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A meus pais e avós 



RESUMO 

Neste trabalho investigamos os efeitos causados por um campo elétrico às 

propriedades eletrônicas de um sistema de fio quàntico corrugado, conectado a dois 

reservatórios bi-dimesionais (20). Este campo elétrico é aplicado de forma paralela à 

direção do transporte no sistema, dando origem à formação de estados localizados de 

Wannier-Stark. Devido à geometria da estrutura, que possue cavidades abertas (quase­

OD) conectadas por canais unidimensionais (10), temos a formação de minibandas 

hibridizadas que sob a ação do campo elétrico quebram-se, dando origem a 

ressonâncias de Fano. Nosso estudo, para o acompanhamento destes fenômenos foi 

conduzido através da análise da transmissão eletrônica através do sistema e do cálculo 

da densidade espectral. 

ABSTRACT 

In this work we investigated the effects of an electric field on the electronic 

properties of a corrugate quantum wire system, linked to two two-dimensional (20) 

reservoirs. The applied electric field is parallel to the transport direction in the system, 

and it produces localized Wannier-Stark states. The structure has open cavities (quasi­

OD) connected to one-dimensional channels (10), leading to the formation of 

hybridized minibands. These minibands under the action of the electric field are 

broken, what produces Fano resonances. We followed these phenomena by analyzing 

the electronic transmission through the system and by calculating the spectral density. 
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Capítulo 1 

Introdução 

O estudo do transporte eletrônico através de pequenas estruturas teve inicio 

com um trabalho de James Clerk Maxwell[l] em 1891, sobre a resistência elétrica 

associada a um orificio feito numa placa metálica. O primeiro estudo sobre transporte 

balístico, i.e., em condições que o livre caminho médio é maior do que o comprimento 

da amostra, foi feito por Sharvin[2], e envolveu a injeção e a detecção de um feixe 

eletrônico através de contatos de pontas, aplicados a uma amostra metálica. Contudo, 

devido ao pequeno comprimento de onda dos elétrons no nível de Fermi (ílF) nos 

metais ( -0.5 nm ), torna-se muito dificil obter efeitos de quantização conjugados ao 

transporte balístico. Por outro lado, í!,F nos semicondutores dopados é 

consideravelmente maior. Para uma heteroestrutura de GaAs/(Al,Ga)As encontramos 

um valor de cerca de 40 nm na camada de inversão formada no GaAs, para uma 

densidade de portadores de 4 x JOll cm-2. Isto, em conjunto com a evolução das 

técnicas de crescimento, tornou possível confmar elétrons em estruturas de 

semicondutores criadas artificialmente, viabilizando a proposta de Esaki e Tsu[3]. 

Estes sistemas, conhecidos como nanoestruturas de semicondutores, podem ser 

construidos em diversas geometrias, permitindo um estudo controlado do transporte 

quântico. Com isso, temos a possibilidade de investigar as propriedades eletrônicas e 

de transporte em sistemas de baixa dimensionalidade, o que traz grandes expectativas 

tanto para aplicações[4] como para pesquisa básica[S]. 

1.1 TÉCNICAS DE CONSTRUÇÃO DE NANOESTRUTURAS 

O objeto de estudo deste trabalho consistiu de nanoestruturas com 

confinamento bidimensional, i.e. fios quânticos. Restringiremos a breve revisão desta 
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secção a este tipo de estrutura. Além disso, apesar das nanoestruturas poderem ser 

construídas empregando-se vários sistemas de semicondutores, faremos somente 

referência ao de GaAs/(Al,Ga)As com o qual fizemos nossos cálculos. 

O primeiro passo para a construção de um fio quântico, é se conseguir uma 

heteroestrutura de GaAs/(AlxGa1_x)As (tipicamente x=0.3) com um gás de elétrons 

bidimensional (2DEG) de alta mobilidade (da ordem de J06 cm2!Vs). Isto é 

usualmente feito através de epitaxia por feixe molecular (MBE) e dopagem 

modulada[ 6], o que conduz à configuração mostrada na Figura 1.1. 

z 

metal GaAs 

2DEG 

perfil da 
banda de 
conducão 

I 

Figura.l.l: Perfil da banda de condução no ponto r ao longo da direção de crescimento para uma 

heteroestrutura de GaAs/(AixGa J-.JAs)/GaAs (0.3S:XSIJ.5), com dopagem modulada tipo-n na camada de 

(AI,Ga)As. Um 2DEG de alta mobilidade forma-se na camada não dopada de GaAs junto à interface com o 

(AI,Ga)As. Esta figura é adaptada de (81. 

O 2DEG está presente na camada de GaAs não dopada e é formado pelo 

confinamento dos elétrons no poço de potencial triangular, criado pela redistribuição 

de carga na heteroestrutura. Para reduzir o espalhamento pelas impurezas doadoras 

existe uma camada espaçadora no (Al,Ga)As, i.e. não dopada, distanciando-as da 

interface com o GaAs. A etapa seguinte para se obter um sistema unidimensional é 

impor sobre o 2DEG um confinamento lateral (e.g., direção x). Uma das técnicas 

mais utilizadas para este fim recebe o nome de "split-gate", e consiste basicamente de 

uma depleção seletiva no 2DEG causada por um campo eletrostático, aplicado à 
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amostra através de contatos metálicos. Estes contatos, chamados de gates, são 

construídos no topo da amostra (Figura 1.2(a)) utilizando-se de técnicas elaboradas de 

litografia[7]. Aplicando-se uma voltagem negativa aos gates ocorre uma depleção de 

carga sob eles, formando-se um canal lD que extende-se ao longo da direção y 

(Figura 1.2(b) ). 

Y=!! (a) 

~'$J 
GaAs 

---- ---- ~ 

------------~------------(GaAI)As 

(GaAI)As n+ 

(b) 

~ 

2DEG ~~ 

-~- 2DEG 

GaAs ~ canaiiD ~-2DEG 
(GaAI)As ;;;,::;;;;_..;;;. ___ _!!!!!~~!!i!!!!!!...--...;;;..;;;~~~ 

(GaAI)As n+ 

® 
y 

X 

Figura.1.2:Representaçio esquemática da técnica de "split-gate". (a) Os contados metálicos definidos no 

topo da heteroestrutura estilo conectados ao terra, e o 2DEG está distribu[do de forma homogênea sob a 

superficie. (b) É aplicado uma voltagem negativa aos contados, e o 2DEG é depletado sob eles formando-se 

um canallD, devido ao confinamento lateral (e.g.direção x). Esta figura é adaptada de [8]. 

1.2REVISÃO 

Apresentamos a seguir uma rápida revisão de alguns dos trabalhos que 

motivaram esta tese. 

1-3 



1.2.1 Quantização da Condutância 

A primeira proposta para a construção de nanoestruturas unidimensionais (lD) 

foi feita em 1980 por Sakaki[9], com o objetivo de se criar dispositivos mais rápidos e 

eficientes (chaves eletrônicas, lasers sintonizáveis, etc), beneficiando-se das altas 

mobilidades destes sistemas. 

10 
W=BliDl 

--------------~~··--------------
Gate / \ Gate ' . 

8 
1-__ -------------~-{. __ ./ '\.~--~-~-----~-- .. -.-t_ 

2 

o 
-2 -1.8 -1.6 -1.4 -1.2 -1 

voltagem de gate (V) 

Figura 1.3: Condutância (T= 0.6K) para um sistema de pontas de quantizaçiio como função da voltagem de 

gate (cf.[ll]). O detalhe no gráfico mostra a disposição dos gates. 

Entretanto somente em 1988, que Van Wees et al[10] e Wharam et al[ll], 

independentemente, verificaram a quantização da condutância para um canal lD 

(quantum point contact) em função de sua largura, definida pela voltagem aplicada a 

contatos de gate (Figura 1.3). Eles encontraram patamares de condutância cujas 

alturas eram múltiplos inteiros de 2e
1 /h, o que atribuíram a unidimensionalidade do 

sistema. Em argumentos simples[l3] a velocidade eletrônica é inversamente 
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proporcional à densidade de estados nestes sistemas, o que leva a uma expressão para 

a condutância, G: 

G=2e2N 
h ' 

onde N é o número de sub-bandas unidimensionais ocupadas. 

(1.1) 

Experimentos realizados com canais mais extensos do que os utilizados nos 

experimentos originais (-100 nm)[l2, 13], apesar de ainda menores do que o livre 

caminho médio, não mostraram efeitos de quantização na condutância[l2]. Os fatores 

mais prováveis para este comportamento devem ser o aumento do espalhamento 

reverso ( backscattering) no canal, ou o espalhamento por impurezas causado pela 

reduzida blindagem no 1DEG[l4]. 

1.2.2 Transporte através de um Cristal Unidimensional Finito 

Kouwenhoven et al[l3] estudaram uma estrutura de fio quântico com 

modulação do confinamento lateral, objetivando observar um comportamento de 

superrede lD. A amostra, construída a partir de uma heteroestrutura de 

GaAs/(Al,Ga)As, possuía em seu topo gates dispostos conforme mostrado no detalhe 

da Figura 1.4. Um destes gates contava com quinze corrugações de 200 nrn de 

período, o que resultava na formação de quínze cavidades conectadas em série, assim 

que fosse aplicada uma voltagem negativa. Na Figura 1.4 é mostrada a condutância 

deste sistema medida à temperatura de 1 O rnK e na presença de um campo magnético 

de 2 T, em função da voltagem aplicada ao gate corrugado, mantendo-se fixa a 

voltagem no outro gate (Vgl=-0.45 V). Pode ser notada a formação de dois mínimos 

mais pronunciados, indicados na figura pelos símbolos * e +, e entre eles quinze 

oscilações de menor amplitude. Kouwenhoven et al[l5] associaram estes dois 

mínimos a gaps de periodicidade, e as quinze outras oscilações aos estados de Bloch 

que formam as minibanda.S. A existência destas oscilações é uma prova da existência 

de coerência de fase na estrutura, permitindo um comportamento de superrede. 
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1 Vg1=-0.45 V 
B=2T 

+ 

-
~ * --- 1 ~ ·-u = (~ .... 
::I 0.9 "C = o u 250 

150 

-0.73 -0.72 -0.71 -0.70 -0.69 

Voltagem do gate 2 (V) 

Figura 1.4:Variaçfto da condutincia para uma estrutura de fio quântico corrugado em função da voltagem 

aplicada a um dos gates (Vg2). No detalhe encontramos a geometria de disposiçilo dos gates no topo da 

amostra (cf[l5]). 

Uma estrutura semelhante foi estudada por Haug et al[l4]. Neste caso, a 

estrutura possuía apenas quatro períodos e os resultados obtidos evidenciaram os 

efeitos de carga (bloqueio de Coulomb ). 

Em nosso trabalho, vamos estudar as propriedades eletrônicas de 

nanoestruturas quase-unidimensionais que apresentam efeitos de periodicidade. No 

Capítulo 2 apresentaremos os métodos de cálculo utilizados no trabalho. O Capítulo 

3 traz uma discussão das propriedades fisicas das nanoestruturas estudadas. O 

Capítulo 4 discute os efeitos de um campo elétrico longitudinal nestes sistemas. 

