50 A. Se observa dois picos mais largos que
no caso anterior (sem cargas no pogo, Fig. (44.a)). O primeiro maximo tem 1.1 kA/cm?
em =~ 0.26V e com uma queda abrupta em = 0.37V, o segundo tem 5.9 kA/ecm? em &
0.94V. Na Fig. (47.b), mostra-se a evolugdo dos niveis do pogo (tridngulos) e os niveis
da camada de acumulagdo (circulos e quadrados) com respeito & voltagem aplicada no
dispositivo. O primeiro nivel na camada surge para Vy = 0.32V e abaixo do minimo da
banda de condug¢éo no emissor e o segundo surge para V, &~ 0.56V, também abaixo do

minimo no ernissor.

Observamos que os dois picos da densidade de corrente sao devidos a tunelamento
ressonante de elétrons do continuo através dos niveis dos pogos. Um anticruzamento entre
o primeiro nivel do pog¢o com o primeiro nivel na camada de acumulagéo ocorre abaixo do
minimo da banda de condugio no reservatério emissor. Portanto uma possivel contribui¢io
desse acoplamento na caracteristica corrente-voltagem néo pode ser avaluada com o nosso
modelo de cilculo da densidade de corrente. No entanto prevemos que contribui¢des devido
ao tunelamento de elétrons 2D a partir da camada de acumulagdo deveriam tornar a forma

da caracteristica corrente-voltagem mais suave.
II1.2.e.2. Espacador de 300 A

Na Fig. (48.a), mostra-se a densidade de corrente para um dispositivo com espacador
de 300 A, que apresenta dois picos, para Vs = 0.29V (0.42 kA/cm?) e para Vi = 0.53V
(0.44 kA/cm?). Na Fig. (48.b), mostra-se a evolugdo do nivel do poco (trisngulos) e da
camada de acumulagéo (circulos). Nota-se claramente que o nivel do pogo desce com uma
determinada inclinagdo. Quando chega ao nivel de Fermi essa inclinagio se modifica devido
ao efeito de blindagem. O mesmo acontece com o nivel da camada que surge em 0.09V
com uma inclinagdo dada e quando o nivel do pogo chega ao nivel de Fermi, o nivel da
camada troca de inclinagdo. Quando o nivel do pogo vai de 0.22V até 0.42V, se produz

tunelamento ressonante com os elétrons que procedem dos contatos e passam acima da
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corcova do espagador e forma-se o primeiro pico da densidade de corrente. O segundo pico

acontece quando se produz o acoplamento dos niveis do pogo e da camada em = 0.54V.

Portanto o primeiro pico é devido a um canal de tunelamento do tipo 3D-2D-3D.
enquanto o segundo seria um canal 3D-2D-2D-3D. Esse tipo de forma da caracteristica
corrente-voltagem também foi descrita por Zhu e Huaﬁg recentemente [42]. E importante
mencionar como as aproximagoes diferentes (com e sem carga no pogo), bem como a
variacdo de um parédmetro da mostra (altura das barreiras) podem alterar dramaticamente
a forma da curva de densidade de corrente em func#io da voltagem, Figs (41.a-b), (45.a-b)
e (48.a-b); sendo que s6 nesse ultimo caso 2 picos -devidos a processos de tunelamento

distintos- podem ser resolvidos.
II1.2.e.3. Espacador de 600 A

Na Fig. (49.a), mostra-se a densidade de corrente para um DDBTR com espacador
de 600 A, para T=0K. Observam-se dois picos na densidade de corrente (V; 220.31V, 0.225
kA/cm?; Vi & 0.40V, 0.46 kA/cm?). Na Fig. (49.b), se observa dois niveis na camada
de acumulacéo (circulos e quadrados) e consideramos sé6 um nivel no po¢o para mostrar
os efeitos na densidade de corrente a uma escala ampliada préxima a energia de Fermi.
Entre 0.25V e 0.34V, encéntra-se o primeiro pico da densidade de corrente e o nivel do
poco desce do nivel de Fermi até o maximo da corcova no espagador. O segundo pico da
densidade de corrente acontece no acoplamento do nivel do po¢o com o nivel da camada em
~ 0.40V. Um segundo acoplamento acontece em = .75V, porém n#o tem efeito nenhum
na densidade de corrente. Qualitativamente observamos os mesmos processos como para

o dispositivo com espagadores de 300 &, Figs (54.a-b).
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espacador de 300 A, para T=0K;
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Figura 49. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 600 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulagdo 10 (circulos}, 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.

