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ABSTRACT

In this work we  present a detalled study of
photoreflectance measurements on silicon &S-doped GaAs samples.
lThese samples were grown by molecular-beam epitaxy technique, with
different silicon concentration and cap layer thickness. The
features, observed in the photoreflectance spectra above the GaAs
fundamental energy gap, are attributed to transitions involving 3D
continuous states at the valence band and 2D quantum—-confined
states at the conduction band. We performed a systematic
self-consistent calculation, in the Hartree approximation of the
subband energies and its occupancies, in the delta potential well,
as a function of silicon concentration and residual acceptor
concentration, spreading of dopants and temperature. The observed
inter-band transitions, in the samples grown with different dopant
CG;CEntratiﬁn, are in qualitative agreement with the calculated
ones. The temperature has a strong effect in the &-doping system,
modifying the electrostatic confinement potential well and,
consequently, the subband energies. Photoreflectance spectra taken
at increasing temperatures show an abrupt change in the position
of the above band gap features. This can be well explained by a
theoretical model, being associated with the shift of the
absorption main peak to the lower subband, due to the crossing of
the Fermi level. The photoreflectance spectra of several samples
presented oscillatory structures in the above band gap region, due
to the Franz-Keldysh effect. The period of these oscillations

depends strongly on the cap layer thickness, where the built in
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electric field depends on the conditions of the samples surface
and on the é-doping potential well. The temperature dependence of
these oscillations, in =zome cases, are very different from that
observed in bulk of GaAs, suggesting a possible relation between
the observed Franz-Keldysh oscillations and the &é-doping
structure. We also investigated the photoreflectance spectra of a
periodically é-doping GaAs sample. Differentely, with the single
&-doping, the observed transitions above the gap involve continuos
states in the conduction band and quantum—-confined states in the

valence band.



RESUMO

Este +trabalho apresenta um estudo detalhado, por
fotorefletancia, de camadas de GaAs com dopagem planar de silicio.
As amostras foram crescidas pela técnica de epitaxia por feixe
molecular com diferentes concentracfies de Si e diferentes
espessuras da camada de topo. As estruturas observadas nos
espectros de fotorefletincia, que estZo localizadas acima do “"gap™
fundamental do GaAs, foram atribuidas as transigSes envolvendo

estados continuos 3D na banda-de~valéncia e estados quanticos

confinados 2D na banda-de-condug3o. Realizamos um célculo
sistematico & auto-consistente , na aproximag3o de Hartree, para
verificar os efeitos das concentragBes de Si  dopante, das

impurezas residuais de aceitadores, da difus3oc de doadores e da
temperatura na energia e na ocupagdo de elétrons nas diferentes
sub-bandas. As energias das transig¢g@es inter-bandas observadas nos
espectros de fotorefletincia, para amostras de GaAs crescidas com
diferentes concentrac®es de Si, mostraram uma concordancia
qualitativa com as energias calculadas. A temperatura exerce uma
forte influéncia no sistema "é-doping”, modificando o potencial de
confinamento eletrostatico e, consequentemente, as energias das
sub~-bandas. Espectros de fotorefletincia, obtidos em fung3lo da
temperatura, mostram uma variag3o abrupta na posigio de energia
das estruturas observadas acima do “gap” do GaAs. Isto pode ser
explicado pelo modelo tedrico e esta associado ao deslocamento do
pico principal da absorgfo, devido ao cruzamento do nivel de Fermi

com as sub-bandas, em k=0. Em varias amostras analisadas, foram
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observadas estruturas osclilatdrias que sXo atribuidas S
oscilag@Bes de Franz-Keldysh. O periodo destasz ozcilagBes depende
fortemente da espessura da camada de topo, onde o campo elétrico
depende das condig¢lBes da superficie da amostra e do perfil de
potencial do "&~doping”. Em alguns casos, o comportamento destas
oscilagBes com a temperatura ¢ Dbastante diferente daquele
observado em camadas simples de GaAs (sem dopagem deltad,
sugerindo uma possi vel relagio entre as oscll acBes de
Franz-Keldysh e a estrutura “é-doping”. Analisamos também neste
trabalho, os espectros de fotorefletancia de uma amostra de GaAs
contendo uma estrutura periddica de dopagem planar. Analogamente
ao caso do “S-doping” simples, as estruturas observadas acima do
"gap” do GaAs foram associados a transig@ies do tipo €D » 3D, porem
neste case oS estados confinados est3o localizados na

banda-de-valéncia e os continuos na banda-de-condugdo.
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1. INTRODUGAO:

O crescente interesse em materiails semicondutores,
contendo gis bi-dimensioconal de elétrons para aplicag3oc em
dispositivos, tem motivado a utilizagBo de estruturas empregando
perfis de dopagem estreitos e abruptos para gerar pogos de
potencial em forma de "V', onde os portadorses ficam confinados.
Nestas estruturas, os Atomos dopantes s%o introduzidos em uma
nmn?camada atdmica de um material hospedeireo, cuja concentrag¢do
residual € do tipo oposto ao da dopagem, durante a interrupg3o do

processo de crescimenta, Isto resulta em wuma placa de ions

carregados cujo perfil de dopagem pode sar descrito,
matematicamente, coma  uma fung3o delta-de-Dirac ou, mais
comumente, chamado de dopagem planar ou ainda “$-doping®. Assim, o

“S$-doping"” representa o dltimo limite no controle de dopagem em
materiais semicondutores. A atrag3io eletrostatica mantém os
elétrons muito prédximos das impurezas ionizadas do “&-doping”,
formando um gas bi-dimensional de elétrons, distribuidos em varias
sub-bandas bi-dimensiocnais. O fato de n3doc existir diferentes
materiais semicondutores nas estruturas "é-doping” faz com que nZo
se tenha que se preccupar com problemas de interface @ nem com os
preblemas de descasamento do parametro de rede. Uma caracteristica
bastante peculliar deste sistema & a ocupagdco de varias sub-bandas
mesmo para concentragd@es moderadas de dopagem . Ao contrario da
hetero-jungio com dopagem modulada, as estruturas "6-doping™ nEo

exibem alta mobilidade eletrédnica, devido a proximidade dos



elétrons aos fons que causam espalhamentos. Entretanto, a
capacidade de se conseguir o confinamento dos fons dopantes em uma
regifo espacial muito estreita abre perspectivas para a sua
utilizag3o como fonte de portadores em hetero-estruturas mais
compl exas.

O carater bi-dimensional dos elétrons confinados no pogo
de potencial, devido ao "&-doping”, pode ser verificado através do
estudo das propriedades &pticas o elétricas destes materiais. A
primeira evidéncia da estrutura de sub-bandas em "&-doping™ foi
obtida por Zrenner, e outros em 1985, através de medidas. de
magneto-resistividade. Desde ent 3o, outras  técnicas como
capacitancia-voltagem C(CV) (Chiu, e outres; 1988), ressonincia
ciclotrénica C(Koenraad, e outros; 19807, tunelamento ressonante
(Eisele, 1989) e wespectiroscopia de massa de ifons secundarios
(SIMX (Lanzilotto, e outros; 1989 tém sido utilizadas para
estudar a distribuig3o espacial dos dopantes e a ocupacBo de
elétrons nas diferentes sub-bandas. As propriedades épticas destes
materiais foram investigadas por fotoluminescéncia CPerry, e
outros; 1988), espalhamento Raman ressonante C(Maciel, e outros:
19900, absorg®c no infra-vermelho (Schuarz, e outros: 108Q) e
fotorefletancia (Zhou, e outros; 1989 ,Bernussi, e outros; 1990. a,
b e Basmaji, e outros; 1990). Dentre as técnicas de caracterizacgdo
optica, a folorefletincia tem demonstrado ser bastante conveniente
no estudeo de efeltos quanticos em micro-estruturas. A natureza
derivativa desta técnica fornece boa sensibilidade para as

transiges eletrdnicas inter-bandas e, consequentemente, para o©



estudo da estrutura de bandas de energia do material. A
fotorefletlncia (PR), que @& facilmente utilizada mesmo A&
temperatura ambiente, pode ser considerada come uma forma sem
contato de eletrorefletancia, onde a modulag¥o é produzida pela
fote-injeg3o de portadores. Através de fotorefletincia tem sido
cbservada a presenga de gas bi-dimensional em sistemas contendo
dopagem delta e em hetero-estruturas com dopagem modul ada.

Neste trabalho apresentamos um estudo detal hado, por
fotorefletaAncia, de amostras de GaAs com dopagem planar de
silicio, crescidas pela técnica de epitaxia por feixe molecular,
em fungdo da concentragio de dopantes, da espessura da camada de
topo e da temperatura. As estruturas observadas nos espectros de
PR do lado de maior energia do "gap” do GaAs s%o, tentativamente,
atribufidas a transicdes envol vendo wstados continuocs na
banda-de-valéncia < estados quanticos confinados na
banda-de-condug®c. As transi¢®es inter~bandas, observadas nos
espectros de FR, sXo comparadas com aquel as calcul adas
auto-consistentemente, onde feoi feito um estudo sistematico da
energia e da ocupag3o eletrénica em cada sub-banda em fung3o das
concentragBes de dopantes e de aceitadores residuais, da difus3o
dos dopantes e da temperatura, Os resultados obtidos mostram uma
boa concordancia entre o modelo teérico proposto para as
transigBes inter-~bandas e os valores observados experimental mente.
Em algumas das amostras analisadas, os espectros de PR exibiram
estruturas com um comportamento periddico tipico de oscila¢Bes de

Franz-Keldysh. Objetivandeo informac®es sobre estas oscilagtes,



foram realizadas medidas de PR em fung¥o das intensidades do feixe

de modulagfio @ de um terceiro feixe n3o moduladeo. A origem do
campo elétrico associado A estas oscillagBes & até o momento objeto
de investigag@es. Além das amostras de GaAs contendo uma camada
planar de dopagem, foram realizdas medidas d¢ PR em uma amostra de
GaAs contendo uma estrutura periddica de cinco planos de dopagem

separados eqUiidistantemente por S00 X. Os espectros de PR mostram

estruturas acima do “gap" fundamental do GaAs que assocliamos,
tentativamente, acs estados confinados nos pogos de potencial

peri t‘.i:di co.



II. PREPARACAO DAS AMOSTRAS:

As amostras analisadas neste trabalho foram crescidas
pelo método de epitaxia por feixe molecular (MBED, no Instituto de
Fisica o Quimica de SXo Carleos - USP,

Q processo de crescimento ocorre em uma cAmara de
ultra-alto-vacuo, onde feixes de &atomos (Cou moléculas), gerados
termicamente, incidem sobre o substrato aquecido. Os elementos a
Sﬂﬂem depositados s3o colocados em #élulas térmicas de efus3o que
estdo direcionadas para © substrato. A abertura das células &
controlada por obturadores mecinicos, que permitem iniciar ou
cessar o fluxo destes elementos. As amostras crescidas por MBE
exibem alta qualidade e interfaces bem abruptas. As camadas de
GaAs obtidas sem dopagem intencional exibem um comportamento
tipicamente do tipo-p, com concentragiio de portadores livres em
torno de 1:-:1015 cm_a. A temperatura ideal para o crescimento de
GaAs neste sistema est4 entre S00 a B50°C. Inicialmente, uma
camada de GaAs, n¥Fo intencionalmente dopada, c¢om espessura de 0,4
pm € crescida sobre o substrato. Em seguida, fecha-se o obturador
da célula do elemento Ga C(mantendo © de As aberto) abrinde o
obturador da célula do elemento dopante, que em nossoc casc & o Si.
A seguir, interrompe~se o fluxo de Si e o obturador da célula de
Ga €& aberto novamente, crescendo-se entXo uma camada de topo com
e@spessura Cdcj variando desde 22 nm até 270 nm. A figura abaixo

ilustra a estrutura destas amostras:
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Fig.II.1: Estrutura das amostras "é—-doping".
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A interrupg3o abrupta do crescimento e a subsequente introducfo do
fluxo de Si, resulta na incorporacZo de alta concentragio de

impurezas doadoras CSiGaD. Os atomos de Si ficam localizados em

algumas monccamadas atdmicas que, quando ionizadas, d3o origem a

uma regifo de cargas positivas, cuja distribuig¢Xoe espacial pode

ser descrita aprosdmadamente por:

N = N L CII.1d

onde L ¢ a espessura da placa que contém todos os Atomos de Si

ionizados e Ng?e Ng? s#o, respectivamente, a concentrag3o

tri-dimensional e bi-dimensional de silicioc. Devido a atrag3o
eletrostatica, os elétrons permanecem proximos aos  doadores

ionizados formando um gas bi-dimensional em um potencial do tipo

2D
S1

depende da temperatura da célula de silicio CTSiD e do tempo de

"V", produzido pela placa de cargas positivas. A concentrag¢fo N

abertura da célula CtSi). A varjacZ%o de t'Si e TSi fol realizada



nos seguintes intervalos: 10 £ L_ % 210 seg. e 1090 % T51£ 1380

5
C. A concentragBo Ng? regul tante varia de 1:{1010 a 3::.‘1013 c::mﬂa.

o
Além das amostras de GaAs com uma unica camada de
dopagem "delta", fol crescida uma estrutura contendo cinco planos

de dopagem com a mesma concentragciko Ng_? em cada um, espacados

igualmente de 500 X.



I1I. ESPECTROSCOPIA DE MODULAGAO:

III.1. Aspectos gerais:

Nas técnicas de modulagXo éptica, a mﬁdificaqzc relativa
da refletividade (AR/R), resultante da perturbacSo periddica de
algum parametro fisico como o© campo elétrico, a press3o, a
temperatura, etc., ¢ medida em relacZo a energia do réton. Os
espectros obgervados mostram linhas bem resolvidas com lar?uras
esp;ctrais bem mencres do que em outras medidas, obtidas por
métodos convencionais. Eletrorefletincia CER) e fotorefletincia
C(PR) s¥Eo atualmente, duas das técnicas de modul agdao  mais
utilizadas no estudo da estrutura de bandas em semicondutores. Em
ambos o5 casos, © parmetro fisico modulade & o campo elétrico
>, que na eletrorefletancia ¢ aplicado, por exemplo, através de
uma barreira Schottky na superficie do semicondutor. No casc da
fotorefletancia, que ¢ uma forma de ER sem contato, o campo
elétrico superficial ¢ modulado, periodicamente, pela foto~injecHo
de pares elétron-buraco. Os portadores minoritarios fotogerados se
recombinam com as cargas superficiails, reduzindo assim o campo
elétrico superficial.

