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Abstract

Growth of Quantum Wells on substrates with non-symetric orientations [L1N],
N # 1, is sometimes used in the fabrication of quantum wires. The anysotropy
in the optical properties (Reflectivity, absorption, photoluminescence, etc) for
light polarized along or perpendicular to the quantum wire has been proposed as
a quantitative indicator of the degree of lateral confinement in these structures.
Here we study the modulated reflectivity of non-corrugated Ing oGaggAs quantum
wells grown by MBE on [113] GaAs substrates. Strong anysotropies are found, in
spite of the absence of corrugation or quantum wire formation in our samples.
The degree of this anysotropy is strongly dependent on the width of the 2D
quantum wells. Analysing our results in the ligth of previously existing theoretical
studies we conclude that the formation of quantum wires is not necessary for the
appearence of these optical anysotropies and, consequently, that this anysotropy
cannot be used as an indicator of lateral confinement, unless the growth axis is
chosen along a symetry direction such as [001] or [111].



Resumo

Crescimento de pogos quénticos em substratos com orientagio ao longo de
direcdes ndo simétricas [11N], N # 1, é &s vezes usado na fabricagao de fios
quénticos. A anisotropia nas propriedades 6pticas (refletividade, absorcao, fo-
toluminescéncia, etc) para luz polarizada ao longo e perpendicular ao fio quéntico
foi proposta como um indicador quantitativo do grau de confinamento lateral nes-
sas estruturas.Aqui nés estudamos a refletividade modulada de pogos quénticos de
Ing 2 Gag.sAs crescidos por MBE em substratos [113] de GaAs. Fortes anisotropias
sdo encontradas, apesar da auséncia de corrugagio ou da formacéoe de fios quanticos
em nossas amostras. O grau de anisotropia é fortemente dependente da largura dos
pogos 2D. Analisando nossos resultados sob o ponto de vista de estudos teéricos
j4 existentes, concluimos que a formagao de fios quénticos ndo é necessiria para
a aparicdo de anisotropia dptica e, como consequencia, essa anisotropia Gptica
nio pode ser usada como um indicador de confinamento lateral, a menos que o
eixo de crescimento seja escolhido ao longo de uma direcéo de simetria, como por
exémplo [001] ou {111].
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Capitulo 1

Introducao

A Estrutura eletrénica de elétrons espacialmente confinados em sistemas
semicondutores de baixa dimensionalidade tem sido objeto de intensos estu-
dos hé pelo menos duas décadas([1], [2], [3], [4]). Os melhor estudados séo os
sistemas bidimensionais (2D) composto de um (SQW) ou mais (MQW) pocos
quanticos. Nesses casos, finas camadas de um mateiral de menor “gap” de en-
ergia sdo “ensanduichados” entre camadas mais grossas de um outro material
com um “gap” maior. A alternincia periddica desses dois materiais resulta
em um sistema tridimensional (3D) artificial chamado de superede (SL).Um
material arquetipico para esse tipo de construcao é o GaAs/AlGaAs crescido
ao longo de uma dire¢do de alta simetria sobre um substrato de GaAs (em
geral [001}).

Outros materiais também tém sido estudados, tais como InGaAs/GaAs
ou Si/Ge. Esses, no entanto, resultam em estruturas que estfo sujeitas a
uma tensio no plano da amostra, de tal forma a acomodar a diferenca de
pardmetro de rede dos materiais “bulk” dos dois materiais constituintes.
Essa tensdo biaxial (ou bisotrdpica, como explicado no Capitulo 3} altera
a estrutura eletrénmica. Mais recentemente, o confinamento eletrénico em
fios quénticos unidimensionais (1D) e em pontos quéanticos (QD’s) zerodi-
mensionais (0D} foi obtido. O confinamento bidimensional ao longo de uma
diregao de alta simetria reduz a simetria de cibica para tanto tetragonal [001]
como trigonal [111]. A introdugao de confinamento lateral (intra-planar) no
plano perpendicular & direcdo de crescimento produz ainda uma redugéo
major da simetria. Essa reducao da simetria devida ao confinamento lat-
eral na produgao de fios quinticos afeta as propriedades Gpticas do material.
Em particular, a equivaléncia dos eixos pertencentes ao plano serd quebrada



pela produgio dos fios e a transmisséo, refletividade e fotoluminescéncia pas-
sardo a ser anisotrépicas, ou seja, suas intensidades serdio diferentes para luz
propagando-se ao longo do eixo de crescimento, porém com polarizagio ao
longo ou perpendicular & dire¢do dos fios. Assim sendo, se os fios originais
forem crescidos ao longo de uma. diregio de alta simetria, essa anisotropia é
uma espécie de assinatura (e indicador quantitativo) de confinamento lateral.
O assunto (anisotropia 6ptica) nesse tipo de fios foi recentemente tratado
teoricamente por Vouilloz et al [5).

Fios quanticos também podem ser produzidos ao se depositar a estrutura
2D em um substrato de GaAs de orientacio [11N] (N=0 ou N>2). Trabalhos
pioneiros em tais fios quanticos ([6] e {7]) tentaram usar a anisotropia éptica
para determinar o grau de confinamento lateral em fios de AlGaAs/GaAs
crescidos sobre substratos z’=[113]. Nesse caso os fios sfo formados espon-
taneamente ao longo da direcio x’=[332] com confinamento lateral ac longo
de y’=[110]. A anisotropia seria tirada das intensidades dos sinais de PL
ou de refletividade para a luz polarizada ao longo dos eixos x’ ou y’. Sob o
ponto de vista de nossa discussao no presente trabalho, essa viséo provou ser
um pouco crua. Mesmo sendo verdade que o confinamento lateral v4 intro-
duzir anisotropia, outras fontes de anisotropia poderiam mascarar aquelas.
Esta anisotropia adicional resultaria do fato de que o eixo de crescimento
ndo é um eixo de simetria do tensor de massa da banda de valéncia. Assim
sendo, confinamento 2D ao longo dessa diregéo poderia resultar em mistura
de funcdes de onda de buraco leve (LH) e buraco pesado (HH), o que levaré
4 anisotropia.

Quando demos inicio a esse trabalho néo estava claro se o confinamento
quéntico 2D ao longo de tal diregio ndo simétrica era ou ndo uma fonte prin-
cipal de anisotropia. Experimentalmente, poderiamos conseguir respostas
investigando propriedades 6pticas de pogos quénticos (QW) 2D crescidos
(sem qualquer tipo de confinamento lateral) ao longo de eixos [11N]. Pelo
que sabemos, nenhum estudo desse tipo foi relatado até o presente. Entdo
nos propusemos a realisar tais experimentos utilizando fotorefletividade e
fototransmissdo moduladas em QW’s crescidos sobre substratos [113] de
GaAs. Nés utilizamos QW’s de InGaAs/GaAs porque eram as amostras
que possuiamos na época (ver segio 2.1), além de que nosso laboratério jé
tinha acumulado uma grande experiéncia de espectroscopia de modulagio
nesse tipo de material ([8], [9] e [10]). Um fator complicante surge nessas
amostras: O descasamento dos pardmetros de rede do substrato (GaAs) e
material do poco (InGaAs) é acomodado na forma de uma tensao bisotrépica
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homogénea nos QW’s de amostras de boa qualidade. Essa tensdo complica a
andlise, na medida em que ela pode produzir sua prépria anisotropia através
de varios mecanismos. Portanto, uma caracterizagéo trabalhosa e detalhada
das amostras se torna indispensavel.

O programa entao consiste primeiramente na obtencao de QW’s bidimen-
sionais com orientagdes [001] e [113] de vérias larguras de pogo para pesar a
importéncia do confinamento quéntico sobre a tensio homogénea (que é inde-
pendente da largura do pogo para uma dada composigio da liga de InGaAs).
Em segundo lugar, vérias técnicas devem ser usadas para determinar a pre-
cisdo dos parametros nominais de crescimento, a orientagio cristalografica do
sistema de coordenadas x’, y’ e z’, a homogeneidade da tensio e a qualidade
das interfaces. Feito isso, refletividade modulada e espectro de absorgio
devem ser tirados com luz polarizada ao longo dos eixos x’ e y’. Final-
mente, os resultados experimentais devem ser analisados tentando separar
os efeitos de confinamento quantico daqueles introduzidos pela tensdo. Por
ultimo, chegarfamos a alguma conclusio sobre a contribui¢io de cada fator
4 anisotropia observada. Esse programa estd desenvolvido ao longo dessa
tese da maneira explicada a seguir. O Capitulo 2 d4 uma breve descrigio
das técnicas experimentais usadas tanto para caracterizar as amostras como
para determinar a anisotropia Optica em amostras [113]. Essa parte envolve
algumas técnicas de Raio-X assim como difragdo de Raio-X de duplo cristal
e difragdo de Raio-X de baixo dngulo assim como medidas de refletividade
e absor¢iio moduladas. Os resultados experimentais obtidos através dessas
medidas estao mostrados nesse mesmo Capitulo. No Capitulo 3 desenvolve-
mos os efeitos geométricos da tensfo bisotrdpica e examinamos a possivel
contribuigdo que os campos piezoelétricos associados a esta deformacgio pos-
sam dar & anisotropia 4ptica. No Capitulo 4 examinamos as contribuicges da
tensdo e confinamento quéntico para a anisotropia e no Capitulo 5 discutimos
nossos resultados experimentais sob o enfoque do que tiramos dos Capitulos
3 e 4. Finalmente, no Capitulo 6, oferecemos as conclusdes de nosso trabalho.



