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RESUMO 

t apresentado um método que permite, a partir de 

prlmeiros principias, obter equações de transporte generali

zar'Jus com as quais é possivel estudar sistemu.s longe do equ!_ 

H brio térmico. 

Usando esse método obtivemos equaçoes de trans

porte nao lineares que descrevem os processos irreverslvei.s 

que ocorrem em experimentos do tipo "bombeamento-prova". Co!:_ 

;_;eguimos, dessa forma, analisar a termodinâmica de n,~o equl

!]Lrio e os processos de relaxação em semicondutores polares 

submetidos a altos niveis de excitação óttca. Calculamos tam 

Dém a função nümero de ocupação para diferentes modos de fo

nons longitudinais éticos. A equação cinética para essa fun

ç~o é escrita em termos dos parâmetros termodinâmicos rele

vantes que descrevem o estado macroscópico de não equilibrio. 

J~m. ambos os casos os resultados obtidos são comparados com 

dados experimentai.s referentes ao GaAs. 

• 



ABSTRACT 

we present a method that using a first principie 

theory allow us for the determination of nonlinear transport 

equations which describe irreversible processes in far from 

equilibrium systems. 

'J'his method is applied to study the nonequ.ilibrium 

thermodynamics and kinetics of evolution of relaxation processes 

in polar scmiconductors under high levels of optical excitation. 

~·Je also calculate the time-evolution of the number occupation 

:function of diffcrent longitudinal optical phonon modes. The 

bnetic equation for this function is written in terms of the 

relevant thermodynamic parameters that describe the 

nonequilibrium macroscopic state of the system. 

comparison of theory with results obtained in 

experiments of ultra-fast time resolved optical spectroscopy 

of GaAs is dane, obtaining a good agreement. 

• 
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CAP!TULO I 

INTRODUÇÃO 

O desenvolvimento, sempre crescente, dos sistemas 

"Jctrônicos vem solicitando da tecnologia de semicondutores, 

n_l qual eles se baseiam, um grau cada vez maior de integração, 

- (l) 
1;1i niaturizaçiío e rapidez de operaçao. 

Assim, a medida que esses dispositivos tornam-se 

ILI'cnores e mais velozes coloca-se o problema de se entender os 

J'LI_,ccssos uJ tra-râpidos nos semicondutores uma vez que é des-

0cs processos que dependerá seu desempenho. O desenvolvimento 

rlc sistemas de lasers que operam em pico-segundo e de técnicas 

de medida em Õtica não-linear tem permitido o estudo experime~ 

tal, com tempo de resolução de pico-segundo e mesmo sub-piarse-

qundo, de muitos efeitos tais cem:>: relaxação de elétrons quentes, 

espalhamento .inter-vale, espalhamento elétron-elétron e decai 

menta de fonons óticos( 2 ). Esses métodos de medida são, basi-

Gamente, três: 19, observação direta usando detetores de alta 

velocidade, 29, "gating" ético não linear e, 39, método de 

"bombeamento-prova". Os dois primeiros sao empregados usu.al-

mente para medidas de emissão enquanto que o terceiro ê utili 

zado no estudo de propriedades Óticas tais como transmissão, 

n~flexão, etc. ( 2 ) 

As situações acima citadas consideram sistemas 

que estão muito distantes do equilibrio estatístico e a termo-

Lilnâmica linear dos processos irreversíveis torna-se inadequ~ 

da para sua análise. Aqui o problema que se coloca e mais ge-

ral: "como tratar sistemas fora do equilíbrio?" 

Esse é um velho problema,e suas origens podem ser 



identificadas nos trabalhos pioneiros de Bernoulli (
3
), 

Herapath( 4 ), Joule(S) e Krônig(G), trabalhos esses que marcam 

o inicio da teoria cinética dos gases, Logo depois, Clausi.us( 7 ) 

introduziu o conceito de caminho livre médio e o famoso 

"Stosszahlansatz" {hipótese sobre o número de colisões) {-rue 

l_anta repercussão iria ter nos desenvolvimentos posteriores. 

Finalmente, com Maxwell (B), {lei de distribuição das velocida 

des moleculares, "equação de transporte de Haxwell") estava 

uberto o caminho para a obra de Boltzmann. No trabalho de 

,~oltzrrann dois pontos são fundamentais: o "Teorema 11" no qual, 

_Jela primeira vez, se estabelece uma relação entre o movimen-

t:u molcculor e a tendência, dos sistemas fisicos, de se apro-

ximarem, e permanecerem no estado de equilibrio; e a "equação 

de transporte de Boltzmann", a primeira equação cinética na 

história da Mecânica Estatlstica, que descreve o comportamen-

d - d'l •ct 19 ) to e um gas l u1 o. 

Por essa época surgiram também as primeiras con-

trovérsias sobre os fundamentos da teoria. são conhecidas as 

objeções, de Loschmidt, baseada no carãter reversivel das 

leis da mecânica, e de zermelo, baseada no "teorema da recor-

rência", de Poincaré, que estabelece que um sistema iso~ado e 

de tamanho finito retornará a uma vizinhança, arbitrariamente 

próxima, de seu estado inicial. Essas controvérsias deram mo-

tivo a muitas discussões e o problema da compati.bllidade das 

!eis microscópicas reversíveis com a irreversibilidade mucros 

cópica atê os dias de hoje não está satisfatoriamente elucida 

do. 

A parlir dai a teoria dos processos irreversiveis 

Vdi apresentar, basicamente, dois tipos de problemas. um de-

les, o problema prático, corno obter equações que descrevam o 



comportamento de sistemas especificas. O outro, o problema de 

principias, como justificar essas equações, tendo em vista as 

obj eções acima c i ta das. (lO) 

Nos anos seguintes a Boltzmann o aspecto prático 

::cve um maior desenvolvimento. Chapman e Enskog desenvolveram 

um método, haseado em aproximações sucessivas, que permite 

- (ll) nbter soluções particulares da equaçao de Boltzmann . Apa-

receram ta.mbém várias equações cinéticas tais como: a equaçao 

rl~ Landau para gases com interação fraca, a equação de Vlrtsov 

para plasmas, a equação de Fokker-Planck para o movimento 

Browniano, a equação de Pauli para átomos ou moléculas emitin 

<lu c absorvendo radiação, etc,., 

o ideal, entretanto, seria obter equaçoes de trans 

porte generalizadas, ou seja, que não estivessem, desde sua 

origem, associadas a um caso particular e, que ao mesmo tempo, 

contribuissem para esclarecer o problema da aproximação ao equ! 

librio, 

A realização desse programa nos leva imediatamen

te à equaçao de Liouville, posto que, essa equação contém a ma 

xima informação passive! concernente àevolução do sistema. 

Desenvolvirnentosnessa direção devem-se a Yvpn, 

Rorn e Green, Kirkwood, Bogoliubov(l2 ) culminando com a, agora 

famosa, hierarquia BBGKY. A partir dai o número de publicações 

nesse campo tem se multiplicado a cada ano. Novos métodos e 

formali.smos sao frequentemente propostos, entre outros PJdemos 

citar os trabalhos de Mori (l)), Zwanzig(l4 ), Prigogine e a "es 

(12 15) -cola de Bruxelas" ' e, um metodo que para nós tem partic~ 

lar interesse, trata-se do "Formalismo da Entropia Máxima". Es 

(16) . se formalismo, proposto por Jaynes , apresenta ampla poss1-

iJilidade de aplicação a estudo de fenômenos não lineares em 



diversas areas das ciências naturais, humanas e tecnolÓgicas. 

. (17) Baseados nesse formallsmo Robertson e 

( 18) -i:ubarev desenvolveram métodos de estudo de situaçoes de 

n5o equilibrio, i.c. que permitem escrever equações de trans-

porte não-lineares que descrevem a evolução termodinâmica ir-

r·eversivel de sistemas de mui tos corpos. A vantagem do método 

Je Zubarev é que ele permite escrever essas equações de wna 

iüaneira simples e di reta para um grande número de situações. 

'-,cndo ussirn, o método parece ser particularmente adequado pa-

r-d a análise de processos cinéticas e de relaxação em semico!2_ 

tutores, ou seja, para tratar os fenômenos ultra-rápidos ante 

riormente comentados. 

Podemos, agora, definir os objetivos desse traba 

lho. Pretendemos aplicar o método de Zubarev na análise de sis 

temas longe do equilibrio térmico visando: 19, um melhor conh~ 

cimento dos fenômenos fisicos associados aos processos ultra-

rápidos em semicondutores, 29, verificar a potencialidade do 

método quando aplicado a problemas práticos a fim de compreen 

der suas caracterlsticas, buscando, dessa forma,um conhecime!! 

to melhor das técnicas de tratamento de sistemas fora do equ! 

líbrio. • 
Com esse fim 1 no cap. II apresentaremos o método 

e o utilizaremos, tendo em vista as aplicações que pretendemos 

fazer, para obter um sistema de equações de transporte gener~ 

lizadas. No CD.p. TJI usaremos esse sistema de equações no es-

l_udo do comportamento de um semicondutor altamente ex c i ta do 

fJOr bombeamento Óptico. Consideraremos diversas situações ex-

perimentais e compararemos esses dados com os resultados que 

viermos a obter. Finalmente, o cap. IV é dedicado a comentá-

cius gerais e conclusões, 



CAPlTULO II 

UM Mf:TODO DE TRATAMENTO PARA SISTEMAS FORA DO EQUILÍBRIO 

I I. l. In tradução 

Enquanto que a Mecânica Estatística das situações 

:Jc equilíbrio é uma disciplina bem estabelecida, o mesmo nao 

r~corr8 par.:;. .:..s situações de não equilÍbrio. Aqui, como vimos 

r10 ca~)i. tu lo an teri.or, um grande número de tratamentos tem si

Jo propostos sem que, até o momento, uma formulação geral te-

nha sido alcunçada. Vimos também que existem dois proL 1 err,us 

b5sicos, 19, como conciliar a irreversibilidade com as leis 

da mecânica, que, como se sabe, são reversíveis e, 29, como 

obter equações de transporte generalizadas que descrevam o 

comportamento do sistema considerado. 

