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Resumo

Nesta monografia apresentamos um estudo das propriedades de sistemas
bi-dimensionais (2D) e zero-dimensionais (0D) formados a partir de heteroes-
trutura Si;_,Ge. /St dopadas de tipo-p. A descrigio do sistema 2D é feita em
termos do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, incluindo-se as bandas split-off e
os efeitos de tensdo; a interagio 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 tedricos comparados com medidas de magneto-transporte feitas em amos-
tras de alta mobilidade. Em seguida enfocamos a interagio buraco-buraco,
usando a paridade destes, em lugar do spin, como bom niimero quéntico.
Mostramos que o termo que descreve a interagio Coulombiana entre buracos
pode ser dividido em duas componentes: uma delas que atua simplesmente
na distribui¢do de cargas do sistema, como ocorre na interagio Coulombiana,
entre elétrbns. A outra pr'ovoca. uma mudanca na paridade dos buracos. A
presenca de um campo magnético externo revela efeitos qualitativamente dis-
tintos daqueles que sio caracteristicos dos elétrons, confinados pelo mesmo
tipo de potencial. Por fim investigamos algumas das propriedades de 1 ¢ 2
buracos confinados em pontos quanticos e sob influéncia do potencial atrativo
de uma impureza aceitadora. A formagao de estados tipo hidrogendides com
1 (A°) e 2 buracos (A*) ligados & impureza foram estudados em funcdo do

confinamento e campo magnético.



Abstract

Electronic Properties of Valence States in Si(5¢/S7 Nanostructures

In this work we present a study carried on the properties of p-doped
Si(ie/St two-dimensional and 0-dimensional nanostructures. The 2D system
s described in terms of the Luttinger Kohn Hamiltonian, taking into account
the split-off bands and strain effects. The Coulomb interaction of the holes
among themselves and with the ionized impurities is represented by a self-
consistent Hartree potential. The effects of an external magnetic field on the
properties of this system were considered and the theoretical results compa-
red with magneto-transport measurements made on high mobility SiGe/S:
samples. In the sequence we investigate the hole-hole interaction, using the
parity of holes, instead of spin, as a good quantum number. We show that
the Coulomb interaction term of the hole Hamiltonian can be divided into 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 holes 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 0-dimensional hole systems when compared to electrons
submitted to the same confining potential. The effect of parity mediated hole
interactions is illustrated by numerical calculations of two holes in a quantum
disk. Finally we study some of the properties of 1 and 2 holes in the pre-
sence of the attractive potential of an acceptor impurity in a Quantum Dot.
The formation of hydrogenic states with 1 (A% and 2 (A*) holes bound to

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

field.
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Capitulo 1

Introducgao Geral

O estudo das propriedades dos semicondutores teve inicio 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 nao 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 dai novos pro-
cessos surgiram e outros materiais semicondutores puderam ser sintetizados com pureza
suficiente para tornar vivel seu estudo e posterior aplicagio tecnolégica. Assim foi com os
materiais do grupo IV e, posteriormente, 1II-V e suas ligas, que hoje podem ser crescidos
com pureza da ordem de 99.99999999%, ou mais (Haller e Goulding 1993). Muitos dos
fendmenos que caracterizam a fisica do estado sélido foram descobertos e estudados em
semicondutores, devido a sua versatilidade, Os materiais do grupo IV (principalmente
o §i) tornaram-se fundamentais para aplicagdes tecnoldgicas na area de microeletrénica.
As ligas semicondutoras compostas por materiais das colunas Il e V da tabela periddica
Passaram a ter grande aplicagio tecnolégica por terem, em sua maioria, gaps de ener-
gia diretos da ordem do infra-vermelho. Sio ,a88im, a matéria prima de grande parte
dos dispositivos 6pticos, também eletrénicos e opto-eletronicos feitos de semicondutores.
Grande interesse também vém apresentando os materiais compostos por elementos das
colunas II-V1, sendo que apenas recentemente amostras de boa, qualidade destes materiais

foram obtidas. Pelo fato de terem gap direto de energia da ordem da luz visivel (verde e



aznl) sen estudo tem atraido grande interesse devido a sua aplicagiio em 4reas tecnolégicas
ligadas & aplicages épticas, telecomunicagdes ¢ armazenamento de dados, entre outras.
Entretanto, por causa de sua grande ionicidade, o crescimento desses materiais ¢ dificil.

Duas descobertas tiveram enorme repercussio na pesquisa e aplicagio tecnolégica dos
semicondutores: a de fabricagdo de heteroestruturas semicondutoras (Esaki e Tsu 1969) e
a dopagem modulada destas heteroestruturas (Stérmer et al 1979). A primeira representa
o crescimento epitaxial controlado de diferentes cristais, para formar estruturas compos-
tas por diferentes materiais. Com isso 0s pesquisadores passaram a ter a seu dispor 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 prediziveis. Gragas & dopagem modulada dos semicondutores é possivel se controlar
a densidade de um gés bidimensional de portadores sem a interferéncia dos estados de
éuperficie €, portanto, estudar as propriedades eletronicas desejadas. Aliando-se a dopa-
gem modulada ao crescimento de heteroestruturas é possivel termos gases de portadores,
elétrons ef/ou buracos, bidimensionais e unidimensionais, que permite estudar as novas
propriedades dos sistemas de baixa dimensionalidade e usé-las, como j4 vem sendo feito,
conforme nosso interesse nas dreas de pesquisa bésica e aplicacio tecnologica. Técnicas
litograficas e de etching quimico sio usadas, conjuntamente com as mencionadas acima,
para crescer nanoestruturas de formas e tamanhos variados.

Dentro desse cenario, o silicio desempenhou um papel importante, tornando-se o se-
micondutor cujas propriedades s3o as mais bem conhecidas. Gracas a combinacdo 6xido-
semicondutor, o silicio é o principal material para a indistria de microeletrénica e nele se
baseia a tecnologia dos circuitos integrados. Ainda assim, a pesquisa basica ligada a esse
material foi esquecida durante algum tempo, pelo fato de se acreditar nio haver novas
propriedades de interesse ligadas ao silicio, que pudessem ter impacto no desenvolvimento
de novas tecnologias. Contudo, recentemente, devido ao desenvolvimento das técnicas de
epitaxia, foi possivel crescer heteroestruturas e ligas de excelente qualidade que uniam
os dois semicondutores de maior importancia: silicio e germanio. Antes disso, a grande

diferenca entre seus parametros de rede, aproximadamente 4%, inviabilizava tal projeto,



devido a grande tensao que surge quando esses materiais s3o justapostos para [ormar
uma juncio. Coin o avanco das pesquisas envolvendo heteroestruturas de 5t e Ge, entre-
tanto, v que era uma dificuldade tornou-se uma ferramenta importante ¢ a tensio 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 eletronicas, quando comparadas a interfaces do tipo
oxido-semicondutor, nas quais se baseia a tecnologia MOS (metal-drido-semicondutor),
as interfaces Si,_,Ge,/Si apresentam qualidades bastante superiores, pois sao o resul-
tado de um crescimento epitaxial muito bem controlado. O impacto das jungoes SiGe/Se
é comparavel ao das juncoes semicondutor-semicondutor em GaAs/AlGaAs, pois am-
bas estao livres da presenca de estados de superficie. No entanto, as jungdes oxido-
semicondutor e metal-semicondutor ainda dominam o mercado tecnologico. A pequena
quantidade de centros espalhadores faz com que a mobilidade dos portadores de siste-
mas bidimensionais, gerados por este tipo de interface, seja bastante alta. Além disso,
os dispositivos baseados na liga S7Ge sao totalmente compativeis com a tecnologia de
micro-integracao existente. Do ponto de vista das propriedades Opticas, a tensao pode
ser usada como um meio para se defnir a energia do gap e a descontinuidade das ban-
das entre os materiais {(band offset). Desse modo, alguns dispositivos opticos de Ge fo-
ram criados (Luryi et al 1984, Katalsky et @l 1985). O crescimento de super-redes de
S1/510, produziu amostras capazes de luminescer e que sao hoje uma promessa para o
projeto de integracao completa entre 6ptica e eletrénica nos dispositivos semicondutores
(Lockwood et al 1996).

Neste trabalho enfocamos algumas das propriedades dos estados de valéncia de hete-
roestruturas formadas pela liga Si,._.Ge, crescida em S7. Uma importante caracteristica
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 tensao, heteroestruturas desse tipo podem apresentar um

alinhamento de bandas do tipo | ou II, dependendo de como as camadas estao tensionadas

(People 1984).
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Nos semic futores cujo topo da banda de valéncia ocorre no ponto 1 da zona de
Brillouin, a degencreseéneia das bandas e a sua nao parabolicidade torna a descrigao des-
ses estados uma tarefa dificil, quando comparada ao caso dos elélrons. Na década de
50, Luttinger e Kohn (1955) desenvolveram um Hamiltoniano capaz de tratar de maneira
relativamente simples os estados de valéncia de semicondutores que apresentam tais ca-
racteristicas. A partir de um Hamiltoniano Eﬁ eles obtiveram, por teoria de grupos, uma
expressao que descreve até segunda ordem em & as bandas de valéncia Ty, levando-se
em conta a presenca das bandas superiores. FEste 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-orbita, o spin deixa de ser um bom
numero quantico e ¢ substituido pelo momento angular J = [ + §. Os estados descritos
pelos niimeros quénticos |/, m; >= |2, :I:% > sao conhecidos como buracos pesados (HH,
heavy holes) e aqueles descritos por |J,m; >= %, +2 > como buracos leves (LH, light
holes). Os estados |J,m; >= |3,£1 > sio chamados buracos da banda split-off e tém
seu maximo de energia abaixo do ponto 'y, devido & interagao spin-érbita. Os 1iltimos
nao sao explicitamente incluidos no Hamiltoniano de Luttinger-Kohn quando na forma
de uma matriz 4x4.

Em cristais de simetria ciibica, as bandas valéncia HH e LH sio 4 vezes degeneradas
em £ = 0. Parte dessa degenerescéncia se deve a simetria da rede cristalina e parte as
duas projecées de m; para cada estado. No caso em que a simetria cibica é quebrada,
por exemplo, por causa da tensio ou confinamento, a degenerescéncia devida a simetria
da rede deixa de existir e ocorre uma separacao entre as bandas HH e LH. Esse efeito
aumenta a nao parabolicidade das bandas.

Em razéo da dificuldade em se tratar a banda de valéncia, poucos trabalhos, teéricos ou
experimentais, enfocam esse tema. No caso de cristais tridimensionais, quando a simetria
da rede é preservada, é possivel obter uma solugdo analitica para o problema. Quando
1880 nao se d4, uma solugio numérica para o problema torna-se a unica alternativa.

Fsta tese estd dividida em cinco capitulos e neles descrevemos o que foi obtido no

estudo das propriedades eletronicas dos estados de valéncia de sistermas bidimensionais



(2D) e zero-dimensionais (0D) de SiGe/57. O primeiro capitule foi dedicado a uma apre-
sentacao do assunto ¢ a uma breve desericao do que vern sendo feito na area. As referencias
que aparecem neste capitulo, bem como as que serao citadas ao longo desta tese devemn,
dar ao leitor uma informacdo mais completa e detalhada do tema. O scgundo capitulo
descreve um cstudo feito sobre as propriedades de um sistema quasi-bidimensional for-
mado por um pogo quantico de Si; _,Ge, crescido em substrato de 5t 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. No terceiro capitulo enfocamos o Hamiltoniano de buracos interagentes
e mostramos que o termo da interagdo Coulombiana entre buracos pode ser dividido em
duas componentes: uma delas que atua simplesmente na distribui¢io de cargas do sistema,
como ocorre na interagao Coulombiana entre elétrons; a outra provoca uma mudanca na
paridade dos buracos e apresenta correspondéncias com o Hamiltoniano de elétrons corre-
lacionados, confinados em duas camadas. Para ilustrar essa teoria consideramos um ponto
quantico (Quantum Dot, QD) ! de simetria cilindrica. Ffeitos causados pela presenca de
um campo magnético externo também foram considerados e obtivemos comportamentos
qualitativamente diferentes daqueles que sio caracteristicos dos elétrons, confinados pelo
mesmo tipo de potencial. No quarto capitulo investigamos algumas das propriedades de
1 e 2 buracos confinados em QDs e sob influéncia do potencial atrativo de uma impureza
aceitadora. A formacéo de estados hidrogendides, com um (A%) e dois buracos (A7) liga-
dos a impureza, foram estudados em funcao de parametros como confinamento e campo
magnético. Por fim, no quinto capitulo, fizemos um resumo e analisamos, de forma geral,
0 que se obteve desse estudo. Dois apéndices descrevem de forma detathada expressoes

matematicas e aspectos especificos considerados.

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

esta sigla pode causar confusido com pogos quanticos.



Capitulo 2

Estrutura Eletroénica de Buracos em Pocos
Quanticos de Si1_.Ge,/Si dopados tipo-p na

presenca de um Campo Magnético

2.1 Introducao

O crescimento de amostras de Siy—pGez /St de alta qualidade renovou o interesse pelo
estudo de nanoestruturas baseadas nesses materiajs (Zaslavsky et al 1995, Cheng et al
1993b) . Interfaces de boa qualidade entre S5 e Ge, quando comparadas as de heteroes
truturas com base em interfaces oxido-semicondutor, foram responsaveis por amostras de
mobilidade extremamente altas {Arafa ef al 1996, Xie et al 1993, Coleridge et al ). Além
disso, o acoplamento entre sub-bandas e efeitos de tensao, ambos sujeitos & concentracio
de Ge presente na amostra, acrescentam mais liberdade na busca por materiais com as
propriedades eletronicas desejadas (People 1984, Apetz et al 1995). No caso de pocos
quanticos de SiGe, os elétrons estio apenas fracamente confinados (Houghton et af 1995)
e somente 0s buracos, na banda de valéncia, apresentam confinamento significativo. A
compreensao da fisica desses materiais, portanto, requer o conhecimento das propri-
edades de um sistema de muitos buracos interagentes, tarefa que é bastante dificul-
tada por causa da descricio dos buracos em termos do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn
(Luttinger e Kohn 1955, Luttinger 1956}.

