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RESUMO

Neste trabalho investigamos os efeitos causados por um campo elétrico as
propriedades eletronicas de um sistema de fio quantico corrugado, conectado a dois
reservaionos bi-dimesionais (21). Este campo elétrico é aplicado de forma paralela a
dire¢fio do transporte no sisterna, dando origem 4 formacéio de estados localizados de
Wannier-Stark. Devido 4 geometria da estrutura, que possue cavidades abertas (guase-
OD) conectadas por canais unidimensionais {ID), temos a formagio de minibandas
hibridizadas que sob a agfio do campo elétrico quebram-se, dando origem a
ressonancias de Fano. Nosso estudo, para o acompanhamento destes fendmenos foi
conduzido através da analise da transmisséo eletrdnica através do sistema e do célculo
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 (2D)
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-
0D) connected to one-dimensional channels (1D), 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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Capitulo 1

Introducio

O estudo do transporte cletrdnico através de pequenas estruturas teve inicio
com um trabatho de James Clerk Maxwell[1] em 1891, sobre a resisténcia elétrica
associada a um orificio feito numa placa metalica. O primeiro estudo sobre transporte
balistico, i.e., em condigdes que o livre caminho médio é maior do que o comprimento
da amostra, foi feito por Sharvin[2], e envolveu a injegfio e a detecclio de um feixe
eletronico através de contatos de pontas, aplicados a uma amostra metalica. Contudo,
devido ao pequeno comprimento de onda dos elétrons no nivel de Fermi (Af) nos
metais (~0.5 nm), torna-se muito dificil obter efeitos de quantiza¢iio conjugados ao
transporte  balistico. Por outro lado, A; nos semicondutores dopados ¢
consideravelmente maior. Para uma heteroestrutura de GaAs/(Al,Ga)As encontramos
um valor de cerca de 40‘nm na camada de inversdo formada no GaAs, para uma
densidade de portadores de 4 x 10/! cm?. Isto, em conjunto com a evolugio das
técnicas de crescimento, tornou possivel confinar 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
quéntico. Com isso, temos a possibilidade de investigar as propriedades eletronicas e
de transporte em sistemas de baixa dimensionalidade, o que traz grandes expectativas

tanto para aplicagBes[4] como para pesquisa basica[5].

1.1 TECNICAS DE CONSTRUCAO DE NANOESTRUTURAS

O objeto de estudo deste trabalho consistiv de nanoestruturas com

confinamento bidimensional, i.e. fios quénticos. Restringiremos a breve revisdo desta
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secgdo a este tipo de estrutura. Além disso, apesar das nanoestruturas poderem ser
construidas empregando-se varios sistemas de semicondutores, faremos somente.
referéncia ao de GaAs/(Al,Ga)As com o qual fizemos nossos célculos.

O primeiro passo para a constru¢io de um fio quéntico, € se conseguir uma
heteroestrutura de GaAs/(Al,Ga,;_)As (tipicamente x=(0.3) com um gas de elétrons
bidimensional (2DEG) de alta mobilidade (da ordem de 105 cm?/Vs). Isto é
usualmente feito através. de epitaxia por feixe molecular (MBE) e dopagem

modulada[6], o que conduz a configuragéio mostrada na Figura 1.1.

perfil da
X banda de
\ .
Z
T+
2z - E o

metal | GaAs Alea]_xAs0 GaAs m:}m

Figura.1.1: Perfil da banda de condugfio no ponto I' ao longo da direchic de crescimento para uma
heteroestrutura de GaAsI(AIxGa']_x)As)IGaAs (0.35x<0.5), com dopagem modulada tipo-» na camada de
(ALL,Ga)As. Um 2DEG de alta mobilidade forma-se na camada n#o dopada de GaAs junto & interface com o

(Al,Ga)As. Esta figura ¢ adaptada de [8].

O 2DEG esta presente na camada de GaAs nfo dopada e ¢ formado pelo
confinamento dos elétrons no pogo de potencial triangular, criado pela redistribuigdo
de carga na heteroestrutura. Para reduzir o espalhamento pelas impurezas doadoras
existe uma camada espagadora no (Al,Ga)As, i.e. nio dopada, distanciando-as da
interface com o GaAs. A etapa seguinte para se obter um sistema unidimensional ¢
impor sobre 0 2DEG um confinamento lateral (e.g., direcfio x). Uma das técnicas
mais utilizadas para este fim recebe o nome de "split-gate", e consiste basicamente de

uma deplegio seletiva no 2DEG causada por um campo eletrostitico, aplicado a
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amostra através de contatos metdlicos. Estes contatos, chamados de¢ gares, sdo
construidos 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 deplegdo de
carga sob eles, formando-se um canal 1D que extende-se ao longo da diregdo y

(Figura 1.2(b)).

Y=0 Y=0 (a)
777, 77777, z
et %%
GaAs __—2DEG
(GaADAs ® X
(GaAlAs n+ ¥y
e i
(b)
V<0 y<0
77777, A,
IDEG %% et
GaAs T— canal 1D L K//’ZDEG
{(GaADAs
(GaADAs n+

/L iz sl
Figura.1.2:Representagiio esquemdtica da técnica de "split-gate'. (a) Qs contactos metdlicos definidos no
topo da heteroestrutura estio conectados ao terra, e o 2DEG esta distribuide de forma homogénea sob a
superficie. (b) E aplicado uma voltagem negativa aos contactos, e 0 2DEG & depletado sob eles formando-se

um canal 1D, devido ac confinamento lateral (e.g.direg¢o x). Esta figura é adaptada de [8).

1.2 REVISAO

Apresentamos a seguir uma rpida revisio de alguns dos trabalhos que

motivaram esta tese.



1.2.1 Quantizacio da Condutincia

A primeira proposta para a construgfo de nanoestruturas unidimensionais (1D)
foi feita em 1980 por Sakaki{9], com o objetivo de se criar dispositivos mais rdpidos e
eficientes (chaves eletrénicas, lasers sintonizdveis, etc), beneficiando-se das altas

mobilidades destes sistemas.

G(2¢7h)

2 18 16 14 12 1

voltagem de gate (V)

Figura 1.3: Condutiincia (T= 0.6K) para um sistema de pontas de quantizacfio como fungfio da voltagem de

gate (cf.[12]). O detalhe no grifico mostra a disposigiio dos gates.

Entretanto somente em 1988, que Van Wees et al[10] e Wharam et al[ll],
independentemente, verificaram a quantizagio da condutincia para um canal 1D
(quantum point contact) em fungfio de sua largura, definida pela voltagem aplicada a
contatos de gate (Figura 1.3). Eles encontraram patamares de conduténcia cujas
alturas eram mltiplos inteiros de 2e*/k, o que atribuiram a unidimensionalidade do

sistema. Em argumentos simples[13] a velocidade eletrdnica é inversamente
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proporcional & densidade de estados nestes sistemas, o que leva a uma expressdo para

a condutincia, G:

(.1

onde N € o numero de sub-bandas unidimensionais ocupadas.

Experimentos realizados com canais mais extensos do que os utilizados nos
experimentos originais (~100 nm)[12, 13], apesar de ainda menores do que o livre
caminho médio, ndo mostraram efeitos de quantizagio na conduténcia[12]. Os fatores
mais provaveis para este comportamento devem ser o aumento do espalhamento
reverso (backscattering) no canal, ou o espalhamento por impurezas causado pela

reduzida blindagem no 1DEG[14].

1.2.2 Transporte através de um Cristal Unidimensional Finito

Kouwenhoven et al[l13] estudaram uma estrutura de fio quéntico com
modula¢do do confinamento lateral, objetivando observar um comportamento de
superrede 1D. A amos;tra, construida a partir de uma heteroestrutura de
GaAs/(Al,Ga)As, possuia em seu topo gates dispostos conforme mostrado no detalhe
da Figura 1.4. Um destes gates contava com quinze corruga¢des de 200 nm de
periodo, o que resultava na formagio de quinze cavidades conectadas em série, assim
que fosse aplicada uma voltagem negativa. Na Figura 1.4 ¢ mostrada a condutéincia
deste sistema medida a temperatura de /0 mK e na presenca de um campo magnético
de 2 T, em fungfio da voltagem aplicada ao gate corrugado, mantendo-se fixa a
voltagem no outro gate (¥gl/=-0.45 V). Pode ser notada a formagio de dois minimos
mais pronunciados, indicados na figura pelos simbolos * ¢ +, e entre eles quinze
oscilages de menor amplitude. Kouwenhoven et al[l5] associaram estes dois
minimos a gaps de periodicidade, e as quinze outras oscilagdes aos estados de Bloch
que formam as minibandas. A existéncia destas oscilagdes é uma prova da existéncia

de coeréncia de fase na estrutura, permitindo um comportamento de superrede.



