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Resumo®

O estudo de impurezas rasas em heteroestruturas, tais como po¢os quanticos e super-
redes, tem sido de continuo interesse nos ultimos anos. Comparacoes bem sucedidas
entre resultados experimentais [e.g. fotoluminescéncia: N. N. Ledentsov et al., Appl.
Phys. A 54, 261 (1992)] e calculos tedricos [L. E. Oliveira and G. D. Mahan, Phys.
Rev. B 47, 2406 (1993)] constituem uma forte motivagio para um estudo tedrico mais
profundo. ’

Apresentamos um calculo variacional das energias de ligacao de doadores rasos em um
poco quantico de GaAs-Gay_,Al,As. As energias e fungdes de onda variacionais associadas
ao estado fundamental (tipo 1s) bem como alguns estados excitados (tipo 23, 2p,,, 2p.,
3s, 3pzy e 3p.) sdo obtidos em funcao da posi¢ao da impureza dentro do pogo.

A densidade de estados de impureza, os elementos de matriz para a transicio intra-
doadores e o espectro de absorgio no infra-vermelho sio calculados para alguns destes
estados e comparados com trabalhos teéricos [ S. Fraizzoli, F. Bassani, and R. Buczko,
Phys. Rev. B 41, 5096 (1990)] e experimentais [N. C. Jarosik et al., Phys. Rev. Lett. 54,
1283 (1985)] anteriores.

*Parte deste trabalho fol aceito para apresentagdo na “Sixth International Conference on Shallow

Level Centers in Semiconductors”, University of California (Berkeley), de 10 a 12 de agosto de 1994,
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Abstract

The study of shallow impurities in semiconductor heterostructures, such as quantum
wells and superlattices, has been of continuous interest over the last years. Successful
comparisons between experimental results [e.g. photoluminescence: N. N. Ledentsov et
al., Appl. Phys. A 54, 261 (1992)] and theoretical calculations [L. E. Oliveira and G. D.
Mahan, Phys. Rev. B 47, 2406 (1993)] constitute a strong motivation for an in-depth
theoretical study.

We present a variational calculation of the binding energies of shallow donors in a
(raAs-AlGaAs quantum well. The energies and variational wave functions associated to
the ground state (ls-like) as well as some excited states (2s, 2p,,, 2p,, 3s, 3p., and
3p.-like) are obtained as functions of the position of the impurity (z;) in the well.

The density of impurity states, intra-donor transition strengths and the infrared ab-
sorption spectra are calculated for some of these excited states and results compared with
previous theoretical [ S. Fraizzoli, F. Bassani, and R. Buczko, Phys. Rev. B 41, 5096
(1990)] and experimental work [N. C. Jarosik et al., Phys. Rev. Lett. 54, 1283 (1985)].
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Capitulo 1

Introducao

Nos ultimos anos, uma das areas de maior destaque na fisica de semicondutores tem
sido o estudo de camadas crescidas por técnicas tals como epitaxia por feixe molecular
(molecular-beam epitaxy ou MBE), deposi¢do por vapor quimico de compostos organo-
metélicos (metal organic chemical vapor deposttion ou MOCVD) e mais recentemente epi-
taxia por feixe quimico (chemical beam epitazy ou CBE). Com essas técnicas, é possivel
crescer sistemas com camadas alternadas de semicondutores diferentes (usualmente re-
feridos como heteroestruturas) ou crescer uma camada de um tnico semicondutor com
diferentes dopagens. Estas estruturas consistem em camadas semicondutoras com geome-
tria de interface, nivel de dopagem, ¢ composicdo quimica definidos em escala atdémica.
Tais sistemas, unidimensionais e com grande periodicidade (50-500 A) ao longo da diregao
de crescimento sao conhecidos como super-redes. Esta é uma 4rea muito interessante, nao
80 por sua importancia tecnolégica evidente, mas também porque oferece a possibilidade
de novos efeitos que nao estdo presentes no bulk.

Entre as super-redes, a de GaAs-Ga;_;Al,As é a mais simples e amplamente estudada.
Estes dois semicondutores tém parametros de rede muito préximos, de modo que interfaces
de alta qualidade podem ser crescidas. O gap de energia do Ga;_,Al;As aumenta com a
concentracao z de aluminio, onde z varia tipicamente entre 10 e 45%, garantindo que o gap
seja direto. Portanto existe uma descontinuidade entre as bandas dos dois materiais na

interface GaAs-Ga;_,Al,As. Como resultado, os elétrons e buracos na camada de GaAs



(Ga,Al)As GaAs (Ga,Al)As

Figura [.1: Perfil das bordas das bandas de um pogo quintico de GaAs-(Ga,Al)As.

encontram-se aproximadarmente em um pogo quantico com interfaces bem definidas. Uma
representagdo esquematica do pogo é apresentada na figura 1.1.

Nosso objetivo é estudar impurezas hidrogendides rasas nestes pocos quanticos, onde a
impureza hidrogendide é aquela que ndo deforma a rede cristalina e que pode ser descrita
como se fosse um 4tomo de hidrogénio, mas com parametros {raio de Bohr, energias, etc.)
diferentes.

O primeiro calculo da energia de ligagao de uma impureza hidrogenéide rasa em um
pogo quantico foi feito por Bastard [1]. Ele investigou a energia de ligagio do estado
fundamental de um doador associado com a primeira sub-banda em funcao da largura do
poco e da posicao da impureza. Uma vez que a descontinuidade das bandas de GaAs e
Gai-zAl:As na interface é muito maior do que a energia de ligagio do doador no GaAs,
Bastard considerou as paredes do pogo como sendo infinitamente altas e escolheu sua
funco de onda variacional baseado nesta preinissa.

Priester et al. [2] mostraram que o uso da aproximacéo da massa efetiva para impu-
rezas rasas € adequado no caso de super-redes e pogos quanticos. Em segnida, Mailhot et
al. [3] e Greene e Bajaj [4] estenderam o trabalho de Bastard para o caso de impurezas

em poc¢os quanticos de GaAs-Gay_,Al.As com barreiras finitas.



Através de um calculo variacional muito similar ao de Bastard [1], Chaudhuri {5} obtém
as energias de ligacdo de impurezas rasas em pogos multiplos e analisa a dependéncia da
energia de ligagao com a altura da barreira. Chen e Zhou [6] calcularam energias de
ligacao de impurezas rasas em pogos quanticos duplos para o estudo de tunelamento.

Tanaka et al. [7] obtém a energia de ligagao do estado fundamental para um doador em
um pogo quantico com barreiras assimétricas, considerando também o caso no qual o ion
positivo do atomo da impureza esta localizado nas vizinhancas da camada de Ga;_, Al As.

O efeito da nao-parabolicidade da banda de conducao nos niveis de energia de um
doador hidrogendide em um poco quantico foi investigado por Chaudhuri e Bajaj [8].
Masselink et al. [9] calcularam a energia de ligagéo do estado fundamental de um aceitador
levando em conta a natureza complexa da estrutura da banda de valéncia.