Finalmente, no Capítulo 5 apresentamos as conclusões deste trabalho. 
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Capítulo 2 

Método de Cálculo 

Sistemas que apresentam confinamento em ma1s do que uma direção, 

raramente apresentam soluções analíticas para o cálculo de suas autofunções. Isto, por 

exemplo, pode ser constatado através de um simples caso, como o de um poço de 

potencial bidimensional[l]. Teremos soluções exatas somente se a simetria do 

potencial for bem definida, e se as barreiras têm altura infinita. Esta não é a situação 

geralmente encontrada nas nanoestruturas, e por isso diversos métodos de cálculo têm 

sido desenvolvidos para . investigar estes sistemas. Laux e Stem[2] resolveram 

numéricamente a equação de Schrõdinger e de Poisson de forma autoconsistente, para 

tratar o problema da transferência de carga em sistemas quase-lD, definidos por 

confinamento eletrostático sobre um 2DEG. Brum e Bastard[3] introduziram a 

aproximação de quase-desacoplamento, permitindo assim uma solução quase analítica 

para discutir os efeitos de campos elétrico e magnético nas bandas de condução e de 

valência de um fio quântico. Outros métodos têm sido desenvolvidos para tratar deste 

problema. Basicamente, eles se apoiam em dois tipos de ataque ao problema: i) 

solução numérica e ii) utilizando uma base de funções analíticas, em geral obtidas 

através da solução exata de uma parte do Harniltoniano. 

Ulloa et al.[4] calcularam a condutância para um sistema de fio quântico com 

corrugação periódica, e identificaram as antiressonâncias na condutância[5] com os 

gaps devidos à periodicidade da estrutura. Logo após, Brum[6] mostrou que existem 

dois tipos de gap neste tipo de estrutura, um devido à periodicidade e o outro à 

interferência de estados de cavidade aberta (quase-OD), com estados de fio (lD). Leng 

e Lent[7] calcularam a quantização da condutância para uma superrede quase-lD, na 
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presença de um campo magnético. Maslov et ai. [8] consideraram o transporte entre 

dois reservatórios 2D desordenados, conectados através de um condutor balístico. Eles 

verificaram que a inserção de uma constrição no condutor reduz o efeito da desordem, 

atenuando as flutuações na condutância. 

Introduzimos nas seções seguintes o método de cálculo que utilizamos para 

estudar as propriedades eletrônicas de nanoestruturas, introduzido por Brum e 

Bastard[3, 6, 9], baseado na construção de uma base de estados com soluções 

analíticas. 

2.1 APROXIMAÇÃO DE QUASE-DESACOPLAMENTO 

Brum e Bastard [3, 9] propuseram um método de cálculo perturbativo, 

adequado para tratar a situação em que o potencial de confinamento lateral é fraco, 

quando comparado ao epitaxial. Esta situação se verifica na maior parte das amostras 

disponíveis atualmente [I O, 11]. Isto é descrito por: 

V(x,z) = v.(z) + ilw(x,z), 

(2.1) 

onde V ( x , z ) , v. ( z ) e Llw ( x , z ) são o potencial total, o potencial epitaxial e a 

perturbação (considerados separadamente) que acopla os movimentos nas direções x e 

z, respectivamente. De agora em diante adotaremos como convenção, que z é direção 

do crescimento epitaxial, x a do confinamento lateral, e a direção y é livre. 

Ao resolvermos a equação de Schrõdinger para o potencial V(x, z ), 

utilizamos uma base de autofunções da forma 

lk,y 

't'(r) = err I; x.(z)a.(x), 
-vL, • 

(2.2) 
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onde x. ( z ) é a n-ésima solução da equação unidimensional de Schrõdinger para o 

movimento em z, ky é o vetor de onda caracterizando o movimento ao longo da 

direção y, e a. (x) é a solução para o conjunto de equações de Schrõdinger acopladas 

n = 1,2,3, ... , 

(2.3) 

onde E. são os autovalores para o movimento em z. Dentro deste procedimento 

podemos, a princípio, resolver qualquer geometria de confinamento bidimensional. 

Evidentemente este método tem convergência mais rápida quanto menor for a 

perturbação !iw (x, z ) comparada ao potencial V
6 

(z ). Resolvendo a Eq.(2.3), 

levando-se em conta apenas os termos diagonais para !iw (x, z ), encontramos que 

cada sub-banda em z gera uma família de sub-bandas em x, soluções do Hamiltoniano 

efetivo: 

H. 
1i2k2 

= E. + Tx +f x! (z)!iw(x, y )dz +-----f. 
2m 

(2.4) 

Desta forma, os autovalores do Hamiltoniano total, em ordem zero, são dados 

por 

(2.5) 

onde Em ( n) é a m-ésima sub-banda em x, relacionada a n-ésima sub-banda em z. 

Eventualmente poderá existir alguma degenerescência acidental entre sub-bandas lD 

relacionadas a diferentes estados em z, mas esta pode ser quebrada quando da inclusão 

de ordens superiores de acoplamento. 
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2.2 CÁLCULO DO ESPECTRO ELETRÔNICO 

O procedimento por nós adotado para estudar as propriedades eletrônicas de 

urna nanoestrutura consistiu em considerar o caso em que ela encontra-se conectada a 

dois reservatórios 20, e calcular a transmissão através dela. Empregamos para isto o 

método dafimção envelope[12] e a aproximação de quase-desacoplamento em ordem 

zero. Escolhemos, também, obter suas autofunções projetando o seu Hamiltoniano na 

base gerada pelo confinamento lateral dos reservatórios 20, em vez de trabalhar com 

a solução "exata" da estrutura. O motivo para isso reside na impossibilidade de se 

construir uma base completa que descreva o sistema, o que acarreta vários 

inconvenientes, dentre eles o de não haver conservação da unitariedade quando da 

transmissão. A utilização de urna mesma base para toda a estrutura mantém a 

unitariedade do sistema. Em compensação, perdemos um pouco da precisão nos níveis 

de energia da nanoestrutura (.S:l 0% para a base utilizada). Esta precisão é suficiente 

para desenvolvermos o nosso estudo e permite utilizar urna base de tamanho razoável, 

dentro dos recursos computacionais disponíveis. Também consideramos que todos os 

sistemas a serem discutidos no decorrer deste trabalho, estarão no limite quântico 

elétrico ao longo da direção z, devido ao forte confinamento epitaxial. 

2.3 PROPRIEDADES ELETRÔNICAS DE UMA NANOESTRUTURA 

Na Fig.2.1 temos representado o esquema geral com qual trataremos o 

problema da transmissão eletrônica através de nanoestruturas. No decorrer deste 

trabalho a origem das coordenadas estará sempre posicionada na interface entre o 

reservatório emissor 20 e a estrutura, definida na figura através de um potencial 

genérico V(x,y). Adicionalmente, consideramos que os elétrons que incidem sobre a 

estrutura a partir do reservatório da esquerda, atravessam-na balisticamente e são 

coletados no reservatório à direita. Apresentamos agora o método de cálculo 

2-4 



desenvolvido por Bastard et al[9] e utilizado por nós para obtermos a transmissão 

através destas nanoestruturas. 

RESERVATÓRIO 

EMISSOR 2D 

I 
/V\1\ft 

x~L 

o > 
y 

V(x,y) 

Ly ~-1 

RESERVATÓRIO 

COLETOR 2D 

T 

f\J\1\r 

Fig.2.1: Nanoestrutura de geometria genérica, envolvida por dois reservatórios bidimensionais. As letras I, 
o 

R e T indicam as ondas eletrônicas incidentes, refletidas e transmitidas, respectivamente. Nas regiões 

hachuradas o potencial assume valor infinito. 

A solução no reservatório emissor, para o j-ésimo canal de entrada, tem a 

forma 

(2.6) 

e no reservatório coletor 
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N 

'I'c(x,y;E) = Lli,,e,.·'a,(x). ,.., 
(2.7) 

Nas Eqs.(2.6) e (2. 7), ri.• e ti.• são os coeficientes de reflexão e de transmissão, 

respectivamente, para o j-ésimo canal incidente, espalhado para o s-ésimo canal tran. 

Os a(x)'s são as autofunções que definem o confinamento lateral para os 

reservatórios. 

n' a' · 
onde Hw(x) = --, -, + Vw(x), 

2m ôx 

L 
O para O ::> lxl ::; -2. 

2 
L oo para I xl ~ -2. 

2 

(m=l,2,3, ... ), 

e q1 = 2
":• (E-E1),ondeEéenergiatotaldoestado. 
1i 

(2.8) 

Vemos que os q;'s podem assumir valores imaginários, que correspondem às ondas 

evanescentes nos reservatórios emissor e coletor. 

Com este modelo estamos, na prática, substituindo os reservatórios 2D por 

estruturas lD, mas largas o suficiente (i.é. Lx>> W, ver Figura 3.1). 

Para obtermos as soluções na nanoestrutura vamos aproximar o potencial real 

V ( x, y), por uma série de Â. camadas discretas de potencial v. ( x ) , cada uma delas 

com largura L. ao longo de y, conforme mostrado na Fig.2.2 

Feito isto, escrevemos Â. equações de Schrõdinger, uma para cada camada de 

potencial 
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onde 
h' 

H.(x,y)=--. V~y+V.(x), 
2m · 

(a= 1 ,2,3, ... ,Â.). 

A /-ésima solução para a-ésima camada, tem a forma 

a-I 

(2.8-a) 

(2.8-b) 

(2.8-c) 

onde Y, = y- LL, e ~~(x) são as autofunções para o confinamento lateral v. (x ). 
p=l 

Jl 21 I,.J " 
I I I I 
I I I I 

XL 
o > V(x,y) 

y 

I I I 
I I 

:>.-~ " 1
1

2
1 

r-- Ly ~-1 

Fig.2.2: Discretizaçlo do potencial V(x,y), que define a nanoestrutura, em /... regiões de potencial constante 

V.(x) ao longo de y. 
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Contudo, de acordo com o que expusemos anteriormente, não utilizaremos 

diretamente as funções 13~ ( x), Eq.(2.8-c), para construir as soluções, mas suas 

projeções sobre os am (x )'s, ou seja 

N 

'f',"(x,y) = [ A
1
eik, .• y, + B

1
e -ik,,Y, ]L[am (x ))( aJx )[13~(x )) 

m=l 

N 

=[A,eik, .• y, +B
1
e-ik, .• y, ]Lb,:m[am(x)). 

m=l 

onde b:,m = (aJx)[13~(x)) 

(2.9) 

Aplicando H. ( x, y) à Eq.(2.9), encontramos 

[Em+~'~~·- E~+ V,(x)- Vw(x) ][ A,eik,,y, + B,e-ik,,y, Jt.b,:m[am(x)) =O. 