II1.2.f. Com Carga no Pogo, para z = 0.44

Estudamos este caso com barreiras de altura intermedidria para acompanhar
as modifica¢des da forma das caracteristicas de corrente-voltagem entre a estrutura de
pico tinico (espagadores de 300 A e 600 A e barreiras com z=0.3) para curvas de corrente-
voltagem com dois picos resolvidos (espacadores de 300 A e 600 A e barreiras com .’B=O.57)

devido & um tnico nivel no pogo que participa de dois “canais” diferentes de tunelamento.
II1.2.f.1. Espacador de 300 A

Na Fig. (50.a), mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com barreiras de
25 A e 44% de aluminio, com um pico maximo em 0.26V (1.2 kA /cm?) e dois satélites &
direita, em 0.38V (0.77 kA/cm?) e 0.42V (0.78 kA/cm?). O pico maximo coincide com o
tunelamento de elétrons que procedem do emissor através da regifo entre o nivel de Fermi
e o méaximo da corcova. Para 0.36V, a probabilidade diminui e se observa um minimo na
densidade de corrente. O patamar seguinte é um efeito do acoplamento entre o nivel do

poc¢o e o nivel da camada e se mantém até 0.50V. Na Fig. (50.b), mostra-se a evolugéo dos
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niveis respeito & voltagem aplicada. Para 0.8V, quando o nivel do pogo atinge o minimo

de energia do emissor, nota-se uma queda abrupta do nivel do pogo.
II1.2.f.2. Espacador de 600 A

Na Fig. (51.a), se observa a densidade de corrente para um dispositivo de 600 A
que tem uma estrutura de trés picos préximos. O primeiro a 0.28V (0.63 kA /cm?) é um
efeito do tunelamento ressonante de elétrons que procedem desde o emissor através da
regiao entre a energia de Fermi e o méximo da corcova. O pico mais alto é um efeito do
acoplamento do nivel do pogo com o segundo nivel da camada de acumulagio. Para 0.35V
(0.83 kA/cm?) observa-se a ressonancia dominante entre os niveis acoplados. Na Fig.
“ (51.b), mostra-se a evolugdo dos niveis com o bias aplicado. O segundo anticruzamento
entre o nivel do pogo e o primeiro nivel da camada néo tem efeito na densidade de corrente
devido a que as probabilidades de transmissédo deste anticruzamento s30 muito baixas. A

estrutura intermediaria para V, = 0.32V néo apresenta uma interpretacao clara.
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Figura 50. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com
espacador de 300 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulacéo 10 (circulos), 20 {quadrados) e do pogo (triangulos} com bias aplicado.
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Figura 51. (a) Mostra-se a densidade de corrente de um DDBTR com_.
espacgador de 600 A, para T=0K; (b) Mostra-se os niveis da camada de acu-
mulagio 10 (circulos), 20 (quadrados) e do pogo (tridngulos) com bias aplicado.
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Capitulo IV
Conclusoes

Neste trabalho procuramos investigar sistematicamente a influéncia da redistribuicio
de carga sobre o perfil de potencial e a estrutura ou formacéo de niveis confinados em um
diodo de dupla barreira sob tensdo aplicada. Além disso, buscamos a associacéo dessa
influéncia com modificacdes nas caracteristicas densidade de corrente-voltagem, que se

constitui na espectroscopia basica desses sistemas.

A metodologia dessa investigacio baseou-se no desenvolvimento de modelos simples
para o cédlculo autoconsistente dessa redistribuigé,o de carga, como os que vem sendo uti-
lizados na literatura para a analise de dados experimentais [38], [52]. O primeiro passo
numa andlise dessas € a utilizagiio de um “Poisson solver” semicléssico (aproximagéo de
Thomas-Fermi), que néo leva em conta o acimulo de carga no pogo, além de apresentar
uma singularidade sem sentido fisico para a densidade de carga na camada de acumulagéo
que se forma no contato emissor do DDB, como foi levantado por Frensley [53] e Fiig e
Jauho [41]. Por outro lado, uma solugéo totalmente quantica teria de ir além de um calculo
autoconsistente na aproximacio de Hartree [53]. F.iig e Jauho {40] propuseram uma al-
ternativa intermedidria: uma extenséo da aproximacéo de Thomas-Fermi para as partes
de um DDB, que apresentam estados confinados, onde a densidade de carga é modulada
pela densidade de probabilidade calculada através da equagéo Schrédinger, enquanto que

os contatos sdo tratados semiclassicamente.