Para analisar os espectros de modulac%o, & necessario
conhecer a resposta de um sélido a uma onda eletromagnética
incidente, que pode ser descrita pela fung3o dielétrica complexa
E:

&€ =g, + ig¢ CIII.1.1D



onde, £, © £,

caso da incidéncia normal de uma onda plana se propagando no

X0 as partes real e imaginaria, respectivamente. No

vicuo, a refletividade de um material pode ser escrita como

CAspnes, 1980D0:

c:sfu::) - 2s + c;::+ z.-::)“zj“zﬂ
R = a 2 2 2 4.2 _ 8.2 CIIT.1.23
Ce 4+ ) + (2 + e + &2 ] +1
1 Z 1 1 z2

A modulag¥o induz variag@es nas constantes opticas £ e
£ designadas por AE‘ ] .Asz. respectivamente. Estas variacBes

podem ser obtidas, explicitamente, diferenciando-se a eq. III.1.Z:
_ a 1nk d 1nR -
AR/R = [T‘] be, * [7T;‘“] e, =

= a Asi + 3 Asz CIII.1.3D

onde, o e [ s3o coeficientes gque dependem de &, © &, © sXo
conhecidos como coeficientes de Seraphin (Aspnes e outroes,1972).
Assim, a variag%o relativa da refletividade esta relacionada com a

variagio da constante dielétrica do material.

I1I11.2. Medidas de eletrorefletincia 2 fotorefletincia:

A fig. 1IT1.2.1 ilustra o aparato experimental utilizado
nas medidas de fotorefletinia (PRY e eletrorefletancia (ER)., A luz

de uma laAmpada de tungsténio (150 W> ¢ filtirada por um
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Fig.III.2.1! Esqguema experimental para as medidas de

fotorefletincia e eletrorefletincia.
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monocromador de 0,8 m (Spex - (8700, cujo fluxc de saida de
intensidade In ¢ focalizado na amostra. A amostra ¢ modul ada,
externamente por um campo elétrico (ER) ou através de um laser com
intensidade modulada (PR? com uma dada frequéncia f. A intensidade
da luz refletida ¢ focalizada sobre um fotodicdo de Si, cuja saida
contera uma componente de sinal DC médio proporcional a IQR e uma
componente de sinal AC proporcional a IGAR. que varia em fase com
f. A saida AC ¢ detectada com um amplificador sincrono LOCK—-IN
CPAR - 1243, Os dois sinais s¥o divididos, eliminando assim o
fator comum Io' resultando em um espectro de refletividade
modulada AR-R em fung3o da energia do féton. No caso de PR, a
modul agdo do laser de Ar-+ CSpectra Physics - (66) fol felta
utilizando-se um modulador de intensidade ¢ 'chopper '™ CStanford -
SR - 5400 sintonizado na frequéncia de 200 Hz. Em algumas medidas,
fol utilizado um segundo feixe de laser n%o modulado com o
objetive de fornecer informacSes adicionais relativas as
estruturas observadas nos espectros de fotorefletincia. As medidas
de ER foram realizadas na configurac®o de barreira Schottky, onde
um metal semi-transparente (Ni2 foi depositado na superficie do
filme semicondutor @ a liga Au-Ge-Ni foi depositada na parte do
substrato. A modulagXo & feita aplicando-se uma tens3o AC,
fornecida pelo préprio lock-in, entre estes dois contatos. Al ém
desta voltagem AC & possivel, simultaneamente, aplicar na amostira
uma voltagem DC. O filme semi-transparente possibilita a

realizag3o das medidas de PR com voltagem DC aplicada, permitindo

una comparagdo direta entre as duas técnicas de modulac¥o. O

11



monitoramento do sinal de PR Cou ER) e o controle do espectrdmetro

foi felito com um microcomputador deo tipo PC-XT (Itautec — 1-7000D.

Em ambas as técnicas (ER ou PR), a modulagXo é feita
através de uma perturbag%o periddica na regi3c espacial de cargas
do semicondutor., Na técnica de ER a moedulag3o ¢ feita, por
exemplco, através da aplicag3o de uma voltagem periddica Cvide fig.
J11.2.12. No caso de PR, que pode ser considerada como uma forma
de ER sem contato, a modulag®o é feita atravées da foto-injeqglo
periddica de pares elétron-buraco. Os portadores minoritarios
fotogerados se recombinam com as cargas dos estados de superficie,
reduzindo assim © campo elétrico superficial. Este efeito eosta
ilustrado na fig. IIT.2.8 para semicondutores do tipo p e n. Na
auséncia do feixe secundario C(moduladed, o© campo elétrico
superficlial é maximo. Com a iluminag3o secundaria, os buracos (ou
elétrons) foto-excitados se recombinam com o8 elétrons Cou
buracos) dos estados superficiais, reduzindo o campo elétrico da
superficie. Assim, a irradiag%o com o feixe de luzx modulado pode
ser considerada como uma aplicago de fotovoltagem modulada. O
aumento da intensidade de modulagio reduz o campo elétrico
superficial, tendendo a condigdo de bandas planas. Para altos
valores da intensidade do feixe de modulagio, pode ocorrer a
saturacc, ou seja, um nivel de poténcia acima do qual nenhuma
geragio adicional de pares elétron-buraco poderad produzir um
decréscimo no valor do campo superficial.

Para mostrar a equivaléncia entre as técnicas de PR e de

ER, foram realizadas medidas de ER @ PR om uma camada de GaAs- GaAs

ie



---com iluminagdo
— sem iluminagdo

TIPO-n

Fig.I1I.2.2:1 Esquema das bandas de valé&ncia e de conducZo com oy
sem iluminag3o, mostrando os processos de modul ag¥o do campo
elétrico superficial, devido a captura de buracos (elétrons) no
material tipo n C(tipo p) pelos estados de superficie.
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(nx 1)(10113 cmﬁaj. na configuragic de barreira Schottky (Bottka, e

ouiros; 1088 o Bernussi, © oulros; 108Q), A fig. III.2.3 mostra os
espectros de PR a 77K CVDC=-'O.EVD e ER CVAC=O.3V3 para esta
amostra. Podemos observar que as formas de linha em ambos os
espectros s¥o, praticamente, as mesmas demonstrando assim a
equivaléncia entre ambas as técnicas de modulacfo. A interpretagio
das estruturas observadas nestes espectros de modulac%e ser3o

discutidas na se¢Bo III.A4.

IIT1.3. Pontos criticos:

A express3c geral para a constante dielétrica na
aproximag¥o mono-eletrénica de massa efetiva e de bandas
parabdlicas, para um sem.ic;:mdutnr descrito por estados de Block
\,unCi:'.f!D com energia Enci:’) de indice de banda n e vetor-de-onda ic",

é dada por (Petroff, 1980):

£Chw, M =1 +

1 1

2 gy + ~ CIIT.3. 1D
E Ck> - hw -iT E (k> + hw + il
cv cv

onde, © e v denotam as bandas de conducfc e de valéncia, @ é o
versor de polarizag¥o na diregfo do campo elétrico, hw € a energia

do féton, P"CVCQD ¢ o elemento de matriz momentum, ECVCR’D @ a

energla interbanda definida por:
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— INTENSIDADE (unid. arb.)

T=77 K — :ER(O 2V)
GaAs/GaAs x ‘PR(—

lllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllll

460 1.480 1.500 1 520 1 .540 1.560
ENERGIA (eV)

Fig.I1I.2.3: Espectros de PR e ER a 77K de uma mesma amostra de

GaAs. O espectro de ER foi obtido com VAC'.= C,2V e o de PR com VDC=
- 0,3 V.
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E ¢y =eci - E ¢ CIII. 3.2
o [ v

e, r e o paramétro de alargamento, introduzido
fenomenologicamente. O vetor de onda K ¢ somado sobre a primeira
zona de Brillouin., O elemento de matriz momentum @ o wversor de
polarizagdo definem as regras de selegfo da transicHo.
Substituindo as varidveis de integragSo kx. kya lcz na
#q. III.32.1 pela energia he e duas variavels lnc1 e kz' que

localizam um ponto em uma superficie S de energia constante EQVCE'D

= hw , obtém-se (Aspnes: 1980):

JERE |&. P ciy|?
sCho, I = 1 + ~2 - Idcm dk  dk, ik x
nm Chad < |VE_ CRD |

i 1
3 + ITIY.3. 3.0
E CKY — ho =iI" E ¢ + ho + il
av v

A eq. III.3.3 mostra que £Chw, tem singularidades em

cada R, para um dado par ¢ e v, em ;
VE Ck> = VECRY - VE ¢i> =0 CIII.3. 4D
L=d Q L4
Estes pontos criticos do espago reciproco, também conhecidos como
singularidades de van Hove, s%o responsaveis pelas estruturas

observadas nos espectros de absorgHo éptica e de refletividade

modulada de materiais semicondutores. Exp.-;mdi ndo EWC B> em uma

16



série de Taylor em torno de um ponto critico ic'a e utilizando um
sistema deo coordenadas que diagonalize o tensor de massa, obtém-sze

CAspnes, e oulros;1972):

" 2 12 Cki. - k;m:)
Ecvc :’ P Ecvc o: + T Z ’J » ilen)rpz CIII.Q- E:)

= + - < _ , i=x,y,z CIII.3. 6>

onde, m: e rn: sic, respectivamente, as massas efetlivas do elétron
e do buraco. Da eq. III.3.6 pode-se verificar que um sinal
positivo da massa reduzida corresponde a um minimo em energia,
enquanto que um valor negativo corresponde a um maximo. Os tipos
de singularidade dependem do sinal da massa efetiva e estes sdo

classificados de acorde com a tabela abaixo, ou seja, para uma,

duas @ Lrés dimensdSes:
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Tabela JII.3.1t Classificac%o dos tipos de singularidades, para
uma, duas ou trés dimensties.

Ti d Sinal da massa
Dimensfo po ca reduzida
Singularidade
“x “y Mz
iD minimo +
maxi mo -
minima + &
D sala + -
maxyi mao - -
mi ni mo Mc: + + +
sela M + + -
1
3D sela M - - +
=
maxi mo M:-I - - -

I1I.4 Efeito dg campo elétrico constante:

A aplicacZo de um campo elétrico ¢f> a um cristal
quebra a simetria do Hamiltoniano na direg¥o do campo, pela adiglo
do termo de energia potencial of.¥ Conde F & o vetor posiciad, que
varia linearmente com a posic¥o. Além disto, o campo elétrico
acelera os elétrons e buracos (para estados nIo localizadosd
através da rede cristalina, Esta perturbag3o da origem a uma
absorcX%o dependente do campo na regifio do “gap” CEgD do
somi condutor. Para hw(Eg » Observa-se uma cauda exponencial e para
hm)Eg. observa~=e uma série de oscilagBes, conhecidas como

oscilag®es de Franz-Keldysh COFKD CAspnes, 1908 @ 1987). O pericdo

18



® & posiclo em energia dos miximos e minimos destas oscilaclBes
dependem do campo eldétirico e da macsza reduzida inter-bandas na
direg%o de .

Para calcular a variagio da constante dielétrica do
material, devido & perturbaglo por um campe elétrico, se faz

necessario calcular as fungBes—de—onda do sistema submetido a esta

perturbagio. Assim, o Hamiltoniano na presenga de campo eletrico

constante pode ser escrito na forma:

CH_ - off. % wic?.t:) = E, wic?,ta CIII.4.1)

onde, ‘I'iCl?.tJ & a fungiZo de onda do sistema, E, s3o os autovalores

i
de energia e IHQ é ©o Hamiltoniano do sistema n3oc perturbado

definido por:

H CI1I. 4.2

onde, ) & o potencial cristalino periddico. Escrevendo a eq.

111.4.1 nas coordenadas do centro-de-massa obtoem-se C(Aspnes, e

ocutros; 1W722:

A .._1._."2+9E5+E SCR, P = 0 CII1.4.3)
2 p au, i it T
i

~ onde, u‘:l = X, ¥ & Z, ¢i 3o as soluglies da eg. III. 4.2 com
autovalores Ei,' ) 5-5 ¢ a coordenada relativa. Esta equag3c pode ser

separada em trés equagles independentes no zistema de coordenadas
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cartesianas com BHCx.y,zD. Dadas as componentes do vetor B = CIEK.
Er' IE'D. a solucko analitica da eq. 1II.4.2 pode ser obtida na

forma CAspnes, 1808):
>
P> = C C C AnD AlCn D AlCpD CIII.4. 4D

onde, os coeficientes C‘.i s80 constantes de normalizag¢do e as

fungcBes de Airy, AiCni'J. s30 definidas por CAntosievicz, 1884D:
w

ALCxY = 1; I ds cos[% s+ sx] CIIT. 4.5
0

que ¢ soluglo convergente da equa¢io CAntosievicz, 1Q84D:

d2A1 00
dxz

= x AlCxD CIII.4.68)

8 as quantidades n, sdo definidas por:

e IEi.ui+ E.
nCud = | - . y W IX, Y, T CIII.A.7D
i i i
ho
i
onde,
az[E? hz 1./3
he = r CIII.4.8)
e H,

' a quantidade Che > tem dimens¥o de energia e ¢ conhecida como

energia eletro-dptica do sistema. Uma vez conhecida a soluglo
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¢§FD a2 parte imaginaria da constante dielétrica pode ser escrita

na forma CPetroff, 1G80):

- z 2
e Cho B = 202 Y ) [e.P Ky ||e ck 00| 5[5 k> +E, - hm]
2 mZ w2 ov i cv i
0 |

CIII.4.%

transformande a somatéria acima em uma integral em ¥ e

substituindo I1I.4.4 em III. 4.9, no caso de um ponto critico Ma.

temos: ’
antel b2 @ I [ExEyEz l
e, = —3a 8B BT = *
m w h e* e o°
X Yy Z
. ‘Ey ] 2 _Ez
IdE JdE IdE Ai ‘hﬁ Al —Te Al - x
Yy J z
x 6[15: +E_+ E + E ~ho) CIII.4.10D
av 74 Yy =z J

a integrag3o acima fol obtida explicitamente por Aspnes (1987):

