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Resumo 

Nesta monografia apresentamos um estudo das propriedades de sistemas 

bi-dimensionrus (2D) e zero-dimensionrus (OD) formados a partir de heteroes­

trutura Si1_.,Ge.,/ Si dopadas de tipo-p. A descrição do sistema 2D é feita em 

termos do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, incluindo-se a.s bandas split-off e 

os efeitos de tensão; a interação Coulombiana dos buracos entre si e com as 

impurezas aceitadoras ionizadas foi obtida auto-consistentemente usando-se o 

potencial de Hartree. Os efeitos causados por um campo magnético externo 

nas propriedades de transporte deste sistema foram considerados e os resulta­

dos teóricos comparados com medidas de magneto-transporte feitas em amos­

tras de alta mobilidade. Em seguida enfocamos a interação buraco-buraco, 

usando a paridade destes, em lugar do spin, como bom número quântico. 

Mostramos que o termo que descreve a interação Coulombiana entre buracos 

pode ser dividido em duas componentes: uma delas que atua simplesmente 

na distribuição de cargas do sistema, como ocorre na interação Coulombiana 

entre elétrons. A outra provoca uma mudança na paridade dos buracos. A 

presença de um campo magnético externo revela efeitos qualitativamente dis­

tintos daqueles que são característicos dos elétrons, confinados pelo mesmo 

tipo de potencial. Por fim investigamos algumas das propriedades de 1 e 2 

buracos confinados em pontos quânticos e sob influência do potencial atrativo 

de uma impureza aceitadora. A formação de estados tipo hidrogenóides com 

1 (A0
) e 2 buracos (A+) ligados à impureza foram estudados em função do 

confinamento e campo magnético. 
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Abstract 

Electronic Propl'rtil's of Valence States in SiGcj8i Nanostructur!'s 

In this work we present a study carried on the properties of p doped 

SiGe/ Si two-dimensional and O-dimensional nanostructures. The 2D system 

is described in terms of the Luttinger- Kohn Hamiltonian, taking in to account 

the split-off bands and strain effects. The Coulomb interaction of the boles 

among themselves and with the ionized impurities is represented by a self­

consistent Hartree potential. The effects of an externa! magnetic field on the 

properties of this system were considered and the theoretical results compa­

reci with magneto-transport measurements made on high rnobility SiGe/ Si 

samples. In the sequence we investigate the hole-hole interaction, using the 

parity of boles, instead of spin, as a good quantum number. We show that 

the Coulomb interaction term of the bole Hamiltonian can be divided in to two 

parts: one of them acts only on the charge distribution of the system, as in 

the electron case. The other flips the parity configuration of the boles and is 

analog to the coupling of the isospin quantum number in double-layer electron 

systems. A magnetic field applied to the system revealed qualitative differen­

ces in the behavior of O-dimensional hoJe systems when compareci to electrons 

submitted to the same confining potential. The effect of parity mediated bole 

interactions is illustrated by numerical calculations of two boles in a quantum 

disk. Finally we study some of the properties of 1 and 2 boles in the prc­

sence of the attractive potential of an acceptor impurity in a Quantum Dot. 

The formation of hydrogenic states with 1 (A0 ) and 2 (A+) boles bound to 

the acceptor is investigated as a function of confining potential and magnetic 

field. 
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Capítulo 1 

Introdução Geral 

O estudo das propriedades dos semicondutores teve início na década de 30, quando Ge 
e Si foram os primeiros a serem crescidos com pureza suficiente para que pudessem ser 
pesquisados. Dessa forma foram inventados os diodos e na década de 40 os transistores. 
Porém, até o final da década de 50 não se sabia se o Ge, material que produziu o primeiro 
transistor (Bardeen e Brattain 1948), possuia gap de energia direto ou indireto, dada a 
precariedade das amostras, técnicas experimentais e numéricas. A partir daí novos pro­
cessos surgiram e outros materiais semicondutores puderam ser sintetizados com pureza 
suficiente para tornar viável seu estudo e posterior aplicação tecnológica. Assim foi com os 
materiais do grupo IV e, posteriormente, Ill-V e suas ligas, que hoje podem ser crescidos 
com pureza da ordem de 99.99999999%, ou mais (Haller e Goulding 1993). Muitos dos 
fenômenos que caracterizam a física do estado sólido foram descobertos e estudados em 
semicondutores, devido a sua versatilidade. Os materiais do grupo IV (principalmente 
o Si) tornaram-se fundamentais para aplicações tecnológicas na área de microeletrônica. 
As ligas semicondutoras compostas por materiais das colunas III e V da tabela periódica 
passaram a ter grande aplicação tecnológica por terem, em sua maioria, gaps de ener­
gia diretos da ordem do infra-vermelho. São ,assim, a matéria prima de grande parte 
dos dispositivos ópticos, também eletrônicos e opto-eletrônicos feitos de semicondutores. 
Grande interesse também vêm apresentando os materiais compostos por elementos das 
colunas 11-VI, sendo que apenas recentemente amostras de boa qualidade destes materiais 
foram obtidas. Pelo fato de terem gap direto de energia da ordem da luz visível (verde e 
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azul) seu estudo tem atraído grande interesse devido a sua aplicação em áreas tecnológicas 

ligadas à aplicações ópticas, telecomunicações e armazenamento de dados, entre outras. 

Entretanto, por causa de sua grande ionicidade, o crescimento desses materiais é difícil. 

Duas descobertas tiveram enorme repercussão na pesquisa e aplicação tecnológica dos 

semicondutores: a de fabricação de heteroestruturas semicondutoras (Esaki e Tsu 1969) e 

a dopagem modulada destas heteroestruturas (Stõrmer et a/1979 ). A primeira representa 

o crescimento epitaxial controlado de diferentes cristais, para formar estruturas compos­

tas por diferentes materiais. Com isso os pesquisadores passaram a ter a seu dispôr uma 

importante ferramenta que lhes permitiu combinar controladamente diferentes elemen­

tos com o objetivo de se obter um novo material, com propriedades inteiramente novas 

e predizíveis. Graças à dopagem modulada dos semicondutores é possível se controlar 

a densidade de um gás bidimensional de portadores sem a interferência dos estados de 

superfície e, portanto, estudar as propriedades eletrônicas desejadas. Aliando-se a dopa­

gem modulada ao crescimento de heteroestruturas é possível termos gases de portadores, 

elétrons e/ou buracos, bidimensionais e unidimensionais, que permite estudar as novas 

propriedades dos sistemas de baixa dimensionalidade e usá-las, como já vem sendo feito, 

conforme nosso interesse nas áreas de pesquisa básica e aplicação tecnológica. Técnicas 

litográficas e de etching químico são usadas, conjuntamente com as mencionadas acima, 

para crescer nanoestruturas de formas e tamanhos variados. 

Dentro desse cenário, o silício desempenhou um papel importante, tornando-se o se­

ruicondutor cujas propriedades são as mais bem conhecidas. Graças à combinação óxido­

semicondutor, o silício é o principal material para a indústria de microeletrônica e nele se 

baseia a tecnologia dos circuitos integrados. Ainda assim, a pesquisa básica ligada a esse 

material foi esquecida durante algum tempo, pelo fato de se acreditar não haver novas 

propriedades de interesse ligadas ao silício, que pudessem ter impacto no desenvolvimento 

de novas tecnologias. Contudo, recentemente, devido ao desenvolvimento das técnicas de 

epitaxia, foi possível crescer heteroestruturas e ligas de excelente qualidade que uniam 

os dois semicondutores de maior importância: silício e germânio. Antes disso, a grande 

diferença entre seus parâmetros de rede, aproximadamente 4%, inviabilizava tal projeto, 
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Jev1Jo a gra.nd.- tenoiio que >urge quando ess<'s materiais sii.o justapostos pam formar 

uma junçào_ \.·ull> o avanço das pesquisas envolvendo heteroestruturas de Si e Ge, entre­

tanto, o que era uma dificuldade tornou-se uma ferramenta importante c a tensão entre 

os materias passou a ser usada como um grau de liberdade a mais para se obter novas 

propriedades de tais materiais. 

Do ponto de vista das propriedades eletrônicas, quando comparadas a interfaces do tipo 

óxido-semicondutor, nas quais se baseia a tecnologia MOS ( metal-óxido-semicondutor), 

as interfaces Si 1 _xGexf Si apresentam qualidades bastante superiores, pois sào o resul­

tado de um crescimento epitaxial muito bem controlado. O impacto das junções SiGej Si 

é comparável ao das junções semicondutor-semicondutor em GaAs/ AlGaAs, pois am­

bas estão livres da presença de estados de superfície. No entanto, as junções óxido­

semicondutor e rnetal-sernicondutor ainda dominam o mercado tecnológico. A pequena 

quantidade de centros espalhadores faz com que a mobilidade dos portadores de siste­

mas bidirnensionais, gerados por este tipo de interface, seja bastante alta. Além disso, 

os dispositivos baseados na liga SiGe são totalmente compatíveis com a tecnologia de 

micro-integração existente. Do ponto de vista das propriedades ópticas, a tensào pode 

ser usada corno um meio para se defnir a energia do gap e a descontinuidade das ban­

das entre os materiais ( band offset). Desse modo, alguns dispositivos Ópticos de Ge fo­

ram criados (Luryi et a/1984, Katalsky et a/1985). O crescimento de super-redes de 

Si/ Si02 produziu amostras capazes de luminescer e que são hoje uma promessa para o 

projeto de integração completa entre óptica e eletrônica nos dispositivos sernicondutores 

(Lockwood et a/1996). 

Neste trabalho enfocamos algumas das propriedades dos estados de valência de hete­

roestruturas formadas pela liga Si 1 _xGex crescida em Si. Uma importante característica 

desses materiais é o fato de que a descontinuidade das bandas confina de maneira eficiente 

apenas os buracos, tornando importante o conhecimento de suas propriedades. Mais pre­

cisamente, devido aos efeitos da tensão, heteroestruturas desse tipo podem apresentar um 

alinhamento de bandas do tipo I ou II, dependendo de como as camadas estào tensionadas 

(People 1984). 
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Nos sem~e•. i lltores cujo Loro da banda de valência ocorre 110 ronto I' da zona de 
Brillouin, a degenerescência das ba11das e" sua não parabolicidade torna a descriçã.o dm­
ses estados uma tarefa difícil, quando comparada ao r:aso dos elétrons. Na década Je 
50, Luttinger e Kohn (1955) desenvolveram um Hamiltoniano capaz de tratar de maneira 
relativamente simples os estados de valência de semicondutores que apresentam tais ca­
racterísticas. A partir de um Hamiltoniano k.ji eles obtiveram, por teoria de grupos, uma 
expressão que descreve até segunda ordem em k as bandas de valência r 4, levando-se 
em conta a presença das bandas superiores. Este Hamiltoniano é geralmente escrito na 
forma de uma matriz 4x4 e leva o nome de Hamiltoniano de Luttinger-Kohn. Para esses 
estados. considerando-se em conta o acoplamento spin-órbita, o spin deixa de ser um bom 
número quântico e é substituído pelo momento angular J = L + S. Os estados descritos 
pelos números quânticos jJ,m1 >= j~,±~ >são conhecidos como buracos pesados (HH, 
heavy holes) e aqueles descritos por jJ, m1 >= j~, ±~ > como buracos leves (LH, light 
holes). Os estados jJ, mj >= I~'±~ > são chamados buracos da banda split-off e têm 
seu máximo de energia abaixo do ponto f 4 , devido à interação spin-órbita. Os últimos 
não são explicitamente incluídos no Hamiltoniano de Luttinger-Kohn quando na forma 
de uma matriz 4x4. 

Em cristais de simetria cúbica, as bandas valência H H e LH são 4 vezes degeneradas 
em k = O. Parte dessa degenerescência se deve à simetria da rede cristalina e parte às 
duas projeções de mj para cada estado. No caso em que a simetria cúbica é quebrada, 
por exemplo, por causa da tensão ou confinamento, a degenerescência devida a simetria 
da rede deixa de existir e ocorre uma separação entre as bandas H H e LH. Esse efeito 
aumenta a não parabolicidade das bandas. 

Em razão da dificuldade em se tratar a banda de valência, poucos trabalhos, teóricos ou 
experimentais, enfocam esse tema. No caso de cristais tridimensionais, quando a simetria 
da rede é preservada, é possível obter uma solução analítica para o problema. Quando 
isso não se dá, uma solução numérica para o problema torna-se a única alternativa. 

Esta tese está dividida em cinco capítulos e neles Jescrevemos o que foi obtido no 
estudo das propriedades eletrônicas dos estados de valência de sistemas bidimensionais 



(2D) e zero-dimensionais (OD) de SiGt/ Si. O primeiro capítulo foi dedicado a uma apre­

sentação do ansunto" a. mna bn,ve riPscriçií.o do qu<' Vf'Til O!'mlo feito na área. An rdcn~"":ia.s 

que aparecem neste capítulo, bem como as que serão citadas ao longo desta tese devem, 

dar ao leitor uma informação mais completa e detalhada do tema. O segundo capítulo 

descreve um "studo feito sobre as propriedades de um sistema quasi-bidimensional for­

mado por um poço quãntico de Si 1 _xGex crescido em substrato de Si dopado tipo p. Os 

efeitos causados por um campo magnético externo nas propriedades deste sistema foram 

considerados e comparados com medidas de magneto-transporte feitas em amostras de 

alta mobilidade. i\' o terceiro capítulo enfocamos o Hamiltoniano de buracos interagentes 

e mostramos que o termo da interação Coulombiana entre buracos pode ser dividido em 

duas componentes: uma delas que atua simplesmente na distribuição de cargas do sistema, 

como ocorre na interação Coulombiana entre elétrons; a outra provoca uma mudança na 

paridade dos buracos e apresenta correspondências com o Hamiltoniano de elétrons corre­

lacionados, confinados em duas camadas. Para ilustrar essa teoria consideramos um ponto 

quãntico ( Quantum Dot, QD) 1 de simetria cilíndrica. Efeitos causados pela presença de 

um campo magnético externo também foram considerados e obtivemos comportamentos 

qualitativamente diferentes daqueles que são característicos dos elétrons. confinados pelo 

mesmo tipo de potencial. No quarto capítulo investigamos algumas das propriedades de 

1 e 2 buracos confinados em QDs e sob influência do potencial atrativo de uma impureza 

aceitadora. A formação de estados hidrogenóides, com um (A0 ) e dois buracos (A+) liga­

dos à impureza, foram estudados em função de parãmetros como confinamento e campo 

magnético. Por fim, no quinto capítulo, fizemos um resumo e analisamos, de forma geraL 

o que se obteve desse estudo. Dois apêndices descrevem de forma detalhada expressões 

matemáticas e aspectos específicos considerados. 

1 Ao longo deste trabalho usaremos a sigla QD quando nos referirmos a pontos quànticos ( PQ), porque 

esta sigla pode causar confusão com poços quanticos. 