No nosso trabalho comparamos os resultados obtidos com os dois modelos, além de
estudar dois limites bem distintos: acumulagéo e nfo acumulagéo de carga no pogo pro-
priamente dito. A razdo disso é que o actmulo de carga real -que somente poderia ser
obtido utilizando métodos que vdo além da teoria cinética quéntica [35]- apresenta um
valor intermedidrio a esses dois limites. Portanto, com a auélisé desse dois limites pode-
mos adquirir um melhor conhecimento sobre o efeito desse aciimulo de carga no pogo sobre

o comportamento geral de um DDB.

Um dos primeiros resultados de nosso trabalho refere-se & validade do modelo Fiig e
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Jauho [41], no qual a densidade de carga na camada de acumulagdo nao apresenta mais
uma singularidade na interface contato-barreira, embora continue a mostrar uma descon- -
tinuidade, devido & soma de duas contribui¢des 4 densidade de carga nessa regizo: elétrons
confinados e do continuo abaixo da energia de Fermi [41]. Isso nés também verificamos para
DDBs com espacadores finos (50 A) [Fig. (17.b)]. Essa descontinuidade ¢ drasticamente
reduzida para DDBs com espagadores cada vez mais espessos [Fig (21.b)], que levam a um
progressivo isolamento da camada de acumulagdo em relagiio ao contato emissor, através
do aparecimento de uma barreira (que por vezes denominamos “corcova”) na regiso desse

espagador. Essa barreira tem sua origem exclusivamente na redistribuicio de carga.

- De um modo geral observamos que a formae das caracteristicas de densidade de
corrente-voltagem sdo extremamente sensiveis nfo s6 as aproximacdes utilizadas, bem
como & parametros como a altura das barreiras e temperatura, além da espessura dos

espagadores, cuja influéncia era o objetivo original do trabalho.

A formacéo de uma estrutura de picos nas caracteristicas de densidade de corrente-
voltagem acontece pelo tunelamento ressonante dos elétrons que procedem do emissor
abaixo da energia de Fermi e acima da barreira formada pelo espacador, sendo um canal
3D-2D-3D, e pelo tunelamento regsonante através do acoplamento dos niveis do pogo e da
camada de acumulagdo, gerando um canal de tunelamento 3D-2D-2D-3D para espacadores

maiores que 100 A.

Esses dois caminhos de tunelamento competem entre si e as influéncias sobre
as caracteristicas [-V sé@o fortemente dependentes dos pardmetros do dispositivo e da tem-
peratura. Dois picos devidos a esses caminhos séo claramente resolvidos para um DDB
com espagadores de 300 A e barreiras com z=0.57 [Fig. (48.a)] para T=0K quando con-
sideramos carga no pogo. Essa resolugéo praticamente desaparece para T=77K (resultado

nao incluido neste texto).

Para o mesmo sistema, considerando, no entanto, barreiras mais baixas (2=0.3)
[Fig. (4l.a)], apenas os elétrons do continuo sobre a corcova do espacador, que tunelam

através do estado quase ligado no pogo, determinam a caracteristica de I-V.

Devemos salientar no entanto que a assinatura desses dois caminhos é também forte-
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mente dependente do tratamento do -acimulo de carga no pogo, no entanto, para o dis-
positivo DDB com z=0.57 e espacador de 300 A, notamos as duas assinaturas tanto .pa.ra,
o caso sem carga no poco |[Fig:(45:a)], quanto para a situagiio com carga no pogo [Fig.
(48.a)). '

Seria interessante a partir dos nossos resultados projetar uma amostra, que possa
apresentar um acimulo de carga no pogo suficiente para apresentar uma caracteristica I-V
como da Fig. (48.a).