12
£, Chw, B> = BO " fai*%n - nAi®cydl CIII.4.11.aD
T
onde,
n = CE, - hwd/he CIIT.4.11.bD
6° = o B? /2 uy h CIII.4.11.eD

el



1 1 2
_.._n_.zﬁtfpi CIII.4.11.dD
L

My &*?
1.2
2 By
. B = —2% [ xyHz ] CIII.4.11.d
F 4 B
m ch h

A variag3o da parte imaginiria da constante dielétrica, devide A

perturbacdo do campo elétrico, & simplesmente dada por (Aspnes, e

outros; 1Q72)D:

uacm.ﬁpuacm.b - & Chw, 0 CIII.4.12D

A parte real da constante dielétrica C:i'.'ﬁ esta relacionada com a
parte imaginaria através das relagBes de Kramers-Kronig. A

variagdo da fungBo dielétrica, na vizinhanga de um ponto critico,

devido 4 perturbag¥o de um campo elétrico uniforme, para as trés

dimens@es, pode ser resumida na Tabela III.4.1 abaixo (Grover, e

oulros;1971D:
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Tabela 1II.4.1:

constante dielétrica,

Variag8o das partes real e

para os vériox pontos criticog:

imaginaria da

Tipo de Sinal
Dimens&o Singularidade de py A"‘:I. ME
mi ni mo + Aisic-nb AiFic—nD
1D maxi mo - -A, G, Cnd AF, Cnd
mini mo + Aaﬁac—nb AEFEC—WD
. sela { - ~AF (D ALG N
+ AEFEC—nD AEGEC_WD
maxi mo - —AEGQCnD ABFECnD
mini ma C MO:) + AEGEC - ABFZ’BC -nd
CM13 - A363cﬂ3 —ASFSCn)
5 sela { CM13 + -A3F3C~n3 ABGBC—nD
D
CMED + —AEGEC—nD —ABFBC—nD
X CMab - AQFECnD ABGSCnJ
maxd mo CMBJ - —A363Cn3 A3F3Cn3
Ondﬂ-
n =C Eg - hwd  he CIII.4.13. a2
2 a2 12
4ne” 8. B B> |%r 2u Ca
A = Ched CIII.4.13.bD
1 2 2 2
m h
Enez|é.3ch§D|z 4unyy 172
AE= o < CIIT.4.13. D
m h
2 » 12
_zel|e.P k| [ TN ] “a
A= Chad CIII.4.13.4)
3 2 2 s
m w h

F.Cn) = 2rn AL%C)d - uC-nd vy

1

a3

CIIl.4.13.ed



G,Cnd = &n ALCH BICHD ~ uCyd YR CII1.4.13.€)
Fatnd = Aiicaz"nn - ut-m CIIT.4.13.gd
G Cn) = Guicaz”nn + 2t in|p| + C, CIII.4.13.hd
Falmd = m (AL %Cnd -~ nAL%Cmd) - ¥7p uC-nd CITI.4.13.4D

G,Cm) = m [AL’CHBL () - RAICHBICMNT +  7F uln)  CIII1.4.13. D

ow
Aiif.'n) = J-dt, ALCLD CIIT.4.13. kD
n
"
Giit:‘r}b = - Jdt GiCtd CIII.4.13.1>
0
c_ = Idt GLeLd |~ at inc2®® CIII.4.13.m

onde, uCpd é a fung¥o de Heaviside e Bi(n) & a solucXo di vergente
da eoquaglo III.2.3.8. As fungBes oloetrodpticas F(n) o &nd,
ilustradas nma fig.IIl1.4.1, descrevem completamente a variag3o das

partes real e imaginaria da constante dielétrica. As fungBes F e G

tém uma forte singularidade em hw = Eg » que ¢ a energia do ponto

critico. Para argumentos negativos Chw > Eg) estas fungbes exibem
un comportamento oscilatdrio e para argumentos positivos Chw < Eg)

estas decaem rapidamente C(vide fig., III.4.1). A cauda exponencial
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Fig.11I.4.1:3 Funglies eletro-dpticas F e G, gque representam,
respectivamente, as variag®es induzidas pelo campo elétrico
constante nas partes real e imaginaria da constante dielétrica,
para um ponto critico MG tri-dimensional (Aspnes, e outros: 1672D).
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da fung3¥o F da fig. 1I1.4.1, que descreve essencialmente a

absor¢lo de um ponte critico Mo' resulta da penetraglo das funcBes
de onda dos elétrons e dos buracos na regif%o do "gap"” de energia
do material. Este efeito faz com que exista a probabilidade de
transig@es para energias menores do que o "gap"”, que & nula na
auséncia de campo elétrico. As oscilagBes para energias maiocres do
que a do ponto critico representam a interferéncia construtiva das
fungBes de onda dos elétrons e dos buracos. As estruturas
ocbservadas na regifc dos pc::ntc:sl criticos possibilitam a
determinag3o das energias de transicZo interbandas, mostrande a
importancia do efeito do campo elédtrico no estudo da estrutura de
bandas em materiais semicondutores. As expressBes que descrevem as
vari agUes M:l = A.t:z ndo levam em considera¢cfo o parimetro de
alargamenc I'. Em alguns casos limites & possivel se obter
expressiies simplifjicadas para a forma de linha espectral em ER Cou
PRD para a variagfo relativa da refletividade. Dois casos em

particular s3o de grande interesse:
(i) limite de campo intermediarico:

No caso de oscilagBes de Franz-Keldysh, incluindo o
efeito do parametro de alargamento I', uma relagf%o para as
oscilag@es subsidiarias pode ser obtida analiticamente através das
expressties assintdticas das fungBles de Airy. O limite de campo
intermedidrio ocorre para hQ > I' e, no casc de um ponto critico M'=>

tri-dimensional, a expressiZo assintética tem a forma CAspnes, e
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outros;1973. ad:

. MChe - E >172
SRR = C wre—E3 P > *
- §

Chep @™
a hor — E - g
cos| nm Cd-1D-4 +-§[ g ] CIII.4.14.ad
NG
com, chew’ = % Ched> CIII.4.14.bd

e C ¢ um fator de normalizac®o. Seja [CAR!R)J.CWJ] a amplitude e
a posiglo, respectivamente, do j-ésimo extremo das o#cilaqﬁes
subsidiarias. Uma vez que oS extremos sucessivos representam uma
variag¥o em 7 no argumento da fungXo cossenc na eq. II1.4.14,

pode-se escrever para o indice j da oscila¢%o na forma:

ChmDJ = Ch{D FJ + Eg » J=1,2,3... CIII.4.185.ad

onde,

3 1 273

Assim, a relagZo linear entre Chw 3 e FJ permite determinar a
energia eletro-dptica e a energia de transicX¥o inter-bandas no
ponto critico, através de um ajuste de curvas. Uma vez conhecidos
o "gap"” do material em estudec e sSua respectiva massa reduzida
interbandas, pode=-se calcular a energia eletro-dptica e,

consequentemente, determinar a magnitude do campo elétrico.
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(ii) limite de baixo campo:

Para valores muito baixos do campo elétrico, a energia
eletro-dptica é bem menor do que o parametro de alargamento, ou
seja, hQ =~ 3. Neste limite as fungBes eletro-épticas tomam a

forma assintética CAspnes,1973a e b):

\

FCx) = O CII1.4.16.ad

£

Gc:-c:)a:—}—-[i—
B

+ ...] CIII.4.16. 1)

Substituindo 111.4.16 em I]1.4.13 obtém-se:

2o j0.B_ |7 cheo®
AsChw, B = JQ k

we m® n? [ho - £ CHY + (T 3
Y

4

CIII.4.17D
A relagBo acima pode ser escrita em termos da constante dielétrica

ndo perturbada £(tw,l",0), definida em IIT. 3.3, obtendo-se:

cnd?® 80

AeChw, B = - a
3Chad®  &Chud

[ Chwd? gChw, I, 0D ] CIII.4.18)

A equag3o IIT.4.18 mostra claramente a relaglio entre a variagdo
induzida AeChw,I',ED e a torceira derivada da constante dielétrica
ndo perturbada &£C(hw,[,0). Além disto, esta equagXo mostra que no
limite de baixo campo a variac¥o relativa da refletividade esta

relacionada com o quadrado do campoe elétrico F, o que pode ser

es



utilizado como fator determinante quanto ac regime de baixo campo.
A integral em II1.4.17 pode ser resoclvida explicitamente
para uma, duas ou trés dimensBes e como AR/R ¢ proporcional A

parte real de AsChw,I,E) obtém-se CAspnes:;1872.b e 1080):
ie -n
8R/R = Re | C &~ Chw - E_ + 4 CIII.4.10)
onde, € e & sZo, respectivamente, os fatores de amplitude e de

fase. O fator n determina o tipo de ponto critico e sua respectiva

dimensionalidade, que no caso de uma singularidade do tipo Mo &

dada por:
n=2,8........ Ve ... 3D CIITI.4.20.a
n=3,0........ - 0 CIII.4.20.bd
n=3,8, ........000i0.n 1D CIII.4.20.¢D
n=2,0........... v .8xciton CIII1.4.20.d4>

Decrescendo a dimensionalidade por 1, n aumenta por um fator 1.2.
Para um dado ponto critico, a diferenciagio da eq. II11.4.19 por E
Cou I deéresca o valor de n por 1. Assim, a primeira derivada da
constante dieldétrica para um ponto critico bi-dimensiconal seria
n=l,

A forma simples da eq. I1I1.4.19 possibilita a =sua
utilizagdo de uma forma rotineira no limite de baixo campo, para a
determi nagfio de Eg » 'y 8 & C, através de um programa de ajuste de
curvas. De uma forma geral, o especiro de modulagio ¢ o resultado

da soma de varias transigles do tipo da eq. I1I1.4.19, com quatro
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parametros a serem ajustados, Em termos praticos, o ajuste da
forma de linha com os dados experimentais no limite de baixo cCampo

@ @escrita na forma:

. c. r.
AR/R = : cos [E =n, arctan [W_J ]]
j“{ r¥ + cho-g_, 2"* 3 g J

CIII.4.21)
onde, p & o numero de estruturas a serem ajustadas. Na equagio
acima o fator C determina a amplitude da transi¢Zo, enquantc que o
fator @ determina a assimetria da forma de linha. Os parametros E
e ' determinam, respectivamente, a localizagclo em @nergia do ponto
critico e a largura da estrutura. Assim, o limite de baixo campo
(ou espectroscopia de terceira derivadad) & de grande utilidade na
determinag®o da energia inter-bandas em estruturas semicondutoras

e a validade desta aproximagHio pode ser verificada medindo-se AR/R

om funcio de ®2,

III.8. Efeito do campo elétrico {nomogéneo:

Ma maloria doz casos praticos, a modul ag3o do campo
elétrico ocorre na regiXo espacial de cargas do semicondutor, onde
© campo @ inomogdneo. Assim, © modelo desenvolvide na sec¥o
anterior deve ser adaptade. Aspnes @ Frova C1888) mostraram que na

presenga de um campo n¥o uniforme, a variacXc da constante

dieldtrica média <As> estd relacionada com a variag¥o Ae do caso

de campo uniforme através da relacXo:
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CAed = - 2ik Idz AclFCzd1 o'3k= CIIT.B. 15

onde, k ¢ o médulo do vetor complexo de propagac3c da luz no
somicondutor. Como um exemple simples consideremos uma regilo

espacial de carga, onde o campo elétrice tem uma dependéncia

linear em z:

ECz) = E,, C1 + z/W CIII.B.1)
onde, [Ebi ¢ o campo elétrico da superficie e W a largura da regi3o
de deplegio. O efeito da inomogeneidade do campo elétrico pode ser
visto nos graficos das fungBes eletro-édpticas médias F e G, que
estido mostrados na fig., III.B.1 (para um ponto critico Mﬂ e ['=QD,
Pode-se verificar que a amplitude das oscilag@es =subsidiarias
diminuem mais rapidamente do que no caso da fig. III.4.1 e que,
com © aumento da inomogeneidade do campo, as oscilagBes de
Franz-Keldysh s3%o amortecidas mais rapidamente até desaparecerem
para altos campos elétricos C(Aspnes e Frova, 1969). Assim,
dependendo do "grau" de inomogeneidade do campo, poder3¥c ou nio
existir as oscilagBes de Franz-Keldysh.

Recentemente, Bhattacharya, e outros (19880 e Shen, e

outroe (10003, demonstrarem que o campo elétrico, que da origem as
oscilagBes de Franz-Keldysh, esti diretamente relacionado com o
campo superficial maximo na aproximag%o de campo de modulacio

CIEACD muito menor do que o superficial C[Ebi). A generalizacfo do
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Fig.III1.B.1: Fun¢@es eletro-épticas médias F e & para o caso de um
campo elétrico inomogéneo C(Aspens, e outros; 1969).
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efeito Franz-Keldysh para a eletromodulagX%c (Shen, e outros:

10002, mostra que na presenga de um campo [Ebi a equagio III.V.1 da
origem a dois termos: (1) um devido ao campo superfcial e Cii)
outro devide ao valor médio na regifo espacial de carga.
Entretanto, estes autores demonstraram matematicamente que a
contribui¢3o do campo médio para as oscilagBes de Franz-Keldysh,
também tem sua origem no campo de superficie ¢ n¥o em um valor
médio como fora obtido por Aspnes e Frova (1889). Assim, pode-se
verificar que, dentro de determinados limites, estas oscilagBes
podem existir mesmo para campos inomogénecs. E interessante
ressaltar que os periodos das OFK variam muito pouce com a
inomogeneidade do campo, o que permite fazer uma anilise dos dados

experimentais utilizando as eqs. 111.4.14 e III.4.18.
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IV. CALCULO DA ESTRUTURA DE SUB-BANDAS EM “$-DOPING":

Iv.1. Introdugio:

O termo "é-doping"” basela-se no confinamento de Atomos
dopantes em um plano atdmico bi-dimensional (D) e fol proposto,
originalmente, por Wood, & outros (19800 para melhorar o perfil de
dopagem com Ge em camadas de GaAs. A lacalizagfo espacial destas
impurezas em apenas uma moncocamada representa o Udltimo limite no
controle da distribui¢iZc de dopantes o 54 fol possivel com o
desenvol vimento de sistemas de crescimento como o de MBE, onde o
fillme semicondutor & <crescldo c<¢om contreole de monocamadas

aldmicas. A fig.IV.1.1 abaixo ilustra uma dopagem "4 em GaAs:

o o o o o o 100D

plano com Si

Fig.I1V.1.1: Ilustracglo do sistema “"S-doping" em GaAs. Os adtomos de
8 sfo introduzidos em uma monocamada atdmica do cristal,
substituindo os Atomos de Ga. O eixo Z representa a diregSo de
crescimento.
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Os Atomozx de Si, ocupande os =sitios de Ga, =Xo

introduzidos em uma monocamada atémica do material hospedeiro
GaAs, orientado na direg¢Xo (1002 mas, devido a alta temperatura de
crescimento, eles podem difundir até varias camadas atdmicas
adjacentes, formando uma placa de largura L com alta concentragio
de doadores. Quando estes doadores sXo ionizados d¥o origem a uma
placa de cargas positivas. Devido a4 atragBo coulombiana, o©s
slétrons permanecem prdéximos aos doadores lonlzados formando um
g4s quase bl -dimensional de elétrons em um potencial em forma de
"V*, produzido pela placa de cargas positivas. Este potencial &
"arredondado” pela blindagem eletrdnica. A fig.IV.1.2 mostra uma
estrutura esquematica das bandas de conduglo (BC) e de valéncia
C(BV) para um sistema com regific altamente dopada n+, de largura L,
om uma amostra com concentragiio residual de aceitadores NA' Nesta
figura, flca claro a consideragdo de que o nimero de doadores na
camada n® & muito maior do que a de aceitadores, contidos nas duas
regiies de depleclioc localizados om ambos o lados da camada com
dopagem delta. O movimento dos elédtrons no plano paralelo A placa
de dopagem permanece livre, mas © potencial atrativo confina o
movimento na diregio z, formando sub-bandas quase
bi-dimensionais. Na aproximagZoc de massa efetiva, os elétrons
podem ser descritos como particulas 2D quase-livres com massa
efetiva m‘ & mnomentun k||=Ckx.kyb. O estados eletrénicozs sXo
caracterizados por um indice da sub-banda i=1.,2,... com energia
'Ei‘ e momentun k,;, paralelo a camada de dopagem. A energia total

na aproximagio de bandas parabdlicas &, ent¥o, dada por:
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Fig.IV.1.21 IlustragHo esquemitica” da estrutura de bandas de um
sistema "&-doping" com concentrag¥o de doadores (n ) distribuidos,
uniformemente, em uma regiZo de largura L (D&lher, 1976).
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hok'y

s:i(:k") = E:1 + — CIV.1.1D
2m

O sistema "6-doping” apresenta caracteristicas bastante
distintas as dos outros sistemas 2D: i) mesmo para concentrac®es
moderadas de Si, os elétrons ocupam varias sub-bandas. Por
g? = E:-dOiE t'.':m_E e Bxioia cm_a. tem-se,

respectivamente, trés e oito sub-bandas ocupadas C(para T=0K>; {42

exemplo, para N

haé apenas um material hospedeiro @, portanto, n¥o se tem
preccupagcdo com diferengas nos parAmetros efetivos de diferentes
materiais, 111D pela mesma raz%o, n¥o had interfaces de diferentes
tipos de semicondutor, n%o havende ent%o problemas de descasamento
de pardmetro de rede e nem defeitos de interface e iVv) ao
contrario das hetero-estruturas com dopagem modul ada, as amostras
"é-doping" exibem uma meénor mobilidade. Isto se deve & proximidade
does doacdores icnizadcg que agem como centros espalhadores. No
entanto, o confinamento destas impurezas em uma regifio de algumas
monocamadas abre perspectivas para a sua utilizac%o como “fonte”
de portadores para outros tipos de micro-estruturas. Uma outra
estrutura similar s3o as dopagem multi-delta e as super-redes
NIPI, onde também a modulag¥oc do potencial é basicamente de origem

eletrostatica C(Ploog, & outros, 1G983D.
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IvV.2. Calculo auto-consistente dos niveis de wenergia em

.léﬂdopi ng Il:

Para calcular os niveis de energia e as fungties de onda
dot estados ligados no pogo de potencial criade no “"S$~doping",

utiliza-se as seguintes aproximagBes e conslderagties:

17 a estrutura “6S-doping"” & considerada simétrica, com uma

concentragio homogénea de impurezas residuais aceitadoras N. em

A
toda a extensX¥o da camada epitaxial. Os &Atomos de silicio,

introduzidos em uma Unica monocamada atédmica, com concentragio Ng?
-3 ’::.‘x:l(.'):13 t:m_E. ficam homogeneamente distribuidos em uma camada de
espessura L, devido A difusfo térmica:

113 parte dos &atomos de Si irZ%o compensar os aceltadores
residuais, formando uma regifo de deplecZo com largura W, nos dois
lados da camada com dopagem delta. Esquematicamente, a densidade

volumétrica de cargas dos aceitadores pACz) ¢ dos doadores p_(zD,

D
levando em conta a difus¥o de Si, estXo ilustradas na fig.1v.2.1

abal xo:
o )
+
Il
Pp
+ + +|+ + +
1 + + +|+ + + 111
+ 4+ 4|+ + +
- W - L2 +++++++L/E +W‘z
B ] L R r
PA

Fig.IV.2.1: Densidade volumétrica de carga dos doadores e
aceltadores, levando em considerag®%c a difusfo de silicio.
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11i) fora da regiXo depletada C {z|{>W¥> © nivel de Fermi E coincide

¢com o nivel aceitador e, dentro da regiZ%c do pogo de potencial
(]z|<W2, o nivel de Fermi ¢ determinado pela ocupag¥o das varias
sub-bandas. Em equilibrio termodinAmico estes niveis de Fermi s¥o
iguais;
iV) a aproximag3o de fungXo envelope, onde os efeitos do potencial
cristalino estZo refletidos nos parametros efetivos do material,
cemo a energia do "gap'" ¢ a massa efetiva CBastard, 1w88d;
V) aproximag%c de Hartree, onde o potencial devide a todos os
elétrons é substituido por um potencial médioc tGnico. Cada elétron
@ move em um potencial auto-consistente ¢sc' que depende apenas
da coordenada perpendicular A camada delta:
vi) o cdlculo & feito na aproximag¥o de bandas parabdlicas, pois
come mostroy Jrenner, ¢ outros (1988.a), esta aproxi magloc &
Justificada,
vii) o efeitc da curvatura das bandas, devido aocs estados
superficiais da amostra n¥oc ¢ levado em conmideracio.
viil) os efeitos de troca e correlacio, n3c considerados na
aproximagdo de Hartree, resultam em uma renormalizac%o do “gap"
(Meynadier, e outros; 1088). Estes efeitos podem ser incluidos
como pardmetros de corre¢fo no resultado final do calculo.

Uma vez que o potencial depende apenas da componente z
e, considerando a aproximagXo de banda parabdlica, a fungiio de
onda pode ser escrita como um produto das fung®es de Bloch Cdevido
4 pericodicidade da rede), uma onda plana expc.i.kxx + ikyy.‘) para o

movimento dos elétrons no planc xy e a funcBo envel ope xiCzD QquUe
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descreve os efeltos do potencial na direc¥o z. Nestas condicBes a

fungdo envelope satisfaz a equacHo de Schradinger:

_n*d®
]

5m . - 9¢=CCZD ] xiCzD = Ei xiCzD (Iv.2.1.a)

onde, as fun¢Bes xiCzj satizfazem a condig¢loc de normalizagio:

+ 00
J 9z x cz xICzD =1 CIV.2.1.1)
-0

e, Ei representa os autovalores de energia. O potencial ¢SCC23 na

eq. IV.2.1.a & obtido através da salug3o da equac3c de Poisson

unidi mensi cnal:

2
d Czd
#sc = . AnXZ) CIV.2.2

dzl &

A densidade de carga p{z), na rela¢lo acima representa a soma da
distribuil ¢3c de doadores FTFZD' de aceitadores PAFZD e de elétrons

pGCzJ. definidas por:

pC2) = - @ Y n, |x <2 CIV.2.3. a)
1
GNA.|Z|5W
PpC2Z) = CIv.2.3.bd
o ,|z|>W

40



+eN., |z |sL-2
PR<zd = CIV.2.3.ed
0 .,|z|>L2

onde, n, ¢ a concentraglo de elétrons por unidade de area que
ocupam a 1-ésima sub-banda. A temperatura finita T, o nivel de
Fermi dos elétrons e a ocupaglo n, estXo relacionados através da

expressdo (Stern, e outros; 1984):

m KB T E!f - Ei
n, = . In| 1 + exp T CIV.2.40

Para T=O, a energia de Fermi ¢ dada por:

2 N
1 nhn.
Ep = — — +LZ;E‘ CIV. 2.8

onde, N ¢ o ndmero de sub-bandas ocupadas. Em condi¢tes de

equilibrioc o balanceamento das cargas fornece a relaciio :

2D
ns"NSi +EWNA=O CIV.2.6.a)
onde, n_ = 2 n, CIV.2.6.bd

A largura da regi¥o de depleclic W & calculada
considerando-se todos os aceitadores ionizados entre z=-W o z=W e
para |z| > W os aceitadores estXo neutros. Nestas condiges o

equilibrio termodinAmico determina a largura da regi3oc de deplegio
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que ¢ dada por:

/sCE —EA)'
W CIV.E.TD

2

2l NA
onde, Eg ) EA s80 a energia do “gap™ do GaAs @ a energia de
ligag¥c dos aceitadores, respectivamente, A largura da regifc de

<2

deplegXo varia com N: @ para uma amostra de GaAs contendo

1::-::1{}“Ir cm_3 de atomos aceitadores obtém-se W24,8 um. Uma ve:z
conhecido Ng? o W, pﬁaﬂ-nw determinar ng através da eq. IV. 2.6, a.
O potencial ¢»5ch3 na oq. IV.2,. 2, contédm o termo de
blindagem eletrdnica, que depende da concentragfo dos elétrons e
ostd relacionado com a fung¥o envelope xit.fzn Ceq. IV.2.1.ad. B
este termo no potencial que torna a equac¥Xc de Schrodinger um
problema de auto-valor n¥o linear. Esta interdependéncia & que
leva a resclver auto-consistentemente as equagHes de Schrédinger @
de FPoisson para a obten¢3o dos niveis de energia e as fungBes de
onda para as sub-bandas na estrutura "&-doping”. Para resclver as
eqs. IV.2.1 e IV.2.2. precisa-s¢ das condigBes de contorne do
problema. Na equaclo de Schréddinger a fungfo envelope do estado
ligado xiCz:) deve tender a zero gquando z— * ® e a sua derivada
deve seor continua om todo o espago. Na equagBc de Poisson, as
condigBes de contorno do problema s¥o: (i) campo elétrico
auto-consistente nule para |z|>W (observa-se que o potencial &
constante para |z| 2 W e (iid o zero do potencial em z — £ oo

Nestas condig¢®es, a energia potencial total resultante pschl).

Para a distribuiglo de cargas definida em IV.2.8, para as trés
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reqifies da fig. IV.2.1 & dada por:

r
Na 2
pﬂCzJ -+ --z- Cz+ WD - -W 5"" z 5 -L.2
=D
2 N N
Ane A 2 =i 2
ﬁ=cc23= — JPBCZD + - Cz+Wo = =L Cz+L 23> ; |=| %< L2
Na 2 2D
peCzD + "—E CZ"'W: —_ NSi = H L2 Czx = W
0 : |lz| > w
L
CIV. 2.8
onde o potencial devido aos elétrons paCz) @ dada por:
z z'
] | I | I 2
pC2> = zni [ dz' [ az x;€z" ") CIV.2.9
i Q0 -0

O calcule auto-consistente dos niveis de energia ests

esquematizado no fluxograma da fig.IV.2,2. abaixo:
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determina W

!

calcula Pl ons

|

(O)
Xy = gaussiana

1 sub-banda ocupada

Cad

PSG

1

eq. de Schrédinger

1

Cid Ci> Cid Cid
E ] ] » E
Jt 0y X F

1?

ITERAGAO = 2

N - T S
’ i
aq. de Poisson
solugio
convergente
) Cid
Psc

Fig.IV.2.2. Fluxograma para o cdlculo auto-consistente dos niveis
de energia em "&-~doping".
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Inicialmente, considera-se uma Gnica sub-banda ocupada e

utiliza-se como fungfo de onda tentativa, uma gaussiana xinn
centrada em z=0. Em seguida, calcula-se p °’ & resclve-se a
equaglo de Schrodinger obtendo-se os primeiros valores para Ejo'-)

njojn EE.OD resultando assim no primeiro potencial auto-consistente
d»;i:). Com este potencial, retorna-se a equag%o de Schr édi nger

obtendo-se novos valores para EJ . "J , xJ e EF" Neste passo do
programa os valores determinados para os E 3 s3e armazenados em
vetores, que serfo utilizados para efeito de comparagfio. Com estas
novas fung@es de onda, calcula-se novamente o potencial

auto-consistente e, ent¥o, este & introduzide mais uma vez na eq.

de Schriddinger para a obteng3oc dos novos valores de E n )

FRN Rt
EF" O critério de convergéncia estabelecido & de que a raiz
quadrada da soma dos quadrados das diferencas entre as energias de
duas iteraces consecutivas seja menor que 0,1 meV. Desta maneira,
assegura-se que cada sub-banda tenmha uma precis¥o melhor que 0,1
meV. Esta precis¥o ¢ suficiente para a comparaglo com resultados
experimentals ¢ esla dentro dos erros introduzidos nas
aproximag®es injiciais. Para facilitar a convergéncia da solucXo,
utiliza-se o método fterative desenvelvido por Stern C1Q70), onde
(j+1)

o potencial subsequente a cada iteracgXo, e y & uma combinagXo

linear entre o potencial auto-consistente calculado anteriormente,

¢ j+1)

out " da seguinte forma (Stern, 1Q70D:

p:i’. ® o novao potencial, ¢

c j+1)
‘I.H

Cz) = p Pezy o pliOythe CIV.2.100
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onde, Wukzl ¢ definido por:

i

LV

w2z = ot lczd - p Va2 CIV.2.11)

O fator f, independente de z, varia entre 0 @ 1. Um valor pegquUenc
para £ fornece uma convergéncia suave, porém lenta, enquanto que
para valores proximos de 1, a convergéncia é rapida, mas em alguns
casos pode ocorrer a divergéncia da solugXo. Utiliza-se como uma
medida da convergéncia o maxime wvalor da diferenca wﬂkzb.
denomi nade de W - Observau-se que a convergéncia & obtida mais
rapidamente utilizando-se (Stern, 1Q70):

U ot ey 5 CIV.2.12)

T
onde, r = wj/wj_‘. Assim, se a convergéncia é lenta e r & préximo
de 1, © nove valor de f serid bem maior do que © anterior. Se a
convergéncia & répida, r seréd préximo de 0 e f sme mantém,
praticamente, inalterado. Assim, através deste, método ¢ possivel
se obter uma convergéncia mails réapida, diminuinde © tempo de
computagio.