1[ Vgl=0.45V
B=2T

10 +
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150 nm .sz ;’\‘E-N ,:\‘::
-0.73 -0.72 -0 71 -0-70 -0.69

Voltagem do gate 2 (V)

Figura 1.4:Variagiio da condutiincia para uma estrutura de fic quintico corrugado em funcfio da voltagem
aplicada a um dos gates (Vg2). No detalhe encontramos a geometria de disposicio dos gates no tope da

amostra {cf[15]).

Uma estrutura semelhante foi estudada por Haug et al[14]. Neste caso, a
estrutura possuia apenas quatro periodos e os resultados obtidos evidenciaram os
efeitos de carga (bloqueio de Coulomb).

Em nosso trabaiho, vamos estudar as propriedades eletronicas de
nanoestruturas quase-unidimensionais que apresentam efeitos de periodicidade. No
Capitulo 2 apresentaremos os métodos de calculo utilizados no trabalho. O Capitulo
3 traz uma discussdo das propriedades fisicas das nanoestruturas estudadas. O
Capitulo 4 discute os efeitos de um campo elétrico longitudinal nestes sistemas.

Finalmente, no Capitulo 5§ apresentamos as conclusdes deste trabalho.
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Capitulo 2

Método de Calculo

Sistemas que apresentam confinamento em mais do que uma diregéio,
raramente apresentam solugdes analiticas para o célculo de suas autofungdes. Isto, por
exemplo, pode ser constatado através de um simples caso, como o de um pogo de
potencial bidimensional[1]. Teremos solugdes exatas somente se a simetria do
potencial for bem definida, e se as barreiras tém altura infinita. Esta ndio ¢ a situagdo
geralmente encontrada nas nanoestruturas, e por isso diversos métodos de calculo t€m
sido desenvolvidos para.investigar estes sistemas. Laux e Stern[2] resolveram
numéricamente a equacgio de Schrédinger e de Poisson de forma autoconsistente, para
tratar 0 problema da transferéncia de carga em sistemas quase-1D, definidos por
confinamento eletrostatico sobre um 2DEG. Brum e Bastard[3] introduziram a
aproximacdo de gquase-desacoplamento, permitindo assim uma solu¢io quase analitica
para discutir os efeitos de campos elétrico e magnético nas bandas de condugfio e de
valéncia de um fio quéntico. Outros métodos tém sido desenvolividos para tratar deste
problema. Basicamente, eles se apoiam em dois tipos de ataque ao prbblema: i)
solu¢iio numérica e i) utilizando uma base de fungdes analiticas, em geral obtidas
através da solugio exata de uma parte do Hamiltoniano.

Ulloa et al.[4] calcularam a condutéincia para um sistema de fio quantico com
corrugagdo periddica, e id_entiﬁcaram as antiressondncias na condutincia[5] com os
gaps devidos a periodicidade da estrutura. Logo ap6s, Brum[6] mostrou que existem
dois tipos de gap neste tipo de estrutura, um devido a periodicidade e o outro &
interferéncia de estados de cavidade aberta (guase-0D), com estados de fio (1D). Leng

¢ Lent[7] calcularam a quantiza¢io da condutincia para uma superrede quase-1D, na
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presenca de um campo magnético. Maslov et al.[8] consideraram o transporte entre
dois reservatorios 2D desordenados, conectados através de um condutor balistico. Eles
verificaram que a inser¢8o de uma constri¢io no condutor reduz o efeito da desordem,
atenuando as flutuagdes na condutdncia.

Introduzimos nas se¢fes seguintes o método de célculo que utilizamos para
estudar as propriedades eletrdnicas de nanoestruturas, introduzido por Brum e
Bastard[3, 6, 9], baseado na constru¢io de uma base de estados com solugGes

analiticas.

2.1 APROXIMACAO DE QUASE-DESACOPLAMENTO

Brum e Bastard [3, 9] propuseram um método de célculo perturbativo,
adequado para tratar a situa¢fio em que o potencial de confinamento lateral ¢ fraco,
quando comparado ao epitaxial. Esta situagfo se verifica na maior parte das amostras

disponiveis atualmente{10, 11]. Isto é descrito por:

Vix,z) =V, (z)+ Aw(x,z),
(2.1)
onde V(x,z),V,(z) e Aw(x,z) sfio o potencial total, o potencial epitaxial e a
perturbagio (considerados separadamente) que acopla os movimentos nas diregdes x e
z, respectivamente. De agora em diante adotaremos como convengdo, que z ¢ diregio
do crescimento epitaxial, x a do confinamento lateral, e a diregéio y € livre.

Ao resolvermos a equagdo de Schrédinger para o potencial V(x,z),

utilizamos uma base de autofungdes da forma

w(r) = f[r ERGEREN

(2.2)



onde y,(z) ¢ a n-ésima solucfio da equagfio unidimensional de Schrédinger para o
movimento em z, ky € o vetor de onda caracterizando o movimento ao longo da

diregdo y, € o, (x ) € a solugdo para o conjunto de equagdes de Schrédinger acopladas

Z{{zﬂa - Jx;Aw(x,z)x,.,(z)dz}a,,.(x) -

252
=|:8—E"—hk’:j|an(x), n=123,...,

2.3)
onde E, sdo os autovalores para o movimento em z. Dentro deste procedimento
podemos, a principio, resolver qualquer geometria de confinamento bidimensional.
Evidentemente este método tem convergéncia mais rapida quanto menor for a
perturbagio Aw (x,z) comparada ao potencial ¥, (z). Resolvendo a Eq.(2.3),
levando-se em conta apenas os termos diagonais para Aw (x,z ), encontramos que
cada sub-banda em z gera uma familia de sub-bandas em x, solugdes do Hamiltoniano

efetivo:

WK
H =E +T, + jxi(z)Aw(x,y)dz + —X.
2m

2.4)
Desta forma, os autovalores do Hamiltoniano total, em ordem zero, sfo dados

por

thZ
s(n,m,ky) = E, + sm(n) + -é-—m—y.—,

(2.5)
onde €, (n)é a m-ésima sub-banda em x, relacionada a n-ésima sub-banda em z.
Eventualmente podera existir alguma degenerescéncia acidental entre sub-bandas 1D

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

de ordens superiores de acoplamento.
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2.2 CALCULO DO ESPECTRO ELETRONICO

O procedimento por nés adotado para estudar as propriedades eletronicas de
urma nanoestrutura consistiu em considerar o caso em que ela encontra-se conectada a
dois reservatorios 2D, e calcular a transmiss#io através dela. Empregamos para isto o
método da fung¢do envelope[12] e a aproximagdo de quase-desacoplamento em ordem
zero. Escolhemos, também, obter suas autofungdes projetando o seu Hamiltoniano na
base gerada pelo confinamento lateral dos reservatdrios 2D, em vez de trabalhar com
a solugfio "exata" da estrutura. O motivo para isso reside na impossibilidade de se
construir uma base completa que descreva o sistema, 0 que acarreta VArios
inconvenientes, dentre eles o de ndo haver conservacio da unitariedade quando da
transmissfio. A utilizagio de uma mesma base para toda a estrutura mantém a
unitariedade do sistema. Em compensago, perdemos um pouco da precisio nos niveis
de energia da nanoestrutura (<70% para a base utilizada). Esta precisdo ¢ suficiente
para desenvolvermos o nosso estudo e permite utilizar uma base de tamanho razoavel,
dentro dos recursos computacionais disponiveis. Também consideramos que todos os
sistemas a serem discutidos no decorrer deste trabalho, estario no limite quantico

elétrico ao longo da diregdo z, devido ao forte confinamento epitaxial.
2.3 PROPRIEDADES ELETRONICAS DE UMA NANOESTRUTURA

Na Fig.2.1 temos representado o esquema geral com qual trataremos o
problema da transmissfio eletrdnica através de nanoestruturas. No decorrer deste
trabalho a origem das coordenadas estard sempre posicionada na interface entre o
reservatdrio emissor 2D 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 reservatdrio da esquerda, atravessam-na balisticamente e sdo

coletados no reservatério a4 direita. Apresentamos agora o método de célculo



desenvolvido por Bastard et al[9] e utilizado por nds para obtermos a transmissfo

através destas nanoestruturas.

2
RESERVATORIO RESERVATORIO
EMISSOR 2D COLETOR 2D
) AN T
o L Vixy) A
y

— Ly

Fig.2.1: Nanoestrutura de geomegria genérica, envelvida por dois reservatérios bidimensionais. As letras I,
R e T indicam as ondas eletrénicas incidentes, refletidas e transmitidas, respectivamente. Nas regides

hachuradas o potencial assume valor infinito.

A solugdo no reservatdrio emissor, para o j-ésimo canal de entrada, tem a

forma

N
‘.PE(x! Vi E) = \:e‘qﬂa} (x) + Z rf,:e_iq'yas(x)i!
s=1

(2.6)

€ no reservatorio coletor
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Yo x,y, Zt”e Ta,(x).