(2.1 O) 

Determinamos os b 1 ~m 's diagonalizando o determinante gerado pelo conjunto 

de equações acopladas 

(2.11) 

tt'k' 
A energia total do estado é E= ~+E~, o que determina os k1 a 's: 

2m · 
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(2.12) 

podendo asswnir valores reais, correspondendo a estados transmissíveis, ou 

imaginários, dando origem a estados não propagativos. Apesar de estarmos 

interessados na transmissão através da estrutura, é fundamental incluir tanto os valores 

imaginários como os reais de k1 •• , pois ambos são soluções de significado físico, e 

além disso necessários para a completeza da base. Devemos notar que os valores 

imaginários são responsáveis pela formação dos estados quase-confinados nas 

cavidades. 

De acordo com esses resultados, escrevemos a solução geral para a a-ésima 

camada como 

'I'"(x y· E)=~ (A~ eik,,,,, + B" e -k,,,, )~ b" a (x) ' ' L.. J,l },/ L.. /,m m · 
1=1 m=l 

(2.13) 

Falta-nos ainda determinar as 2 x N x ("- -1) incógnitas, r
1
,,, t

1
,,, A;,, e B;.l' 

para wna descrição completa do problema. Isto é feito impondo-se, de forma separada 

para cada canal de entrada, a continuidade da função de onda e do seu fluxo nas 2 À. 

interfaces da estrutura. Utilizando das Eqs.(2.6), (2. 7) e (2.13), escrevemos 

N 

2q.{> j,n = L [ ( q. + k,JA!.l + ( q. - kl.l )B;.l ]b: .• 
1:::1 

N 

2q.r1 .• = L [ ( q. - k,JA!., + ( q. + k,,, )B!., ]b: .• 
1=1 
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N 

L [ ( q. + k ) A" eik'··'· + (q - k )B" e-ik,··'· l~o• = 
l,a .rAy,J n l,a v,l f'l,n 

1=1 

N 

=L [(q. + k,, •• I)A;,~ 1 + (q.- k,, •• JB:.~~~;,:I 
l=l 

N "'[(q. - k ) ,~. eik'··'· + (q + k )B" e-'••.·'· l~o• = L..,. l,a r.,,l n l,a v,l f'l,n 
1=1 

N 

= L [(q. - k,, •• I)A;,~ 1 
+ (q. + k,, •• JB:~

1 ~,~=
1 

l=l 

N 

=L[(q. k ) ,~x ik,.L, ( k )Bx -ik,,,L, l~ox + t,). ~.te · + q, - t,'). v,te jt,n 
1=1 

N 

0 L[(q.- k,,JA;,1 + (q. + k,,JB;,,~I\, 
1=1 

(2.14) 

onde n=l, ... ,N. 

Resolvido o sistema linear não homogêneo gerado pelo conjunto de 

Eqs.(2.14), podemos conhecer a transmissão eletrônica através da estrutura. Para uma 

dada energia E, ela é obtida através da razão entre os fluxos de probabilidade 

transmitido e incidente[13]. Desta forma, a partir das equações Eqs. (2.6) e (2.7) 

escrevemos 

(2.15) 

onde a soma em s pecorre todos os canais disponíveis, ou seja todos aqueles que 

constituem a base e são transmissíveis, enquanto a soma sobre os fs corre todos os 

canais até a posição do nível de Ferrni (NF) no reservatório emissor, que é 

determinada pela energia de entrada do elétron, E. 
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2.4 CONDUCTÂNCIA E TRANSMISSÃO 

É de uso corrente na literatura, o formalismo desenvolvido por Landauer[ 14] e 

generalizado por Büttiker[15], para a conexão da transmissão com a condutância. Para 

um sistema multicanal de dois terminais, à T=O K, a fórmula de Landauer prevê que a 

condutância G é dada por 

2e2 
2 

G = -2 Lltj,,l , 
n M 

(2.16) 

se a medida é feita através de pontas de prova bastante afastadas da nanoestrutura. 

Contudo, quando a interação entre as pontas de prova e nanoestrutura é significativa, a 

descrição da condutância torna-se mais complexa. Infelizmente é extremamente dificil 

de se determinar em qual das situações são realizados os experimentos. Landauer[14] 

argumenta que a Eq.(2.16) pode descrever ambas as situações, desde que Lx (veja 

Fig.2.1) seja suficientemente grande. Apesar disto, fica a dúvida de como é feita a 

transição entre o sistema clássico, os contatos, e o sistema quântico, a nanoestrutura. 

Ainda devemos ter em conta, que no atual estado-da-arte da construção das 

amostras, os efeitos de carga, a exemplo do bloqueio de Coulomb[16], dominam sobre 

os efeitos de quantização, o que torna mais complexa a interpretação dos 

experimentos. Sendo assim, não buscamos uma direta comparação de nossos 

resultados com a experi~ncia, e nos limitaremos à análise dos coeficientes de 

transmissão da estrutura. Contudo, acreditamos que os efeitos previstos por nós se 

manifestem nas propriedades de transporte destas nanoestruturas. 
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2.5 PROPRIEDADES ELETRÔNICAS DE UMA NANOESTRUTURA 

NA PRESENÇA DE UM CAMPO ELÉTRICO EXTERNO (//y) 

Nesta seção supomos que o sistema constituído pelos reservatórios 2D e a 

nanoestrutura estão submetidos a um campo elétrico F, aplicado ao longo da direção 

y. Em vez de considerarmos o potencial elétrico linearmente distribuído através da 

estrutura, fazemos a aproximação de que ele seja constante dentro de cada uma das À 

camadas discretizadas. Para isto tomaremos o valor do potencial elétrico dentro de 

cada camada, como sendo aquele no centro da camada para a distribuição linear 

(Figura 2.3). Este procedimento nos leva a resultados quantitativamente corretos 

dentro das intensidades de campo elétrico a serem consideradas, e evita o uso de 

Funções d'Airy, o que aumentaria as dificuldades numéricas do problema. 

potencial L F 

2D 

2D 

Fig.2.3:Visilo em corte do sistema ao longo de uma posiçio genérica em x. É aplicado um campo elétrico F 

(//y). As linhas cheias indicam a aproximaçio empregada no cálculo, enquanto as pontilhadas mostram o 

potencial real, que é linearmente distribuldo. 

Feita esta aproximação, a solução do problema segue os mesmos passos da 

secção 2.3, havendo uma única alteração quando do cálculo dos k1 • .'s. Devido à 

presença do campo elétrico, devemos reescrever a Eq.(2.12), levando em conta a 

queda de potencial através da estrutura: 
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k,,. = -,- E- e~- eF 'L L,+ _i • 2m' [ ("-
1 L)] 

n P"' 2 

(2.17) 

Nos reservatórios 2D consideramos que a alta densidade eletrônica blinda os 

efeitos do campo F, de modo que o potencial elétrico é constante ao longo deles. 

2.6 DENSIDADE ESPECTRAL 

No decorrer deste trabalho fazemos uso, além da probabilidade de transmissão, 

de duas outras grandezas para estudar as propriedades eletrônicas. A primeira delas é 

a densidade de probabilidade local, p(x, y; E) = I'P(x, y; E)l2, que utilizamos 

para distinguir as contribuições dos estados à estrutura eletrônica e mapear suas 

distribuições ao longo do sistema. A segunda é a densidade espectral, que é 

simplesmente a densidade de probabilidade local na representação dos momentos, e 

consequentemente nos permite mapear os estados no espaço recíproco. 

Apesar de nossa discussão envolver sistemas com número finito de períodos, é 

importante conhecer as dispersões de minibanda, calculada para sistemas infinitos, 

para uma melhor descrição das propriedades eletrônicas. Contudo, quando da 

aplicação de uma perturbação externa, que acaba destruindo esta periodicidade, a 

dispersão de minibanda deixa de ser uma solução do sistema. Nesta situação, 

suprimos esta perda de informação através da densidade espectral. A partir da 

Eq.(2.13) escrevemos 

L ). 

'P(x,p;E) = J. 'dy e-tpyL'P"(x,y;E) = 
a:: I 
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(2.19) 

e a densidade espectral como 

f
~ 2 

p(p; E)= -~ dx l'+'(p,y; E )I , 
(2.20) 

onde L, é a extensão total da nanoestrutura (cf. Fig.2.1). A integração na Eq.(2.20) é 

feita para termos o efeito médio ao longo da direção x, que é a situação que nos 

interessa. 

Vale a pena lembrar que para um sistema periódico infinito, p ( p; E) é 

exatamente a dispersão de minibanda. 
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Capítulo 3 

Nanoestruturas de Semicondutores 

Discutiremos neste capítulo as propriedades eletrônicas básicas das 

nanoestruturas de semicondutores, com as quais estaremos lidando no decorrer deste 

trabalho. Estas nanoestruturas serão sistemas com confinamento bidimensional, 

construídos a partir de uma heterojunção de GaAs/(AI,Ga)As, que foi dopada de 

forma modulada durante o seu crescimento. O primeiro confinamento vem da própria 

epitaxia, e coloca o sistema em regime de confinamento quântico elétrico ao longo da 

direção do crescimento (//z). O segundo confinamento, ao qual denominaremos 

lateral, ocorre numa direção perpendicular ao confinamento epitaxial (1/x), e é devido 

à depleção de carga causada por um campo eletrostático, aplicado à amostra através 

de contactos metálicos. Supomos também que a depleção é muito forte, de maneira 

que possamos aproximar o confinamento lateral numa dada posição em y, por um 

poço quadrado cercado por barreiras de potencial de 600 me V de altura[1]. 

Finalmente, consideraremos que estas nanoestruturas poderão ter suas 

propriedades eletrônicas descritas dentro da aproximação de quase­

desacoplamento[2]. Para uma maior clareza durante a discussão, reservamos a palavra 

blmdl! para designar uma largura em energia no espectro de transmissão. Assim 

esperamos evitar uma possível confusão com o termo minibanda, quando fizermos a 

comparação entre a dispersão de minibanda e o espectro de transmissão. 

3.1 FIO QUÂNTICO 

Na Figura 3.1 temos representada a mais simples das geometrias de 

nanoestrutura com a qual trabalharemos, um fio quântico com uma única largura de 

confinamento lateral. Este fio quântico está conectando dois reservatórios 

bidimensionais, com a finalidade de permitir o cálculo da probabilidade de 

transmissão eletrônica através dele·.--------
UNICAM.. I 

.I.LIOTCA CiNTR.~ 
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Figura 3.1:(a) Visão de topo de um tio quintico conectado a dois reservatórios bidimensionais.(b) Secção 

transversa do fio, evidenciando o confinamento de poço quadrado. 

0,8 

o 
·~ 0,6 

~ 0,4 

0,2 

l 
, I 

0,0 L---==-J,-.-...:-::../....._' --!:---~~-----',----~--~ 
1 2 3 4 5 

ENERGIA( me V) 

Figura 3.2:Espectro de transmissão para fios quinticos definidos por uma mesma largura de confinamento 

lateral, mas com diferentes comprimentos, identificados conforme a legenda. 