A estrutura de sub~bandas calcul adas
auto-consistentemente em uma amostra “S-doping” em GaAs esta
mostrada na fig.IV.2.3. Neste calculo, utiliza-se uma concentracfo

de doadores de Bxioia cm_E. concentrag®o residual de aceitadores

de 1:-:1014 cmna. temperatura de OK e uma placa de cargas positivas

de espessura B& centrada em z=0. Nasta figura, também graficou-se
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] 0—doping GaAs
1T=0K Nd=5x1012cm~2
N :
© 15004 Ef--
£ :
< i
O :
L : /
L :
60 TTIs00 L 800 1000

Z (A)

Fig.1v.2.3: Perfil do potencial Cna banda-de—condugXXo), gquadrado
das fun¢Bes-de-onda e niveis de energia para um sistema "&-doping"
ideal Csem difus¥od, L=68 R e N,=1x10'%cm™3. As seoparagtes em
energia entre as quatro primeiras sub-bandas s¥o, respectivamente,
88,4 meV, 24,4 meV o 12,0 meV.
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© quadrado dos médulos das fungBes de onda, porém, para efeitos de
visualizagXo, este fol normalizado em relagZo A amplitude misxdima
em cada sub-banda. As separaglles em energia entre as quatro
primeiras sub-bandas abaixo do nivel de Fermi s%o de 66,4 meV,
24,4 meV @ 12,8 meV, respectivamente, sendo as ocupagBes n, =3,08 %

10'% cm™@ Cou 6220, n.=1,23 x 10°% cm € Cou 24,30, ny=9,28 x 1011

=
en™® Cou 10,80 e n,=1,58 x 10'* em™® Cou 3.2% e nas demais
sub-bandas a ocupa¢®o é menor do que 1%. Da fig.IV.2.3 cbservou-se
que os elétrons ficam confinados em uma regiXoc em tornoc de 1000 R
de largura. Devido a repuls3o eletrostatica, os buracos s3o
repelidos para fora da regifc de dopagem., a qual age como uma
barreira e, portanto, n%¥o existe confinamento de buracos na
banda-de-valéncia. Esta separag8o espacial dos elétrons e buracos
reduz significativamente a probabilidade de recombinag®c direta
~entre os mesmos, inviabilizando assim a espectroscopia de
luminescéncia como forma de anadlise da estrutura de sub-bandas em

I.&_dapi ngl..

Varios fatores como a difus8o dos Atomos de silicic, a

2D
51

podem influenciar na forma, na largura e na profundidade do poco

concentragdo N y» concentraci¥o de aceitadores NA e a temperatura

de potencial, bem como na separa¢3c em energia inter sub-bandas.
Para analisar a influéncia destes fatores no sistema "S-doping”,

fez~-se um estudo sistematico, calculando a ocupacXZo de elétrons n,

=D

® a energia E!i om relagdo ac nivel de Fermi, em fungXo de L , NSi

T & NA'
A fig.1Vv.2.4 mostra a forma do pogo de potencial na
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Fig.IV.2.4: Perfis dosg pogos de potencial e niveis de energia,

para estruturas “é-doping" com diferentes larguras L, considerando
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banda de conduc3o e o= respectivos niveiz de energia para
diferentes larguras L. A profundidade do pogo de potencial &
bastante sensivel A difus3o dos Atomos de silicio, experimentando
um decréscimo de aproximadamente 91 meV quando L varia de B para
200 2. A fig. IV.2.8 mostra a ocupa¢So eletrénica n, @ as energias
CEi - EF.D. calculadas para as varias sub-bandas, em fungio da
largura L. Pode-se observar que para valores de L>300 2 a forma do
pogo de potencial se a;samalha a de um poco quadratico, onde os
espagamentos entre as sub-bandas ficam, praticamente,
eqiiidistantes. Com o aumento de L as separag@es entre os niveis
dimi nuem, significativamente, para as trés primeiras sub-bandas
abaixo do nivel de Fermi, porém para os niveis superiores as
variag@es s%o muito pequenas. A diferenga entre os dois primeiros
nivels passa de 90,8 meV para 6,8 meV, quande L varia desde T até
800 & Cfig. IV.2.5.b). A ccupac¥o fracicnal da primeira sub-banda
diminui de B2% para para 20% quando L varia de © para S00 X. Este
decréscimo ¢ consequéncia do aumento da populag@o dos niveis mais
excitados, como pode-se verificar diretamente da fig.IV.2.9(a). De
uma maneira geral, as figs., IV.2.8.a e IV.2.8.b mostram que tanto
as separacies entre as sub-bandas, come as suas ocupagfes podem
fornecer uma medida guantitativa da difus3o de silicio envolvida
nas amostras "é-doping”. Entretanto, apesar das separag@es em
energia entre as primeiras sub-bandas serem mais sensivelis as
variac®es de L, as mesmas estZo localizadas abaixo do nivel de

Fermi, impossibitando a observag3o da absorgi3o doptica com

excitag%o de elétrons da banda-~de-valéncia para as primeiras
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Fig.1V.2.58: Cad concentraglo de elétrons e (b) energias das varias
sub-bandas, em fungZo da largura L, para T=0K,
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sub-bandas.
A f1ig.IV. 2.8 jilustra o efeits da concentrac3o de Si na

forma do pogo do potencial, para T=0K e L=100%. Pode-se obser var

uma forte influéncia de Ngf na profundidade CVBD @ na largura do
pogo de potencial. O valor de V, varia de -1B17 meV para -2140 meV

quando Ng? passa de 1x1011 i:::m_E PAra Bx1013 cm-a. Com o aumento da

concentragio de Si mais sub-bandas sXo ocupadas , provocando assim
o alargamento @ aprofundamento do pogo de potencial, como
consequéncia do aumento dos fons positivos e da extens¥o espacial

das fung@es de onda 11C23 dos estados mais excitados. A fig.IV.2.7

mostra come as ocupacBes n, @ as energias CE, -E_0 variam com NED.

i F S
Para 1 x 10115 Ngf <= 8 x 101:1 cm-a apenas a primeira sub-banda
estd ocupada e acima de B x 1011 r::m“E comecam a ser ocupadas a
2D 13 -2

a

segunda @ terceira sub-bandas. A partir de NSig 1 x 10 cm

aumenta quase que linearmente com NED

i Si
concentraglio de Si calculada, 59 x 1013 cm_z, oito sub-bandas estZo

ocupagcdo n @ para a malor
ocUpadas.
A fig.IV.2.8 mostra a influéncia da temperatura na forma

do pogo de potencial, para Ngj[_) Bxiola cm_a, L=100 8 e N, =
14 -3

A

1>40 cm . Com © aumento da temperatura os elétrons das
sub-bandas mais baixas s¥o excitados termicamente para as
sub-bandas de maior energia. Assim, ocorre um aumento na extensXo
dag fung@es de onda xi(:zi) dog estades excitados, provocande o
alargamentoc e aprofundamento da pogo de potencial. Quando a
temperatura varia de O para 300 K o valor de V passa de -16820 meV

B

para -1671 meV. Na ig.IV.2.0 eost¥o mostrados as variacSes de n, e

i
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CEi-EF.D em fungdo de T. Ax ocupa¢Bes fracicnais de elétrons das
trés primeiras sub-bandas variam de 55%, 28% e 11,8% para B50%,
24,28% e 10,4%, quando T varia de O para 300K. As posi¢Bes das
sub-bandas em relag¢f%o ao nivel de Fermi no sistema "S-doping’ s3Zo
bastante influenciadas pelo aumento da temperatura. Para T=0 K,
praticamente quatro sub-bandas est¥o abaixo do nivel de Fermi, e
quando T aumenta para 300 K apenas as duas primeiras sub-bandas
estdo abaixo do nivel de Fermi. As separagBes em energia entre as
trés primeiras sub-bandas permanecem, praticamente, inalteradas no
intervale de temperatura entre O e 300 K. Porém, para as
sub~bandas mais altas estas separagles sofrem aumentos mais
significativos, principalmente para as sub-bandas préximas ao
nivel de Fermi, como no caso de (E_~E.), que varia de 0,3 meV,a

S °F
Te=Q0K, para 22,3 meV em T=300 K,

A concentragio residual de aceitadores N, exerce uma

A
forte influéncia na forma do poga de potencial, mas ¢ menos
significativa na sua profundidade, come mostra a fig.IV.2.10. O
valor de VEI diminui em torno de 74,8 meV quanda N A varia desde

ii.xtl.Q:Nr «::m_"":3 para :I.:«:i(:)iE cm_g.

O terme do potencial, devido aos
aceitadores na eg. IV.2.8, influencia a forma do potencial na
regifc fora da placa carregada n+ o, com o aumento de NA a
inclinag3o do perfil do potencial aumenta com CNA/EDCz + w)?, Este
aumento na inclinag¥o do perfil de potencial produz uma diminuicgEo
na extensloc das fungies de onda dos estados excitados, diminuindo
a profundidade do pogo €, consequentemente, a populagXZo nestas

sub~bandas. Este comportamento se reflete na variag8c de n, e
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Fig.IVv.2.10t Perfis dos pogos de potencial para diferentes
concentrag@es residuais de aceitadores, para NED = smoia cm—a,

Si
L=100 X e T=0K.
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CEi-EF.J. mostrada na fig.IV.2,11. A ocupagko e a posigXo em

energia das trés primeiras sub-bandas permanecem, praticamente,

A varia desde 1:-:1014 tr.':m":3 para 1:d015 cm_a.
Porém, para valores de N, > 1x10'% em™@ a ocupacXo nas duas

primeiras sub-bandas aumenta, enquanto que as concentracgBes nas

inalteradas quando N

sub-bandas mais excitadas diminuem.

1V.3: TransigBes dpticas no sistema “6-doping*:

Como foi discutido anteriormente, a separag3o espacial
de elétrons e buracos na estrutura “é-doping™ torna a
probabilidade de recombinagfo direta muito pequena, dificultando,
demasiadamente, a espectroscopia de luminescéncia. Assim, técnicas
épticas sensiveis a absorg3o, por exemplo, relacionadas A derivada
do coeficiente de absorglo, devem ser utilizadas para estudo da
estrutura de sub-bandas em “é-doping". Em particular, a
espectroscopia de fotorefletincia tem demonstrado ser de grande
utilidade no estudo de niveis confinados em micro-estruturas
(Glembocki, e ocutros;1985). As transi¢Bes inter-bandas, no caso de
fotoabsorg3o em "“"6—doping®, envolveriam estados continuos 3D na
banda-de-valéncia e estados localizados 2D na banda-de-conduc3o e
a probabilidade destas transig@es dependem da superposigio
("overlap"”) das fung®es de onda da banda-de-valéncia e as fungBes
envelope das sub-bandas na banda-de-condugfo no poco de potencial.
Em primeira aproximag3io, pode-se relacionar, tentativamente, Aas

transigBes  observadas experimentalmente com o© maximo da
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probabilidade CxiCszrCzbb para cada sub-banda acima do nivel de
Fermi. Esta correlacXe & uma tentativa para localizar o “centro de
gravidade" das estruturas existentes no coeficiente de absorqg3o.
Espera-s¢ que as posicBes reais destas transi¢iies sejam em torno
dostes maximos. Isto implica que a principal contribui¢So para as
estruturas dpticas nos espectros de PR de cada sub-banda, estara
localizada fora da regifo da camada que contém o lons dopantes e,
onde o potencial varia, lentamente, com o aumento de
z. Consequentemente, as energias das transiglBles dpticas da
banda-de-valéncia para as primeiras sub-bandas acima do nivel de
Fermi na banda-de-condugiZo serXo, praticamente, indistinguiveis. A
fig.IV.2.1 ilustra Ctentativamente) oz miximos das transigdes

4épticas mais provavels para as primeiras sub-bandas acima do nivel

de Fermi, considerande T=0 K, L=100 1}, NA=1><:I.015 em > o Ng? =
Bxioia cm_a. A diferenca om energia entre as transigdies para a Sa.

e a Ba. sub-bandas ¢ da ordem de 1 meV, o que ¢ indistinguivel
experimentalmente. De um modo geral as transic@es dependem
fundamentalmente da localizag%o do mixdimo da probabilidade
xiCszrCz) em cada sub-banda. Assim, espera-se que alteragdes nas
energias das transigfes CEi—EFD ocorram quande a forma do
potencial perto do nivel de Fermi sofra mudangas significativas.
Para uma mesma amostra, isto s6 & possivel, por exemplo, com ©
aumento da temperatura, que aprofunda o po¢e de potencial e abaixa

o nivel de Fermi.
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V. RESULTADOS E DISCUSSOES:

V.1.: Medidas 93 fotoluminescéncia em camadas de GaAs contendo

dopagem planar de siliclo:

Objetivando informacBes sobre a qualidade das camadas de
GaAs, utilizadas para a fabricagio de amostras com dopagem delta,
foram realizadas medidas de fotoluminescéncia (PL) a 2K. Espectros
tipicos de PL de uma amostra de GaAs com dopagem delta estXo
nostrados na fig.VvV.1.1. O espectro da fig. V.1.1.a, correspondente
a regilo conhacida como excitdnica, mostra trés transiglies devido
a recombinagoc de excitons ligados a impurezas doadoraxs
[ionizadas, (D"-X> e neutras, CD°=X>) e a impurezas acelitadoras
neutras CA°-XD (Bernussi, & oulros; 1987 e 1988). NIZo foi
observada nenhuma transi¢Zo na regifio espectral compreendida entre
CA®-XD o Cu—CAS), relacionada com exciton ligado a defeitos e-ou
impurezas profundas, como mencionado por Skolnick, e outros
19880, indicando uma baixa concentragdo ou inexisténcia destes
defeitos nas amostras analisadas. No espectro da fig.V.1.1.b
ocbserva-se apenas uma uUnica banda com maximo em 1,483 eV. Esta
banda esta associada a transicio banda-de-condug®o ao nivel
aceitador do cAs CBernussi, @ oulros; 1UB88). Assim, as impurezas
acel tadoras residuais s3co devido, principalmente, A incorporacfo

de carbono durante o processo de crescimento. Medidas de efeito

Hall, & temperatura ambiente, em camadas epltaxiais de GaAs sobre
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Fig.¥.1.1: Espectiros tipicos de PL a 2K, de uma amostra "é-doping”
CH72D, para as regiBes (ad excitdnica e (b)) de impurezas residuals
aceltadoras.
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substratos semi-isclantes, crescidas nas mesmas condic¢ties das

amostras "é-doping” aqul analisadas, mostraram que estas s2o do
tipo p, com densidade de portadores livres da ordem 1:-:1015 cmha.
De uma maneira qualitativa, pode-se dizer também, através da
separagdo espectral das linhas exciténicas da fig.V.1.1.a, que a
concentra¢iico de impurezas residuais ¢ da ordem de :I.:«::l.(Z)153 u::m_:3
CAshen, e outros; 1975). Outro fato relevante sobre as medidas de
PL @ a inexisténcia de quaisquer outras transi¢®es, além daquelas
mostradas na fig.V.1.1, em um intervalo de * 200 meV em torno da
energia do "gap” do GaAs, ou seja, n¥o foi observada nenhuma
transic¥o radiativa associada aos niveis confinados no "&-doping”.
Isto se deve ao fato de que oz elétrons e os buracos
foto-excitados, na regi%o do potencial do “é-doping”, serem
rapidamente separados espacialmente pelo campo local. Por outro
lado, a foto-absorg3c com a excitac¥o de um elétron da
banda-de—-valéncia, para as sub-bandas vazias no potencial
“"6-~doping” s¥o transicBes permitidas. Assim, a espectroscopia de
FR, que esti relacionada com processos de absorcf®o, mostra ser

adequada para estudar a estrutura de sub-bandas nas amostras

"&~doping*.