Capitulo 2

Descricao das técnicas e
principais resultados
experimentais

2.1 Crescimento das Amostras

As amostras medidas foram pogos simples de In,Ga;_,As/GaAs néo corru-
gados e sem nenhuma dopagem intencional, crescidos por MBE na USP-Sao
Carlos, sobre substratos de GaAs [001], [113]A. O crescimento néo foi inter-
rompido nas interfaces, o que ajuda a diminuir os efeitos de segregagao em
amostras crescidas ao longo da direcio [113)A. Foram encontradas significati-
vas diferengas nas propriedades épticas, dinamica de crescimento e formagao
de defeitos para essas duas diregdes[11]. Por exémplo, a desordem da liga, se-
gundo os crescedores{11], é menor nas amostras crescidas ao longo de [113]A
que ao longo de [001] ou [113]B. Os mesmos atestam que o fato das amostras
[113]A possuirem melhor qualidade cristalina pode ser uma consequéncia,
como j4 havia sido sugerido por outros autores[12], da menor segregacio do
In (efeito bastante comum nesses materiais) para essa orientagao. Também
tentamos realizar as medidas em amostras crescidas sobre substratos de ori-
entacio [113]B, mas tivemos de descarts-las devido & mé qualidade cristalina
apresentada por elas, e j4 atestada anteriormente pelos crescedores. Segundo
08 mesmos, as amostras crescidas nessa orientagao apresentam defeitos estru-
turais bem marcados. Os detalhes do crescimento e da caracterizagio dessas
amostras, feitas pelos crescedores, estdo descritos na referéncia [11]. As es-
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Figura 2.1: Esquema das amostras estudadas. Em (a) temos o. esquema das
amostras em si, € em (b) temos o perfil de potencnal das mesmas.

pessuras dos pocos sdo L=40 A e L=100 Aea concentragdo nominal de In
nos pogos de ambas espessuras é de 20 % (x=0.20). A figura 2.1 é uma rep-
resentacio esquemdtica das amostras. A tabela 2.1 apresenta as espessuras
e orientagdes das mesmas.




Tabela 2.1- Espessura do pogo e orientagdo das amostras, com os respec-
tivos nomes.

espessura/orientagéo | [100] | [311]
L=40 A 40A | 40B
L=100 A 100A | 100B

2.2 Orientacao e caracterizagao das amostras

2.2.1 Identificagao dos eixos

Para identificar os eixos cristalogrdficos das amostras de orientagio [113]
foram utilizadas técnicas de difragio de raio-X. Primeiramente, verificou-se
que a amostra estava paralelamente aos planos (113), detectando a reflexdo
correspondente a esses planos numa varedura § — 20 com o difratémetro de
p6.0 préximo passo foi usar o método de Laue com registro por filme, para
determinar a dire¢fio dos eixos principais 110 e 332 contidos no plano da
amostra e verificar se estes coincidiam com os eixos geométricos da amostra
(cortada de forma retangular) que chamaremos de x * e y *. A amostra foi
posicionada na camera de Laue segundo mostra a figura 2.2.

Um primeiro diagrama de difracéo foi obtido com incidéncia perpendic-
ular & superficie da amostra (figura 2.3), foi identificado como possuindo a
mesma simetria observada na projegio estereografica padrio para uma rede
ctibica na diregéo [113], mostrada na figura 2.4[13].Em seguida, para deter-
minar quais as diregdes cristalogréficas coincidentes com os eixos x ’ e y 'da
amsotra, decidimos gird-la ao redor do eixo y ' para constatar se rodando os
angulos entre alguns polos principais escolhidos da mesma zona que contem o
polo 113 (indicada com uma flecha na figura 2.4),conseguiamos obter os dia-
gramas correspondentes. Rodamos assim 29,5 graus (dngulo entre os planos
(113) e (111)) para obter nosso segundo diagrama de difracdo, que corre-
spondeu, como esperado, & simetria 111 e ndo é mostrado porque o filme foi
sobre-exposto e resultou dificil de reproduzir cépia. Proseguindo, a partir da



XI

Figura 2.2: Posigio da amostra na montagem da cimera de Laue. Todas
as rotagdes feitas posteriormente usaram com referéncia o sistema de eixos
dessa figura.



Figure 2.3: Diagrama de Laue de uma das amostras. A face irradiada foi a
superficie plana da amostra, e pndemos verificar que corresponde a orientagao
113 por comparagao com a projecao estereografica nessa diregio.
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posi¢ao anterior rodamos ainda 35.26 graus (angulo entre os planos (111) e
(110)) para encontrarmos o diagrama correspondente ao polo 110, mostrado
na figura 2.5.

Para confirmar definitivamente a coincidéncia do eixo horizontal da amostra
com a zona indicada com a flecha na figura 2.4, voltamos a amostra & posigio
original rodando em diregio contréria & anterior até reencontrarmos o polo
113, e a partir daf um novo giro nessa mesma diregio nos levou ao polo 001.
O diagrama de difracio est4 mostrado na figura 2.6. Todo este procedimento
serviu para provar que os eixos de nossas amostras [113], de acordo com o
que diz a figura 2.1, sdo:

|

¢ = [332]
y = [110]
7 = [113] (2.1)

2.2.2 Difratometria de alta resolugao

A difratometria de raio-X de alta resolucio fornece informagao sobre a per-
feigho estrutural de monocristais, e portanto é uma técnica indispensével
na caracterizagio de filmes finos, multicamadas e heteroestruturas. A in-
strumentacéo necessdria para a realizacio das experiéncias consiste em um
feixe de raios-X altamente monocromitico e paralelo juntamente com um
goniémetro que permita varreduras com passos da ordem de ‘segundos de
arco. Um esquerna do instrumento usado em nossas experiéncias se encontra
na figura 2.7. Nas nossas medidas, foi usado um monocromador de Ge 022 e
radiagdo de Cu k(al).

As curvas de difrago , obtidas fixando a posigiio do detetor para a re-
flexfio que corresponde & orientacio do sustrato e a da camada epitaxial e
posteriormente oscilando ao redor desta posiciio, sio chamadas curvas de
rocking. Elas fornecem informagio sobre a diferenca entre os pardmetros
de rede do substrato e da camada epitaxial (descasamento) obtida através
da separagéo entre os picos de difracio correpondentes a cada nm deles. A
largura do pico de difragao da camada se usa frequentemente estimar qual-
itativamente a qualidade cristalina da camada. O método fornece também
informagdo sobre a espessura da camada, quando a resolucdo instrumental

11
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Fignra 2.5: Lane de uma das amostras estudadas revela claramente que a
face irradiada é um plano {110].
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Figura 2.11: Espectros tipicos de PR para cada uma das amostras estudadas.

2.13 estfio as amostras de 100 A de pogo. As transigdes de interesse sdo
mostradas por setas nestas figuras. A discussio desse resultados experimen-
tais serd feita nos Capftulos 5 e 6. Porém, pode-se apreciar de uma simples
olhada que existe uma considerdvel diferenca nas relages de intensidade en-
tre as linhas de HH e LH para as polariza¢des x’ e y’ nas amostras crescidas
ao longo da direcgéo [113).

2.3.4 Anisotropia

As medidas polarizadas de refletividade modulada foram incentivadas pela
desconfianca da existéncia de anisotropia na resposta dptica das medidas
da refletividade modulada, mesmo para amostras crescidas sem corrugagao.
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Figura 2.6: Laue de uma das amostras estudadas revela claramente que a
face irradiada é nm plano [100)].
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Monocromador Bartels de 4 cristais <>

Detector
A20=2°

Camada epitaxial perfeita

Tubo de raio-X

Figura 2.7: Esquema do arranjo experimental do espectrometro utilizado nas
para a realizagio das medidas.

1X

h

0.1 T T T T
-1000 -500 ° 500 ! T
Omega [segiundos]
Figura 2.8: Curva de "rocking ”correpondente 4 reflexio 004 da amostra
(Pogo de 40 A de InGaAs/GaAs [113)).
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2.13 estfio as amostras de 100 A de pogo. As transigdes de interesse sdo
mostradas por setas nestas figuras. A discussio desse resultados experimen-
tais serd feita nos Capftulos 5 e 6. Porém, pode-se apreciar de uma simples
olhada que existe uma considerdvel diferenca nas relages de intensidade en-
tre as linhas de HH e LH para as polariza¢des x’ e y’ nas amostras crescidas
ao longo da direcgéo [113).

2.3.4 Anisotropia

As medidas polarizadas de refletividade modulada foram incentivadas pela
desconfianca da existéncia de anisotropia na resposta dptica das medidas
da refletividade modulada, mesmo para amostras crescidas sem corrugagao.
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permite registrar as oscilagdes devidas as franjas de interféncia devidas &
presenca da camada.

No caso de multicamadas e hetroestruturas as curvas de difragio po-
dem conter picos e oscilagtes dificeis de interpretar. Nesse caso, resulta 1itil
realizar célculos de simulagio das curvas de difragio para explicar os re-
sultados experimentais. Vérios tipos de cdlculo podem ser feitos, usando a
teoria cinemdtica o a teoria dindmica de difracio. Estas teorias sfo usadas
para simular os dados experimentais com bastante aproximagio no caso de
estruturas imperfeitas e quase perfeitas respectivamente.

Para caraterizar nossa amostras foram obtidas curvas de rocking de todas
as amostras. Em todos os casos pode ser observado um casamento bastante
bom dos pogos quénticos com o sustrato. Mostramos na figura 2.8 uma
curva tipica, obtida para a amostra 40A (40 A de pogo em sustrato [113]).
Podemos observar que a curva (S) do sustrato de GaAs, se apresenta super-
posta & curva (L) do pogo quintico de InGaAs. A diferenca na posi¢io dos
picos denota um ligeiro descasamento, que pode considerar-se insignificante
(~ 100 segundos de arco), jd que correspondem a um Aa/a < 0.07%. As pe-
quenas oscilagbes correspondem a uma espessura de 0.4489 um, podem ser
atribuidas & espessura da capping layer de GaAs de 0.5 um. A largura pro-
nunciada da curva correpondente & camada pode ser proveniente de varigoes
composicionais na camada de InGaAs.

Na figura 2.9 mostramos a curva de difragao calculada para a amostra, a
qual ndo prevé um deslocamento do pico da camada para &ngulos menores,
como se vé na curva experimental. As oscilacbes pequenas, entretanto, sio
visiveis e concordam aproximadamente na curva experimental e na calculada.
Desta andlise concluimos que as amostras apresentam caracteristicas bem
préximas dos parAmetros nominais da tabela 2.1.