De um modo geral a presenca de um espagador leva a um deslocamento das voltagems
de pico devido ao efeito de blindagem dos elétrons que se acumulam perto da interface
emissor-barreira. A diminui¢éo das correntes de pico, bem como um efeito de filtragem
(diminuigdo da largura do pico), séo devidos ao aumento da barreira que se forma no

emissor com o aumento da espessura das camadas espagadoras.

Por fim notamos que um canal de tunelamento independente do reservatério de
elétrons & esquerda no contato emissor néo aparece para dispositivos com espagadores
maiores que 50 A. Isto é, em todas as situagdes analisadas, o acoplamento entre um estado
confinado na camada de acumulaciio e um estado quase ligado no poco se dé acima do
minimo de energia do contato emissor. Um corolério dessa concluséo é que néo podemos

falar de um isolamento da camada de acumulacdo para espagadores com espessura até

600 A.
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mente dependente do tratamento do actimulo de carga no pogo, no entanto, para o dis-
positivo DDB com z=0.57 e espacador de 300 A, notamos as duas assinaturas tanto para
o caso sem carga no pogo [Fig.(45.a)], quanto para a situagio com carga no pogo [Fig.
(48.a)]. |

Seria interessante a partir dos nossos resultados projetar uma amostra, que possa
apresentar um actmulo de carga no poco suficiente para apresentar uma caracteristica I-V
como da Fig. (48.a).

De um modo geral a presenca de um espacador leva a um deslocamento das voltagems
de pico devido ao efeito de blindagem dos elétrons que se acumulam perto da interface
emissor-barreira. A diminui¢do das correntes de pico, bem como um efeito de filtragem
(diminuig8o da largura do pico), séo devidos ao aumento da barreira que se forma no

emissor com o aumento da espessura das camadas espagadoras.

Por fim notamos que um canal de tunelamento independente do reservatério de
elétrons & esquerda no contato emissor nédo aparece para dispositivos com espagadores
maiores que 50 A. Isto &, em todas as situagdes analisadas, o acoplamento entre um estado
confinado na camada de acumulagéo e um estado quase ligado no pogo se da acima do
minimo de energia do contato emissor. Um corolario dessa concluséo é que néo podemos
falar de um isolamento da camada de acumulagéo para espdgadores com espessura até
600 A.
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Apéndice I
Equagao de Poisson

Para a determinacao do potencial dos elétrons e impurezas ionizadas redistribuidos ao
longo do dispositivo ®, s6 fazemos uso da equacéo de Poisson, Eq.(3). Como ndo é possivel
obter uma solugéo analitica desta equagéo, utilizamos um célculo numérico, fazendo uso
das diferencas finitas. Para isso é preciso discretizar a Eq.(3) considerando dois casos, o

primeiro se faz para o potencial nos meios materiais:

1 52

®i=3 (¢i+1 +®i-1 — —(Np, - ni)) (A.1)
€z

onde s = comprimento total do dispositivo / niimero de intervalos, ¢; permitividade na

camada z, Np, densidades dos doadores ionizados na camada z, n; densidade eletrdnica,

z refere-se as diferentes camadas que fazem a fungio de contatos (GaAs™), espacadores

(Gads), barreiras (Al,Ga;-;As) e pogo (GaAs).

O segundo caso refere-se a Eq.(3) discretizada nas interfaces:

1
€z + €y

2
P, = (ey‘:’,ﬁ_H + e, ®iq — % (NDZ. + ND” — n:)) (A2)

onde z,y referem-se as camadas que fazem de contatos, espacadores, barreiras e pogo e
que na Eq. (A.2) significam as interfaces contatos-espacadores, espagadores-barreiras e

barreiras-poco.