Capítulo 2 

Estrutura Eletrônica de Buracos em Poços 

Quânticos de Si1-xGex/ Si dopados tipo-p na 

presença de um Campo Magnético 

2.1 Introdução 

O crescimento de amostras de Si 1_xGex/ Si de alta qualidade renovou o interesse pelo 
estudo de nanoestruturas baseadas nesses materiais (Zaslavsky et ai 1995, Cheng et ai 
1993b) . Interfaces de boa qualidade entre Si e Ge, quando comparadas as de heteroes­
truturas com base em interfaces óxido-semicondutor, foram responsáveis por amostras de 
mobilidade extremamente altas (Arafa et ai1996, Xie et ai1993. Coleridge et ai). Além 
disso, o acoplamento entre sub-bandas e efeitos de tensão, ambos sujeitos à concentração 
de Ge presente na amostra, acrescentam mais liberdade na busca por materiais com as 
propriedades eletrônicas desejadas (People 1984, Apetz et a/1995). No caso de poços 
quânticos de SiGe, os elétrons estão apenas fracamente confinados (Houghton et a/ 199.')) 
e somente os buracos, na banda de valência, apresentam confinamento significativo. A 
compreensao da física desses materiais, portanto, requer o conhecimento das propn­
edades de um sistema de muitos buracos interagentes, tarefa que é bastante dificul­
tada por causa da descrição dos buracos em termos do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn 
(Luttinger e Kohn 1955, Luttinger 1956). 

O acoplamento das sub-bandas leva a uma dispersão não linear dos níveis de Lan-
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don (NL) dos buracoR, em função do campo mar;ndico, " tnmbfm a pro<e.,bWb dn es­
palhamentos rfp buracos que mudam eu a parirladc (Rego et a/ HJ!J(i). Em particular, 
o ncoplamento .,ut.m sub- banda' é rcsponsáv.,l pd;t oepamçào dos níveis d., Landau ri f' 
pariuade" opoetas, mesmo com a auúmcia do termo Zeeman no hamill.oniauo. As pro­
priedades eletrônica" de gases de buracos têm siuo calculadas em vários graus Je sofis­
ticação (Schmit 1994, Wong et a/1995) c comparadas com experimentos de ressonâncio~ 
ciclotrônica (Wong et a/1995, Cheng et al1993b) e absorção interba.ndas (Fromherz et 
a/1994) . Pelo fato de acoplar predominantemente o movimento do centro de massa, os 
experimentos de ressonância ciclotrônica não são sensíveis aos efeitos de interação buraco­
buraco. Medidas de absorção interbandas nos informam sobre a densidade conjunta de 
estados de valência, modificada pela depolarização e efeitos excitônicos. Por outro lado, 
medidas de magneto-transporte permitem a observação direta dos gaps de energia entre 
NL. Tais gaps, correspondem a fatores de preenchimento inteiros e são, essencialmente, 
uma manisfestação das propriedades de uma partícula. 

Neste capítulo apresentamos resultados da estrutura de energia de buracos em poços 
quânticos de Si 1 __ xGex/ Si, obtidos numericamente por meio de cálculos auto-consistentes. 
Os resultados teóricos são comparados com dados experimentais obtidos por meio de me­
didas de magneto-transporte feitas em amostras de poços de SiGe/ Si de alta mobilidade 
( Coleridge et ai ) . 

2.2 Teoria 

Nesta seção descrevemos a teoria, os conceitos e as características do modelo físico usado 
no cálculo das propriedades da banda de valência de poços de Si 1_xGex/ Si. 

Os sistemas estudados são amostras que apresentam dopagem modulada do tipo-p. 
Os aceitadores são depositados na região da barreira a uma certa distância, conhecida 
como espaçador, da interface. Dois sistemas são considerados: um deles com dopagem 
simétrica, a qual preserva a simetria de inversão em relação ao centro do poço; o outro 
com dopagem em apenas um dos lados do poço, o que provoca a quebra da simetria de 
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2.2.a Cálculo Auto-consistente dos Estados de Valência para 13 = O 

Para um sistema, que apresenta simetria de tr;tiwlaçào no plano do poço, repreeentado pela 
coordenada p, o vetor de onda k!1 é um bom número quànLico Ern poços simétricos os esta­
dos podem, ainda, ser classificados em termos de sua paridade, u (Broido e Sham 1985), 
Para uma dada paridade e vetor de onda, a função de onda dos buracos lji é expandida 
em termos das funções de base jJ, mj >,que representam o momento angular das funções 
de Bloch 

wu,;;u(,õ,z) = éu" L: x~;~m,m'(z)IJ,mj >, (2.1) 
J,m; 

onde x~/,m' ( z) são funções envelope que devem ser determinadas. Essas representam os 
buracos pesados (J,mj =~,±~),os buracos leves (J,m1 =~,±~)e os estados da banda 
de buracos split-off (J, mj = ~' ±~). 

As funções x~;IJ,m, ( z) satisfazem um conjunto de equações diferenciais acopladas, des­
critas pelo Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, incluindo-se as bandas split-off: 

p+ R -S o y2R -S(y2 
Rt p_ o s y2Q j3;2st 
-st o p_ R j3;2s -v2Q HLK = (2.2) o st Rt p+ -st;v2 -y'2Rt 

y2Rt y2Q J3j2st -S/v2 P'o + tJ. o 
-st 1v2 J312s -v2Q -v2R o P'o + tJ. 

Os elementos de matriz do Hamiltoniano (2.2) são operadores ( kz ---> -i tzl escritos 
na seguinte forma 

(2.3) 

p_ 
(2.4) 



fPO -

R 

s = 

Q 

f>.2 
- "11 (kl1 + k;) + V::(•) + Vsc(z) 2m0 

p 
-'-(-.J:l) 1n A:: 
2n~,o 

ri' 
-'-(2!3) "!:J k_ k, 
2m o 

li2 2 2 
- /2 (kll- 2kz) 
2mo 

!J 

(2.5) 

(2.fi) 

(2. 7) 

(2.8) 

onde k± = kx ± iky, k11 = k; + k~ e Ll. é o deslocamento da banda de buracos split-off 

causado pela interação spin-órbita (Kane 1966). As massas efetivas na direção z ( mz) 
e no plano (mp), na aproximação diagonal, são definidas como m, = 1/(11 'f 212) e 
mp = 1/(11 ± 12 ), para HH (sinal superior) e LH (sinal inferior). A aproximação axial, 

/2 = /3 -> 123 = ( 12 + / 3 )/2 é usada na Eq. (2.6). O acoplamento entre as bandas H H, 
LHe SO é determinado pelos operadores R, Se Q. O termo diagonal V,:(z) é o potencial 

de confinamento e V,c( z) é o potencial de Hartree auto-consistente, que representa a 

interação Coulombiana direta dos buracos entre si e com os aceitadores ionizados na 

barreira. V,c(z) é obtido auto-consistentemente pela Eq. de Poisson (2.12), mais a frente. 

Para determinarmos as funções envelope x~/,m' ( z) em todo o espaço recíproco k11, 
fazemos uma expansão em termos das soluções x~;~,;,~m, ( z) da aproximação diagonal, ou 
seja, x~/'m'(z) =L As,a.J.m,(kll)x~; 1 ",;,~m'(z). 

As funções de onda correspondentes à k11 = O para os buracos pesados, buracos leves 
e buracos da banda split-off são soluções das seguintes equações: 

(2.9) 

onde s é o índice da sub-banda. As equações (2.9) não levam em conta o termo não 
diagonal em k:, referente ao operador Q em (2.2), que acopla os buracos leves aos buracos 

da banda split-off mesmo em k11 = O. 

Cada urna das Eqs. (2.9) é discretizada em passos de comprimento 8, e o problema é 
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transformauo na. diagonalizll!;ào dl' hamiltonianos p<tra li H, f, H e SO, como no <'xcmplo 

abaixo: 

( 2 )[ -~ 2 " + " ] + V' " + V' " - E" -~ - /1 + /z Xj-1 - X, X1+r c X, e ,Xj - " X.j , (2.1 o) 

onde j é o índice de um ponto na malha. a é um autoestado e todas as energras sao 
medidas em 2 ~: 62 • As funções envelope são definidas ao longo de um comprimento L, • 
muito maior que o comprimento de interesse, isto é, as regiões dopadas e as dimensões do 

poço quântico. As funções de onda são definidas de forma a se anularem nos extremos do 

sistema (em z = O e z = L). Neste trabalho não foi considerada a Jiferença Je massas 

efetivas entre o poço e a barreira. Embora esse seja um procedimento comumente aplicado, 

não é rigorosamente justificado. Ainda, pelo fato de estarmos descrevendo funções de onda 
altamente concentradas dentro do poço, os diferentes parâmetros de Luttinger da barreira 
não devem ter grande influência nos estados dos buracos dentro do poço. 

O Hamiltoniano lhK projetado na base (2.1) é uma matriz e sua diagonalização 
determina os coeficientes At,J,m'(kll) para um dado autovalor À. A precisão das soluções 

geradas por esse método foi verificada analisando-se a convergência dos autovalores quando 

o tamanho da base é aumentado. O uso de 8 sub-bandas mostrou-se suficiente para 

satisfazer tais condições. Para amostras dopadas em ambos os lados do poço, a simetria 
de inversão na direção z faz com que as soluções com paridades opostas (u =1,1) sejam 
degeneradas. Porém, quando esta simetria é quebrada pelo campo elétrico gerado pela 
dopagem em apenas um dos lados da amostra, as duas paridades se acoplam dando origem 
a duas sub-bandas distintas, com massas efetivas diferentes. Nesse caso u designa estas 
novas soluções, que são resultantes do acoplamento das paridades. Uma vez determinados 
os coeficientes A~,a,J,m,(k11), a densidade de carga dos buracos (p(z)) dentro do poço é 

obtida pela expressão 
ocupados 

p(z) = L L ]w~·ki'(r'W . (2.11) 

O potencial auto-consistente, por sua vez, é determinado pela densidade total de cargas 
(p(z)) e aceitadores ionizados (p,,,(:)) da seguinte forma 
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V .. (z) ~ 4
u f" dz' r' dz"[p(z")- fl•cc(z"Jl-
fo Jn .lo (2.12) 

Doadores residuais não foram levados em conta, devido 11 alta qualidade das amostras. 

Portanto, a densidade planar de cargas pode ser obtida da seguinte forma, em função da 

coordenada z 

Para um poço simétrico a soma sobre u resulta em um fator multiplicativo 2, devido 

a degenerescência desses estados. Os parâmetros k1 e k2 são determinados em função do 

nível de Fermi do sistema. 

2.2.b Efeitos da Tensão 

Os efeitos da tensão, causados pelo descasamento dos parâmetros de rede entre os ma­

teriais que formam o poço e a barreira, são tratados de acordo com o formalismo de Bir 

e Pikus (Bir e Pikus 1974, Pearsall 1991 ). A tensão biaxial no plano do poço pode ser 

dividida em duas componentes: uma tensão hidrostática (H), tridimensional, menos uma 

tensão uniaxial aplicada perpendicularmente ao plano do poço. Essas duas componentes 

são descritas pelas expressões 

~H = -av( Exx + Eyy + Ezz) 

b 
b.ooJ = 2(Exx + Eyy- 2ezz), (2.14) 

onde Exx = Eyy = (ao- a)/a e Ezz = -2(C12/C11)exx, com ao e a representando as 

constantes de rede do substrato e da camada tensionada, respectivamente. Os parâmetros 

av e b são os potenciais de deformação dos materiais (Madelung 1987). Devido ao fato 

de que as; < aa" uma camada de Si 1_xGex crescida num substrato de Si é submetida a 

uma Ü'nsào compressiva. 



12 

O termo hidrostático{, T'csponsá.vl"] pdo aumento do gap do material tensiona.do e, por 

estarmos interessados apenas na banda de valência., nã.o terá inl/uencia em n1'"sos r!'sul­

tados, uma vez que a ma.ior parte da. tensão hidrostática vai para a banda de condlH;ào 

(People J!J84 ). O termo uniaxial, por outro lado, manifesta-se de duas formas em nossos 

resultados. Primeiramente, ele possui termos que estão presentes nos elementos diago­

nais do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, referentes apenas aos estados H H e LH. Este 

termo contribue com sinais opostos para as energias de H H e LH, causando uma se­

paração rígida entre os fundos dessas bandas, que equivale à 2.6.001 • O segundo efeito é o 

acoplamento de buracos leves e buracos da banda split-oj], que ocorre mesmo a k11 =O. 

2.2.c Densidade de Estados no Plano do Poço 

A densidade de estados dos buracos difere daquela apresentada por elétrons devido a 

não parabolicidade de sua dispersão. A densidade de estados de partículas com dis­

persão parabólica, em sistemas quasi-bidimensionais, é representada por degraus planos 

(Butcher 1993). A densidade de estados dos buracos pode apresentar grandes variações 

em relação a esse padrão ( Altarelli et a/1985 ). 

O formalismo utilizado no cálculo da densidade de estados é brevemente descrito a 

seguir. O número de estados com energia entre E e E +dE, por unidade de área do 

espaço recíproco bidimensional, é 

n(E)dE' = -
1
-jdsk-

47r2 11 
(2.15) 

O termo 4!, é o número de estados por unidade de área no plano ( kx, ky). A expressão 

acima também pode ser escrita em termos da energia como 

(2.16) 

Em nosso modelo consideramos a aproximação axial para descrever a dispersão dos bu­

racos no plano do poço, portanto a integração sobre <P fornece 

n(E)dE = (2.17) 



1 dE 
27f 1 dE(k) 

/i --;[h 

13 

(2.18) 

e a densidade de estados, sem que seja levada em conta a degenerescôncia devido ao spin 

(ou paridade), é 

n(E) = ~ [.!:. dE(k)]-r 
27f k dk 

2.2.d Massa Efetiva dos Buracos 

(2.19) 

A massa efetiva é determinada de acordo com o experimento realizado, consequentemente 

há várias maneiras de se obtê-la. Aqui apresentamos o formalismo que calcula a massa 

efetiva a campo nulo. Consideremos que seja interessante escrever a dispersão dos buracos 

da mesma maneira que fazemos para as partículas livres. Nesse caso massa efetiva média 

irá incorporar os efeitos causados pela não-parabolicidade das bandas de valência. 