2.3 Caracterizagao ()ptica

2.3.1 Técnica Experimental e montagem

As téenicas utilizadas na caracterizagio Sptica das amostras estudadas foram
a Fotorefletividade Modulada (PR) e a Fototransmissdo Modulada (TR). O
equipamento utilizado est4 mostrado esquematicamente na fig 2.10. A espec-
troscopia de modulagio mede a variagdo na reflexdo ou transmissio dptica
quando uma. perturbagéio é aplicada ao sistema a ser estudado [8]. No caso
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Figura 2.9: Comparagao dos espectros calenlado e experimental pare amostra
com pogo quantico de 40 A de InGaAs/GaAs [113).

das duas técnicas utilizadas, a perturbacio ¢ aplicada através de um feixe de
luz secundério de energia superior & energia do gap fundamental do mate-
rial a ser estudado. No caminho éptico desse feixe, coloca-se um chopper de
frequéncia. tipica 10 < €2,, < 10 Hz. O mecanismo exato através do qual os
pares elétron-buraco injetados modulam os campos externos estd mmito além
do que se pretende com essa discusso e varia de amostra para amostra. No
entanto depende, na maior parte dos casos do efeito foto-voltdico, que con-
siste na redugéo do campo elétrico em alguma interface (substrato - “buffer” ,
“capping layer”-ar, etc.) [8]. Este mecanismo é, em esséncia, o mesmo que
produz a modulagio em semicondutores “bullk” [16]. A detecciio sensfvel &
fase permite a medida da variagio da transmissio ou refletividade da amostra
tdo pequenas como algumas partes em 10° on 10°%. O arranjo experimental da
figura 2.10 é auto explicativo e jd foi descrito em detalhes por alguns autores
( por exémplo em [14],[18]e[17]). Essa montagem é facilmente armada com
equipamentos baratos disponfveis na maior parte dos laboratérios onde se
realiza medidas épticas. As variacdes introduzidas sao pequenas e por essa,
razéo o espectro resultante é relacionado a alguma derivada do espectro sem
modulagéo. Dessa forma se suprimem “backgrounds ” que nao nos interes-
sam, e, acima de tudo, a derivagdo do espectro nos permite localizar quais
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sao as energias do féton incidente para as quais o material possui singnlar-
idades. A vantagem disso é que as singularidades, que sdo hem localizadas
em energia, passam a poder ser analisadas através de modelos de bandas
parabdlicas véilidos localmente.

As medidas aqui estudadas foram realizadas a 77 K. A quantidade di-
retamente medida é a variacio fraciondria da refletividade (R) ou da trans-
miténcia (T) do material, ou seja, AR/R ou AT/T. Célculos tedricos sempre
nos resultam na fungéo resposta dielétrica (¢ = £; + £3). Variagoes dessa
funcdo resposta estfio relacionadas a espectros obtidos experimentalmente
por:

AR

R

aley + fAey = Re[(a - i8) Ae] (2.2)
Re [Ce"gAs]

onde « e 3 sdo os coeficientes de Seraphin [15]. Uma expressao semelhante
pode ser obtida para AT/T.

2.3.2 Anadlise da forma de linha

A simplicidade e a relativa facilidade na realiza¢io do experimento de foto-
refletividade (ou transmisséo) modulada se contrastam com a dificnldade na
interpretacao detalhada das formas de linha resultantes. Como com todas as
técnicas de modulagao, a perturbagio externa introduz pequenas variacoes na
fungao dielétrica complexa do material, €. Quando a periodicidade é mantida
pela Hamiltoniana da perturbagio, o momento cristalino ¢ um bom mimero
quéntico e as transi¢es dpticas permanecem verticais. As mudangas dom-
inantes introduzidas pela perturbagio consistem de pequenas variacdes no
“gap” de energia, aumento dos tempos de vida e nos elementos da matriz de
transigio. Como essas mudangas sdo pequenas, as correspondentes variacoes
em ¢ também o sdo, e podemos aproximé-las através de primeiras derivadas
da constante dielétrica ndo perturbada. Assim

Ae = e(w,f) ~¢(w,0)= (2.3)
{ 0 OBy ©OeOl' Oec OP

(EE;‘aE toree 6‘1355) £

onde £ é a perturbagio externa e Eg, I € P sfio a energia de transicio, o

aumento do tempo de vida e o elemento de matriz num dado ponto crftico
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Figura 2.10: Esquema da montagem utilizada nas medidas de espectroscopia
de modulagio.
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na zona de Brillouin respectivamente. Esses mecanismos sfo chamados de
mecanismos inter-bandas, e descrevem os efeitos da maior parte dos mecan-
ismos de modulagdo. Mas, em contraste com outras formas de modulagao,
quando se trata de campo elétrico, a coisa ji ndo é tio simples. Acontece que
o campo elétrico introduz um potencial perturbativo V = —¢F - 7 (com
?campo elétrico) que destrdi a simetria de translagio da Hamiltoniana sem
perturbacdo Hy. Essa perda de periodicidade translacional resulta num se-
gundo mecanismo de modulagio, néo mais inter-banda, mas sim intra-banda.

Nesse caso o campo acelera o elétron no espago T (h F= —e?) dentro de
uma dada banda. Esse processo introduz variagdes em £ que nao podem mais
ser expressas em termos de primeira derivada. Para o tipo de espectros obti-
dos através das técnicas utilizadas no presente trabalho (PR e TR), a forma
de linha ideal a ser usada na anilise dos resultados é a de terceira derivada.
Nao é o intuito desse trabalho a descrigdo detalhada da anédlise da forma de
linha, ou de como se chega a conclus@o que devemos usar a terceira derivada.
Essa discussso estd feita com detalhes nas referéncias [8], [19]- [24].

2.3.3 Resultados experimentais

Nesta segaio mostrarei de forma breve os resultados experimentais obtidos por
foto-refletividade modulada. A figura 2.11 mostra espectros tipicos (de PR)
de todas as amostras estudadas. A estrutura mais proeminente nestes es-
pectros é o pico de refletividade do GaAs bulk, em E=1.5 eV. As estruturas
que aparecem em energias menores sao provenientes de transigbes Gpticas
na regido do pogo quéntico de IngoGaggAs. A designacgio das vérias linhas
destes espectros foi feita. em detalhe em estudos anteriores [9], {39]. Aqui
concentraremos nossa atengao em duas transi¢des provenientes do primeiro
e segundo nivel confinado da banda de valéncia para o primeiro estado con-
finado da banda de condugdo. Em amostras crescidas ao longo da diregio
[001] estas transiges sdo chamadas de HH e LH, ja que os estados da banda
de valéncia s@o inequivocamente identificados como sendo de bitraco pesado
(“heavy hole”, HH) e de buraco leve (“ligth hole”, LH) respectivamente. J4
nas figuras 2.12 e 2.13, mostramos a regido espectral que contém estas diias
transicoes principais para luz polarizada paralelamente aos eixos x’ e y’ da
amostra ja com os respectivos “fittings” usando uma forma de linha de ter-
ceira derivada, como ji discutido anteriormente na se¢io 2.3.2. Na figura
2.12 estdo mostradas as amostras de 40 A de pogo, enquanto que na figura
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Figura 2.12: Dados de PR polarizados para as amostras de 40 A de pogo.
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Figura 2.13: Dados de PR polarizados para as amostras de 100 A de pogo.
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Baseado nas definicdes da referéncia [7] para amostras de fios qnénticos de
GaAs/AlAs de mesma orientagdio [113] crescidas com corrugago, definimos
o seguinte pardmetro:

Rag) = —'(—”M (2.4)

Loy n(th)

Onde I é a intensidade para luz polarizada na diregéo x’(y’) da transicao
referente a buraco pesado (hh) e a buraco leve (Ih). Definimos o pardmetro
em termos da razdo de intensidades devido A dificuldade de definir intensi-
dades absolutas de cada transigio, j& que a resposta tanto do espectrémetro
como do polarizador é diferente para as diregdes vertical e horizontal. As-
sim sendo, é mais seguro definir nm pardmetro em relagio i razio entre as
intensidades das dnas transicdes que nos interessam para cada uma das po-
larizacbes, eliminando dessa forma os erros experimentais decorrentes desse
fato. Definimos um parametro para a medida da anisotropia como

=1 R

n=1-= Evj

Para um material “bulk” , a simetria ciibica garante que Ry = R, para

qualquer sistema de eixos ortogonais escolhidos. Assim sendo teremos n = 0

a menos que haja alguma perturbagao quebrando a simetria ciibica do cristal.

Em nosso caso particular, deveriamos ter para a orientagéio [001] n =0, e no

caso das amostras [113]A, como o eixo [113] ndo é um eixo de simetria do

sistema, existe a possibilidade de quebra da isotropia, o que nos daria n # 0.
Temos vérios candidatos possiveis & causadores dessa anisotropia:

(i) Campo piezoelétrico interno induzido pela tensio biaxial;

(ii) A prépria tensdo biaxial poderia introduzir mlsturas de funcdes de
onda de buraco leve e pesado levando a n % 0 para % = 0;

(iii) A tensdo biaxial em conjungio com a anisotropia do tensor de massa
poderia gerar anisotropia 6ptica para T # 0.

(iv) O confinamento na diregdio de crescimento z’ (V(z)).

A razio (i) obedece a consideragdes puramente geométricas e serd dis-
entida no Capftulo 3. As razdes (ii) e (iii) dependem apenas da tensdo e
ocorreriam mesmo num material “bulk ” (L — co) tensionado, de modo que
a anisotropia proveniente daf independeria da largura dos pogos quanticos.
Finalmente a razdo (iv) depende da relagio entre tensdo biaxial, anisotropia
do tensor de massa e confinamento quéntico. Esta contribuigao a n depende
crucialmente da espessura do pogo quintico (L). As causas (i), (iii) e (iv)

(2.5)
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serdo discutidas no Capitulo 4. Os valores de 7 para as amostras estudadas,
provenientes dos dados experimentais obtidos estio resumidos na tabcla 2.2.

Tabela 2.2- Valores de  para cada uma das amostras estudadas.