O acoplamento das sub-bandas leva a uma dispersao nao linear dos niveis de Lan.
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d=n (NL} dos buracos, em frincio do campu magnetico, ¢ também a processos de es-
palhamentos de buracos que mudam sua paridade (Rego ef ol 1996). K partienlar,
o acoplamento entre sub bandas & tesponsavel pela separacio dos niveis de Landau de
paridades opostas, mesmeo com a auséncia do termo Zeeman no hamiltoniano. As pro-
pricdades eletzonicas de gases de buracos tém sido calculadas em vérios graus de sofis-
ticacao {Schmit 1994, Wong et al 1995) e comparadas com experimentos de ressonanci.
ciclotronica (Wong ef al 1995, Cheng et al 1993b) e absorcio interbandas (Fromherz et
al 1994) . Pelo fato de acoplar predominantemente o movimento do centro de massa, os
experimentos de ressonancia ciclotrdnica nio sio sensiveis aos efeitos de interacio buraco-
buraco. Medidas de absorcao interbandas nos informam sobre a densidade conjunta de
estados de valéncia, modificada pela depolarizagao e efeitos exciténicos. Por outro lado,
medidas de magneto-transporte permitem a observa¢ao direta dos gaps de energia entre
NL. Tais gaps, correspondem a fatores de preenchimento inteiros e sio, essencialmente,
uma manisfestagdo das propriedades de uma particula.

Neste capitulo apresentamos resultados da estrutura de energia de buracos em pogos
quanticos de S7,..,Ge, /5%, obtidos numericamente por meio de calculos auto-consistentes.
Os resultados teéricos sio comparados com dados experimentais obtidos por meio de me-

didas de magneto-transporte feitas em amostras de pogos de SiGe/Si de alta mobilidade

(Coleridge et al ).

2.2 Teoria

Nesta secio descrevemos a teoria, os conceitos e as caracteristicas do modelo fisico usado
no calculo das propriedades da banda de valéneia de pocos de S7;_,(Ge, /Sq.

Os sisternas estudados siao amostras que apresentam dopagem modulada do tipo-p.
Os aceitadores sao depositados na regido da barreira a uma certa distincia, conhecida
como espagador, da interface. Dois sistemas sio constderados: um deles com dopagem
simétrica, a qual preserva a simetria de inversio em relagédo ao centro do poco; o outro

com dopagem em apenas um dos lados do POg¢o, 0 que provoca a quebra da simetria de



INVersao.

2.2.a  Calculo Auto-consistente dos Estados de Valéncia para [3 =0

Para um sistemna que apresenta simetria de translagao no plano do pogo, representado pela
coordenada p, o vetor de onda k?; é um bom numero quantico Ein pocos simétricos os esta-
dos podem, ainda, ser classificados em termos de sua paridade, o (Broido e Sham 1985).
Para uma dada paridade e vetor de onda, a fun¢io de onda dos buracos ¥ é expandida
em termos das fungées de base |J, ™mj >, que representam o momento angular das funcoes

de Bloch
WRI(5 2) = FIP > XM (=) my > (2.1)

Jm.?
onde XZI’IJ’m’ (2) séo fungoes envelope que devem ser determinadas. Essas representam os
buracos pesados (J,m; = 3,£32), 0s buracos leves (J,m; = 2,41} e 0s estados da banda
de buracos split-off (J, m; = 3, £1).

As fungdes x|’ 'm’( ) satisfazern um conjunto de equagoes diferenciais acopladas, des-

critas pelo Harmltoniano de Luttinger-Kohn, incluindo-se as bandas split-off.

P, R —5 0 VIR  —S/V2
Ri P 0 S V20 3/251
—st 0 P R \B3/25 —3Q
Hryx = (2.2)
0 st Ri r,  -styys - /ot
V2Rt B V3/zst —spa pega 0

\~-st/v2 \Br2s —vig —vaR 0 P+ A
Os elementos de matriz do Hamiltoniano (2.2) sdo operadores (k, — —i£) escritos
na seguinte forma

2

h
Py o= (41 ~ 272)82 + (7, + )k + Vil2) + Vie(2) (2.3)
My

2

R )
P = ?_ [(71 + 2’72)!» + ( 1 ‘}’2)]3[” + VC(Z) + Vsc(:) (24)
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ﬁZ

f‘.
R - )_z-(_\/—}) Yoz k2 (2.6)
KA
S = & k_ kz (2'7)
L k2 op? 2.8
Q—Q—mg’h(u—-z) (2.8)

onde ky = k, + 1k, kﬁ = k2 + kI e A é o deslocamento da banda de buracos split-off
causado pela interagao spin-orbita (Kane 1966). As massas efetivas na direcio z (m,)
e no plano (m,), na aproximagao diagonal, sio definidas como m. = 1/(v F 272) e
m, = 1/(71 £ 72), para HH (sinal superior) e LH (sinal inferior}. A aproximacao axial,
Y2 =7 = 723 = (Y2 + 73)/2 é usada na Eq. (2.6). O acoplamento entre as bandas HH,
LH e 50 é determinado pelos operadores R, S e . O termo diagonal V,(z) é o potencial
de confinamento e V,.(z) é o potencial de Hartree auto-consistente, que representa a
interagio Coulombiana direta dos buracos entre si e com os aceitadores ionizados na
barreira. V;.(z) é obtido auto-consistentemente pela Eq. de Poisson (2.12), mais a frente.

Para determinarmos as fungdes envelope Xk’ . "™ (z) em todo o espago reciproco k”,
fazemos uma expansio em termos das solucdes Xk" ;‘é’m’( z) da aproximagao diagonal, ou
sefa, Xk ™ (2) = Lo AP (k)X (2),

As funcoes de onda correspondentes & k| = 0 para os buracos pesados, buracos leves

e buracos da banda split-off sao solucdes das seguintes equagoes:

3 h* 9 )82 +Vi(2) + eVielz) b B () = EHH\ HH ()
2m0 Y2 w c(z +8 sch? X; ) - ,.,- =~

{_2};0(71+2"{2)§;+Vc(z)+eV$C(Z)}X£H(Z) = gL i)

{—gr‘n—o 8! E:;Jrv( )+ eVi(z )}xfo(z) = E59y%0(z) (2.9)

onde s é o indice da sub-banda. As equacdes (2.9) nao levam em conta o termo nio

diagonal em &2, referente ao operador ) em (2.2), que acopla os buracos leves aos buracos

da banda split-off mesmo em ky=0.

Cada uma das Eqs. (2.9) é discretizada em passos de comprimento é., e o problema é
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transformado na diagonalizacio de hamiltonianos para [1H, LH ¢ 50, como no exemplo

abaixor

= (0 F 2%)D = XS XTI FeViyS = By (2.10)

onde j é o indice de um ponto na malha, o é um autoestado e todas as energias sao

2 ~ ~ . .
2——730 7z As funcdes envelope sio definidas ao longo de nm comprimento L,
z

medidas em
muito maior que o comprimento de interesse, isto €, as regides dopadas e as dimensoes do
pogo quantico. As funcdes de onda sio definidas de forma a se anularem nos extremos do
sistema (em z = 0 e z = L). Neste trabalho nio foi considerada a diferenca de massas
efetivas entre o pogo e a barreira. Embora esse seja um procedimento comumente aplicado,
nao € rigorosamente justificado. Ainda, pelo fato de estarmos descrevendo funcoes de onda
altamente concentradas dentro do poco, os diferentes parametros de Luttinger da barreira
nao devem ter grande influéncia nos estados dos buracos dentro do poco.

O Hamiltoniano Hpy projetado na base (2.1) é uma matriz e sua diagonalizacio
determina os coeficientes Ai’a’J'm’ (k) para um dado autovalor A. A precisao das solugoes
geradas por esse método foi verificada analisando-se a convergencia dos autovalores quando
o tamanho da base é aumentado. O uso de 8 sub-bandas mostrou-se suficiente para
satisfazer tais condicdes. Para amostras dopadas em ambos os lados do poco, a simetria
de inversdo na direcio z faz com que as solugoes com paridades opostas (o =T, 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 o designa estas
novas solucdes, que sio resultantes do acoplamento das paridades. Uma vez determinados
os coeficientes Ai‘o’J’mj(kI}), a densidade de carga dos buracos (p(z)) dentro do pogo é

obtida pela expressio

ocupados

plz)= >

O potencial auto-consistente, por sua vez, ¢ determinado pela densidade total de cargas

PRSIt (2.11)

7Ky

{p(=)) e aceitadores ionizados (p,e(z)) da seguinte forma
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471-6/ dz’ / ” :” H f’acc(znn - (212)

Doadores residuais néo foram levados em conta, devido a alia qualidade das amostras.

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

) - pacc(z)} -

(2.13)

coordenada z

Z AsaJmJ(k“) chmJ(k“ :O;Z)

ocupados
1 ke
plz) = 6{ > gfk (’Cudku

AJomg .o

Para um poco simétrico a soma sobre ¢ resulta em um fator multiplicativo 2, devido

a degenerescéncia desses estados. Os parimetros &, e k; sio determinados em funcao do

nivel de Fermi do sistema.

2.2.b Efeitos da Tensao

Os efeitos da tensao, causados pelo descasamento dos parametros de rede entre os ma-
teriais que formam o poco e a barreira, sio tratados de acordo com o formalismo de Bir
e Pikus (Bir e Pikus 1974, Pearsall 1991). A tensio biaxial no plano do pogo pode ser
dividida em duas componentes: uma tensao hidrostatica (), tridimensional, menos uma
tensao uniaxial aplicada perpendicularmente ao plano do poco. Essas duas componentes

sao descritas pelas expressoes

Ag = —a,(€x + €y + €22)

b
ANoor = 5(

€rz + €y — 26,2 ), (2.14)
onde €, = €, = (ag — a)fa e ¢,, = —2(C12/Ch1)€zz, com ag € a representando as
constantes de rede do substrato e da camada tensionada, respectivamente. Qs parametros
a, e b 520 os potenciais de deformacio dos materiais (Madelung 1987). Devido ao fato

de que as; < ag., uma camada de Si;_,Ge, crescida num substrato de Si é submetida a

uma tensao compressiva.
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O termo hidrostatico & responsavel pelo aumento do gup do naterial tensionado e, por
estarmos interessados apenas na banda de valéncia, nao terd inlluéncia em nossos resul-
tados, uma vez que a maior parte da tensio hidrostitica vai para a banda de condugao
(People 1984). O termo uniaxial, por outro lado, manifesta se de duas formas em nossos
resultados. Primeiramente, ele possui termos que estio presentes nos elementos diago-
nais do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, referentes apenas aos estados HH e LH. Este
termo contribue com sinals opostos para as energias de HH e LH, causando uma se-
paracao rigida entre os fundos dessas bandas, que equivale & 2A5;. O segundo efeito é o

acoplamento de buracos leves e buracos da banda split-off, que ocorre mesmo a k= 0.

2.2.c Densidade de Estados no Plano do Poco

A densidade de estados dos buracos difere daquela apresentada por elétrons devido a
nao parabolicidade de sua dispersio. A densidade de estados de particulas com dis-
persao parabolica, em sistemas guast-bidimensionais, é representada por degraus planos
(Butcher 1993). A densidade de estados dos buracos pode apresentar grandes variagoes
em relacao a esse padrdo (Altarelli et al 1985).

O formalismo utilizado no calculo da densidade de estados é brevemente descrito a
seguir. O ndmero de estados com energia entre £ e £ + dE, por unidade de area do

espago reciproco bidimensional, é

1
n(E)dE = M—zfdskﬁ (2.15)

O termo ;17 é o nimero de estados por unidade de area no plano (kg k). A expressao

acima também pode ser escrita em termos da energia como

1 dE -
Ar? ] Vi E Ky

Em nosso modelo consideramos a aproximacéio axial para descrever a dispersao dos bu-

racos no plano do poco, portanto a integracio sobre ¢ fornece

n(E)dE = 12 2 d?_. A
A= Vi E(ky)]
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1 dE
= (2.18)
TOUk
27T i [ 2] !

e a densidade de estados, sem que scja fevada em conta a degenerescencia devido ao spin

{ ou paridade), é

n(E) = % [%%@J . (2.19)

2.2.d Massa Efetiva dos Buracos

A massa efetiva é determinada de acordo com o experimento realizado, consequentemente
ha virias maneiras de se obté-la. Aqui apresentamos o formalismo que calcula a massa
efetiva a campo nulo. Consideremos que seja interessante escrever a dispersio dos buracos
da mesma maneira que fazemos para as particulas livres. Nesse caso massa efetiva média
ira incorporar os efeitos causados pela nao-parabolicidade das bandas de valéncia,

Sendo as bandas as parabdlicas, temos:

hZk? m*
- — (B = 2.2
E 2rn> E) 27k’ (2:20)

podendo expressar a densidade de estados em termos da massa efetiva média como
m™ = 2xh*n(E) . (2.21)

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

do vetor de onda k|, para uma banda nao parabdlica

m* K1 dE(k”)]_l
— = | = 2.22
mg MMy [k” dk ( )
Uma expressio equivalente é
m* h? - -
= S(FE — dky . .
Mg 2mmg / (& E(k”)) k” (2 23)

2.2,e Campos Magnéticos Finitos

Na presenca de um campo magnético, externo aplicado ortogonalmente ao plano do

po¢o, o Hamiltoniano de Luttinger-Kohn é escrito substituindo-se o vetor de onda, EH,
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que deixa de ser um bom nidmero quantico nessas condigoes, pelo momento generalizado

II= (;5'-1— E.»i.) Escrevemos o potencial vetor no calibre simétrico A4 — EB{—y,z,0). As-
sim forna-se conveniente introduzir-se os operadores de levantamento (a*) e abaixamenio
(a) da ordem do oscilador harménico. Fazemos isto em termos das varidveis candmicas
p=Ipll; e g = I5lIl,, onde lg representa o comprimento magnético para um dado valor

de B (Is = [2]'"),

at = 71-§(p-|—iq) (2.24)
¢ = —\}—ﬁ(p—iq). (2.25)

Segundo esse formalismo, os operadores do Hamiltoniano H i ficam escritos da se-
guinte forma

2

o= {(% ~ 238+ 24 ) (aTaJr%)} PV V) (226)

h? 1
P = S {(’Yl + 272 k2 + %(71 — ) (ala + 5)} +Vel2) + Vie(z)  (2.27)
K2 2
P = Tl {kj + ) (afa + %)} + Vi(z) + Vie(2) (2.28)
_ ﬁ2 BE] +72 2

R = %(—\/ﬁ) ( 5 )a (2.29)
S = lz(zﬁ)73kz —ﬁa (2.30)

ng lB

B 2 1 )

Q = Vz{l_g (afa+§)_zkz} . (231)

Na presenca de um campo magnético as funcées de onda dos buracos sio expressas em
termos de fun¢des de onda de osciladores harmonicos ui(p). As solugoes do Hamiltoniano
(2.2), com seus operadores dados pelas eXpressos aclma, sao espinores de 6 componen-

tes que contém, em geral, contribui¢des das bandas HH, LH ¢ SO. Para os niimeros
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quanticos n e paridade & =1 temos

Tozpar  Con® () w13
Lompar  CT0 XE2) ttnge =i 5

gin _ | Tormimeer G XHZ) 143> )
Somimpar CT XHH(Z) s | =25 | '
Sompar  CM5 X50(2) waye |—-1>
\Cormimpar  Cry" X52(2) tnr | +1>

€ para a paridade ¢ =]

"

[ Lormimpar Cajp®  xHH(z) w. |+

2 st =impar Cfa‘,’;" xfﬂ( ) Unga | —
Tumper  CP XEI(2) nnr |+
Compar  Ch XHH(2)

2 st=impar C:l’llj;" X592 Unpy | —

(2)
\ Za’:par Il/’é’s XsS’O(Z) Unt1

g — (2.33)

Un+3 ’ -

B 6300 k2= rel— e3fCe

+
N =
\
—

Existe uma diferenca qualitativa entre os estados ¥' e ! de menor energia. O estado
de mais baixa energia corresponde a um buraco do tipo HH com uma fungio envelope
par em relagdo a coordenada z. Para o =T 1sto significa n = 0 e m; = % O estado
resultante é o espinor ¥1"=0 que tem proje¢ao nao nula em todos os estados de base
Im; >. No caso em que ¢ =|, o estado de mais baixa energia € aquele com n = —3 e
m; = -3 | que resulta em Wln=-3 — cos(rzfw) ug Imy = =2 >. A projecio deste estado
nas outras fungées de base deve ser nula, pois nio ha sentido fisico em u com [ < 0. Este
NL ¢ completamente desacoplado e, portanto, chamado de nivel de Landau anomalo. O
segundo estado de mais baixa energia com o =7 éWim=t também composto por todos os
estados de base. Para o =, 0 segundo estado de mais baixa energla corresponde an = —32,

Isto faz com que as componentes do espinor com nimeros quanticos { = n,n-+ 1 tenham

coeficientes C;‘zj’s nulos. Embora o estado W42 nio seia completamente desacoplado.,
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tambem o chamaremos de andmalo. Da mesma forna para o estado Wb 1. Os estados
Pln2¥ passam a ter projecao em loda a base lrn; > e deixam de ser andémalos.