V.2.: Medidas de fotorefletdncia em amostras de GaAs com dopagem

delta:

A fig.V.2.1 mostra um espectro tipico de PR a 77K de uma

camada de GaAs com dopagem delta, com concentrag%o nominal de

es
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Fig.V.2.13 Espectro tipico de PR a 77K de uma amostra "S-doping”
c#72>. A curva continua representa o melhor ajuste da eq.
I11.4.21, com p=3 e n=3,
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gilicio de 1.Bx.'1013 cm_a. A forma deste espectro de PR é bastante

eimilar ac da heterojungBs de GnAn/Aleni _xA- com dopagem
modul ada, onde fol observada estruturas acima do "gap" fundamental
de GaAx., Estas transigBes foram atribuidas A presenca de um gas

bi~dimensional na interface GaAs-Al xGa xAs CGlembocki, @ cutros;

1 -
1985 e Snow, e outros; 1888)., A anilise do espectro de PR da
fig.V.2.1 pode smer feita através da forma funciocnal da terceira
derivada da constante dielétrica (vide eq.111.4.210 CAspnes;
19800, Entretanto, deve-se lembrar que tem sido mostrado, que
transigBes envolvendo sistemas 2D, apresentam uma forma de linha
espectral do tipo primeira derivada da constante dielétrica
(Shanabrook, e outres; 10886), Ajustando os dados obtidos com n =1

J

ou nJ=3. correspondendo, respectivamente, a primeira e A terceira
derivada da constante dielétrica de um ponto critico
bi -dimensional Cvide seclo I1I. 4D, os resul tados foram,
praticamente, os mesmos. A mesma conclusXo fol obtida por Shen, e
outroe C1086) nas medidas de PR em super-redes de dopagem modul ada
do tipo NIPI. O melhor ajuste dos dados experimentais da fig.v.2.1
- fol oblido com a soma de trés linhas com nJ=3. Az energlas de
transiglo assim oblidas esiZc indicadas por setas nesta figura. A
transig3o em 1.8086 eV (iransicio A) ¢é atribuida ao “gap”™
fundamental do GaAs e as estruturas observadas no lado de maior
energia Ctransiges B e C) =slo atribuidas, tentativamente, a
transicBes envol vendo os estados da banda-de-valéncia e os estados

eletrénicos no pogo de potencial no "&-doping".

A fig.vV.2.2 mostra os espectros de PR a 77K de quatro
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Fig.V.2.21 Espectros de PR a 77K de quatro amostras "é6-doping"” com
diferentes concentragtes NZ?. A curva continua representa o melhor

ajuste da eq.I1I1I1.4.21 com p=3 e n=3,
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amostras de GaAs com dopagem delta A diferentes concentragfes
nominais de silicio. As energlas das transi¢fes, obtidas através
de ajuste com a eq.lIIl.4.21, est¥o representadas por setas. Na
Tabela V.2.1 abaixo, est3c listadas as caracteristicas destas

quatro amostras o as respectivas energias de transiq¢iSo obtidas da

fig. v.2.2.

Tabela VY.2.1: Energias de transig%o e caracteristicas das amostras

"&-doping" com diferentes concentrag@es nominais Ngf.
Amostra NED d Cnmd Energia das estruturas
o | c
CaVD
# ¢x10!® em A B C
854 0,01 200 1,808 1,812 1,819
64 1,8 200 1,808 1,516 1,530
72 1,9 200 1,804 1,517 1,531
73 2,0 200 1,808 1,819 1,833

Como mencionadeo anteriormente, a transiglc A foil

atribuida aoc "gap" fundamental do GaAs e as estruturas B e C acs

estados confinados no poco de potencial do "6-doping”™. Com o
aumento da concentracgi3o, Ng? ohserva-se dque as diferengas de
enaergia « EB"EAD e C EC—EAD variam muito pouco, o gque & uma

indicac¥o de que a difus3o de Si nestas amostras foi
suficientemente grande para alargar o pogo de potencial C(vide
figs.IV.2.4 e 1V.2.8). Considerando valcres tipicos de NaD

si
-2 18 -3
cm NA=1>d.D em ~, L=100 R @ T=77K, as energias de transi¢¥oc da

=150 3

banda-de-valéncia para as sub-bandas acima do nivel de Fermi,
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calculadas para a posigclo do maximo principal da probabilidade
xic:z:)xrczn . =¥o 1,521 eV, 1,820 eV e 1,510 eV, respectivamente,
para a 1a., 2a. @ 3a. sub-bandas acima do nivel de Fermi. Estes
valores s¥Xo muito préximos dagqueles determinados atravées de
ajustes dos espectros de PR, correspondentes a tranzsigio B.

A fig.V.2.3 mostra as diferencas de enargia CEi-EgD.
calculadas auto-consistentemente para as sete primeiras sub-bandas
¢ as diferengas de energia CEB-EA) cbtidas experimentalmente Cveja

i8 -3

Tabela V.2.1). Nestes calcules, considera-se N, =1x10 cm ~, T=a77

A
K, L=100 & e 1:40'° em @ < N,Z? < 240'% cn™®. Ac setas nesta
2D

figura mostram os valores de N onde o nivel de Fermi cruza as

sS4
sub-bandas indicadas Cem k=03. Pode-se cbservar desta fi gura que a
diferenga de energia CEi—Eg:) para a primeira sub-banda acima do
nivel de Fermi wvaria muito pouco com o© aumento de Ng. Este
comportamente concorda, qualitativmente , com aquel e obser vado
experimentalmente. Os valores de CEB-E AD obtidos experimental mente
sio sistematicamente menores do que os ¢ E:i —E:g) calecul ados
auto-consigtentemente para um potencial simétrico. Isto pode =zer
devido aos efeitos de muitos-corpos nZe terem sido levados em
considerac®o no presente modelo, que rencrmaliza o “gap®” para
valores mals bailxos.

A fig.V.2.4 mostra os espectros de PR da amostra #72 em
fung3o da temperatura no intervalo 40 € T < 300 K. As energias de
transi¢fio, indicadas por setas nesta figura, foram obitas através

de ajuste da forma de linha de terceira derivada da constante

dielétrica de um ponto critico bi-dimensional Cvide eq.111.4.21),
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Fig.v.2.3: Diferengas de energia C EB—E AD , obtidas

experimentalmente, do ajuste de curvas da fig.V.2.2, e calculadas

C Ei -Eg:! auto-consistentemente, considerande N. =11 01 S cm_a. L=100

A
R e T=77K.
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INTENSIDADE (unid. arb.)

ENERGIA (eV)

Fig.V.2.4t Espectros de PR de uma amostra "“é-doping”™ C(#72), para
temperaturas indicadas em cada espectro. As setas indicam as
posig@es em energia das transig®es obtidas por ajuste da
oq.I1X.4.19.
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acs dados experimentais. A baixa temperatura, o espectro de PR &
dominado pela transi¢Xoe B, associada ac nivel confinado., A
comparagqo entre os dados experinmentais de CEB-E A’ com aqueles
calculados auto—consistentemente CE, -—Egj. considerandes L=100 &,
S 213a0'? en® o N,=1>40'° em™3, estiic mostrados na fig.v.2.s.

As setas mostradas nesta figura Jdndicam o intervaloc de

N

temperatura, onde © nivel de Fermi cruza a Sa. sub-banda em k=0 Co
nivel de Fermi estid abaixo da 6a. sub-banda para T<130 K e esti
abaixo da Sa. sub-banda para T>1680 K). Com o aumente da
temperatura, aumenta a diferencga ‘.':E1
180 K, experimenta um “salto" para energias maiores, devido ao

-Egb e, no intervalo 130 <T¢

cruzamento do nivel de Fermi com a Ba. sub-banda . Os dados
experimentals da fig.vV.2.4 também exibem um "salto” similar no
mesme intervalo de temperatura. Esta ¢ uma boa indicagio da
concordancia entre o modelo proposto para as transicles dpticas e
os dados experimentais. As pequenas diferencas entre os valores de
CEi -Eg) calculadas e os dados experimentais CEB—E A) podem ser
atribuidas, qualitativamente, aos efeitos de superficie e de
muitos-corpos, que n3o =%o0 levados em considera¢Xo no presente
modelo. A proximidade da superficie da amostra A camada de dopagem
delta torna o perfil do potencial, no "&-doping“, assimétrico,
devido a estados superficials que localizam o nivel de Fermi na
superficie, em 0,8 eV acima da banda-de-valéncia CMénch, e outros;
1982). Esta assimetria do pogo de potencial pode modificar a

posicio dos maximos principais da probabilidade xiCszrCzD em cada

sub—banda em ambos os lados da dopagem delta @, consequentemente,
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Fig.Y.2.38: Diferengas de energia CEBHE‘.AJ obtidas experimentalmente
do ajuste de curvas da fig.V.2.4 e calculadas CEi —Eg)

auto-consistentemente, para NA=:I.::n:.‘l.(?«lt':‘.J cmﬂa, L=100 & o Ngf =1:d013
cm_E.A linha cheia representa as sub-bandas ocupadas e, as
tracejadas, as vazias. As setas indicam as temperaturas onde o
nivel de Fermi cruza as sub-bandas, e a linha (—.—+-D foi tragada

como um “guia para os olhos".
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poderad modificar as energias das transic®es. Esta ¢ uma possivel

explicaclo para a erigem da transicka C.

V.3.: OscilagBes de Franz-Keldysh em amostras de GaAs com dopagem

del ta:

A fig.V.2.1 mostra os espectros de PR a 77K de quatro
amostras "“é-doping” com diferentes espessuras dc da camada de topo
Cvide fig.II.1). As caracteristicas e as posicBes em energia das

diferentes estruturas est%¥o listadas na Tabela V.2 abalxo.

Tabela V.3.1: Transi¢@es inter-bandas observadas a 77K para varias
amostras "é-doping” com diferentes espessuras da camada de topo.

2D
Amostra NSi dc EA EB EC
Neo. 13 _2
Cx10 em D Cnmd CaVD CeV) CeVd
65 0,8 287 1,806 Cn¥o resolvido)
74 1.8 167 1,806 1.817 1.832
77 1,8 B6 1,508 C(n%o resol vidod
76 1,8 33 1,808 1,510 1.520

Em todos ox espectros observou-sze transic@es em torno de
1,806 eV, associadas ao "gap"” do GaAs. No intervalo de 8 a 320 meV
acima do ‘"gap" as estruturas sXo bastante similares Aquelas
observadas na fig.V.2.2. Assim, atribui-se estas estruturas as
transigBes eletrénicas da banda-de-valéncia para os estados

ligados no pogo de potencial do "6~doping” acima do nivel de

79



PR—77K

Amos’rro l

INTENSIDADE (unid. arb.)

77 66 nm
{
74 | (6
nm
w
l
267 nm
65
ety et ey o b et g drsaraeraaliag

1.4501.4801.5301.5801.630
ENERGIA (eV)

Fig.V.3.1t Espectros de PR a 77K de varias amostras "&-doping”,
com diferentes espessuras da camada de topo cl indicadas. As setas

indicam aproximadamente as pos-i cSes em ener gi a, das transicges
dpt.icas,
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Fermi , Para energlas majis altas, observa-se estruturas
oscllatérias, cujos periodos diminuem com o aumento da SSpPesSsuUra
dc. A periodicidade destas estruturas apresenta um comportamento
tipico de oscilagBes de Franz-Keldysh COFK) CAspnes, e oulros;
1980 @ Weinstein, e outros; 1071D, isto &, as posi¢Bes dos miximos
e minimos destas oscilagBes obedecem a aproximac¥o assintotica das
funcBes eletro-épticas, dada atravées da eq.II1.4.18. a. Na
£fig.V.3.2 est¥o graficados as posi¢Bes em energia dos mixdmos e

minimos das oscilag®es, em fung¥o do parmetro F, definideo na

J
¢j.111.4.189.b. A concordancia entre os dados axparimntai‘s ® a
forma assintdtica dada pela eq.111.4.18.b & excelente. No case das
amostras #7686, #77 e #65 as extrapolagBes lineares destes ajustes
fornecem as energias de transi¢¥o em torno de 1,808 eV, que esta
associado ao "gap” do GaAs a 77 K. Entretanto, a energia obtida
para a amostra #74 fof de 1,821 eV, um valor acima daqueles
obtidos para as outras trés amostras. A origem desta diferenga
serd discutida mais adiante. A energia eletro-éptica, obtida do
coeficiente angular do ajuste linear da eq.III.4.18.a, esta
mostrada no "inset” da fig. V.3.2 em func¥o da espessura da camada
de topo. Pode-se calcular o© campo elétrico relative as OFIK,
através da eq.III. 4.8, supondo que estas oscilacBes estejam
associadas a um ponto critico tri-dimensional MD. Utilizando este
procedimento, obteve-se os seguintes valores de campos elétricos:
42 kV/ecm, 24 kV/cm, 10 kV/cm e 4,2 kV-/cm, respectivamente, para as

amostras #78, ¥77. ¥74 e ¥68. Esta diminuig¢3o de E com o aumento

de dr:‘ pode estar associada a um campo elétrico de superficie, que
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Fig.V.3.2: Energias das posicBes dos maximos e minimos das OFIK, da
fig.v.3.1, graficados em funcXo do parametro F‘J As retas

representam o ajuste dos dados com a forma assintatica da eq.
II1.4.19. No "inset" fol graficado a energia eletro-dptica C(hed em
fung¥o da espessura da camada de topo.
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di origem as OFK. A fig.V.3.3 ilustra, esquematicamente, a
estrutura de bandas para estas quatro amostras com dopagem delta.
Nestes esquemas de bandas, fol considerado que o nivel de Fermi na
superficie fica "“preso” em 0,8 eV, acima da banda-de-valéncia e,
que no pogo de potencial do “S-doping", o© semicondutor &
degenerado. Pode-se observar que, quanto menor a espessura dc,
maior © gradiente do potencial e, consequentemente, do campo
elétrico préximo 4 superficie. Isto sugere que a origem das OFK,
obser vadas nos espectros de PR da fig. V.3.1, esteja associada ao
campo superficial das amostras,