Inn(€s) | (@) [ In(Ew) [Tu(®) [Re [ Ry |7
40 A [o01 0.35 0.35 0.35 0.3 1 1.167 | 0.14
40 A 113 0.45 0.45 0.8 0.42 0.5625 | 1.071 | 0.47
100 A [001] | 1 0.6 0.33 0.15 3.030 |4 0.24
100 A [113] [ 0.25 0.45 0.07 0.2 3.571 | 2.25 {-0.59

Podemos observar da tabela que t

emos 7] = 0 para amostras com diregao
de crescimento 2’=[001] e 5 5 0 para 2’=[113].
o valor de 7 se desvie um ponco do valor espera

O fato de que para z’=[001]
do de 77 = 0 nos d4 uma idéia
do erro de nosso procedimento experimental. J4 para 2’
valores bem altos de 7,

=[113] obtivemos
bem superiores ao erro experimental. Esses valores

séo fortemente dependentes da espessura do pogo quintico, o que mostra que
o confinamento quéntico possui um papel decisivo na anisotropia observada.
Uma discussdo detalhada deste resultado sers feita no Capitulo 5.
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Capitulo 3

Efeitos de tensao:Consideracoes
geométricas

Quando uma camada fina de nm material semicondutor cuja estrutura cristali-
na é do tipo diamante ou “zincblende ” cresce comensurada sobre um sub-
strato de diferente parametro de rede, ele é submetido a uma tenséio biaxial
uniforme no plano perpendicular & direcio de crescimento. Essa tensio é
dada por:

a; — Qp

€|| = 2 y (31)
onde a, & o pardmetro de rede do substrato e ag é o pardmetro de rede de
equilibrio do material da camada. Tensdes bastante grandes podem ser aco-
modadas desta forma desde que a camada néo ultrapasse uma dada espessura
critica (ver [25] e [26] para um modelo tedrico'e [27], (28] e [29] para espes-
suras criticas). Na maior parte dos casos, o eixo de crescimento da amostra
€ um eixo de alta simetria, como no caso de amostras {001) e [111]. Nesses
casos o tensor de tensfo é diagonal num sistema de eixos x’, y’, 2’ (onde z’ é
a diregao de crescimento), e é dado por:

— 10 0
€ = gl 01 0 (3.2)
00 —-I

onde I' ¢ wm niimero que pode ser facilmente obtido a partir de argumentos

puramente geométricos. Para z’ ao longo de eixos arbitrarios de crescimento,

=
’

€ ndo é mais necessariamente diagonal. Recentemente Anastassakis[30]
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destinou um artigo a responder 4 questao de como obter as componentes desse
tensor como funcgdo do descasamento do pardmetro de rede para gualquer
direcdo arbitraria de crescimento. Resumiremos suas conclustes na préxima
secdo (3.1), assim como obteremos os pardmetros relevantes para nosso caso
particular, ou seja, 2/ = [113).

Outra consequéncia relacionada a tensio em materiais III-V é a aparigio
de uma componente da polarizagio do campo elétrico interno no plano de
crescimento da amostra (campo piezo-elétrico). Este problema foi tratado
recentemente por Smith e Mailhiot {31]. Na secio 3.2 resumiremos sens
resultados e exploraremos suas consequéncias para as amostras usadas em
nossos experimentos (tabela 2.1). Finalmente, discntiremos na se¢io 3.3 os
possiveis efeitos do campo piezo-elétrico na anisotropia éptica que obtivemnos
em nossos experimentos (tabela 2.2).

3.1 O tensor de tensao

Estamos interessados em crescimento comensurado ao longo de uma direcéo
arbitrdria z’. Em se tratando desses casos, a tensio inter-planar é deter-
minada apenas pelo descasamento da rede, ilustrado na equagio 3.1. Assim
sendo, quaisquer que sejam os eixos, as duas componentes do tensor de tensao
no plano de crescimento sao iguais e dadas por

€'zt = Eyty = €| (3-3)
Por esta raziio Anastassakis chama esta tensdo de bisotrdpica, a qual é mais
simétrica que a tensdo biarial. Para a simetria biaxial, em geral ;o 7 €4y,
ou seja, apesar da forga ser igual para as duas diregées no plano, a resposta
em cada uma delas pode ser diferente, resultando portanto em deformagtes
diferentes. J4 o caso que estamos considerando, as forcas ndo precisam
ser iguais para as duas diregdes no plano(x’ e y’), mas os € sfio ignais (oun.
$€ja, €zt = €yny) . Por isso a sugestdo do nome bisotrdpice para esse tipo
de tensdo, na qual as respostas sfo iguais ao longo das diregdes x’ e y’.
Chamando de (x,y,z) 0s eixos ciibicos ¢ de (x’,y’,z") um sistema de eixos cujo

7' estd ao longo da direcéio de crescimento, podemos escrever de forma geral
[30]:

' = (hmin), ¥ = (lomaeny) , 2" = (lamans), (3.4)
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onde l;,m; e n;sio os cossenos diretores de cada um dos eixos. A trans-
formacao de um sistema de eixos para o outro é dada por:

x’ z h m m
v |=F|y)|,onde @ =1L m ny (3.5)
z F4 l3 msz N3

onde ‘@’ é a matriz de transformacio. Fla pode ser usada para transfor-
mar o tensor de tensio €’ do sistema de eixos (x’,y’,2’) para o sistema de
coordenandas ciibicas através da relagdo [30]:

e e—

— —
e=d ¢

, (3.6)

=
onde o? é a matriz transposta de @’. Para (x,y’,2") gerais, as condi¢es
para que a tensdo seja bisotrdpica nos levam a:

Exrgt = ey,y, =1 6" ézl,yl = 0 (37)
€y = —l¢
oy = €| ey = Be

onde o, 8, I sio fatores geométricos (positivos) que dependem das constantes
cldsticas do material. Esses fatores podem ser bem complicados para uma
diregiio arbitrdria z’ {30}, mas em nosso caso particular onde temos:

L :
1. -
y = E[IIO]

1
)

Z =
obteremos: ]
48 C
= —— 2Ch2) —[Cy1 — .
TG (Cn1 +2Ch2) A[ 11— Chz + 9Cu4] (3.9)
= 0
1 38 C 9C?
= Z [2012024 + 1‘2'{ (CTM) (Cu + 3012) + E‘i (2011 + 4012 - CM)

28



onde

C = 011 - Clg - 2044 (310)
1 Cu\[/Cn 38N\ (27 Cu\ 1152
— 3 il it Pl Lt Pl a8y
A=C {(uJr C)[(C 121) (121+ C) 14641}}

e onde C;;880 constantes eldsticas do material. Finalmente, levando isso em
conta, o tensor nas coordenadas (x',y’,2’) fica:

— € 0 06"
€ =] 0 € 0
ag)| 0 —-Fe"

As constantes elsticas Cy; vao depender claramente da concentracio de In
no pogo (ou seja, de x). Em geral o tensor de tensao pode ser escrito como
a soma de uma componente hidrostdtica, invariante frente s mudangas de
coordenadas, mais um tensor de cisalhamento de trago nulo, ao qual a trans-
formacéo da equaghio 3.6 deve ser aplicada. Fazendo essa separacgio ficamos
com:

: 1 0 ag
?=%GHT+53 01 0 |, (3.11)
[s:) 0 -2
onde
€y = (Q—F)EH . (312)
€y = (l—I—I‘)E”
«a
0 = T
(1+7T)

Apés a mudanéa de coordenadas a partir dos eixos definidos na equagio
3.8, o tensor de cisalhamento em coordenadas ciibicas fica:

14T Qrx Qgy Ogy
& = 3 6| % Cyy Gy | (3.13)
Ozy Gyz Oy
onde
1
Ogz = ﬁ[—16—-2\/§a0] (3.14)
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ae = 7y [-3+3v3ag].

Na tabela 3.1 mostramos os valores de &, ap, e ' para GaAs, InAs e para a
heteroestrutura de concentragfio nominal de In no pogo (ou seja, para x=0.2).

Tabela 3.1- Constantes apropriadas para o célculo das componentes da
tensAo para amostras crescidas comensuradas sobre substratos de GaAs [311].

cll 012 C44 A C 8
GaAs 12.11 5.48 6.04 356.515 | -5.450 | 0.54849
InAs 8.329 4.526 | 3.959 |99.949 | -4.115 | 0.71959
Ing2GaggAs | 11.3538 | 5.2892 | 5.6238 | 305.202 | -5.183 | 0.58271
[a)) r

GaAs 0.317046 | 0.730

InAs 0.379931 | 0.894

Ing 2GaggAs | 0.329623 | 0.763

Com as expressoes 3.14 e os valores acima podemos calcular as mudancas
introduzidas pela tensio bisotrdpica nos estados eletrénicos do cristal. Esse
célenlo serd deixado para o Capitulo 4.

3.2 Campos piezoelétricos

Em semicondutores do tipo “zincblende ” , as componentes da tenséo fora
da diagonal (em coordenadas ciibicas) ddo origem a polarizagdes de campo
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Figura 3.1: Campo elétrico longitudinal gerado pela tensao cm superredes de
Ing.2GagsAs/GaAs como fungdo da dirego de crescimento.Q angulo azymu-
tal estd fixo em /4 e os resultados estdo mostrados como funcéo do angulo
polar.

elétrico dados por [33],(32] :

P = 2e15€ ks (3.15)

onde PS é a polarizacdo induzida, e4 € a constante piezoelétrica e €;; é a
componente da tensio em coordenadas ciibicas. Uma andlise mais detal-
hada do problema, como a feita por Smith e Mailhiot em [32] mostra que
wma tensdo bisotrépica produz um campo elétrico induzido na dire¢do de
crescimento. Esse campo elétrico pode possuir uma componente de sna po-
larizagio no plano X'y’ da amostra para uma diregio arbitraria de crescimento
(mas nunca um campo elétrico nesse plano, j4 que isso provocaria movimento
espontaneo de portadores leves no plano). Resultados gerais para superredes
Ing 2GagsAs crescidas comensuradas sobre substratos de GaAs com cresci-
mento na direcio z’ estdo mostrados nas figuras 3.1 e 3.2. Nessas figuras
foram nsadas coordenadas polares, onde o angulo 8 é o angulo entre a diregao
de crescimento z’ e a direcdo [001], e ¢ é o angnlo azymutal.

Nota-se através das figiras que os campos induzidos podern ser significa-
tivos, podendo em principio produzir grandes alteragoes nos estados eletronicos
[39]. Devemos tomar cuidado ao observar que existe apenas polarizacdo do
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Figura 3.2: Polarizagio transversal gerada pela tensdo em superredes de
Ing 2 GaygAs/GaAs como funcao da diregao de crescimento. O angulo azy-
mntal estd fixo em zero e os resultados sdo mostrados como fungio do dngulo

polar. Nio hd nenhum campo longitudinal gerado para esse valor de angulo
azyrtal.
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campo piezo-elétrico no plano da amostra. Essa polariza¢ao nao pode mudar
os estados elétronicos do material da camada tensionada (no nosso caso o
Ing 2Gag sAs), mas ela pode induzir uma certa quantidade de birrefringéncia
ao distinguir duas direcdes dentro do plano: ao longo e perpendicular a ela.
Em nosso caso particular, ou seja, para o sistema de eixos dado pela equagao
3.8, ¢ facil mostrar [32] que a polarizagio estd ao longo do eixo y’. Isso pode-
ria fazer com que os inices de refragao fossem diferentes para luz polarizada
a0 longo da diregao da polarizagao (y'), e perpendicular & mesma (x’). Por-
tanto produzir-se-ia uma anisotropia ao comparar-se as transicoes referentes
a buraco leve e a buraco pesado (conforme parametro 7 definido no Capitulo
2) para as duas polarizagfes (x’ e y’). Essa possibilidade serd analisada na
secao seguinte.