Em principio, 0 potencial auto-consistente depende do campo magnético, devido as
oscilagoes do nivel de Fermi. Tal efeito causa a redistribut¢ao dos portadores entre os
niveis de Landau (Hawrylak ef al 1993). Entretanto, numa primeira aproximacao, nos
desprezamos o efeito do campo magnético no potencial auto-consistente e o calculamos

apenas para B = 0, assumindo o mesmo potencial auto-consistente B # (.

2.2.f Massa Ciclotrénica

Para um caso geral, a massa ciclotrénica de um portador nio é a mesma que sua massa
efetiva média (calculada a B = 0), pois esta é uma propriedade de sua érbita e nio de um
estado eletrénico particular. Supondo que o portador nio sofra espalhamentos durante o
periodo que leva para completar a érbita ciclotrénica, o campo magneético vai afetar o seu

comportamento da seguinte maneira:

dk e —
—=—9Ux B 2.34
it oh ' (2:34)
e o portador completard a érbita em um tempo dado por
or  ¢h [ dk
ElaR — 2.35
WhR el3 v” ( )

onde A é a area compreendida pela 6rbita no plano perpendicular a dire¢ao do campo.
Como consideramos uma simetria cilindrica para a dispersao de energias no plano (ky ky),

a expressao acima pode ser simplificada para
-1
1 dE

onde kr é o vetor de onda de Fermi. Logo, neste modelo, a massa ciclotrénica e a massa

(2.36)

efetiva coincidem.

2.3 Resultados e Discussio

Nesta se¢do descrevemos resultados relativos a duas amostras estudadas recentemente, sao

elas: CVD121, que apresenta dopagem modulada em apenas um dos lados do pogo, e
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CVD124, que apresenta dopagem modulada em ambos os lados do poco. Os parametros

que as caracterizam estao na tabela [

Parametros das Amostras
amostra | Ge dopagem espagador | largura do poco | concentracio
CVDI21 | 12% | one side (2.10"%em=3) | 200 A 400 A 3.0 x 10" em 2
CVD124 | 13% | two side (1.108cm=3) | 300 A 200 A 3.4 x 10 em =2

Para uma concentragao de Ge no pogo igual a 12% temos os seguintes parametros de
Luttinger, conseguidos por interpolacio linear entre Si e Ge: 71 = 3.376, v = 0.807 e
73 = 1.955 (Madelung 1987). Para a amostra CVD121 o descasamento dos parametros
derede é de 0.45%, o que gera uma tensio compressiva que aumenta em 31meV a diferenca
de energia entre o fundo das bandas LH e HH. O deslocamento das bandas split-off devido
a Interacdo spin-érbita é A = 70meV .

Os resultados obtidos por meio do calculo auto-consistente a B = 0, referentes as
amostras CVD121 e CVD124, podem ser vistos nos graficos da Figura 2.1. Em am-
bos os casos apenas o estado H Hy esté ocupado. Na amostra CVID121 os portadores se
concentram em uma das interfaces do pogo, devido ao potencial atrativo gerado pelos acei-
tadores ionizados. Nesta amostra, o nivel de Fermi a campo nulo esta a aproximadamente
lmeV abaixo da segunda sub-banda (HH,). As primeiras sub-bandas correspondentes
aos buracos leves e split-off tém energias Erg, = 45.5meV e Eso, = 82.TmeV.

No que se refere a amostra CVI124, dopada simetricamente, a densidade de cargas é
maior no centro do po¢o e nao ha formacio de duas populacdes de buracos independentes,
como observado em alguns sistemas (Guldner et o 1993). Todavia, célculos realizados
para pogos de 40nm de expessura, nio apresentados nesta tese, revelaram a formacao de
duas populagdes de buracos independentes dentro do pogo. A presenca de dois gases de
portadores independentes pode ser verificada comparando-se as concentracdes medidas
por meio de oscilagoes de Shubnikov-de Hass e Efeito Hall Quantico. A separacio entre

os fundos das bandas HH e L, gerada pela tensdo, é 33mel’ para esta amostra.
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Figura 2.1: (a) Perfil de potencial do extremo da banda de valéncia, V{(z), para a amostra
CVD121 e (b) para a amostra CVID124. As sub-bandas de mais baixa energia, o nivel de

Fermi, e as auto-fungoes dos estados de mais baixa energia estdo representadas.
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A Figura 2.2 apresenta a dispersiv das sub bandas de mais baixa energla em ungao
do vetor de onda ky. A regido do espaco reciproco apresentada na Fignra 2.2 equivale a
aproximadamente 2% do comprimento total do espaco reciproco (K = 27/a). Quanto a
amostra CVID121, as bandas se separam a k| # 0. A linha tracejada representa o nivel
de Fermi do sistema. Nos graficos ao lado direito da Fig. 2.2 temos as densidades de
estados em funcdo da energia, para as duas amostras. Os degraus sdo caracteristicos de
um sistema quasi-bidimensional. O primeiro patamar é relativamente plano, evidenciando
o fato de que a primeira sub-banda (H Hy) estd aproximadamente desacoplada das demais
e tem uma dispersdo quase parabdlica para pequenos valores do vetor de onda k. Os
patamares seguintes mostram que o acoplamento entre sub-bandas aumenta para as sub-
bandas de maior energia. Nestes graficos a linha pontilhada também representa o nivel
de Fermi. A separacéo entre HH e LH, produzida pela tensio, 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 CVDI121, referentes as
sub-bandas H H;, sao m* = 0.23mg e m* = 0.21mo. Como mencionamos anteriormente, a
forma como sao obtidas, bem como os valores das massas efetivas de buracos nesses mate-
riais, € um terna controverso. Esses valores dependem de parametros como concentracao
de Ge na liga (Xg.), concentragao de portadores (Ny) e largura do pogo (w). Alguns dos

resultados experimentais encontrados na literatura sio:

m™ = 0.4mo (Xge = 13%, Ny = 810%cm 2, w = 8nm, ressonancia ciclotronica)

(Cheng et al 1993a);

m” = 0.23my (Xg. = 13%, Ny = 2.210em 2, magneto-transporte) (Whall et al 1994)

m* = 0.24mg (Xg. = 10%, Ny = 3.810Yem=2 w = 40nm, magneto-transporte)

(Dunford et al );

m* =0.23mo (Xge = 13%, Nu = 5.10" ern ™2, magneto-transporte} (Kasper 1975)

?

= 0.18mp (Xg. = 12%, Ny = 3.710"em 2, w = 40nm, ressonancia ciclotronica)

{Song et al 1995),
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Figura 2.2: Dispersio de energia dos buracos: (a) para a amostra CVD121 e (¢) para a
amostra CVID124, como fung¢io do vetor de onda k). A linha traco-ponto representa o nivel de

Fermi. As respectivas densidades de estados sio apresentadas ao lado direito de cada figura.
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Portanto, verificamos que o valor da massa efetiva obtide em nosso trabalho esté cm bom
acordo com os resultados da literatura A massa efetiva tornou-se uma caracteristion
importante para esses maleriais, do ponto de vista tecnologico. Combinando-se w e Xy,
com o objetivo de diminuir o acoplamento entre as bandas, é possivel gerar buracos com
massa bastante leve e, com isso, gases de buracos de alta mobilidade.

0O efeito do campo magnético nos niveis de energia de buracos da amostra CVD121,
desprezando-se o acoplamento Zeeman (£ = 0), € apresentado na Figura 2.3(a). A linha
tracejada indica o nivel de Fermi para B # 0. As oscilagdes do nivel de Fermi corres-
pondem aos fatores de preenchimento v = 1,2,3,4,5,6,7,... Em um sistema, no qual nio
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 niimero de niveis de Landau. Assim o acoplamento entre as sub-bandas é responsével
pela separacao dos niveis de Landau de paridades opostas, mesmo desprezando-se a in-
teracao Zeeman.

Uma caracteristica importante da banda de valéncia é o fato de que os estados com
paridade & =| sdo fracamente acoplados (anémalos), enquanto que os estados com o =7
estao fortemente acoplados e sdo uma mistura de todas as 6 componentes do espinor. A
mistura de bandas provoca uma dispersdo nao linear dos niveis de Landau em funcao
de B. Os nimeros vistos na Fig. 2.3 representam o numero quantico n, que descreve os
espinores U™ e Wi Considerando, por exemplo, os estados W gl e ¥l2 ghservamos
que todas as componentes do espinor contribuirio para o estado final ¥, o que significa
que cada um destes niveis de Landau é uma combina¢io de buracos pesados, buracos leves
e buracos da banda split-off. Por outro lado, para o ={, o estado W"~3 corresponde a um
estado totalmente desacoplado (m; = 2). 12 ¢ uma combinacdo de trés componentes
(mj = =3, m; = —1, LH e SO) e ¥ é yma combinac¢ao de cinco componentes. Em
consequencia os estados andmalos revelam uma dispersdo quase linear em funcao do campo
magnetico, como pode ser visto na Fig. 2.3(a).

Consideremos agora a dispersio dos mesmos niveis de Landau, mas com paridades

opostas: {0 T.—=3 [). (L T,-2 |V e (2 T.—1 1). Lembrando que no plano do POgo 0%
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B (Tesla)

Figura 2.3: Dispersio de energia dos buracos em funcao do campo magnético para a amostra
CVD121. Os fatores {a) k = 0, (b) & = +0.5 e (¢} & = —0.3 sdo considerados. A linha trago-
ponto representa as oscilagdes do nivel de Fermia B = 0 e a linha tracejada plana (apenas em
(a)) o nivel de Fermi a B = 0, indicado apenas como uma referéncia. Em {(b) e (¢) apenas os

trés niveis de Landau de mais baixa energia estdo representados. eletronico efetivo.
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buracos LIT nao acoplados tém massa mals pesada que o5 HH, 5,k =0) = Do o

mip(k=0)= 5=, concluimos que os estados anomalos devem ter sempre energla maior
que seus correspondentes de paridade oposta. estes fortemente influenciados pelas demais
sub-bandas.

A seguir incluimos a interagdo representada pelo termo Zeeman AF = m;kB. Os
valores de x para St e Ge puros sao rgi & —0.42 e kg = 3.4 (Madelung 1987). Como
o valor de x nao é conhecido para nossas amostras e deve, também, depender da con-
centragao de buracos, consideramos diferentes possibilidades. Os 3 niveis de Landau de
mais baixa energia, e ambas as paridades, estio representados na Fig. 2.3(b) para o
caso em que k£ = (.53. Neste caso o termo Zeeman faz com que NI, de paridades opostas
aproximem-se uns dos outros, diminuindo os gaps de energia correspondentes a fatores de
preenchimento (v} impares e aumentando aqueles referentes aos pares. Quando grandes o
suficiente, valores positivos para o parimetro & fario com que mesmos NL, de paridades
opostas, se cruzem, como pode ser visto na Fig. 2.2(b) e nos c4lculos para GaAs (k = 1.2)
(Broido e Sham 1985) e trabalhos de Martin et al. (1990) para GaggsIno.159b (k =~ 5.7).
Cruzamentos entre diferentes niveis de Landau também podem ocorrer, pois estados de
paridade T possuem uma dispersio quase linear com B, enquanto que os estados de pa-
ridade | tém uma dispersao sublinear. As posigoes de tais cruzamentos vao depender do
valor de « e dos parametros da amostra.

Para x negativo, niveis 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 » impar aumentem. Fig. 2.3(c) contém resultados relativos a
k= —0.3, aquele que melhor descreve os resultados experimentais.

A predominancia de fatores de preenchimento impares sobre os pares, como vem
sendo observada nas curvas de resisténcia Hall, em medidas de magneto-transporte, ¢é
uma caracteristica comum de amostras das S¢Ge com dopagem tipo-p (Dunford et af .
Fang et al 1992, Kasper 1975, Apetz et al 1994, Niitzel et al 1992). Normalmente, em
medidas feitas na banda de valéncia, os vales das oscila¢oes de Shubnikov-de Hass sao

detectaveis apenas para os fatores de preenchimento pares mais baixos (v = 2 ou 4), que
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correspondem a grandes gaps de energia,
A Tabela Il apresenta valores tedricos e experimentais da energla dos gaps entre NL

’

referentes a amostra CVD121, para diferentes fatores de preenchimento.

Energia dos Gaps da amostra CVD 121 (meV/')
v |Exper. | k=00]|k=-02]xk=-03|x=-05
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 tedricos e experimentais dos gaps obtidos para a

amostra CVID124 (Coleridge et al )

Energia dos Gaps da amostra CVD 124 (meV)
v | Exper. | k=00|s=-02|rk=—-03|k=-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 k = ~0.3, a relagdo entre valores medidos e calculados para os diferentes fatores

de preenchimento apresenta razoavel acordo. Particularmente, a dominancia dos fatores

de preenchimento impares concorda com resultados experimentais obtidos para esse tipo



de material. [ssa € wmna forte indicacio cxperimental de que o acoplamento das bandas
contribui para aumentar a scparacio entre os niveis de Landau de pardades opostas, da
forma como alua o efeito Zeeman. A discrepancia entre valores tedricos e experimentais
para baixos fatores de preenchimento (v < 2), acredita-se, é devida a efeitos de muitos

corpos que estao além da aproximagao do potencial de Hartree utilizado aqui.