Sendo as bandas as parabólicas, temos: 

n? k2 m* 
E=--===? n(E) = --2 , 

2m* 27fn 
(2.20) 

podendo expressar a densidade de estados em termos da massa efetiva média como 

(2.21) 

Introduzindo a expressão (2.19) em (2.21) obtemos a densidade de estados em termos 

do vetor de onda k11, para uma banda não parabólica 

m* n2 
[ 1 dE(krr)]-r 

m 0 = mo ki[ dkrr (2.22) 

Uma expressão equivalente é 

m* 11,2 j ----
mo 27fmo (2.23) 

2.2.e Campos Magnéticos Finitos 

Na presença de um campo magnético, externo aplicado ortogonalmentc a.o plano do 

poço, o Hamiltoniano de Luttinger-Kohn é escrito substituindo-se o vetor de onda f
11

, 
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que deixa d" ser um bom número quântico """"'lB colldi~:ü<es, pelo momento generaJi,iido 

fi = (ii + ~Ã). Escrevemos o potencial vetor no calibre simétrico A = ~( ~11, x, O). As­

sim torna.-se convPnientc introduzir-se os operadomH de levantarmento (a+) e abaixamento 

(a) da ordem do oscilador hiirmónico. Fazemos isto em termos das variáveis canônicas 

p = laiix e q = IBIIy, onde IB representa o comprimento magnético para um dado valor 

de B (IB = [:~r/\ 

a+ ~(p + iq) (2.24) 

a = ~(p~iq). (2.25) 

Segundo esse formalismo, os operadores do Hamiltoniano Hu, ficam escritos da se­

guinte forma 

(2.26) 

p_ 
(2.27) 

pso 
{2.28) 

R (2.29) 

s (2.30) 

Q = (2 .31) 

Na presença de um campo magnético as funções de onda dos buracos são expressas em 

termos de funções de onda de osciladores harmônicos u1(p). As soluções do Hamiltoniano 

{2.2), com seus operadores dados pelas expressõs acima, são espinores de 6 componen­

tes que contém, em geral, contribuições das bandas H H, LH e SO. Para os números 
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quànticos n e parid;ulo rr =i temos 

Ls'=par 
cn,l,s' 
/3/2 x~H (:::) 11.n I+~ > 

L~•-par 
cm,r,.~· 

/-1/2 X~H(z) Un+2 1- i > 

Ls11 =impar 
cn,f,s 11 

x~!l ( z) 11n+1 I+~> \jlr,n = 1/2 
(2.32) r " 

Ls 11 =impar 
cn, ,s x;f,H(z) Un+3 1- ~ > -3/2 

Ls'=par 
cn,f,s' 

-1/2 x;P (z) Un+2 1- ~ > 
r " x~?(z) I+~> Ls 11 =impar 

cn, ,s 
Un+l 1/2 

e para a paridade rr =l 

! " x;f,H (z) I+~> Ls11 =impar 
cn, ,s 

Un 3/2 

! " x~fl ( z) 1- ~ > Lsll=impar 
cn, ,s 

Un+2 -1/2 

Ls1=par 
cn,!,s 1 

x~H(z) Un+l I+~> I]J!,n = 1/2 
(2.33) 

Ls1=par 
cn,l,s1 

x;fH(z) Un+3 1- ~ > -3/2 

! " x;,?(z) 1- ~ > Í:s 11 oc::impa.r 
cn, ,s 

Un+2 -1/2 

Ls'=par 
cn,l,s' 

1/2 Ôo(z) Un+l I+~> 

Existe uma diferença qualitativa entre os estados wr e I]J! de menor energia. O estado 

de mais baixa energia corresponde a um buraco do tipo H H com uma função envelope 

par em relação à coordenada z. Para rr =i isto significa n = O e m 1 = %· O estado 
resultante é o espinor \]JJ.n=o, que tem projeção não nula em todos os estados de base 

lmj >. No caso em que rr =L o estado de mais baixa energia é aquele com n = -3 e 
mi =-i, que resulta em l)i!.n=-J = cos(1rzjw) u0 lmi = -~>.A projeção deste estado 

nas outras funções de base deve ser nula, pois não há sentido físico em u1 com l < O. Este 
NL é completamente desacoplado e, portanto, chamado de nível de Landau anõmalo. O 
segundo estado de mais baixa energia com rr =T é l)i1.n=1 , também composto por todos os 

estados de base. Para rr =L o segundo estado de mais baixa energia corresponde a n = -2. 
Isto faz com que as componentes do espinor com números quãnticos l = n, n + 1 tenham 
coeficientes C:;,;J.s nulos. Embora o estado lji!.-2 não seja completamente desacoplado. 
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também o r,hamarcmos de anômalo. Da me>ma forma para o estado qd, 1
. Os estado> 

qtl.n2o passam a ter projeção em toda. a base lmJ > " dPixam de ser anômalos. 

Em princípio, o pnteucial auto-consistente depende do campo magnético, devido à.s 

oscilações do nível de Fermi. Tal efeito causa a redistribuição dos portadores entre os 

níveis de Landau (Hawrylak et a/1993). Entretanto, numa primeira aproximação, nós 

desprezamos o efeito do campo magnético no potencial auto-consistente e o calculamos 

apenas para B = O, assumindo o mesmo potencial auto-consistente B # O. 

2.2.f Massa Ciclotrônica 

Para um caso geral, a massa ciclotrônica de um portador não é a mesma que sua massa 

efetiva média (calculada a B = 0), pois esta é uma propriedade de sua órbita e não de um 

estado eletrônico particular. Supondo que o portador não sofra espalhamentos durante o 

período que leva para completar a órbita ciclotrônica, o campo magnético vai afetar o seu 

comportamento da seguinte maneira: 

dk =--=-v X B 
dt cn 

e o portador completará a órbita em um tempo dado por 

211" cn f dk 
WB = eB ~' 

(2.34) 

(2.35) 

onde A é a área compreendida pela órbita no plano perpendicular à direção do campo. 

Como consideramos uma simetria cilíndrica para a dispersão de energias no plano (kx, ky), 
a expressão acima pode ser simplificada para 

ma = n2 [~1 dE] -1 

kFdkF (2.36) 

onde kF é o vetor de onda de Fermi. Logo, neste modelo, a massa ciclotrônica e a massa 

efetiva coincidem. 

2.3 Resultados e Discussão 

Nesta seção descrevemos resultados relativos a duas amostras estudadas recentemente, são 

elas: CVD121. que apresenta dopagem modulada em apenas um dos lados do poço, e 
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CVD124, que apresenta dopagem modul<tUiL crn ambos os lauos do poço. Ü5 parâmetro" 

que as caracteri~am estiw na tabela 1, 

Parâmetros das Amostras 

amostra Ge do pagem espaçador largura do poço concentração 

CVD121 12% one side (2.1018cm-3 ) 200 Â 400 Â 3.0 x l011 cm- 2 

CVD124 13% two side (1.1018cm-3 ) 300 Â 200 Â 3.4 x 1011 cm- 2 

Para uma concentração de Ge no poço igual a 12% temos os seguintes parâmetros de 

Luttinger, conseguidos por interpolação linear entre Si e Ge' Ir = 5.376, 12 = 0.807 e 

/3 = 1.955 (Madelung 1987). Para a amostra CVD121 o descasamento dos parâmetros 

de rede é de 0.45%, o que gera uma tensão compressiva que aumenta em 31meV a diferença 

de energia entre o fundo das bandas LHe H H. O deslocamento das bandas split-off devido 

a interação spin-órbita é t. = 70me V. 

Os resultados obtidos por meio do cálculo auto-consistente a B = O, referentes às 

amostras CVD121 e CVD124, podem ser vistos nos gráficos da Figura 2.1. Em am­

bos os casos apenas o estado H H 1 está ocupado. Na amostra CVD121 os portadores se 

concentram em uma das interfaces do poço, devido ao potencial atrativo gerado pelos acei­

tadores ionizados. Nesta amostra, o nível de Fermi a campo nulo está a aproximadamente 

1meV abaixo da segunda sub-banda (H H2 ). As primeiras sub-bandas correspondentes 

aos buracos leves e split-offtêm energias ELH, = 45.5meV e Eso 1 = 82.7meV. 

No que se refere a amostra CVD124, dopada simetricamente, a densidade de cargas é 

maior no centro do poço e não há formação de duas populações de buracos independentes, 

como observado em alguns sistemas (Guldner et a/1993). Todavia, cálculos realizados 

para poços de 40nm de expessura, não apresentados nesta tese, revelaram a formação de 

duas populações de buracos independentes dentro do poço. A presença de dois gases de 

portadores independentes pode ser verificada comparando-se as concentrações medidas 

por meio de oscilações de Shubnikov-de Hass e Efeito Hall Quântico. A separação entre 

os fundos das bandas H H e LH, gerada pela tensão, é 33m e V para esta amostra. 



~ 

> 
(J) 

E 
~ 

w 

> (J) 

E 
~ 

120 

80 

40 

o 
25 

120 

80 

w 40 

o 
35 

18 

HH, 
(a) --- HH 2 

--- NIVEL DE FERMI 

~ ---/' 

---/' 

--- ---

35 45 55 65 75 

(b) 

~" / " / \ I -'~---+-._ - ' \ ' / '-._ ./ -----------------

40 45 50 55 60 65 
direcao de crescimento , Z (nm) 

Figura 2.1: (a) Perfil de potencial do extremo da banda de valência, V(z), para a amostra 

CVD121 e (b) para a amostra CVD124. As sub-bandas de mais baixa energia, o nível de 

Fermi. e as auto-funções dos estados de mais baixa energia estão representadas. 
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A Figura 2.2 apie>.,nta a ÜiB\w.rsiw Ü<1B Bnh t.~nda~ d." m>~.\s baixa eu.,r~I,ia ~em \unçào 

do vetor de onda k11. A região do espaço recíproco apresenta.da na Figura 2.2 Nl'livak a 

aproximadamente 2% do comprimento total do espaç.o rPríproco ( }{ = 27r /a). Quauto a. 

amostra CVD121, as bandas se separam a k11 oJ O. A linha tracejada representa o nível 

de Fermi do sistema. Nos gráficos ao lado direito da Fig. 2.2 temos as densidades de 

estados em função da energia, para as duas amostras. Os degraus são característicos de 

um sistema quasi-bidimensional. O primeiro patamar é relativamente plano, evidenciando 

o fato de que a primeira sub-banda (H H1 ) está aproximadamente desacoplada das demais 

e tem uma dispersão quase parabólica para pequenos valores do vetor de onda k11· Os 

patamares seguintes mostram que o acoplamento entre sub-bandas aumenta para a.s sub­

bandas de maior energia. Nestes gráficos a linha pontilhada também representa o nível 

de Fermi. A separação entre H H e LH, produzida pela tensão, diminui o acoplamento 

entre as sub-bandas de mais baixa energia dos buracos leves e pesados. 

As massas efetivas calculadas a campo nulo para a amostra CVD121, referentes as 

sub-bandas H H 1 , são m* = 0.23m0 em* = 0.21m0 . Como mencionamos anteriormente, a 

forma como são obtidas, bem como os valores das massas efetivas de buracos nesses mate­

riais, é um tema controverso. Esses valores dependem de parâmetros como concentração 

de Ge na liga (Xa,), concentração de portadores (NH) e largura do poço (w). Alguns dos 

resultados experimentais encontrados na literatura são: 

m' = 0.4mo (Xa, = 13%, NH = 8.10 11 cm~ 2 , w = 8nm, ressonância ciclotrônica) 

(Cheng el al1993a); 

m* = 0.23mo (Xa, = 13%, NH = 2.210 11 cm~ 2 , magneto-transporte) (Whall et a/1994); 

m' = 0.24m0 (Xae = 10%, NH = 3.810 11 cm~ 2 , w = 40nm, magneto-transporte) 

( Dunford et al ) ; 

m' = 0.23m0 (Xa, = 13%, NH = 5.10 11 cm~ 2 , magneto-transporte) (Kasper 1975); 

m' = 0.18mo (Xa, = 12%, Nu = 3.710 11 cm~ 2 , w = 40nm, ressonância ciclotrônica) 

(Song el a/1995 ). 
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Figura 2.2: Dispersão de energia dos buracos: (a) para a amostra CVD121 e (c) para a 

amostra CVD124, como função do vetor de onda k11. A linha traço-ponto representa o nível de 

Fermi. As respectivas densidades de estados são apresentadas ao lado direito de cada figura. 
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Portanto, verificamos que o valor da massa efPtiva obtido em no»o traualho restá em hom 
acordo com os resultados da literatura A massa efetiva tornou-se uma característica 
importante para esses materiais, do ponto de vista tecnológico. Combinando-se w e XaJ.:, 
com o objetivo de diminuir o acoplamento entre as bandas, é possível gerar buracos com 
massa bastante leve e, com isso, gases de buracos de alta mobilidade. 

O efeito do campo magnético nos níveis de energia de buracos da amostra CVD121, 

desprezando-se o acoplamento Zeeman (K = 0), é apresentado na Figura 2.3(a). A linha 
tracejada indica o nível de Fermi para B # O. As oscilações do nível de Fermi corres­
pondem aos fatores de preenchimento v= 1,2,3,4,5,6, 7, ... Em um sistema. no qual não 
houvesse acoplamento entre as sub-bandas, os estados de paridades opostas (ou spin, como 
ocorre com os elétrons) seriam degenerados e a Fig. 2.3( a) apresentaria apenas a metade 
do número de níveis de Landau. Assim o acoplamento entre as sub-bandas é responsável 
pela separação dos níveis de Landau de paridades opostas, mesmo desprezando-se a in­

teração Zeeman. 

Uma característica importante da banda de valência é o fato de que os estados com 
paridade a =1 são fracamente acoplados (anõmalos), enquanto que os estados com a =I 
estão fortemente acoplados e são uma mistura de todas as 6 componentes do espinor. A 
mistura de bandas provoca uma dispersão não linear dos níveis de Landau em função 
de B. Os números vistos na Fig. 2.3 representam o número quãntico n, que descreve os 
espinores \)if,n e \)il.n_ Considerando, por exemplo, os estados \)}1·0 , \)}1.1 e \)}1.2. observamos 

que todas as componentes do espinor contribuirão para o estado final \)i, o que significa 
que cada um destes níveis de Landau é uma combinação de buracos pesados, buracos leves 
e buracos da banda split-off. Por outro lado, para a =l, o estado \)if.~- 3 corresponde a um 
estado totalmente desacoplado (mj = ~). \)}1.~ 2 é uma combinação de três componentes 
(mj = ~~, mj = ~~. LH e SO) e \)il.- 1 é uma combinação de cinco componentes. Em 
consequência os estados anõmalos revelam uma dispersão quase linear em função do campo 
magnético, como pode ser visto na Fig. 2.3(a). 

Consideremos agora a dispersão dos mesmos níveis de Landau. mas com paridades 
opostas: (O r. ~:3 1). (1 T. ~2 1) e (2 r. ~1 1). Lembrando que no plano do poço os 
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Figura 2.3: Dispersão de energia dos buracos em função do campo magnético para a amostra 

CVD121. Os fatores (a)"= O, (b) "= +0.5 e (c)"= -0.3 são considerados. A linha traço-

ponto representa as oscilações do nível de Fermi a B = fJ e a linha tracejada plana (apenas em 

(a)) o nível de Fermi a B = O, indicado apenas como uma referência. Em (b) e (c) apenas os 

três níveis de Landau de mais baixa energia estão representados. eletrônico efetivo. 



buracos LII não acoplados tí'm massa m"is pe>e~da que oe lflf, m.;12 (k =-O)=~< 
, )l T f2 

mj12 (k =O)= --""'---,concluímos que os estados a.nõmalos rlPvcm ter R<êmpre energia maior ~1 -"(2 

que seus correspondentes de paridade oposta, estes fortemente influencia.dos pda.s demais 

sub-bandas. 