3.3 Anisotropia piezoelétrica
A refletividade normal para incidéncia ao longo do eixo de crescimento ¢ [2]:

(1 — 77,,')2 + IC2
onde n; é a parte real do indice de refragdo para a luz polarizada ao longo
do eixo i (onde i = x’ ouy’), e k é a parte imagindria desse mesmo indice de
refragdo. A parte imagindria k é isotrépica, ja que ela depende da absorcio
(ou seja, dos estados eletrdnicos), que ndo é afetada pela polarizagio do
campo elétrico. J4 a diferenca entre n, e n,s pode levar a uma birrefringéncia
mensuravel.

E dificil calcular essa quantia. Variacoes de indice de refracio em GaAs
“bulk” sujeito a tensfo uniaxial foram medidas utilizando a birrefringencia in-
duzida pela deformagio de n) e n, (|| ou L & forga aplicada)[33]. A diferenca
cntre ngs e ny deveria ser inferior Aquela medida nestas experiéncias. Esta
titima produz de 4 a 5 oscilages na transmissdo de luz através de polar-
izadores cruzados em amostras de espessura da ordem de 1 mm. Isso implica
em

R = (3.16)

sn .
N (3.17)
i

Nt — Ny

[

A contribuigio dessa diferenca na anisotropia é portanto muito pequena
para ser medida por nosso experimento, e nao nos levaria a valores de 5
tao grandes como os gue medimos (ver tabela 2.2). Descartamos assim o
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campo piezoelétrico como pricipal fonte de anisotropia e nos concentraremos
de agora em diante nas mudancas das autofungoes eletrénicas produzidas
pelos efeitos combinados da tensdo e do confinamento na banda de valéncia.
Esse problema é abordado no préximo Capitulo.
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Capitulo 4

Efeitos de Tensao e de
confinamento

Aqui discutiremos as causas para a anisotropia na refletividade normal (ou
seja, luz incidente e refletida ao longo de z’) para luz polarizada ao longo dos
eixos x’ e y’ com:

1
f = = _[NN2 41
’ v Ve 1)
1 -
= — |1 o]
v \/i[l
1
S = N
z N2+2[ ]

Consideraremos apenas a refletividade na regiao dos gaps diretos, e tomare-
mos como medida da anisotropia nos espectros de refletividade o nosso parame-
tro n definido na equagdio 2.5 do Capitulo 2. No Capitulo 3 discrevemos &
geometria da tensdo bisotrdpica associada ao descasamento da rede como con-
sequéncia do crescimento na diregao z’. L4 também discutimos os campos
piezoelétricos associados com esse tipo de tensdo. Tendo concluido que esses
campos ndo sio a razao principal para os altos pardmetros anisotrépicos ob-
servados 108 nossos experimentos (tabela II do Capitulo 2), discutiremos aqui
as outras causas para a anisotropia. Essa anisotropia grande deve ent#o resul-
tar da complexidade da banda de valéncia dos materiais III-V. Nas préximas
secOes tentaremos confirmar essa origem, separando em trés principais con-
tribuigtes provenientes dessa complexidade:

(i) Tensao em %= 0;
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. .
(ii) Tenséo a k finito;
(iii) Confinamento quantico.

4.1 Formulagao geral do problema

Em semicondutores ITI-V “bullk” as bandas de valénciaa & = 0 sdo descritas
por um sextupleto (J = %, J = %) A interacdo spin-6rbita (Ag) separa
parcialmente essa degenerescéncia em um quadrupleto de J = % e um dupleto
J= % A parte de cisalhamento da tensio separa ainda o quadrupleto J = %
em dois dupletos. A figura 4.1 mostra esquematicamente essas separagoes.
Consideraremos aqui que a separacio (Ap) € muito grande comparada
com qualquer outra energia envolvida no problema. Portanto, as contribuigoes
da tensdo a k finito e do confinamento quantico podem ser tratados num
subespago 4x4 de J = 3, m; = £ (“buraco pesado”) e J = 3, m; = £3
(“buraco leve”). Em termos das propriedades de transformacéo de espagos,
as fungdes de onda podem ser escritas como (veja em [2], em particular as

equagdes 2.48 a 2.50):

33 ' |z) +iy)
S22V = |HHY = = Y/ 4.2
33 = 1) =-T s (42)

31 1 2

S 2y = |LHY = ——(— ; z

2LY < =i fZ e
e seus conjugados invertidos no tempo. Nas equagdes acima LH é buraco leve
(light hole), HH buraco pesado (heavy hole), o e 3 s@o as matrizes de Pauli
para spin para cima e para baixo. A forca de oscilador! de cada transi¢do
éptica no gap Eq estd diretamente relacionada ao tnico elemento de matriz
de dipolo elétrico ndo mulo (na referencia [2], equagéo 2.51):

(2| Pz lc) = (y| Pylc) = (2| P |c) = iP. (4.3)

Na equacao acima z é o eixo de quantiza¢io do operador momento angular
Te X, ¥ e z sdo os eixos cristalograficos ciibicos. Em & = 0ena auséncia de
tensao ou de confinamento quéntico a escolha de eixos é arbitriria e a mesma
expressdo pode ser escrita para um conjunto arbitririo de eixos ortogonais

1Forga do oscilador ¢ proporcional 4 intensidade do pico na transicao dptica.
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Figura 4.1: Estrutura de bandas de um semicondutor de estrutura cristalina

zinc-blende.

A primeira figura é na auséncia de interacio spin-érbita, a

segunda ¢ na presenca de spin-6rbita, e na terceira temos ainda uma tensao

€, < 0 (compressao) sobre a estrutura.
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%', y', 2. Sob essas condigdes, a for¢a de oscilador de cada transigéio é dada
por:

fo(HH) o (HH|P:|o)f*  f,(HH) o KHH|P,lc)l*  (44)
fo (LH) o |(LH| By |0 f, (LH) o KLH| Fylc)l*.
Usando as equagdes 4.2 e 4.3 obteremos:

2
B,ysz=£2§2=3¢7750. (4.5)

Esse tratamento negligencia interagdes excitdnicas e superposi¢ao da fungéo
envelope para transi¢des quanticamente confinadas.

No que se segue, porque as perturbacoes estudadas preservam a invaridncia
sob inversdo temporal, o caso mais geral pode frequentemente ser reduzido
a um problema perturbativo 2x2, cuja perturbagdo é dada por um potencial
arbitrério U. O mesmo pode ser escrito de maneira geral como:

|HH) | |LH)
(HH| |Ugy {U |} (4.6)
(LH [U* | Uwn

que resulta nos seguintes autovalores e autovetores:

1 1
€12 = E(UHH-FULH):E\/Z (UHH—ULH)2+]U|Z (47)
1) = y|HH)+6|LH) (4.8)
2) = —&|HH)+~|LH),

onde €, é a primeira transicio éptica e €2 é a segunda transigéo Optica e onde

§ A-F
i 4.9
5 T (4.9)
e
1
A? = E(UHH—ULH)2+|U|2 ‘ (4.10)

1
F = ??:(UHH—ULH).
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Para pequenas perturbagtes (|U|<<F) a equagdo 4.9 se reduz a:
& U

T

(4.11)

E f4cil calcular o efeito da pequena perturbagao U no indice de anisotropia
71 numa base bem geral. De fato, usando as equagbes 4.3 e 4.4 obtemos:

(| p.EE) = 1\-@/1§|X> _ % (4.12)
P
€ R =~
1 iP
(e P |ILH) = 7 {c| P |X) = ~7
—1 1
el Py IPH) = 7% {c| By [Y) 7"
Entéo, para o sistema nio perturbado:
2
LHH) = fHD 0T LH) =@ =5 @)
6
fx(HH) _ fHH) _
Fe=fam == fam ~° (1)
ou R
a=E=1 e 7n=1-a=0 (4.15)

Agora consideremos o caso em que a perturbagdo é ndo nula, onde |[HH) e
|LHY) estdo misturados por elementos fora da diagonal. Nesse caso:

(el P.[¥) = (el P.|HH) +6(c| P.|LH) (4.16)
_ L iP zP i'yP[ _g/_’y}
ViR VAT
NS S P SR £ il PR Jis]
CRM = vl T =22 1 2]
LiP iP .
{e| Pe|-) = \/— v 3}_ [1+\/_6 /'y]
P P - .
PRI = 8 == 1= V3 ]
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e dai temos:

2

(4.17)

L. 2
) = TEh-EEE e =T
£ = LEpuavarnf  fo =0 vE

E para R;e R, obtemos:

2

[
ao_ B _ | 1R
i fz(_) 1+\/§6t/')’
i
R - 3| |
i 1 - 36/

O resultado para o pardmetro « ligado & anisotropia nesse caso é:

_n_ -l e el
B i

uma, expressao extremamente complicada, mas que se reduz a

6+ 6*
a=1-924 + para 16] /v << 1
7
e finalmente teremos para a anisotropia:
6+ 6* U*+U
=1—a=924 ~ 9024 .
K “ 2F

(4.18)

(4.19)

(4.20)

(4.21)

A expressio acima indica que mesmo para pequenas misturas teremos uma
grande anisotropia. O tinico caso em que a mesma se anularia seria para 8
imaginério puro, enquanto que se § fosse real, teriamos anisotropias enormes.