@2.7)

Nas Eqs.(2.6) e (2.7), r;, € t; sHo os coeficientes de reflexdo e de transmisséo,

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

Os afx)'s sio as autofungdes que definem o confinamento lateral para os

reservatorios.
H,(x)o,(x)=¢,0a,(x)
(2.8
n o
de H, =- —=+V,(Xx),
onde H, (x) For TV ()
0 para 0 | | < L
comV, (x) = L 2 ,
w para |x| > -
hnim?
m 2 ‘L_zx (m=152 3 )
2m
e q; = (E-¥¢,), ondeE ¢ energia total do estado.

Vemos que os g;'s podem assumir valores imagindrios, que correspondem s ondas
evanescentes nos reservatorios emissor e coletor.

Com este modelo estamos, na pratica, substituindo os reservatorios 2D por
estruturas 1D, mas largas o suficiente (i.€. L,>> W, ver Figura 3.1).

Para obtermos as solugdes na nanoestrutura vamos aproximar o potencial real
V{x, y), por uma série de A 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 A equagdes de Schrodinger, uma para cada camada de

potencial



(2.8-a)
hl
onde H (x,y)=- 7 Vi, 4V (x),  (@=123,..%).
m
(2.8-b)
A [-ésima solucéio para a-ésima camada, tem a forma
Wi(x, )= 4" + B [By(x),
(2.8-c)

-
onde y, = y— Z L, eB; (x) sdo as autofungdes para o confinamento lateral ¥, (x).

% 7
\ M A
| -

ng

P

"L, vew

J’T NG
I
| 2

— Ly

A

Fig.2.2: Discretizaciio do potencial V(x,y}, que define a nanoestrutura, em ) regides de potencial constante

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

diretamente as fungdes B?(x), Eq.(2.8-c), para construir as solu¢des, mas suas

proje¢des sobre os oem(x)'_s, ou seja

G0 0) =[5 + B ]S o () (B )

_ [ Aieik;,.yp + Ble—ik,,.y,]i b,
m=1
1(x))

a,(x)).

onde b/, = (oem(x)

(2.9)
Aplicando H,(x, y) 2 Eq.(2.9), encontramos
-, )| ) = ),
h * &
By o RO R EI
WP B
[Hy = o o 1)V ) o) -
£ +h2k’2'“—e“+V(x)—V (x) [A,e“"y’+Be_w"y’]ib o (x))=0
m 2m* I a W I o] I,m !
(2.10)

Determinamos os &/, 's diagonalizando o determinante gerado pelo conjunto

de equagdes acopladas

CRS ) XX CI AORES) PRI

272

A energia total do estado é E = —% + % 0 que determina os &, 's:
g m ! q (K]




2
kl.a_ ;ln (E 8!)

(2.12)
podendo assumir valores reais, correspondendo a estados transmissiveis, ou
imaginérios, dando origem a estados nfo propagativos. Apesar de estarmos
interessados na transmissa"lé) através da estrutura, ¢ fundamental incluir tanto os valores
imagindrios como os reais de k,,, pois ambos so solugbes de significado fisico, e
além disso necessérios para a completeza da base. Devemos notar que os valores
imaginarios sfio responsdveis pela formacio dos estados quase-confinados nas
cavidades.

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

camada como

V(x,y;E)= i (Aj.",e"""'y" + B}'_,e_k""y’ )Z b, (x) .
1=1 m=1

(2.13)
A" e B¢

Falta-nos ainda determinar as 2 x N x (7\. l) incégnitas, r e

? j' 52 ] 5
para uma descri¢do completa do problema. Isto € feito impondo-se, de forma separada
para cada canal de entrada, a continuidade da fun¢fo de onda e do seu fluxo nas 2A

interfaces da estrutura. Utilizando das Egs.(2.6), (2.7) € (2.13), escrevemos

2q,5

Mz

[( + ktl)Av[ ( - kl,l)Bll',l ]blln

PR

—
]

1

2¢,%, = Z‘::[(qn - kl,l)A:,I +( + k”)B} ]b



N .
Z [(qn + k!,a)A:,lelk"nL“ + (qn - k.l’,a)1;:,18_1";“1;“r ]b;,n =

N
= Z[(qn + kl a+1) fl,-;l + (qn kln+l)B:;1]bf,:]

N
Z (qn - kl,a)A::,!eik“L' + (qn + ki. )Ba i ‘]bf,n =

= Z[(qn - kl,a+l) ‘1;1 + (qn + kl,a+1)B:,71 ]b::l

N

29,8, = Z[('qn + km)“1vk.teﬂh'mL +(q, - ku)ng “Hala gt

i=1

)
I

N
Z [(qn - k,’,_)Ai, + (qn + kl,l)B:,!]b::n’

=1

(2.14)
onde n=1,... N.

Resolvido o sistema linear n3o homogéneo gerado pelo conjunto de
Eqgs.(2.14), podemos conhecer a transmissdo eletrnica através da estrutura. Para uma
dada energia E, ela é obtida através da razio entre os fluxos de probabilidade
transmitido e incidente[13]. Desta forma, a partir das equagdes Eqs. (2.6) e (2.7)

€5Crevemaos

k]

T(E)= ZZ

J=1 =1

(2.15)
onde a soma em s pecorre todos os canais disponiveis, ou seja todos aqueles que
constituem a base e sfo transmissiveis, enquanto a soma sobre os j's corre todos 0s
canais até a posicdo do nivel de Fermi (NF) no reservatorio emissor, que ¢

determinada pela energia de entrada do elétron, E.



2.4 CONDUCTANCIA E TRANSMISSAO

E de uso corrente na literatura, o formalismo desenvolvido por Landauer[14] e
generalizado por Biittiker[15], para a conexio da transmissio com a condutincia. Para
um sistema multicanal de dois terminais, 4 7=0 K, a férmula de Landauer prevé que a

conduténcia G ¢ dada por

2

L

2 2
G=—h"1 >l
Js

(2.16)
se a medida ¢ feita através de pontas de prova bastante afastadas da nanoestrutura.
Contudo, quando a interagéio entre as pontas de prova e nanoestrutura € significativa, a
descri¢do da condutéincia torna-se mais complexa. Infelizmente € extremamente dificil
de se determinar em qual das situagBes sdo realizados os experimentos. Landauer{14]
argumenta que a Eq.(2.16) pode descrever ambas as situagdes, desde que L, (veja
Fig.2.1) seja suficientemente grande. Apesar disto, fica a divida de como ¢ feita a
transi¢do entre o sistema classico, 0s contatos, € o sistema quéntico, a nanoestrutura.

Ainda devemos ter em conta, que no atual estado-da-arte da construgio das
amostras, os efeitos de carga, a exemplo do bloqueio de Coulomb[16], dominam sobre
os efeitos de quantizagfio, o que torna mais complexa a interpretacio dos
experimentos. Sendo assim, ndo buscamos uma direta comparacdo de nossos
resultados com a experiéncia, e nos limitaremos a analise dos coeficientes de
transmissdio da estrutﬁra. Contudo, acreditamos que os efeitos previstos por nés se

manifestem nas propriedades de transporte destas nanoestruturas.
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2.5 PROPRIEDADES ELETRONICAS DE UMA NANOESTRUTURA
NA PRESENCA DE UM CAMPO ELETRICO EXTERNO (//y)

Nesta se¢do supomos que o sistema constituido pelos reservatérios 2D ¢ a
nanoestrutura estdo submetidos a um campo elétrico F, aplicado ao longo da direcéo
y. Em vez de considerarmos o potencial elétrico linearmente distribuido através da
estrutura, fazemos a aproximagio de que ele seja constante dentro de cada uma das 4
camadas discretizadas. Para isto tomaremos o valor do potencial elétrico dentro de
cada camada, como sendo aquele no centro da camada para a distribui¢io 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

Fungdes d'Airy, 0 que aumentaria as dificuldades numéricas do problema.

potencial

i

—

2D

2D

Fig.2.3:Visiio em corte do sistema ac longo de uma posicfio genérica em x. E aplicade um campo elétrico F
(/iy} As linhas cheias indicam a aproxima¢fio empregada no cdlculo, enquanto as pontilhadas mostram o

potencial real, gue é linearmente distribuido.

Feita esta aproximagio, a solugdo do problema segue os mesmos passos da

sec¢do 2.3, havendo uma finica alteragio quando do calculo dos &;,'s. Devido 4

presenga do campo elétrico, devemos reescrever a Eq.(2.12), levando em conta 2

queda de potencial através da estrutura:



* g-1
k= \/2;:: {E—ef —eF(ZL, +%H
p=1

Nos reservatorios 2D consideramos que a alta densidade eletronica blinda os

(2.17)
efeitos do campo F, de modo que o potencial clétrico ¢ constante ao longo deles.