A seguir incluímos a interação representada pelo termo Zeeman !:lE = m;KB. Os 

valores de r; para Si e Ge puros são Ksi ::::< -0.42 e KGe ::::< 3.4 (Madclung 1987). Como 

o valor de r; não é conhecido para nossas amostras e deve, também, depender da con­

centração de buracos, consideramos diferentes possibilidades. Os 3 níveis de Landau de 

mais baixa energia, e ambas as paridades, estão representados na Fig. 2.3(b) para o 

caso em que r; = 0.5, Neste caso o termo Zeeman faz com que NL de paridades opostas 

aproximem-se uns dos outros, diminuindo os gaps de energia correspondentes a fatores de 

preenchimento (v) ímpares e aumentando aqueles referentes aos pares. Quando grandes o 

suficiente, valores positivos para o parâmetro r; farão com que mesmos NL, de paridades 

opostas, se cruzem, como pode ser visto na Fig. 2.2(b) e nos cálculos para GaAs (r; = 1.2) 

(Broido e Sham 1985) e trabalhos de Martin et aL (1990) para Ga0 .85In 0 .15Sb (r;::::< 5,7)­

Cruzamentos entre diferentes níveis de Landau também podem ocorrer, pois estados de 

paridade I possuem uma dispersão quase linear com B, enquanto que os estados de pa­

ridade l têm uma dispersão sublinear. As posições de tais cruzamentos vão depender do 

valor de r; e dos parâmetros da amostra_ 

Para r; negativo, níveis de Landau de paridades opostas separam-se conforme B au­

menta, ver Fig, 2.3(c), Isso faz com que os gaps correspondentes a v par diminuam 

e aqueles referentes a v ímpar aumentem. Fig. 2.3( c) contém resultados relativos a 

K = -0-3, aquele que melhor descreve os resultados experimentais, 

A predominância de fatores de preenchimento Ímpares sobre os pares, como vem 

sendo observada nas curvas de resistência Hall, em medidas de magneto-transporte, é 

uma característica comum de amostras das SiGe com dopagem tipo-p (Dunford et ai, 

Fang et a/1992, Kasper 1975, Apetz et a/1994, Nützel et a/1992)- Normalmente, em 

medidas feitas na banda de valência, os vales das oscilações de Shubnikov-de Hass sao 

detectáveis apenas para os fatores de preenchimento pares mais baixos (JJ = 2 ou 4), que 
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wrreBponrlfem a granÓPH gaps dl' energia. 

A Tabela ll apresenta valores t.,úricoo e experiment.;üs da. ~energia doH gaps l'ntre NL, 

referentes a amostra CVD 121, para difcrcn t.cH fatores de preenchimento. 

Energia dos Gaps da amostra CVD 121 (me V) 

v Exper. "'= 0.0 "'= -0.2 "'= -0.3 "'= -0.5 

1 5.3 2.48 3.34 3.76 4.62 

2 2.3 1.98 1.55 1.34 0.91 

3 1.5 0.98 1.26 1.41 1.70 

4 - 0.83 0.62 0.51 0.29 

5 0.8 0.55 0.72 0.80 0.97 

7 0.35 0.47 0.54 0.66 

9 0.23 0.32 0.37 0.46 

A tabela III apresenta resultados teóricos e experimentais dos gaps obtidos para a 

amostra CVD124 (Coleridge et al) 

Energia dos Gaps da amostra CVD 124 (me V) 

v Exper. "'= 0.0 "'= -0.2 "'= -0.3 "'= -0.5 

1 2.39 3.36 3.53 3.53 

2 2.6 2.75 2.27 2.03 1.54 

3 2.0 1.03 1.35 1.52 1.85 

4 0.7 1.17 0.92 0.80 0.56 

5 0.9 0.58 0.77 0.87 1.06 

7 0.6 0.36 0.50 0.57 0.70 

9 0.4 0.24 0.35 0.40 0.51 

11 0.4 0.14 0.23 0.28 0.36 

Para. r; = -0.3, a. relação entre va.loreB medidos e calculados pa.ra. os diferentes fatores 

de preenchimento apresenta. razoável acordo. Particularmente, a dominância dos fatores 

de preenchimento ímpares concorda com resultados experimentais obtidos para esse tipo 



dP material. Essa é Ulll<t forte iudicaçào "xperim<'nt:>l de: que o acopl<trnHIÜo dcts handae 

contribui para aumenta,r a separação cntrP os níveis de Landau de paridades opoetas, da 

forma corno atua o efeito Zeeman. A discrepância entre valores teóricos e experimentais 

para baixos fatores de preenchimento (v :S 2), acredita-se, é devida a efeitos de muitos 

corpos que estão além da aproximação do potencial de Hartree utilizado aqui. 

2.4 Sumário 

Níveis de energia de buracos, obtidos por meio de cálculos auto-consistentes, forctm apre­

sentados. Os sistemas estudados foram poços de SiGe crescidos em substratos de Si 

dopados tipo-p, simétrica e assirnetricamente, O descasamento entre os parâmetros de 

rede do poço e do substrato provoca urna tensão cornpressiva no poço. 

A separação de estctdos de paridades opostas, devido ao acoplamento entre as sub­

bandas, causa um aumento no parâmetro g-efetivo, levando a um aumento dos gaps de 

energia correspondentes a fatores de preenchimento Ímpares. Os valores calculados para 

os gaps apresentam bom acordo com valores experimentais de magneto-transporte. A 

diferença entre resultados experimentais e teóricos, para v :':: 2, é atribuída a efeitos de 

muitos corpos não incorporados em nosso modelo. 



Capítulo 3 

Teoria de Buracos Interagentes em Nanoestruturas 

3.1 Introdução 

Com o surgimento das máquinas de crescimento epitaxial, como MBE (Molecular Bean 
Epitaxy) (Cho 1971 ), e o desenvolvimento das técnicas de etching químico, nanoestruturas 
de baixa dimensionalidade tornaram-se um tema de pesquisa comum, tanto do ponto 
de vista da ciência básica quanto tecnológica. Sistemas apresentando confinamento em 

duas dimensões (Fios Quânticos) e três dimensões (Pontos Quânticos) são produzidos de 

várias maneiras. Em particular, redes de pontos quânticos já são obtidas com disposição 

espacial controlada e grande similaridade entre os QDs (Sikorski e Merkt 1989). Nesse 
caso a tensão tornou-se uma ferramenta importante, pois é usada na fabricação de pontos 

quânticos auto-organizados (self-assembled quantum dois) (Notzel1996). 

Técnicas experimentais também foram desenvolvidas para estudar as propriedades 
de elétrons confinados nessas nanoestruturas (McEuen et a/1991, Tewordt et a/1992, 
Ashoori et a/1993, Kastner 1992). Recentemente, Ashoori et al. carregaram QDs com 

um número controlado de elétrons (Ashoori et a/1993), revelando, experimentalmente, al­

gumas das propriedades dos sistemas quasi-zero-dimensionais que já haviam sido previstas 

teoricamente (Wagner et ai 1992, Maksym e Chakraborty 1992). Cálculos mostram que 
o estado fundamental de 2 elétrons confinados nas 3 dimensÕ<es oscila entre singleto c 

tripleto em função da intensidade de um campo magnético externo (Wagner et a./1992. 
Maksym e Chakraborty 1992. Pceters e Schweigert 1996). 

26 
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Embora mais Jifícflis rlc senem estudados. :tlgumas dao propriedarles de buracos con­

finados em sistemas d" ha.ixa dimensionalidaJe foram investigadas. Os espectros de 

buracos independentes confinados em mixns quânticas de GaAs (Valhala e Sercel l!J!JO. 
Sercel e Valhala 1990) e em QDs com potencial de confinamento parabólico, (Broido et 
a! 1992) na presença de um campo magnético externo, foram estudados. O efeito da 
densidade de cargas e da interação buraco-buraco na absorção de radiação infra-vermelha 
foi estudado através do formalismo de funcional de densidade (Darnhofer et a/1995). A 
influência de um confinamento parabólico no espectro de 2 buracos interagentes foi re­
centemente considerada por Pedersen et a!. (Pedersen e Chang 1996). :\este capítulo, 

mostramos que estados de valência descritos pelo Hamiltoniano de Luttinger- Kohn apre­

sentam efeitos importantes, associados a troca do spin pela paridade corno bom número 
quântico. Mostraremos que o Hamiltoniano de interação pode ser separado em duas par­

tes, uma delas consiste numa interação do tipo carga-carga e a outra numa interação do 

tipo paridade-paridade. Ilustraremos o efeito dessa interação dependente da paridade por 
meio de cálculos numéricos dos níveis de energia e do espectro de capacitância de um 
sistema composto por 2 buracos confinados em um QD cilíndrico de SiGe/ Si. 

3.2 Uma Partícula 

3.2.a Teoria e Modelo Físico 

Como foi discutido no capítulo anterior para buracos confinados em poços quãnticos, uma 
importante característica dos estados de valência em semicondutores é o fato de que sua 
função de Bloch possui simetria do tipo P. Corno consequência, a interação spin-órbita 
acoplao momento angular orbital com o spin, fazendo com que o último deixe de ser um 

bom número quântico e seja substituído por um momento angular total ], onde J = i 
para H H e LH e J = ~ para 50. :\'o entanto, para nanoestruturas com simetria de 
inversão, a paridade torna-se um bom número quântico. Nesse cálculo não incluímos a 
banda de valência split-ojJ, por causa da dificuldade numérica gerada com sua inclusão 

e pelo fato de os efeitos produzidos por ela serem pequenos nos estados de mais baixa 
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energia, que nos intere"""'m llflHt.c Lraba.l h o. 

Nosso modelo supõe qme os buraros estão confinados em um QD cilíndrico limita.do 

por barreiras de potencial infinito. Um campo magnético externo aplicado perpendicular­

mente ao plano do QD é considerado, para quebrarmos certas simetrias e obtermos mais 

informações sobre o sistema. O efeito Zeeman é desconsiderado em nossos cálculos. Para 

descrever os estados H H e LH usamos o Hamiltoniano 

F+ R -S o 
R* F_ o s 

HLK = (3.1) 
-S* o F_ R 

o s· R* F+ 

onde HLK é projetado na base J = ~. lz = ~.-!,i,-~- Os elementos de matriz são os 

correspondentes às bandas H H e LH: 

F_ 

R 

s 

fi2 [ 2 2] -
2 

- (;1 - 212)kz + (11 + 12)kP mo 

fi2 [ 2 2] -
2 

- (;1 + 212)kz + (11 -12)kp mo 

"2 
-2 -( -J3) /23 k~ 

mo 
1i2 

-(2J3) /3 L k, 
2mo 

(3.2) 

(3.3) 

(3.4) 

(3.5) 

com k = -i'V- (ejch)Â, c> O , k± = kx ± iky e k; = k; + k;. O potencial vetor é 

escrito no calibre simétrico Ã = ~( -y, x, O). A aproximação axial é usada em R, onde 

supomos que /3 = 12 -+ (/3 + 1 2)/2 = 123 no termo R, em (3.4). 

A simetria cilíndrica do sistema define as funções de base que usaremos para descrever 

os buracos. Na ausência de acoplamento entre as bandas H H e LH os estados do disco 

poderiam ser classificados em termos do momento angular da função envelope (m) e 

descritos pelas funções envelope ortonormais que formam a base < xlm, n, v, m
1 >: 

yi2 lm(k';p) Fim<t> v 
< x!rn,n,v,m1 >= ll (km I . In-:-. f. (z)um,(x), r m+l nr) v27r 

( :3.6) 

onde lm(x) é a função de Bessel de primeiro tipo de ordem rn . k~ representa o vetor de 

onda do buraco, definido em termos das raízes a~, das funções de Bessel: /.;~ = a':,/r. 
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sendo no número quitntico radial" r o mio do <lisco. Ç"(z) é a funçoio euvdop" !Ia dirl'ção 

1:. Para um poço quânLir,o de barreiras de potencial infinito e espessura w, romiderarno> 

as duas sub-bandas de mais baixa energia, correhpvndentes tanto HOS csta.dos !IH quauto 

aos LH, são 

çu~ 0 (z) {fcos(r.zjw) (3.7) 

çu~ 1 (z) = {fsin(2r.zjw). (3.8) 

As funções Um, (i) são a parte periódica da função de Bloch e mj designa uma das quatro 

sub-bandas HH (mj =±~)ou LH (mj = ±!)-

Quando o acoplamento entre as sub-bandas é levado em conta, os buracos são repre­

sentados por uma combinação linear de estados do tipo lm, n, v, mj > e deixam de ser 

classificados em termos do momento angular da função envelope m. Uma classificação 

correta dos estados de valência, entretanto, é obtida em termos da projeção na direção z 

do momento angular total L= m + mj. 

Em razão da simetria por inversão do poço quântico, HLK pode ser separado em dois 

blocos independentes por meio de uma transformação unitária (Broido c Sham 1985). 

Cada uma das soluções é classificada em termos da paridade u e pode ser escrita na forma 

de um espinor de 4 componentes como: 

L-l. 
fn 2 (p, rj;) cos(r.zjw) lmj = ';3 > 

I L, N, (J =i>= !f L l:+~(p,rf;) cos(r.zjw) lm---=l> CL,N,) J- 2 

L-L W n n,m1 
fn '(p,rj;) sin(2r.zjw) lm, =';I > 

(3.9) 

f;+~ (p, rj;) sin(2r.zjw) lmj = -;3 > 

L-ª-
sin(2r.zjw) lm·- +3 > fn '(p, cP) J- 2 

JL+~ ( ) sin(2r.z/w) I -1 

I L, N, (J =l>= !f L CL,N.j n p,rp rnj = 2 > 
n,mJ L-l 

cos(r.z/w) I - +1 W n fn '(p,rj;) m;- 2 > 
( :l.l o) 

f::+~(p, 0) cos(r.zjw) I -1 rnJ = 2 > 
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Os estados acima possuem mumento a.!ll',lllar ( {, = m + m,) c paridad., ( <7 =T, 1) lwm 

definidos. O númeru quántico N especifica um estado particular do sub-espaço {f,, !l" }. 

Os estados de paridades opostas são ortogunais e dei',CTH,rados na ausência de campo 

magnético. Portanto, para uma definição adequada dos operadores de paridade, podemos 

considerar o número quántico !l" isomórfico ao número quântico de spin. 

3.2.b Resultados para buracos independentes 

Nesta seção investigamos o comportamento de buracos independentes confinados em um 

QD de simetria cilíndrica. Para ilustrar as propriedades que caracterizam tal sistema 

consideramos o ponto quântico Sio.87Ge0 .13 / Si, com /1 = 5.467, /2 = 0.846 e 13 = 1.997, 

obtidos por uma interpolação linear entre os valores do Si e Ge. As dimensões do disco 

são r= 30nm e w = 12nm. 

O efeito do campo magnético nos estados H H e LH, na ausência de confinamento 

ou no caso de buracos sujeitos a um potencial de confinamento parabólico, pode ser 

obtido analiticamente usando-se a álgebra dos operadores de criação c aniquilação para 

osciladores harmônicos (como feito no capítulo anterior). No entanto, para esse sistema, 

em lugar de trabalharmos com as funções de osciladores harmônicos, apropriadas para um 

QD parabólico. nós diagonalizamos numericamente o Hamiltoniano (:l.1) na base (3.6). 