Efeitos de descontinuidade da massa efetiva para pocgos quanticos com barreiras finitas
foram calculados por Mailthot et al. [3] e Priester et al. [10]. As diferencas encontradas
pelos autores foram pequenas. ’

Oliveira e Falicov [11] introduziram uma fungao dielétrica espacial e rediscutiram
a imi)orté,ncia do calculo das densidades de estado de impurezas. Oliveira e Pérez
Alvarez {12, 13] recalcularam alguns resultados de Bastard [1] e apresentaram resultados
para pogos quanticos com barreiras finitas. Pouco depois, Oliveira e Lopez-Gondar [14,
15] estudaram a fotoluminescéncia associada a impurezas no caso de pogos quanticos de
GaAs-Gaj_ Al As.

As energias de ligagdo de uma impureza hidrogendide em um pogo quantico podem
ser modificadas pela presen¢a de um campo magnético [16, 17], ou pela presenca de um
campo elétrico [18-24]. Impurezas hidrogendides também podem ter suas energias de liga-
¢ao calculadas em estruturas diferentes das do pogo quantico, como por exemplo em fios
quanticos de segao circular [25, 26] e quadrada [27-29]; e também em pontos quanticos [30}.

Experimentalmente, Miller et al. [31,32] fizeram as primeiras observacoes de estruturas
associadas a recombinagbes entre as sub-banda de conducio e a banda de aceitadores neu-
tros no espectro de fotoluminescéncia em pogos miltiplos de GaAs-Ga,_,Al.As crescidos

por epitaxia de feixe molecular. Meynadier et al. [33] também observaram efeitos asso-



clados a aceitadores em medidas de fotoluminescéncia em pogos quanticos nao dopados
de GaAs-Gay— Al As. Shanabrook et al. {34, 35] relatam vérios resuitados experimentais
das propriedades doadoras em pogos quanticos. Chen et al. [36] mostraram resultados de
fotoluminescéncia associados a transi¢bes envolvendo a recombinacao de aceitadores em
tuncao da temperatura.

Estados excitados e transi¢des entre estados excitados podem ser observados experi-
mentalmente por técnicas tais como fotoluminescéncia de excitacao [37-39] e por magne-
toespectroscopia no infra-vermelho longinquo [40]. Yoo et al. {41} através de magnetoes-
pectroscopia observam a energia de transicdo entre o estado fundamental e os primeiros
estados excitados de uma impureza hidrogendide rasa em um pogo quantico na presenca
de campo elétrico e magnético.

Nos ultimos anos o interesse tedrico no calculo das energias de ligagio de estados
excitados e suas respectivas transi¢des fol muito grande. Entre os primeiros trabalhos
que tratam de estados excitados de impureza destacamos Mailhiot et al. (3], Chaudhuri
e Bajaj [8] e Greene e Bajaj [42]. Mais recentemente temos os trabalhos de Fraizzoli et
al. [43] relacionado a doadores e Fraizzoli e Pasquarello [44] relacionado a aceitadores.
Efeitos de compensacdo foram tratados por Emmel et al. [45,46]. Latgé et al. [29]
calcularam os elementos de matriz de transi¢éo entre o estado fundamental e os primeiros
estados excitados de um fio quantico.

Nos proximos capitulos apresentamos os conceitos béasicos para o atomo de hidrogénio
que nos serdo uteis no estudo dos limites da impureza quando a largura do poco é
tal (muito grande ou muito pequena) que fisicamente no temos mais o confinamento
quantico. Também ¢é apresentada a teoria utilizada no célculo variacional para obter a
energia de ligagio do estado fundamental tipo ls e os primeiros estados excitados 2s,
2pzs 2ps, 38, 3pr € 3p, de uma impureza hidrogendide rasa. A partir dai a densidade
de estados ¢ calculada para alguns estados assim como o coeficiente de absorcio entre o
estado fundamental 1s e os estados excitados 2p,, e 3p,,.

Uma das motivagées que nos leva a fazer este clculo é podermos obter a curva de

absor¢ao no infravermelho longinquo, que é um resultado que pode ser comparado com



medidas experimentais. No nosso caso, comparamos os resultados com os obtidos por
Jarosik et al. [40]. Nossos resultados também foram comparados com outros trabalhos
tedricos, onde se utilizam fungoes de onda bem mais complicadas, como no trabalho de
Fraizzoli [43] et al., onde a funcio envelope usada é uma soma de Gaussianas. Ape-
sar de nossas funcodes envelopes serem mais simples, resultados muito semelhantes foram
alcancados.

Esta tese estd organizada na seguinte forma: no capitulo 2 apresentaremos os conceitos
e a teoria basica do atomo de hidrogénio e a impureza no bulk, no capitulo 3 descrevemos
a teoria para a impureza no po¢o, no capitulo 4 os nossos resultados sdo apresentados e

discutidos e fazemos nossas conclusées no capitulo 5.



Capitulo 2

Conceitos e Teoria Basica

2.1 Do Atomo de Hidrogénio & Impureza Hidro-
gendide

Esta secao tem por objetivo servir como referéncia para os resultados obtidos no calculo
da energia de ligacao de impurezas hidrogenodides rasas no pogo quantico, uma vez que
os limites hidrogendides devem ser alcangados, respeitadas as devidas escalas, quando a

largura do poco tende a infinito ou a zero.

2.1.1 Atomo de Hidrogénio

O atomo de um elétron é o sistema ligado (bound system) mais simples que ocorre
na natureza. Os cdlculos feitos para o atomo de hidrogénio sdo bascados no fato que
o sistema em estudo é composto por duas particulas (um elétron e um préton) cuja
energia de atracao mutua é inversamente proporcional i distincia entre elas. Existem
varios sistemas que preenchem estas condigtes: deutério, tritio, mion, etc. H4 outros
sistemas que em primeira aproximacao também podem ser descritos desta maneira, como
por exemplo doadores, aceitadores e éxcitons. Portanto os resultados obtidos para o
atomo de hidrogénio séo diretamente aplicaveis a estes exemplos. O que precisamos fazer

é trocar as constantes introduzidas nestas equagdes (massas e constantes dielétricas). A



funcio de onda associada aos estados estacionarios e suas energias correspondentes serao
obtidas substituindo o raio de Bohr e a energia por novos valores, que fornecem a ordem de
magnitude da extensdo espacial da funcao de onda e da energia de ligacao destes sistemas.

O hamiltoniano do atomo de hidrogénio é dado por
SAVER AL
2u* or

(2.1)

onde Z é a carga do nucleo e p* é a massa reduzida do elétron e do préton. Uma vez que
a massa do proton é muito mais pesada do que a do elétron, podemos considerar u* como
sendo aproximadamente a massa do elétron livre mag.

As funcoes de onda, solugdes desse hamiltoniano, estao dadas na tabela 2.1. E im-
portante salientar que essas fungoes, multiplicadas pelas fungoes do poco, sao as fungoes

tentativa que usaremos no método variacional descrito na secao 3.1.