2.6 DENSIDADE ESPECTRAL

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

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

a densidade de probabilidade local, p(x, y; E) = |¥(x, y; E), que utilizamos

para distinguir as contribuigdes dos estados a estrutura eletrnica e mapear suas
distribui¢bes ao longo do sistema. A segunda € a densidade espectral, que é
simplesmente a densidade de probabilidade local na representagéio dos momentos, e
consequentemente nos permite mapear os estados no espago reciproco.

Apesar de nossa discussdo envolver sistemas com numero finito de periodos, é
importante conhecer as dispersdes de minibanda, calculada para sistemas infinitos,
para uma melhor descricio das propriedades eletrnicas. Contudo, quando da
aplicagdo de uma perturbagfio externa, que acaba destruindo esta periodicidade, a
dispersdo de minibanda deixa de ser uma solugiio do sistema. Nesta situagfo,
suprimos esta perda de informacgfio através da densidade espectral. A partir da

Eq.(2.13) escrevemos

L, L
(x,p;E)=["dy ey ¥ (x,13E) =
a=1

Aﬂ

jl[

[ o/ heplty _ 1] B [ oL _ 1] N

%) - 3 bt (),

a=1 I=1 i (kl,a - P) i(k:,.. + P) m=1

2-13



(2.19)
e a densidade espectral como
2

p(pE) = dx [¥(p,y; E)

(2.20)
onde L, € a extensao total da nanoestrutura (cf. Fig.2.1). A integragdo na Eq.(2.20) ¢

feita para termos o efeito médio ao longo da diregfio x, que é a situagfo que nos

interessa.
Vale a pena lembrar que para um sistema periédico infinito, p{p; E) ¢é

exatamente a dispersdo de minibanda.

A
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Capitulo 3

Nanoestruturas de Semicondutores

Discutiremos neste capitulo as propriedades eletronicas basicas das
nanoestruturas de semicondutores, com as quais estaremos lidando no decorrer deste
trabalho. Estas nanoestruturas serdo sistemas com confinamento bidimensional,
construidos a partir de uma heterojungiio de GaAs/(Al,Ga)As, que foi dopada de
forma modulada durante o seu crescimento. O primeiro confinamento vem da propria
epitaxia, e coloca o sistema em regime de confinamento quéntico elétrico ao longo da
diregdo do crescimento (//z). O segundo confinamento, ao qual denominaremos
lateral, ocorre numa direg8o perpendicular ac confinamento epitaxial (//x), € € devido
a deplecio de carga causada por um campo eletrostético, aplicado & amostra através
de contactos metalicos. Supomos também que a deplecio € muito forte, de maneira
que possamos aproximar o confinamento lateral numa dada posi¢do em p, por um
poco quadrado cercado por barreiras de potencial de 600 meV de altura(1].

Finalmente, consideraremos que estas nanoestruturas poderdo ter suas
propriedades  eletrbnicas descritas dentro da aproximagdo de gquase-
desacoplamento[2]. Para uma maior clareza durante a discussfo, reservamos a palavra
banda para designar uma largura em energia no espectro de transmissfio. Assim
esperamos evitar uma possivel confusdio com o termo minijbanda, quando fizermos a

comparagdo entre a dispersdo de minibanda e o espectro de transmiss#o.

3.1 FIO QUANTICO

Na Figura 3.1 temos representada a mais simples das geometrias de
nanoestrutura com a qual trabalharemos, um fio quéntico com uma Unica largura de
confinamento lateral. Este fio quéntico estd conectando dois reservatorios
bidimensionais, com a finalidade de permitir o célculo da probabilidade de

transmissao eletrdnica através dele.

UNICAMP
BIBLIOTHECA CENTRAL
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2000 A W (a)
: |
z (D ; L ;
y

E
?600 meV
-4 e
. . 0
W
Figura 3.1:(a) Visfo de topo de um fio quéntico conectado a dois reservatérios bidimensionais.(b) Sec¢fio

transversa do fio, evidenciando o confinamento de pogo quadrado.

1,0

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

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

Na Figura 3.2 sfo mostrados os espectros de transmissfio para trés fios
quinticos de comprimentos diferentes, mas todos com a mesma largura de

confinamento lateral (W=500 A). Podemos notar a existéncia de um comportamento
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oscilatério em fungdo da energia de entrada, que depende fortemente do comprimento
L do fio. Estas oscilagdes se mostram mais intensas quanto maior for L, e
‘correspondem ao efeito de Fabry-Perot, causado pelas reflexdes das ondas eletronicas
nas interfaces abruptas da estrutura. Experimentalmente este tipo de oscilagGes nfo

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

3,0 — —
— - “W=500 A, L=2000 A
251 — _ _W=800 A, 1=2000 A .
— W=1000 A, L=2000 A
20| R
ol
% 151 ]
|
g 1,0 : J _ ]
L, -
I 1 N
05t L i
f
0’0 1 L 1 1 1 1
0 2 3 4 5 6 7

ENERGIA(meV)
Figura 3.3:Espectro de transmissio para fios qufinticos com diferentes confinamentos laterais W, mas todos

de mesmo comprimento L, identificados conforme a legenda.

Contudo, o aspecto mais interessante deste tipo de estrutura nfo estd contido nestas
oscilagdes, mas sim na quantizagdio da transmissfo eletrdnica. [sto acontece porque o
confinamento lateral da origem a subandas, cujos minimos de energia sdo
determinados pelas posigdes dos niveis do pogo quadrado e devido a
unidimensionalidade dos elétrons. Deste modo, conforme a posi¢io do nivel de Fermi
dos reservatorios vai sendo elevada, a fim de conhecermos a transmissdo, estas
subandas tornam-se accessiveis aos canais de entrada, e assim sfo formados os
patamares. Na Figura 3.3 temos confrontados os espectros de transmissfo para trés
fios quanticos de 2000 A comprimento, mas com diferentes confinamentos laterais W.

Como pode ser notado através da figura, quanto maior o confinamento lateral (i.e.



mais estreito 0 pogo), maior a largura dos patamares, valendo a reciproca. Isto é
facilmente entendido, bastando-nos lembrar que quanto menor a largura de um pogo
de potencial, maior sera a separagfo entre seus niveis de energia .

Na Figura 3.4 mostramos a densidade de probabilidade num fio quantico com
2000 A de comprimento e 500 4 de confinamento lateral. Este calculo ¢ feito para um
estado com energia de 3.5 meV, e evidencia o caricter unidimensional do estado que

extende-se ao longo da estrutura.

4000

3000 [ <

2000

1000

Y(A)

0

-1000

2000
-1000 -500 0 500 1000

X(4)

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

e 500 A de confinamento lateral , mostrando o caricter unidimensional do estado (E=3.5 meV).

3.2 ESTRUTURA DE UMA CAIXA QUANTICA ASSIMETRICA E
ABERTA

Introduzimos na seqiiéncia, o tipo de nanoestrutura sobre a qual estard
centrada a maior parte das nossas discussdes. Nos a chamamos de estrutura de caixa

quéntica assimétrica ¢ aberta, ou ainda de fio com corrugacgfo[3].

3-4



XT 7 AN
g > S00A o o 2000 A
A e I \

500 A 500 A 500A

Figura 3.5:Perfil de potencial para uma estrutura de caixa quiintica assimétrica conectando dois

reservatérios bidimensionais. As dimensdes do sistema sfio mostradas na figura.

Seu perfil de potencial é esquematizado na Figura 3.5, e podemos entendé-la como
um fio quéntico perturbado pelos estados da cavidade aberta, formada pela mudancga
do confinamento lateral. Tendo isto em vista, passaremos a discutir suas propriedades
eletrdnicas através da interagdo de dois tipos de estados. Um deles com caracter
unidimensional (1D), lembrando em muito um estado de fio quéntico, e o outro com
dimensdo quase-zero (0D), bastante localizado na cavidade.

Calculando a transmisséio eletrﬁnicauatravés do sistema encontramos o
espectro apresentado na Figura 3.6, onde notamos a formagfio de diferentes estruturas.
O primeiro estado disponivel para a transmissio (E=2.05 meV) é o estado fundamental
da cavidade (0D), que é muito estreito e é separado por um gap de uma banda larga de
transmissdo. Esta banda larga deve ser identificada como uma parte do primeiro
patamar de transmissdo 1D, que acaba sendo modificado pelo primeiro estado
excitado da cavidade (0D). Podemos ainda observar dentro desta banda 1D a
ekisténcia de uma curvatura, que, conforme ficara claro em breve, transformar-se-a
num gap, quando a estrutura apresentar um numero maior de cavidades. Como
resultado da interagfio entre os estados 0D e 1D surge um novo gap, posicionado logo
apés a curvatura da banda 1D. Esta interacio pode ser interpretada como um

anticruzamento entre o primeiro estado excitado da cavidade (0D), com o continuo
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gerado pelos estados de fio (1)), numa tipica situagio de ressondncia de Fano{4]
(Figura 3.7).
1,0

0,0 \ . ] . .
0 2 4 6 8
ENERGIA(meV)

Figura 3.6:Espectro de transmissfio eletrbnica para uma estrutura de uma caixa guiintica assimétrica e.

aberta, com dimensdes conforme mostradas na Figura 3.5.