2.4 Sumario

Niveis de energia de buracos, obtidos por meio de cilculos auto-consistentes, foram apre-
sentados. Os sistemas estudados foram pocos de Si(Ge crescidos em substratos de St
dopados tipo-p, simétrica e assimetricamente. O descasamento entre os parametros de
rede do pogo e do substrato provoca uma tensao cOmpressiva no pogo,

A separacao de estados de paridades opostas, devido ao acoplamento entre as sub-
bandas, causa um aumento no parimetro g-efetivo, levando a um aumento dos gaps de
energia correspondentes a fatores de preenchimento impares. Os valores calculados para
08 gaps apresentam bom acordo com valores experimentais de magneto-transporte. A
diferenca entre resultados experimentais e tedricos, para v < 2, é atribuida a efeitos de

muitos corpos nao incorporados em nosso modelo.



Capitulo 3

Teoria de Buracos Interagentes em Nanoestruturas

3.1 Introducao

Com o surgimento das maquinas de crescimento epitaxial, como MBE (Molecular Bean
Epitazy) (Cho 1971), e o desenvolvimento das técnicas de etching quimico, nanoestruturas
de baixa dimensionalidade tornaram-se um tema de pesquisa comumn, tanto do ponto
de vista da ciéncia basica quanto tecnoldgica. Sistemas apresentando confinamento em
duas dimensées (Fios Quéanticos) e trés dimensées (Pontos Quanticos) sio produzidos de
varias maneiras. Em particular, redes de pontos quanticos ja sao obtidas com disposicio
espacial controlada e grande similaridade entre os QDs (Sikorski e Merkt 1989). Nesse
caso a tensao tornou-se uma ferramenta importante, pois é usada na fabricacao de pontos
quanticos auto-organizados (self-assembled quantum dots) (Notzel 1996).

Técnicas experimentais também foram desenvolvidas para estudar as propriedades
de elétrons confinados messas nanoestruturas (McEuen et al 1991, Tewordt et of 1992,
Ashoori et al 1993, Kastner 1992). Recentemente, Ashoori et al. carregaram (QDs com
um niimero controlado de elétrons (Ashoori et al 1993), revelando, experimentalmente, al-
gumas das propriedades dos sistemas quasi-zero-dimensionais que ja haviam sido previstas
teoricamente (Wagner et af 1992, Maksym e Chakraborty 1992). Célculos mostram que
o estado fundamental de 2 elétrons confinados nas 3 dimensdes oscila entre singleto ¢
tripleto em funcdo da intensidade de um campo magnético externo (Wagner et ol 1992,

Maksym e Chakraborty 1992, Peeters e Schweigert 1996).
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Embora mals diliceis de serem cstudados. algumas das propriedades de buracos con-
finados em sistemas de haixa dimensionalidade foram mvestigadas.  Os cspectros de
buracos independentes confinados em caizas quinticas de GaAs (Valhala ¢ Sercel 1990,
Sercel e Valhala 1990) e em QDs com potencial de confinamento parabdlico , (Broido et
al 1992) na presenga de um campo magnetico externo, foram estudados. O efeito da
densidade de cargas e da interaciao buraco-buraco na absorgdo de radiacao infra-vermelha
foi estudado através do formalismo de funcional de densidade (Darnhofer et al 1995). A
influéncia de um confinamento parabélico no espectro de 2 buracos interagentes foi re-
centemente considerada por Pedersen et al. (Pedersen e Chang 1996). Neste capitulo,
mostramos que estados de valéncia descritos pelo Hamiltoniano de Luttinger-Kohn apre-
sentam efeitos importantes, associados a troca do spin pela paridade como bom niimero
quantico. Mostraremos que o Hamiltoniano de interagao pode ser separado em duas par-
tes, uma delas consiste numa interacio do tipo carga-carga € a outra numa interacao do
tipo paridade-paridade. Ilustraremos o efeito dessa interagao dependente da paridade por
meio de calculos numéricos dos niveis de energia e do espectro de capacitancia de um

sistema composto por 2 buracos confinados em um QD cilindrico de S:Ge/Si.

3.2 Uma Particula

3.2.a Teoria e Modelo Fisico

Como foi discutido no capitulo anterior para buracos confinados em pocos quanticos, uma
importante caracteristica dos estados de valéncia em semicondutores é o fato de que sua
fungao de Bloch possui simetria do tipo £. Como consequéncia, a interagio spin-orbita
acopla. 0 momento angular orbital com o spin, fazendo com que o ultimo deixe de ser um
bom numero quantico e seja substituido por um momento angular total .J. onde J = %
para HH e LH e J = 5 para SO. No entanto, para nanoestruturas com simetria de
inversao, a paridade torna-se um bom nitmero quantico. Nesse calculo nao incluimos a

banda de valéncia split-off, por causa da dificuldade numérica gerada com sua inclusao

e pelo fato de os efeitos produzidos por ela serem pequcnos nos cstados de mais baixa



energia, que nos interessain neste trabalho.

Nosso modelo supoe que os buracos estio confinados em um QD cilindrico limitado
por barreiras de potencial infinito. Um campo magnético externo aplicado perpendicular-
mente ao plano do QD ¢ considerado, para quebrarmos certas simetrias e obtermos mais
imformacdes sobre o sistema. O efeito Zeeman é desconsiderado em nossos calcuios. Para
descrever os estados HH e LH usamos o Hamiltoniano

P R -5 0

kP 0 S
Hig = ) (31)

onde Hzx € projetado na base J = %, J. =2, —%, 2, —3. Os elementos de matriz sio os

correspondentes as bandas HH e LH:

2

Pro= 5= lon = 2)k2 + (1 + )k (3.2
Poo= [+ 20K (- k] (3.3
- 2m0 ’}!1 ~ [2 z 1 2 P2 -
h? V3 5
= — (- 3.4
R 27?10( 3) Yas k2 (3.4)
h?
S = ——(2V3) v k_ k. (3.5)
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com k = —iV - (e/eh)A |, ¢ > 0 s ke = ke 21k, e kI = k2 + k2 O potencial vetor é
escrito no calibre simétrico A = g(—y,x,ﬂ). A aproximacdo axial é usada em R, onde
SUPOmOS que Y3 = Y2 — (Y3 + 72)/2 = 723 no termo R, em (3.4),

A simetria cilindrica do sistema define as funcdes de base que usaremos para descrever
o8 buracos. Na auséncia de acoplamento entre as bandas HH e LH os estados do disco
poderiam ser classificados em termos do momento angular da fungao envelope (m) e
descritos pelas fungdes envelope ortonormais que formam a base < x|m,n,v,m; >:

V2 Ju(kpp) e
o (kpr)] * Vor

< X{m,n,v,m; >=

CE(2) U, (X)) (3.6)

onde Jin(z) ¢ a funcao de Bessel de primeiro tipo de ordem m . k. representa o vetor de

onda do buraco, definido em termos das raizes oy, das funcoes de Bessel: &7 = o /r,
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sendo n 6 nimero quantico radial ¢ r o raio do diseo. £(z) € a fungao euvelope na direcio
#. Para um pogo quantico de barreiras de potencial infinito e espessura w, consideramos

as duas sub-bandas de mais baixa energia, correspoundentes tanto aos estades [T quanto

£=%z) = \/gcos('frz/w) (3.7)

£ z) = \/g.sin(%rz/w). (3.8)

aos LH, sao

As fungoes unm, (Z) sio a parte periddica da funcio de Bloch e m; designa uma das quatro
sub-bandas HH (m; = +2) ou LH (m; = +1).

Quando o acoplamento entre as sub-bandas é levado em conta, os buracos sio repre-
sentados por uma combinacdo linear de estados do tipo |m,n,v,m; > e deixam de ser
classificados em termos do momento angular da funcao envelope m. Uma classificagao
correta dos estados de valéncia, entretanto, é obtida em termos da projegao na direcio z
do momento angular total £, = m + ™m;.

Em razéo da simetria por inversao do poco quantico, Hyy pode ser separado em dois
blocos independentes por meio de uma transformacdo unitaria (Broido e Sham 1985),
Cada uma das solugdes é classificada em termos da paridade o e pode ser escrita na forma

de um espinor de 4 componentes como:

fn (P, ﬁb) COS(TTZ/’UJ) lmj — iZQ =
L+t ~
’L J'V. a :T>: \/EZ CL”N\T fn+?(p’ ¢) COS(?TZ/?.U) []‘TLJ' = Tl > (39)
, WS T (7, 6) sin(nafuw) jmy = s
L+3 . ~
fn+2(ﬂa¢) sin(2rzfw) |my; = =2
fr%_g(p’ @) S%n(2ﬂ'Z/U{)) ‘77% = +73 >
L+i, . .
2 . I p, @) sin(2rzfw) |m; ==L >
IL,J’V,O’ =l>= \/:Z Ci—n,?::l L J 3] (310)
w 7 fn 2(,0, ¢,) cos(ﬂ‘z/w) [mj = % >
f’f+%(pa d’) COS(?TZ/”LU) |:rn,j = lzri =
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Os estados acima possuem mvmento angntar (1 = m m;} e patidade {¢ =T, |} bem
definidos. O numero quantico N especifica um estado particular do sub-cspaco {1,a}.
Os estados de paridades opostas sao ortogonars e degenerados na ausénela de campo
magnetico. Portanto, para uma definicao adequada dos operadores de paridade, podemos

considerar o nimero quantico & isomérfico ao niimero quantico de spin.

3.2.b Resultados para buracos independentes

Nesta secao investigamos o comportamento de buracos independentes confinados em um
QD de simetria cilindrica. Para ilustrar as propriedades que caracterizam tal sistema,
consideramos o ponto quantico SiosrGeg.s/St, com vy = 5467, 5 = 0.846 e v3 = 1.997,
obtidos por uma interpolacio linear entre os valores do Si e (Ye. As dimensoes do disco
sa0 r = 30nm e w = 12nm.

O efeito do campo magnético nos estados HH e LH , na auséncia de confinamento
ou no caso de buracos sujeitos a um potencial de confinamento parabélico, pode ser
obtido analiticamente usando-se a algebra dos operadores de criacio e aniquila¢ao para
osciladores harménicos (como feito no capitulo anterior). No entanto, para esse sistema,
em lugar de trabalharmos com as funcoes de osciladores harménicos, apropriadas para um
QD parabdlico. nés diagonalizamos numericamente o Hamiltoniano (3.1) 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 grafico 3.1(a} apresenta o espectro de buracos
calculado na auséncia do acoplamento entre bandas e o grafico 3.1(b) mostra um espectro
que leva em conta esse efeito. No primeiro, caso os estados sao descritos por |m,n,v,m; >
¢ apresentam uma dispersio tipica de elétrons. Os niimeros que aparecem na Fig 3.1(a)
830 0 valor do momento angular da funcio envelope (m) e as flechas representam o sinal de
m; (+ =1, -~ =|). A separacdo dos niveis de energia em B = 0 se deve ao confinamento
lateral. Temos orbitais s (m = 0), p (m = £1),d (m = £2), etc. Com o aumento da
intensidade do campo o confinamento deixa de ser um fator determinante ¢ os diferentes
estados se unem para formar niveis de Landau (NL). O gréfico mostra estados que

convergemn para os seguintes NL de buracos pesados: NLyJHH , NL,/HH, e NLy/HH,
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Figura 3.1: Espectro de energias de buracos independentes em fun¢ao do campo magnético:
a) sem acoplamento das bandas e (b) incluindo-se o acoplamento das bandas. Na Fig.1(b) as

inhas cheias representam o :l- ¢ linhas tracejadas ¢ =71.




e de buracos leves, NL,/LH,.

(Quando o acoplamento das bandas é incluido, a descricio dos buracos é feita em
termos dos estados |L, N,o >, cujo espectro de energias apresentamos na Fig. 3.1(b).
0 campo magnético quebra a degenerescéncia entre estados com ¢ =7 e o =}, fazendo
com que os de mais baixa energia sejam aqueles com ¢ =|. A dispersao dos niveis
de Landau | corresponde a de buracos com grande massa efetiva, revelando, pois, que
o campo magnético acoplou as componentes m; = £3/2 do espinor com aquelas de
m; = £1/2. Para energias mais altas os NL sao formados por estados de paridade ¢ =7
e sua dispersdo ¢ muito parecida com a de NL;/H Hy, na Fig. 3.1{a). Os cruzamentos
entre /fH e LH, ilustrados na Fig. 3.1(a), dao lugar aos anti-cruzamentos vistos na
parte superior de 3.1{b). Esse comportamento é devido ao acoplamento de estados com
0s mesmos momentos angulares e paridades.

Os espectros da Fig. 3.1 sdo ricos em efeitos fisicos, os quais discutirermos em detalhes
a seguir, para um determinado nimero de estados. Trés diferentes aspectos determinam
o comportamento dos buracos: as condigdes de contorno impostas pelo potencial de confi-
namento 3D, o acoplamento das bandas imposto por [ILx € 0 campo magnético. O efeito
do camipo magnético foi estudado em detalhes no capitulo anterior, para o caso de buracos
em po¢os quanticos. As mesmas propricdades 14 investigadas valem para cste sistema.

Consideremos o cfeito da interacao entre as sub-bandas. Na auséncia deste acopla-
mento os buracos apresentam um comportamento similar ao dos elétrons e podemos des-
crevé-los em termos dos estados desacoplados |m,n,v,m; >. Os estados desacoplados
sao 1 vezes degenerados na auséncia de campo magnélico, devido a equivaléncia entre
as configuracdes £m e +tm;. Um campo magnético aplicado na direcido z quebra essa
simetria (simetria de inversdo temporal) e a degenerescéncia entre os estados +m e —m
é perdida. Conforme a intensidade de B aumenta, os diferentes niveis de energia dao
origem a niveis de Landau (T.Chakraborty 1992). Nesse regime. o confinamento imposto
pelo campo magnético torna-se mats importante que aquele imposto pelas condicoes de
contornio no plano da heteroestrutura,

Na Fig. 3.2 analisamos o que ocorre ao NT. de mais baixa energia quando o acoplamento
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Figura 3.2: Energia do estado fundamental do buraco em fun¢io do campo magnético {B) para
um sistema: {a) sem o acoplamento entre bandas e (¢) incluindo-se o acoplamento. Para 0 caso

(a) temos os estados degenerados: |a >=|m = 0. HH,.m; = % >elf>=|m=0.HH,m;=

—% >. Para o grafico (¢) temos: o >=|L = % N=0o=]>e|d>=|L= —:;’\ =0.0 =|>.