Medidas de PR a 77K foram realizadas nestas mesmas

amostras ,em fung¥o da intensidade de modul acXo, I @ de um

AcC’
terceiro feixe n¥o modul ado, IDC' (vide esquema experimental da
fig. 1II.2.1). No caso das amostras #7686 e #77 Ccom camadas de topo
mais finas) n¥o foi observada nenhuma mudanga significativa na
posigdo ou na envoltéria das estruturas oscilatérias, enquanto que
nas amostras 74 Cd==167 nm) e ¥88 Cdc=E70 nm estas varlacBes s¥o
mais significativas. A fig.V.3.4 mostra os espectros de PR a 77K
da amostra #74 em func¥o de IAC. Ca) e de IDC (b)), Com o aumento de
IAC (fig.V.3.4.a), as posicBes em energia dos miximos ¢ minimos
das OFK permanecem, praticamente, inalteradas, mas diminui,
drasticamente sua amplitude. Isto pode estar relacionade a duas
causas: (i) o aumento do parametro de alargamento (I, devido aco
aumento na gerac¥o de portadores, com o consequente aumento nos

diversos processos de espalhamento, o que diminui a amplitude das

oscilages subsididrias CGrover, e outros; 1971) e (ii) aumento da
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Fig.Vv.3.3: Ilustrag¥o esquemdtica das bandas de wvaléncia e de
condug3o, para amostras "“S-doping” com diferentes espessuras da
camada de topo, levando em conta o efeito da superficie, onde o
nivel de Fermi fica "preso"” em 0,8 eV acima da banda-de-valéncia.
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inomogeneidade do campo elétrico, que resulta também em uma
diminui¢®o na amplitude das ocecilagBSes subsidiérias, como
mostraram Aspnes, e outros C1988) ® Shen, e outros €1990). Por
outro lado, as estruturas mais prédximas ac “gap” do GaAs tém um
comportamento bastante distinto daquele observado para as
estruturas oscilatdrias. O efeito da iluminag¥o DC Cri g. V.3.4.bD,
corresponde a gerag3c de wuma fotovoltagem constante com
consequente redugiio sistemitica do campo elétrico superficial

CIEMD. Cvide fig.III.2.2). Com o© aumento de I va posicEo em

DC
energia e a envoltéria das estruturas oscilatérias variam muito
Pouco (menos de 2meV). As estruturas préximas ao "gap” do GaAs

aumentam de intensidade com o aumento de I Alédm disto, uma

De”
outra estrutura ¢ denominada ID) abaixo do “gap" em 1,801 eV
torna-se bastante pronunciada, quando IDC: aumenta Esta pequena
diferenga em energia entre a transic%o I e o “"gap"” do GaAs sugere
que a mesma esteja relacicnada com impurezas doadoras rasas
Cpossi vel mente SiGnD' Assim, da fig. V.3.4, pode-se concluir que
as estruturas mais préximas ao  “"gap" do GaAs, que sXo,

praticamente, insensiveis A variag®es das intensidades dos feixes

IA.C: -] IDC » S¥o distintags das estruturas oscilatérias e estX¥o,
possivelmente, associadas A transicBes envolvendo o= estados
localizados na banda-de-condugc3®o e os estados continuos na
banda-de-valéncia.

Os espectros de PR a 77K da amostra #88, em func¥o das
intensidades IAC e IDC » @st¥o mostrados na fig.VvV.3.8. NXo foi

obser vada nenhuma variag®o significativa na posicldo em energia ou
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na envoltdria das estruturas oscilatdrias Cfig.V.3.8.a), a n3%o ser
uma maior resocoluglic da estrutura préxime sc "gap" do GaAs. Esta
estrutura fica melhor resoclvida quando ilumina-se a amostra com o
feixa IDC' como mostrado na fig.VvV.2.8.b. Outro fato, que merece
atengio, ¢ a4 medida que IDC.‘ aumenta as oscilag®es com
caracteristicas de OFK mudam, passando a exibir uma forma de linha
tipica de terceira derivada da constante dielétrica CAspnes:
1880). Isto se deve ao fato de que, ao iluminar a amostra com o
feixe DC bastante intenso, a fotogerag8% de pares e-h reduz o
campo eléirico da superficie. Como a amostra #88 foi a que exibiu
© mencr valor do campo elétrico superficial, a alta intensidade do
feixe DC produz uma mudanga no regime de operacio, passando de
campo elétrico intermedisrio para fraco. No caso das outras
amostras (com maiores valores de h8) a fotogerag3o de pares e-h
nic € suficiente para reduzir, significativamente, o campo
elétrico superficial,

Afig. V.3.8 mostra os espectros de PR da amostra #74 em
fungdo da temperatura. Pode-se observar que o© periodo das
oscilagfies depende fortemenete da temperatura, variando desde B
meV & T=38 K até 23,2 meV a T=300 K. A intensidade e & posico em
energia das estruturas préximas ac “gap"” do GaAs, também s%o
afetadas pela temperatura. Utilizando a expressio 1II.4.18,
determina-se a energia eletro-éptica e a magnitude do campo
elétrico em fungdo da temperatura e compara-se estes valores com
aqueles oblidos para um filme de GaAs-/GaAs (sem a dopagem delta).

Afig. V.3.7 mostra a varia¢Bo de h9 com a temperatura para estas
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Fig.V¥.3.7: Energia eletro-éptica em fung¥o da temperatura, de uma

amostra "S-doping” (#74) e de uma camada de GaAs Csem dopagem
deltad.
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duas amostras., O aumento no valor h€ para a amostra #74 é da ordem
de quatro wvezee, quando a temperatura passa de 40 K para 300K,
enquanto que no caso da amostra GaAs-GaAs o aumento de hé com a
temperatura ¢ muito pequenc. Assim, o5 resultados da fig.V.3.7
sugerem que o campo elédtrico que da origem AS'DWK:na amostra #74
pode nio ser, exclusivamente, © campo elétrico superficial. Uma
hipétese scbre a origem destas oscilag@es seria a o efeito
"Franz-Keldysh confinado (FKE)'" (Hopfel, e outros; 1885 ¢ Miller,
e outlros; 1988), onde o©o campo elétrico teria =sua origem no
gradiente do pogo de potencial do "S6-doping'”, na regifo dos
méximos da probabilidade x1CszrCzJ das sub-bandas acima do nivel
de Fermi. Efetivamente, as energias de transi¢¥o inter-bandas
associadas ao efeito FKC seriam indistinguiveis daguelas
discutidas na seglo IV.3 e, neste caso, as OFK estariam asscociadas
a ess5as Llransig@ies. Esta poderia ser uma poszivel interpretac3o
para a energia de transi¢do interbanda obtida na amostra #74 (vide
fig. V.3.20. Dois fatos importantes devem ser levados ®m
consideragio para a atribuigio destas estruturas oscilatdérias ao
efeito FKC : Cad o campo elétrico na regifo, onde ocorrem as
transiges opticas (fora da regific dos ions doadores), varia
linearmente com a distancia z (vide eq. IV.2.8), tratando-se
portanto, de um campo elétrico n3o uniforme. Assim, a integral de
"overlap" entre oz estados extendideos da banda-de-valéncia e os
estados confinados na banda-de-condug¢lo sera, provavelmente,
diferente daquela obtida no case de transi¢Bes do tipo 3D — 3D,

como fol discutido na seg¢Soc IITI.B. Por outro lado, Snow e outros
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C1988) mostraram que a variag¥Xo no coeficiente de absorgio para
trangicles do tipo 3D -+ 2D, para o c¢aso da hetero-jungie
GaAszleal _xAs com dopagem modulada, nXo apresenta estruturas
oscilatérias acima do "gap" do GaAs e Cb) no caso do efeito FKC
com transicBes do tipo 3D + 2D, n¥Xo existe uma expressXo analitica
para as oscilagBes subsidiarias, como ocorre com a aproximacgio de
campo intermediirio, que utiliza as expresslies assintdticas das
funcBes eletro-édpticas CAspnes, & outros; 1@73). Porém, como
mostrado na fig.vV.32.2, a boa concordancia entre oz valores
experimentais e a forma assintética da eq.I11I1.4.15.a valida hara o
caso tri-dimensional pode ser uma indicaglo de que a integral de
“overlap", envolvendo transi¢Bes do tipo 3D + 2D, ainda apresente
um comportamento oscllatério similar aoc caso 3D » 3D. As figs.
V.3.8.a. & V.3.8.b mostram, respectivamente a forma do pogo de
potencial e o campo elétrico, calculades auto-consistentemente
para uma amostra com NZ? = 13402 en®, L=100 R, T=0 K e NA=1x1015
cmﬂs. Na regif%c dos ions doadores, o campo eldtrico ¢ bastante
intenso e inomogénec. Na regifo dominada pelos aceitadores
residuais ionizadeus, o campo elétrico varia, lentamente, com z. O
afeito da temperatura sobre o campo elétriceo, fol graficado na
fig.V.3.8.¢c através da varlagiico de |E| x =zCpara z>0), para
di ferentes temperaturas. Como era de se esperar, © campo elétrico
na regifc de depleg¥o dominada pelos aceitadores residuais 6 muito
pouco afetada pela variagZc da temperatura, porém @ bastante

acentuada na regi%¥oc do pogo de potencial onde |z|<2L. Assim,

pode-se comparar o campo elétrico calculado para maximo principal
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da parte Ca), onde_ as setas indicam as regi®es de mAxima
probabilidade, xiCsz1Cz). de presenga dos elétrons, para os trés

primeiros niveis acima do nivel de Fermi, (e) médulc do campo
elétrico para diferentes temperaturas Cpara z > 0) e Cd) valores
dos campos elétricos na regifo dos maximos de probabilidade de
presenga dos elétrons (para a SBa. ¢ Ba. sub-bandas), em fun¢io da
temperatura e campo elétrico, obtido experimentalmente da fig.Vv.12
para a amostra #74, supondo OFK do tipo 3D + 3D e 3D » 2D; as
setas indicam a temperatura onde © nivel de Fermli cruza as
sub~-bandas.

89



”
de probabilidade xiCsziCz). da presenga dos elétrons para as

sub-bandoas acima do nivel de Fermi, com aguaeles oblidos da
£ig.V.3.7. A fig.V.3.8.d mostra a variac%o com temperatura dos
valores dos campos elétricos calculados para a 8Sa. e 8a,
sub~bandas e dos valores dos campos elétricos, obtidos para a
amostra #74 (vide fig.V.3.7) através da eq.llIl1.4.8, de duas
formas: Ca) considerando uma transigio do tipo 3D + 3D, com massa
reduzida do elétron e buraco pesado e (b)) considerando uma
transigcio deo tipo 3D + 2D, com massa reduzida apenas do buraco
pesado (massa do elétron na direglio z ¢ nmuito maior do que do
buraco). Estes valores calculados de [E n¥o apresentam uma boa
concorddncia com os obtidos experimentalmente. Entretanto, deve-se
notar que para os dois casos é observado um aumento quase linear
de E com a temperatura, indicando que poderi existir uma relag3o
entre [£E e T. Dos resultados obtidos pode-se concluir, no momento,
que a evolugdo das estruturas oscilatérias com o aumento da
toemporatura nEo pode ser atribuida apenas & variaclo do campo
elétrico da superficie com a temperatura, e nem tXo pouco pode-se
atribui-la apenas ac efeito Franz-Keldysh confinado de um poco de
potencial simétrico do "é-doping". Provavelmente, ambos os efeitos
est.3o presentes no comportamento oscillatérioco da amostra 274,
tornando-se necessario o desenvolvimento de um modelo que leve em
conta oz efeitos de superficie e de muitos—corpos para melhor

analisar os dados experimentais.
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V.4. Camadas de GaAs com dopagem multi-delta:

A dopagem multi-delta (ou "Mé-doping™? em uma camada
epitaxial de GaAs, é uma estrutura mais elaborada contendo gas
bi~-dimensional de elétrons. Ela é constituida de uma sequéncia de
camadas “S-doping", do mesme tipo de dopagem, separadas
eqilidistantemente por regi®es ndo dopadas. O perfil de dopagem
destas estruturas, levando em conta a difusio de dopantes, estd

ilustrado na fig.V.4.1:

pCz) d

Pa

Fig.V¥.4.1: Perfil de dopagem em estruturas com sequéncia pericdica
de "é~doping", onde d ¢ a distincia entre dois plancs consecutlivos
L & a largura da camada que contém os Atomos de Si.

Neste sistema, além do confinamento dos elétrons na
banda-de~condugXo, tem-se o confinamento dos buracos na
banda-de-valéncia na regifo entre os planos de dopagem.
Entretanto, oS al étrons 2 oS buracos esti¥o separados
espacial mente, o que diminui bastante a probablilidade de
recombinagZo direta. A illustrag¥o esquemdtica da estrutura de
bandas no sistema "Md-doping™” esta ilustrado na fig.V.4.2, onde

foram consideradas c¢inco camadas de dopagem planar separadas por
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sub-bandas, para uma amostra contendo cincoe planos de dopagem
delta lgualmente espacadas.
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800 X, uma difus3o homogénea de dopantes formando camadas com
Atomos de Si, com largura L=100 X, a T=0K. Como a distlncia entre
0 pogos €@ relativamente grande, existe apenas uma pequena
interag¥o entre os mesmos. Assim, a posic¥o das primeiras
sub-bandas da banda-de-condugXo pode ser considerada como sendo
igual a de um “é-doping” simples. Entretanto, sub-bandas mais
proximas aoc nivel de Fermi podem apresentar um acoplamento
bastante significativo, formandoe um continuo. As transic@es
épticas neste sistema podem ocorrer entre os estados localizados
na banda-de-valéncia para os estados continuos acima do nivel de
Fermi.