Na Figura 3.2 são mostrados os espectros de transmissão para três fios 

quânticos de comprimentos diferentes, mas todos com a mesma largura de 

confinamento lateral (W=500 A). Podemos notar a existência de um comportamento 
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oscilatório em função da energia de entrada, que depende fortemente do comprimento 

L do fio. Estas oscilações se mostram mais intensas quanto maior for L, e 

correspondem ao efeito de Fabry-Perot, causado pelas reflexões das ondas eletrônicas 

nas interfaces abruptas da estrutura. Experimentalmente este tipo de oscilações não 

são observadas pois as interfaces das amostras são suaves, o que destrói este efeito[3]. 

3,0 .--~----.----,-----.-~-....---.--,--~----.,--,..-"'71 

2,5 

O 2,0 

·~ 

I 
1,5 

1,0 

0,5 

- - -W=SOO Á, L=2000 Á 
-- -W~Á,L--2000Á 

--W=1000 Á, L=2000 Á 

j 7---y--::- / -
,'\ ' \. ' 

I , I 
' 

I 

1 2 3 4 5 6 7 

ENERGIA( me V) 

Figura 3.3:Espectro de transmissiio para fios quânticos com diferentes confinamentos laterais W, mas todos 

de mesmo comprimento L, identificados conforme a legenda. 

Contudo, o aspecto mais interessante deste tipo de estrutura não está contido nestas 

oscilações, mas sim na quantização da transmissão eletrônica. Isto acontece porque o 

confinamento lateral dá origem a subandas, cujos mínimos de energia são 

determinados pelas posições dos níveis do poço quadrado e devido à 

unidimensionalidade dos elétrons. Deste modo, conforme a posição do nível de F ermi 

dos reservatórios vai sendo elevada, a fim de conhecermos a transmissão, estas 

subandas tornam-se accessíveis aos canais de entrada, e assim são formados os 

patamares. Na Figura 3.3 temos confrontados os espectros de transmissão para três 

fios quânticos de 2000 A comprimento, mas com diferentes confinamentos laterais W. 

Como pode ser notado através da figura, quanto maior o confinamento lateral (i.e. 
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mais estreito o poço), maior a largura dos patamares, valendo a recíproca. Isto é 

facilmente entendido, bastando-nos lembrar que quanto menor a largura de nm poço 

de potencial, maior será a separação entre seus níveis de energia . 

Na Figura 3.4 mostramos a densidade de probabilidade nnm fio quântico com 

2000 A de comprimento e 500 A de confinamento lateral. Este calculo é feito para nm 

estado com energia de 3.5 me V, e evidencia o carácter unidimensional do estado que 

extende-se ao longo da estrutura. 

4000 

3000 

2000 

-< ;;.- 1000 

o 

-2000 
-1000 -500 

o 

o 
X(Á) 

500 1000 

Figura 3.4:Densidade de probabilidade mapeada ao longo de um fio quintico com 2000 Á de comprimento 

e 500 Á de confinamento lateral , mostrando o carácter unidimensional do estado (E=3.S me V). 

3.2 ESTRUTURA DE UMA CAIXA QUÂNTICA ASSIMÉTRICA E 

ABERTA 

Introduzimos na seqüência, o tipo de nanoestrutura sobre a qual estará 

centrada a maior parte das nossas discussões. Nós a chamamos de estrutura de caixa 

quântica assimétrica e aberta, ou ainda de fio com corrugação[3]. 
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Figura 3.5:Perfil de potencial para uma estrutura de caixa quintica assimétrica conectando dois 

reservatórios bidimensionais. As dimensões do sistema silo mostradas na figura. 

Seu perfil de potencial é esquematizado na Figura 3.5, e podemos entendê-la como 

um fio quântico perturbado pelos estados da cavidade aberta, formada pela mudança 

do confinamento lateral. Tendo isto em vista, passaremos a discutir suas propriedades 

eletrônicas através da interação de dois tipos de estados. Um deles com carácter 

unidimensional (ID), lembrando em muito um estado de fio quântico, e o outro com 

dimensão quase-zero (OD), bastante localizado na cavidade. 
Q 

Calculando a transmissão eletrônica através do sistema encontramos o 

espectro apresentado na Figura 3.6, onde notamos a formação de diferentes estruturas. 

O primeiro estado disponível para a transmissão (E=2. 05 me V) é o estado fundamental 

da cavidade (OD), que é muito estreito e é separado por um gap de uma banda larga de 

transmissão. Esta banda larga deve ser identificada como uma parte do primeiro 

patamar de transmissão ID, que acaba sendo modificado pelo primeiro estado 

excitado da cavidade (OD). Podemos ainda observar dentro desta banda ID a 

existência de uma curvatura, que, conforme ficará claro em breve, transformar-se-á 

num gap, quando a estrutura apresentar um número maior de cavidades. Como 

resultado da interação entre os estados OD e ID surge um novo gap, posicionado Jogo 

após a curvatura da banda ID. Esta interação pode ser interpretada como um 

anticruzamento entre o primeiro estado excitado da cavidade (OD), com o contínuo 
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gerado pelos estados de fio (lD), numa típica situação de ressonância de Fano[4] 

(Figura 3.7). 

1,0 r--~----,---~-::-..,-----r--~----, 

0,8 

o 

F 
0,2 

0,0 ~-~---''-'==:._~---':---~->L-':,---~--' 
o 2 4 6 8 

ENERGIA( me V) 

Figura 3.6:Espectro de transmissão eletrônica para uma estrutura de uma caixa quântica assimétrica e 

aberta, com dimensões conforme mostradas na Figura 3.5. 

------- .. , .. ~··' 
----------~---------oJY'T ... ······· 

1»--i-········· 
~·· .. ·· 

Energia 

Figura 3.7:Anticruzamento entre o primeiro estado excitado da cavidade, com os estados do contínuo do fio 

quintico, numa típica situação de ressonincia de Fano. Como resultado, as bandas que envolvem o gap de 

anücruzamento siio bandas híbridas. 

O anticruzamento ocorre porque estes estados estão intrinsecamente acoplados, e 

como resultado as bandas que cercam o gap de anticruzamento são constituídas por 

uma mistura de estados OD e lD. Na realidade, a primeira banda larga de transmissão 

apresenta esta mistura de estados, ou hibridização, somente após a curvatura (- 4. 5 
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me V), sendo que para seus estados de energia mais baixa ela tem carácter notadamente 

lD. Esta situação é semelhante à encontrada nos metais de transição, onde as 

propriedades eletrônicas são descritas pela hibridização de uma banda larga tipo s com 

uma banda estreita tipo d[5]. 
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Figura 3.8:Densidade de probailidade mapeada ao longo da estrutura de uma caixa quântica aberta. (a) 

Estado OD, E~2.1 meV, (b) estado lD, E~3.5 meV e (c) estado hfbrido, OD-lD, E~7.0 meV. 

Mapeando-se a densidade de probabilidade ao longo da estrutura, para 

energias dentro de cada uma das bandas de transmissão, toma-se claro os tipos de 

estados que as compõem. Para o primeiro estado de transmissão, E=2.1 meV, 

encontramos um estado fortemente localizado na região da cavidade, portanto de 

natureza OD (Figura 3.8-a). Enquanto isso para E=3.5 me Vos estados são extendidos, 

com maior probabilidade de presença junto as constrições estreitas, de acordo com um 
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estado lD (Figura 3.8-b). Finalmente, ao mapearmos um estado na banda híbrida, E= 

7. O me V, nos deparamos com urna distribuição com presença tanto na região da 

cavidade, como no canal (Figura 3.8-c). 

3.3 SUPERREDE DE CAIXAS QUÂNTICAS ASSIMÉTRICAS E 

ABERTAS 

Uma evolução natural da nanoestrutura anterior é obtida conectando-se várias 

delas, de modo a termos um sistema periódico finito[3]. Isto é mostrado na Figura 

3.9 para um conjunto de dez caixas quânticas, e o seu espectro de transmissão na 

Figura 3.10. 

z 

Em:tter 
Reservo ir 

I 

2000Á 

I 

y li. 11 J 500 Á - J 500 Á 

Collector 
Reservo ir 

/ 

Figura 3.9:Perfil de potencial para uma estrutura de dez caixas quânticas, conectando dois reservatórios 

bidimensionais. 

Comparando-se o espectro de transmissão de urna caixa quântica ao da 

superrede, podemos relacionar as bandas de transmissão que aparecem em ambos. A 

primeira banda de transmissão da superrede é devida aos estados fundamentais das 

cavidades, que acoplados dão origem a urna minibanda OD. Na Figura 3.11(a) temos 

mapeada a densidade de probabilidade para um estado pertencente a esta minibanda 

OD (E=2.1 me V). Podemos observar que este estado encontra-se extendido ao longo 

da estrutura, evidenciando o acoplamento entre as cavidades. Contudo, seus máximos 
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de probabilidade localizam-se dentro das cavidades, o que dá um carácter OD a 

minibanda formada. 
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Figura J.lO:Espectro de transmissão para uma superrede de dez caixas quânticas. Pode·se notar que a 

curvatura que aparecia para a estrutura de uma caixa quântica, dá lugar a um gap de superrede. 

A segunda banda de transmissão é proveniente do acoplamento dos estados 1D 

da estrutura, a exemplo do que acontecia no caso de uma caixa quântica. Entretanto, a 

curvatura que estava presente na Figura 3.6 transforma-se numa forte supressão da 

transmissão no espectro da superrede. Sendo assim, devemos reconhecer que este 

efeito trata-se de uma modulação causada pela periodicidade, ou seja, um gap de 

superrede. Isto equivale a dizer, que o número de cavidades é agora suficiente para 

fazer com que as reflexões de Bragg ao longo da estrutura, façam o gap de superrede 

aparecer bem definido. 

Na Figura 3.ll(b) temos a distribuição espacial de um dos estados (E= 3.6 

me V) através do qual é feita a transmissão para a banda lD. Este estado é bastante 

extendido ao longo da superrede, tendo os máximos localizados junto as constrições 

estreitas, o que deixa clara a natureza lD do estado. 
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Figura 3.11: Densidade de probabilidade ao longo de uma estrutura de dez caixas quânticas. (a) estado na 

minibanda OD, E=2.1 meV, (b)estado na minibanda lD, E=3.6 meV, e (c) estado na minibanda OD-lD, E ... 

5.0 meV. 
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Figura 3.12:Disperslo de minibanda para uma superrede infinita de caixas quinticas abertas e conectadas. 

As dimensões e a geometria são as mesmas da estrutura discutida no nosso texto (adaptado de [3]). 