Vejamos como tratar esses problemas seguindo o 

método proposto por Zubarev(lS). Primeiramente construiremos 

um operador estatistico que descreve sistemas fora do equilí

Lrio, em seguida usaremos esse operador para obter as equa-

ções de transporte. 
• 

li.2. O Operador Estatístico para Sistemas Fora do Equilíbrio 

11. idéia central é generalizar o "ensemble" esta

tístico de GiLbs ao caso de não equilÍbrio. Consideremos, por 

tanto, um "cnsemble" associado à situação de não equilíbrio, 

descri to por uma função de distribuição p (p, q, t) onde p sao 

ns coordenadas generalizadas de momento, q as de posição e t 

o tempo. SabF~mos gue essa função é a solução da equação de 

L.iouville, ou seja, corresponde a resolvermos um sistema de 



2s equaçoes independentes, onde S e o numero de graus de liber 

dade, dadas as condições iniciais, o que está desde Jogo, fora 

ele cogitação. Observamos, entretanto, que se esse sistema atin 
_, ~ 

\fÜ a situação de equilíbrio teremos p(p,q,t) + p(E,P,L) onde 

~ ~ 

1~, energia, P, momento e L, momento angular, sao as integrais 

r,r imciras das (~quações de movimento. Ocorreu, portanto 1 uma 

"t:rJntraç.Jo" no número de variáveis necessárias à descrição do 

:-;i.stcma. Coloca~-se, assim, a pergunta. E: possível uma "descri-

,-.: 1,) conlraida" estando o sistema ainda numa situação de nao 

cqulJÍbrlo? 

Se<::rundo Bogoliubov(l9 ) isso é possivel desde que 

u :3lstenct, na suu aproximação ao equiJibrio, possua t.empos de 

relaxação de ordem de grandeza diferentes. Uma situação na qual 

tal condição ocorre e, por exemplo, o caso de um gás contido 

num recipiente de volume V. Nesse caso teremos os seguintes 

t.'"mpos: a) tempo de interação 

r 
:=-..9. 

v 

onde r e o alcance da força de interação e ~ a velocidade me
o 

dia. 

• 
b) tempo entre colisÕes 

v 

onde ,\ e o caminho livre médio. 

c) tempo de relaxação macroscópica 

L 

v 



onde L e um comprimento macroscópico caracteristico do siste-

ma. 

Se o gas nao for muito diluido existirá um tempo 

t, tal que 

< t <-< 

no qual será atingido o estado de equilibrio local, i.e. o 

upli1 i:Uriu sc;rá estabelecido em elementos de volume macrosco-

picamentc pequenos mas, que podem conter um grande núme:ro de 

pdrticulas. II. partir dai o sistema tenderá ao equil]brio 110 

tempo caracteristico T 3 • E, o estudo dessa evolução temporc1l 

poderá ser feito usando-se, ao invés do conjunto de variáveis 

{p,q} I 

~ ~ ~ 

o conjunto {h(r), n(r)} onde h(r) 
~ 

e n (r) são, respect.!_ 

vamente, a densidade de energia e de número de particulas as-

saciados aos elementos de volume. Houve, portanto, uma 11 con-

tração" no número de variáveis necessárias ã descrição do 

sistema. ( 201 

Obviamente nao é necessário que nos restrinjamos 

a situações nas quais se atinja o estado de eguilibrio local 

como no exemplo citado. De um modo geral podemos dizer que, se 
• 

o sistema está muito afastado das condições de equilibrio a 

sua descrição exige uma informação muito completa, eventualme~ 

te é necessário o conhecimento do conjunto {p,q}, mas, a medi-

da que o tempo pilssa a "não homogeneidade" do sistema vai se 

atenuando, de acordo com a sucessão de tempos característicos, 

e a informaç5o necessária ã sua descrição torna-se cada vez m~ 

nor atê que o equilÍbrio seja alcançado. Ou seja, obtemos uma 

"descrição contraida" na qual o número de variáveis e muito me 

nor que o numero de graus de liberdade do sistema. 



Consideremos, portanto, um sistema para o qual 

exista uma hierarquia de tempos de relaxação 

(l) 

unde '[ e o tempo necessário a primeira contração, 
p 

T define o 
n 

regime a ser estudado e Teq é o tempo necessário para a relaxa 

çao ao equilibrio final. 

;~eja Ur:J regime particular definido pela desj<Juald:::_ 

de 

-~ < t < Tn I 2) 
I' 

Pura esse regimeterernos. um conjunto {Pm} de variá

veis contraídas necessárias à sua descrição. 

me e, 

g importante ressaltur aqui, que a escolha do regi-

consequentemente, do conjunto {p }, é um problema especi 
m 

fico a cada sistema fisico estudado e está intimamente relacio 

nada com a informação experimental disponível, 

Passemos agora à construção do operador estatisti-

co associado ao sistema que, de agora em diante será considera 

• 
do quântico. 

Consideremos o sistema descrito pelo hamiltoniano 

ll(t) 1 onde a dependência explicita no tempo aparece devido a 

presença, possível, de campos externos. 

Seja :1 (t) o operador estat1stico que satisfaz a 

c:quaçao de Li ouville: 

+ iL(t) p(t) o (Ja) 



onde 

iL(t)p(t) = 
l [o (ti ,H I til 

ifl 

A solução formal dessa equaçao e: 

p ( t) U(t,t )p(t )U+(t,t) 
o o o 

Sendo o operador de evolução temporal dado por: 

in 
[lU (t, t ) 

o 

Jt 

tl 

T exp {i; J dtH{t)} 

t2 

- - - (21) T e o operador de ordenaçao cronologica . 

( 3b) 

I 41 

I 5 I 

16 I 

O resultado (4) é de muito pouca utilidade a me-

nos que p(t ), a condição inicial, seja conhecida. 
o 

Vejamos como o conceito de hierarquia de tempos 

de relaxação, anteriormente discutido, nos ajuda na resolu-

ção desse problema. Para isso vamos introduzir um operador 

auxiliar Õ(t) que descreve o estado de não equillbrio np se~ 

tido de que os valores médios do conjunto de variáveis {pm} 

com respeito a p(t) sejam iguais aos valores médios com res-

peito a P<t) e, admitimos que no tempo inicial, t
0

, os oper~ 

dores p(t) e p(t) sejam iguais. Portanto, teremos: 

= <P I t> m o I 7 I 

onde <·· ·lt> e <, •• [t>
0 

indicam, respectivamente, os valores 



médios calculados com respeito a P{t) e P!t). 

E, 

(8) 

Tomando t = - 00 a condição inicial para P(t) pa~ 
o 

sa a sor escr.ita como: 

Ccfinindo o operador A(t1 ,t2 ) tal que, 

Aplicando esse operador a ambos os membros de 

(9) ' 

A(-oo 1 t)p(-oo) = A(-= 1 t)~(-oo) (ll) 

ou, 

• 

!dt+t ,t)p(t+t )=p(t)=A(t+t ,t)i}(t+t) 
o o o o 

I 121 

Logo, o valor médio de um operador A qualquer se 

ra dado pur: 



<Ai t::> lim 
t -+-co 

o 

T {AA(t+t ,t)p(t+t ) ) = 
r o o 

(lJ) 

Uma vez que, para qualquer função arbitrária de 

;:, f(x), dL'finido cm x "'-coe, para qual lim f(x)=of{-w) po-
x+-oo 

:lemos escrever a seguinte igualdade: 

lim f (x) 
x+-oo 

= lim s 
c~ O + 

J
o ' 
-oo dx'esx f(x') (14) 

O que pode ser verificado se integrarmos, por 

partes, o segundo membro da eq. (14), 

Tendo em vista o resultado (13) podemos escrever 

p(t) como: 

pI ti 
ct 

dt e 1 
1 

(15) 
• 

E, o valor médio de qualquer operador associado 

ao sistema será dado pelo traço desse operador com p (t) se-

qnido do processo de limite .: + +0. 

Temos agora que obter uma forma explicita para 

Vamos construí-lo usando o conjunto de variáveis co~ 

t-ru{das fPml e tle tal forma que, se o sistema estiver em equi:_ 

llhrio, coincida com a distribuição de Gibbs. Ou seja: 



onde ~ é obtido a partir da condição de normalização 

'I' 
r 

ln 1' cxp{-E~d~ F (~,t+t 1 JP C?J} r - rn m 
m 

( l6a) 

1 l6ul 

(lfic) 

Notamos que os termos Fm e Pm estão relacionados 

( 17) 

portanto, ainda por analogia com a situação de equilibrio,v~ 

mos considerá-los como os parâmetros termodinâmicos conjuga-

dos às variáveis P . 
m 

substituindo (16a) em (15) teremos: 

p ( t) 
+ + 

F m (r, t+t
1

)P m (r, t
1

) } 

obtemos: 

Dada a condição de normalização, 

T p ( t) = 1 
r 

._ ( 18a) 

I lBbl 

(!Se} 



r I tl 

o operador p(t) também pode ser escrito como: 

o 
= exp{-1.)!-Ef_w 

+ + 
Fm(r,t+t1 )Pm(r,t1 )} 

I l9a) 

F ( ~ t+ t ) P I): t 1 l m ' 1 m ' 1' 

I l9b l 

IJdC' e complct.::mente equivalente a forma anterior( 22 • 23 l. 

ne agora em diante, tendo como objetivo a faci.1i-

ri Hk de ciílculo, utilizaremos o operador estatlstico de -nu o 

c<rul líbrio na forma dada pelas equações (19a), (l9b). 

A fim de obtermos uma notação mais compacta defi-

+ 
namos um conjunto de operadores Bm(r,t) como: 

~ 
_ Fm(r,t)Pm(r) I

o st1 + + 
_ s -wctt1e Fm(r,t+t1 )Pm(r,t1 ) 

I 201 

A operaçao assim definida, e indicada pela linha 

ondulada, é denominada como: "tomar a parte- "quase-invariante" 

do operador correspondeu te". 

+ 
Escrevendo p{t) em termos dos Bm{r,t) 

-1 
exp{- ~ Jct~ 

+ pI ti = Q B (r,t)} 
m 

Q Tr oxp {- " m 
I - -dr Bm(r,t)} 

• 
teremos: 

(2la) 

( 2 lb) 

Ve)ümos agora se esse operador satisfaz a equação 

de, Li ouvi 11 e. 