Autofuncdes do Atomo de.Hidrogénio

Numeros Quanticos

n | my Autofungoes
1 0 0 wwo — \/1_3 e~/
T ﬂlo
2 0 0 Popp == e (2 — %) g~"/2a0

2 1 0 Po10 = 4mre‘r/2“° cos

9 1 +1 WPo1e1 = : Img re /200 gip § etd

3 0 0 W30 = ﬁ (27 — 18 L + 25;) e7"/3%0
31 0 ¢31o=§1—%r(6—é)%?;—0 cos §

3 1 +1 Pa14y = 81\%_% r(6—LZ)e~7/3% sinfd e*4

Tabela 2.1: Funcées de onda do atomo de hidrogénio.

A figura 2.1 mostra as fungtes de onda do atomo de hidrogénio, também chamadas

orbitais atomicos, que nos fornecem uma idéia espacial do comportamento das fungoes



Figura 2.1: Esquematizacao das funcoes de onda (orbitais) do dtomo de hidrogénio.



de onda do elétron. Essa nogdo é importante porque ajudara a visualizar o que acontece
com as funcoes de onda hidrogendides quando temos um confinamento quantico em uma
dada direcao.

A energia E, do dtomo de hidrogénio é dada pela expressao

moZtet
E,=————, 2.2
2h°n2e2 (2.2)
ou em termos da energia do estado fundamental, também chamada de Rydberg,
g, = (2.3)
n
onde R;=13.6 €V. O raio da primeira orbita, raio de Bohr, é dado por
hZ
Gy = 602- (2.4)
mgpe

2.1.2 Impureza Hidrogendide

Impurezas que contribuem para a densidade de portadores de um semicondutor sao
chamadas doadores se fornecerem elétrons adicionais a banda de conducao, e sdo chama-
das aceitadores, se capturarem elétrons adicionais da banda de valéncia. Doadores sao
atomos ou complexo de atomos que tém uma valéncia quimica maior do que a dos atomos
que formam o material puro (hospedeiro), enquanto que aceitadores tém uma valéncia
quimica mais baixa. No caso de semicondutores compostos, os atomos de impureza po-
dem agir tanto como doadores ou como aceitadores, dependendo de qual &tomo hospedeiro
a impureza substituir.

Iremos considerar aqui apenas o caso de impurezas substitucionais, ou seja, impu-
rezas que ocupam o lugar que normalmente o atomo do material hospedeiro ocuparia.
Por exemplo, consideremos o caso de impurezas substitucionais do grupo V da tabela
periddica. Tomemos um cristal puro de germéanio e substituimos ocasionalmente um
atomo de germanio pelo seu vizinho a direita da tabela periddica, ou seja, um &tomo de
arsénio. O jon de germanio tem carga 4e e contribui com 4 elétrons para a banda de
valéncia, enquanto que o ion de arsénio tem carga 5e e contribui com 5 elétrons para a

banda de valéncia. Se, em primeira aproximacéo, ignorarmos a diferenca entre as massas

9



nucleares do arsénio e germanio, podemos representar a substitui¢io de um atomo de
germanio de uma maneira muito menos drastica, na qual o atomo de germanio nao é
removido, mas apenas uma carga positiva adicional é colocada ao seu redor. A figura 2.2

mostra a representacao esquematica de uma impureza hidrogendide.

Ge

Figura 2.2: (a) Representacio esquemética de um doador raso substitucional, no caso um
atomo de arsénio (valéncia 5) em um cristal de germéanio (valéncia 4). (b) O 4tomo de
arsénio (As) pode ser representado como um atomo de germénio mais uma carga positiva
adicional. (c) Na aproximacao semicldssica, onde o semicondutor é tratado como um meio
homogéneo, a impureza (arsénio) é tratada como um ponto de carga fixa +e, com um

elétron —e adicional.

Este é o modelo geral para um semicondutor dopado com uma impureza doadora.
Distribuidos aleatoriamente através do cristal puro, estio N, centros de carga +e e, con-
seqiientemente o mesmo nimero de elétrons adicionais. Como esperado, cada centro de
carga +e pbde atrair um elétron adicional de carga —e. Se a impureza nio estivesse situ-
ada no meio semicondutor, mas no espago livre, a energia de ligacio deste elétron seria a
energia do primeiro potencial de ionizagao (9.81 eV no caso do arsénico [47]). Contudo,
e este € um ponto crucial na teoria dos semicondutores, uma vez que a impureza est3

no meio semicondutor, a energia de ligagao do elétron é enormemente reduzida (para

10



0.013 eV no caso do arsénico [47]). Isso acontece por duas razdes: uma delas é que o
potencial da impureza é reduzido pela constante dielétrica estatica ¢ do semicondutor.
A constante dielétrica € bem alta (¢ ~ 16 para o germanio), sendo tipicamente cerca
de 10 a 20, mas podendo chegar em alguns casos a mais de 100. Constantes dielétricas
altas sdo conseqiiéncia de pequenos gaps de energia. Se ndo houvesse gap, o cristal se-
ria umn metal, ao invés de um semicondutor e a constante dielétrica seria infinita. Em
segundo lugar, um elétron em um meio semicondutor nao pode ser descrito através da
relagdo energia-momento do espago livre, mas pela relacdo semi-classica E(k) = E.(k),
onde h k é o momento eletronico do cristal e E.(k) é a relagéo energia-momento da banda
de conducao, isto é, os elétrons adicionais introduzidos pela impureza devem ser pensados
como estando na superposicaoc dos niveis da banda de conducao do bulk. O elétron pode
minimizar sua energia usando apenas os niveis proximos ao fundo da banda de condugao.
Se o minimo da banda de conducao esta no ponto de simetria ciibica, o elétron entao tera
um comportamento muito proximo ao do elétron li‘vre, mas com uma massa efetiva m*,
a0 invés da massa do elétron livre. Em geral essa massa serd menor do que a do elétron
livre, frequentemente por um fator de 0.1 ou menor.

Portanto, podemos representar um elétron na presenca de uma impureza doadora de
carga ¢ em um meio semicondutor como uma particula de massa m*, movendo-se no
espaco livre na presenca de um centro atrativo de carga —e*/e. Esse é precisamente o
problema do atomo de hidrogénio, que tratamos na se¢ao anterior, exceto que a constante
dielétrica do vacuo ¢ deve ser substituida pela constante do semicondutor € e a massa
do elétron livre myg, pela massa efetiva m*, Portanto o raio da primeira érbita de Bohr
(equagdo 2.4) torna-se

Mot

aa = g, (25)

m*eg

e a energia de liga¢do do estado fundamental (equagio 2.2) torna-se

* 2
=" (6—0) Ro. (26)

Mo \ €

onde Ry é chamado de Rydberg efetivo e af raio de Bohr efetivo.