Log(T)

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

quiintico, numa tipica situac¢fio de ressoniincia de Fano. Como resultado, as bandas que envolvem o gap de

anticruzamento sfo bandas hibridas.

O anticruzamento ocorre porque estes estados estfio intrinsecamente acoplados, e
como resultado as bandas que cercam o gap de anticruzamento sdo constituidas por
uma mistura de estados 0D e 1D. Na realidade, a primeira banda larga de transmisséo

apresenta esta mistura de estados, ou hibridiza¢8o, somente apés a curvatura (~ 4.5
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mel), sendo que para seus estados de energia mais baixa ela tem caracter notadamente
1D. Esta situagfio ¢ semelhante 4 encontrada nos metais de transi¢do, onde as
propriedades eletrdnicas sdo descritas pela hibridizagfo de uma banda larga tipo s com

uma banda estreita tipo d[5].

1500 (a)
1000
ES
500
0 1 L 1
-1000 -500 0 S00 100¢
X(A)
1500 ’ (b)
Ol
1000 |
=§ T
s00 =
©
0-1000 -5(;0 0 .'JI:I} 1000
X(A)
1560 (c)
1000
@ >
500 @D
-1000 -500 0 00 1000

X(A)
Figura 3.8:Densidade de probailidade mapeada ao longo da estrutura de uma caixa quintica aberta. (a)

Estado 0D, E=2.1 meV, (b) estado 1D, E=3.5 meV e (c) estado hibrido, 0D-1D, E=7.0 meV.

Mapeando-se a densidade de probabilidade ao longo da estrutura, para
energias dentro de cada uma das bandas de transmissfio, torna-se claro os tipos de
estados que as compdem. Para o primeiro estado de transmissfo, E=~2.1 meV,
encontramos um estado fortemente localizado na regifio da cavidade, portanto de
natureza 0D (Figura 3.8-a). Enquanto isso para E=3.5 me} os estados sdio extendidos,

com maior probabilidade de presenga junto as constri¢des estreitas, de acordo com um
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estado 1D (Figura 3.8-b). Finalmente, a0 mapearmos um estado na banda hibrida, E=
7.0 meV, nos deparamos com uma distribuigdio com presenga tanto na regifio da

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

3.3 SUPERREDE DE CAIXAS QUANTICAS ASSIMETRICAS E
ABERTAS

Uma evolugdio natural da nanoestrutura anterior é obtida conectando-se varias
delas, de modo a termos um sistema periddico finito[3]. Isto € mostrado na Figura

3.9 para um conjunto de dez caixas quinticas, e o seu espectro de transmissio na

Figura 3.10.
Emitter Collector_
Reservoir Reservoir
‘ )
|
2000 A 00A |
00 A
X T | ‘
® > !
z y ‘ ' l
500 A ! 008

T
Figura 3.9:Perfil de potencial para uma estrutura de dez caixas quinticas, conectando dois reservatérios

bidimensionais.

Comparando-se o espectro de transmissdo de uma caixa quéntica ao da
superrede, podemos relacionar as bandas de transmiss3o que aparecem em ambos. A
primeira banda de transmissfio da superrede ¢ devida aos estados fundamentais das
cavidades, que acoplados dz’io origem a uma minibanda 0D. Na Figura 3.11(a) temos
mapeada a densidade de probabilidade para um estado pertencente a esta minibanda
0D (E=2.1 meV). Podemos observar que este estado encontra-se extendido ac longo

da estrutura, evidenciando o acoplamento entre as cavidades. Contudo, seus maximos
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de probabilidade localizam-se dentro das cavidades, o que da um caracter 0D a

minibanda formada.

1,0 — — — . .
0,8 i
S
“0,6F ‘ N 4
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%
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§ - Elal 5] @
0 2 L a é‘ g' E g |
' g |8| 3| 8| %
| HUEILIE
0,0 " 1 1 1 I P 1 1 1
0 1 3 4 5 6 7
ENERGIA(meV)

Figura 3.10:Espectro de transmissfio para uma superrede de dez caixas quénticas. Pode-se notar que a

curvatura que aparecia para a estrutura de uma caixa quéntica, dd lugar a um gap de superrede.

A segunda banda de transmissfo € proveniente do acoplamento dos estados 1D
da estrutura, a exemplo do que acontecia no caso de uma caixa quéntica. Entretanto, a
curvatura que estava presente na Figura 3.6 transforma-se numa forte supressfio da
transmissdo no espectro da superrede. Sendo assim, devemos reconhecer que este
efeito trata-se de uma modulagio causada pela periodicidade, ou seja, um gap de
superrede. Isto equivale a dizer, que o nimero de cavidades ¢ agora suficiente para
fazer com que as reflexdes de Bragg ao longo da estrutura, fagam o gap de superrede
aparecer bem definido.

Na Figura 3.11(b) temos a distribui¢fio espacial de um dos estados (£~ 3.6
meV) através do qual € feita a transmissfio para a banda 1D. Este estado € bastante

extendido ao longo da superrede, tendo os maximos localizados junto as constri¢des

estreitas, o que deixa clara a natureza 1D do estado.
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Figura 3.11: Densidade de probabilidade ao longe de uma estrutura de dez caixas quéinticas. (a) estado na
minibanda 0D, E=2.1 meV, (b)estado na minibanda 1D, E=3.6 meV, e (¢) estado na minibanda 0D-1D, E~

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

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

Os primeiros estados excitados das cavidades também se acoplam, formando
uma minibanda 0D. Isto, de acordo com o nosso modelo de duas bandas, nos faz
esperar que o gap de interferéncia torne-se mais longo do que no caso de uma caixa
quéntica, devido a largura da minibanda do estado excitado 0D que soma-se 4 energia
do potencial de anticruzamento. Esta ¢ exatamente a situagdo que encontramos no
espectro de transmissdo da superrede, onde o gap de interferéncia apresenta uma
largura de aproximadamente / meV. Como o gap de superrede estd bem definido para
a estrutura de dez caixas quénticas, nés podemos facilmente distingiiir as duas bandas
hibridas (0D-1D) cercando o gap de anticruzamento. Na Figura 3.11(c) ¢ mostrada a
densidade de probabilidade para um estado (E=3.0 meV) pertencente a primeira destas
minibandas 0D-1D. Nés o encontramos extendido ao longo da estrutura, e tendo
maximos de probabilidade tanto nas cavidades como nas constricoes estreitas do
canal, o que evidencia o0 acoplamento entre estados 0D e 1D.

Devemos ainda notar que as oscilagdes que aparecem nas bandas de

transmisséo sdo devidas aos estados de Bloch que as compdem, ¢ ndo mais ao Fabry-
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Perot nas interfaces abruptas da nanoestrutura, sendo que este tltimo efeito ndo &
visivel no espectro de transmiss&o da superrede.

A dispersdo de minibanda para uma superrede infinita de caixas quinticas,
com as mesmas dimensdes que estamos utilizando, ¢ apresentada na Figura 3.12
(adaptado de [3]). Esta dispersio ¢ mapeada para vetores de onda no plano complexo,
de modo que nela estdo representados tanto os estados transmissiveis (q real), como
aqueles que ndo contribuem a transmissfo. Inspecionando-se a Figura 3.12 podemos
identificar as minibandas e os gaps responsaveis pelo espectro de tfansmissﬁo,
tornando mais completa a informagéo sobre as propriedades eletronicas do sistema.
Na faixa de energia da primeira banda de transmissfio encontramos uma minibanda
estreita, que deve ser identificada como aquela originada do acoplamento entre os
estados fundamentais 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 0D de outra minibanda bem mais larga. Esta minibanda larga extende-se
sobre as mesmas energias da banda 1D, sendo portanto a responsavel pela transmisso
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 1D de outra minibanda larga, que
devemos identificar como a primeira banda hibrida (0D-1D). Apds esta minibanda,
encontramos o gap de anticruzamento, que nfo se conecta a pequenos valores de vetor
de onda, e separa a primeira da segunda minibanda hibrida.