A partir de 



~ 

Qp (t) = Q-1 (-exp{-zfsmt1,tJcÍ:}J
1
m exphZ }sm(--;,t)ch} I J-B,m_rr_,_t_l fux 

8 t ';J O m m dt 

(22) 

c usando que 

~ ~ 

:JI3 (r, t) r c tl dFm (r, t+t1 J 
~ m 

Pm(r,t1 J = '- e 
H 

H -m 

( 2 3) 

~ 

c -l 
-1 fOBm (r, t) 

~º- Q ·:I a-; I t> 
;) t m 3 t 

< 2 4 I 

ui, l!...!illOS: 

~ o 
= rEIJd; J 

Et
1 

-+ -~ OF (r,t+t1 ) 
dt

1
e [<P (r,t1 J I t>-P (r,t

1
J] m )p (ti 

m -co m m dt 

Por outro lado, 

exp{-·tZ Jsm(;,t)d-;} [H, L Jsm(-;,t)d~X' 
m m 

x exp hL: Jsm(-;,t)d-;} 
m 

1 ~. ill cr,t)JrJ = 
LI j lTI 

ct 
Ut e 1 

l 

+ 
dPm(r,t

1
) 

dtl 

(25) 

• 

( 261 

( 27) 



pois Pm(;,t1 l satisfaz a equaçao de Heisenberg 

I 281 

e, no nosso caso 

= o (29) 

• 
Usando a equaçao (26) e (27) teremos: 

(30) 

Combinando as equaçoes ( 25) e ( 30) podemos escre 

ver: 

Uill_ + _!_[P (t) ,H)= 
a m 

exp{TJ:Ju~ B (r,t) J] )r;(t) 
tn -

m 

(31) 



Vemos, portanto, que o operador estiltÍstico de fi· 

Liouvillc no limite t --t- O, dai porque R foi ch.-lli.CHL--w p,:-~r 
m 

"quase-invariante"·. Assim, construir o operador I' ( l) a par li' 

da parte "quase-invariante" dos operadores F P é equivalente m m 
a introdução de uma fonte na equação de Liouville, a qual vio-

la a simetria da equaçao com respeito a inversão temporal e c 

responsável pelo aparecimento da irreversibilidade. A operação 

de to?nar a parte "quase-invariante" seleciona uma classe de so 

luções da equação de Liouville, as soluções retardadas, que des 

crevem a evolução do sistema numa direção privilegiada do tem

po, a mesma que corresponde às equações fenomenológicas. Se ti 

véssemos tomado 

f 

B (r, t) 
m =,r 

o 

-Et 
dt e 1 

l 

(32) 

obteriamos a solução adiantada, que leva a uma evolução tempo-

ral inversa a da situação anterior. 

Lembramos que essa mesma técnica foi aplicada por 

Gell-Mann e Goldberger à equação de Schr5dinger no desenvolvi

( 24 I menta da teoria do espalhamento. 

A fim de melhor verificarmos qual a relação entrP 

P e P definamos, ainda por analogia com a situação de equilí-

brio, um operador entropia como: 

s ( t, 0) = - tn p ( t) = 
~> ~ 

F (r,t)P (r) m m 

(]3) 



onde a primeira dependência no tempo vem dos p<:!rZimetros I' 
m 

a segunda dos operadores P m' c um operador produçil.o de entre-

pia 

â ( t, 0) ~ dSit,OI ~ 
dt 

d x_n p(t) 
dt 

I 34 I 

Usando a equaçao (34) vamos obter o valor médio du 

produção de entropia: 

• 

dSit,OI it 
< - >o "" 

dt 
- T 

r 
P(tJ} = o I 351 

Assim, nao há produção de entropia com a distribui_ 

çao auxiliar e, portanto, ela não descreve processos dissipali-

vos. 

Tomando a parte "quase-invariante" de S ( t, O) tere~-

mos 

'VVvvvv-
~ ~ Jar ~;V"V'-/'~ 

> > 
S lt, O) ~ ~n p ~ + L Fm (r, t) r<'()= 

m 
m 

Jar ~ 

= ~ + L B (r,t) 
m 

m 
136) 

e, também, integrando por partes, 

'-'VVVVv 

S (t, O) S(t,OI -

I 371 

Com as equaçoes (36) e (37) podemos rescrever (B<J) 

como: 



• 

~ 

p (t) ~ exp{ -S < t, o I ) ~ exp{-S(t,O) + J:~ 
ct 

d-t e 1 
l 

Usando o operador auxiliar K(T}, tnl que: 

exp{(A+B)T} = K(T) exp{AT} K(O) ~ l 

ctS(t+t 1 ,l 1 l 
·--------1 

clt 
1 

( 38) 

(39a) 

(39b) 

onde A e B sao operadores quaisquer (ver ref. 18, § 12.3), obte 

mos 

exp[,S (t,O) Tl }d t 1 ]f~ ( t) 

~ pI ti + pi I ti 1401 

Assim, podemos escrever o operador estatistico dr• 

nÕ.o-equilÍbrio como a soma de dois termos, um dos quais, rr, tt'-,,-, 

descreve processos dissipa ti vos. O outro, pi = p - r ser a, etl

tão, o responsável pelos processos de relaxação, ou sejo., peJn 

produção de entropia, e, consequentemente, pela evolução Lewpu 

ral. 



II.3. Equações de Transporte Generalizadas 

Passemos agora a considerar o segunclo prob1CEI,-t 

apontado na introdução desse capitulo, ou seju, u. obtenção de 

equaçoes de transporte generalizadas que nos pc1:mJto.rn descr'''_,'('r 

a evolução do sistema. Essas equações que rel.::tcionarn a varidÇ~lo 

do comportamento temporal médio de grandezas flsicas observá-

veis com o movimento das partículas que o constituem, sao equa 

çõc~ integro-diferenciais não lineares com ampla gama de apli-

cações, desde sistemas fÍsico-químicos a biológicos, e sua 

obtenção permanece um campo de estudo ainda em aberto. 

Vejamos como o método que estamos desenvolvendo 

nos permite escrever equações de transporte generalizadas Ue 

uma forma direta e sem recorrer a hipóteses adicionais. 

Como as grandezas necessárias à descrição do sis

tema constituem o conjunto {p } anteriormente definido obtemos 
m 

as equações desejadas tomando as médias, com a distribuição de 

não equilíbrio, das equações de movimento dos operadores que': 

constituem esse conjunto. 

ou, usando a eq, ( 4 O) , 

<P 1 t> m 
<~ [P ,H] I tO· 

ifl lll 

I 41 I 



<P lt> m 

• 

00 

l 
+ i.T1 l: 

n=l 

S (t,O) l 
e n 

I
Tn-1 -S(t,Oh 

• • • dT [e n 
O n 

-S(t,O)TlíQ t-t
1
US(t+t1 ,t

1
) S(t,Ü)Tl 

e -rodt1e dtl e jt>0 

( 42) 

E temos, portanto, um sJstema de equaçoes de trans 

porte dadas como uma soma de termos o que nos permite, em pri~ 

cipio, obter resultados em qualquer ordem desejada de aproxim~ 

-çao. 

Tendo em mente as aplicações que pretendemos fa-

zer escreveremos essas equações numa forma apropriada. 

Para isso façamos as seguintes hipóteses: 

1. Estudaremos somente a evolução temporal ~;('rr: 

nos preocuparmos com a distribuição espacial. 

2. Consideraremos uma situação na qual o hamillu 

niano do sistema possa ser escrito como: 

onde H0 e o hamiltonJano das partículas livres ou quase-partJ

culas e, H1 o hamiltoniano das interações. 

3. Vamos restringir nossa análise ao caso n(J 

qual os operadores Pk satisfazem a condição: 

( 4 4 I 



onde ak~ sao coeficientes numéricos. 

Procedendo como anteriormente teremos a distribui 

çao auxiliar: 

p(t) exp {-~-I 
k 

~(t) = ~n Tr exp{-

a d!stribuição de nao equilibrio, 

p (t) 

w (t) , 

a entropia, 

S(t) =-<Q.n Plt> 
o -<tnPit> 

e a taxa de produção de entropia, 

o(t) ~ S(t) 
d<Pkjt> 

dt 

(45a) 

(45b) 

( 46u) 

(46b) 

( 4 7) 

( 48,1 

Usando as eqs. (43) e (44), a equuçao (41} pode 

ser escrita como: 

1 
il\ I 4 9 I 



onde o primeiro termo a direira corresponde u cvoluç:io livJ:>' 

l', u scg undo é o termo de colis5o. 

Podemos obter também equações para os par5mclro'~ 

associados Fk' 

dF 
k 

dt 
d 
dt 

ou, usando a eq. (49) 

• 

Notando que: 

obtemos 

I 50! 

(50) 

o (51) 

diferenciando essa equaçao com respeito a Fm, multiplicando 
dF. 

por ô<Pmlt> e somando em rn ficamos com: 

ou, usando as relações 

= 
d <P I t> m 

o 

I 521 

(53) 



()F. 3<P it, 
L 

l m 
5 

i i 
--.-- = 

i 3<Pm1t> 3P 

' 
(54) 

chegamos a que 

ta como: 
• 

= 

3F, 
l = o (55 I 

Usando esse resultado a eg. (50) pode ser escri-

l (56) 
ih 

Vejamos como a eq. (56) juntamente com a eg, (28) 

nos permitem escrever a distribuição de não equilíbrio de ou-

tra forma. 

Integrando por partes o expoente de o, dado na 

eq. (46a) resulta 

clP I t-) k . 
--·--··· + 

•lt ' -_I_ 

substituindo os valores das derivadas usando as egs. (29) e 

{56) obtemos: 

p(t) = Q-l exp (-A+B} ( 58a) 

onde: 



{58b) 

e 

Usaremos o operador estatistico escrito nessa foE 

ma pafa calcularmos os valores médios que aparecem na eq. (49) 

Aplicando as eqs. (39a) e (39b) para expandir 

p(t) podemos obter o termo de colisão, definido como: 

{59) 

em série de potências da interação. 

Como será mostrado no capitulo seguinte, para as 

aplicações que pretendemos fazer, basta considerarmos os ter-

mos da expansão até segunda ordem. Uma vez que Jk é de. priwei_ 

ra ordem na interação, se expandirmos p (t) até primt?ira ordem 

e calcularmos Jk obteremos um resultado que inclue termos aLé 

segunda ordem. 