Pode—-se obter uma estimativa da dispers3o da mini-banda
na estrutura “M&~doping*, utilizando uma aproximag3o
"tight-binding" de primeiros vizinhos, para as sub-bandas de
conducda. O potencial da estrutura periddica VﬁCzD @ escrito como
uma soma de n potenciais auto-consistentes devide a “é-doping"

simples centrados em Cz-nd>, onde d é o periodo da estrutura.

v (2> = Z v,z = ndd CV.4.1)

A dispersio CEi) da=s sub-bandas no M-é-doping pode ser escrita na

forma (Voisin, et. al., 1884 e Bastard, 1888):

E, =& + =

i i it Et.i cosCgdd CV.4.20

onde, £, sdo as energias das sub-bandas para os pogos de potencial
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individual, q ¢ © momentum da estrutura periddica na direglio z e

-i < t.i aliloc definidos por (Voigin, © outroe, 1084 o Bastard,

1988D:

- e
T sz |xiCzJ| th‘:z - dd CV.4.3.ad

t.i = Idz xi(z.')xi(:z—nd) VdCz - dd CV.4,3.bd

A largura da mini-banda Ccri:) é, simplesmmente, dada por:

o, = 4|t1| CV. 4.4

No casoc da estrutura “Mé-doping” Cvide fig.V.4.8) as
sub-bandas acima do quarto nivel, formam praticamente um continuo
de estados e as fung®es de onda ficam bastante delocalizada,
situando—-se algumas vezes fora do pogo de referéncia. Além disso,
para estas sub-bandas, © acoplamento entre os pocos "&é-doping™
deve alterar, substancialmente, a auto-consisténcia do problema.
Limitou-se o cAalculo na aproximacio "tight-binding" para as
sub-bandas inferiores Cna banda-de-conducXo), onde calcula-se a
dispers¥o de mini-bandas para diferentes periodos da estrutura e
diferentes larguras L, Estes resultados est¥o sumarizados pas
Tabelas V.4.1 @ V.4.2. Nestes casos as fungBes de onda dos estados
mals excitados, relativas ao pogo de referéncia, se extendem sobre

pogos vizinhos. Para d=400 X (vide Tabela V.4.1) observa-se a
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maior dispers¥o de mini-bandas (X 3.8 meV), como era esperado. A
medida que d aumenta, diminul o acoplamento ontre as func®es de
onda de pocos vizinhos, diminuindo assim a disperso.
Essencialmente, para valores de d superiores a 800 X a interacio
entre pogos vizinhos ¢ praticamente desprezivel. Com © aumento de
L CTabela V.4.2), aumenta a dispersic da mini-banda devido A
diminui¢3do da barreira entre os pogos de potencials consecutivos.
Mesmo assim, da Tabela V.4.2 ainda pode-se supor que as dispersBes
das quatro primeiras mini-bandas da estrutura "Mé-doping” da fig.
V.4.2 s30c praticamente nulas, e estas sub-bandas se¢ assemelham
aquelas calculadas auto-consistentemente para um Gnico "é-doping®.
Devae-se lembrar gue no cilcule da estrutura de bandas do
"Mé-doping” € necessario levar em considerag3o o potencial
auto-consistente total, e nI¥o apenas aquele cobtido de um dGnico
“&-doping®. As sub-bandas supericres apresentam um malor
acoplamento, formando um continue., Zrenner, & outros €1888)
observaram, oxperimental mente, através de medi das de
magneto-resistividade, a distingZo entre sub-bandas fortemente
confinadas e as que formam o continuo.

Neste trabalho, estuda-se uma amostra constituida de uma
camada de GaAs contendo cinco planos de dopagem, separados por 500

X, com concentrago nominal de silicico em cada plano de mem

cm_a. QO caréter bi-dimensional dos estados weletrénicos nesta
amostra foil wverificado através de medidas de Schubnikov-de-Haas
CBasmaji; 18890, onde foi determinada a populagXZo dos trés

primeiros niveis eletrénicos, Estes valores eostfo listados na
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Tabela V.4.3. Como mostrado anteriormente as dispers®es da

minl ~banda eEo praticamente desproziveis no casc desta amostra
€Cd=800 X e, portanto, pode-se estimar a largura L da camada
devido a difus3o de silicio utilizando o calculo auto-consistente
para um "S-doping"” simples. Fazende isto, obtém-se uma largura L
em torno de 100 X.

A fig.V.4.3 mostra o espectro de PR a 300 K desta
amostra "“Mé-doping” . Os dados desta figura foram ajustados com a
forma de linha da eq.JII.4.21. A transiclo em 1.4111 eV
(denominda, “I™) pode estar associada a algum nivel de impureza
doadora e esta domina o espectro., A transicXo "A™, em 1,425 eV,
pode ser assoclada ao "gap" do GaAs A temperatura ambiente, As
transigBes, "B" e “C" (em 1.489 eV e 1.544 eV, respectivamented,
em analogia ao caso do “é-doping" simples, podem estar
relacionadas com estados confinados no "Mé-doping”. Neste caso, as
transiglles envolveriam estados continuos na banda-de-conducXo
Cacima do nivel de Fermi)? e estados de buraco confinades na
banda-de-valéncia. A evoluglo dos espectros de PR com a
temperatura, mostrados na fig.V.4.4 apresenta um comportamento
bastante complicado, principalmente, pelo fato da transigdo
associada & impureza dominar os espectros de PR. Assim, até o
presente momento ndo se tem uma interpretagfio definitiva para os
resultados cbservados na fig.V.4.4, em fun¢gXo da temperatura, mas
outros estudos est3oc em andamento com © intuito de esclarecer este

problema.
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PR—300K

Fir - M6 ~doping
+++:EXP.

— INTENSIDADE (unid. arb.)

.340 1,390 1.440 1.490 1,540 1,590 1.640
ENERGIA (eV)

Fig.V.4.3t Espectro de PR a 300K de uma amostra “Mé-doping"”. A

linha cheia representa o melhor ajuste obtide com a equacio
I11.4.18 com p=4 & n=3,
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Mo —doping PR

T=300K

250K

160K
MK

llllllllllllllllllllllll

1.345 1.415 1.485 1,555 1.625
ENERGIA (eV)

arb.)

INTENSIDADE (unid.

Fig.V.4.4t Espectros de PR em fun¢Bo da temperatura da amostra
"MS-doping”.
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Tabela V.4.1: Valores de s, e t.i para diferentes perfiocdos da
estrutura M-é-doping, para

iz -2

Le100 A, TeOK e Ngf s 53102 em

d ¢k i 8, CmeVd 4 Cmow
1 —4.ax10"'3 -5,5d10 ¥
-3 -2
406 2 -1,4x10 -8,0x10
3 -0, 2 -0,0
4
1 —4,2x1079 ~1,1540"°
2 —4,7x10°° —4,251073
500 2
3 -1,7x10 -0,.2
4 ""O.B -O|4
1 -—4.4::10'16 —1.1;:10_:
2 —1,85x40 ° —2,6x0 %
800 3 2
4 -0,1 -0, 4
1 -8,0x10 14 -2,0x1 0‘12—_
2 2,110 @ —4,010 7
800 s 2
3 -1 .53(10 "'1 Q4XJ.0
4 —4,0x1073 —8, B 0
1 4,240 18 g 54010
2 -3, 00 12 —2,1x10710
1000 - s
3 -2,35d 0 —2,0x10
4 -1,8x10"% —8,2x10 2
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Tabela V. 4.2

Valores de s

ti para diferentes L, para d=%500 X,

= Bxtol®
L ¢k 8, C(meVd t, CmeVd
1 -5,3x10 -1,8d 0“5_
5 2 ~9, 540" -7,8x10 3
3 -2,0x10 -0,3
4 —_—
1 -Q, 7x10 —3.1:;14:-"’3'r
- -3
50 2 -—B,G‘xiO_ -5, 910
3 1,010 -0,3
4 -—_
1 -4,2x10 —1.1>do'5_
- -3
100 2 4.7x10_ 4,210
3 -1 p'?XlO -0.3
4 -0,8 -0, 4
1 ~1,4x10" —2.0040™
- -3
200 2 —1.1x10_ 7,810
3 -1.,0x10 -0,2
4 -0,4 0,7

Tabela V.4.3: Populac¥o eletrénica das treés primeiras sub-bandas,
obtidas por Schubnikov-de-Haas, para a amostra “Mé—doping*".

indice da ni
sub-banda
i 0 2 em™S
1 2,11
= 0,72
2 Q0,22
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V1. CONCLUSOES:

Neste trabalho, utilizou-se a espectroscopia de
fotorefletlncia para estudar a estrutura de sub-bandas em amostras
de GaAs com dopagem planar de silicio, crescidas por MBE. As
amostras “S-doping” foram crescidas com diferentes concentragtes
de silicio e diferentes espessuras das camadas de topoe. As
estruturas observadas nos espectros de PR acima do "gap*
fundamental do GaAs foram atribuidas a transicBes envolvendo os
estados continucs da banda-de-valéncia e os estados quanticos
confinados na banda-de-conducfo. Estas energias das transic®es
inter~bandas, observadas nos espectros 'de PR, concordam,
qualitativamente, com aquelas calculadas auto-consistentemente,
Fez-5@ um estudo tedrico detalhado das energlas e das ocupacBes em
cada sub-banda em fun¢Xo da difusXo dos dopantes, da temperatura e
das concentracies de aceitadores residuais e de doadores dopantes,
Nestes cilculos, observou-se que as energias e as ocupagSes de
elétrons para as sub-bandas abaixo do nivel de Fermi s3o bﬁstante
sensivels A difus¥o dos dopantes, principalmente, para L<100 X. A
concentragiio areal de silicie exerce uma forte influéncia na
profundidade do pogo de potencial e, consequent.emente, nas
energias e nas ocupagBes das sub-bandas. A concentrag¥o de
aceitadores residuals n3o produz, praticamente, nenhum efeitc na
posig¥o e na ocupagfo dos niveis de energia, porém altera,
profundamente, a forma do pogo de potencial fora da regifio dos

ions doadores. As energias e as ocupaglBes, para sub-bandas abaixo
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do nivel de Fermi, s%o fracamente, influenciados pela temperatura,

snquantc gue parea o8 niveise majio altos observe-se um aumentoe
significativo de CEi —EFJ com a temperatura.

As transiglles inter-bandas, no caso de foto-absorg3o,
dependem do “overlap" dos estados extendi dos 3D na
banda-de-valéncia e das fun¢gBes envelope dos estados localizados
2D na banda-de-condugfo. As energias destas transigBes dependem
deste “overlap” e da média sobre as transicBes permitidas. Foi
proposto um model o, onde as transictes observadas,
experimentalmente, est¥o associadas ao maxime da probabilidade
x1CszrCz3 de presenga dos elétrons para cade sub-banda acima do
nivel de Fermi. Esta atribuig¢fo ¢ uma tentativa de localizar o
“centro de gravidade" das estruturas existentes no coeficiente de
absorglc. Nestas condig¢Bes, a principal contribuigXo para as
estruturas observadas nos espectros de PR em cada sub-banda estara
localizada fora da regifo que contém os fons dopantes e, onde o
potencial varia lentamente. Neste modelo previu-se que as energias
das transic¢Bes interbandas devem wvariar muito pouco com a
concentragio areal de silicio. Este comportamento foli verificado
experimentalmente, onde observou-se¢ uma pequena variagBo de

10 —2 13 -2

CEi-Egb. quando N'E.'EJ variou desde 1x10 cm até 210 cm ., O

sS4
efeito da temperatura ¢ bastante significativo no sistema
“6-doping", devido a transferéncia de elétrons das sub-bandas
ocupadas mais baixas para as sub-bandas vazias acima do nivel de

Fermi, modificando assim o potencial de confinamento eletrostatico

¢, consequentemente, a posi¢loc das sub-bandas. Os espectros de PR,
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em fungio da temperatura, mostraram uma variag¥o abrupta na
posiglo em energia CEi—EgD no intervaloe de 130 a 180 K. Igto pode
ser bem explicado pelo modelo tedrico, sendo associade ao
deslocamento do pico principal da absorcXo para sub-bandas mais
balxas Cem k=0), devido ac deslocamento do nivel de Fermi para o
lado de menor energia. Esta é¢ uma forte evidéncia para confirmar o
modelo proposto para a origem das transicBes opticas observadas
experimental mente.

Em algumas das amestras analisadas, foram observadas
estruturas com comportamento oscilatdério para energias bam‘a:ima
do "gap" fundamental do GaAs, que foram atribufdas ao efeito
Franz-Keldysh. Medidas de PR em amostras “é—doping” com diferentes
espessuras de camadas de topo, sugerem que o© campo elétrico
associado & estas oscilagBes tem sua origem na superficie da
amostra. Entretanto. em alguns casos, a energia inter-banda obtida
para estas oscilagBes ¢ maior do que a energia do "gap'" do GaAs e,
portanto n¥o poderia ser associada a um efeito de superficie.
Medidas de PR em fungXo da temperatura mostraram um comportamento
bastante diferente daquele obtido para amostras simples de
GaAs-/GaAs sem dopagem delta., Uma hipétese, que s¢ levanta scbre a
origem destas oscilag@es, & a possiblilidade de existéncia do
efeitco Franz-Keldysh associado aos estados confinados no
“é-doping®. Pordém, o resul tados obtidos do  célculo
auto-consistente mostram um comportamento para os valores de campo
elétrico bastante distintos daqueles observados experimental mente.

A grande variag3c do campo elétrico com a temperatura sugere uma
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forite correlago com o potencial de confinamento, uma vez que este
é, fortementie, afotado pela temperatura, porém nXo hd até o
presente nenhuma explica¢fo convincente para o comportamento
destas oscilagBes, havendo bastante empenho na solucXZc deste
problema,.

Além das amostras de GaAs contendo um tnico plane de

dopagem, também fol analisada uma amostra com uma sequéncia
periddica de cinco dopagens delta. O caridter bi-dimensional deste
sistema fol comprovade através de medidas de Schubnikov-de~Haas.
Analogamente ao caso do "é-doping" simples, os espectros de PR da
amostra "Mé-doping” exibiu estruturas que estlc localizadas acima
do “gap"” do GaAs. Neste caso, as transicBes opticas envolvem
estados localizados na banda-de-valéncia e estados continuos,

acima do nivel de Fermi, na banda-de-conducXo.
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