Na Figura 3.13 estdo mostrados os espectros de transmissdo para estruturas
com trés e com dezenove éaixas quénticas. Desse modo podemos vizualizar melhor a
evolugfio da estrutura eletronica dos fios corrugados mostrados até aqui. Notemos que
os principais aspectos de superrede ja encontram-se bem definidos para a estrutura de
trés caixas, i.e, a posicdo e a formacgio dos gaps e das bandas de transmisséo.
Evidentemente, a supressdo a transmissio no gap de superrede é mais forte para a

estrutura com dezenove cavidades, pois nela acontece um maior nimero de reflexdes
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de Bragg. Por outro lado, a diferenca entre seus gaps de anticruzamento € menor. Isto
acontece, conforme ja 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 transmissdio para estruturas com trés e com dezenove caixas quéinticas, mostrande

que os principais aspectos de superrede ji encontram-se bem definides para a estrutura de trés caixas
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Capitulo 4
Estados de Wannier-Stark em Nanoestruturas

Em 1959, Wannier[1] previu que um cristal de periodicidade d, ao ser
submetido a um campo elétrico constante F, teria seu espectro eletrénico substituido
por um conjunto discreto de niveis, separados em energia por eFd (Figura 4.1).
Contudo, durante muito tempo a existéncia ou a formagio de tais niveis, conhecidos
como estados de Wannier-Stark (WSS), foi objeto de extensos debates tedricos[2], e

sua comprovagdo experimental s6 foi verificada recentemente[3, 4].

= F=0 = F=0

po o

= g Fd

- = Fd
Fd

k() k()
(a) (b)

Figura 4.1: (a)Espectro eletronico de um cristal de periodo 4. (b)Apés a aplicagio de um campo elétrico

temos a formaciio de um conjunto discreto de niveis, separados em energia de eFd (b).

Experimentos de resolugio temporal tém sido realizados em superredes submetidas a
campos elétricos, para acompanhar a dindmica dos WSS[5, 6], com especial interesse
na variagfo da polarizagdio durante o tunelamento. Bastard et al.[7] mostraram ser
possivel haver absor¢do ou emissio de fotons entre WSS, provenientes de duas
minibandas diferentes de uma superrede, desde que a transi¢io ndo seja feita na
freqliéncia de Bloch. Khurgin et al[8] investigaram a possibilidade de se observar a
transi¢do entre estados localizados e extendidos de uma superrede, na presenca de um

campo elétrico alternado. Cai et al[9] e Rotvgi et al[10] apresentaram formulagdes
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para acompanhar o transporte numa superrede submetida a um campo elétrico
harmoénico. Seus resultados indicam que a dindmica dos WSS pode afetar
significativamente a freqiiéncia de oscilagdio de Bloch, devido ao acréscimo de efeitos
de tunelamento Zener, colapso de bandas, entre outros efeitos. Aplicagdes dos WSS a
dispositivos tém sido propostas e implementadas, dentre elas o guiamento de onda
através de uma superrede de InGaAs/InP[11], e moduladores dpticos operando a

freqiiéncias de até 20GHz{12, 13].

4.1 FORMACAO DE ESTADOS DE WANNIER-STARK: MODELO DE
UMA BANDA

Consideremos uma cadeia linear de d4tomos com periodo d, sujeita a um campo

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

-n* o
H=2—m,¥+ZV(x—nd)+eFx,

n
(4-1)

onde V(x — nd) é o potencial periodico da estrutura.
Adicionalmente, restrinjamos nossa andlise a uma unica banda, descrita a
campo nulo pela aproximacio de elétrons fortemente ligados, com acoplamento

somente entre primeiros vizinhos. Neste caso escrevemos a relagdio de dispersdo na

auséncia de campo elétrico como:

E(k)=E, -2y cos(kd ),
(4-2)
onde ¥ ¢ igual a um quarto da largura da banda, ¢ estd relacionado com o

acoplamento entre os estados vizinhos e o potencial periodico.



Supondo que q;v(x) seja solugdo de (4-1), com Hy (x)=¢,y (x), e

aplicando-se o operador translagfio t, a y_(x), encontramos que

He,y (x) = (2, eFd)t,y (x).
(4-3)
Repetindo este processo através de sucessivas aplicagdes de T, encontramos
o espectro eletrdnico do sistemaf14], dado através de uma "escada de niveis" descrita

por

g, =¢,+ veFd ,
(4-4)
onde vé um nimero inteiro.
Empregando a base gerada pelas fungdes de Wannier a,(x — nd), relativas 4

banda de energia considerada, escrevemos a autofungiio y _(x), como[15]

()= 2 ¢, (x)a,(x -~ nd),

(4-5)

onde a soma sobre » inclui todos os sitios da cadeia linear, e os coeficientes ¢,,,v(x)

modulam as fun¢des de Wannier[16]. Considerando em (4-5) somente a interagéo

entre os primeiros vizinhos, ¢ lembrando que devido as condigdes de
ortonormalizagéo e 4 paridade das fungGes de Wannier[17] temos

(a,(x-nd)x|a,(x-n'd))=nds,,,,

(4-6)

diagonalizamos (1), e chegamos a equagfo secular

d’n,v(x)(Eo —&,+ and) - Y(¢u+l,v(x) + ¢n—l,v(x)) =0,
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que deve se reconhecida como a relagio de recorréncia para as fungGes de Bessel[18].

Com este resultado reescrevemos

o) = J('Z—Y]

eFd
(4-8)

g, =E,+ veFd,

49

onde J_, (ﬂ) sdo as funcdes de Bessel.
eFd

De acordo com (4-9), ou mesmo com (4-4), existirfio tantos estados de
Wannier-Stark, quantos forem os numeros de periodos da cadeia linear, e todos eles
igualmente espacados de eFd.

Inspecionando a Eq.(4-7), podemos analisar 0 comportamento espacial das

fungdes de onda, em fungio da distincia a um dos sitios da cadeia. Para

(v - n) xd << :—i—% xd, as amplitudes terdo um comportamento oscilatério
e
proporcional a[5]
cos(ﬂ_i_( _ )E)
eFd 4 2
(4-10)
Contudo, para (v — n) xd> % x d as fungdes de onda decairdio exponencialmente
e
com a disténcia, de acordo com{5]
! . :
—nleF. 4 _ 2 -
—(v n)e d—l exp —--%y—xz—x —(V n)eFd_l +ot
-2y eFd 3 -2y
(4-11)



Temos esquematicamente representados na Figura 4.2, a chamada "situa¢do
de banda inclinada”, além dos resultados das Equagées (4-10) e (4-11), onde vemos

que a funcio de onda oscila no interior de uma regifio de extensio

L=4y / (eF ),
(4-12)
delimitada pela inclinagdo da banda, ou seja, pela intensidade do campo elétrico, €

decai exponencialmente fora dela{19].

Energia

(n+1)eFd
neFd
(n-1)eFd

>

(n-1)d nd (n+l1)d

X

Figura 4.2:A 'situa¢do de banda inclinada" é representada de forma esquemdtica, juntamente com a
formacfio dos estados de Wannier-Stark, separados em energia por eFd, e o comportamento da funcéio de

onda (cf. [4]).

Com os resultados obtidos, podemos estimar as condi¢des necessérias para a
observagio dos WSS, e assim também entender porque a sua verificago
experimental, teve que aguardar o advento das superredes de semicondutores[3, 4].
Para um cristal volumétrico, uma largura tipica de banda € de 2 eV, e a constante de

rede é da ordem de 3 4. Por sua vez, os campos elétricos possiveis de serem obtidos



em laboratério, sdo da ordem de /05 V/em, o que conduz a um comprimento de
localizagéio de 2000 4, ndo permitindo a observagdo da localizagiio nestes sistemas.
Por outro lado, a largura de banda de uma superrede situa-se em torno de 70 meV, e
sua periodicidade da ordem de 4, de forma que para as mesmas intensidades de
campo (F=10° V/cm) teriamos um comprimento de localizagdo de 70 4 que ¢é da
ordem da periodicidade e portanto modificando a estrutura eletronica do sistema.

No Capitulo 3 apresentamos a superrede de caixas quinticas abertas,
discutindo suas propriedades eletrbnicas através de um modelo de duas bandas, uma
estreita (tipo cavidade) e a outra larga (tipo fio). Como ressaltamos anteriormente, esta
descrigéio € qualitativa, mas fisicamente intuitiva e por isso continuaremos a utiliza-la.
Antecipando de certa forma parte da discusséo que faremos na Secg¢iio 4.2, retornemos
nossa atengéo para Eq.(4-12), que define o comprimento de localizagdo L. Através
dela devemos esperar que o efeito de localizagdo seja mais intenso, quanto menor for
a largura de banda vy, e vice-versa. Dentro deste raciocinio, é de se esperar que os
estados que compdem a banda estreita, tornem-se localizados para intensidades de
campo elétrico menores do que as necessarias para a banda larga. Isto nos trard uma
situacdo interessante, particularmente nas bandas hibridizadas, pois teremos estados
localizados (tipo cavidade) interagindo com estados extendidos (tipo fio), formando

ressonancias de Fano[20].