Sendo assim faremos a aproximação K(·t 1 l = l e es 

creveremos (58a) como: 

pI ti 
l 

I -Ac At -AT AT - {l+ dT(e Be -<e Be [t> ) 
o o 

{60) 

Empregando essa equaçao para obter o valor médio 

em (59) vemos que o termo de colisão pode ser escri-to como: 



com, 

e 

onde, 

• 

relação: 

Jk c 

J I l) 
k 

12) 
Jk 

-1 =- [ 
fl

2 
m9. 

J I 1) 
k 

+ J 12) 
k 

I 61) 

1 
< [Pk ,1!1] I t' o iíl 

( 62) 

= 
I 2) ' 

Jk 
( 2) " 

+ Jk 16 3) 

(64a) 

l64b) 

Foi usada a seguinte notação para a função de cor 

IC;C' I t) 
1 

J 
-Ac Ar 

~ dr<C(e C'e -<C' it> ) it> 
o o o 

(65) 

Dentro das aproximações que estamos consideranUo 

os tennos (64a) e (64b) p:rlem ser escritos nuna fo:rma. mais simples. Durnus 

em seguida o resultado deixando para tl11 apêndice 

de cálculo, 

t> 
o 

os detalhes 

l66a) 

l66b) 



teremos, 

• 

e, portanto, 

Mas, notando que: 

-i 
"ti 

(6 71 

I 6 8 I 

êJ I li 
k J lb 

d<Pmlt> o 

I 6 9 I 

Podemos também obter equaçoes de transporte para 

os parâmetros termodinâmicos conjugados. 

eq. 

ma: 

Vejamos como isso pode ser feito. A partir da 

I 171 podemos escrever que: 

S<P.jt> 
l o 62 

I 70 I 
cSFj 6Fj cSFi 

Mas, essa derivada pode ser obtida nuna outru fr·~· 

cS<P. I t> 
l o 

l 
= J dc<Pi{<P.jt> o J o 

_ô_ T {P. p(t)} 
r 1 

OF. 
J 

- e-A 1P.eA'l jt> 
l o 

(711 



Derivando a eq. (17) com relação ao tempo ficamos 

com: 

d 
dt<Pi]t>o::::: 

_cL _8_1_ 
dt .SF i 

. 
" ' 

Usando as eqs. (70) e (71) obtemos: 

• 6 2 p • 
- L - F 

]
, 6F. 6F, j 

J l 

' (P. ; p. I t) F. = 
j J 1 J 

Definindo a matriz M .. como: 
Jl 

e, lembrando que, 

::::: - 6 .. 
F 

podemos re.esr-rever i'l. eq. (73) como, 

-1 • 8 2s 
F. =-L: M .. <P.]t> =L: <i'. jt..., 

J i Jl 
1 

i 6<P.]t> c'i<P.]t> 1 

J o 1 o 

I 721 

I 7 31 

( 74) 

I 751 

(76) 

Obtivemos, portanto, dois conjuntos de equaçoes 

com 

1 
= ih L: 

t 
(77al 



( 77b} 

e 

I 781 

com os quais é possivel descrever, dentro das aproximações con 

sideradas, a evolução temporal de sistemas fora do equilibrio . 

• 



CAP!TULO III 

EVOLUÇÃO TEMPORAL DO PLASMA FOTOEXCI'l'ADü EM St:HICONlJUTOHES 

QUENTES 

III.l. Introdução 

Nesse capitulo aplicaremos o método anteriormen-

te descrito ao estudo de semicondutores em estados longe do 

eguif!brio térmico. 

Mais especificamente consideraremos um plasma em 

semicondutor altamente excitado. Esse estado pode ser obtido 

submetendo-se o sistema, ou seja o semicondutor, a fontes de 

energia externa intensa tais como, feixes de partículas, cam-

pos elétricos, iluminação por laser. Nessas condições atingi-

mos aquelas situações citadas no capitulo I e cuja importância 

tecnolÓgica tivemos ocasião de ressaltar. 

O estudo do plasma em semicondutor altamente e:-:c i 

tado e a indu interessante por oferecer à análise wna extensa 

gama de fenômenos e permitir a escolha de v~trios par5metros 

tais como: energia de Fermi, frequência de ciclotron, de plas-

ma, de fonons, diferentes relações de dispersão, diferentes l''lf 

d (25,26) ta ores com as respectivas massas efetivas, etc. 

Do ponto de vista experimental urna técnica que 

tem sido largamente empregada nesse estudo é a espectroscopiu 

ótica. Com o desenvolvimento de lasers que operam em tempos de 

pico-segundo, e mesmo menores, essa técnica vem se revelando de 

importância fundamental. Considerando uma experiência típica 

com um semicondutor intrínseco ela consiste em submeter esse 

semicondutor a um pulso intenso de radiação o qual, via absor

ção por um ou dois fotons, gera urna densidade alta de pares 



elêtron-buraco. Durante a duração do pulso, ou usualmente npos 

certo intervalo, um segundo pulso, que pode ter ou nao a mesma 

frequência mas, de intensidade muito mais fraca, é usado como 

pulso de prova, testando a absorção, a transmissão ou o espa--

lhamento. Ou, em outro caso, pode-se medir diretamente a lumi-

nescência. Esse tipo de experiência permite seguir a evolução 

temporal do estado de não equilfbrio numa escala de pico-segun 

do . 

• Com essa possibilidade de análise experimental o 

plasma em semicondutor altamente excitado revela-se um sistema 

cujo estudo não só é muito interessante em si mesmo mas, também, 

como instrumento de teste para métodos teóricos de tratamento 

de situações longe do equilÍbrio. 

III.2. o Modelo Considerado 

Vejamos agora como obter as equaçoes de transporte 

generalizadas que descrevem a situação acima citada. 

Para isso consideremos o seguinte modelo: um sr~mi-

condutor polar, intrinseco, de "gap" direto e, como estamo~> in-

teressados em medidas éticas, usaremos a aproximação de banr1il 

( 2 7 I 
parabólica, que é uma média sobre a estrutura de bandas real. 

Esse sistema está em cantata com um banho térmico a temperaluro. 

Tb' e é excitado por uma fonte intensa de radiação (laser), incoE 

parada ao hamiltoniano na forma de um campo clássico. A energia 

absorvida é usada na criação de pares elétron-buraco que 
-vao cons 

tituir um sub-sistema de portadores o qual pode perder o sou ex-

cesso de energia por três canais: a) interação com os modos lon

gitudinais éticos (interação de Frôhlich} , b) interação com os mo 

dos acústicos {potencial de deformação) , c) emissão de radiação 



eletromagnética, por recombinação (aproximação dipolar) . 

Como a fonte de excitação é intensa a densidade 

de portadores torna-se muito grande e, ainda, sendo o tempo d-:· 

colisão muito pequeno, as colisões portador-portador são muito 

mais eficientes nas trocas de energias que os outros processo:; 

considerados. Nessas condiçÕes os portadores termalizarão cn-

tre si e, podemos definir para eles uma temperatura efetiva T 

diferente da temperatura do banho. 
, 

A interação dos portadores com os modos Óticos PQ 

de gerar populaçõ~s não equilibradas de fonons. Essas popula-

- -çoes serao caracterizadas por uma temperatura efetiva TLO" 

Suporemos que a eficiência da interação dos modos 

acústicos com o banho e tal que a temperatura desses modos peE 

manece constante e igual a Tb. 

Entre os modos éticos e acústicos consideramos a 

existência da interação anarmónica. 

Suporemos ainda que a interação do sistema com o 

banho se dá unicamente por intermédio dos fonons acústicos U111C1 

vez que a transferência de calor para o banho e essencialmente 

um processo de difusão. 

Processos de recombinação nao radiativa tais corno 

recombinação assistida por plasmons, por fonons, e efeito Au~ 

ger, não foram considerados posto que são processos de segunda 

ordem e podem ser desprezados face a recombinação direta. Des-

prezamos também a auto-absorção e a recombinação estimulada urna 

vez que só contribuem de forma relevante em situações mui to prQ_ 

ximas do equil!brio, que não será o nosso caso. 

A situação acima descrita está resumida nas figu-

r as 1 e 2. 



E 

• 

Eg 

k 

Fig. 1 Eg é a energia do "gap" ,nwL a energia do foton do cam 

po de radiação externa (laser). 
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Fig. 2 Diagrama de blocos do modelo considerado 

o hamiltoniano desse sistema pode ser escrito co-

mo: 

(li 

onde H0 refere-se aos sub-sistemas livres e u
1 

as interações, 

i. é. 

Ho = Hp + HLO + HA (2a) 

( 2b) 



Nas equaçoes acima Hp é o hamiltoniano dos portadQ 

res (elétrons e buracos) 

( 3) 

me ~ mh sao as massas efetivas nas bandas de condução e valên

cia respectivamente. 

HLO é' o hamiltoniano dos fonons longitudinais óticos 

( 4) 

HA é o hamiltoniano dos fonons acústicos 

(5) 

HPL é o hamiltoniano da interação dos portadores 

com a fonte de excitação (laser) 

(6a) 

~ ~ 

-e /2<E2> k+l -1~-:~ zl k., = -2--- ~v e uk.~ c > 
mw E -

L oo -

(6b) 

onde E é o campo elétrico associado a radiação do laser, k o 

vetar de onda e Uk o vetar unitário de polarização. v e c in-

. ' - ~ -dicam as bandas de valenc~a e conduçao, p e o operador momen-

to linear do elétron. E~ é a constante dielétrica ética. 



HPR e o hamiltoniano associado a recombinação dos 

portadores 

= -e 
me 

/z'IThc 
VK'E 

00 

+ h.c. (7a) 

( 7b) 

onae v é o volume ativo da amostra e a o lndice de polari~a-

çao. Os outros fatores sao definidos de forma similar ao ca-

so anterior. 

HPLO e o hamiltoniano da interação portadores-fu 

nons LO 

+ + + 
U (g +g I Ck+ Ck+ EU (g +g q -q .q q q -q 

- - - kq -

. ç 1/2(1 
= J.eVT wLO coo 

1 1/2 
-I 
c o 

1 
qt: (q;t) -

onde, com E(q,t) = 1 + À 
2 

( t) 
2 

q 

2 4 1Te n (t)S (t) 
"o 

u 
o 

(Sal 

1 
qf:(g;t) 

(Sbl 

levamos em conta a blindagem (ZB). n(t) é a densidade de por-

( 1 k -tadores e f\ t) = k T(t)' B e a constante de Boltzmann. Comr, 
B 

À depende do tempo por intermédio dos termos n ( t) e S ( t) de-

ve ser obtido de forma autoconsistente. Nas aplicações que f~ 

remos a seguir esse fato é incorporado automaticamente no cál 



culo numérico. 