11



Note que, para um semicondutor, a constante dielétrica € é grande, o que de acordo
com a equacao (2.5) aumenta o raio de Bohr. Uma impureza doadora hidrogenédide é
portanto muito similar a um atomo de hidrogénio com raio grande, cujas funcoes de onda
estao espalhadas por distancias muito maiores do que o comprimento da célula unitaria,
e portanto tem uma energia de ligacao menor.

Para o GaAs, com massa efetiva na banda de condugio m* = 0.0665m, e € = 12.58,
o raio af é de 100 A. O Rydberg efetivo é dado por R% = 5.72 meV, que é o nivel doador
de GaAs no bulk. Para o aceitador temos que m* ~ 0.30mg, para a banda de buracos
pesados, o raio de Bohr é 22 A e a energia de ligacio do aceitador é de 26 meV.

A impureza é dita rasa pois a energia do nivel doador {aceitador) assim obtido é muito

menor que a energia do gap proibido E., (vide figura 2.3).

Ec

Ed/

Ea

Ev

Figura 2.3: Esquematizacio das bandas de valéncia, condugio e niveis rasos de impureza.

Todos os resultados apresentados nesta tese utilizam unidades atomicas reduzidas.
A unidade de comprimento corresponde ao raio de Bohr efetivo e a unidade de energia
corresponde ao Rydberg efetivo.

A vantagem da utilizacio de unidades reduzidas é que utilizando estas unidades,

mantém-se as grandezas na ordem de unidade, além de permitir comparaces diretas
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com os limites hidrogenoides apresentados nesta segao.

E importante salientar que neste modelo hidrogendide o 4tomo de impureza conside-
rado nao tem nenhuma relevancia. Para satisfazer este modelo, o atomo da impureza tem
que ser do tipo substitucional e acrescentar um elétron a banda de condugao ou um buraco
4 banda de valéncia. Como se pode notar pelas equacoes (2.5) e {2.6), os parametros que

definem a energia de ligacio sdo os do material hospedeiro.

2.1.3 Impureza na Interface

Um doador hidrogenéide localizado na superficie de um semicondutor tera proprieda-
des consideravelmente diferentes daquelas de um doador localizado no bulk. Consideremos

um doador localizado na superficie de um semicondutor com um potencial V' dado por

+oo 2z <0
V(r)= , (2.7)
—-= z>0 :

£r

De acordo com Levine [48], a solugio para este problema tem as seguintes conseqiiéncias:

e Todas as fungdes de onda esfericamente simétricas s sdo proibidas para doadores na

superficie.

o O estado fundamental de um doador é formado a partir de um 1ébulo da funcao de

onda 2p.

Portanto a energia de uma impureza doadora localizada na interface de um meio semi-

infinito é dada por

___ 1% -
En——m—, n--l,2,3,... (28)

Em nosso problema, quando a impureza est4 localizada em uma das interfaces e a largura
do pogo tende a infinito, como a barreira de potencial € alta, entdo em primeira aproxima-
¢ao podemos pensar que a fungao do elétron vai a zero nas interfaces e podemos utilizar
os resultados da impureza localizada na interface de um meio semi-infinito como limites

esperados dos nossos resultados.
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Capitulo 3

Teoria da Impureza no Poco

Quantico

3.1 Energia de Ligacao

3.1.1 Estado Fundamental

A maioria dos calculos feitos até hoje assumem a aproximacio da massa efetiva no
pogo quantico como sendo valida. O requisito bésico para a validade da aproximacio da
massa efetiva € que o potencial aplicado varie suavemente no espago. Isso certamente
nao é verdade nas interfaces entre os dois semicondutores, onde o potencial pode mudar
centenas de meV em poucas camadas atdmicas. Contudo, o potencial da impureza varia
suavemente tanto dentro do pogo como na regidgo das barreiras. Portanto fungoes de onda
usando massa efetiva podem ser escritas para o elétron dentro dos dois semicondutores e
unidas na interface por condi¢bes de contorno apropriadas.

Em todos os calculos de doadores em pogos quénticos, assume-se que as funcdes de
onda devem ser continuas na interface. A outra condi¢do de contorno é obtida exigindo-se
que a derivada ou a derivada dividida pela massa efetiva seja continua na interface.

Usando a aproximagdo da massa efetiva, o hamiltoniano de um doador hidrogenédide

14



em um poc¢o quantico é dado por:
52v2 2

e
H=— —
Y oy

V() (3.1)

onde a barreira de potencial V(z) representa o potencial do po¢o quadrado finito de

altura V; e largura L:

0 ,lzl< L/2
V(z) = el < L/ (3.2)
Vi 2zl > Lj2.

A posicao da impureza é dada por z; com respeito a origem do sistema de coordena-
das z = 0, escolhido no centro do pogo. A distancia do portador (elétron ou buraco) até
a impureza é dada por r = /p? + (2 — )2, com p = /22 + y% e m* é a massa efetiva.

O hamiltoniano (3.1) é essencialinente o do atomo de hidrogénio dado pela equa-
¢ao (2.1), com o potencial dependente da posicio da impureza z; e um pogo de potencial.

Assumiremos que a descontinuidade do gap do. GaAs-Ga;_,Al;As [49, 50] esté dis-
tribuida cerca de 40% na banda de valéncia e cerca de 60% na banda de conducio, com
uma diferenca total, AF,, entre GaAs e Gaj_,Al,As dada como funcao da concentracio z

de Al. Para uma concentracio z < 0.45 [51], temos:
AE (V) = 1.247z. (3.3)

Varios autores tém tratado a massa efetiva do elétron e a constante dielétrica de
maneiras diferentes. Por exemplo, Mailhot et al. [3] assumiram valores do GaAs para
essas duas varidvels dentro do pogo e valores linearmente interpolados entre o GaAs e o
AlAs para o Ga;_ Al;As. Greene and Bajaj [4] tomaram valores do GaAs tanto para o
Pogo como para as barreiras e em outros trabalhos usaram diferentes massas efetivas para
as duas regides. A energia de ligagdo nao é muito sensivel a que escolha é feita, exceto
para pocos muito finos (L < 25A). Embora a massa efetiva m* e a constante dielétrica e
variem na {ronteira entre os dois materiais GaAs e GajyAl;As assumiremos, como Bajaj]
e Greene [4], valores do GaAs para m* e € iguais para todas as regides da heteroestrutura.
Isso é uma aproximagao bastante razoavel, ja que as massas e constantes dielétricas dos

dois materiais nao sac muito diferentes.
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Os trabalhos tedricos mencionados até agora tém seguido o mesmo modelo variacional
geral para resolver o problema do doador raso. A func¢ao de onda envelope é escrita na

forma:

P(r) = I(p, 2,2, A f (=), (3.4)

onde f(z) é a solugao do estado fundamental para um elétron com massa efetiva m*
movendo-se em um potencial unidimensional V, (pogo quadrado finito), ou seja, a solucao
do hamiltoniano (3.1) sem o potencial da impureza. A funcdo variacional I'(p, z, z;, A)
assume diferentes formas segundo varios autores, mas em todos os casos ela é definida
como sendo uma funcao esfericamente simétrica das coordenadas relativas entre o elétron
e o atomo de impureza. Por conveniéncia, vamos nos referir ao estado fundamental e aos
estados excitados de uma impureza hidrogendide rasa pelos seus limites hidrogendides.