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



das bandas ¢ considerado na descrigéo dos buracos. A curva do gréafico 3.2(a) é dupla-

3>

mente degenerada e corresponde aos estados desacoplados [a >= jm =0, HHy,m; = 3

el >=|m =0,HH,,m; = —% >. No entanto, quando o acoplamento entre as sub-

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

descritos por {a >=[L = 2,N = 0,0 =1> e[ >=|L = ~3,N = 0,0 =|>. Os novos
estados continuam degenerados a B = 0 (degenerescéncia de Kramers), mas a presenca
do campo magnético separa os estados de paridades opostas. Sem a influéncia do campo,
o estado jo >=|2,0,7> (linha chei% do grafico 3.2{c)) tem uma forte projecao em m = ¢
(correspondendo ao estado H H; puro), sendo esta componente fracamente acoplada as
de m = 2,1,3 (LH,LH,, HH,). Esse efeito ¢ indicado, em B = 0, pela pequena di-
ferenca de energia entre as curvas de linha cheia e tracejada, a Gltima reproduzida do
grafico 3.2(a) apenas como referéncia. Portanto, concluimos que o estado |a > ¢ um es-
tado andmalo. Esse aspecto também pode ser visto na Fig. 3.2(b), onde verificamos que
0 campo magnético praticamente nao tem influéncia sobre < m >, o momento angular
médio da funcao envelope. E importante notar na Fig. 3.2(c) que conforme B aumenta, as
linhas chelas e tracejadas se sobrepdem uma a outra. Isso acontece porque o efeito causado
pelo campo magnético ¢ o de acoplar a componente m = 0 do espinor |a >= |2,0,1>,
que corresponde a NILi/HH,, com outros estados NL, (y # 1). Entrctanto todas as
outras componentes desse espinor (m = 2,1,3) correspondem aos primeiros N1, de ou-
tras sub-bandas (LH;, HH,, LH;). Consequentemente, o campo magnético enfraquece o
acoplamento das bandas que € devido ao confinamento lateral, no caso desse estado. O

fato de

a > nao ser completamente anémalo, como aconteceria 1o caso bidimensional,
¢ consequéncia das condigdes de contorno no plano do disco. Quandoe B aumenta, as
paredes do disco perdem sua influéncia sobre o estado 2,0, 7> e este recobra seu carater
de estado desacoplado {m =0, HH;,m; = 3/2 >.

Por outro lado, o campo magnético acopla consideravelmente as sub-bandas do espinor
8 >= | — 2,0,1> (linha trago-ponto), cujas componentes sio m = —3,—1. -2 ¢ 0,
correspondentes aos niveis de Landau NLy/HHy, NLo/LH,, NL3y/LH) e NL{/HH,. A

forte mistura de bandas apresentada por esse estado lorna-se clara ao notarmos que a



dispersdo de |§ >, em fungdo de B, corresponde a dispersao de um estado de massa
efetiva maior que H H este representado pela linha cheia.

A Fig. 3.3 apresenta a influéncia do campo magnético em outro conjunto de estados.
Quando o acoplamento das bandas nao € levado em conta, escrevemos para esses estados:
lo >= |1,HH,3/2 >, |y >= |1, HH,,-3/2 >, |8 >= |- 1,HH,3/2 > e |§ >=
| - 1,HH{,—3/2 >. Os estados |@ > e |y > s@o estados de borda {Lent 1991); sao
assim chamados porque o confinamento no plano do disco faz com que sua dispersdo em
energia se separe das de |3 > e |6 >. Notamos que a energia desses buracos incialmente
diminuil com B, fato que néo ocorreria em um sistema bidimensional. Na auséncia de
ambos, campo magnético e acoplamento entre bandas, os quatro estados sao degenerados
(£m,+m;). O campo magnético separa a energia desses estados em dois ramos. que
correspondemn 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 espinores: |o >= [3,0,7>, |y >= | - 1,0,]>, |3 >= |3,0,1> e
16 >= | —%,0,]>. Nos graficos 3.3 (b) e {c) as linhas sélidas indicam os estados com
o =1 e as linhas traco-ponto os estados com ¢ =|. Na auséncia de campo os esta-
dos |L,N,T> e | — L, N,|> sao degenerados, mas o acoplamento cntre bandas quebra a
degenerescéncia entre aqueles que tém [L| diferentes. Tendo em vista |2,0, 1> , obser-
vamos que todas as componentes desse espinor pertencem ao primeiro nivel de Landau
de diferentes sub-bandas e, portanto, devemos esperar um pequeno acoplamento entre
tals componentes a altos campos magnéticos. De fato, vemos na Fig. 3.3(c), o campo
magnético diminui o acoplamento existente em B = 0, que é causado pelo confinamento
lateral no plano do disco. A curva que representa o estado |a > (linha cheia) aproxima-sc
da linha tracejada, que representa um estado puro do tipo e = 1 (H ) (copiado do
grafico 3.3(a) como referéncia). Algo parecido ocorre com o estado |# > , mas nesse
caso um pequeno acoplamento é introduzido pelo campo magnético, porque |3 > nao
¢ intciramente andmalo. Para B = 10T o estado |3 > apresenta um anti-cruzamento
abrupto. que demonstra o fraco acoplamento entre as componentes desse espinor. Depois

do anti-cruzamento, |3 > adyuire uma dispersao que é préxima a do estado m = 1 (LH,).
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Figura 3.3: Energia do buraco em funcio do campo magnético para um sistema: {a) sem
acoplamento entre handas e (c) incluindo-se o acoplamento. Para o caso (a) temos os seguintes
estados degenerados: |a >= |m = LHH;.m; = 2 > e |y >= LLHHy . =3 > |3 >= | -
l,ffﬂl.% >e|d>=| - 'I,HHI,—% >. Para o grafice (¢) temos: |a >= |L = ;\ =0,0=1>
ey >= | — %._0, >, |8 >= |;70, [>elb >= |~ fU l>. Em (b) temos o momento angular

médio < m > dos estados representados no grafico (c).
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No grafico 3.3(b), o momento angular médio da fungio envelope, destaca esse efeito. Para
os estados [y >= | - 1.0, |>e}d >= | - 2,0,1>. 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 raciocinio pode ser aplicada na analise dos demais estados. Como
um dos resultados dessa discussao, podemos pensar que o acoplamento das sub-bandas
produzido pelo Hamiltoniano Hyy funciona como um efeito Zeeman efetivo, que separa
0s estados de paridades opostas conforme a intensidade de B aumenta, refor¢ando o

isomorfismo entre spin e paridade sugerido anteriormente.

3.2.c Hamiltoniano de Buracos Interagentes

Nesta segao enfocamos a interacio Coulombiana entre buracos. O Hamiltoniano de bu-
racos interagentes seré escrito em termos de uma base formada por estados de bura-
cos independentes |j >= [L, N,o > obtidos a campo magnético nulo. O Hamiltoniano
#f = Ho + Vip é composto por um termo correspondente as interacOes de uma particula
(Hy) e outro que representa a interagio Coulombiana entre os buracos (Vin). Assim, H
pode ser escrito, de forma geral, em segunda quantizacio como
H=3% Ejcfe; + 3 Upjche; + % 2 Vi chehenci, . (3.11)
7 i fj23a5
onde [7; sdo as cnergias de uma particula. Por trabalharmos com fungbes de base que
sao autofuncoes de Hrx na auséncia de campo, temos Uy, que sdo os elementos de
matriz que representam o espalhamento dos huracos pelo campo magnético. V; . . .
sao 0s elementos de matriz que descrevem a interacdo Coulombiana entre dois buracos.
Definimos estes elementos de matriz no Apéndice B.
A interacdo Coulombiana nio conserva o momento angular udividual dos buracos,
mas sim o momento angular total do sistema L, = ¥, L;.
Para que possamos analisar o efeito da interagdo Coulombiana na configuracio das
paridades do sistema, lembramos que os estados de buracos independentes |[L, N, 7> e | —

L. N, |> sdo degenerados. Portanto, a mesma sitnetria, com respeito a inversio simultanea
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de momento angular e paridade, deve valer para os elementos de matriz da interacao
Coulombiana. Considerando os elementos de matriz V' para as diferentes configuracdes
de paridades, temos
a)se g1 = 04 € 0y = 03, < 01 03 |Var| 02 01 >=Vp
b) se o1 £ 04 € 02 # 03, < 01 03 {Vip| 03 04 >=Vx
¢) se apenas uma das particulas muda sua paridade < Vj;, >= 0.

Usando as propriedades de simetria de Vi, podemos escrever o termo de interacio

buraco-buraco como

1 T {yhabada
V = “2- {VDl s [ CE-lN‘lT CEQ.NQT CLaNBT C"—Jif\'r-iI
{£} {N}

el pm1 ) C-LaNyt C-LaN,L

FCE Nt ChiaNgl C-LaNs| CLaNyt

+CtL1N11 CLNﬂ CLsNst C~LiNyl]
FVgrirtele ol L chngt Clamal SN,

et Lt CE LN CoLaNaT CoLaNe

et ot L CLaNat CLam)

+ Crm1 Nt CLaNst C-LaNat] } . (312

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

!‘Oisj = CE.‘N"TCLjJV_:T + CtL,‘J\'r,lc_LJJN";l (313)

i _ 4+ +
A = eLnaCL N T N - N (3.14)

podemos reescrever o termo de interagio buraco-buraco, exceto por termos lineares em p
e A, como
V = ! Vi Vx A4S §
— 5 ZZ{ D P1afaz + X MgAqag - (310)
{L}{N}
Na expressdo acima o primeiro termo esta relacionado a mudancas na deusidade de
carga do sistema. No entanto, o aspecto importante dessa expressao, que a distingue da

interagao elétron-elétron, é a presenca de umn termo dependente da paridade, represetado



39

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 eletronicos de duas camadas.

3.2.d Resultados para Dois Buracos e Discussoes

Os resultados da secdo anterior sao validos para um nimero arbitrario de buracos, con-
finados em pogos quanticos ou pontos quanticos com a devida simetria de inversio.
Porem, devido a sua complexidade computacional, ilustramos essa teoria apresentando
resultados de calculos numéricos realizados para dois buracos confinados em um QD
cilindrico, na presenca de um campo magnético. Em nossa analise nos restringimos aos
estados de mais baixa energia, que apresentam uma. forte caracteristica de buracos pe-
sados (HHy). Os estados de 1 buraco sdo usados para construir uma base dec estados
de 2 buracos |L1, Ny, 01; Lz, Ny, 02 >, onde o Hamiltoniano H = Hy + Vj, é diagona-
lizado. Pode-se, alternativamente, classificar os estados em termos da configuragoes de
suas paridades, tripleto ou singleto, como no caso de elétrons em QD de dupla barreira
(Palacios e Hawrylak 1995).

Um efeito importante da interacio Coulombiana entre buracos é o acoplamento entre
estados de diferentes paridades, por exemplo <|,| |Vis| 1,7>. Tal acoplamento nao
ocorre entre elétrons com a mesma configuracao de spins. A Figura 3.4 ilustra esse efeito:
seus graficos apresentam a projecdo de estados de 2 buracos em estados lmyn, v, my >
de 1 buraco, com momento angular envelope m. Considercmos os seguintes estados de 2

buracos:

LT, Ly T> = ¢ 10> (3.16)
2

LiliLe 1> = ¢f ¢ _ 10>, (3.17)

Supomos 4 casos difercntes: a)um sistema semn acoplamento de bandas ¢ sem interacao
Coulombiana entre os buracos; b)um sistema sem acoplamento de handas, mas que leva

em conta a interaciao Conlombiana entre os buracos; ¢)um sistema que leva em conta o
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acoplamento das bandas, mas despreza a interacao Coulombiana entre buracos e, por fim,
djum sistema onde o acoplamento entre as bandas e a interagao Coulombiana sao levados
em conta. No grafico 3.4(a) os numeros de ocupacio correspondem ao de particulas livres.
Quando somente a interagao Coulombiana € incorporada ao sistema (Fig. 3.4(b)), o estado
|Ly T,Ls T> adquire uma pequena proje¢do nos momentos angulares m = 3 e m = 0,
que nao contribuiam para a descri¢do dos buracos independentes. Da mesma forma, o
estado |L1 |, Lz |> adquire uma pequena proje¢ido nos momentos angulares m = —3 ¢
m = (. Entretanto, nenhum acoplamento se manifesta entre os estados |Ly T,L; T> e
|Ly §, Ly | >, porque sem a mistura de bandas < Ly T, L, T {Vir|L1 L, L, |>=0.

Por outro lado, considerando-se o efeito do acoplamento entre bandas e desprezando-se
a interacao Coulombiana, passamos a descrever os estados |Ly; T, Ly T>e Ly |, Ly |> em
termos dos espinores (3.9) e (3.11). Neste caso os estados passam a ter uma projecao nio
nula nos mormentos angulares m = —2,—1,0,1 e 2, como pode ser visto na Fig. 3.4(c).
Mas ainda nao hd interacdo entre eles, porque L e o sao autovalores de Hrp.

Todavia, quando levamos em conta o efeito conjunto do acoplamento das bandas ¢
da interacdo Coulombiana temos os nimeros de ocupagao apresentados na Fig. 3.4(d).
Observamos que ambos os estados estao acoplados, apresentando uma projecio muito
similar nos momentos angulares m. Isso é consequéncia do fato de que < Ly T,L; T
\Vanl 1 L, L2 | >+ 0 quando o acoplamento das bandas é incluido.

As Figuras 3.5 e 3.6 apresentam o espectro de energia, as configuracoes das pari-
dades ¢ o momento angular total do estado fundamental de dois buracos, em funcio
do campo magnético. Na Fig. 3.5 os buracos HH e LH sio descritos scim que seja
levado em conta o acoplamento das bandas. Conforme o campo magnético aumenta,
a paridade total do estado fundamental oscila entre singleto ¢ tripleto, como mostra a
Fig. 3.5(b). Lsse é um efeito conhecido, causado pela interacio Coulombiana cntre as
particulas (Wagner et al 1992, Maksym e Chakraborty 1992). A Fig. 3.5(c) mostra que o
momento angular total da fun¢io envelope do sistema (M = rny +my) muda juntamente
com a configuragao das paridades; os valores pares de M cstao associados aos estados

do tipo singleto e os valores impares aos cstados do tipo tripleto. Para entendermos esse
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Figura 3.4: Probabilidade de ocupagio dos momentos angulares 2 de 1 buraco para os estados
de 2 buracos: |3 T, -3 7> (barras brancas) e |3 |, —1 | > (barras escuras), para B = 0. Conside-
ramos as seguintes condigbes: (a) sem acoplamento entre bandas e sem interacao Coulombiana.
{b) sem acoplamento entre bandas mas com interacao Coulombiana, (c) com acoplamento entre
bandas mas sem interagdo Coulombiana, e (d) acoplamento entre bandas e interacio Coulom-

biana incluidas.
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mecanismo devemos lembrar que as diferencas de energia entre os estados que formam
um mesmo NL diminuem com o aumento da intensidade de B, como pode ser visto na
Fig. 3.1(a). Como esses estados tém momentos angulares m diferentes, torna-se energe-
ticamente mais favoravel para um sistema, cujas particulas estio sujeitas a um potencial
tepulsivo, quando uma delas passa para um estado de momento angular mais alto. Nessc
caso, a distancia média entre as particulas aumenta, diminuindo a energia de interagio
entre elas. Para manter a anti-simetria dos estados, a configuragio das paridades muda
com o momento angular.