HPA é o hamiltoniano da interação portadores-fo

nons acústioo s. 

(9a) 

;;;L- ( 9b) 

• 
2pVs 

onde De,h ê o parâmetro de acoplamento do potencial de defoE 

maçao, p a densidade do material e s a velocidade do som no 

material. 

HLOA é o hamiltoniano da interação fonons Óticos

fonons acústicos. 

L 
qj 

+ h.c. (lO) 

Como nao conhecemos os elementos de matriz Vqj usaremos, nos 

cálculos posteriores, a aproximação do tempo de relaxação. 

III.3. Definição do Conjunto {Pro} e obtenção das equaçoes ctc 

transporte generalizadas 

Dado o sistema, acima caracterizado, o problema 

que se coloca é conhecer o seu comportamento, seja durante a 

aplicação do pulso do laser, seja depois de terminada a exci 

tação. 

Para aplicarmos o método desenvolvido no cap. II 

ternos que definir o conjunto {Pm} de variáveis contraldas ne

cessárias à descrição do sistema, Como vimos, a escolha desse 



conjunto depende, na escala de tempo, do rrgiTW' <1 ~:(·r r:·stTT•I 

do. Assim, é preciso conhecer 'v' o tempo nccc•:,:;;Ttio 5 pr_i_Itl' 

ro. cont.J:.-açâo. Na situação qlJG estamos con:;i'l"l ''I'!·> li·,!:: L1l 

res são importantes: a) fizemos a hipútesl' ck' 'lil" '"1 ! •<J" ;_; l ' 

utribuir ao sub-sist~ma de portadores uma t_r>HIJ"' :Tinr.o (•f_(' 

T, ora, para que isso ocorra devemos ter ,, c 

tempo óe colisão entre os portadores, a fim de p.crmitlr a rc•--

dislribul(;âo da energia; b) queremos considerar o ~;L.:.l:J-sist(~lli-

de Portadores como um plasma, para que isso ocorra devemos l· 

condições de densidade e temperatura tuis que ni:io po::;sa havr·! 

a formação de ex c i tons, o que nos leva a U'11 1 ' que dopr;ndcr;:\ 

das caracterlsticas do material e da fonte ele t':c::c.i t:-.H,_::::io. 

Portanto, teremos a seguinte condir;_<io na defini-

çao de ' ,, 

I 111 

Lm;t vez satisfeita essa conC:ir.;-':.J '' 

ch-·sc:Til-,-, p(~lo modelo anterionru2nte definidn 

L ,, l'scolhc:mos o conjunto [Pm_ cano: 

li' 
CC 

,, 
' i' 1 I ,_1 

! J ) I 

onde N\' G o nlwTcro de elétrons e Nh o de hllr-Jl'''';. J·:, ~~·•'!JIC.'''t'' 

temenlr•, fica também definido o conjunto dos 1-''Y''ICct.ror~ h'l'l'' 

dinâmicos L'Onj ugudos 

-B{t)~J (t), 
e 

-L", ( t) llh ( l) } 

(13) 



que associamos, por analogia com o caso de equillbrio, às tem 

peraturas efetivas, l 
Sltl = k Tlt) 

B 
, BLO (t) 

l 
k T (t) e aos 

B LO 
potenciais quimicos efetivos de elétrons e buracos, 11e ( t) 

Vamos agora obter as equaçoes de transporte gener~ 

lizadas para as variâveis P . Da eq. (77a.11) temos 
m 

I 141 

• 

mas, 

1 
~ , <P mI t> = < [Ho,Hp]l t> o 115) 

ii'> ap 
m m 

e, 

Jp o J 111 + J 121 
p p 

Pela eq. (62.11) 

116 I 

Calculando o comutador, 

[Hp ,HPLJ + [Hp, HPRJ + [Hp' HPLO] + [Hp 'HPAJ 

I 171 

-iw t 
= ~ Gte L {E 9 +E~+E~)h~C~ + h.c. 

~ 

( 181 



X h+ h 
k+q k 

L 
aKk 

I 
e h) 1 I.,+ 

G E +skhk 't Lka 1. R g \. (I' 
-+ h .c. 

+ + 
( y +!J ) ck c

1 
+ 11 r , 

q -q +q : I q u 

•c J e 1 ee 1 Lll ,II A =t:H. sk-ck. 
p p kj 2 - _+2 

+ + . h h_rh ) 
(b.+b_.)Ck+'Ck+ ).M. (:k -k+]' 

J J J ~~ ~ 

( 1 q ) 

(2 (): 

I (b.+l_, . 'i 
J J 

p_ \) 

Vemos que, quando torr.at~os o trac,co d0sscs comu1~;- Ir>--

res cum p eles se anulam. Portanto: 

o 

E, com esse resultado, obtemoc~: 

Assim, na aproximação cunsi(k•J_LFL 

transporle gc'neralizada para llp ficn.: 

o 

"'12 I 

Os termos corrcsponde;n tes u rr:cuJ·Ii • i n. tçao 

(22) 

" 

I I\) , 

interação com o laser (L), com os fonons LO(U)) c com os [I• 

nons o.cústicos (A) podem ser escritos SC!purudalllcntc, 



125) 

Passemos agora a obtenção de cada um desses ter-

mos: 

126) 

onde e e h indicam elétrons e buracos respectivamente. 

11-t;:l ll-ri;>1 127) 



Empregamos, também, a seguinte notação: 

+ 
1-f~ (ti <CkCklt>o = 

• ~ 

+ 1-f~ (t) <hkhklt>o = 
~ 

-1 e h 
Definindo n=l'i. (E

9 
+e:k +e:~ -fiwL) a eq. ( 27) 

~ (1-f~) (1-f~)} = 
_ .... __ - --- "! __; 

uma vez que: 

ó Cnl = 
1 

lim 27Ti 
c~o 

Do mesmo modo teremos: 

1 1 
{Q-ie: - Q+ic} 

(28) 

(29) 

(30) 

( 311 

fica: 

( 33) 



Portanto, 

I 3 4 I 

E, com um procedimento análogo ao que acabamos de 

realizar, podemos obter os outros termos da eq. (25). 

Onde f:K é a distribuição dos fotons e 1\wK sua 
~ 

energia. Ma$, como estamos desprezando a auto-absorção 

fR • o, portanto: oK 

(351 

O termo associado a interação com os fonons LO 

fica: 

(361 

com, 

fe _e e e 
- (l+f lf (1-<. I} 6(1'>,-, -~ -c I+ 

k-tq k ·-w K-tq k 
""..... ... ....... -



onde 

• 

é ·a distribuição dos fonons LO. 

Efetuando a soma em~ teremos: 

m Joo 2 V e 
r~-3- q&:J 
q 8n 11~ O 

1 Ldx "'e"'w é(--+ .3....- x) 
flkq 2k 

com os limites da integral dados por 

""2 -1 k- k -2fl 11Lome 

(37) 

(38) 

{3':-J) 

(40) 



Substituindoa eq. (39) em (38) obtemos: 

(41) 

Da mesma forma 1 

f S(t)[c~-;>h(t)] 
fLe .... lf 

k 

142) 

O termo associado a interação com os fonons acus-

ticos fica 

I 4 3) 

onde 

= 
2

IT E IM.I 
1\ kj J 

2ee 1 be e b 
(Ek-c .) f.fk .(1-fk)-ll+f.) 

k-J J -J J .... ,.._,_ .... _-
"" 

e e 
Ô (flf .-Ek-Ek .) 

J -] ( 4 4 I 

com 

fb lexp(ll 1\f .1-ll-1 , 1 = B I o J -!\r . - o J 

(45) 

" 

s o 
1 = 

kBTb 



obtemos 

.a:: .2 e e ~ e e 
x I: uSJ f (Ek-1if,)ó(uf,-E:k-ck .) 

. - J J -) J ...... ""' '"" ,..,. .... _. -
Somando nos !ndices 1 

• 

e, com a aproximação 

teremos 

onde 

" m vs e e 
"~ -- -- IPA (~) 
j 4n2 1\k 

2k -

Finalmente 

m s 
e 

k > 1\ 

{~-
b 

(46) 

' 
I 4 7 I 

(48) 

I 4 91 

(50) 



Da mesma forma teremos: 

(51) 

A equaçao de transporte generalizada para a variável HLO 

será dada por: 

' 

com 

T 

onde vc e o volume da célula unitária, 

ff - {exp 
o 

(52a) 

(52b) 

(53) 

Como foi dito anteriormente, a interação com os fonnns 

acústicos foi tratada na aproximação do tempo de relaxação. 

-1 
T 

2 b b o 

E IV .1 (l+f.,+f.,)ó(wL0 -r.-r.,}n '+'' 
S•1•1' Sl < l 2, 2 ~·J I 

(54) 

Essa quantidade, que está associada a taxa de transferência de 

energia dos fonons Õticos para a rede, será considerada conto um 

parâmetro ajustável. 

Por sua vez, a equaçao de transporte generalizada para 

a variação do número de portadores será: 



onde 

e 

• 

• 2n <N [t> =e L fl 

devendo ser levado em conta que 

pois estamos considerando um semicondutor intr!nseco. 

(55 ai 

(55bl 

(55 c I 

(56 I 

As equações (25), (52a), (55a) e (56) formam o conjun-

to de equaçÕes de transporte generalizadas para as variáveis 

{p ) • 
rn 

Um outro conjunto de equaçoes independentes pode srr 

obtido se usarmos o resultado (73.II). Teremos: 

(57 I 

onde 



Da mesma forma teremos: 

(59) 

(60) 

Substituindo (58), (59) e (60) em (57) ficamos com: 

( 61) 

Com um procedimento semelhante teremos: 

( 6 2) 

<N 8 It>={~f;(1-f~)p 8 (t)-~(E 9 +<~lf~(1-f;) JS(t) + 

~ 

+ {E f~ (1-f~) 8 (t) l0
8 

(t) 

k - -

( 6 3) 

-
E~f~(1-f~) )B(t) + -- -

( 6 4) 

Combinando as equaçoes (25), (52a), (55a) e (56) com 

(61), (62) , (63) e (64) obtemos um sistema de equações integro

diferenciais não lineares para as variáveis ~(t), ~LO(t), ue(t) 



e ph(t) cuja solução, dadas as condições iniciais apropriadas, 

permite a descrição da evolução temporal do sistema f!sico. 