Os primeiros estados excitados das cavidades também se acoplam, formando 

uma minibanda OD. Isto, de acordo com o nosso modelo de duas bandas, nos faz 

esperar que o gap de interferência tome-se mais longo do que no caso de uma caixa 

quântica, devido à largura da minibanda do estado excitado OD que soma-se à energia 

do potencial de anticruzamento. Esta é exatamente a situação que encontramos no 

espectro de transmissão da superrede, onde o gap de interferência apresenta uma 

largura de aproximadamente I me V. Como o gap de superrede está bem defmido para 

a estrutura de dez caixas quânticas, nós podemos facilmente distingüir as duas bandas 

híbridas (OD-ID) cercando o gap de anticruzamento. Na Figura 3.ll(c) é mostrada a 

densidade de probabilidade para um estado (E=ô. O me V) pertencente a primeira destas 

minibandas OD-lD. Nós o encontramos extendido ao longo da estrutura, e tendo 

máximos de probabilidade tanto nas cavidades como nas constricões estreitas do 

canal, o que evidencia o acoplamento entre estados ODe ID. 

Devemos ainda notar que as oscilações que aparecem nas bandas de 

transmissão são devidas aos estados de Bloch que as compõem, e não mais ao Fabry-
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Perot nas interfaces abruptas da nanoestrutura, sendo que este" último efeito não é 

visível no espectro de transmissão da superrede. 

A dispersão de miníbanda para uma superrede infinita de caíxas quânticas, 

com as mesmas dimensões que estamos utilizando, é apresentada na Figura 3.12 

(adaptado de [3 ]). Esta dispersão é mapeada para vetores de onda no plano complexo, 

de modo que nela estão representados tanto os estados transmissíveis ( q real), como 

aqueles que não contríbuem à transmissão. Inspecionando-se a Figura 3.12 podemos 

identificar as miníbandas e os gaps responsáveis pelo espectro de transmissão, 

tomando mais completa a informação sobre as propriedades eletrônícas do sistema. 

Na faixa de energia da primeira banda de transmissão encontramos uma minibanda 

estreita, que deve ser identificada como àquela originada do acoplamento entre os 

estados fundamentaís das cavidades. A pequena largura é explicada pelo fraco 

acoplamentos entre estes estados. A seguir encontramos um gap direto, que se conecta 

no plano complexo a pequenos valores de vetor de onda, e separa a primeira 

minibanda OD de outra minibanda bem maís larga. Esta miníbanda larga extende-se 

sobre as mesmas energias da banda ID, sendo portanto a responsável pela transrníssão 

destes estados. Continuando a aumentar a energia encontramos outro gap, também 

conectado a valores finitos de vetor de onda complexo, que identificamos como sendo 

o gap de superrede. Este gap separa a minibanda ID de outra minibanda larga, que 

devemos identificar como a primeira banda híbrida (OD-ID). Após esta minibanda, 

encontramos o gap de anticruzamento, que não se conecta a pequenos valores de vetor 

de onda, e separa a primeira da segunda miníbanda híbrida. 

Na Figura 3.13 estão mostrados os espectros de transmissão para estruturas 

com três e com dezenove caíxas quânticas. Desse modo podemos vizualizar melhor a 

evolução da estrutura eletrônica dos fios corrugados mostrados até aqui. Notemos que 

os principaís aspectos de superrede já encontram-se bem definídos para a estrutura de 

três caíxas, i.e, a posição e a formação dos gaps e das bandas de transrníssão. 

Evidentemente, a supressão à transmissão no gap de superrede é maís forte para a 

estrutura com dezenove cavidades, pois nela acontece um maíor número de reflexões 
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de Bragg. Por outro lado, a diferença entre seus gaps de anticruzamento é menor. Isto 

acontece, conforme já discutimos anteriormente, devido a este gap ser resultante do 

acoplamento intrinseco entre os estados, e portanto encontra-se bem definido mesmo 

para pequenas estruturas. · 
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Figura 3.13:Espectros de transmissAo para estruturas com três e com dezenove caixas quinticas, mostrando 

que os principais aspectos de superrede já encontram-se bem definidos para a estrutura de três caixas 
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Capítulo 4 

Estados de Wannier-Stark em Nanoestruturas 

Em 1959, Wannier[l] previU que um cristal de periodicidade d, ao ser 

submetido a um campo elétrico constante F, teria seu espectro eletrônico substituído 

por um conjunto discreto de níveis, separados em energia por eFd (Figura 4.1 ). 

Contudo, durante muito tempo a existência ou a formação de tais níveis, conhecidos 

como estados de Wannier-Stark (WSS), foi objeto de extensos debates teóricos[2], e 

sua comprovação experimental só foi verificada recentemente[3, 4]. 

F=O 

k~) 

(a) 

= ... 
tJl 
~ 

= ~ 

F-rO 

Fd 
Fd 
Fd 

k~) 

(b) 

Figura 4.1: (a)Espectro eletrônico de um cristal de periodo d. (b)Ap6s a aplicaçlo de um campo elétrico 

temos a formaçilo de um conjuntC? discreto de níveis, separados em energia de eFd (b). 

Experimentos de resolução temporal têm sido realizados em superredes submetidas a 

campos elétricos, para acompanhar a dinâmica dos WSS[S, 6], com especial interesse 

na variação da polarização durante o tunelamento. Bastard et al. [7] mostraram ser 

possível haver absorção ou emissão de fótons entre WSS, proveníentes de duas 

minibandas diferentes de uma superrede, desde que a transição não seja feita na 

freqüência de Bloch. Khurgin et al[8] investigaram a possibilidade de se observar a 

transição entre estados localizados e extendidos de uma superrede, na presença de um 

campo elétrico alternado. Cai et al[9] e Rotvgi et al[l O] apresentaram formulações 
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para acompanhar o transporte numa superrede submetida a um campo elétrico 

harmônico. Seus resultados indicam que a dinâmica dos WSS pode afetar 

significativamente a freqüência de oscilação de Bloch, devido ao acréscimo de efeitos 

de tunelamento Zener, colapso de bandas, entre outros efeitos. Aplicações dos WSS a 

dispositivos têm sido propostas e implementadas, dentre elas o guiamento de onda 

através de uma superrede de InGaAsllnP[ll], e moduladores ópticos operando a 

freqüências de até 20GHz[12, 13]. 

4.1 FORMAÇÃO DE ESTADOS DE WANNIER-STARK: MODELO DE 

UMA BANDA 

Consideremos uma cadeia linear de átomos com período d, sujeita a um campo 

elétrico constante F. O hamiltoniano para este sistema é escrito como 

1i' a' 
H=~-,+ IV(x-nd)+eFx, 

2m ax n 

(4-1) 

onde V( x - nd) é o potencial periódico da estrutura. 

Adicionalmente, restrinjamos nossa análise a uma única banda, descrita a 

campo nulo pela aproximação de elétrons fortemente ligados, com acoplamento 

somente entre primeiros vizinhos. Neste caso escrevemos a relação de dispersão na 

ausência de campo elétrico como: 

E(k) = E0 - 2y cos(kd ), 

(4-2) 

onde y é igual a um quarto da largura da banda, e está relacionado com o 

acoplamento entre os estados vizinhos e o potencial periódico. 
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Supondo que ljf)x) seja solução de (4-1), com Hljf)x)=t:
0
1jf)x), e 

aplicando-se o operador translação -c 4 a lj1 )x ), encontramos que 

(4-3) 

Repetindo este processo através de sucessivas aplicações de -c J, encontramos 

o espectro eletrônico do sistema[14], dado através de uma "escada de níveis" descrita 

por 

(4-4) 

onde v é um número inteiro. 

Empregando a base gerada pelas funções de Wannier av(x-nd), relativas à 

banda de energia considerada, escrevemos a auto função lj1) x ), como[15] 

n 

(4-5) 

onde a soma sobre n inclui todos os sítios da cadeia linear, e os coeficientes ~.)x) 

modulam as funções de Wannier[16]. Considerando em (4-5) somente a interação 

entre os primeiros vizinhos, e lembrando que devido às condições de 

ortonormalização e à paridade das funções de Wannier[17] temos 

(a)x- nd)lxla)x- n'd)) = nds ••. , 

(4-6) 

diagonalizamos (I), e chegamos à equação secular 

(4-7) 
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que deve se reconhecida como a relação de recorrência para as funções de Bessel[l8]. 

Com este resultado reescrevemos 

(4-8) 

e 

E v= Eo + veFd, 

(4-9) 

onde Jv-•( ::~) são as funções de Bessel. 

De acordo com ( 4-9), ou mesmo com ( 4-4), existirão tantos estados de 

W annier-Stark, quantos forem os números de períodos da cadeia linear, e todos eles 

igualmente espaçados de eFd. 

Inspecionando a Eq.(4-7), podemos analisar o comportamento espacial das 

funções de onda, em função da distância a um dos sítios da cadeia. Para 

(v- n) x d << - 2
Y x d, as amplitudes terão um comportamento oscilatório 

eFd 

proporcional a[S] 

cos(-21 - 7t- (v- n) 7t)· 
eFd 4 2 

(4-10) 

Contudo, para (v- n) x d > - 2
y x d as funções de onda decairão exponencialmente 

eFd 

com a distância, de acordo com[S] 

[
(v-n)eFd ]~ ~-2y 2! j[(v-n)eFd 1 exp ---x-x 

-2y eFd 3 -2y 

(4-11) 
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Temos esquematicamente representados na Figura 4.2, a chamada "situação 

de banda inclinada", além dos resultados das Equações ( 4-1 O) e ( 4-11 ), onde vemos 

que a função de onda oscila no interior de uma região de extensão 

L= 4y j(eF), 

(4-12) 

delimitada pela inclinação da banda, ou seja, pela intensidade do campo elétrico, e 

decai exponencialmente fora dela[l9] . 

. ~ L 
~ 
~ 

~ 

(n+l)eFd 

neFd 

(n-l)eFd 

(n-l)d nd (n+ l)d 
X 

Figura 4.2:A "situação de banda inclinada" é representada de forma esquemática, juntamente com a 

formaçio dos estados de Wannier-Stark, separados em energia por eFd, e o comportamento da funçilo de 

onda (cf. [4]). 

Com os resultados obtidos, podemos estimar as condições necessárias para a 

observação dos WSS, e assim também entender porque a sua verificação 

experimental, teve que aguardar o advento das superredes de semicondutores[3, 4]. 

Para um cristal volumétrico, uma largura típica de banda é de 2 e V, e a constante de 

rede é da ordem de 3 A. Por sua vez, os campos elétricos possíveis de serem obtidos 
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em laboratório, são da ordem de I 05 V/cm, o que conduz a um comprimento de 

localização de 2000 A, não permitindo a observação da localização nestes sistemas. 

Por outro lado, a largura de banda de uma superrede situa-se em tomo de 70 me V, e 

sua periodicidade da ordem de A, de forma que para as mesmas intensidades de 

campo (F=J05 Vlcm) teríamos um comprimento de localização de 70 A que é da 

ordem da periodicidade e portanto modificando a estrutura eletrônica do sistema. 

No Capítulo 3 apresentamos a superrede de caixas quânticas abertas, 

discutindo suas propriedades eletrônicas através de um modelo de duas bandas, uma 

estreita (tipo cavidade) e a outra larga (tipo fio). Como ressaltamos anteriormente, esta 

descrição é qualitativa, mas fisicamente intuitiva e por isso continuaremos a utilizá-la. 