A Figura 3.1 revela o efeito do campo magnético e do acoplamento entre bandas nas 

energias de buracos leves e pesados. O gráfico :U(a) apresenta o espectro de buracos 

calculado na ausência do acoplamento entre bandas e o gráfico 3.1(b) mostra um espectro 

que leva em conta esse efeito. :'-lo primeiro, caso os estados são descritos por lm, n, v, mj > 

e apresentam uma dispersão típica de elétrons. Os números que aparecem na Fig 3.1(a) 

são o valor do momento angular da função envelope ( m) e as flechas representam o sinal de 

m; { + =i , - =:l). A separação dos níveis de energia em B = O se deve ao confinamento 

lateral. Temos orbitais s (m = O), p (m = ±1), d (m = ±2), etc. Com o aumento da 

intensidade do campo o confinamento deixa de ser um fator determinante c os diferentes 

estados se unem para formar níveis de Landau (N L). O gráfico mostra estados que 

convergem para os seguintes N L de buracos pesados: N LJ/ li H1 , ;\1 L2 / H f-h c N L
3
j H H:

1 
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Figura 3.1: Espectro de energias de buracos independentes em função do campo ma!';nético: 

(a) sem acoplamento das bandas e (b) incluindo-se o acoplamento das bandas. Na Fig.l(b) as 

Ünhas cheias representam u = j e linhas tracejadas u = [. 
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e de buracos leves, N LI/ L Ih. 

Quando o acoplamcn to das bandas é incluído, a descrição dos buracos é feita em 

termos dos estados IL,N,a >,cujo espectro de energias apresentamos na Fig. 3.l(b). 

O campo magnético quebra a degenerescência entre estados com u =i e a =l, fazendo 

com que os de mais baixa energia sejam aqueles com rr =1- A dispersão dos níveis 

de Landau J. corresponde a de buracos com grande massa efetiva, revelando, pois, que 

o campo magnético acoplou as corpponentes mj = ±3/2 do espinor com aquelas de 

mj = ±1/2. Para energias mais altas os NL são formados por estados de paridade a =i 
e sua dispersão é muito parecida com a de I\' Ltf H H1 , na Fig. 3.l(a). Os cruzamentos 

entre HH e LH, ilustrados na Fig. 3.l(a), dão lugar aos anti-cruzamentos vistos na 

parte superior de 3.1(b). Esse comportamento é devido ao acoplamento de estados com 

os mesmos momentos angulares e paridades. 

Os espectros da Fig. 3.1 são ricos em efeitos físicos, os quais discutiremos em detalhes 

a seguir, para um determinado número de estados. Três diferentes aspectos determinam 

o comportamento dos buracos: as condições de contorno impostas pelo pot.cncial de confi­

namento 3D, o acoplamento das bandas imposto por lh.n e o campo magnético. O efeito 

do campo magnético foi estudado em detalhes no capítulo anterior, para o caso de buracos 

em poços quânticos. As mesmas propriedades lá investigadas valem para este sistema. 

Consideremos o efeito da interação entre as sub-bandas. Ka ausência deste acopla­

mento os buracos apresentam um comportamento Rimilar ao dos elétrons e podemos des­

crevê-los em termos dos estados desacoplados lm, n, v, m 1 >. Os estados dcsa.coplados 

são /1 vezes degenerados na ausência de campo magnético, devido a equivalência entre 

as configurações ±m e ±mj· Um campo magnético aplicado na direção z quebra essa 

simetria (simetria de inversão temporal) e a degenerescência entre os estados +me ~m 

é perdida. Conforme a intensidade de R aumenta, os diferentes níveis de energia dào 

origem a níveis de Landau (T.Chakraborty 1992). Nesse regime. o confinamento imposto 

pelo campo magnético torna-se mais importante que aquele imposto pelas condições de 

contorno no plano da heteroestmtura. 

Na Fig. :1.:2 analisamos o que ocorre ao :JL de ma.is baixa energia quando o acoplamento 



% 
.s 

14 

LJ.J 1 2 

A 

10 
1 

\7 o 

:;;; 
.s 

-1 

14 

LJ.J 1 2 

10 

/ 
/ 

(a) / 
a.l3 -

/ 
/ 

/ 
/ 

/ 
/ 

/ 
/ 

/ 
/ 

/ c---

(b) 

a 

·----------- -----

13 

(c) a 

----
~ ----f-_-- ------ 13 --------

o 5 10 15 20 
B (TESLA) 

Figura 3.2: Energia do estado fundamental do buraco em função do campo magnético ( B) para 

um sistema: (a) sem o acoplamento entre bandas e (c) incluindo-se o acoplamento. Para o caso 

(a) temos os estados degenerados: la >= lm = O.JI H1, m J = i > e 1.0 >= lm = O. li HJ. mJ = 

-i>. Parao gráfico (c) temos: lo>= IL = j.;V =O. a =I> e 1.3 >;:::: IT, = -} .. \' = O.u =I>. 

Em ( b) temos o momento angt1lar médio < m > dos estados representados no gráfico (c). 



34 

das bandas é considerado na descrição dos buracos. A curva do gráfico :3.2(a) é dupla­

mente degenerada e corresponde aos estados desacoplados lo: >= lm =O, H Ht, mi = ~ > 

e I.B >= lm = O,HH1 ,mj = -~ >. No entanto, quando o acoplamento entre as sub­

bandas é levado em conta (Figura 3.2(c)), os novos estados tomam a forma de espirrares, 

descritos por lo:>= JL = ~,N =O, a =i> e lfi >= IL = -%,iV =O, a=!>. Os novos 

estados continuam degenerados a B =O (degenerescência de Kramers), mas a presença 

do campo magnético separa os estados de paridades opostas. Sem a influência do campo, 

o estado lo: >= I~' O, i> (linha cheia do gráfico 3.2( c)) tem uma forte projeção em m = O 

( correspondendo ao estado H H 1 puro), sendo esta componente fracamente acoplada as 

de m = 2,1,3 (LH1 ,LH2 ,HH2 ). Esse efeito é indicado. em B =O, pela pequena di­

ferença de energia entre as curvas de linha cheia e t.racejada, a última reproduzida do 

gráfico 3.2(a) apenas como referência. Portanto, concluímos que o estado In> ó um es­

tado anômalo. Esse aspecto também pode ser visto na Fig. 3.2(b), onde verificamos que 

o campo magnético praticamente não tem influência sobre < m >, o momento angular 

médio da função envelope. É importante notar na Fig. 3.2( c) que conforme B aumenta, as 

linhas cheias e tracejadas se sobrepõem uma à outra. Isso acontece porque o efeito causado 

pelo campo magnético é o de acoplar a componente m =O do espinor In·>= 1~,0, j>, 

que corresponde a I\' Ltf H H 1 , com outros estados i\' Ly (y f:: 1). Entretanto todas as 

outras componentes desse espinor (m = 2, L 3) correspondem aos primeiros N L 1 de ou­

tras sub-bandas (LH1 , H H 2 , Lll2 ). Conscquentemente, o campo magndico enfraquece o 

acoplamento das bandas que é devido ao confinamento lateral, no caso desse estado. O 

fato de la > não ser completamente anômalo, como aconteceria no caso bidimensional. 

é consequência das condições de contorno no plano do disco. Quando B aumenta, as 

paredes do disco perdem sua influência sobre o estado I~, O, i> e este recobra seu caráter 

de estado desacoplado jm =O, H H 1 , mj = 3/2 >. 

Por outro lado, o campo magnético acopla consideravelmente as sub-bandas do espinor 

1.11 >= 1- i.O.!> (linha traço-ponto), cujas componentes são rn = -:3,-l.-2 c O, 

corre::;pondcnt.es aos níveis de Landau N L4 / H Hz, i\' Lz/ LH2 , N [ 3 / LH 1 e N Ltf H H1 . A 

·forte mistura de bandas apresentada por esse estado torna-se clafa ao not.armos que a 



dispersão de lt3 >, em função de B, corresponde à dispersão de um estado de massa 

efetiva maior que H H 1 ,este representado pela linha cheia. 

A Fig. 3.3 apresenta a influência do campo magnético em outro conjunto de estados. 

Quando o acoplamento das bandas não é levado em conta, escrevemos para esses estados: 

la>~ ll,HH1 ,3/2 >,h>~ ll,HH,,-3/2 >, lfi >~ l-l,HH,,3j2 >e ló >~ 

I - 1, H H 1 , -3/2 >. Os estados la > e li > são estados de borda (Lent 1991 ); sao 

aBsim chamados porque o confinamento no plano do disco faz com que sua dispersão em 

energia se separe das de I.B > e jb >. Notamos que a energia desses buracos incialmcnte 

diminui com B, fato que não ocorreria em um sistema bidimensional. Na ausência de 

ambos, campo magnético e acoplamento entre bandas, os quatro estados são degenerados 

(±m. ±mj)- O campo magnético separa a energia desses estados em dois ramos. que 

correspondcm aos valores positivos e negativos de m (Fig. 3.3(a)). 

Pelo acoplamento das bandas, os estados acima tornam-se apenas componentes mais 

fortes dos seguintes espirrares: la>= 1~,0, T>, li>= 1- !,O,l>, IP >= I!,O, T> e 

15 >= I- ~,0, 1>. Nos gráficos 3.3 (b) e (c) as linhas sólidas indicam os estados com 

(J' =T e as linhas traço-ponto os estados com O' =l. Na ausência de campo os esta­

dos I L, N, T> c I -L, 1V,l> são degenerados, mas o acoplamento entre bandas quebra a 

degenerescência entre aqueles que têm ILI diferentes. Tendo em vista I~, O, i> , obser­

vamos que todas as componentes desse espinor pertencem ao primeiro nível de Landau 

de diferentes sub-bandas e, portanto, devemos esperar um pequeno acoplamento entre 

tais componentes a altos campos magnéticos. De fato, vemos na Fig. 3.3(c), o campo 

magnético diminui o acoplamento existente em B = O, que é causado pelo confinamento 

lateral no plano do disco. A curva que representa o estado la > (linha cheia) aproxima-se 

da linha tracejada, que representa um estado puro do tipo rn = 1 (Hllt) (copiado do 

gráfico :3.3(a) corno referência). Algo parecido ocorre com o estado I.J > , mas nesse 

caso um pequeno acoplamento é introduzido pelo ccnnpo magnético, porque 1.3 > não 

é inteiramente anômalo. Para B ::::::: 10T o estado 1,8 > apresenta um anti-cruzamento 

abrupto. que demonstra o fraco acoplamento entre as componentes desse espirrar. Depois 

Jo anti-cruzamento, 1.3 > ad<..J.uirc umil c-lispersào que é próxima a do estado m = 1 (LH1 ). 
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Figura 3.3: Energia do buraco em função do campo magnético para um sistema: (a) sem 

acoplamento entre bandas e (c) incluindo-se o acoplamento. Para o caso (a) temos os seguintes 

estados degenerados: In>= lm = l,HH1 ,m; =~>e h>= ILHH,.-J >; 1/l >::::: 1-
1. H 1ft,~ > e ló >c::: I - l. H H1. -~ >. Para o gráfico ( \) temos: la >= IL = ~. N = O. a =I> 

r· h >= I - ~.O. ! >. 1,3 > = I~, O. I> e ló > = I - ~,O. I >. Em ( b) lemos o momento angular 

médio< '111 >dos f'stados representados no gráfico (c). 
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No gráfico 3.3(b ), o momento angular médio da função envelope, destaca esse efeito. Para 

os estados Ir>= I~ !,O,!> e lb >= 1- ~,0,!>. o campo magnético age de forma 

a aumentar continuamente o acoplamento entre as sub-bandas, como pode ser visto em 

termos de< m >-

A mesma linha de raciocínio pode ser aplicada na análise dos demais estados. Como 

um dos resultados dessa discussão, podemos pensar que o acoplamento das sub-bandas 

produzido pelo Harniltoniano Hu:: funciona como um efeito Zeeman efetivo, que separa 

os estados de paridades opostas conforme a intensidade de B aumenta, reforçando o 

isomorfismo entre spin c paridade sugerido anteriormente. 

3.2.c Hamiltoniano de Buracos Interagentes 

Nesta seção enfocamos a interação Coulombiana entre buracos. O Hamiltoniano de bu­

racos interagentes será escrito em termos de uma base formada por estados de bura­

cos independentes IJ >= [L, N, O" > obtidos a campo magnético nulo. O Hamiltoniano 

H = H0 + Vhh é composto por um termo correspondente às interações de uma partícula 

(H0 ) e outro que representa a interação Coulombiana entre os buracos (Vhh)· Assim, H 
pode ser escrito, de forma geral, em segunda quantização como 

( 3.11) 

onde E; sao as cnergtas de uma particula. Por trabalharmos com funçües de base que 

são autofunções de Hu.,_. na ausência de campo, temos Ui'J• que são os elementos de 

matriz que representam o espalhamento dos buracos pelo campo magnético. Vj 1 ,h,iJ,ú 

são os elementos de matriz que descrevem a interação Coulombiana entre dois buracos. 

Definimos estes elementos de matriz no Apêndice B. 

A interação Coulombiana não conserva o momento angular individual dos buracos, 

mas sim o momento angular total do sistema L1 =L; L;. 

Para que possamos analisar o efeito da interação Coulornbiana na configuraçã.o das 

paridades do sistema, lembramos que os estados de buracos indcpendent.es [L, /V, i> c I­
L. i.V, l> sào degenerados. Portanto, a mesma simetria, com respeito a in\·ersào simultânea 
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de momento angular e paridade. deve Ya]er para os elementos de matriz da interação 

Coulombiana. Considerando os elementos de matriz V para as diferentes configurações 

de paridades, temos 

a) se 0"1 = a-4 e a2 = 0"3, < a-1 a2 IVhhl a-2 a-1 >= Vv 

b) se a 1 # a4 e 0"2 =f:. a-3, < a1 a-2 jVhhj o:13 a4 >= Vx 

c) se apenas uma das partículas muda sua paridade < Vhh >=O. 

Usando as propriedades de simetria de Vhh podemos escrever o termo de interação 

buraco-buraco como 

L 
{L) 

L {VS"],L2,[,'3•L4 

{N) 

+ + + C-L1Nd C-L2N21 ç_L3N3l C-f·t·"'·d 

+ctNd C~L 2 N 2 ! ç_L3N3l CL4,\'if 

+c~L 1 Nd ct2N2T CL3NaT C_L4Nd] 

+ + + 
CL1N 1 T C-b2N2 [ C-L.~N3T CL4Nd 

+ C~L 1 Nd ct_2N 21 CL3N3l C_L4Nd] } 

Definindo o seguinte conjunto de operadores de carga (p) e paridade(),) 

Pi,J 

(3.12) 

(3.13) 

(3.14) 

podemos reescrever o termo de interação buraco-buraco, exceto por termos lineares em p 

e.\, como 

(3.15) 

Na expressão acima o primeiro termo está relacionado a mudanças na densidade de 

carga do sistema. :J"o entanto, o aspecto importante dessa expressãD, que a distingue da 

interação elétron-elétron, é a presença de mn termo dependente da paridade, represetado 
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por Vx. O mesmo tipo de Hamiltoniano descreve elétrons confinados em duas camadas 

(Palacios e Hawrylak 1995 ), o que nos leva a concluir que o papel desempenhado pela 

paridade no caso de buracos confinados em um QD é o mesmo daquele desempenhado 

pelo isospin em sistemas eletrônicos de duas camadas. 

3.2.d Resultados para Dois Buracos e Discussões 

Os resultados da seção anterior são válidos para um número arbitrário de buracos, con­

finados em poços quânticos ou pontos quânticos com a devida simetria de inversão. 