O resultado genérico acima deve agora ser transladado para nosso caso
particular, o que faremos nos préximos itens deste Capitulo. Note que como a
anisotropia do tensor de massa nao est4 presente nesses calculos, os resultados
aqui descritos sdo validos para uma orientagdo arbitraria dos eixos x’, y’ e

z.
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4.2 O pogo quantico tensionado

A Hamiltoniana total que descreve o espectro de energia para a banda de
valéncia de um pogo quéntico na presenga de tensdo pode ser escrita como
[34]:

H= H,+H.,, (4.22)

onde Hj, representa a hamiltoniana de Luttinger-Kohn para todos os estados
e H, representa a hamiltoniana de tensfo, dadas por:

H, = —5—2[1 K- (ﬂ—lJ?)ku ]
R = o 2’71 Y2\ Vg 3 z T P-C
h2
+273—m0 ({Jzs Iy} kaky +p.c.) — Vi(2) (4.23)

1 4
H = %Du [(J2 - 532) an + p.c.] + DL (e Y ey ), (429)

onde mg é a massa do elétron livre, D! e D, sdo potenciais de deformacdo
para as bandas de valéncia, ¢;; s3o as componentes do tensor de tensao?, J; séo
as matrizes de momento angular correspondentes a um estado de spin — ;—’, p.c.
significa permutagio ciclica dos indices, e finalmente {a,b} = } (ab + ba) .
Aqui, kg, k, e k, sio componentes do vetor de onda de um buraco ao longo
dos eixos X, y e z respectivamente, e

2 — 1.2 2 2
K = k2 4+ K24 K2 (4.25)

O buraco estd confinado na diregio z por um pogo de potencial V,(z), com
uma largura de pogo L e uma barreira de potencial V5. Assumimos que os
pardmetros de Luttinger-Kohn v, 2 e <3 variam com z da seguinte forma:

% o= % se | <L/2 i=123 (4.26)
Y = Y se lz| > L/2, i=1,2,3,

20) tensor ‘€’ contém apenas a parte da tensao de cisalhamento. A parte hidrostética
da tenséo estd incluida na banda de condugao.
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onde os subindices p e b se referem a pogo e barreira respectivamente.
Adotando unidades efetivas:
A’ h?
V= — ag = (427)

moad mye?

para energia e comprimento respectivamente, a hamiltoniana total pode ser
escrita como uma matriz 4x4:

P+Q V -8 0
| v P-Q 0 S
H=| g 0. Poo Vv (4.28)
0 i Vs P+Q
com
1 , 1 s 1
PEQ = [5 (n )+ 5 (nF27%) kz] +D, [fzz -3 (€nz + ny)] +Vi(2),
(4.29)
V3 ) D, 2
V=" [ (2 - K}) - i2skeky) + NG (egy — €aa) + Z%D;ezy , (4.30)

= [i7aV/3 (ke — iky) k] — (—\%D; (€ye + w) 7 (4.31)

onde k = k2 + k2. Como proposto por Broido e Sham (olhar em [34] e [35] ),
essa, hamlltomana total 4x4 pode ser reduzida a duas matrizes 2x2 através
de uma transformacio unitdria apropriada, ficando com:

P+Q-E [|V]|-il5 0 0 T
VI+ilS| P-Q-E 0 0 v,
0 0 P-Q-E V-S| || & | ="
0 0 VI+ils| P+Q—-F |\ ¥
(4.32)

Aqui ¥ e I, referem-se & primeira e & segunda transi¢io Gptica respectiva-
mente. Nas equacdes acima, X, y e z se referem sempre aos eixos ciibicos.
Devido & forma destorcida (“warped”) da banda de valéncia, tranformar es-
sas equages para eixos arbitrarios é uma tarefa um tanto quanto trabalhosa.
Mas isso foi feito por Xia em [36]. Seus resultados sfio bastante teis no que
se refere a calculos numéricos, mas nio os leva a nenhuma aproximagao in-
tuitiva. Antes de discuti-los, tentaremos isolar o efeito de cada perturbagio
em si fazendo uma anélise qualitativa.
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4.3 Material “bulk” tensionado a k=0

A coisa mais simples é tratar primeiramente os efeitos da tensdo a k= 0 na
auséncia de confinamento quintico. Nesse caso a hamiltoniana é:

[ F-E |G|—i|QI](‘I"1>=0 (4.33)

|Gl +i|Q] —-F-F o,
com
F o= —b (%5"—" - s,z> (4.34)
3
G = —%b (€ze — €yy) + idegy
Q = —d(eg —tgy,).

As solugbes da equagao 4.33 sdo:

By = £JIFF+IGP+ Q) (4.35)

b2
\/d2 (Eiy + Ezzuz + 63:») + D) {(Em - fyy)z + (eyy — Ezz)2 (€ez — ﬁzz)z}-

Nas equagbes acima, temos:

b=2p, i=p (4.36)
9 9

Apesar das expressoes acima implicarem na escolha de eixos cubicos, sob
modificagdes adequadas das constantes b e d (potenciais de deformagéo) o
mesmo poderia ser escrito para uma orientagdo (x’, y’,z’) arbitrdria. Isso
porque estamos em k= 0, onde é irrelevante se os eixos sdo eixos principais
do tensor de massa ou ndo. A forma da tensdo biaxial para tal sistema
arbitrdrio de eixos estd dada no Capitulo 3. Comparando as equacoes 4.11,
4.21 e 4.33 chegamos a conclusdo que a eventual anisotropia introduzida por

nma tensdo bisotrdpica nesse caso particular (Ez 0) seria dado por:

&+ 6* Uv+ur
= 924 =024 4.37
9.24—— (4.37)
gb2(e i — €, )2+d252
1 o v oy
= 924 — _” —
b2 (”_2y_ul _ Ez’z')
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Como visto no Capitulo 3, para uma tensao bisotrdpica perpendicular ao eixo
)
z’ temos

Epigt = Cyly; =€ (4.38)
€fa = —Féll
Ezlyl = 0,
0 que nos leva a
n=_0.

Desse resultado portanto concluimos que uma tensio bisotrdpica a k=0 na
auséncia de confinamento quantico preserva a isotropia do material “bulk”,
mesmo se a direcio de crescimento nio for uma dire¢éo de alta simetria. As-
sim sendo, a tensdo por si prépria nio pode ser a responsdvel pela anisotropia
observada.

4.4 Material “bulk” tensionado a k #0

Esse caso j4 é um pouco mais complicado. Se quizéssemos escrever nossas
equagdes de uma maneira simples, terfamos que usar ao invés do sistema x’,
y’, 2’, 0s eixos principais do tensor de massa. Mas isso s6 seria possivel para
2z’ ao longo de uma direcdo de alta simetria, tal como [001] ou [111], e isso
nfo nos interessa aqui. Queremos realizar o calculo para uma diregao mais
geral, caso em que nao é obv10 se a tensdo biaxial produz ou ndo anisotropia
na forga de oscilador em- k +# 0. As interacdes exciténicas fazem com que a
a forga do oscilador de uma transicio Sptica receba contribuicoes de uma
regifo finita de ¥ a0 redor da zona de Brillouin. As dimensdes desta regido

sao da ordem de: 1
k| ~—, (4.39)

U’&TC

onde agge ~ 100 A é o raio exciténico. Uma tensiio uniaxial ao longo da
diregao z' (com z'=[11N]) poderia em principio produzir tais anisotropias.
Isso porque a tensdo uniaxial introduziria deformagdes diferentes em x e
y’, a menos que N=1 ou N— co. No entanto, para nossa tensao bisotrdpica
Eatal = Efyy © Exty = 0. Isso significa que uma tenséo bisotrdpica, mesmo a
E # 0, deveria preservar a isotropia do material, o que nos deixaria ainda
com 7 = 0.
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Até agora j4 discutimos a possibilidade do campo piezoelétrico causar
anisotropia, da propria tensao tanto a E=0comoak finito, e todas os casos
resultaram em 7 = 0. Isso nos leva a deduzir que a anisotropia somente
acontece quando existe confinamento quéntico. Esse serd o tema da préxima
se¢ao.

4.5 Efeitos de confinamento quantico e tensao
bisotrdpica sobre o material a k arbitrario

Esse problema é bastante interessante. Ele ja foi parcialmente tratado por
Xia [36] em alguns casos particulares. Entretanto nenhum desses casos par-
ticulares coincide com o nosso. Mas antes de partir para o nosso caso par-
ticular, uma discussio do que fez Xia serd bastante esclarecedora. O caso
anisotrépico discutido por ele corresponde a N=0 (dire¢éo {11N] com N=0),
mas seus resultados contém fatores qualitativos que sio aplicdveis ao nosso
caso onde N=3. Ele examina primeiramente o caso néo tensionado, onde a
anisotropia vem da combinagdo entre confinamento e distor¢ao (“warping”),
e depois o caso de tensdo uniaxial (que é menos simétrico que nosso caso de
tensdo bisotrdpica).

A figura 4.2 (tirada de [36]) mostra a relagao de dlspersa,o dos autovalores
da equaciio 4.32 para N— co (#'=[001], x'=[110)/v2, y'= =[110]/+/2), N=1l e
N=0 respectivamente para o caso nao tensionado. A mistura das funcdes de
ondade |HH)e|LH) a K finito sao evidentes nessas figuras, mesmo quando o
pogo quantico é crescido ao longo de uma diregio de alta simetria (fig.4.2 (a) e
(c)). Isso vai alterar a massa efetiva de ambos os portadores (veja figura 4.3)
e a intensidade relativa da primeira e segunda transi¢des, mas néo introduz
nenhuma anisotropia entre os eixos x’ € y', levando portanto a n = 0. Para
N=0, no entanto, a banda toda (ver figura 4.2(b)) ¢ nitidamente anisotrépica,
como mostrado pela dispersao ao longo das diregdes ks e ks, que possuem
uma diferenca marcante. Essa anisotropia dos niveis de energia se torna
evidente ao calcular o elemento de matriz da transigio éptica para cada uma
das transicGes. Isso estd ilustrado na figura 4.4. Nessa figura podemos ver
que apesar de ndo existir anisotropia entre os eixos x' ey’ para qualquer valor
de k qua,ndo o eixo de crescimento é [001] ou [111], uma anisotropia grande

-
é vista a k finito para N=0. Xia, em [36], ndo calcula fu ( ) e fy ( )

mas sim apenas uma destas duas quantias em fungéo da orientagio em k.
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Figura 4.2: Subbandas de buraco para superredes crescidas sob orientagdo
los foram feitos para superredes de Ing 2GaggAs/GaAs com
largura de pogo (barreira) de 100 A (50 A), e (a)
= 1.

N=o0c, (b)) N=0, (c) N
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Figura 4.3: Massas efetivas de buraco pesado (HH) e buraco leve (LH) como
fun¢io de 6 (angulo entre a diregio de crescimento (2’) e a direcdo ciibica

[001].