III.4. Estudo de Situações Especificas e Comparação com Resulta

dos Experimentais 

Tendo obtido esse conjunto de equaçoes, vamos agora apl! 

cá-lo ao estudo de situações para as quais existem resultados ex 

perimentais. 

O sistema f!sico a ser considerado será o GaAs submetido, 

em cada caso, a diferentes condições de excitação. 

Para resolvermos o sistema de equações temos que determi 

nar as condições iniciais no tempo t
0

, ou seja, temos que conhe

cer B(t0 ), BL0 (t
0
), pe{t0 ) e uh(t

0
). Esse conjunto de valores cor 

responde a "preparação" do sistema num dado estado e deve ser for 

necido por via experimental. Entretanto, como veremos a seguir, 

esses valores podem ser obtidos de uma forma menos restritiva se 

fizermos algumas hipóteses concernentes às trocas de energios nos 

instuntes iniciais do experimento. Convém observar que nos ça~>os 

a serem considerados não se pode evitar esse tipo de trab3n1cnto 

uma vez que a experiência não fornece valores que permita111 .incluir, 

nos cálculos, intervalos de tempo que temos interesse em analisar. 

Tomando t = t que, como vimos, {eq. ii ) , deve ser maior 
o v 

que 'c e r'. O valor de 'c está entre 0,01 e 0,1 ps.< 29 ,JU). Já, 

o tempo T' dependerá da situação experimental especifica UIIkt vez 

que, a partir do inicio da excitação, (t:o:Q), devemos esperar que 

a concentração de portadores atinja valores da ordem de 

16 -3 
n(t

0
) - 10 cm a fim de estarmos do lado metálico da transi-

ção de Mott de tal forma que eles possam ser tratados como um 

liquido de Fermi, e, o tempo necessário para que a concentra-



çao acima seja atingida dependerá da intensidade da excitação 

e do coeficiente de absorção. Assim, t
0 

assume valores que de 

pendem de cada caso estudado. 

Se a energia do foton absorvido na criação do 

par elétron-buraco for nwL podemos escrever, usando o teorema 

da equipartição da energia, que: 

B (O) = 3 ( 6 2) 

• 
Sendo v o número de fonons LO, com energia ~wLO' 

produzidos, por portador, pelo decaimento dos portadores pa-

ra o fundo da banda no tempo t
0

, usando o teorema da conser

vação da energia e fazendo a hipótese de que toda energia c~ 

dida pelos portadores foi transferida para os fonons LO, (o 

que é razoável pois o semicondutor considerado é polar), tere 

mos; 

8 
(O) 

(6 3) 

l -
3 

1 8L0 1t
0

1 = tn 11 + 
1í.wLO 

1 
1541 

\Jv n(t )+f 
c o o 

Uma vez conhecidos 6 ( t
0

) e n { t
0

) , usando as €LJUc~-

çoes: 

1~ 
[s 1 to!] 3/2 ~21'1 3 

dx (65) 

e 

dx ' 
x-~.lt) 

e u o +1 



teremos 

(67) 

(68) 

Assim, a determinação das condições iniciais fi-

ca dependendo de um parâmetro, v, cujo valor, em cada caso, 

é e~colhido em função da comparação dos resultados teóricos 

com os experimentais, nas regiões para as quais esses dados 

existem. 

Finalmente, como Última hipótese, consideramos 

como retangular a formá do pulso de excitação. 

Outros parâmetros, caracterlsticos do GaAs, neces 

sários à solução do sistema são dados na tabela abaixo. 

(a) 

(a) 

a.~;:;;.02 cm/MW(c) 

De = 7. e v (di 

oh = 3. 5 e V I dI 

1.8 g/cm 
3 

v c = 

5.31 g/cm 
3 

p = 

(e) 

(e) 

s = 5.22x!0 5 cm/s (e) 

(a) J.D. Dou and D. Redfield, Phys. Rev. B~, 594 (1972) 

(b) S.M. Sze, 11 Physics of Semiconductor Devices" (Wiley

Interscience, 1969) 

(c) Coeficiente de absorção a dois fotons, J.M. Ralston e 

R.K. Chang, App1. Phys. Lett. 15, 164 (1969). 

(d) c. Jacobon1 and L. Reggiani, Adv. in Phys. 28, 493 (1979) 

(e) B.R. Nag, 11 Theory of Electrical Transport in semiconductors" 

(Pergamon Press, 1972) 

* Dependência do "gap" com a temperatura: 



E (T) 
g T+300 

Passemos agora ao estudo de situações experimcn-

tais especificas. Apresentaremos, a seguir, os resultados dos 

cálculos numéricos, deixando sua discussão e comentário par~ 

o próximo capitulo. Consideraremos, primeiramente, três casos, 

que correspondem a três condições experimentais diferentes. 

• 

Primeiro caso (A) 

Condições do experimento:( 3l) 

Características da fonte de excitação 

I (intensidade da radiação) 4,lxlo 27 eV/crn 2s 

1iut, (energia do foton) 4 ev 

tp (tempo de duração do pulso) 1 ps 

Tb (temperatura da rede) 300 K 

Para obter as condições iniciais toJudmos: 

--------------··- -··· 

t
0 

(tempo de microrrelaxação) 

n(t
0

) (concentração de portadores) 

0,1 ps 

1,0x1018 

v (n9 de fonons ID pro::luzidos px p:Jrtador) 20 

Çondições iniciais: 

1,63 ev-1 

38,5 ev-1 

-0,94 ev 

-3,36 ev 

-3 
Ctrl 



'' '.-• 

Tempo de relaxação anarmôniço 

r (tempo de relaxação anurmôttic•,,l 

·-----· 

Com esses dados podemos r e sol ver, w-;nndo :•1iéi l.~ul-

numêricos, o sistema de equações intcgro-r1i r,-,n_,rwLti~; anLr•·-

riormente obtido. Os resultados enconlrados sZ.o mostrados 
• 

nas figuras seguintes. 

5000 

1000 

500 

-- -
200L---~--_L __ _L __ _J __ _ 

2 3 4 5 
TEMPO ( ps) 

Fig. 3. Evolução da temperatura efetiva dos portadores { 1:1 "'t,'J 

continua) e fonons LO (linha tracejada). A seta i_n 1
: ·

ca o fim do pulso. 
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(e) e buracos (h). O zero da energia corresponde ao t? 
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Segundo caso, (B) 

Condições do experimento: (JZ) 

Caracter!sticas da fonte de excitação 

I (intensidade da radiação) 

~wL (energia do foton) 

1,25xlo
26 

eV/cm
2s 

1,64 eV 

• 

t (tempo de duração do pulso) p 

Tb {temperatura da rede) 

0,5 ps 

10 K 

Para obter as condições iniciais tomamos: 

t
0 

(tempo de microrrelaxação) 

n(t
0

) (concentração de portadores) 

v (nQ de fonons ID produzidos par fXJrtador) 

Condições iniciais: 

0,1 ps 

4,2xl016 

1 

36,15 ev- 1 

318,9 ev-l 

1,45 ev 
-0,151 ev 

Tempo de relaxação anarmônico: 

T 60 ps 

-3 cm 

-Os resultados obtidos sao mostrados nas figuras seguintes. 
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res::o:1de::J _:_ valores experimentais. A seta indica o fim 

do pulso. 
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Terceiro caso, (C) 

Condições do experimento: (33 ) 

Caracterlsticas da fonte de excitação* 

I (intensidade da radiação) 

TiwL (energia do foton) 

t (tempo de duração do pulso) 
p 

Tb (temperatura da rede) 

2,37xlo 2 

1,17 eV 

25 ps 

7,2 R 

2 
eV/cm s 

·----------------------------------------
Para obter as conqições iniciais tomamos: 

t
0 

(tempo de microrrelaxação) 

n(t
0

) (concentração de p.ortadores) 

v(n9 de fonons LO produzidos por portador) 

l ps 

8,0xlü15 

6 

Condições iniciais: 

5,093 

315,3 

-l e v 
-l e v 

Tempo de relaxação anarmônico 

T 60 ps 

0,133 eV 

-1,90 ev 

-3 cm 

* Nesse experimento a absorção era a dois fotons, assim a eq. 
(33) foi escrita como: 

<ii it> = VI
2 

p L 

Para a~, coeficiente de absorção a dois fotons, usamos o vu. 

lar experimental, dado na tabela l. 

Os resultados obtidos são mostrados nas figuras seguintes. 
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Evolução temporal dos modos de fonons LO 

A temperatura TLO' anteriormente obtida, está re

lacionada com a energia do sub-sistema de fonons LO. Essa ener 

gia, entretanto, não se distribui uniformemente entre todos os 

modos urna vez que os operadores de colisão dependem, explicit~ 
~ 

mente, do vetar de onda q. 

Nessa secçao vamos obter uma equaçao de transpor

te generalizada que descreve a evolução temporal do número de 

ocupação dos diferentes modos. Esse resultado completará a anã 

lise ao estado termodinâmico do sistema altamente excitado que 

estamos estudando. Medidas recentes, usando técnicas de espec

troscopia Raman com resolução ternporal( 34 l, permitirão a comp~ 

ração dos nossos resultados com valores experimentais. 

A equação de transporte generalizada para o núme

ro de fonons LO num modo q pode ser escrita, usando-se (77aii), 

como: 

f 
g 

-1 
= 

-l\2 

Os parâmetros termodinâmicos do sistema podem ser 

obtidos cano nos casos anteriormente considerados e, então, 

utilizados para resolver essa equação. 

Procedendo como nos casos anteriores obteremos: 

f{e) f {h) 
f -ff 

• q o f + { 6 8) q q '3 Tg -
onde 

f {e) 
2mn 

lU 12 _l_L 1 ~{t) (E +E~-~e{t)] e = 
7 k {{1+f)e 9_., -q o 3 k q - q ,.., 



~(t) [E +E~-~e(t)+ÚwLO] e e 
- f e g N }f f 

q k+q k .... .... - ..... 
ol_g_-

2k 
mewLO 
'!lkq + cose) 

I 6 9 l 

e o termo associado à interação com os elétrons. 