4.2 EFEITOS DE UM CAMPO ELETRICO LONGITUDINAL AS
PROPRIEDADES ELETRONICAS DE UMA CAIXA QUANTICA
ABERTA

Consideremos uma estrutura de uma Unica caixa quéntica, conectando dois
reservatorios bidimensionais, de acordo com o perfil de potencial e as dimensdes

apresentados na Figura 4.3,
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Figura 4.3: Uma caixa quantica conectando dois reservatérios bidimensionais. As dimensoes do sistema siio

indicadas na figura.
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Figura 4.4: Vista em corte do potencial que define a caixa quintica, em situaciio de (a) F=0 e (b) F=0,
mostrando nossa aproximacao. A cor clara identifica as regido de constri¢fio estreita, enquanto a cor escura

as constri¢des largas.

Aplicando-se um campo elétrico ao longo da dire¢o y, alteramos a forma da

estrutura, e com isso suas propriedades eletronicas. Introduzimos este efeito em
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nossos calculos conforme descrevemos na Secg¢éio 2.4, ou seja, através de uma
discretizagdo do potencial elétrico, assumindo-o constante dentro das regides
definidas por um mesmo confinamento lateral (Figura 4.4).

Ao supormos que as camadas discretizadas sfo rigidamente deslocadas,
estamos desprezando o Stark-shift ao longo delas (veja Figura 4.4). Contudo, esta
contribui¢io que estd sendo desprezada € pequena para as situacdes que analisaremos.
Podemos estiméa-la, por exemplo, para os estados quase-0D da estrutura. No regime

de campos elétricos e energias considerados, ela é um efeito

10

(2) (b)

08 |
08 T
04t
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0g | F=020 F=0.27
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0.8 T

06 |

04 ¥ F=0.40 i F=0.47
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ENERGIA{meV)

Figura 4.5: Evoluciio da probabilidade de transmissfo através de uma estrutura de caixa quiintica, para
nove situacdes de campo elétrico F(kV/em). As setas indicam as energias para as quais sfio apresentadas as

densidades de probabilidade na Figura 4.6.

eFd*m

de segunda-ordem no campo elétrico[21], aproximadamente dado por P Isto

conduz a corre¢des da ordem de 0.1 meV para um campo elétrico da ordem de 0.1

kV/em, considerando-se um pogo de 500 4 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 dire¢fo y, como sendo um campo elétrico longitudinal,

ou simplesmente campo elétrico, salvo em situagdes especificadas.

309 fro T E=3.6meV |[F=0.07 kViem E=3.36 meV

2000 F ot

1000

YA) o

-2000
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1000
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AN i =N

2000 LD e T

Oy 7 I i e
3000 EAR Y2 RIS VR TN U IO PP P P .

2000 -1500 -1000 -500 0 500 1000 1500 -1500-1000 500 © 500 1000 1500 2000
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Figura 4.6: Densidade de probabilidade ao longo da estrutura de uma caixa quintica, mostrando a
evolugiio dos estados 1D sob a agfio do campo elétrico. (1) F=0, E=3.6 meV; (2) F=0.07 kV/em, E=3.36 meV;

(3) F=0.27 kV/cm, E=2.64 meV; (4)F=0.53 kV/em, E=1.6 meV.

Na Figura 4.5 séo mostradas as probabilidades de transmisséo eletronica, para
nove situagdes de campo elétrico aplicadas 4 nanoestrutura. Para a primeira
intensidade nfo nula, podemos notar uma redugiio na probabilidade de transmissio
para todas as energias, notadamente para o estado fundamental de cavidade (Figura
4.5-b). Isto pode ser entendido, lembrando-se que este estado tém uma origem
fortemente 0D, com maior probabilidade de presenga na cavidade, embora extendido a
F=0. Entretanto, devido & agiio do campo elétrico, este estado localiza-se rapidamente

na cavidade, e a transmiss@o passa a ser feita mediante tunelamento através de uma



estrutura assimetrizada. Nesta situagdo, os modos formados dentro da cavidade ndo
mais permitirio uma transmiss3o unitaria[22]. Atingida a intensidade de (.13 kV/em
(Figura 4.5-c), o estado fundamental da cavidade estard préximo ao minimo de
energia do emissor bidimensional, de forma que ao aumentarmos um pouco mais ©
campo elétrico, cessara a transmiss#o através deste estado (Figura 4.5-d).

Na faixa de campos mais fracos (F<0.13 kV/cm), também ocorre uma redugio
na probabilidade de transmissfo através da banda mais larga (1D), acompanhada de
uma mudanga em seu formato. Ambos os efeitos sdo conseqiiéncias diretas da
localizagdio dos estados junto as constrigdes estreitas (cf. Figura 4.6(2)). Contudo,
como ainda existe um significativo acoplamento entre os estados das constri¢des
estreitas, o efeito 4 transmiss&o € menos drastico do que no caso quase-OD.

Assim que comegamos a aplicar campos elétricos mais intensos (¥20.20
kV/cm), inicia-se uma recuperagio da transmissdo devido a um processo de
hibridizaco, que torna estes estados mais extendidos (cf. Figura 4.6(3)), aumentando
a probabilidade de transmissfo quando do tunelamento. Continuando-se a aumentar o
campo elétrico, o processo de hibridizagio prossegue, com o estado tornando-se mais
concentrado na regido da cavidade (cf. Figura 4.6(4)), de modo que para F=0.53
kV/cm, a transmiss#o é praticamente unitaria.

Devemos ainda notar na Figura 4.5, que pela a¢io do potencial elétrico, hd um
deslocamento do espectro de transmissdo para energia mais baixas, caracterizando um

Stark-shift[23] ao longo da estrutura total.
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43 EFEITOS DE UM CAMPO ELETRICO LONGITUDINAL AS
PROPRIEDADES ELETRONICAS DE UM SISTEMA DE CAIXAS
QUANTICAS ABERTAS E CONECTADAS

Em continuidade a discussfio da secgfo anterior, passaremos a considerar um
sistema de trés caixas quéanticas abertas e conectadas, fazendo a comunicag¢do entre

dois reservatérios bidimensionais (Figura 4.7).

- A

A T T

500A 2000A
Sy $00A
v
500A 500A
> K >

Figura 4.7:Sistema de trés caixas quiinticas abertas e conectadas, comunicando dois reservatérios

bidimensionais.

Seguindo o procedimento anterior, vamos submeter este sistema a um campo
elétrico longitudinal, introduzindo este efeito através de deslocamentos rigidos das
camadas de potencial (Figura 4.8).

A evolugdo da probabilidade de transmissfio através da estrutura, para
intensidades crescentes de campo elétrico é mostrada na Figura 4.9 ¢ na Figura 4.12.
Comparando-se o potencial elétrico distribuido ao longo da estrutura, 4 largura da
banda 1D de transmissdo, podemos classificar as intensidades de campo elétrico como
fracas (Figuras 4.9-a a 4.9-c), intermedidrias (Figuras 4.9-d & 4.9-f) , ou fortes
(Figuras 4.9-g a 4.9-i).
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600meV
0 (a)

F=0

(b)

Figura 4.8: (a) Vista em corte da estrutura mostrada na Figura 4.5, com F=0. As regides de mesmo
confinamento lateral siie identificadas pela mesma cor. (b) E aplicado um campo elétrico nio nulo a

estrutura, efeito que introduzimos em nossos cilculos através de um deslocamento rigido das camadas de

potencial.

Enquanto a nanoestrutura estd submetida a fracas intensidades de campo
elétrico, poucas alteragSes podem ser notadas na transmissfo através das bandas
largas. Contudo, rapidamente nota-se sua supressdo através da banda estreita, o que
nos traz & mente a discussfo feita na sec¢iio 4.1, a respeito da formagio de WSS. De
acordo com os resultados obtidos anteriormente, quanto menor a largura de uma
banda, menores seréio os campos elétricos necessarios para a localizagfo espacial dos
seus estados, o que comprova-se diretamente na Figura 4.9. A banda quase-0D tem
largura ~ 0.2 meV (F=0), ¢ devido isso a localizagdc de seus estados é muito mais

rapida do que para as bandas largas, que tém larguras ~ I meV (F=0). Sendo assim,
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logo sua transmissdio passa a ocorrer através de tunelamento, numa estrutura
assimetrizada pelo campo elétrico, uma situa¢fio que nfio permite uma transmissio

unitaria[22].
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Figura 4.9: Evolucdo da Probabilidade de Transmissiio através de uma estrutura de trés caixas quanticas

/J\Qh l J/X\‘

2
ENERGIA(meV)

il
il
|

0.0

abertas e conectadas, devido 4 a¢fio de um campo elétrico externo F (kV/cm).