Mesmo assim, a anisotropia existente para f) (k./) # f) (ky) faz suspeitar
que fp poderia ser diferente de f,; mesmo em k=0 . Esta suspeita é
confirmada pelo célenlo de Kajikawa em (38], que caleula f,v e f, em k=0
para estruturas de GaAs/AlGaAs crescidas em substratos z’=[110] [x'=[001]
e y’=(110)] em fungdo de uma tensdo umiaxial aplicada ao longo do eixo de
crescimento (ver figura 4.5). Nessas figuras podemos apreciar dois fatos:

(1) Mesmo em amostras nilo tensionadas existem diferencas aprecidveis
entre as forcas de oscilador para polarizagdes ao longo dos eixos x’ e y’ para
as duas primeiras transi¢des épticas. No caso da figura 4.5, na auséncia de
tensao teriamos n = (0.5,

(ii) Outro fato a ser observado é que conforme se aplica tensio, a anisotropia
anmenta enormemente, muda de sinal e pode até apresentar singnlaridades.

Este qiltimo fato é um efeito da “sintonizagfo” (tuning) dos nivcis de c-
nergia da banda de buracos produzido pela tensao que leva a anti-crnzamentos
centre estes niveis. Este aspecto serd discutido methor na se¢fio seguinte.
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Fignra 4.4: Elemento da matriz de transigio éptica no plano para (a) N— oo,
() N=0ec(c) N=1.
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Figura 4.5: Subbanda de buracos para superredes orientadas ao longo de
[110] sob tensdo uniaxial entre X=0 e 8 kbar.

4.5.1 Caso tensionado

Aqui os resultados de Xia ja nio sio tao elaborados, mas passam a ser so-
mente wmn guia crii para nossos resultados experimentais. Primeiramente ele
trata tensdes uniaxiais em pogos quanticos com a forga aplicada ao longo da
diregdo 2’, caso menos simétrico que o de nossa tensdo bisotrdpica. Depois
cle realisa um cédlculo explicito apenas para o caso de N=1, onde nenhuma
anisotropia interplanar pode ocorrer. Mesmo assim, as figuras ?7 ¢ 4.6 (au-
tovalores ¢ elementos de matriz dptica interplanar) mostram uma mistura
dramética entre estados de |HH) e |LH) , afetando fortemente os elementos
de matriz 6pticos. O quanto os estados vao se misturar vai depender cru-
cialmente da tensio aplicada. Para alguns valores da tensfo, os estados néo
perturbados de |HH) e |LH) podem cruzar a algnm valor de £. A natureza
da Hamiltoniana nessas jungoes exige que esses “crossings” se tornem “anti-
crossings” qaundo as fungoes de onda para |HH) e |LH) trocam de papel.
Assim sendo, ao sintonizarmos a forga aplicada ¢ a espessura do pogo pode-
mos conseguir mudangas dramaticas nas intensidades relativas da primeira e
seguicla linhas espectrais, como mostrado na fig 4.6.Isto é revelado de forma
dramética no paper de Kajikawa [38], cujos resultados sio mostrados nas fig-
uras 4.5 (a0 e (b). Desta figura pode-se observar que para »’=[110] partimos
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Figura 4.6: (a)Subbandas de buracos para superredes orientadas [111] sob
tensao uniaxial X=2.0 e 2.5 kbar. Em (b)

de 7 = 0.5 no caso nao tensionado, e passamos a ter nma grande variagao de
7 com a tensdo, como se pode observar da figura 4.7, construida a partir da
figura (38]. Note que esta cnrva esta feita apenas para um valor de largura
do pogo (no caso L=100 A), e que no entanto a anisotropia, como depende
do confinamento, varia enormemente também com L. Os cdlculos mostrados
também estao feitos para o caso de uma tenso uniaxial aplicada, mas acred-
itamos que o comportamento de com a tensao néo scria muito diferente disso
no caso da tenséo bisotrdpica de nossas amostras.

4.6 Resumo

Os resultados acima podem ser aplicados ao nosso caso com as seguintes
principais conclusoes:

(1) A tensdo bisotrdpica por si s6 nio pode produzir anisotropia.

(ii) O confinamento ¢uéntico ao longo de numa dire¢ao de baixa simetria
resulta, em geral, em 7 # 0.

Nesse 1iltimo caso, confinamento e tensfo, quando agem juntos, podem ser
sintonizados dc tal forma a resultar em “anti-crossings”, o que pode tornar n
bastante grande. Uma interpretagio quantitativa dos resultados mostrados
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Figura 4.7: Valores de 7 em funco de X extraidos a partir das figuras 4.5

(a) e (b).
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na tabela 2.2 requereria uma repeticdo dos célculos de Xia e Fujikawa. para o
caso de material tensionado bisotropicamente e com N=3, Um fator compli-
cante na realizaco desse calculo é o efeito misturador de V(z) e sintonizador
da tenso para & # 0, j4 que a interagao Coulombiana poderia resultar numa
intensidade que é obtida integrando num volume de % finito. O problema
em toda sua extensdo € bastante complicado. Tal célculo é passivel de ser
feito, mas excede o objetivo dessa tese de mestrado. No préximo Capitulo
aplicamos esses resultados para obter uma interpretacio semi quantitativa
de nossos resultados experimentais (apresentados no Capitulo 2).
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Capitulo 5
Discussao dos resultados

A discussdo do Capitulo anterior nos mostra que os efeitos combinados do
tensor de massa anisotrépico, da tensao bisotrdpica e do confinamento ao
longo de uma diregao de baixa simetria sao os responsaveis pela anisotropia
observada na refletividade modulada. A hamiltoniana do confinamento so-
mada a tensdo é diagonal para crescimento ao longo de [001], mas mesmo
neste caso alguma mistura entre os estados de |HH) e |[LH) pode ser obser-
vada a k finito. Estas mudangas, no entanto, sao as mesmas para ambas as
diregbes mutuamente perpendiculares no plano da amostra. Nesse caso, as
duas perturbagdes (V(z) e tensdo) sdo diagonais e podem ser tratadas como
estados nao degenerados, com exce¢do sendo feita no caso de eventuais mu-
dangas no tensor de massa e na forga de oscilador. Nesse caso os buracos leve
e pesado sdo tratados separadamente, ambos sujeitos a potenciais de confi-
namento de alturas diferentes. Esse problema foi exaustivamente tratado
por muitos autores ([9], [39]), e seus resultados serdo brevemente resumidos
na préxima secdo. L& também mostraremos algumas aplicagdes a nossas
amostras crescidas ao longo da diregao [001]. Na segao seguinte aplicaremos
0 mesmo tratamento, mas agora incorreto, para as amostras crescidas ao
longo de [113]. Dicutiremos os desvios entre o tratamento teéricos e os resul-
tados experimentais dentro do contexto dos resultados obtidos no Capitulo
4. Finalmente, na ultima segdo, analisaremos os resultados experimentais da
tabela 2.2 sob o enfoque do que j4 foi discutido ac longo desse trabalho.
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5.1 Aplicagao ao caso de crescimento ao longo
de [001]

Estamos interessados nos niveis eletronicos de buraco leve e buraco pesado, e
vamos, para efeito de simplicidade na hora de fazer as contas para a direcio
[113], desprezar efeitos quadraticos. Assim sendo, desprezaremos acoplamen-
tos entre estados de J=3/2 e J=1/2. Trabalharemos portanto com o Hamil-
toniano no subespago J=3/2. Utilizaremos para o célculo a representacio
|7,m;) (que pode ser escrita em termos da base |!, s;m,£))! para indicar os
estados de valéncia ou condugéo dos semicondutores de estrutura zinc-blende.
As bandas de valéncia em nossa representacio sio escritas como:

1) = o) o
-2) = )

31 2], 1 1.1
S5) = 35 |5 LH
23) = Yakgon i)

3 1 2 1 1 1

5-3) \/;]1,5,0,1>+\£|1,5,—1,T>,

Temos ainda para a banda de valéncia:
11 1
Z 2y = ~:0 5.2
2 b 2> '07 21 b l> ( )

1 1 1
‘5: _5> = ‘015101T> .

Escrevemos o Hamiltoniano de tensio como:

Il

HE(”) = —a(€p + €y + €2) — 3@ [(Li - %L2) [ p.c.] (5.3)
64" [(L,L, + L,L,
_ \/3_ l:(yTy)ezy +p'c':l ,

A base |I,s;m,€) é constituida de autoestados dos operadores L2, 8% L, eS,, com
L(S) sendo o momento angular orbital (de spin). A representagio | 7,m5) que serd usada
daqui por diante é formada por autovetores de J2 e J,, onde J é o momemto angular
total.[40]
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onde p.c. significa permutacao ciclica, e a, b e d s3o potenciais de deformacao.
Observando a forma do Hamiltoniano acima, nota-se de imediato que os es-
tados eletronicos da banda de condugdo, por possuirem momento angular
orbital nulo, somente sofrerdo infludncia da parte hidrostatica®. Simplificare-
mos portanto se escolhermos a = a® — a(¥(a = potencial de deformacio
hidrostético), de tal forma a incluir também na banda de conducéo toda a
contribuigao hidrostética da banda de valéncia (essa afirmagéo é geral, e vale
para qualquer orientagdo). Aplicamos finalmente o Hamiltonianao total para
Iy, com:

HY = —a(e, + ¢y + €22) (5.4)

nos estados degenerados da banda de condugéo e obtemos
1 1
E,=Ey+ EAO “+a (2 — F) € = Fy + §A0 =+ (SEC(QE), (55)

onde I' é um fator geométrico, descrito em [30] para um caso mais geral, e
cujos valores estdo na tabela 5.1 para nosso caso mais simples de orientacio
[001]. €y esta dado por
o =222, (5.6)
Qg

onde a; é o pardmetro de rede do substrato, e ag é o pardmetro de rede que
o material teria se nio estivesse tensionado (como j& definido anteriormente
na equacgio 3.1), e seus valores também estao mostrados na tabela 2.1.

No caso da banda de valéncia, H*) contém apenas a componente de
cisalhamento® (essa afirmagdo também é geral e vale para qualquer diregéo).
Novamente aplicamos o Hamiltoniano total para a banda de valéncia, com

6d® [(LgLy + LyLg)
V3 [——Tl2—y€“y+p “
(5.7)

nos estados de buraco leve e buraco pesado da banda de valéncia e obtemos
o seguinte sistema:

1
H® = —3p®) [(L2 - §L2) €az +p-a] -

Ihg=n 0 0 0
0 1A+ 0 0
) = 380 +7
A" = 0 0 Nog+n 0 (5:8)
0 0 0 380—7

2Vide equagiio 3.11 para compponentes de g H.
3Vide equagio 3.11 para compponentes de ?S .
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3 3 31 3 1 3 3
5803308 -3) 15 -1} e onde

n= b(l + F)CH, (5.9)

e cujos valores também estdo mostrados na tabela 2.1. Teremos entdo como
antoestados para buraco leve (E!) e buraco pesado (E}') as seguintes energias:

na base ordenada{

’ 1
B = §A0+n=§A0+6Eﬁ(e) (5.10)
B = %Ao—n=%Ag+6EfJ(e).