• 

• (h) 

f'l:. luol 2 ~L kl {( ) o l+fq 
q k 

~ 

S(t) [c~-"h(t)] 
e ~ 

cose) 

(70) 

f -ff 
é o termo associado à interação com os buracos e g 0 é o ter 

Tq 

mo associado à interação ~narmônica, para o qual foi usada a 

aproximação do tempo de relaxação, o parâmetro 'q é obtido a 

partir de resultados experimentais. 

Consideraremos, a seguir, duas situações. 

Primeiro caso. 

Condições do experimento: ( 34 ) 

Características da fonte de excitação 

I (intensidade da radiação) 9 ,12xlo
24 

eV/cm
2

s 

-tíwL (energia do foton) 2,16 eV 

tp (tempo de duração do pulso) 2,5 ps 

Tb (temperatura da rede) 77 K 



Para obter as condições iniciais tomamos: 

t 0 (tempo de microrrelaxação) 

n{t
0

) (concentração de portadores) 

0,1 ps 

4,0xl0 16 

~ (n9 de fonons LO produzidos por portador) l 

Condições iniciais: 
• 

4,894 ev-1 

151,0 ev-1 

0,384 ev 

-1,66 eV 

-3 cm 

Para a valor inicial de fq consideramos duas situa 

çoes obtidas a partir do resultado experime~tal correspohdentes 

a, aproximadamente, 55% e 60% do valor do pico. O valor de q foi 

escolhido de forma a corresponder ao valor experimental. 

f(l}(t} 
q o 0,29 f( 21 (t) 

q o 

Tempo de relaxação anarmônico 

50 ps T 
q 

7 ps 

0,45 q 
J ') -l 

7,6xlo-·cm 

O valor de T foi obtido seguindo o mesmo procedi-

menta dos casos anteriores e, o de Tq' da ref. (34). 

Os resultados são mostrados nas figuras seguintes. 
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- - 5 Evoluçao da populaçao de fonons no modo q = 7,6xl0 

cm-1 • A linha continua corresponde a condição inicial 

fq(t
0

) = 0,45 e a linha tracejada a fq{t
0

) = 0,29. Os 

pontos correspondem a valores experimentais. 



500 

450 

400 

.. :? 350 

ê 
'" ::i 300 

"'' ~: 
'" 250 

I 

200 

150' 

100 

50 

\ 

• 

',.., 
\ 
\ 
~--------------------------

c__ ___ ___J_ ____ _j__ ___ _L_ ---·-L·-· 
5 lO 15 20 

TEMPO (ps) 

Fig. 17. Evolução temporal da temperatura efetiva dos portado

res (linha tracejada) e dos fonons LO no modo 
5 -l q = 7,6xl0 cm . Os pontos correspondem a valores ex 

perimentais. 



Segundo caso. 

A fim de melhor esclarecer o problema considera

mos também uma situação oposta ao caso anterior, isto e, um 

pulso de duração maior e uma temperatura da rede mais baixa. 

Como condições experimentais foram tomadas as mesmas que as 

do terceiro caso c! tados a pg. C .l 

Consideramos três valores diferentes para q 

• q (cm -l) fq ( t
0

) 

1,0x106 0,026 

7,0xlo 5 0,074 

4,0xlo 5 0,390 

TempO de relaxação anarmônico 

Esse valor foi obtido a partir da ref. (35). 

Os resultados são mostrados nas figuras seguintes. 
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CAP!TULO IV 

CONCLUSÕES E COMENTÂRIOS 

Como já tivemos ocasião de observar, o progresso 

da pesquisa cientifica e as exigências do desenvolvimento tec 

nológico tem mostrado a importância do estudo de situações de 

não equilíbrio~ No que se refere ao estudo de semicondutores 

um g~ande esforço, tanto experimental quanto teórico, tem si

do feito nessa direção. Fundamentalmente o que se procura en

tender é o comportamento dos diversos tipos de excitações ele 

mentares associadas ao sistema na situação de não equillbrio 

e, consequentemente das taxas de transferência de energia en-

tre esses sub-sistemas. Do ponto de vista teórico esse estudo 

tem sido feito pela construção de equações integro-diferenciais, 

para as variáveis relevantes, de uma forma intuitiva (29 •36 , 37 •38). 

Há, portanto, a necessidade de um tratamento mais sistemático 

do problema. 

Um dos objeti vos desse trabalho foi mostrar que o 

método desenvolvido no cap. II responde, de maneira bastante 

satisfatória a essa necessidade uma vez que permite: 19, com:.i_ 

derar o problema a partir de um estado arbitrário, 29, carre-

gar os efeitos de memória, 39, evidenciar os efeitos termo-me 

cânicos. Por outro lado devemos observar que uma de suas ca-

racterísticas fundamentais é dada pelo parâmetro T , o tempo 

" de micro-relaxação, que é o tempo a partir do qual torna-se 

passive! a descrição macroscópica do sistema, ou seja, p:xlerros escolher un 

conjunto de variáveis Pm necessárias a essa descrição e es

crever para essas variáveis, um conjunto de equações de trans 

porte. A evolução tempora~ do sistema é dada pela solução des 



sas equaçoes. g claro que para obter essa solução temos que 

ter as condições iniciais que, no estudo de situaçõe concre

tas, so podem ser obtidas experimentalmente. Isso mostra que, 

para um emprego efetivo do método, o trabalho teórico tem que 

ser desenvolvido conjuntamente com o experimental. 

Várias aplicações, feitas no cap. III, mostram o 

método "em ação". Notamos que, mesmo considerando a menor or

dem de aproximação, ou seja, tomando K(T 1 ) = 1 e obtendo o te~ 

mo dê colisão expandido até segunda ordem nas interações,os r~ 

sultados concordam de forma satisfatória com os dados experi

mentais e várias conclusões interessantes sobre o cornportamen 

to do semicondutor podem ser tiradas. 

Corno consequência das aproximações feitas as equ~ 

çoes de transporte generalizadas tomam um aspecto que formal

mente corresponde a equações do tipo Boltzmann, na aproximação 

de Born, porêm contendo as funções de distribuição instantâneas 

para todas as excitações elementares envolvidas. Nessa aproxi

ITlação os termos de colisão correspondentes aos diferentes pro

cessus de espalhamento não apresentam efeitos de interferênci ,-:J 

entre si, nem modificações do tipo termo-mecânica. Outra canse 

quência é que essas equações tornam-se markovianas perdendo, 

portanto, os efeitos de memória. 

Como podemos ver, as equaçoes obtidas correspon

dem, mesmo nessa mais baixa ordem, ao tratamento intuitivo de 

Elci et al. (29 ) 

Ainda quanto às aproximações, faremos um comentá 

rio sobre a hipótese feita de que os fonons acústicos perrnan~ 

cem constantemente em equillbrio com o reservatório a temper~ 

tura Tb. Os fonons acústicos seriam aquecidos principalmente 

devido a energia transferida dos fonons Óticos via interação 



anarmônica. Para amostras de GaAs com um volume ativo de di-

mensões lineares em torno de alguns micrometros, e usando va-

lares tipicos para a condutividade térmica e calor especifico, 

encontramos que o esfriamento, por difusão de calor, ocorre nu 

ma escala de tempo de 10 a 100 ns para temperaturas da rede cm 

tre lO e 300 K. Portanto, em principio, o aquecimento dos fo-

nons acústicos deve ser considerado. Entretanto, se TA(t) for 

a temperatura efetiva instantânea dos fonons acústicos e CA e 

CLO ~s contribuições aos calores específicos instantâneos de

vidas, respectivamente, aos fonons acústicos e Õticos teremos: 

= 
TA 

= ~ 
-dlpJ t> A -<HLOJ t> A 

• CA 
TLO -<ilpJ t>LO+<HLOJ t>A 

e, desde que o valor absoluto do termo que envolve as transfe-

rências de energia é menor ou, no máximo, da ordem de um e, 

c • 
uma vez que LO e muito menor que um, a baixas temperaturas, 

CA 
ou próximo de um, na temperatura ambiente, duas situações po-

dem ser consideradas. A baixas temperaturas e intervalos de 

tempo não mui to grandes, TA deve aumentar bem menos que TLO, en

quanto que para temperaturas intermediárias até a temperatur~ 

ambiente ambas as temperaturas efetivas devem aumentar de fo~ 

ma similar mas, muito pouco acima da temperatura do reservat~ 

rio. Portanto, a aproximação usada, TA = Tb não altera, sign~ 

ficativamente, os resultados obtidos. 

Em seguida faremos algumas considerações sobre os 

resultados aos quais chegamos pela aplicação do método. 

A solução do sistema de equações discutido nos ca 

pltulos anteriores fornece os ·valores das temperaturas do sis 



tema de portadores, T(t), e de fonons LO, TL0 (t) 1 bem como os 

e 
potenciais quimicos efetivos dos elétrons e buracos, v (t} e 

"h(t). 

Em todos os casos considerados observamos que o 

comportamento de T passa por três estágios. No primeiro, que 

se inicia em T
0 

e dura alguns décimos de pico-segundo, ocorre 

uma queda extremamente rápida de T. o segundo vai até o final 

do pulso e, a variação na temperqtura é menos acentuada que 

antefiormente, para o caso C, onde a duração do pulso é de 

25 ps esse comportamento é evidente (fig. 11). Notamos que há 

urna tendência de T se manter acima de TLO" Finalmente, após 

terminado o pulso T cai rapidamente até se igualar a TLo· 

O comportamento de TLO depende essencialmente da 

temperatura da rede, que, no nosso caso era igual a temperat~ 

r a do banho Tb • Quando o experimento e realizado a temperatu-

r a ambiente (Tb ~ 300 K) a concentração de fonons em equili-

brio é da ordem de 1021 -3 
condições experimentais de cm e, nas 

pulso nao muito longo e concentração máxima de portadores da 

ordem de 10 19 cm- 3 a produção de fonons LO em excesso é muito 

pequena, portanto, TLO se afasta muito pouco de Tb. Entretanto, 

quando a temperatura e baixa, nos casos considerados tinhamos 

Tb =lO K e Tb = 7,2 K, o excesso de fonons produzido pelo de

caimento dos portadores para o fundo da banda é maior que a con 

ccntração de equilibrio, sendo assim, TLO torna-se maior que 

Tb e cresce até se igular a temperatura T dos portadores. Pode

mos observar, nas figuras 7 e 11, que após se igualarem essas 

temperaturas tendem muito lentamente para Tb, apresentando qu~ 

se que um patamar. Esse comportamento foi observado em várias 

experiências< 32 , 33 , 39, 40). Yoshida e Óutros{ 39 ) propõe, como 

explicação para esse quase patamar, o efeito Auger assistido 



por fonons. Nossos resultados mostram que, embora esse efeito 

possa contribuir, ele não é estritamente necessário para ex-

plicar o longo tempo de relaxação à temperatura Tb. 