Antecipando de certa forma parte da discussão que faremos na Secção 4.2, retomemos 

nossa atenção para Eq.(4-12), que define o comprimento de localização L. Através 

dela devemos esperar que o efeito de localização seja mais intenso, quanto menor for 

a largura de banda y, e vice-versa. Dentro deste raciocínio, é de se esperar que os 

estados que compõem a banda estreita, tomem-se localizados para intensidades de 

campo elétrico menores do que as necessárias para a banda larga. Isto nos trará uma 

situação interessante, particularmente nas bandas hibridizadas, pois teremos estados 

localizados (tipo cavidade) interagindo com estados extendidos (tipo fio), formando 

ressônancias de Fano(20]. 

4.2 EFEITOS DE UM CAMPO ELÉTRICO LONGITUDINAL ÀS 

PROPRIEDADES ELETRÔNICAS DE UMA CAIXA QUÂNTICA 

ABERTA 

Consideremos uma estrutura de uma única caixa quântica, conectando dois 

reservatórios bidimensionais, de acordo com o perfil de potencial e as dimensões 

apresentados na Figura 4.3. 
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Figura 4.3: Uma caixa quântica conectando dois reservatórios bidimensionais. As dimensões do sistema são 

indicadas na figura. 
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Figura 4.4: Vista em corte do potencial que define a caixa quântica, em situação de (a) F=O e (b) F;toO, 

mostrando nossa aproximação. A cor clara identifica as região de constrição estreita, enquanto a cor escura 

as constrições largas. 

Aplicando-se um campo elétrico ao longo da direção y , alteramos a forma da 

estrutura, e com isso suas propriedades eletrônicas. Introduzimos este efeito em 
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nossos cálculos conforme descrevemos na Secção 2.4, ou seJa, através de uma 

discretização do potencial elétrico, assumindo-o constante dentro das regiões 

definidas por um mesmo confinamento lateral (Figura 4.4). 

Ao supormos que as camadas discretizadas são rígidamente deslocadas, 

estamos desprezando o Stark-shift ao longo delas (veja Figura 4.4). Contudo, esta 

contribuição que está sendo desprezada é pequena para as situações que analisaremos. 

Podemos estimá-la, por exemplo, para os estados quase-OD da estrutura. No regime 

de campos elétricos e energias considerados, ela é um efeito 
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F=0.07 

0.8 

0.6 

0.4 
(I) 

0.2 

(d) (I) 

o 0.8 F'-0.20 F=O.l7 
< ., 
ra 0.6 
::11 ., 

0.4 z 
c 
a: 

0.2 ... 
(g) 

0.8 

0.6 

0.4 F'-0.40 

0.2 

0.0 L__~::_~l.L....------'--.L.----'L----~--"-...L.----'-''----~-~--' 
o 2345 2345 23456 

ENERGIA(moV) 

Figura 4.5: Evolução da probabilidade de transmissão através de uma estrutura de caixa quintica, para 

nove situações de campo elétrico F(kV/cm). As setas indicam as energias para as quais silo apresentadas as 

densidades de probabilidade na Figura 4.6. 

e2F 2d4m' 
de segunda-ordem no campo elétrico[21], aproximadamente dado por h

2 
• Isto 

conduz a correções da ordem de 0.1 me V para um campo elétrico da ordem de 0.1 

kV/cm, considerando-se um poço de 500 A de largura. 
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De agora em adiante, para uma maior facilidade, iremos sempre nos referir a 

um campo elétrico ao longo da direção y, como sendo um campo elétrico longitudinal, 

ou simplesmente campo elétrico, salvo em situações especificadas. 

3000 fF-o 

:zooo ! " 

Y(Á) o 

.Jooo 

-2000 

F-0.27 kV/cm i 
2000 ·t ; 

E-2.64 meV F91.53 kV/cmt 
i j(3} t r--r--r--,_, 

i E-1.6meV 

·é·t(4} 
I ; 

-1500-1000 -500 o 500 1000 1500 1000 
X(Á) 

Figura 4.6: Densidade de probabilidade ao longo da estrutura de uma caixa quintica, mostrando a 

evoluçlio dos estados lD sob a açlio do campo elétrico. (l) F91, E-3.6 meV; (2) F-o.07 kV/cm, E-3.36 meV; 

(3) F91.27 kV/cm, E-2.64 meV; (4)F-o.53 kV/cm, E-1.6 meV. 

Na Figura 4.5 são mostradas as probabilidades de transmissão eletrônica, para 

nove situações de campo elétrico aplicadas à nanoestrutura. Para a primeira 

intensidade não nula, podemos notar uma redução na probabilidade de transmissão 

para todas as energias, notadamente para o estado fundamental de cavidade (Figura 

4.5-b). Isto pode ser entendido, lembrando-se que este estado têm uma origem 

fortemente OD, com maior probabilidade de presença na cavidade, embora extendido a 

F=O. Entretanto, devido à ação do campo elétrico, este estado localiza-se rapidamente 

na cavidade, e a transmissão passa a ser feita mediante tunelamento através de uma 

4-9 



estrutura assimetrizada. Nesta situação, os modos formados dentro da cavidade não 

mais permitirão urna transmissão unitária[22]. Atingida a intensidade de 0.13 kV/cm 

(Figura 4.5-c), o estado fundamental da cavidade estará próximo ao mínimo de 

energia do emissor bidimensional, de forma que ao aumentarmos um pouco mais o 

campo elétrico, cessará a transmissão através deste estado (Figura 4.5-d). 

Na faixa de campos mais fracos (F5.0.13 kV/cm), também ocorre urna redução 

na probabilidade de transmissão através da banda mais larga (ID), acompanhada de 

urna mudança em seu formato. Ambos os efeitos são conseqüências diretas da 

localização dos estados junto as constrições estreitas (cf. Figura 4.6(2)). Contudo, 

como ainda existe um significativo acoplamento entre os estados das constrições 

estreitas, o efeito à transmissão é menos drástico do que no caso quase-OD. 

Assim que começamos a aplicar campos elétricos mais intensos (F??.0.20 

kV/cm), inicia-se urna recuperação da transmissão devido a um processo de 

hibridização, que toma estes estados mais extendidos (cf. Figura 4.6(3)), aumentando 

a probabilidade de transmissão quando do tunelamento. Continuando-se a aumentar o 

campo elétrico, o processo de hibridização prossegue, com o estado tomando-se mais 

concentrado na região da cavidade (cf. Figura 4.6(4)), de modo que para F=0.53 

kV/cm, a transmissão é praticamente unitária. 

Devemos ainda notar na Figura 4.5, que pela ação do potencial elétrico, há um 

deslocamento do espectro de transmissão para energia mais baixas, caracterizando um 

Stark-shift[23] ao longo da estrutura total. 
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4.3 EFEITOS DE UM CAMPO ELÉTRICO LONGITUDINAL ÀS 
PROPRIEDADES ELETRÔNICAS DE UM SISTEMA DE CAIXAS 
QUÂNTICAS ABERTAS E CONECTADAS 

Em continuidade à discussão da secção anterior, passaremos a considerar um 

sistema de três caixas quânticas abertas e conectadas, fazendo a comunicação entre 

dois reservatórios bidimensionais (Figura 4.7). 

50 0 Á 
I< 

800Á 

'V 

500Á 
>I 

1' 
500Á 2000Á 

~ 

t 
Figura 4.7:Sistema de três caixas quinticas abertas e conectadas, comunicando dois reservatórios 

bidimensionais. 

Seguindo o procedimento anterior, vamos submeter este sistema a um campo 

elétrico longitudinal, introduzindo este efeito através de deslocamentos rígidos das 

camadas de potencial (Figura 4.8). 

A evolução da probabilidade de transmissão através da estrutura, para 

intensidades crescentes de campo elétrico é mostrada na Figura 4.9 e na Figura 4.12. 

Comparando-se o potencial elétrico distribuído ao longo da estrutura, à largura da 

banda ID de transmissão, podemos classificar as intensidades de campo elétrico como 

fracas (Figuras 4.9-a à 4.9-c), intermediárias (Figuras 4.9-d à 4.9-t) , ou fortes 

(Figuras 4.9-g à 4.9-i). 
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Figura 4.8: (a) Vista em corte da estrutura mostrada na Figura 4.5, com F=O. As regiões de mesmo 

confinamento lateral são identificadas pela mesma cor. (b) É aplicado um campo elétrico não nulo a 

estrutura, efeito que introduzimos em nossos cálculos através de um deslocamento rlgido das camadas de 

potencial. 

Enquanto a nanoestrutura está submetida a fracas intensidades de campo 

elétrico, poucas alterações podem ser notadas na transmissão através das bandas 

largas. Contudo, rapidamente .nota-se sua supressão através da banda estreita, o que 

nos traz à mente a discussão feita na secção 4.1, a respeito da formação de WSS. De 

acordo com os resultados obtidos anteriormente, quanto menor a largura de uma 

banda, menores serão os campos elétricos necessários para a localização espacial dos 

seus estados, o que comprova-se diretamente na Figura 4.9. A banda quase-OD tem 

largura- 0.2 me V (F=O), e devido isso a localização de seus estados é muito mais 

rápida do que para as bandas largas, que têm larguras- I me V (F=O). Sendo assim, 
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logo sua transmissão passa a ocorrer através de tunelamento, numa estrutura 

assimetrizada pelo campo elétrico, uma situação que não permite uma transmissão 

unitária[22]. 
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Figura 4.9: Evoluçilo da Probabilidade de Transmisslo através de uma estrutura de três caixas quíinticas 

abertas e conectadas, devido à ação de um campo elétrico externo F (kV/cm). 

Atingidas intensidades intermediárias de campo elétrico, têm início mudanças 

mais significativas nas bandas largas de transmissão. Pode-se principalmente notar 

uma diminuição em suas larguras, o que é um reflexo direto da localização de alguns 

dos estados tipo fio (lD). Paralelamente, o declínío da transmissão pela banda estreita 

acentua-se ainda mais com o aumento do campo. 

Finalmente, quando temos fortes intensidades de campo elétrico aplicadas, 

encontramos mudanças marcantes na transmissão. O estreitamento das bandas largas 

toma-se bem definído, sendo que para a mais alta intensidade de campo elétrico 

apresentada, a transmissão não é mais unítária dentro da faixa de energia calculada. 
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Isto mostra que o comprimento de localização destes estados já é menor do que o 

comprimento da estrutura, o que implica que a transmissão passa a ser feita através de 

tunelamento. Na Figura 4.10 temos mapeado a distribuição espacial de um estado da 

banda larga lD a F=O (E=3. 7 me V), e a sua evolução a F=0.06 kV/cm (E=2.5 me V), 

tomando bem caracterizada esta alteração dos estados. 