Na tabela 5.2 estdo ilustrados alguns valores para os §£’s.

Tabela 5.1- Valores de I, ag e ¢ para amostras com crescimento ao longo
de [001]} e para x nominal (x=0.20).

r ag €l
GaAs 0.901 | 5.6533
InAs 1.088 | 6.0583
Ing 2GagsAs | 0.938 | 5.7343 | -0.01413

Tabela 5.2: Valores de §E's para as amostras [100] utilizadas para x
nominal (ou seja, x=0.20). As duas iiltimas colunas mostram os valores da
variagdo nos gaps de buracos pesado e leve devida a tensio biaxial.

X 8E () (meV) | 8E*(e) (meV) | 6E. (¢) (meV)
0.22 | 111.026 56.9 -56.9
0.20 | 101.451 51.8 -51.8
0.18 | 91.609 46.6 -46.6
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X 6EL(e) (meV) | 6Ef(e) (meV)
0.22 | 54.126 167.926
0.20 | 49.651 153.251
0.18 | 45.009 138.209

5.1.1 Definigoes titeis

A altura da barreira que confina os portadores estéd dada por:

V. = AE.=QAE} (5.11)
Vi = AEM=(1-Q)AE}
Vi = AE.,=AE,—-AE,

onde 0s AE,’s sho calculados com base nos §E’s da segio passada e cujos

valores estdo ilustrados na tabela 5.3. O Q nada mais é que um parametro
de descasamento de bandas, definido da seguinte forma:

Q= : (5.12)

Tabela 5.3-Valores de AE,’s para alguns valores de concentragao de In
no pogo.

X AEY [meV] | AE. [meV]
x=0.22 | 251.124 137.324
x=0.20 | 229.349 125.749
x=0.18 | 207.441 114.241
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5.1.2 Diagramas de energia de transicao

Para calcularmos a energia de transigdo em funcio de Q, utilizamos uma
versao simplificada do modelo de Bastard [41], [42], bastante conhecido e ja
bastante usado para descrever o estado eletrénico de heteroestruturas com
base no modelo de Kane para a dispersdo “bulk” dos materiais constitu-
intes [9], {39]. Este modelo é vélido quando os materiais que constituem a
amostra tém o gap no centro da Zona de Brillouin e quando a parte periédica
da funcéo de Bloch é similar em ambos os materiais.O portador é, entdo, de-
scrito dentro da aproximacao de massa efetiva mediante uma fungéo envelope
x(z) que varia lentamente (em escala atémica). Nesta descrigio, o problema
se resume a encontrar as condigdes de contorno que essas fungoes envelope
devem satisfazer nas interfaces, que nada mais sio que: continuidade das
fungdes e de sua primeira derivada pesada pela massa efetiva da camada, ou
seja:

xa(z) = x5(2) (5.13)

1 @) _ 1 dye(e)
palE,z) dz up(E,z) dz '
onde u(E, z) é a massa efetiva dependente da energia que aparece no modelo
de Kane quando as relagtes de dispersdo podem ser escritas da formal[3]:

(5.14)

R2k?
E = A 5.15
2pa(B) (6-15)
E = Wk )
2up(E)

Para uma superrede com pogos (barreiras) de largura L4 (Lg), a period-
icidade presente requer que sejam satisfeitas as condigdes 5.13 e 5.14 para
apenas duas interfaces, o que nos deixa com um sistema de quatro equagoes
lineares. Esse sistema somente tera solucio se o determinante da matriz asso-
clada ao mesmo for nulo, o que nos leva & relagao de dispersao da superrede:

cos{gD) = cos(kaLa) C(;S(kBLB) - % (5 + %) sin(kaLa)sin(kgLg) (5.16)
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com
¢ = ka ps(E)
pa(E) ks '
onde q é o vetor da minizona de Brillouin da estrutura, D é o periodo da
superrede e os k’s estdo definidos pelas egs. 5.15. No caso de estados ligados
dentro do pogo, as funcdes envelope da barreira se propagam evanescente-
mente, o que significa que kg é imagindrio. Fazendo kg = ikp nas equagdes
acima temos:

(5.17)

cos(gD) = cos(kaL ) cos(nBLB)—% (—f—k %) sin(kaLa)sin(kpLp) (5.18)

com .

F_ .kgamp

&= zmA P (5.19)
Os ks carregama informagéo fundamental do sistema.

Os niveis de energia do pogo (que chamaremos de A%, A* e ) sdo cal-
culados para cada valor de Q usando as alturas das barreiras definidas nas
equagdes 5.11 e os valores para as massas efetivas para cada banda®. Os
valores dessas massas efetivas estdo ilustrados na tabela 5.4. Para calcular
os estados eletronicos, fixamos ¢ no centro da minizona e encontramos as
raizes da eq. 5.18 pelo conhecido método das secantes[43]. Variando Q e
escrevendo a energia de transigdo como:

Eij :E0+6E0+/\:L+)\;,

obtemos as curvas de energia de transicio da amostra em questdo em fungao
de Q para um dado ponto de alta simetria da zona de Brillouin da estrutura.
Essas curvas podem ser comparadas com os valores experimentais obtidos
por PR, e mostrados no Capitulo 2, permitindo entao que identifiquemos
a que transi¢io corresponde cada estrutura observada experimentalmente.
Essa comparacio entre os valores experimentais est4 ilustrada nas figuras 7?7
e ?7? para as amostras de 40 A €100 A respectivamente. Foi usando esse
método que identificamos as transi¢bes referentes a LH e HH, para somente
entdo calcular nosso pardmetro de anisotropia definido na equagéo 2.5 e cujos
valores experimentais estao na tabela 2.2.

4Embora o modelo inclua uma massa dependente da energia, o sisterna InGaAs/GaAs
nso apresenta ndo parabolicidade marcante, o que nos permite usar massas efetivas
constantes.
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Figura 5.1: Comparacao das transi¢oes obtidas em fungio de QQ através do
modelo de Bastard com os valores obtidos experimentalmente por PR para
as amostras de 40 A.
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Figura 5.2: Comparagéo das transiges obtidas em fungdo de QQ através do
modelo de Bastard com os valores experimentais obtidos por PR para as
amostras de 100 A.
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Tabela 5.4- Valores das massas efetivas para alguns valores de concen-
tragdo de In no pogo.

X Me Mhh Myp

x=0.22 | 0.0568 | 0.4346 | 0.0804
x=0.20 | 0.0577 | 0.4360 | 0.0816
x=0.18 | 0.0586 | 0.4374 | 0.0828

As figuras 5.1 e 5.2 mostram que é possivel encontrar um acordo razoével
entre as previsbes deste modelo simples para as energias de transicdo e os
valores encontrados experimentalmente na regido de parametro de descasa-
mento de bandas Q = 0.6. Isto coincide com resultados anteriores para esse
tipo de material [9], [39].

5.2 Aplicagao.ao caso de crescimento ao longo
de [113]

Aplicando o mesmo procedimento as amostras crescidas sobre substratos
[113] obtemos os resultados mostrados nas figuras 5.3 e 5.4. Vemos que aqui
os resultados do célculo ndo coincidem mais com os niveis de energia obtidos
experimentalmente. Em principio, isto era de se esperar, se tivermos em
vista a discussdo do Capitulo 4. Por outro lado, vemos nestas figuras que para
QQ~=0.6 os valores calculados para as transigoes |LH) e |H H) se cruzam. Estes
cruzamentos no cilculo (feito conforme discussdo para [001]) resultariam em
anti-cruzamentos no célculo completo, com a consequente mistura total de
fungtes de onda de |LH) e |HH). Neste caso, as duas primeiras transices
nao mais podem ser atribuidas a buracos leve ou pesado, jé que as funcdes de
onda do 1° e 2° estados da banda de valéncia sao fortes misturas de ambos.
Assim, o cdlculo simplério (mas vélido no caso [001]) tem a virtude de alertar
para os anti-cruzamentos que resultam em fortes anisotropias.
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Figura 5.3: Célculo usando modelo de Bastard (como o feito para [100]) para
a amostra de L=40 A depositada sobre substrato {113]. Os cruzamentos do
célceulo correspondem a anti-cruzamentos num cdlculo mais realista.
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Figura 5.4: O memso da figura, mas agora para a amostra de 100 A deposi-
tada sobre substrato [113].
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Capitulo 6

Conclusao

Neste trabalho fizemos um estudo de todas as possiveis causas de anisotropia
éptica no plano da amostra para pogos quanticos crescidos em dire¢oes [L1N].
Ap6s examinar todas as causas concluimos que as principais fontes de anisotro-
pia sdo as misturas provocadas pelo potencial de confinamento entre as
fungdes de onda de buracos leve e pesado. Estas misturas (e as conse-
quentes anisotropias) sdo particularmente fortes naquelas partes onde um
calculo perturbativo ingénuo preveria cruzamento entre os niveis de energia
destes portadores. Na verdade, para N#1, os estados de banda de valéncia
nao mais podem ser caracterizados como sendo de buraco leve e pesado.
A tensdo, quer seja uniaxial (aplicada externamente) ou bisotrdpica (em-
butida na amostra) serve como agente sintonizador destes cruzamentos e
pode dar origem a grandes variagdes nos indices de anisofropia. Anisotropias
adicionais aparecem quando, além do confinamento ao longo da dire¢éo de
crescimento, sdo introduzidas corrugagdes nos planos levando a confinamento
lateral dos portadores (fios quénticos). Isto estd demonstrado no trabalho
recente de Vouilloz et al [5], no qual estudam-se fios quénticos ao longo da
diregdo [100] em amostras néo tensionadas depositadas em substratos de
GaAs [001]. Neste caso, a anisotropia é uma boa medida do confinamento
lateral. Por outro lado, quando os substratos séo de orientagdo [11N] com
N=#1 é dificil separar quanto da anisotropia provém de confinamento 2D ao
longo de uma direcdo que néo coincide com uma das diregdes principais do
tensor de massa efetiva da banda de valéncia. Consequentemente, para fios
quénticos contidos nesse tipo de amostras a anisotropia dptica ndo constitui
um indicador confidvel do confinamento lateral, contrariamente ao que foi
proposto nos primeiros trabalhos sobre este assunto ([7], [6]).
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