Segundo o célculo variacional de Bastard [1] a fungdo tentativa pode ser uma funcio
hidrogenéide tipo 1s com parametro variacional A;, e é razoavel supor que esta funcéo
represente apropriadamente os estados reais de impurezas rasas no pog¢o quantico de
GaAs-Ga;_ Al As.

Seguindo-se o calculo variacional de Bastard [1], a funcdo tentativa para o estado tipo

1s é escrita na forma:

6.la:l(z+L/2) , z < L/2
Pis(r) = Pis(py 2,21, Ais) ¢ @ cos(kpz) , ~L/2 <z < L/2, (3.5)
e k=12 2 > L[2

onde Ay, ¢ 0 parametro variacional e

k= \/2m*(V; — Eo)/h, | (3.6)
by = /2m* Eofh, (3.7)
a =1/ cos(k; L/2), (3.8)
T1s(ps 2, 2y Ms) = exp {=[p? + (2 — 2)*]/%/ A}, (3.9)
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Ey = Eo(Vy, L) é a energia de ligagdo do estado fundamental do hamiltoniano (3.1) sem o
termo do potencial de impureza, ou seja, g é a energia de ligacio do estado fundamental
do pogo quadrado finito. Para calcularmos £y, devemos resolver numericamente a equacao

transcendental,

* I/ZL
1/% — 1 =tan [(zm+)] . (3.10)

Para encontrarmos o melhor valor para a energia de ligacdo, o parametro variacio-
nal Ay, em T'(p, z, z;, A1,) varia de forma a minimizar a energia total (o que maximiza a
energia de ligacao).

A energia do estado fundamental,

(Y15 | H | ¥15)
(rtybls |¢13) ’

é entao minimizada em relagao a Ay,. Todas as integrais sdo feitas analiticamente e apenas

c1s{ L. 5) = (3.11)

a minimizacao requer calculo numérico. A energia de ligacao da impureza é entdo dada

por
Els(La zi) = Eo"Els(L,Zi), (312)

onde o primeiro termo corresponde a energia de um elétron no fundo da banda de

condugao.

3.1.2 Estados Excitados

Para o estado excitado tipo 2s, um calculo semelhante ao da subsecio 3.1.1 foi feito.
Como para o estado tipo Is, a funcdo tentativa é dada por
LD < Lo
Vos(r) = Doslpy 2,20, Azs) § o cos(kq 2) ~L/2<2,< L/2, (3.13)

e~B(z=Li2) 2 > L/2
onde Ay, e Bz, sdo parametros variacionais. A fungdo tentativa hidrogenéide tipo 2s usada
é
Tas(py 2,2 das) = (1 = Bos /02 + (2 — 2:)?) exp {—{p* + (z — 2)%]"/%/ Do, ). (3.14)
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Para determinar f;,, procedemos como no trabalho de Chaudhuri e Bajaj {8], exigindo

que T'15(p, 2, 27, A1s) € Tag(p, 2, 21y Ags) formem um conjunto de fungoes ortogonais

(Trs(p, 2,20, Ms) | Tas(py 2, 25y Aas)) = 0, (3.15)

portanto Hy, € dado por

1 1yv1
By = (’\ls + X-2_s) 3 (3.16)

A energia de ligagao

(s | H | ths5)
(1.1‘)23 ‘ ¢23> ’

¢ entdo minimizada em relagdo a Ay,. A energia de ligagio do primeiro estado excitado

e2s(L, 2z;) = (3.17)

da impureza é dada por
Eoo(L, 2) = Eo — €25( L, z3). (3.18)

Do mesmo modo que para o estado fundamental tipo ls e para o primeiro estado
excitado tipo 2s, a energia de ligacio dos outros estados excitados sio calculadas. As

funcgoes envelope sao tipo hidrogendides e dadas abaixo:

Tz exp{-lp*+(z - =72/}, (3.19)
Lao= (1= Ba/it + (s = 202 exp {=[o" + (= = )7/ Aas}, (3.20)
Top, = peos gexp {—[p" + (z — z)]"*/ Mgy, }, (3.21)
Do, = (2= z)exp {=[0% + (z = 21/ Aoy}, (3.22)
I3y = (3—6ﬁas P2+(z_zi)2+20‘§s[l’2+(z"zi)2])

< exp {—[p* + (z — 2)%1"/*/ A}, (3.23)

Tope = (2= B[P+ (2 = 20 ) peos dexp {10 + (= = )71V s}, (3.26)
Lo, = (2= Bunt/2 = (6= 27 (= = @) exp (=16 + (= = 502 sy, ). (3:25)

Os pardmetros variacionais dos estados excitados sio calculados exigindo-se que as

fungdes envelope sejam ortogonais entre si. Portanto, os resultados abaixo sio obtidos:

4)\13625) [—401323 L8 328 8]
/\23 )‘%3 A23 /\‘23 A13 )‘13 ’

a3, = (3 Bs — Aaz + Az — (3.26)
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B3 ==+ e (3.27)

Bap, = (’\21% + /\jm) %, (3.28)

B30, = (;1 + A;,) -g (3.29)
onde

o= (i sh).

Ats = ( /\113 4 %) . (3.31)

A energia de ligacdo de cada estado é minimizada apenas em relagio ao seu préprio
parametro variacional. Quando a energia de ligacio depender de outros parametros vari-

aclonais, esses devem ser encontrados primeiro.
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3.2 Densidade de Estados

A densidade de niveis de energia disponiveis para uma dada energia F em trés di-

mensoes ¢ dada pela expressao [47]

ds 1
9(E) = [S(E) B VER) (3.32)

onde §{F) é uma superficie de energia constante .

Em duas dimensdes, nao terfamos mais uma integral de superficie, mas sim uma
integral de linha. Para o confinamento em apenas uma dimenséo, a integragido na equa-
<40 (3.32) nao existe mais.

Se o pogo quantico ndo é muito estreito, pode-se tratar a posigio da impureza z; como
uma variavel aleatoria continua e uma vez que a dopagem seja aleatéria (nao intencional),

podemos definir uma densidade de estados por unidade de energia de ligagao, ¢( E;), como:
9(E;) = (2/L)|dE:/dz ", (3.33)
e com

E;=E(L z), z >0 (3.34)

20



3.3 Absorcgio Optica

Aqui trataremos do coeficiente de absor¢ao dptica devido a transicoes entre estados
de impureza (intra-impureza), que corresponde ao infravermelho longinquo.

Assumiremos que os nossos doadores sao suficientemente bem separados e que eles
ndo interagem entre si. Também assumiremos que os experimentos serao feitos a tem-
peraturas muito baixas, de modo que todos os doadores estejam no estado fundamental.
Escolhemos nosso sistema de coordenadas de modo que o eixo z esteja ao longo da direcéo
de crescimento da heteroestrutura e que a luz esteja polarizada na direcdo z com uma
intensidade fp. A probabilidade para uma transicao de um dipolo elétrico por unidade de
tempo de um estado inicial 7 para um estado final f é dada pela regra de ouro de Fermi:

4m2e?h?