Quando o acoplamento das bandas é incluido, nés obtemos um comportamento di-
ferente, ilustrado na Fig. 3.6. A principal consequéncia desse acoplamento, é o fim do
comportamento oscilatério apresentado pela paridade do estado fundamental. Apés a pri-
meira transicao, de singleto para tripleto, o estado fundamental mantém a configuracio
| 1> para altos valores do campo. Devido a agio conjunta do campo magnético e da
mteracao buraco-buraco, a degenerescéncia entre os trés estados que compdem o tripleto
é quebrada. O fato do campo magnético fazer com que os estados de paridade | 11>
sejam os de mais baixa energia pode ser entendido ao analisarmos os estados 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 |, fazendo com que
sua massa efetiva aumente.

Ainda que a paridade do sistema nao sofra transicbes para B > 17", o momento angular
total do sistema continua mudando em funcéo do campo magnético, como mostra a Fig.
3.6(c). Contudo, o sistema ocupa somente estados de momento angular impar. A Figura
(¢) ilustra a média do momento angular total da funcio envelope do sistema < M >
(linha sélida). A linha tracejada é uma referéncia e corresponde a situacio equivalente,
mas sem o acoplamento entre as bandas. Como haviamos observado anteriormente, os
valores impares de M estao ligados a estados cuja configuracio das paridades é do tipo
tripleto. O fato das duas curvas do grafico 3.6 sc separarem com o aumento de B é outra
indicagdo de que o campo magnético estd reforcando a mistura de bandas para esses

estados. Esse comportamento reforga a interpretacio anterior, de que o acoplamento das
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Figura 3.5: (a) Energias de estados de dois buracos sem a inclusdao do acoplamento das bandas
(interacdo Coulombiana incluida), em fun¢ao do campo magnético. (b) Oscilagdes do estado
fundamental entre configuracdes de paridade do tipo singleto e tripleto. (¢) Momento angular

total (M = m; + my) do estado fundamental em func¢do de B.
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Figura 3.6: (a) Energias de estados de dois buracos incluindo-sc acoplamento entre bandas ¢
a interagdo Coulombiana, em funcio do campo magnético. (b) Configuragio da paridade do
estado fundamental. (c) Momento angular total médio (< M >) do estado fundamental (linha

solida). A linha traco-ponto é o resultado equivalente na auséncia de acoplamento.
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bandas pode ser visto como um "efeito Zeeman” efetivo.

Os efeitos da interacao buraco-buraco podem ser medidos em experimentos de espec-
troscopia de capacitancia eletrénica (SECS, Single Electron Capacitance Spectroscopy).
SECS mede o potencial quimico do QD, u(N) = Eqs(N) — Egs(N — 1) em funcao do
nimero de particulas confinadas (Ashoori et al 1993). Na Figura 3.7(a) temos a evolucao
de (V) com o campo magnético para N = 1,2. A Fig. 3.7(b) ilustra a energia potencial
do estado fundamental do sistema, U = ER(N = 2) — £ (N = 2), para 2 bura-
cos. O valor dominante do momento angular do sistema é indicado; podemos ver que as
transigdes do estado fundamental para érbitas de maior M, causadas pelo aumento de B,

fazem os buracos se distanciarem um do outro e a cnergla de interagao diminuir.

3.2.e Sumario

Neste capitulo estudamos as propriedades de 1 e 2 buracos confinados em um QD cilindrico,
em funcao 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. Mostramos, para os sistemas que apresentam simetria de
mversao na direcao z, que a interacio Coulombiana entre buracos pode ser dividida emn
dois termos: um deles preserva a paridade dos estados e o outro acopla estados de diferen-
tes paridades. Diagonalizamos numericamente o Hamiltoniano de Luttinger-Kohn para
dois buracos e os resultados revelaram que as oscilagbes entre estados singleto e tripleto,
proprias de elétrons confinados nesse tipo de heteroestrutura, nio ocontecem em um sis-
tema de buracos. A dependéncia da encrgia de Interagao no espectro de capacitancia foi

mvestigada em funcao do campo magnélico.
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Figura 3.7: (a) Potencial quimico, u(NV) = Egs(N)—Egs(N ~1), para N = 2 (curva superior)
¢ N =1 (curva inferior), em fungio do campo magnético. (b) Energia de interagio do estado

fundamental de dois buracos U = LEHN = 2) — Ea% (N = 2).



Capitulo 4

Centros A’ e A* em Nanoestruturas de SiGe/S:

4.1 Introdugao

As impurezas tém papel central na fisica de semicondutores. Uma das razdes da grande
importancia dos semicondutores, tanto em termos tecnolégicos como cien tificos, ¢ o fato de
que podemos dopa-los de maneira e em quantidades extremamente precisas, para conse-
guir um material com as propriedades eletronicas desejadas. As mmpurezas geram estados
com ecnergia entre as bandas de valéncia e condugdo, que tém grande influéneia nas pro-
priedades épticas e de transporte do material. Quando o dtomo de Impureza apresenta
valéncia diferente daquela dos materiais que compée o cristal, um elétron (impureza doa-
dora) ou um buraco (impureza aceitadora} podem ser criados na banda de condu¢do ou de
valencia, respectivamente. Os estados de impurezas podem ser classificados de forma geral
como rasos (lipo hidrogendide) ou profundos. Os estados rasos sio aqueles passiveis de
uma descrigao em termos da teoria de massa efetiva (Yu e Cardona 1996) ¢ tém as carac-
teristicas fisicas de dtomos hidrogendides. Os estados profundos nio podem ser descritos
por este formalismo. Im razio de sua pequena energia de ligacdo, as impurezas rasas
podem ser jonizadas facilmente, criando um gas de elétrons ou buracos. Fsta propriedade
é responsavel pela versatilidade dos semicondutores, desejada na maioria das aplicacdes.

Neste capitulo estudamos algumas das propriedades de buracos ligados a uma impureza

aceitadora ideal', confinados em um sistema de baixa dimensionalidade. Iniciamos com

'Por ideal consideramos uma impureza cujos estados de caroco nao tém infludneia nos estados de

Filard
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uma discussao a respeito dos estados de impurezas neutras: doadores (D) e aceitadores
(A°). Em seguida consideramos a presenca 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 Mitchell 1954, Kohn e Schechter 1953) e foram aplicadas
ao calculo do estado fundamental de aceitadores em germanio e silicio. 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 ¢é separado em componentes de simetrias esféricas e cibicas. Os termos de simetria
cibica tem menor efeito na maioria dos semicondutores ¢ podem ser tratados em te-
oria de perturbagio (Baldereschi e Lipari 1974). Desprezando-se os termos de simetria
cibica, o Hamiltoniano do sistema A° torna-se isomorfo ao de um atomo hidrogendide,
com um termo de acoplamento do tipo spin-érbita; uma notacio espectroscopica é usada
na descrigao do sistema.

No caso de impurezas em heteroestruturas a aproximagao esférica deixa de ser vanta-
Josa, em virtude das novas condigdes de contorno impostas ao sistema. O primeiro calculo
da energia de ligagao de um aceitador em um sistema quasi-bidimensional foi feito por Bas-
tard (Bastard 1981) para um pogo de GaAs com barreiras infinitas. Mais recentemente,
0 espectro tedrico de aceitadores em pogos de Gads/AlGaAs foi obtido em termos de
um modelo mais realista (Masselink et af 1985) e, posteriormente, usado na interpretacio
de resultados experimentais para pocos de diversas larguras (Boffety et al 1996). Tais
calculos foram realizados a partir do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, levando-se em
conta & presenca de campos elétricos e magnéticos. Embora os primeiros dados experi-
mentats do espectro de impurezas aceitadoras em sistemas 31 tenham sido obtidos em
cristals de germénio e silicio, a quase totalidade dos trabalhos em heteroestruturas cor

responde aos materiais do grupo I1I1-V2.

valéncia da impureza.

“Nao existem na literatura, que sejam de conhecimento do autor, medidas do espectro de aceitadores

em heteroestruturas formadas pela liga Si(Ge/ S,
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0 estuda daos centros At estd geralmente lmitads 308 sistemas de baika dimensionahi-
dade por duas razoes. Primeiramente, a producio controlada de tais centros sé é possivel
gragas & dopagem modulada da barreira. Segundo, o confinamento aumenta sua energia
de ligagdo, tornando possivel sua observagdo. Usando o modelo esférico, Rodina (1993)
calculou a energia de ligacao de um centro A* tridimensional para semicondutores de

estrutura cristalina do tipo diamante.

4.2 Estados de Impurezas Neutras

4.2.a Impurezas hidrogenéides em semicondutores dopados tipo-n (D°).

As impurezas doadoras rasas tém energia pouco abaixo do fundo da banda de conducao, o
que simplifica a solugdo do problema, pois geralmente descrevemos a banda de conducao
em termos de uma dispersao parabdlica. Qualitativamente podemos entender esse sistema
da seguinte maneira. Os elétrons de carogo da impureza, juntamente com os elétrons de
valéncia dos 4tomos vizinhos, blindam o potencial atémico do doador de modo bastante
efetivo. Em razao disso, o elétron de valéncia excedente liga-se fracamente a impureza,
com seu raio orbital abrangindo vérias células unitarias da rede cristalina. O sistema
se comporta como um atomo tipicamente hidrogendide, cujo elétron realiza uma grande
orbita através do potencial da rede cristalina, que, por sua vez, confere suas caracteristicas
a0 sistema em termos da massa efetiva do elétron e da constante dielétrica do cristal. Este
modelo pode ser desenvolvido formalmente a partir da teoria de massa efetiva (para uma
revisao vide (Yu e Cardona 1996)).

Considerando uma impureza ideal, o Hamiltoniano que descreve o sistema D tridi-

mensional é

2 2
H=2F _ ¢

= _ ) 4.1
2my g /xt + y? 4 22 (4.1)

Conforme a aproximacao da funcao cnvelope, a energia de ligacio de uma impureza doa-

. . . . - P 1 * 4
dora tridimensional pode ser obtida analiticamente e é igual a Lisp = 725 = 1Ry~ onde

Ry* representa a cnergia de Rydberg efetiva do malerial. As constantes my e ¢y S40 a
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massa efetiva e a constante dielétrica estitica do meio. Uma solucio analitica também
pode ser conseguida para o estado fundamental de um sistema bidimensional puro. Para
tanto aplicamos o método variacional & funcio de teste U(r) = const x €% sendo a o
parametro variacional, aq = ;;9;—?‘; o raio de Bohr efetivo e r = \/Z7+ 2. O parimetro
@ = 2 minimiza a energia do sistema e temos Ezp = 4Ry para a energia de lonizagao de

uma impureza hidrogenéide bidimensional.

4.2.b Impurezas hidrogenéides em nanoestruturas dopadas tipo-p (A49).

O ¢studo das propriedades de buracos ligados a impurezas aceitadoras, por outro lado, é
bastante dificultado devido a complexidade intrinseca descrigdo da banda de valéncia.
Antes de considerarmos um sistema mais complexo, que envolve dois buracos na, presenca
do potencial atrativo de uma impureza, vamos investigar as propriedades do sistera AC,
Composto por apenas um buraco ligado & impureza.

Para descrever a energia cinética do buraco utilizamos o Hamiltoniano Hy g, na forma
como foi descrito na se¢io 3.2. Os efeitos de tensao sao levados em conta (vide secao 2.2.b).
Acrescentamos & energia cinética o potencial Coulombiano V,,,(p, z) = —e?/(eav/p¥T + 27),

que descreve a interacdo buraco-impureza, ¢ o potencial de confinamento Vilp, 2):

H = }ILK + V:l‘???(psz) + I’::(;O*Z) ' (42)

Utilizamos as autofuncoes

J2 (k™) em?®  f9 f cos(mz/w) ,v=0
| T (k)] T F V2r Vw sin(2rzjw) v =1

< flm,n, v,m; >= ]m}- >(4.3)

como base. Temos, entio, a seguinte expressdo para os elementos de matriz de |

acp

2 0 r T
<o [Viglm,nvm; >= =2 [7 aq arinig) o M(Q=) 8E 5, (1)

r my ot

onde @ = gr e x;’,;;_ “ ¢ o fator de forma dado por

v v w wi2 v Vgl Vv oa=—glz] gw
Xo! (Q—r—) =/ B dz &, (2) o (2} e 62, (4.5)

bl ¥
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com £*=0 = \/gco.s(?rz/w), £r=t(z) = \/gsin(%rz/w). 0 termo G770 (Q) descreve a

interagao buraco-impureza no plano do pogo {(z,y)

2 1 .
e = m (ko mlkirs) . .
@) = sy o IR hlQs) k) . (46)

Nesse modelo consideramos uma impureza ideal localizada no centro do QD, o que
preserva a simetria cilindrica e faz com que o momento angular total, [ = m + m;,
e a paridade, o, continuem sendo bons nimeros quanticos para este sisterna (vide Eq.
(4.4)). Na auséncia de campos externos, o estado fundamental é duas vezes degenerado:
|L = g, N=0o=T=el|L= —%, N = 0,0 =|>. Algumas das propriedades desse sistema
sao ilustradas para um QD cilindrico formado pela liga Sipg7Gen 3. Os parametros que
caracterizam este material sdo os mesmos usados no capitulo anterior. A escala de energia

dos graficos é o Rydberg efetivo Ryf'# = %, cuja massa efetiva corresponde a dos
buracos pesados no plano, na aproximagao axial: m} = mg/(71+7;). Ry7H = 13.82meV,

para a liga que forma o QQD.

Na sequencia analisamos a energia de ligagao (Eu,) do aceitador neutro, definida como:

Eh’g =

B — EX| (4.7)

onde £4° ¢ a energia do estado fundamental do aceitador (dada por (4.2)) e E* a energia
do buraco (dada por H = Hyx + V).