4000 

3000 F=O F=0.06 kV/cm 
E=3.6meV E=2.5meV 

o 
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1000 
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Figura 4.10: Evoluçio dos estados na banda larga.(a) F=O, E=3.6 meV, o estado é extendido e (b) F=0.06 

kV/cm, E=2.5 me V, o estado localiza-se junto a uma das constrições estreitas, como efeito do campo elétrico. 

A partir da intensidade de campo F=0.04 kV/cm, temos uma recuperação na 

transmissão através de um estado de cavidade (remanescente da banda estreita), que 

acaba por quase a atingir a unidade quando F=0.06 kV/cm. Esta recuperação é 

resultado do reestabelecimento de uma simetria efetiva entre as barreiras na estrutura, 

envolvendo o estado formado na primeira cavidade. Podemos entender isto de forma 

qualitativa através da Figura 4.11. 
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(a) 

Figura 4.11: (a) F=O, T(E)=l, o acoplamento entre os estados dos poços é significativo e as barreiras que os 

envolvem são idênticas. (b) Fb~' T(E)<l, é diminuído o acoplamento entre os estados e com a deformação 

da estrutura as barreiras envolvendo os estados tornam-se diferentes.(c) Fc>Fb, T(E)=l, apesar de um 

campo mais intenso o campo elétrico tonar menor o acoplamento entre os estados dos poços, acaba por 

ocorrer uma recuperação da simetria efetiva entre as barreiras de potencial que envolvem o estado 

formado no primeiro poço. 

Na ausência de um campo elétrico, encontramos os estados dos poços 

acoplados e o potencial da estrutura tem simetria de inversão (Figura 4.11-a). Com a 

aplicação de um campo elétrico diminui-se este acoplamento, e é quebrada a simetria 

de inversão na estrutura (Figura 4.11-b ), reduzindo a transmissão através destes 

estados. Continuando-se a aumentar o campo elétrico, o acoplamento entre os estados 

torna-se ainda menor, e acaba-se por criar uma condição na qual o estado formado no 

primeiro poço fica envolvido por barreiras de potencial equivalentes, recuperando-se 

deste modo a unitariedade da transmissão (Figura 4.11-c ). 
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Figura 4.12: Evoluçlo da Probabilidade de Transmisslo através de uma estrutura de três caixas quinticas 

abertas e conectadas, devido à açlo de um campo elétrico externo e longitudinal. Exceto pela utilização de 

escalas logarftimicas, o que evidencia a alteraçilo dos gaps, esta figura é a mesma que a Figura 4.3. As 

legendas indicam as intensidades em kV/cm. 

No que diz respeito aos gaps existentes na estrutura de transmissão, temos 

alterações em suas formas unicamente para as duas últimas, e mais fortes, 

intensidades de campo elétrico. Enquanto o gap de superrede deforma-se, devido à 

perda da periodicidade, o gap de interferência começa a apresentar estruturas de 

transmissão em seu interior (Figura 4.10-h e Figura 4.10-i). Utilizando de gráficos em 

escala logarítimica, evidencia-se um quadro interessante para esta mesma evolução da 

transmissão, caracterizando ainda mais o comportamento diferenciado dos gaps, 

mesmo a fracas intensidades de campo elétrico (Figura 4.12). Para entendermos isto, 

devemos lembrar que podemos entender o gap de interferência como sendo formado 

através do anticruzarnento de duas minibandas de simetrias diferentes. Uma delas é 
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resultado do acoplamento entre os primeiros estados excitados das cavidades, e a 

outra vêm do acoplamento dos estados do canal. Esta situação, a campo nulo, é 

esquematizada na Figura 4.13-a, e reflete-se quando do cálculo da transmissão, na 

formação de um único centro de antiressonância. Contudo, como já notamos 

anteriormente, a minibanda originada pelos estados de cavidade tem largura muito 

menor do que a formada pelos estados de canal, e consecutivamente é mais sensível 

aos efeitos do campo elétrico. 

(a) 

Energia 

(b) 

OD_c>~----~·"·~·--- . 
•' 

OD . · 
~ ~·~---------· ... 

Figura 4.13:(a) Formaçio do gap de interferência através do anticruzamento entre minibandas de diferente 

simetria, com correspondente espectro de transmissão (F=O). (b) Aplicando-se um campo elétrico não nulo à 

estrutura, rapidamente a minibanda formada pelos estados de cavidade quebra-se, dando origem a 

estruturas dentro gap. 

Desta forma, mesmo para os campos fracos, os estados da miníbanda OD encontram-

se localizados numa extensão menor do que o comprimento da estrutura. Por outro 

lado, a minibanda ID encontra-se extendida através da estrutura, praticamente para 

todas as intensidades de campo consideradas. Sendo assim, a F;t!() o anticruzamento 

passa a ser entre uma minibanda larga formada por estados extendidos e três estados 

localizados, numa típica situação de ressonância de Fano[20]. Isto explica o 

aparecimento de estruturas dentro do gap de interferência, que vão tornando-se mais 
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claras conforme aumenta o campo elétrico (Fig 4.13-b), visto que a separação em 

energia dos WSS é de eFd. 

3.5 4.3 5.1 5.9 6.7 
ENERGIA(meV) 

Figura 4.14:Topologia logarítmica mostrando a destruição do gap de interferência devido à formação de 

estados de Wannier-Stark. Quanto mais escura a cor, maior a probabilidade de transmissão. 

Podemos acompanhar esta formação de WSS e a destruição do gap de 

interferência de uma forma mais contínua, através da topologia apresentada na Figura 

4.14. Nela temos apresentado o logarítimo da transmissão como função da energia do 

elétron incidente, e da intensidade de campo elétrico. Quanto mais escura for a cor no 

gráfico, maior será a probabilidade de transmissão, e vice-versa. 

Primeiramente, devemos notar que a estrutura de transmissão é linearmente 

deslocada para energias mais baixas, devido a ação do campo elétrico, caracterizando 

um Stark-shift[23]. Aproximadamente para F=O.OJ 5 kV/cm, a separação entre os 

WSS (eFd) já é suficiente para distiguirmos as três antiressonâncias dentro do gap, as 

quais vão se distanciando conforme aumenta o campo elétrico. Com o aumento da 

separação entre os WSS é possível haver transmissão nas regiões entre as 
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antiressonâncias, o que é indicado pelo surgimento de regiões escuras entre as 

antiressonâncias (F={).035 kV/cm). 

4.4 ANÁLISE DA EVOLUÇÃO DAS PROPRIEDADES ELETRÔNICAS 

ATRAVÉS DA DENSIDADE ESPECTRAL 

Enquanto tratávamos com um sistema periódico finito, podíamos fazer uma 

descrição das suas propriedades eletrônicas através de uma dispersão de minibandas 

(calculada para um sistema infinito). Contudo, ao aplicarmos a este sistema um campo 

elétrico, ele perde a sua periodicidade e como conseqüência temos a localização dos 

estados e a quebra das minibandas. Deste modo, a dispersão de rninibanda a campo 

nulo não mais descreve as propriedades eletrônicas do sistema. É interessante, no 

entanto, termos uma informação nos moldes de uma dispersão para podermos melhor 

acompanhar o processo de localização dos estados. Tendo isto em vista, calculamos a 

densidade espectral, o que nos permite mapear os estados eletrônicos no espaço dos 

momentos (veja secção 2.5). 

Até agora, para discutir os efeitos de campo elétrico, utilizamos uma estrutura 

de três caixas quânticas, pois ela era suficiente para descrever as características 

fundamentais de uma superrede, e evitava que lidássemos com sistemas maiores. 

No entanto, para podermos acompanhar a evolução dos estados a partir da dispersão 

de minibanda, toma-se necessário o uso de um sistema com uma "memória" mais 

forte de superrede, em outras palavras, um sistema maior. Sendo assim, escolhemos 

trabalhar com a estrutura de dezenove caixas quânticas, cujo espectro de transmissão 

já apresentamos na secção 3.2 (Figura 3.13(b)). 
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Figura 4.15: Topologia mostrando a densidade espectral para um sistema de der.enove cniX:'IS quânticas 

concct.'lr.Jas (F=O). As lcgend:lS ir.Jentific:un :ts miniband:ts, e os tons de cinza indic;tm a intensidade relatlv:t; 

quanto mais e.scura a cor rnaior a intensidade. 

Primeiramente, a campo nulo, calculmnos a densidade espectral em função da 

energia total do e létron incidente, e dos vetores de onda dentro da primeira Zona de 

BriJiouin. Mais uma vez empregamos tons de cinza para indicar as intensidades na 

topologia, com a mesma seqüência; quanto mais escura a cor, maior a intensidade. O 

resultado é apresentado na Figura 4.15, sendo extremamente semelhante a dispersão 

de mini banda para uma superrede infinita[24) (Figura 3. 11 ). Devemos reparar que 

todos os estados transmissíveis têm pequena extensão ao longo do espaço recíproco, 

ou seja, possuêm um vetor de onda característico. Isto é esperado, pois equivale a 

dizer que estes estados estão descritos aproximadamente por uma onda plana, 

extendida sobre todo o espaço direto. Por outro lado, podemos notar que aparecem 

algumas estmturas dentros dos gaps, estruturas estas que encontram-se mais 

extendidas no espaço recíproco. Desta forma, estes estados são descritos por uma 

combinação de ondas planas, e quanto maior o número delas menos transmissível será 

o estado. Sendo assim, através da densidade espectral podemos obter o grau de 
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localização de um estado, sabendo que a sua extensão no espaço recíproco é 

inversamente proporcional ao seu comprimento de localização( L= 4y j(eF), Eq. 

(4.12)). 
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Figura 4.16: Densidade espectral para energias selecionadas, correspondendo a cortes na topologia 

apresentada na Figura 4.15.(a) E=2.1 meV, (b) E=4.59 meV, (c) E=5.61 meV; F=O. 

Observamos que as estruturas formadas dentro do gap de anticruzamento diferem 

totalmente daquelas encontradas nos dois outros gaps. Isto pode ser entendido, 

lembrando-se que este gap não é devido a periodicidade da estrutura, mas é decorrente 

de um acoplamento intrinseco dos estados do sistema. Portanto, como ele apresenta-se 

bem definido, a densidade espectral mostra uma estrutura extendida sobre toda a 

primeira zona de Brillouin, indicando a forte localização espacial para estes estados. 