Wi_
== mEfc

—sLol(f | Ve [ )[*8(Eif — tw), (3.35)

onde w € a freqiiéncia angular da luz incidente e E;; € a diferenca de energia entre o estado
inicial e o estado final £y = (E; — Ey). Na teoria da aproximacao da massa efetiva, m*
€ a massa efetiva do elétron doador.

Se multiplicarmos esta expressido por E;; e somarmos sobre todos os estados finais,
obteremos a taxa de energia perdida pelo campo causada pela absor¢ao quando um elétron
doador ¢ excitado de um estado inicial ¢ para qualquer outro estado final f. Entao, se
multiplicarmos a expressao resultante por p;, que é a probabilidade do elétron doador estar
inicialmente no estado inicial 7, e somarmos sobre todos os estados iniciais, obteremos a

seguinte expressao para a poténcia absorvida a partir da radiacio incidente:

47r e?] E;
P(w) = =2 3 (£ IV {i) pib(5E =~ w). (3.36)
if
Kohn [52] mostrou que de acordo com a teoria da aproximacio da massa efetiva:
12 *ZEf
(V]2 = [(Flzii)l". (3.37)

Substituindo-se a equagao acima na equacao (3.36), temos a seguinte expressio:

P(w) = wIGZI flz]i)’p: (E?;f —w). (3.38)
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No bulk a soma em ¢ se reduz a um unico termo, uma vez que as energias de todos os
doadores é a mesma. Contudo, para um pogo quéantico, a energia do estado fundamental
de um doador depende de sua localizacdo dentro do po¢o. A soma sobre 7 é na verdade a
soina sobre todas as possives posi¢oes da impureza no pocgo.

Como estamos interessados na forma do coeficiente de absorcéo, ao invés de seu valor

absoluto, vamos definir uma fun¢io /{w) como se segue:

1) =w DI 1o 1) Fps (5~ o). (3.39)
if

I{w) é usualmente chamado de forma da linha de absorcao (absorption line shape)
porque contém a maior parte da dependéncia do espectro de poténcias dada pela equa-
cao (3.38). A energia dos doadores é dependente apenas da coordenada z;. A proba-
bilidade p; neste caso, torna-se a distribui¢io de densidade de doadores por unidade de
comprimento, P(z;).

Como foi dito anteriormente, a energia de transicdo £,y é uma funcao da posigio
da impureza z;. Podemos formalmente inverter a relagido para obter z; em funcio da

frequéncia angular w;y = E;¢/h. Isso nos permite fazer a integracio e obter:
w)y=wY [~ dal(f|2]i)P(z:)8(wis ~ w). (3.40)
f —00

Considerando-se uma distribuicio Gaussiana para as impurezas centrada em z = 0

1 22
P(z) = -7 XP (—202). (3.41)

Dada a distribui¢do de impurezas dentro do pogo, o coeficiente de absorcio pode
ser calculado para diferentes polariza¢des. Para calcular a forma da linha de absor¢io,

substituimos a func¢éo é(w;y — w) por uma lorentziana [43]

1
(wif —w)? +n?’

Owip —w) = (3.42)

onde

= 0.35 meV, _ (3.43)
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. (3.44)

Como as impurezas estao localizadas apenas dentro do pogo, temos:
L/2 g
[(w) = ‘2w2/0 dail{ f & 162 P(2)6(wis — w). (3.45)
f

Devido a simetria cilindrica do problema, o estado fundamental é um estado com
mormnento angular zero projetado ao longo da diregdao z (m = 0). Os elementos de matriz
do operador = sao nulos para todos os estados, exceto aqueles para os quais m = £1.

Portanto vamos calcular f(w) do estado inictal 1s para o estado final 2p. e também

para o estado 3p,. Temos assim:

Hw) = H{w)ts—2p. + H{w)1s—3.- (3.46)
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Capitulo 4

Resultados e Discussao

As energias dos estados tipo ns, np., e np, que sdo degeneradas no bulk, tém sua
degenerescéncia levantada pela barreira de potencial do pogo quantico. Essencialmente, a
diferenca nas energias de igagao entre estes estados sera governada pela deformacgao das
fungoes de onda causada pela barreira de potencia,i. Nesta secao, os resultados obtidos
para a energia de ligacao do estado fundamental 1s e dos estados excitados 2s, 2p, ,, 2p.,
3s, 3p; e 3p, em fungao da largura do poco ¢ em funcdo da posicio da impureza sdo
apresentados.

Mostraremos também as densidades de estado de impureza para alguns estados, e a
forma da linha de absor¢do para algumas transi¢des, comparando com resultados tedricos
e experimentais.

Os calculos apresentados nas segdes seguintes foram feitos para uma concentracao de

Al de 30%, que corresponde a uma altura de barreira de 224 meV.
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4.1 Os Estados Tipo s

As funcoes de onda dos estados tipo s no bulk tém simetria esférica. Quando temos
um confinamento na direcao z, o formato dessas fung¢oes de onda se modifica, mantendo
apenas uma simetria cilindrica. A figura 4.1 mostra como a funcao de onda do estado

tipo 1s se modifica a medida que a impureza se desloca do centro do poco & interface.

Figura 4.1: O quadrado da fungio de onda do estado fundamental tipo 1s em funcéo de z,
com x = y = 0 em um pogo de laj para varias posi¢oes da impureza. O circulo negro

indica a posi¢ao do niicleo da impureza.

As figuras 4.2a, 4.3a e 4.4a mostram as variacdes das energias de ligacio E,, dos
estados 1s, 2s e 3s, respectivamente em funcao da largura do pogo L para a impureza
localizada no centro do poco (z; = 0) e para a impureza localizada na borda do pogo
(zi = £1/2). A energia de ligagdo nestas trés figuras apresenta um maximo, cuja razao €
simples: a medida que a largura do pogo diminui, a funcéo de onda torna-se cada vez mais
confinada no pogo de GaAs, causando uma maior localizacio do elétron. Contudo, abaixo
de um certo valor de largura de pogo, que depende da altura da barreira, a funcio de onda
do doador cada vez mais penetra na barreira de Ga;_.Al;As. Quando a largura do poco
tende a zero, a fungdo de onda do doador est4 inteiramente no Ga; Al As, o que faz com
que o valor da energia de ligacio seja a do bulk de Gay_; Al As. Lembramos, no entanto,

que devido ao fato de estarmos considerando massas efetiva iguais na barreira e no pogo,

25



obtemos na verdade a energia de ligacdo do GaAs bulk, que é R3/n? . Para a largura do
poco tendendo a infinito e a impureza na borda, para barreiras altas, novamente temos
que alcancar limites conhecidos, ou seja, valores de energia de ligacio de um doador
hidrogendide em um meio semi-infinito (vide subsecao 2.1.3). Portanto, se a largura
do pogo € muito grande ou muito pequena, caimos em limites esperados, ou seja, nao
temos mais um poco e sim o bulk novamente. Tanto para a impureza localizada na borda
do pogo quanto para a impureza localizada no centro do pogo os limites esperados sio
conhecidos (vide secao 2.1). Em comparagido, para o caso de uma barreira de potencial
infinita, a funcao de onda nao penetra no Ga;_,Al;As e o valor da energia de ligacio
aumenta monotomicamente quando a largura do pogo tende a zero até atingir o limite
bidimensional, que no caso do estado fundamental tipo 1s é de 4R}, como foi demonstrado
por Bastard [1].