Porém, devido a sua complexidade computacional, ilustramos essa teoria apresentando 

resultados de cálculos numéricos realizados para dois buracos confinados em um QD 

cilíndrico, na presença de um campo magnético. Em nossa análise nos restringimos a,os 

estados de mais baixa energia, que apresentam uma forte caracterÍstica de buracos pe­

sados (H H1 ). Os estados de 1 buraco são usados para construir uma base de estados 

de 2 buracos ILl,Nl,al; L2,N2,a2 >,onde o Hamiltoniauo H= Ho + vhh é diagona­

lizado. Pode-se, alternativamente, classificar os estados em termos da configurações de 

suas paridades, tripleto on singleto, como no caso de elétrons em QD de dupla barreira 

(Palacios e Hawrylak 1995). 

Um efeito importante da interação Coulornbia.na entre buracos é o acoplamento entre 

estados de diferentes paridades, por exemplo <L 1 jVhhi i, i>- Tal acoplamento não 

ocorre entre elétrons com a mesma configuração de spins. A Figura 3A ilustra esse efeito; 

seus gráficos apresentam a projeção de estados de 2 buracos em estados jm,n,v,mi > 
de 1 buraco, com momento angular envelopem. Consideremos os seguintes estados de 2 

buracos: 

ILI r, L, T> 

jL 1 l,L,l> 

ct=trc12=-tr1° > 

ct=~lc1z=-tljO > 

(3.16) 

(3.17) 

Supomos 4 casos diferentes: a)um sistema sem acoplamento de bandas c sem interação 

Coulombiana entre os buracos: b )um sistema sem acoplamento de bandas, mas que leva 

em conta a interação Coulombiana entre os buracos; c)um sist.<"ma que leva em conta o 
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acoplamento das bandas, mas despreza a interação Coulombiana entre buracos e, por fim, 

d)um sistema onde o acoplamento entre as bandas e a interação Coulombiana são levados 

em conta. No gráfico :1.4(a) os números de ocupação correspondem ao de partículas livres. 

Quando somente a interação Coulombiana é incorporada ao sistema (Fig. 3.4(b)), o estado 

IL 1 j, L 2 i> adquire uma pequena projeção nos momentos angulares m = 3 e m = O, 

que nã.o contribuíam para a descrição dos buracos independentes. Da mesma forma, o 

estado IL 1 l, L 2 l> adquire uma pequena projeção nos momentos angulares m = -3 e 

m = O. Entretanto. nenhum acoplamento se manifesta entre os estados ILt j, Lz i> e 

IL1 l,L-J. l>, porque sem a mistura de bandas< l1 j,Lz i I"VhhiLll,L2l>= O. 

Por outro lado, considerando-se o efeito do acoplamento entre bandas e desprezando-se 

a interação Coulombiana, passamos a descrever os estados IL1 i, L2 i> e IL1 l, L2l> em 

termos dos espirrares (3.9) e (3.11). Neste caso os estados passam a ter urna projeção não 

nula nos momentos angulares m = -2, -l, O, 1 e 2, como pode ser visto na Fig. 3.4(c). 

Mas ainda não há interação entre eles, porque L e a são autovalores de HLh". 

Todavia, quando levamos em conta o efeito conjunto do acoplamento das bandas c 

da interação Coulombiana temos os números de ocupação apresentados na Fig. 3.4(d). 

Observamos que ambos os estados estão acoplados, apresentando urna projeção muito 

similar nos momentos angulares m. hso é consequi~ncia do fato de que < L 1 i, L 2 j 

1Vhhlf.~ 1 l,L 2 l># O quando o acoplamento das bandas é incluído. 

As Figuras 3.5 e :3.6 apresentam o espectro de energia, as configuraçôes das pan­

dades e o momento angular total do estado fundamental de dois buracos, em função 

do campo magnético. Na Fig. 3.5 os buracos HH e LH são descritos sem que seja 

levado em conta o acoplamento das bandas. Conforme o campo magnético aumenta, 

a paridade total do estado fundamental oscila entre singleto c tripleto. como mostra a 

Fig. 3.5(b ). Esse é um efeito conhecido, causado pela interação Coulombiana entre as 

partículas (Wagner et al1992, l\1aksym e Chakraborty 1992). A Fig. J.5(c) mostra que o 

momento angular total da função envelope do sistema (J;J = rn 1 + m 2 ) muda juntamente 

com a configuração das paridades; os valores pares de JI cstào associados aos estados 

do t.ipo singleto e os valores Ímpares aos estados do Lipo triplcto. Para ent('ndermos esse 
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Figura 3.4: Probabilidade de ocupação dos momentos angulares m de I buraco para os estados 

de 2 buracos: I~ 1, -~i> (barras brancas) e I~ L-! 1> (barras escuras), para B::::: O. Conside­

ramos as seguintes condições: (a) sem acoplamento entre bandas e sem interação Coulombiana. 

(b) sem acoplamento entre bandas mas com interação Coulombiana, (c) com acoplamento entre 

bandas mas sf'm interação Coulombiana, c (d) acoplamento entre bandas c intE'tação Coulom­

biana incluídas. 
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mecanismo devemos lembrar que as diferenças de energia entre os estados que formam 

um mesmo NL diminuem com o aumento da intensidade de B, como pode HCr visto na 

Fig. 3.l(a). Como esses estados têm momentos angulares m diferentes, torna-se energc­

ticamente mais favorável para um sistema, cujas partículas estão sujeitas a um potencial 

repulsivo, quando uma delas passa para um estado de momento angular mais alto. Nesse 

caso, a distância média entre as partículas aumenta, diminuindo a energia de interação 

entre elas. Para manter a anti-simetria dos estados, a configuração das paridades muda 

com o momento angular. 

Quando o acoplamento das· bandas é incluído, nos obtemos um comportamento di­

ferente, ilustrado na Fig. 3.6. A principal consequêncla desse acoplamento, é o fim do 

comportamento oscilatório apresentado pela paridade do estado fundamental. Após a pri­

meira transição, de singleto para tripleto, o estado fundamenta\ mantém a configuração 

I H> para altos valores do campo. Devido a ação conjunta do campo magnético e da 

interação buraco-buraco, a degenerescência entre os três estados que compõem o tripleto 

é quebrada. O fato do campo magnético fazer com que os estados de paridade I U> 
sejam os de mais baixa energia pode ser entendido ao analisarmos os estado::; de 1 buraco 

apresentados na Fig. 3.1(b). Os resultados dessa figura mostram que o campo magnético 

aumenta o acoplamento entre bandas para os espinores de paridade l, fazendo com que 

sua massa efetiva aumente. 

Ainda que a paridade do sistema não sofra transições para B > 11', o momento angular 

total do sistema continua mudando em função do campo magnético, como mostra a Fig. 

3.6(c). Contudo, o sistema ocupa somente estados de momento angular ímpar. A Figura 

(c) ilustra a média do momento angular total da função envelopf> do sistema < AI > 
(linha sólida). A linha tracejada é uma referência e corresponde a situação equivalente, 

mas sem o acoplamento entre as bandas. Como havíamos observado anteriormente, os 

valores ímpares de .M estão ligados a estados cuja configuração das paridades é do tipo 

tripleto. O fato das duas curvas do gráfico :3.6 se separarem com o aumento de E é outra 

indicação de que o campo magnético está reforçando a rnisillra. de bandas para esses 

estados. Esse comportamento reforça a interpretação anterior, U.e que o acoplamento da.s 
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(a) 

(b) 

(c) 

15 

Figura 3.5: (a) Energias de estados de dois buracos sem a inclusào do acoplamento das bandas 

(interação Coulombiana incluída), em função do campo magnético. (b) Oscilações do estado 

fundamental entre configurações de paridade do tipo singlcto e triplcto. (c) 1.Jomento angular 
total (M = m 1 + m 2 ) do estado fundamental em funçào de B. 
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Figura 3.6: (a) Energias de estados de dois buracos incluindo-se acoplamento entre bandas c 

a interação Coulombiana. em função do campo magnético. (b) Configuração da paridade do 

estado fundamental. (c) .1Vlornento angular total médio ( < AI >) do estado fundamental (linha 

sólida). A linha traço-ponto~ o resultado equivalente na ausf.ncia de acoplamento. 
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bandas pode ser visto como um "efeito Zeeman" efetivo. 

Os efeitos da interação buraco-buraco podem ser medidos em experimentos de espec­

troscopia de capacitância eletrônica (SECS, Single Electron Capacitance Spectroscopy). 

SECS mede o potencial químico do QD, p.(N) = Ecs(N)- EGs(N- 1) em função do 

número de partículas confinadas (Ashoori et al1993). Na Figura 3.7(a) temos a evolução 

de J-l(N) com o campo magnético para JV = 1,2. A Fig. 3.7(b) ilustra a energia potencial 

do estado fundamental do sistema, U = Eb'Y;(lV = 2) - E(/},0 int(I'-l = 2), para 2 bura­

cos. O valor dominante do momento angular do sistema é indicado; podemos ver que as 

transições do estado fundamental para órbitas de maior .AJ, causadas pelo aumento de R, 
fazem os buracos se distanciarem um do outro e a energia de interação diminuir. 

3.2.e Sumário 

Neste capítulo estudamos as propriedades de 1 e 2 buracos confinados em um QD cilíndrico, 

em função do campo magnético aplicado perpendicularmente ao plano do disco. Verifi­

camos que os estados podem ser classificados em termos de sua paridade e que o campo 
magnético desempenha um papel importante ao controlar o acoplamento das bandas para 

os estados de menor energia. f\.Jostramos, para os sistemas que apresentam simetria de 

inversão na direção z. que a interaçào Coulombiana entre buracos pode ser dividida ern 

dois termos: um deles preserva a paridade dos estados e o outro acopla estados de diferen­

tes paridades. Diagonalizamos numericamente o Harnilt.oniano de Luttinger-Kohn para 

dois buracos c os resultados revelaram que as oscilações entre estados singleto e tripleto, 

próprias de elétrons confinados nesse tipo de heteroestrutura, não acontecem em um sis­

tema de buracos. A dependência da energia de interação no espectro de capacitância foi 

investigada em função do campo magnético. 
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Figura 3. 7: (a) Potencial químico, J.L( N) := EGs( N)- EGs( N- 1 ), para N = 2 (curva superior) 

e I\'= 1 (curva inferior), em função do campo magnético. (b) Energia de interação do estado 

fundamental de dois buracos u = Ef!j§(N = 2)- EPf!l mt(N = 2). 



Capítulo 4 

Centros A 0 e A+ em Nanoestruturas de SiGe/Si 

4.1 Introdução 

As impurezas têm papel central na física de semicondutores. Uma das razões da grande 

importância dos semicondutores, tanto em termos tecnológicos como científicos,/~ o fato de 

que podemos dopá-los de maneira e em quantidades extremamente precisas, para conse­

guir um material com as propriedades eletrônicas desejadas. As impurezas geram estados 

com energia entre as bandas de valência e condução, que têm grande influência nas pro­

priedades ópticas e de transporte do material. Quando o átomo de impureza apresenta 

valência diferente daquela dos materiais que compõe o cristaL um elétron (impureza doa­

dora) ou um buraco (impureza aceitadora) podem ser criados na banda de condução ou de 

valência, respectivamente. Os estados de impurezas podem ser classificados de forma geral 

como rasos (tipo hidrogenóide) ou profundos. Os estados rasos são aqueles passíveis de 

uma descrição em termos da teoria de massa efetiva (Yu e Cardona 1996) e têm as carac­

terísticas físicas de átomos hidrogcnóides. Os estados profundos nà.o podem ser descritos 

por este formalismo. Em razão de sua pequena energia de ligação, as impurezas rasas 

podem ser ionizadas facilmente, criando um gás de elétrons ou buracos. Esta propriedade 

é responsável pela versatilidade dos semicondutores, desejada na maioria das aplicações. 

I\' este capítulo estudamos algumas das propriedades de buracos ligados a uma impureza 

aceitadora ideaF, confinados em um sistema de baixa dimensionalidade. Iniciamos com 
1 Por ideal consideramos urna 1m pureza cujos estados de caroço não têm influêncm no:; estados de 
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uma discussão a respeito dos estados de impurezas neutras: doadores (D 0
) e aceitadores 

(A 0 ). Em seguida consideramos a presença de um segundo buraco ligado a impureza 

aceitadora, formando o centro A+. 

As primeiras teorias propostas para descrever o espectro de impurezas aceitadoras sur-

giram na década de 50 (Kittel e ..\'litchelll954, Kohn e Schechter 1955) e foram aplicadas 

ao cálculo do estado fundamental de aceitadores em germânia e silício. Mais tarde, o 

modelo esférico para estados de impurezas aceitadoras rasas (Baldereschi e Lipari 1973) 

contribuiu para o entendimento do problema. Nesse modelo o Hamiltoniano de Luttinger-

Kohn 6 separado em componentes de simetrias esféricas e cúbicas. Os termos de simetria 

cúbica tem menor efeito na maioria dos semicondutores e podem ser tratados em te-

oria de perturbação (Baldereschi e Lipari 1974). Desprezando-se os termos de simetria 

cúbica, o 1-Iamiltoniano do sistema A 0 torna-se isomorfo ao de um átomo hidrogenóide, 

com um termo de acoplamento do tipo spin-órbita; uma notação espectroscópica é usada 

na descrição do sistema. 

No caso de impurezas em heteroestruturas a aproximação esférica deixa de ser vanta­

josa, em virtude das novas condições de contorno impostas ao sistema. O primeiro cálculo 

da energia de ligação de um aceitador em um sistema quasi-bidimcnsional foi feito por Bas­

tard (Bastard 1981) para um poço de GaAs com barreiras infinitas. l\lais recentemente, 

o espectro teórico de aceitadores em poços de GaAs/AlGaAs foi obtido em termos de 

um modelo mais realista (Masselink et all985) e, posteriormente, usado na interpretação 

de resultados experimentais para poços de diversas larguras (Boffety et all996). Tais 

cálculos foram realizados a partir do Harniltoniano de Luttingcr-Kohn, levando-se em 

conta a presença de campos elétricos e magnéticos. Embora os primeiros dados experi­

mentais do espectro de impurezas aceitadoras em sistemas 3D tenham sido obtidos em 

cristais de germânia e silício, a quase totalidade dos trabalhos em hct.eroestruturas cor­

responde aos materiais do grupo III-V2 . 

valência da impureza. 
2Não existem na literatura, que sejam rlc conhecimento do autor. medidas do espectro Oe aceitadores 

em heteroestruturas formadas pela liga SiGc/S'i. 
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dade por duas razões. Primeiramente, a produção controlada de tais centros só é possível 

graças à dopagem modulada da barreira. Segundo, o confinamento aumenta sua energia 

de ligação, tornando possível sua observação. Usando o modelo esférico, Rodina (1993) 

calculou a energia de ligação de um centro A+ tridimensional para semicondutores de 

estrutura cristalina do tipo diamante. 

4.2 Estados de Impurezas Neutras 

4.2.a Impurezas hidrogenóides em semicondutores dopados tipo-n (D 0 ). 