Por outro lado, os dois outros gaps apesar de já aparecerem bem definidos no espectro 

de transmissão, não possuêm uma localização espacial dos estados tão grande, visto 

que as estruturas formadas em seu interior ocupam uma pequena extensão no espaço 

recíproco. Comparando-se a Figura 4.15 com a Figura 3.12 vemos que na região dos 

gaps, a densidade espectral mostra uma alta intensidade para vetores de onda menores 
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do que o inverso do comprimento de localização dos gaps da nanoestrutura 

(L-1/Im(q) na Figura 3.12). Esta nossa discussão pode ser ilustrada, fazendo-se vistas 

em cortes ao longo de algumas energias da topologia (Figura 4.16). Na Figura 4.16(a) 

temos um estado pertencente a primeira mini banda (E= 2.1 me V), fortemente 

localizado em tomo de um valor de vetor de onda, o mesmo acontecendo na Figura 

4.16(b), desta vez para um estado na terceira minibanda (E=4.59 meV), o que os 

caracteriza como estados transmissíveis. Por sua vez, na Figura 4.16(c) encontramos 

um estado bem extendido no espaço dos momentos, o que correponde a um estado 

localizado no espaço direto. Isto é de se esperar, uma vez que este estado encontra-se 

dentro do gap de interferência (E=5.61 meV). Finalmente, observamos que a 

ondulação envolvendo a minibanda lD, deve ser reconhecida como um efeito de 

Fabry-Pérot, ocasionado pelas interfaces abruptas da estrutura. 
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Figura 4.17: Espectro de transmissão de uma estrutura de dezenove caixas quinticas, nas proximidades do 

gap de anticruzamento, em duas situações de um campo elétrico F, aplicado à nanoestrutura. 

4-22 



Consideremos na seqüência, duas situações de campo elétrico aplicado à 

nanoestrutura, uma de campo elétrico il:aco e a outra de campo elétrico fone, sendo 

que esta designação (fraco e forte) segue o mesmo critério anteriormente adotado. Na 

Figura 4.17 temos os espectros de transmissão para estes campos elétricos, calculados 

na região de energia das bandas híbridas (OD-lD). Pode-se notar que a campo fraco, o 

gap de interferência ainda é bem definido, mantendo-se uma tone supressão na 

transmissão. Contudo, o . mesmo não ocorre a campo forte, quando é possível 

distinguirmos dezenove antiressonâncias dentro do gap. Isto, de acordo com a nossa 

interpretação de duas minibandas, mostra que a segunda min.ibanda quase-OD 

encontra-se quebrada, e as antiressonâncias são, portanto, o resultado do 

anticruzamento dos seus dezenove WSS com a m.in.ibanda lD. 
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Figura 4.18: Topologia roostr:wdo ít densidade espectral para um sistema de dezenove caixas qufinticas 

conectadast submetido a um campo elétrico F=0.0017 kV/cm. Os tons de cinza indicam :t intensidade 

l'elativa;quanlo m~is cseur:l a cor nHtior :t intensidade. 
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Na Figura 4.18 temos o resultado do cáculo da densidade espectral, para os 

estados mostrados no espectro de transmissão, quando F=0.0017 kV/cm. Basicamente 

o que se pode notar é um início de delocalização no espaço recíproco, mais 

caracterizado para estados nas bordas das minibandas, pois estes são os primeiros a 

serem localizados pelo campo elétrico. Em conformidade com o que aparece no 

espectro de transmissão, o gap de interferência ainda é bem definido, com os estados 

em seu interior extendidos sobre toda a Zona de Brillouin. Novamente, podemos 

apreciar melhor estes efeitos fazendo cortes na topologia ao longo de algumas 

energias (Figura 4.19). Na Figura 4.19(a) temos um estado no centro de uma 

minibanda (E=4.67 meV), ainda bem descrito por um vetor de onda, embora já 

possamos notar um princípio de delocalização ao longo do espaço recíproco. No 

centro do gap (E=5.68 me V), a transmissão continua bem reduzida, ou seja, o gap 

ainda é bem definido, não havendo localização em tomo de nenhum vetor de onda 

(Figura 4.19(b )). 
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Figura 4.19: Densidade espectral para energias selecionadas, correspondendo a cortes na topologia 

apresentada na Figura 4.18.(a) E=4.67 meV, (b) E=5.68 meV, (c) E=5.86 meV; F=0.0017 kV/cm. 
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Na borda das mini bandas, a delocalização ao longo da Zona de Brillouin começa a se 

tomar mais notável, e a transmissão através destes estados começa a decair, conforme 

podemos notar na Figura 4.17. 

Ao calcularmos a densidade espectral a campo forte (F=O.OJJ kV!cm), Figura 

4.20, encontramos os estados das mini bandas híbridas bastante extendidos ao longo da 

Zona de Brillouin. O efeito é mais forte para a minibanda de mais baixa energia, e 

como conseqüência sua transmissão é mais afetada. Desviando a nossa atenção para o 

gap, constatamos a presença de estados localizados no espaço recíproco, que são os 

responsáveis pelo surgimento dos picos entre as dezenove antiressonâncias do 

espectro de transmissão. 

> 
"' E 
:r 4.30 
(!) 
a: 
UJ 
z 
UJ 

o 0.0007 0.0015 

VETOR DE ONDA 

0.0023 

l minibanda 

OD-lD 

gap de 
interferência 

} 

minibanda 

OD-ID 

} 
gap de 

superrede 

0.0031 

Figura 4.20: Tor>ologia mostr:tndo a dcnsid:tdc e.spcctr:tl p:tra um sistema de detenO\''C eaix~s quânlicas 

concctadns) submetido a um campo elétrico f =O.OJ l kV/cm. Os tons de cinza indicam a intensidade 

relativa; quanto mais escura a cor, maior a intensidade. 

De modo a tornar mais clara esta situação, apresentamos na Figura 4.21 a 

densidade espectral para três energias selecionadas (F=O.OJJ kV/cm). Na Figura 

4.2l(a), encontramos um estado na primeira min.ibanda lúbrida (E=3. 1 mev), e 
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verificamos que existem significativas contribuições de vários vetores de onda em sua 

formação. Desta forma, este estado encontra-se bastante extendido ao longo do espaço 

recíproco, sendo este o motivo para a pequena transmissão através dele. Por outro 

lado, na Figura 4.2l(c) temos a densidade espectral para um estado na segunda 

mini banda híbrida (E=6. 3 me V), que apesar de sofrer um princípio de de localização 

ao longo da Zona de Brillouin, é ainda visívelmente localizado em torno de um vetor 

de onda. Finalmente, na Figura 4.2l(b) apresentamos a densidade espetral para um 

estado dentro do gap de üiterferência, onde claramente observamos uma acumulação 

em torno de três vetores de onda, de modo que a probabilidade de transmissão através 

deste estado passa a se tornar mais significativa. 
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Figura 4.21: Densidade espectral para energias selecionadas, correspondendo a cortes na topologia 

apresentada na Figura 4.20.(a) E=3.1 meV, (b) E=4.3 meV, (c) E=6.3 meV; F=O.Oll kV/cm. 
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Capítulo 5 

Conclusão 

No decorrer deste trabalho estudamos a evolução das propriedades eletrônicas 

em sistemas de fios quânticos corrugados submetidos a um campo elétrico 

longitudinal. A utilização dos resultados do modelo apresentado na secção 4.1, em 

forma conjunta com a nossa descrição de duas minibandas, mostrou-se bem sucedida 

para explicar a formação de WSS nestes sistemas. O mapeamento da evolução da 

estrutura eletrônica em função do campo elétrico, por meio da análise das densidades 

espectrais, mostrou-se bastante útil para evidenciarmos a crescente localização dos 

estados concomitantemente à quebra das minibandas eletrônicas. 

Encontramos como o resultado mais significativo, a previsão de que os dois 

tipos de gap formados nestas estruturas possuêm um comportamento diferente sob o 

efeito do campo elétrico. O gap de superrede simplesmente deforma-se devido à 

quebra das minibandas, causada pela localização espacial dos estados. Por outro lado, 

o gap de interferência é destruído por transmissões que surgem em seu interior, pois o 

campo elétrico muda o acoplamento intrinseco entre os dois tipos de estados 

existentes na estrutura. 

Mais uma vez reforçamos a nossa expectativa, que estes efeitos apareçam 

refletidos nas propriedades de transportes destes sistemas. Contudo, de acordo com o 

que já afirmamos anteriormente, no atual estado de fabricação das amostras, os efeitos 

de carga predominam sobre os de quantização. Isto, associado às dificuldades na 

interpretação das medidas de condutância, eventualmente podem frustar a observação 

de nossas previsões. A fórmula de Landauer-Bütiker[l] é normalmente utilizada com 

esta finalidade, entretanto, conforme entendemos, existe uma dificuldade formal em 

sua aplicação. Esta fórmula conecta uma grandeza macroscópica, a condutância, a 

uma grandeza microscópica, a transmissão, que não pode estar relacionada aos 
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processos de dissipação existentes nos contatos das amostras. Em outras palavras a 

transição entre um objeto clássico, representado pelos contactos, e um objeto 

quântico, a nanoestrutura, não é levada em conta neste modelo. Desta forma, a 

comparação direta com os resultados experimentais não é evidente. 

Uma possível continuação do nosso trabalho pode ser o estudo de uma 

nanoestrutura periódica com gás unidimensional de buracos (lDHG). Como sabemos, 

os compostos volumétricos do grupo 111-V têm as bandas de buraco leve e buraco 

pesado acopladas para k;tO e degeneradas em k=O, o que deve acrescentar aspectos 

interessantes às propriedades eletrônicas desta nanoestrutura. 

A grande quantidade de trabalhos encontrados na literatura recente, tanto de 

carácter experimental como teórico, testemunham os grandes esforços que vêm sendo 

feitos para compreensão e a aplicação de sistemas de baixa dimensionalidade. As 

nanoestruturas trouxeram com elas perspectivas de se estudar sistemas com altas 

concentrações de portadores e mobilidades, situações impensáveis em sistemas de 

semicondutores 3D. Isto tomou-se possível graças a separação espacial entre as 

impurezas ionizadas e os portadores de carga nas nanoestruturas. Nos sistemas 3D o 

aumento da densidade de portadores, no intuíto de se aumentar a mobilidade, é 

sempre comprometido pelo espalhamento causado pelas impurezas ionizadas, ou por 

fônons. 

O tunelamento ressonante em nanoestruturas apresenta um potencial 

promissor para aplicação em dispositivos de alta-velocidade de chaveamento e de 

ganho não linear, com baixo consumo de potência. V árias propostas de transistores 

com transcondutância negativa, utilizando deste mecanismo têm sido apresentadas e 

implementadas[2]. Lasers de semicondutor construídos a partir de estruturas de poços 

quânticos constituêm uma peça indispensável dos sistemas de comunicação óptica de 

alta eficiência. Dispositivos beneficiando-se do efeito Stark são vistos como 

extremamente promissores para moduladores ópticos de alta velocidade, além de uma 

nova geração de circuitos lógicos[3]. 
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No contexto deste trabalho, recentemente[4], uma memória de um único 

elétron foi construída utilizando de uma nanoestrutura de confinamento lateral, e do 

efeito de bloqueio de Coulomb[5]. Contudo, a viabilização destes dispositivos, a 

excessão dos lasers de poço quântico, dependem ainda de um avanço significativo da 

sua tecnologia de construção. Isto quer dizer que para os "dispositivos de um elétron" 

poderem ser realmente chamados por este nome, suas dimensões devem ainda ser 

reduzidas, além de uma necessária reprodutibilidade dos processos de fabricação. 
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