As figuras 4.2b, 4.3b e 4.4b ilustram a energia de ligacdo em fungio da posigao da
impureza para varias larguras de pogco. O caleulo da energia de ligacdo para o estado
fundamental tipo 1s foi obtido para a impureza tanto no centro como na borda do pogo [3,
53]. A energia de ligacio tem seu valor maximo se a impureza est4 localizada no centro
do pogo e atinge seu menor valor nas bordas do po¢o. Portanto a energia de ligagio de
um doador em um pogo depende de sua localizagio, o que evidentemente nao ocorre no
doador no bulk GaAs. Passamos a ter no pogo uma banda de energia de ligacio (“banda

de impureza”), que tem uma densidade de estados a ela associada.
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Estado tipo 1s

Figura 4.2: Energia de ligagéo do estado fundamental tipo 1s de um doador (a) em funcao
da largura do poco para a impureza situada no centro do pogo (curva cheia) e na borda
do pogo (curva tracejada); (b) em fungdo da posicio da impureza para varias larguras de

pogo.
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Estado tipo 2s
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Figura 4.3: Energia de ligacio do estado tipo 2s de um doador (a) em fungao da largura
do pogo para a impureza situada no centro do pogo (curva cheia) e na borda do pogo

(curva tracejada); (b) em fungao da posi¢io da impureza para varias larguras de pogo.
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Estado tipo 3s
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Figura 4.4: Energia de ligacdo do estado tipo 3s de um doador (a) em funcio da largura
do pogo para a impureza situada no centro do pogo (curva cheia) e na borda do pogo

(curva tracejada); (b) em fungio da posi¢io da impureza para vérias larguras de poco.
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4.2 Os Estados Tipo p,,

Devido ao fato dos orbitais tipo p., estarem distribuidos ao longo do eixo = e ¥y, eles
nio sho modificados muito fortemente pela barreira de potencial, uma vez que a dire-
cao de confinamento estd em z. Portanto a energia de ligagao nao varia muito com a
largura do pog¢o, € nem com a posicao da impureza, uma vez que estes orbitais sao os
(ue menos sofrem mudancas devido a barreira. As figuras 4.5a e 4.6a mostram a energia
de ligagdo em fungao da largura do poco e as figuras 4.5b e 4.6b mostram a energia de
ligacao em funcdo da posicao da impureza z;, para os estados excitados tipo 2p, e 3p,
respectivamente.

Outro fato digno de nota ¢é que a energia de ligacao da impureza localizada na borda
do pogo e a energia de ligagao localizada no centro do pogo se separam rapidamente uma

da outra.
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Figura 4.5: Energia de ligagdo do estado tipo 2p,, de um doador (a) em fungio da
largura do pogo para a impureza situada no centro do pogo (curva cheia) e na borda do
pogo (curva tracejada); (b) em fungdo da posigao da impureza para varias larguras de

pocgo.
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Figura 4.6: Energia de ligagdo do estado tipo 3p;, de um doador (a) em funcio da
largura do pogo para a impureza situada no centro do poco (curva cheia) e na borda do
pogo {curva tracejada); (b) em funcdo da posigio da impureza para varias larguras de

pogo.
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4.3 Os Estados Tipo p,

O comportamento dos estados tipo p, é bem diferente dos demais. Uma das razoes é
sem divida nenhuma que o confinamento ocorre na diregao z, que é a diregio ao longo da
qual o orbital p, se encontra (vide figura 2.1). Como j& discutimos no inicio do capitulo,
a variagao na energia de ligagao vai depender de como a fungao de onda é modificada pela
presenca da barreira de potencial.

Uma das caracteristicas dos estados tipo p, é que sé vamos ter estados ligados a partir
de determinada largura de pogo. Para o estado tipo 2p,, comecamos a ter estados ligados
para uma largura de poco L = 1.6af para a impureza localizada na borda do poco, e
I, = 6.5a para a impureza localizada no centro do pogo. Ja para o estado excitado
tipo 3p. os valores de largura de poco a partir dos quais comecamos a ter energia de
ligagao positiva sao ainda mais altos: L = 4.6a} para a impureza localizada na borda do
poco e L = 10.4af para a impureza localizada no centro. As figuras 4.7a e 4.8a mostram
este comportamento,

A energia de ligagdo para a impureza no centro do pogo para os estados tipo 2s,
2pzy € 2p, fol calculada por Chaudhuri e Bajaj [8]. Os nossos resultados estao em acordo
quantitativo com este trabalho {exceto para o estado tipo 2s5*). Chaudhuri e Bajaj também
encontraram o valor de largura de poco de L = 6.5¢; para o qual o estado 2p, comeca a
ser ligado.

A impurezalocalizada na borda além de comegar a ter estados ligados com uma largura
de pogo menor do que a impureza localizada no centro, também é mais ligada do que a
impureza no centro. Na figura 4.9 mostramos a fun¢éo de onda do estado excitado tipo
2p, na direcdo de confinamento z, para z e y ignais & zero . Como se pode notar, esta
funcéo tem dois 16bulos iguais quando localizada no centro do poco, mas & medida que a
impureza se aproxima da barreira, o lébulo préximo a ela vai se tornando cada vez menor
até desaparecer quando o nicleo da impureza esta localizado na borda do poco, o que é

um resultado esperado.

*R. B. Santiago (tese de doutorado CBPF-1994)
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Figura 4.7: Energia de ligacdo do estado tipo 2p, de um doador (a) em fungao da largura
do pogo para a impureza situada no centro do pogo (curva cheia) e na borda do pogo

(curva tracejada); (b) em fun¢ao da posi¢do da impureza para varias larguras de pogo.
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Estado tipo 3p,
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Iigura 4.8: Energia de ligagéo do estado tipo 3p, de um doador (a) em funcio da largura
do pogo para a impureza situada no centro do pogo (curva cheia) e na borda do pogo

(curva tracejada); (b) em funcéo da posigéo da impureza para varias larguras de poco.
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Figura 4.9: O quadrado da funcdo de onda do estado excitado tipo 2p, em funcao de z,

com & = y = 0 em um pogo de 8aj para véarias posi¢oes da impureza. O circulo negro

indica a posi¢ac do nucleo da impureza.