Consideremos um QD de raio r = 200A. A Fig. 4.1 apresenta valores de Iy em
funcdo da espessura do disco. Para pequenos valores de w, desprezando-se o acoplamento
entre as bandas (linha tracejada), a energia de ligacao do aceitador converge para 4 Ry#H
como esperado para um sistema 2D-puro descrito por bandas de dispersao parabdlicas.
Isso mostra que o raio de 200A é major que o raio efetivo do buraco ligado e as paredes do
disco nao afetam o resultado. Quando o acoplamento é levado em contla, ohservamos que
a energia de ligagao aumenta, pois o acoplamento entre os estados HH e LI aumenta a
massa efetiva do buraco no estado fundamental, fazendo com que ele fique mais sujelto ao
polencial atrativo da impureza. Pelo fato do potencial atrativo produzir estados ligados

que sao bastante localizados, a base usada para obtermos os espectros de A? e At deve
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Figura 4.1: Energia de ligagdo do aceitador em funcao da espessura do pogo. Sistema quasi-

bidimensional, com r = 200A e Ry#H = 13.82meV .

conter um numero bem maior de estados que aquela usada para descrever 1 ou 2 buracos
dentro do QD sem a presenca da impureza. Portanto, nos restringimos ao calculo de
aceitadores confinados na direcdo z por pogos mais estreitos que o raio da 6rbita da
impureza, dado que as fungées de base para cssa coordenada (HH;, LHy, HH, e LII;)
sao insuficlentes para descrever com rigor a fun¢ao de onda do buraco localizado. Para
estimarmos o erro de nossos resultados, calculamos a energia de ligagio de aceitadores em
pogos quanticos de GaAs e as comparamos com resultados teéricos (Masselink et al 1985)
e medidas experimentais (Boffety ef al 1996). O erro é menor que 8% para pocos com
largura até 50A. Isso nos da uma idéia do erro em nossos resultados para o Si1Ge. Por
considerarmos paredes de potencial infinito nas fronteiras do disco, o calculo nio apresenta
o resultado correto quando w — 0, porque nesse limite a fun¢ao de onda do buraco penetra
significativamente na barreira. diminuindo sua energia de ligacao (Masselink et af 1983).

O gréafico da Fig. 4.2 exibe os efeitos de confinamento causados pela variacio do raio

do disco. Para csse caso mantemos sua espessura fixa: w = 40A. Como pode ser visto,
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Figura 4.2: Energia de ligacio do aceitador em fungdo do raio do QD, com w = 40A e

RyfTH — 13.82meV .

a medida que o raio do disco aumenta a energia de ligacao do aceitador converge para o
valor quasi-bidimensional, correspondente & curva de linha cheia do grafico 4.1. Por outro
lado, diminuindo-se o raio, o buraco é forcado a se aproximar da impurcza, aumentando,
assim, sua energia de ligagio. Este limite corresponde a um confinamento efetivo nas trés
dimensdes. Uma forte variacio na energia dc ligagao ocorre para r < 100A. quando o
raio do disco se aproxima do raio de Bohr do buraco pesado, af® = 41.7A. A cnergia de
ligagdo do aceitador é maxima para uma impureza localizada no centro do QD. Estudos
mostram que a energia de ligagio diminui conforme a impureza se aproxima das paredes da
heteroestrutura {Rune et af 1991, Masselink ef af 1983), pois o potencial de confinamento
tende a afastar a func¢do de onda do buraco para longe da impureza.

Para analisarmos os efcitos causados por um campo magnético externo, consideramos
um QD de raio r = 200A e espessura w = 40A, com a impureza localizada em seu
centro. A Fig. 4.3(a) mostra a energia total do aceitador em [uncio de B. Vemos que

0 campo magnético quehra a degenerescéncia do estado fundamental, como acontece nos
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Figura 4.3: Energia total (E4°) e energia de ligagio (E;g) dos estados | — 3,0,l>e 12,0,1>

em fungio do campo magnético; r = 2004, w = 40A e Ry"H = 13.82meV.

sistemas onde a impureza esta ausente (vide Fig 3.1). Entretanto, a Fig. 4.3 revela que a
energia do estado de paridade ¢ =] decresce continuamente, ao contrarto do que ocorre no
sistcma representado pela Fig. 3.1, onde o termo diamagnético domina o comportamento
do sistema a altos campos ¢ faz a energia do estado fundamental aumentar com B nesse
limite. A presenca da impureza estd associada a este comportamento de duas formas.
Primeiramente, a energia de ligacdo do aceitador cresce com a intensidade de B, ver Fig.
1.3(b), porque o potencial diamagnético gerado pelo campo confina a funcao de onda do
buraco em uma 6rbita ciclotronica, favorecendo a liga¢ao a impureza e aumentando Ey,.
O outro fator € consequéncia do aumento da massa efetiva do buraco de paridade | com
o campo, como discutido no capitulo 3. O buraco com ¢ =T é anomalo e sua massa
praticamente nao muda com o campo. A Fig. 4.3 demonstra que o estado | — 3,0, |>

tem energia de ligacdo malor que o estado [%, 0. 7>.
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4.2.c O sistema A"

O centro A* é obtido ao acrescentarmos mais um buraco ligado ao sistema AY. Temos,
entdo, dois buracos interagentes na presenca do potencial atrator de uma impureza acei-

tadora. Tendo em vista uma impureza ideal, o Hamiltoniano do sistema é
H = Hpg + V(@) + Vo(&2) + Vaep(Z1) + Viep(T2) + Via (@1, £3) | (4.8)

onde Vi, identifica a interacdo Coulombiana entre os buracos, tratada em detalhe no
capitulo anterior, V; o potencial de confinamento ¢ V,,, a interagio dos buracos com o
aceitador. Os efeitos de tensio sio considerados.

Para melhor entendermos os autoestados de A* projetamos o Hamiltoniano (4.8) em
duas bases distintas e comparamos seus resultados. No primeiro caso a base utilizada é
composta por estados HH e LH desacoplados, Eq. (4.3). Vamos nos referir a esta base
como estados eletrénicos desacoplados. No segundo usamos os autoestados do sistema A°
como funcoes de base.

Com a intencgao de investigarmos mais detalhadamente as propriedades do sistema

AT, definimos duas energias difercntes. A energia de ionizagio {F,,,), definida como:
Ein = |Ed5 ~ (B8 + E)| (4.9)

onde B4 é a energia do estado fundamental do Hamiltoniano (4.8); 45 e £K definidas

na secao anterior. Fora esta, a energia de ligacio:
At A+
Eug = |Egs — EV | (4.10)

onde EA" representa o primerro estado excitado de A*. A principal diferenca entre ambas
esta no fato de que F,, nio leva cm conta a interagao entre o segundo buraco (Ilivre, com
energia £5) e o centro A, ao contrario do que ocorre com ;.

Na Figura 4.4 sio exibidas E,,, (linha solida) e By (linha tracejada) para um sistema,
At confinado em um QD de raio » = 3004 ¢ expessura «w = 40A. Os dados das Fig.
44{a) ¢ (b) correspondem aos calculos feitos usando-se as bases de estados desacoplados

e de autoestados de A°, mencionadas acima. Os pontos localizados na origem dos eixos
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Figura 4.4: Energia de ionizagio E,,, (linha solida) e energia de ligagio Ey, (linha tracejada)
caleuladas usando-se: (a) base de estados eletrénicos desacoplados e (b} base de autoestados
de AY. O primeiro ponto & esquerda. nos dois graficos, foi obtido a partir dos demais por uma

regressao polinomial.
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das ordenadas foram obtidos por meio de uma regressio polinomial feita sobre os demais;
supomos que esses pontos correspondem as solugdes do Hamiltoniano (4.8) se calculadas
em termos de uma base de dimensao infinita. Para ambas as bases as energias convergem
para valores muito préximos: E,, = 5.38meV e 5.46meV, Eug = 7.01meV ¢ 6.83meV.
Analisando os grificos da Fig. 4.4, segundo as equagdes (4.9) e (4.10), concluimos que o
centro A* apresenta apenas um estado em que os dois buracos estio ligados ao aceitador,

+ - a . . ' s ~ o .
pois [i{y" > (Efis + EX). Isso se deve, primeiro, & repulsio eletrostatica entre os dois

buracos. Além disso, hd também, em relagio ao estado Af., a blindagem que a fungéo
de onda do buraco mais ligado realiza sobre o potencial do aceitador. Na Fig. 4.4
representamos energias referentes ao estado fundamental de A+, cujo momento angular
total Ligiar = Ly + Ly = 0; os estados com Ly # 0 nao apresentam os dois buracos
ligados ao aceitador. Essa propriedade diferencia o sistema A% de A®, visto que o tltimo
apresenta varios estados ligados.

A localizagao imposta pela impureza & funcio de onda dos buracos faz com que a
base de estados A° seja mais apropriada para descrever as caracteristicas do centro A+
Embora os valores de Fuig e Ejyp, coincidam para célculos feitos usando-se as duas hases,
um estudo das energias 4" revela que a base de autoestados de A° apresenta convergencia
bem mais répida, sendo essa a base que utilizaremos em nossos cileulos.

Com a presenca de um campo magnético externo podemnos comparar os efeitos da
interacao Coulombiana dos buracos entre si e com a impureza. A Fig. 4.5 apresenta
as energias Eé;(me; = 0), Eﬁf(Lrom; =0)e EM(LEM; = 1) em fungdo do campo

magneético. O estado fundamental tem conﬁgurag&o de paridades do tipo singleto e sua

energia 4ham.manas, g, =TS
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Figura 4.5: Energias do centro A+ em fun¢ao do campo magnético. A linha sélida corresponde
1 a0s estados de mais baixa energia com momento angular total L,,,.; = 0. A linha tracejada

representa o estado de mais baixa energia com Lz = 1.
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representando o singleto, e ||, um dos componentes do tripleto.

4.3 Sumario

Neste capitulo discutimos a influéncia do potencial atrativo de uma impureza aceitadora
no espectro de 1 e 2 buracos confinados em um QD. Verificamos que o acoplamento
das bandas, o potencial de confinamento e a presenca de um campo magnético externo
tém como efeito aumentar a energia de ligacio do buraco impureza. Os resultados
apresentam acordo qualitativo com os dados da. literatura. Mesmo com as simplificagoes
do modelo, comparagdes quantitativas feitas para a energia de ligagao de aceitadores em
pogos quanticos de GaAs/AlGaAs revelaram um erro menor que 8% em nossos calculos,
para pocos de até 504. Investigamos as propriedades dos estados de mais baixa encrgia do
centro A*. Mostramos que esse sistema apresenta apenas um estado ligado e que o estado
fundamental tem configuragio de paridades do tipo singleto para campos magnéticos até
107". O potencial atrativo do aceitador é o de maior infludncia sobre o estado fundamental,

enquanto o potencial repulsivo entre os buracos tem maior cfeito nos estados de maior

energia.
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Capitulo 5

Conclusoes

Como salientamos ao longo deste trabalho, silicio e germanio tém tido papel lundamental
na fisica de semicondutores, desde o seu injcio. Atualmente, as ligas e nanoestruturas
formadas por estes materiais sdo um campo de pesquisas que termn apresentado novos
resultados e gerado bastante interesse, principalmente tecnolégico. Esse interesse renovado
tem sua origem nas heteroestruturas de SiGe/S7, com interfaces de boa qualidade e livre
de deslocagoes e relaxagdes devidas a tensiao. Com isso, a possibilidade de se utilizar esse
tipo de estrutura na produgdo de dispositivos eletronicos de alta velocidade, Opticos e
opto-eletronicos, compativeis com a atual tecnologia de circuitos integrados, gerou uma
grande motivagdo para as pesquisas nessa drea. Assim sendo, essa foi uma das razdes que
nos levou a realizar um estudo das propriedades dos estados de valéncia em nanoestruturas
de S%,_,Ge,/Si.

Investigamos o comportamento de buracos em pogos quanticos dopados tipo-p. O
Hamiltoniano de Luttinger-Kohn foi usado nesse ¢ nos demais capitulos desta MOnogra-
fia como a ferramenta fundamental para descrever os estados da banda de valéncia nas
proxmmidades do ponto I'. A interacio Coulombiana entre os buracos foi calculada auto-
consistentemente em termos do potencial de Hartree, a B = 0. Parametros referentes
a amostras de 5¢/5%,_,Ge, /57, com = = 12% e 13%, foram usados em nossos calculos.
Verificamos a formagao de um gas bidimensionaj de buracos na interface St/SiGe da
amostra CVD124, dopada unilateralmente. A amostra com dopagem em ambos os lados

do pogo (CVDI121) formou um gis quasi-bidimensional com densidade de portadores
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maxima no centro do pogo. A possibilidade de formagao de dois gases bidimensionais in-
dependentes em cada uma das juncées foi descartada para a concentracio de portadores
(Ng = 3.4 x 10 em™?) e largura de pogo (w = 200A). da amostra em questdo. A massa
efetiva (m* = 0.23my e m* = 0.21my) da amostra CVD121 foi calculada e o valor obtido
apresenta bom acordo com os resultados experimentais da literatura. Na presenca de um
campo magnetico, os buracos sdo descritos por combinagdes lineares de fungées de onda
de osciladores harménicos. Os NL de mais baixa energia, com paridades opostas, apresen-
tam comportamentos qualitativamente diferentes, pois os estados ¥1"<? s3o fracamente
acoplados. Verificamos para as ligas de SiGe estudadas, que o acoplamento das bandas
separa os cstados de paridades opostas, da mesma maneira que o acoplamento Zeeman.
Este comportamento gera um fator g-efetivo bastante alto, responsavel pelo grande afas-
tamento dos NL de paridades opostas e pela proximidade dos NL adjacentes que tém
mesma paridade. Concluimos que esta é a razio pela qual as medidas de Efeito Hall
Quantico apresentam, predominantemente, picos relacionados & fatores de preenchimento
impares, enquanto que os pares sao 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 CVD121 e CVD124. A concordancia foi
boa para v > 3, mas pobre para os fatores de preenchimento mais baixos. As causas
desse desacordo nao foram determinadas, entretanto podemos considerar algumas pos-
sibilidades. Uma delas é o potencial de Hartree, que descreve a interacao Coulombiana
entre os buracos de forma semicléssica; a utilizacio de um potencial de Hartree-Fock ou
de um formalismo de funcional de densidade local seriam uma alternativa para melhorar
esta descri¢do. Também existe a possibilidade de o fator x nio ser constante para todos
os valores de campo, ou ainda, se modificar quando o fator de preenchimento é baixo,
devido a efeitos de interagao de muitos corpos. Descartamos a possibilidade de erros nas
medidas experimentais, pois os valores de energia medidos para v = 2 sio grandes e as
amostras apresentam alta pureza.