As impurezas doadoras rasas têm energia pouco abaixo do fundo da banda de condução, o 

que simplifica a solução do problema, pois geralmente descrevemos a banda de condução 

em termos de uma dispersão parabólica. Qualitativamente podemos entender esse sistema 

da seguinte maneira. Os elétrons de caroço da impureza, juntamente com os elétrons de 

valência dos átomos vizinhos, blindam o potencial atômico do doador de modo bastante 

efetivo. Em razão disso, o elétron de valência excedente liga-se fracamente a impureza, 

com seu raio orbital abra.ngindo várias células unitárias da rede cristalina. O sistema 

se comporta como um átomo tipicamente hidrogenóide, cujo el(•tron realiza uma grande 

órbita através do potencial da rede cristalina. que, por sua vez, confere suas características 

ao sistema em termos da massa efeti>.'a do elétron c da constante dielétrica do cristal. Este 

modelo pode ser desenvolvido formalmente a partir da teoria de massa efetiva (para uma 

revisão vide (Yu e Cardona 1996)). 

Considerando uma impure-.1.a ideal, o Hamiltoniano que descreve o sistema D0 tridi-

mensional é 

( 4.1) 

Conforme a aproximação da função envelope, a energia de ligação de uma impureza doa­

dora tridimensional pode ser obtida analiticamente e é igual a /.:J3 n = ~ = ] fiy•, onde 2'o r, 
Ry• representa a energia de Rydberg efetiva do material. As constantes m~ e co sao a 
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massa efetiva e a constante dielétrica estática do meio. Uma solução analítica também 
pode ser conseguida para o estado fundamental de um sistema bidirnensional puro. Para 
tanto aplicamos o método variacional à função de teste W(r) = const X e-~~; sendo o: o 
parâmetro variacional, ao = ;:;.:

2

2 o raio de Bohr efetivo e r = y'x2 + y 2. O parâmetro " 
o: = 2 minimiza a energia do sistema e temos E2D = 4Ry" para a energia de ionização de 
uma impureza hidrogenóide bidimensional. 

4.2.b Impurezas hidrogenóides em nanoestruturas dopadas tipo-p (A0
). 

O estudo das propriedades de buracos ligados a impurc;;:as aceitadoras, por outro lado, é 
bastante dificultado deyido a complexidade intrínseca à descrição da banda de valência. 
Antes de considerarmos um sistema mais complexo, que envolve dois buracos na presença 
do potencial atrativo de uma impureza, vamos investigar as propriedades do sistema A0 , 

composto por apenas um buraco ligado à impureza. 

Para descrever a energia cinética do buraco utilizamos o Hamiltoniano lhK, na forma 
como foi descrito na seção 3.2. Os efeitos de tensão são levados em conta (vide seção 2.2.b ). 
Acrescentamos à energia cinética o potencial Coulombiano Vacp(p, z) = -e2j( Eu../ p2 + z2), 
que descreve a interação buraco-impureza, c o potencial de confinamento ~-~(p, z ): 

H = HLK + v;,,,(p, z 1 + v;(p, z J ( 4.2) 

Utilizamos as autofunções 

'v= 
0

) jm, >(4.3) 
,v= 1 

como base. Temos, então, a seguinte expressão para os elementos de matri?; de Vacp 

< mj, v', n', rn']Vacp]m. n. v, mj >= -~ rX! dQ 
r lo 

onde Q = qr e )(~' "' é o fator de forma dado por , 

W jw/2 x~· "(Q-) = dz ç~ (z) ç:;, (z) e-olcl 8:.' J r -w/2 J J 

( 4.4) 

( 4.5) 
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COill çv=O = lfcos(r.z/w), Ç"='(z) = /fsirt(2r.z/w). Ü termo c:',~':(Q) descreve a 

interação buraco-impureza no plano do poço (x, y) 

::'-Jesse modelo consideramos uma impureza ideal localizada no centro do QD, o que 

preserva a simetria cilíndrica e faz com que o momento angular total, L = m + mh 

e a paridade, a, continuem sendo bons números quânticos para este sistema (vide Eq. 

(4.4)). Na ausência de campos externos, o estado fundamental é duas vezes degenerado: 

IL = ~' N =O, a =i> e IL = -1, ;.V= O, cr =l>- Algumas das propriedades desse sistema 

são ilustradas para um QD cilíndrico formado pela liga Sio.s7Ge0 .13 . Os parâmetros que 

caracterizam este material são os mesmos usados no capítulo anterior. A escala de energia . ' dos gráficos é o Rydberg efetivo RyHH = ~;~ 2 , cuja massa efetiva corresponde a dos 

buracos pesados no plano, na aproximação axial: rnh = rn0 /(r1 +r2 ). RyHH = 13.82meV, 

para a liga que forma o QD. 

Na sequência analisamos a energia de ligação (Eli 9 ) do aceitado r neutro, definida como: 

I 
A" Kl Etig = E -E , ( 4. 7) 

onde E-40 é a energia do estado fundamental do aceitador (dada. por ( 4.2)) e E h" a energia 

do buraco (dada por H= HLK +V,). 

Consideremos um QD de ra10 r· = 200Á. A Fig. 1.1 apresenta valores de 1,_'1,g em 

função da espessura do disco. Para pequenos valores de w, desprezando-se o acoplamento 

entre as bandas (linha tracejada), a energia de ligação do aceit.ador converge para 4RyHH, 

como esperado para um sistema 2D-puro descrito por bandas de dispersão parabólicas. 

Isso mostra que o raio de 200Â é maior que o raio efetivo do buraco ligado e as paredes do 

disco não afetam o resultado. Quando o acoplamento é levado em conta, observamos que 

a energia de ligação aumenta, pois o acoplamento entre os estados H H e LlJ aumenta a 

massa efetiva do buraco no estado fundamental, fazendo com que ele tique mais sujeito ao 

potencial atrativo da impureza. Pelo fato do potencial atrativo produzir Pstados ligados 

que são bastante localizados, a base usada para obtermos os espectros de A0 e A+ deve 
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Figura 4.1: Energia de ligação do aceitador em função da espessura do poço. Sistema quasi­

bidimensional. com r:::: 200Á e RyHH = 13.82meV. 

conter um número bem maior de estados que aquela usada para descrever 1 ou 2 buracos 

dentro do QD sem a presença da impureza. Portanto, nos restringimos ao cálculo de 

aceitadores confinados na direção z por poços mais estreitos que o raio da órbita da 

impureza, dado que as funções de base para essa coordenada (H H1, LH1 , H H2 e L112 ) 

são insuficientes para descrever com rigor a função de onda do buraco localizado. Para 

estimarmos o erro de nossos resultados, calculamos a energia de ligação de aceitadores em 

poços quànticos de GaAs c as comparamos com resultados teóricos (Masselink e/. al1985) 

e medidas experimentais (Boffety f.t al1996). O erro é menor que 8% para poços com 

largura até 50Á. Isso nos dá uma idéia do erro em nossos resultados para o SiGe. Por 

considerarmos paredes de potencial infinito nas fronteiras do disco, o cálculo não apresenta 

o resultado correto quando IJ..,' -J- O, porque nesse limite a função de onda do bmaco penetra 

significativamente na barreira. diminuindo sua energia de ligação (Masselink d a/1983 ). 

O gráfico da Fig. 4.2 exibe os efeitos de confinamento causados pela variação do raio 

do disco. Para esse caso mantemos sua espessura fixa: w = 40Á. Como pode ser Yisto, 
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Figura 4.2: Energia de ligaçào do aceitador em função do raJo do QD, com w 

RyHII = 13.82meV. 
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40Â e 

á medida que o raio do disco aumenta a energia de ligação do aceitador converge para o 

valor quasi-bidimensional, correspondente à curva de linha cheia do gráfico 4.1. Por outro 

lado, diminuindo-se o raio, o buraco é forçado a se aproximar da impureza, aumentando, 

assim, sua energia de ligação. Este limite corresponde a um confinamento efetivo nas três 

dimensões. Uma forte variação na energia de ligação ocorre para r < lOOÁ. quando o 

raio do disco se aproxima do raio de Bohr do buraco pesado, a~ H = 111.7 Á. A energia de 

ligação do aceitador é máxima para urna impureza localizada no centro do QD. Estudos 

mostram que a energia de ligação diminui conforme a impureza se aproxima das paredes da 

heteroestrutura ( Rune et al l 991, ).lasselink d al1985 ), pois o potencial de confinamento 

tende a afastar a função de onda. do buraco para longe da impureza. 

Para analisarmos os efeitos causados por um campo magnético externo, consideramos 

um QD de raio r = 200A e espessura 4.-' = 40Â, com a impureza localizada em seu 

centro. A Fig. 4.3(a) rnostra a energia total do aceitador em função de B. Vemos que 

o campo magnético quchra a degenerescência do estado fundamentaL corno acontece nos 
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Figura 4.3: Energia total (EA
0

) e energia de ligação (E1;9 ) dos estados 1- ~,O,l> e 1~,0, T> 

em função do campo magnético; r = 200Á, w = 40Á e RyH H = 13.82me F. 

sistemas onde a impureza está ausente (vide Fig 3.1). Entretanto, a Fig. 4-.3 revela que a 

energia do estado de paridade a =!decresce continuamente, ao contrário do que ocorre no 

sistema representado pela Fig. 3.1, onde o termo diamagnético domina o comportamento 

do sistema a altos campos c faz a energia do estado fundamental aumentar com B nesse 

limite. A presença da impureza está associada a este comportamento de duas formas. 

Primeiramente, a energia de ligação do aceitador cresce com a intensidade de B, ver Fig. 

4.3(b ), porque o potencial diamagnético gerado pelo campo confina a funçàD de onda do 

buraco em uma órbita ciclotrônica, favorecendo a ligação à impureza e aumentando E1;g· 

O outro fator é consequência do aumento da massa efetiva do buraco de paridade ! com 

o campo, como discutido no capítulo :l. O buraco com cr =i é anômalo e sua massa 

praticamente não muda com o campo. A Fig. 4.3 demonstra que o estado I -1, O,!> 

tem energia de ligação maior que o estado I~' O. i>. 
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4.2.c O sistema A+ 

O centro A+ é obtido ao acrescentarmos mais um buraco ligado a.o sistema A0
• Temos, 

então, dois buracos interagentes na presença do potencial atrator de uma impureza acei­

tadora. Tendo em vista uma impureza ideal, o Hamiltoniano do sistema é 

( 4.8) 

onde Vhh identifica a interação Cou\ornbiana entre os buracos, tratada em detalhe no 

capítulo anterior, Vc o.potencial de confinamento e Facp a interação dos buracos com o 

aceitador. Os efeitos de tensão são considerados. 

Para melhor entendermos os autoestados de A+ projetamos o Harniltoniano (4.8) em 

duas bases distintas e comparamos seus resultados. No primeiro caso a base utilizada é 
composta por estados H H e LH desacoplados, Eq. ( 4.3). Vamos nos referir a esta base 

como estados eletrônicos desacoplados. No segundo usamos os autoestados do sistema A0 

como funções de base. 

Com a intencção de investigarmos mais detalhadarnente as propriedades do sistema 

A+, definimos duas energias diferentes. A energia de ionização (Eion), definida corno: 

I A' A" KJI Eion = Er;5 - (E as + E , ( 4.9) 

onde E;j~ é a energia do estado fundamental do Hamiltoniano (4.8); E;j~ e HK definidas 

na seção anterior. Fora esta, a energia de ligação: 

(4.10) 

onde E f;+ representa o primeiro estado excitado de A+. A principal diferença entre ambas 

está no fato de que E;on não leva em conta a interação entre o segundo buraco (livre, com 

energia EK) e o centro A0
, ao contrário do que ocorre com E1ig· 

Na Figura 4.4 são exibidas Eion (linha sólida) e Et1g (linha tracejada) para um sistema 

A+ confinado em um QD de raio 7' = 300Â c expessura ...: = 40Â. Os dados das Fig. 

4.4(a) c (b) correspondem aos cálculos feitos usando-se as ba.ses de estados desacoplados 

e de autoesta.dos de A 0 • mencionadas acima. Os pontos localizados na origem dos eixos 
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Figura 4.4: Energia dü ionizaçào E,on (linha sólida) e energia de ligação E 1;9 (linha tracejada) 

calculadas usando-se: (a) base de estados eletrônicos desacopludos e (b) base de a11toestados 

de A0 • O primeiro ponto à esquerda. nos dois gráficos, foi obtido a pa..rtir dos demais por uma. 

regressão polinomial. 
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Figura 4.5: Energias do centro A+ em função do campo magnético. A linha sólida correspondc 

aos estados de mais baixa energia com momento angular total Ltota/ = O. A linha traccjada 

~ repre,enta o estado de mais baixa energia com L,c<ol = 1. 
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representando o singleto, e !l, um dos componentes do tripleto. 

4.3 Sumário 

Neste capítulo discutimos a influência do potencial atrativo de uma impure:.\a aceitadora 

no espectro de 1 e 2 buracos confinados em um QD. Verificamos que o acoplamento 

das bandas, o potencial de confinamento e a presença de um campo magnético externo 

têm como efeito aumentar a energia de ligação do buraco à impureza. Os resultados 

apresentam acordo qualitativo com os dados da literatura. ~1esrno com as simplificações 

do modelo, comparações quantitativas feitas para a energia de ligação de aceitadores em 

poços quânticos de GaAs/ AlGaAs revelaram um erro menor que H% em nossos cálculos, 

para poços de até 50Â. Investigamos as propriedades dos estados de mais baixa energia do 

centro A+. Mostramos que esse sistema apresenta apenas um estado ligado e que o estado 

fundamental tem configuração de paridades do tipo singleto para campos magnéticos até 

lOT. O potencial atrativo do aceitador é o de maior influência sobre o estado fundamental, 

enquanto o potencial repulsivo entre os buracos tem maior efeito nos estados de maior 

energ1a. 



Capítulo 5 

Conclusões 

Como salientamoH ao longo deste trabalho, silício e germânia têm tido papel fundamental 

na física de semicondutores, desde o seu início. Atualmente, as ligas e nanoestruturas 

formadas por estes materiais são um campo de pesquisas que tem apresentado novos 

resultados e gerado bastante interesse, principalmente tecnológico. Esse interesse renovado 

tem sua origem nas heteroestruturas de SiGej Si, com interfaces de boa qualidade e livre 

de deslocações e relaxações devidas à tensão. Com isso, a possibilidade de se utilizar esse 

tipo de estrutura na produção de dispositivos eletrônicos de alta velocidade, ópticos e 

opto-eletrônicos, compatíveis com a atual tecnologia de circuitos integrados, gerou uma 

grande motivação para as pesquisas nessa área. Assim sendo, essa foi urna das razões que 

nos levou a. realizar um estudo das propriedades dos estados de valência em na.noestruturas 

de Sit~xGexfSi. 

Investigamos o comportamento de buracos em poços quânticos dopados tipo-p. O 

Hamiltoniano de Luttinger-Kohn foi usado nesse c nos demais capítulos desta monogra­

fia como a ferramenta fundamental para descrever os estados da banda de valência nas 

proximidades do ponto r. A interação Coulombiana entre os buracos foi calculada auto­

consistentemente em termos do potencial de Hartre-e, a B = O. Parâmetros referentes 

a amostras de SijSi 1_xGex/Si, com x = 12% e 13%, foram usados em nossos cálculos. 