Para determinar o potencial & na Eq. (A4.1) e Eq. (A.2) precisa-se da densidade
eletronica. Na aproximagéo de Thomas-Fermi e para T = 0 K a densidade eletronica é

dada por:

«\3/2 .
ni= o () (B -e8)* By zed (4.3)



eparaT #0 K, &

IR S AN (By — )" JE A4
PT2w2 \ p2 o 1+ e(Ey—E;)/kT I (A4)

onde m* é a massa efetiva dos elétrons nas diferentes camadas, Ey é a energia de Fermi
para a temperatura dada, k é a constante de Boltzmann e T é a temperatura absoluta. A
integral é feita numéricamente e o limite superior é considerado como duas vezes a energia
de Fermi, devido a que a integral converge nestos intervalos de energia, mais ou menos 0.1

meV,
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“Apéndice II
~ Densidade de Corrente

Considera-se um sistema eletronico com uma voltagem aplicada nos reservatorios que
mantém o.equilibrio térmico inicial e atingindo j& um estado estacionario para a corrente

que flui através dela; Duke [58], define a densidade de corrente através do dispositivo como:

J = (2s "F)alr)iq / dk.d*k| f(E)T(E)( ) (A.5)

onde s é o spin dos portadores de carga, q é carga dos portadores, f(E) é a distribucéo de

Fermi e T(E,) é a probabilidade de transmisséao. Supomos que:

E=E. +E (A.6)
3E 6Ez _ aEZ

Como a corrente € definida como a soma de todas as contribuicdes possiveis, entdo a

densidade de corrente que vai do reservatorio da esquerda para a direita é dada por:

_(—e)(25+1)

Tep = ) [ dB.fe(B)1 - o BNTE) (4.7)

e a densidade de corrente que vai do reservatorio da direita para a esquerda é dada por:

(—e)(2s +1)

JpE = —(2‘;5;?&— dE,[l ~ fE(E)]FD(E)T(E)dzkII ' (AS)
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A densidade de corrente total:

(=€)(26 +1)

I = "G

[am.ism) - 58 + TRy (4.9)

Considera-se Ciue a probabilidade de transmisséo é efetivo ao longo da diregao z, as demais

contribuicdes sao despreziveis, logo T(E)=T(E,), entanto que:

_(—e)2s+1) /‘ f )
T = mn | AETE) [(f(B) — S(B +VIdhy (A.10)
212 .
Se Ey = _;;T-;J,l, entdo d2k|| = 471'%—(1117"; logo finalmente, para s = 1/2, temos que a

densidade de corrente mais conhecida como Equacdo de Esaki-Tsu é:

em*kT 1+ e(EI_Et)/kT
J=— /dE T(E:)In [1 (7 —B: —eV)/ET (A.11)
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Apeéndice III
'Equacao de Schrodinger

Nas interfaces dos materiais que formam a heteroestrutura, a equacéo de Schrodinger
na aproximacao de massa efetiva tém que levar em conta as descontinuidades na massa

efetiva que acontece em cada interface [59]. A equacdo (1) tem a forma geral dada por:

d (1 d¥ 2
7 (%) - mE@-E)w =0 (412)
fazendo a troca de variaveis seguintes:
()= — (4.13)
P ) |
2
q(z) = —5[Ex — Ee(2)] (4.14)

A equacéo de Schrodinger (A.12) nos meios materiais em diferencas finitas e fazendo 2
= ns, onde s é a razado entre o comprimento do dispositivo e o ntimero de intervalos, pode

ser expresado CcOo1mno;

(Prt1 + Pn)¥ns1 = (Prt1 + 2Pn +Pa—1 — 25°2¢n)¥n — (Pn + Pnt1)¥n-z  (A.15)

Entanto que para as interfaces a Eq. (A.12) vém dada por:

(P + Pmt1)Umt1 = Pm-1 +p7, — as’qy — as”qh + 9, + Pm41)¥m — (Pm—1 + Pm)¥m—1
(4.16)
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Uma parte importante neste problema sao as condi¢des de contorno. Seja ¥ g a funcéo
de onda & esquerda do dispositivo e ¥ p a funcéo de onda a direita do dispositivo. A relacéo

entre as fun¢des de onda dentro e fora do dispositivo esta relacionada com:

AVg = BYp +p_1¥_4 (A.].T)

CUp = pn+1\I’ﬂ+1 + DV p (A].S)

Todo o problema se reduz a resolver um sistema de duas equagodes. Por outro lado, as
probabilidades de transmissdo se obtém das matrizes de transferéncias [5), [6], [59], MT&

e Mrp, para as regides semi-infinitas & esquerda e & direita do DDBTR.

Tp=1+p (A.19)

¥y = Mrg + Mrge - (A.20)
U,=r | (A.21)

¥nt1 = MrpT _ (A.22)

onde T é a tramitancia e p a refletancia do DDBTR.
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