No segundo capitulo o enfoque foi dado & interagao buraco-buraco. Usando o fato de

que a paridade ¢ um bom mimero quantico em heteroestruturas com simetria de VErsao,
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e que o spin deixa de sé-lo quando se acopla ao momento angular orbital nos estados
de valéncia, desenvolvemos um modelo fisico descrito por um Hamiltoniano cujo termo
de interacao buraco-buraco apresenta duas componentes: uma delas atua apenas na dis-
tribuigao 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 interagao Coulombiana dependente do spin. As simplificacoes fei-
tas, como confinamento por barreiras de potencial infinito, exclusao de efeitos de tensao
e da banda de estados split-off ndao devem mudar qualitativamente os resultados obti-
dos, pois apenas modificam a forga do acoplamento das bandas. Caso considerassemos
o GaAs/AlGaAs como material do QD estas aproximagdes seriam plenamente justifica-
das. Qutra consideracao feita foi eliminar a interagio Zeeman do modelo. Esta poderia
afetar qualitativamente os resultados, dependendo da concentragio de Ge na liga, pois
kgi & —0.42 e kg, = 3.4. Ou seja, o termo Zeeman poderia refor¢ar ou eliminar os compor-
tamentos apresentados a campos magnéticos finitos. Por isso preferimos desconsidera-lo.
O modelo tedrico é valido para um niimero arbitréario de buracos, confinados em sistemas
bi- e zero-dimensionais que apresentem simetria de inversio. Resultados numéricos foram
apresentados para um conjunto de 2 buracos confinados em um QD cilindrico. Como
consequéncia desse novo potencial, estados com configuragdes de paridades | 17> e | [|>
apresentam acoplamento. Devido a mistura das bandas e a interacao buraco-buraco, mos-
tramos que o estado fundamental desse sistema nao oscila entre configuragdes de paridade
do tipo singleto e tripleto, como fazem os elétrons submetidos ao mesmo confinamento.
A campos altos a configuragao | |}> domina o estado fundamental.

Por fim, o terceiro capitulo pode ser considerado uma extensio 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 (A%) em pogos de GaAs/AlGaAs, tebrica e experimen-
talmente. Muito poucos existem para heteroestruturas de SiGe/S:. Nanoestruturas de
boa qualidade cristalina e interfaces sem rugosidades sao necesséarias para a boa definicao

experimental do espectro desses centros, ¢ essas foram obtidas apenas recentemente. O
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estudo de centros A* nao foi realizado em heteroestruturas do grupo III-V ou IV. Como
resultado desse estudo verificamos que o aceitador At possui somente um estado ligado.
A interacdo buraco-impureza é a mais importante para o estado fundamental, enquanto
que a interagao 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 célculo do espectro de A° e usar tais resultados para esti-
mar o erro que a aproximagcao de barreiras infinitas causa no espectro de absorcio 6ptica
de A*. Também pretendemos levar em conta a interacio Zeeman, para compararmos

resultados tedricos com medidas a campos magnéticos nio nulos.



Apéndice A

O Hamiltoniano H;; em coordenadas cilindricas e

seus elementos de matriz.

Neste apéndice apresentamos os operadores que comp6em o Hamiltoniano de Luttinger-
Kohn em coordenadas cilindricas e a derivacio de seus elementos de matriz.
Inicialmente, usamos o calibre simétrico para representar o potencial vetor A{7), que

corresponde a um campo magnético aplicado paralelamente direcio z.
- 1 4 B -
A:§(BXF): 5(_3;33770)} B:Bez ! (Al)

Para representarmos A(F) em termos das coordenadas (p,@,2), usamos as seguintes

relagoes de transformagio das componentes de um vetor:

A, = Azcos(d) + Aysin(¢) (A.2)
Ap = —Agsin(p) + A,cos(¢) , (A.3)

lembrando que @ = pcos(¢) e y = psin(¢). Desta forma cscrevemos A — (A, Ag, Ay)

como
-~ B
A= 5(0,0,0) . (A4)
Devido a presenca do campo magnético, 0 momento cinético das particulas {p) é
substituido pelo momento generalizado I = (ﬁ— gfi‘) Essa transformacio nio afeta o

movimento da particula na direcio z. Entretanto, seu comportamento muda drastica-

mente no plano perpendicular i direcio do campo. Para os noves operadores k% e k2
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escrevemos:
k2 = b2 (A.5)

2 2 1 1 1 20 7
k‘r‘ = - 3p + —89 + —2(16 + =T —8¢ . (AG)

P P 4 g
onde v = %, We = fii ¢ a frequéncia ciclotrénica e Ry* é a energia de Rydberg

eletronica.

Os operadores ky = —i(0, + i0y) e kZ também mudam. Aqui usamos as relagdes de

transformacao de diferenciais:

9 = cos()d, - 28y, (A7)
8, = sin(#)d,+ “”3;¢)a¢ , (A.8)
para/.reescrever esses operadores. Dessa forma, levando em conta a definigio (A.4), obte-
mos
e~i¢ : I
ko = ¥y [Pap — 10 — 577 } (A.9)
2 | —1 ‘ : 1 2p? .
k2 = %o {? [923§ — p0, — 85— 2i(p8, — 1 — gvpz)t%] ~ 74’0 + wdp} :

(A.10)

A base na qual projetamos Hyx é formada pelos estados desacoplados

imé o  cos(wzfw) ,v=0
B N Yy m >
rl']m+l(k}?r)| 2n ¥ w

< Zlm,n,v,m; >=
sin(2rz/w) v =1

(A.11)

Ao calcularmos seus elementos de matriz obtemos as seguintes expressoes, inicialmente

para os operadores diagonais Py

, k2 Emy2

<m'n'V|Pymny > = {6722y (k) — my + (A.12)
mr mr,

2

. : 1ot

<mn'|p’lmn > 367 & s

dm* m Y 3
LS
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, kEU L 2 _
<m'n'V|P.jmny > = {5: ( - +( ») mfy) + (A.13)

*
UL L

72

dm*

ri

’.
< m n'|p*lm n >}62’ 6 bl

COTIL

1
2 [ adadn (ki Re) @ Ik Re)

f L2 — R?
<mn'|pflmn>=R | gz (B R) S (kR Jo

(A.14)
Os operadores nao diagonais R e S geram os elementos de matriz
8 ,
< m'n'V|Sjmny > = —2V3 5L (—*1)” (1—67) (A.15)
1 RPN
{ [ dnrti o) o0, + m = S| Tt p)} 6
r ! R !
<m'n'V|Rlmny > = —V3 a8, 8 {j; dpd] (k7 p) (A.16)
2 2,3
[(k::‘)m;(z m+%) (p3+m) = L } Tk )}

No entanto, com a intencao de facilitar seu uso, vamos rcescrevé-los em termos de
uma notacio mais compacta. De inicio, para os elementos de matriz < § >, aplicamos a

propriedade das fun¢des de Bessel

(k7 p) k7

K20 e slh) — S (7] (A17)
e obtemos
3 : 2 R
L ,_‘ — _-_2 . _ Fo 1 _5!/
<o |Slonw > = =2V3 e gy (=80 1 e R G R
R
{fo pdpd i (K7 p [ —219] T (k™ )+ (A.18)
R 2"- .
/D pdpJomi (K5 p) == [ (k7 p) — m+1(k;”p)]}5$_l
I 8 ! mn
<m'n'v|Simny > = 3 a3 YA (=1 (1 =8 )V {ATE(R) + mn;(R)}ém -

(A.19)
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onde AT, e Bl", sio definidos como

AT (R) = 2 R (A.20)
e Wi (M3 R) s (k7 R))] '
1 2
f vdz Jo (kT Ra) [f”f _ak TJ T (K7 Rz
0 T 2
B (R) = ki (A21)
mint —_ ],}m;+1(k:i’R)Jm+l(k?1€)I +
1
f 2z S (KT Re) [Jouoy (K] B2) — i (K B2)]
0
Partindo da expressio (A.17} escrevemos para os elementos de matriz < R >
’ FA L !’ 2 R_2
<mnV|Rmny > = —/3 Yoz O &Y (A.22)

m=z v [Jmfﬂ(kg’fz).fmﬂ(kga)]

R , 2 2 2m ,}(p2
dpdms (k7 p) | (k)2 = T L TR0y 080 g m
(L wtostot [z - 2 + - m =2 )

/ " g3 1) [5;3(1 —m - 1"’—)] o1 (k7 p) — Jm+1(k$p)1}

2
<mRVIRlmny > =~V yyy 570 5 {Crnmi(R) + Dmn L (R)Y (A.23)
onde
Cmn R 2 1 d J km!
() = lJm:H(k;?’R)JmH(k:lR)|/o w5 Re)
2p2,..2 i 2.2
myz Y Rex 2m o vRix .
[(kn ) 7 toaml-m+ 5 )J In(k7RT)  (A.24)
2 1 ,
D = (k™ R:
i (R) IJm*H(k::»"R)JmJ,l(k;’lR)l/o zdz (KT Re)

2:1,2

2

[%(1 S )J (o1 (K Re) — Jia (KT RZ)) . (A.25)



Apéndice B

Elementos de Matriz do Hamiltoniano H = Hy+ Vi

Este apendice traz as expressoes que descrevem o espalhamento de buracos devido ao
campo magnético e a interacio buraco-buraco, segundo o formalismo desenvolvido no
capitylo 3.

Como destacamos na, secao 3.2.c, as autofuncdes de Hix na auséncia de campo
magnético formam a base em termos da qual obtemos os elementos de matriz do Hamil-
toniano (3.11}, escrito em segunda quantizagao. A equacao Hyx|L, N, >= EiL N, ¢ >
gera os estados |j; >= |L;, N;, o; > escritos na forma

V2 Jn(kmp) eime .
__ E : § LN mi ity o
IL? N, 7= mi n ¢ B TJJm-i-l(var)’ ' \/2‘71' 6 (Z)um‘j(x) : (BI)

Portanto, os efeitos do campo sao incorporados em (3.11) sob a forma de um po-
tencial espalhador de uma particula. O campo magnético externo induz transicdes que
conservam o momento angular (L) e a paridade (o) dos buracos, individualmente. Tal
propriedade pode ser facilmente entendida se lembrarmos que um catipo magnético apli-
cado na direcao z preserva duas simetrias importantes ligadas a esses niimeros quanticos:
a simetria cilindrica, relacionada a L, e a simelria de reflexao em relacdo ao plano cen-
tral do pogo, relacionada a ¢. Lembramos também que o campo B = Bée, nao influi no
comportamento da particula na direcio z. Os elementos de matriz associados ao campo

magnético, referentes aos operadores ., R e S sio, respectivamente:

<o NILNWHILNo> = (B.2)
hz T QE f CATH ' '
m(’y. + ;) Z > C*?ff\m"; ("i?‘;‘; {T <n' ml|p*lmn > - Qm (S,Q"} s g7
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B .
<o N L|IURLNg>= ﬁ(—\/ﬁ) Y3 6F 87 (B.3)
[}

r Q22
T X Ol OB <ol (-2 (-

! 3 1
T, T
' My=—5,—3

0

02p?

S O O <ot (s )~ - +9 jmn> |
4 =2
-z

N||—-

_49 r f
<o N UWSILN o> = (2f) (T) o 6L 67 (B.4)
w
X228 D2 Crlmty CEVe sgn(my) <n’ (m=1)| p|mn >

- > C*f—ff’_l] CLN" sgn(m;) <n' (m+4+ 1) plmn>} |
onde L=m+m;,o(T)=1,0(])=-1,0=lz2elz = (hefeB):. A fungéo sgn(m;) re-
presenta o sinal de m; ¢ os produtos escalares envolvendo os vetores |m n > sao calculados
em termos das fungoes de Bessel J,, (k™ p).
A interacao Coulombiana, por sua vez, é mais complexa e a obtencio de seus clementos
de matriz demanda um grande tempo de computacio numérica. Inicialmente, expandimos

o potencial Coulombiano em termos de fun¢oes de Bessel

E / dq e~V (qp) T (gp'ye— el (B.5)

(32 2
EUIX—X"J f[)

Usando as fungoes de base fjg-

= |L;, Ni,0; > obtemos os elementos de matriz

)y 7 by 9 — *Llngl "'LQNQU-Q *«LoNyog faNjo3
<N J2 “/h’l"l‘}d Ja > = ZZ Z Cnl m qu mJI Cng m2 Cn mf
1

] m2 nl,n2 n? nt

Iy 4m Lafgm ml m? y
/ 4Q Q) G EEQ) xeioina(Q) . (B.6)

onde ¢, € a constante dielétrica estatica do Sig.s7(en1a e v o raio do disco. Definimos G,
]

que descreve a interacao entre as densidades de carga no plano do disco:

2 [y sdsJj,_ mj (qum’ s)dp_pqrs) J,n_m (AL TMps)

IJL_mJ+1(kn_m T)JL’—TRJ+1 —mj )l

n n'

(B.7)



onde Q = rg e p = sr.
ml m?
J‘
O fator de forma Xar\oaios0q

my omy

} f _ wflz d ' m? ; m? ; wf‘z d m} N mj _qiz__zjj
X"’102"30’4(Q) = )2 2" &q, (z) £os (z) /2 z €oy (~) £o, (3) €
(B.S)

€ o termo responsavel pelo acoplamento entre as paridades. Para um pogo de barreiras
de potencial infinitas, solugdes analiticas podem ser obtidas para {B.8), que evidenciam

0 acoplamento entre as diferentes paridades:

_ 32r%(gqw + e — 1) + 20w (qu)® + 3(qw)®
Xoooolq) = {qw)?[(27)? + (qw)?]2 (B:9)

_ Al2mi{qw + e — 1) 4 807%(qw)? + 3(qw)®
xunlg) = (@) (i) + (g )P (B.10)

Xoio{g) = X1o01(g) =
1287 (qw + €% — 1) + 4072 (quw)? + 2(qw)s
6474 (qw)? + 202 (gqu)* + (qu)P

(B.11)
Xooi(g) = Xoon1{g) = X1o10(g) = X1100(¢) (B.12)

2(qw)[457° — 6474 qw)(1 + e 1) 4+ 597 (qw)? + 1572 (qu)? + (gw)E]
((37)2 + (qw)?]? [72 + (qu)7]2

Xoui(q) = Xo100(¢) = xn1101(g) = Xoao1(g) ... =0 (B.13)

O indice v = 0, 1, usado nas expressoes acima, é equivalente 3 combinag¢io dos indices

m; e o (vide expressoes 3.9 e 3.11) e corresponde as seguintes fungdes envelope na direcio

Z.

- €vmplz) = \/gcos(z}z) (B.14)

Ll

bpmr(z) = @ sin(222) (B.15)
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