Verificamos a formação de um gás bidimensional de buracos na interface Si/ SiGe da 

amostra CVD124, dopada unilateralmente. A <npostra com dopagem em ambos os lados 

do poço (CVD121) formou um gás quasi-bidimensional com densidade de portadores 

(j() 
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máxima no centro do poço. A possibilidade de formação de dois gases bidimensionais in­

dependentes em cada uma das junções foi descartada para a concentração de portadores 

(NH = 3.4 x 1011 cm-2 ) e largura de poço (w = 200Â). da amostra em questão. A massa 

efetiva (m~ = 0.23m0 em*= 0.21m0 ) da amostra CVD121 foi calculada e o valor obtido 

apresenta bom acordo com os resultados experimentais da literatura. Na presença de um 

campo magnético, os buracos são descritos por combinações lineares de funções de onda 

de osciladores harmônicos. Os NL de mais baixa energia. com paridades opostas, apresen­

tam comportamentos qualitativamente diferentes, pois os estados qs!.n<O são fracamente 

acoplados. Verificamos para as ligas de SiGe estudadas, que o acoplamento das bandas 

separa os estados de paridades opostas, da mesma maneira que o acoplamento Zeeman. 

Este comportamento gera um fator g-efetivo bastante alto, responsável pelo grande afas­

tamento dos NL de paridades opostas e pela proximidade dos NL adjacentes que têm 

mesma paridade. Concluímos que esta é a razão pela qual as medidas de Efeito Hall 

Quântico apresentam, predominantemente, picos relacionados à fatores de preenchimento 

ímpares, enquanto que os pares são dificilmente observados. Calculamos teoricamente os 

intervalos de energia entre os NL e os comparamos com dados obtidos em medidas de 

magneto-transporte realizadas nas amostras CVDI21 e CVD124. A concordância foi 

boa para v 2'_ 3, mas pobre para os fatores de preenchimento mais baixos. As causas 

desse desacordo não foram determinadas, entretanto podemos considerar algumas pos­

sibilidades. Uma delas é o potencial de Hartree, que descreve a interação Coulombiana 

entre os buracos de forma semiclássica; a utilização de um potencial de Hartree-Fock ou 

de um formalismo de funcional de densidade local seriam uma alternativa para melhorar 

esta descrição. Também existe a possibilidade de o fator K não ser constante para todos 

os valores de campo, ou ainda, se modificar quando o fator de preenchimento é baixo, 

devido a efeitos de interação de muitos corpos. Descartamos a possibilidade de erros nas 

medidas experimentais, pois os valores de energia medidos para v = 2 são grandes e as 

amostras apresentam alta pureza. 

No segundo capítulo o enfoque foi dado à interação buraco-buraco. Ctmndo o fato de 

que a paridade t~ um bom número quàntico em bd.eroestruturas com simetria de inversão. 
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e que o spm deixa de sê-lo quando se acopla ao momento angular orbital nos estados 

de valência, desenvolvemos um modelo físico descrito por um Hamiltoniano cujo termo 

de interação buraco-buraco apresenta duas componentes: uma delas atua apenas na dis­

tribuição de cargas do sistema e a outra é capaz de modificar as paridades dos estados. 

Tratando a paridade analogamente ao spin temos, nesse novo modelo, um sistema de 

férmions sujeitos a uma interação Coulombiana dependente do spin. As simplificações fei­

tas. como confinamento por barreiras de potencial infinito, exclusão de efeitos de tensão 

e da banda de estados split-off não devem mudar qualitativamente os resultados obti­

dos, pois apenas modificam a força do acoplamento das bandas. Caso considerássemos 

o GaAs/ AlGa As como material do QD estas aproximações seriam plenamente justifica­

das. Outra consideração feita foi eliminar a interação Zeeman do modelo. Esta poderia 

afetar qualitativamente os resultados, dependendo da concentração de Ge na liga, pois 

"Si ~ -0.42 e Ka, ~ 3.4. Ou seja, o termo Zeeman poderia reforçar ou eliminar os compor­

tamentos apresentados a campos magnéticos finitos. Por isso preferimos desconsiderá-lo. 

O modelo teórico é válido para um número arbitrário de buracos, confinados em sistemas 

bi- e zero-dimensionais que apresentem simetria de inversão. Resultados numéricos foram 

apresentados para um conjunto de 2 buracos confinados em um QD cilíndrico. Corno 

consequência desse novo potencial, estados com configurações de paridades I li> e IH> 
apresentam acoplamento. Devido à mistura das bandas e a interação buraco-buraco, mos­

tramos que o estado fundamental desse sistema não oscila entre configurações de paridade 

do tipo singleto e tripleto, como fazem os elétrons submetidos ao mesmo confinamento. 

A campos altos a configuração IH> domina o estado fundamental. 

Por fim, o terceiro capítulo pode ser considerado uma extensão do segundo. Nele in­

vestigamos os efeitos do potencial de uma impureza aceitodora ideal no comportamento 

de 1 e 2 buracos confinados. Muitos trabalhos estudaram cuidadosamente o espectro de 

energias de um aceitador neutro (A0
) em poços de GaAs/AlGaAs, teórica e experimen­

talmente. Muito poucos existem para heteroest.ruturas de SiGe/ Si. Nanoestruturas de 

boa qualidade cristalina e interfaces sem rugosidades são necessárias para a boa definição 

experimental do espectro desses centros, e essas foram obtidas apenas recentemente. O 
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estudo de centros A+ não foi realizado em heteroestruturas do grupo III-V ou IV. Como 

resultado desse estudo verificamos que o aceitador A+ possui somente um estado ligado. 

A interação buraco-impureza é a mais importante para o estado fundamental, enquanto 

que a interação repulsiva buraco-buraco é a mais evidente nos comportamentos dos esta­

dos de mais alta energia, pois , nesses o buraco mais ligado blinda o potencial atrativo da 

impureza. Como perspectivas para esse trabalho, pretendemos considerar potenciais de 

confinamento mais realistas no cálculo do espectro de A0 e usar tais resultados para esti­

mar o erro que a aproximação de barreiras infinitas causa no espectro de absorção óptica 

de A+. Também pretendemos levar em conta a interação Zeeman, para compararmos 

resultados teóricos com medidas a campos magnéticos não nulos. 



Apêndice A 

O Hamiltoniano HLK em coordenadas cilíndricas e 

seus elementos de matriz. 

~este apêndice apresentamos os operadores que compõem o Hamiltoniano de Luttinger­

Kohn em coordenadas cilíndricas e a derivação de seus elementos de matriz. 

Inicialmente, usamos o calibre simétrico para representar o potencial vetor Ã(T), que 

corresponde a um campo magnético aplicado paralelamente à direção z. 

(A.!) 

Para representarmos Â(f) em termos das coordenadas (p, cp, z), usamos as seguintes 

relações de transformação das componentes de um vetor: 

A, 

lembrando que x pcos(</;) e y 

como 

Axcos( ~) + A,sin( ~) 

-Axsin(,P) + A,co.;(ç\) 

(A.2) 

(A.3) 

psin(rf). Desta forma cscrev~mos Ã = (Ap,Aw, ,4z) 

~ B 
A~ 

2 
(O,p,O). (A.4) 

Devido à presença do campo magnético. o momento cinético das partículas (jJ) é 
substituído pelo momento general-izado ti= (fi- ~A}. Essa transformação não afeta o 

movimento da partícula na direção z. Entretanto, seu comportamento muda drastica­

mente no plano perpendicular à direção do campo. Para os novos operadores k; e k~ , 
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escrevemos: 

k' 
" 

k' 
" 

-a' ' 
(i)' 18 1 a') 1 , , '& - p + - p + 2 <i> + _, p - --;- 1> • p p 4 1 
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(A.5) 

(A.6) 

onde í = }';;., Wc EB e a frequência ciclotrônica e Ry* é a energia de Rydberg m!c 

eletrônica. 

Os operadores k± = -i(âx ± iay) e k~ também mudam. Aqui usamos as rda.ções de 
transformação de diferenciais: 

sin(,P) 
cos(ó)à,- à, 

p 
(A.7) 

. " cos(f), sm( rP )up + u,p , 
p (A.S) 

. 
para reescrever esses operadores. Dessa forma, levando em conta a definição (A.4), obte-

mos 

(A.9) 

A base na qual projetamos H u: é formada pelos estados desacoplados 

< xjm.n,v.mj >= Jm(k p).-- -
• y'2 m emO ;g· ( cos(~z/w) 

· · riJm+r(k;;<r)l n V2Jr W sin(2~z/w) 

,v= o) 
'v= 1 

lmi > . 

( A.ll) 

Ao calcularmos seus elementos de matriz obtemos as seguintes expressões, inicialmente 
para os operadores diagonais P± 

(A.12) 
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< m'n'v'[P_[mnv > (A.13) 

com 

.xdxJm(k;;:Rx) x 2 lm(k;;' Rx) . 

(A.14) 

Os operadores não diagonais R e S geram os elementos de mat.riz 

< m'n'v'ISimnv > = -2v'3 ,, 3 ~ (-1)" (1- o~') 

{t dpJ;,.,(k;;:'p) [pà, + m- ~"'f'] 

- J3 ,,, o;;:~, o~' { { dpJ;,,( k';;' P) 

[ 
2 ( 7P

2
) 7

2
P

3
] (k;;') 2p + p 1-m+ T (pà, + m)- -

4
-

(A.15) 

(A.16) 

J;,.(k;;'p)} . 

No entanto, com a intenção de facilitar seu uso, vamos reescrevê-los em termos de 

urna notação mais compacta. De início, para os elementos de matriz < S >, aplicamos a 

propriedade das funções de Bessel 

e obtemos 

< m'n'v'IS[mnv > 

(A.17) 

(A.18) 

-2J3 '13 
3
8
L (-1)" (1- o:') {A;;:~",(R) + B;;:J;,,(R)) o;;:~, 

(A.19) 



d A m,n Bm,n - d fi 'd on c m' n' e , , sao e 1n1 os como , m ,n 

IJm'+l ( k:;i' R)Jm+l ( k;:' R) I 

lo' xdxJm,(k;:;'Rx)[:- -y~'r]Jm(k;:'Rx) 
k;:' 

IJm'+I ( k:;i' R)Jm+I ( k;:' R) I 

11 

xdx Jm,( k;:;' Rx) [Jm-1 ( k;:' Rx) - Jm+l ( k;:' Rx )] 

Partindo da expressão (A.17) escrevemos para os elementos de matriz< R> 

< m'n'v'IRimnv > 

onde 

c;;:,~,(R) 
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(A,20) 

(A,21) 

(A,23) 

(A,24) 

(A,25) 



Apêndice B 

Elementos de Matriz do Hamiltoniano H 

Este apêndice traz as expressoes que descrevem o espalhamento de buracos devido ao 
campo magnético e a interação buraco-buraco, segundo o formalismo desenvolvido no 
capítido 3. 

Como destacamos na seçao 3.2.c, as autofunções de HLK na ausência de campo 
magnético formam a base em termos da qual obtemos os elementos de matriz do Hamil­
toniano (3.11 ), escrito em segunda quantização. A equação HLKIL, N, a >= Ej L, N, a > 
gera os estados jj; >~ jLi, Ni, a-,> escritos na forma 

(B. J) 

Portanto, os efeitos do campo são incorporados em (3.11) sob a forma de um po­
tencial espalhador de uma partícula. O campo magnético externo induz transições que 
conservam o momento angular (L) e a paridade (a) dos buracos, individualmente. Tal 
propriedade pode ser facilmente entendida se lembrarmos que um campo magnético apli-
cado na direçào z preserva duas simetrias importantes ligadas a esses números quânticos: 
a simetria cilíndrica, relacionada a L, e a simetria de reflexão em relação ao plano cen­
tral do poço, relacionada a~. Lembramos também que o campo Ê = Biz não influi no 
comportamento da partícula na direção z. Os elementos de matriz associados ao campo 
magnético, referentes aos operadores P±, R e S são, respectivamente: 

(B.2) 
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' <a-' N' L'[UR[L Na> = ~( -\"'3) /23 Sf 6;' 
2m o 

+ I: 

n' <a' N' L'IU5 IL Na>= -(2-/3) ,, 
2mo 

X~ c~jj C~~,::;:l) C~·;:, sgn(m,) < n' (m- J)l p lm n > 

m,~l·l C~~:,':: 11 C~'::, sgn(mi) < n' (m + 1)1 p lm n >} 

(B.3) 

(B.1) 

onde L= m + m, a(l) =I, a(l) =-I, l1 = l[/ e ls = (licfeB)L A função sgn(mJ) re-

presenta o sinal de mj c os produtos escalares envolvendo os vetores jm n > são calculados 

em termos das funções de Bessel Jm ( k;r: p ). 

A interação Coulornbiana, por sua vez, é mais complexa e a obtenção de seus elementos 

de matriz demanda um grande tempo de computação numérica. Inicialmente, expandimos 
o potencial Coulombiano em termos de funções de Bessel 

Eo[x-x'l (B.5) 

Usando as funções de base [j; >= [L;,N;,a; >obtemos os elementos de matriz 

(B.6) 

onde to é a constante dielétrica estática do Si0 .87Ge0 .13 e r o raio do disco. Definimos G, I 
que descreve a. intentção entre as densidades de carga no plano do disco: 

2 Jd sd.5h,-mJ ( k~-m 1 r s ).h-u ( qrs )Ju-m
1 

( k;:,'-m1 r:;) 

IJL-m 1 +1(k~ m 1 r)Ju-m 1 +J(k~': m
1 r)j 

( ll.7) 



onde Q = rq e p = sr. 

(B.S) 

é o termo responsável pelo acoplamento entre as paridades. Para um poço de barreiras 
de potencial infinitas, soluções analíticas podem ser obtidas para (B.S), que evidenciam 
o acoplamento entre as diferentes paridades: 

Xoooo( q) = 

Xnu(q) 

Xono( q) 

32~ 1 (qw + e-ow -1) + 20~ 2 (qw) 3 + :J(qw)' 
(qw)'[(2~) 2 + (qw)']' 

512~ 4 ( qw + e-qw - 1) + 807r2
( qw )3 + 3( qw )5 

(qw) 2[(47r)' + (qw)']' 

Xtrnn(q) = 
128~ 4 ( qw + e-qw - 1) + 407r2 ( q«: )3 + 2( qw )5 

64~ 4 (qw) 2 + 207r 2 (qw) 4 + (qw) 6 

Xoou(q) = Xww(q) = Xnoo(q) 

(B.9) 

(B.10) 

(B.ll) 

(B.12) 

2(qw)[457r 6 - 647r4 (qw)(l + e-qw) + 597r4 (qw) 2 + l5,. 2(qw) 4 + (qw)6] 

[(h)'+ (qw)']' [~ 2 + (qw)']' 

Xolll(q) = Xowo(q) = XnD<(q) = Xooo1(q) ... =O (B.l3) 

O índice v= O, 1, usado nas expressões acima, é equivalente à combinação dos índices 
mj c cr (vide expressões 3.9 e 3.11) e corrcsponde as seguintes funções envelope na direção 
z: 

- n 
cos(-) 

w 

. 2~z 
sm(-). 

w 

(B.l4) 

(B.l5) 
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