As figuras 4, 8 e 12 mostram o comportamento dos 

potenciais qulmicos efetivos de elétrons e buracos. Notamos, 

em todos os casos, uma variação rápida e ~e(t) e ~h(t) corres

pondendo ao primeiro estágio de variação na temperatura dos 

portadores. Nessa região o comportamento dos potenciais qulrn! 

coa êfetivos é governado pela variação de T, uma vez que a v~ 

riação na concentração de portadores é muito lenta. No caso A, 

a variação de T no terceiro estágio, pode ser visto na fig. 3, 

é muito grande, esse efeito pode ser notado na fig. 4. Nota-

mos, também, que o gás de portadores tende, rapidamente, nos 

casos estudados entre 1 e 2 ps, do estado clássico inicial, a 

um estado final quântico degenerado. 

A solução do sistema de equaçoes permite também 

o conhecimento das taxas de transferência de energia entre os 

sub-sistemas considerados, fig, 2. Nos três casos estudados 

o tempo de aplicação da excitação externa (t ) não foi sufi
p 

ciente para que se atingisse a saturação assim, a taxa de 

transferência de energia do laser para o sistema permanece pr2 

ticamente constante. Obtivemos os seguintes valores: 1,9xlo 19 

3 17 3 16 3 
eV/ps cm , 6,6xl0 eV/ps cm e 1,8xl0 eV/ps cm para os c~ 

sos A, B e C respectivamente. Para a interação, portadores-f2 

nons Õticos, portadores-fonons acústicos, anarmônica e para a 

recombinação, as variações da energia com o tempo em função do 

tempo são mostradas nas figuras 7, 9 e 13. Como podemos ver, 

durante a aplicação o pulso, o principal canal de transferên 

cia de energia é a interação de Fróhlich, porém, terminado o 

pulso seu valor cai muito rapidamente, o que é natural, uma 



vez que e nessa região que as temperaturas T e •rLO vao se igu~ 

lar. Assim, logo após o final do pulso, passa a predominar a 

interação anarmônica que é o principal mecanismo pura o siste-

ma retornar ao estado de equilíbrio. A interação com os fonons 

acústicos via potencial de deformação tem uma influência muito 

pequena na diminuição da energia dos portadores. O mesmo pode 

ser dito para as perdas de energia por recombinação. A taxa 

correspondente, ·a i es·sa .inter.ação. cresce com o tempo e, inclusi:_ 

ve, t~rna-se mais importante que a devida ao potencial de defor 

mação. Para intervalos de tempo mais longos, quando TLO' e con 

sequentemente T, aproxima-se de Tb a variação de energia dos 

portadores devido a recombinação torna-se o canal predominante. 

Lembramos, no entanto, que aqui outros canais não considerados 

passam a ser importantes. 

Assim, podemos dizer que, durante o tempo no qual 

o sistema se encontra bastante afastado do equilÍbrio os prin-

cipais canais de transferência de energia são: 

I Rad. de Recornbi.nação J 

I Portadores k, 
Ter:mostato 

.::;;:: Fonons A I .., 
J Fonons W r 



Notamos que, nos casos para os quais a temperat~ 

ra da rede é tal que permite o aparecimento de urna população 

de fonons LO maior que a concentração de equillbrio, ou seja, 

quando há um forte aquecimento desses fonons ocorre o apareci 

menta de um quase patamar, isto é, as temperaturas T e TL0 =T 

permanecem acima de Tb durante um longo intervalo de tempo. 

Até esse ponto tlnhamos considerado a temperatura 

efetiva TLO como um parâmetro termodinâmico associado a ener

gia total do sub-sistema de fonons LO mas, sabemos que, devi

do a interação com os portadores, os modos de maior comprime~ 

to de onda tem uma população maior que os outros, assim pode-

mos atribuir a cada modo um parâmetro Tq que seria a sua tem

peratura efetiva. A equação cinética para a função de ocupa

ção desses modos foi escrita em termos dos parâmetros termo-

dinâmicos que descrevem o estado macroscópico de não equill

brio. A variação da população de um modo, (19 caso), 

5 -1 -(q = 7,6xl0 cm ) e comparada com os resultados experimentais 

nas figuras 16 e 17. Observamos que, durante a aplicação do 

pulso, f , embora siga o comportamento experimental, nao se 
q 

ajusta perfeitamente a esse resultado devido a forma do pulso 

utilizado nos cálculos. Depois do pulso, fq segue, de forma 

satisfatória, os dados experimentais. 

A fig. 18 (29 caso), mostra o comportamento de 

TLO e Tq para três valores diferentes de q. Para um tempo de 

50 ps depois do fim do pulso, quando TLO = 52 K obtivemos os 

seguintes valores para T : T {q=4,0xlü5 cm-1 )=60 K; T (q = 
q q q 

5 -1 -1 -1 
7,0xl0 cm )=56 K; e Tq(q=l,OxlO cm )=54 K. O que nos per 

mite avaliar, para esse caso, o tempo necessário para que ocor 

ra a termalização interna do sistema de fonons LO entre 50 e 

60 ps após o pulso. 



Notamos, portanto, que o comportamento das popul~ 

çoes de modos individuais de fonons LO apresenta-se distinto do 

comportamento termodinâmico médio do sistema. 

Como mostram os resultados acima, obtivemos uma 

descrição do estado termodinâmico do plasma altamente excitado 

no semicondutor o que permitiu a análise dos processos ultra

rápidos que nele ocorrem. 

Para finalizar faremos algumas observações sobre 

pos~lveis futuras extensões desse trabalho. 

Uma continuação natural seria incluir os efeitos 

que nao foram considerados permitindo assim estender os cálcu

los para intervalos de tempo arbitrário, bem corno para ordens 

mais altas de aproximação, evidenciando 4eesa forro~ os efeitos 

de memória e termo-mecânicos. Outro aperfeiçoamento seria ado 

tar uma forma mais realista para o perfil do pulso. A partir 

dai outros materiais de interesse tecnolÓgico poderiam ser ana 

lisados. Ainda sob o ponto de vista de aplicações poderia ser 

feito um estudo de parâmetros tais como coeficiente de difusão 

e coeficiente de recombinação não linear que são relevantes p~ 

ra áreas de "recozimento" de semicondutores por laser e "danos 

causados por radiação de laser". Outro campo de interesse prá L: L

co que poderia ser considerado é o estudo de transitórios ul

tra-rápidos em "camadas semicondu toras". 

Por outro lado, uma descrição mais completa du 

termodinâmica de sistemas em nao equilíbrio poderia ser obti

da utilizando-se a solução do sistema de equações de transpo!-~ 

te generalizadas juntamente com os critérios de evolução de 

Glansdorff e Prigogine. (41, 4 2) 

Concluindo, podemos dizer que a grande vantagem 

do método apresentado é sua simplicidade e clareza, permitindo 



definir o problema de forma apropriada e determinar suas lim~ 

tações dependendo das possibilidades experimentais e tipo de 

observação, criando, portanto, condições para um estudo sist~ 

mãtico de fenômenos ultra-rãpidos em semicondutores altamente 

excitados, estudo esse que tanto interesse tem despertado 

atualmente e cujas possibilidades futuras parecem ser bastan

te amplas . 

• 



AFENDICE 

Nesse apêndice vamos mostrar que, partindo das 

equaçoes (64a.II) e (64b.II) é posslvel obter (66a.II} e (66b.II). 

Considerando primeiramente (64a.II) teremos: 

• 

l 
fo d« [Hl ,Pk] it> o< [!:11 ltll ,P c ltll] I t> oF' lt+tll 

(l) 

Mas, usando o seguinte resultado' 

' 

e, lembrando que, se queremos manter somente termos até scgun-

da ordem no operador de colisão podemos fazer a aproximação: 

r 
• 

verificamos que o primeiro termo, no lado direito de (l) pode' 

ser escrito como: 



• 

Considerando, agora, o outro termo, verificamos que, 

pois 

uma vez que E F
1

(t)P
1 

e P(t) comutam. 
'-

Portanto: 

-1 =::z 
11 

Reescrevendo a eq. (64b.II) 

( 2) 



• 

a<P lt> m 

Se pudermos mostrar que essa expressao depende de 

t 1 somente através. de H
1 

(t1 ) teremos que: 

que é o resultado (66b.II). 

Vamos, então, mostrar que a validade da hipótese 

feita, ou seja que depende de t 1 somente por intermédio 

Com esse fim façamos os seguintes cálculos: 

=-
1 

I -AT I ATI dT<Pke (P -<P t> )e t> 
0 n n o o 

onde 



Usando esse resultado teremos: 

a3R.nQo 

= - ~ "õ"F'n-,õ"F;'-k'-oa"F'm 

mas, usando a eq. (56.II) e tendo em vista que desejamos con

servar somente termos até segunda ordem na interação podemos 

escrever essa equaçao como: 

d 
dt 

-1 
= 

itl 

Se diferenciarmos a identidade 

com respeito a Fk e Fn vamos obter 

L a. F. 
jm Jm J 

( 3 I 

l. F. a. <P I t>=O 
jm J Jm m 

Substituindo esse resultado na eq, (3) ficamos com 

d 
dt 

com respeito 
õFk 

por 

-1 = i1\ r ( o.nm 
m 

Diferenciando a identidade L 
n 

aF 
n 

( 4 I 

=6 nk 

a t, usando a eq. (4), multiplicando o resultado 

e somando em k, teremos: 

1 
Il'i" k 

~kn 
1 

111 

Mas, sabemos também que: 

• ( 5) 



1 
i ti 

(6) 

Com o auxllio das equaçoes (5) e (6) é possível 

mostrar, dentro da aproximação considerada, que: 

e, portanto, que a hipótese anteriormente feita e válida • 

• 
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