A figura 4.10 mostra a fun¢io de onda do estado 2p, para varias larguras de poco
e também a funcdo de onda no bulk. Notamos que & medida que o tamanho do poco

aumenta, a funcao de onda tende para o valor do bulk, o que era esperado.
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Figura 4.10: Funcao de onda do estado tipo 2p, em fungio de 2, com ¢ = y = 0 para
varias larguras de pogos com a impureza localizada no centro do poco (z; = 0). Nota-se

que a medida que a largura do pogo aumenta, a funcio tende ao seu valor no bulk.
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4.4 Densidade de Estados

A medida em que a largura do poco aumenta, a densidade de estados do estado funda-
mental se desloca no eixo de energia para energias menores, como mostra a figura 4.11a.
As duas singularidades que aparecem para cada largura de pogo sao singularidades de Van
Hove [47]. Elas sdo associadas a impureza localizada no centro e na borda do poco, que
sa0 os pontos onde o inverso da derivada da energia vai a zero (centro) ou é muito grande
(borda). Os resultados obtidos estdo de acordo com os obtidos por Oliveira e Falicov [11].

A densidade de estados para o estado tipo 2p, tem um comportamento bem diferente
do que o do estado fundamental. A medida que a largura do poco aumenta, a densidade de
estados val se estreitando no eixo da energia, como apresentado na figura 4.12. Novamente,
as singularidades de Van Hove estao associadas a impureza localizada no centro do pogo
e & impureza localizada nas proximidades da borda do pogo. A medida que a largura do

pogo aumenta, a posicdo da impureza em que esta singularidade aparece se desloca em

direcdo ao centro do pogo.
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Figura 4.11: (a) Densidade de estados de impureza do estado tipo 1s para varias largura,

de pogo. As energias de ligagao correspondentes a essas densidades de estado estdo na

parte (b).
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Figura 4.12: (a) Densidade de estados de impureza do estado tipo 2p, para varias largura
de pogo. As energias de ligacio correspondentes a essas densidades de estado estio na

parte (b).
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4.5 Coeficiente de Absorcao

Os resultados anteriores permitem o calculo do coeficiente de absorgao no infraverme-
tho longinquo para doadores em pogos quanticos. Vamos considerar aqui luz polarizada
na diregdo x. A grandeza relevante para estes calculos é o elemento de matriz x entre as
funcoes de onda envelope.

A figura 4.13a ilustra o quadrado do elemento de matriz de dipolo da transicao entre os
estados 1s — 2p, e a figura 4.13b o quadrado do elemento de mairiz entre {s — 3p, para
radiagao polarizada na dire¢ao z em fungao da posicdo da impureza dentro do pogo de
largura 2.1a;. Estas sao as transigoes opticamente ativas no caso de radiagao polarizada
na direcao x. As duas curvas estio nas mesmas unidades.

Para uma dada distribuicao de impureza, o coeficiente de absor¢ao pode ser calculado
para diferentes polarizacdes e para todas as transi¢des entre os estados de impurezas.
Para podermos comparar os nossos resultados com os resultados obtidos por Jarosik et
al. [40] (vide figura 4.14), para campo magnético nulo, calculamos o coeficiente de absorcio
em func¢ao da energia do féton para um poco de GaAs-Ga;_, Al As com largura 210 A, e
concentragao de aluminio de 31% (232 meV) e para uma distribui¢io Gaussiana (centrada
em z = 0 com largura a meia altura 1/6L). A figura 4.15 mostra a forma da linha (line
shape) devido as transi¢oes entre os estados ls — 2p, e 1s — 3p, com polarizacio na
diregao z. Existe um pico centrado em 7.03 meV, que corresponde a transigio ls — 2p,.

A assimetria entre os picos depende dos diferentes mecanismos de distribuicao de
impurezas. Quanto mais alto o nimero de impurezas dentro do pogo, tanto a cauda da
curva no lado de energias baixas vai ser mais longa. Os resultados experimentais nio
sao suficientemente precisos para comparar a forma da linha, contudo, a posi¢io do pico
observado, £ =7.3 meV coincide razoavelmente bem com o calculado e estd dentro do
erro experimental.

Os resultados obtidos também foram comparados com os resultados teéricos de Fraiz-
zoli et al. [43] (vide figura 4.16). A concordancia encontrada é muito boa, apesar de

utilizarem fungoées tentativa mais complexas (soma de Gaussianas) do que as nossas.
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Figura 4.13: Elementos de matriz: (a) [(1s|z|2p,}|* e (b) |(1s|z|3p,}]* em fungdo da posi-
¢do da impureza em unidades arbitririas para uma largura de poco de 210 A e concentra-
¢ao de aluminio de 31% (para radiagéo polarizada na diregéo z). O quadrado do elemento

de matriz ¢ a parte relevante nas transigdes 1s — 2p, e 1s — 3p, respectivamente.
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referéncia [43].
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Capitulo 5

Conclusao

Realizamos o calculo da energia de ligagao para o estado fundamental e para os pri-
meiros estados excitados de um doador hidrogenéide raso em um pogo quantico quadrado
finito de GaAs-Ga;_;Al:As. A energia de ligacio foi calculada em funcao da largura do
poco e em fungdo da posicdo da impureza. Utilizamos um método variacional dentro da
aproximacao da massa efetiva. Para verificar a coeréncia dos nossos resultados, efetuamos
uma série de comparacoes com limites da impureza no bulk e na interface. A partir da
energia de ligacao obtivemos as densidades de estados de impureza e a forma da linha
de absorcao para algumas transicdes assim como os seus respectivos elementos de matriz.
Nossos resultados comparam bem com resultados tedricos anteriores e com resultados
experimentais disponiveis.

Entre os nossos resultados destacamos, para este modelo, o comportamento da energia
de ligacdo do estado excitado tipo p, em funcio da posigio da impureza e também da
energia em funcdo da largura do poco quando a impureza estd localizada na interface.
A energia em fungdo da posi¢do da impureza tem seu minimo no centro do poco atinge
seu maximo pouco antes da borda do pogo, que é um comportamento bem diferente dos
demais estados excitados. Para energia em fungio da largura quando a impureza esté
localizada na interface, a energia é maior do que a da impureza no centro. Tais resultados
ndo haviam sido relatados ainda.

No nosso modelo utilizamos fun¢des tentativa derivadas do atomo de hidrogénio, que
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além de serem mais simples do que fungoes tentativa propostas por outros autores, tém
a vantagem de serem fisicamente mais intuitivas. Mostramos neste trabalho que este
modelo é perfeitamente adequado para o calculo dos coeficientes de absorcao, fazendo-se
desnecesséria a utilizagdo de funcoes tentativa mais sofisticadas e de dificil tratamento
tedrico.

Uma extensao para o estudo desenvolvido aqui seria por exemplo a inclusdo do campo
magnético, uma vez que as transi¢cdes entre os nivels de uma mesma impureza sao medi-
das experimentalmente por magnetoespectroscopia [40] e portanto resultados tedricos e

experimentais podem ser comparados, o que é de bastante interesse.
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