Atingidas intensidades intermedidrias de campo elétrico, tém inicio mudangas
mais significativas nas bandas largas de transmisso. Pode-se principalmente notar
uma diminui¢@o em suas larguras, o que ¢ um reflexo direto da localiza¢do de alguns
dos estados tipo fio (1D). Paralelamente, o declinio da transmissfo pela banda estreita
acentua-se ainda mais com ¢ aumento do campo.

Finalmente, quando temos fortes intensidades de campo elétrico aplicadas,
encontramos mudangas marcantes na transmissfo. O estreitamento das bandas largas
torna-se bem definido, sendo que para a mais alta intensidade de campo elétrico

apresentada, a transmissio nfio ¢ mais unitéria dentro da faixa de energia calculada.
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Isto mostra que o comprimento de localizagdio destes estados ja ¢ menor do que o
comprimento da estrutura, o que implica que a transmissio passa a ser feita através de
tunelamento. Na Figura 4.10 temos mapeado a distribui¢&o espacial de um estado da
banda larga 1D a F=0 (E=3.7 meV), e a sua evolugio a F=0.06 kV/em (E=2.5 meV),

tornando bem caracterizada esta alterag¢do dos estados.

4000 1
F=0 F=0.06 kV/cm
3000 E=3.6 meV E=2,5 meV
’ <
<
-1504 500 0 500 1500 -1560 -S500 0 500 1500
X(A) X(4)

Figura 4.10: Evolugfio dos estades na banda larga.(a) F=0, E=3.6 meV, o estado £ extendido e (b) F=0.06

kV/cm, E=2.5 meV, o estado localiza-se junto a uma das constri¢des estreitas, como efeito do campo elétrico.

A partir da intensidade de campo F=(0.04 kV/cm, temos uma recuperacio na
transmisséo 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 recuperagéo ¢
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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— .
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Figura 4.11; {a) F=0, T(E)=1, o acoplamento entre os estados dos pogos ¢ significativo e as barreiras que os
envolvem s3o idénticas. (b) Fp=0, T(E)<1, é diminuido o acoplamento entre os estados e com a deformacio
da estrutura as barreiras envolvendo os estados tornam-se diferentes.(c} Fo>Fp, T(E)=1, apesar de um
campo mais intenso ¢ campo elétrico tonar menor o acoplamento entre os estados dos pocgos, acaba por
ocorrer uma recuperacio da simetria efetiva entrg as barreiras de potencial que envolvem o estado

formado no primeiro pogo.

Na auséncia de um campo elétrico, encontramos os estados dos pogos
acoplados e o potencial da estrutura tem simetria de inverséo (Figura 4.11-a). Com a
aplicagdo de um campo elétrico diminui-se este acoplamento, ¢ € quebrada a simetria
de inversdo na estrutura (Figura 4.11-b), reduzindo a transmisséo através destes
estados. Continuando-se a aumentar o campo elétrico, o acoplamento entre os estados
torna-se ainda menor, ¢ aéaba—se por criar uma condigfio na qual o estado formado no
primeiro pogo fica envolvido por barreiras de potencial equivalentes, recuperando-se

deste modo a unitariedade da transmissfo (Figura 4.11-c).
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Figura 4.12: Eveluciio da Probabilidade de Transmissfio através de uma estrutura de trés caixas guénticas
abertas e conectadas, devido & aglio de um campo elétrico externo e longitudinal. Exceto pela utilizacio de
escalas logaritimicas, o que evidencia a afteraciio dos gaps, esta figura é a mesma que a Figura 4.3. As

legendas indicam as intensidades em kV/em.

No que diz respeito aos gaps existentes na estrutura de transmissdo, temos
alteracbes em suas formas unicamente para as duas Wltimas, e mais fortes,
intensidades de campo elétrico. Enquanto o gap de superrede deforma-se, devido &
perda da periodicidade, o gap de interferéncia comeca a apresentar estruturas de
transmissfo em seu interior (Figura 4.10-h e Figura 4.10-i). Utilizando de graficos em
escala logaritimica, evidencia-se um quadro interessante para esta mesma evolugio da
transmissdo, 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 ¢ gap de interferéncia como sendo formado

através do anticruzamento de duas minibandas de simetrias diferentes. Uma delas é
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resultado do acoplamento entre os primeiros estados excitados das cavidades, € a
outra vém do acoplamento dos estados do canal. Esta situagfio, a campo nulo, €
esquematizada na Figura 4.13-a, e reflete-se quando do calculo da transmissfio, na
formac8o de um 1nico centro de antiressonincia. Contudo, como ja notamos
anteriormente, a minibanda originada pelos estados de cavidade tem largura muito
menor do que a formada pelos estados de canal, e consecutivamente € mais sensivel

aos efeitos do campo elétrico.

(a)

log(T)

Energia

(b)

N YA

Energia

Figura 4.13:(a) Formagfio do gap de interferéncia através do anticruzamente entre minibandas de diferente
simetria, com correspondente espectro de transmissiio (F=0). (b) Aplicando-se um campo elétrico nfio nulo 3
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 minibanda 0D encontram-
se localizados numa extensio menor do que o comprimento da estrutura. Por outro
lado, a minibanda 1D encontra-se extendida através da estrutura, praticamente para
todas as intensidades de campo consideradas. Sendo assim, a F#{ o anticruzamento
passa a ser entre uma minibanda larga formada por estados extendidos e trés estados
localizados, numa tipica situagdo de ressondncia de Fano[20]. Isto explica o

aparecimento de estruturas dentro do gap de interferéncia, que véo tornando-se mais
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claras conforme aumenta o campo elétrico (Fig 4.13-b), visto que a separa¢do em

energia dos WSS ¢ de efd.

0.060

0.045

F(kVicm)
=]
&
=

3.5 43 5.1 59 6.7
ENERGIA{meV)

Figura 4.14:Topologia logaritmica mostrando a destruigcfio do gap de interferéncia devido a formacio de

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

Podemos acompanhar esta formagio de WSS e a destruigdo do gap de
interferéncia de uma forma mais continua, através da topologia apresentada na Figura
4.14. Nela temos apresentado o logaritimo da transmissdo como fungéo da energia do
elétron incidente, e da intensidade de campo elétrico. Quanto mais escura for a cor no
grafico, maior serd a probabilidade de transmisséo, e vice-versa.

Primeiramente, devemos notar que a estrutura de transmissdo € linearmente
deslocada para energias mais baixas, devido a agdo do campo elétrico, caracterizando
um Stark-shift[23]. Aproximadamente para F=0.015 kV/cm, a separagdo entre o0s
WSS (eFd) ja ¢ suficiente para distiguirmos as trés antiressonancias dentro do gap, as
quais vdo se distanciando conforme aumenta o campo elétrico. Com o aumento da

separagdo entre os WSS ¢ possivel haver transmissdo nas regides entre as



antiressondncias, o que ¢ indicado pelo surgimento de regides escuras entre as

antiressondncias (F'=0.035 kV/em).

4.4 ANALISE DA EVOLUCAO DAS PROPRIEDADES ELETRONICAS
ATRAVES DA DENSIDADE ESPECTRAL

Enquanto trativamos com um sistema periddico finito, podiamos fazer uma
descrigfio das suas propriedades eletrdnicas através de uma dispersio de minibandas
{calculada para um sistema infinito). Contudo, ao aplicarmos a este sistema um campo
elétrico, ele perde a sua periodicidade e como conseqiiéncia temos a localizagdo dos
estados e a quebra das minibandas. Deste modo, a dispers@io de minibanda a campo
nulo ndo mais descreve as propriedades eletrénicas do sistema. E interessante, no
entanto, termos uma informag&o nos moldes de uma disperséo para podermos melhor
acompanhar o processo de localizagfio dos estados. Tendo isto em vista, calculamos a
densidade espectral, o que nos permite mapear os estados eletrénicos no espaco dos
momentos (veja secgdo 2.5).

Até agora, para discutir os efeitos de campo elétrico, utilizamos uma estrutura
de trés caixas quénticas, pois ela era suficiente para descrever as caracteristicas
fundamentais de uma superrede, e evitava que liddssemos com sistemas maiores.

No entanto, para podermos acompanhar a evolucio dos estados a partir da dispersédo
de minibanda, torna-se necessario o uso de um sistema com uma "memoria" mais
forte de superrede, em outras palavras, um sistema maior. Sendo assim, escolhemos
trabalhar com a estrutura de dezenove caixas quénticas, cujo espectro de transmissdo

j4 apresentamos na sec¢fio 3.2 (Figura 3.13(b)).
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Figura 4.15: Topologia mostrando a densidade espectral para win sistema de dezenove caixas quinticas
conectadas (=00, As legendas id;znt':ﬁcam as minibandas, e os tons de cinga indicam a intensidade relativa;

quante mais escura a cor maior a intensidade.

Primeiramente, a campo nulo. calculamos a densidade espectral em fungio da
cnergia total do elétron incidente, e dos vetores de onda dentro da primeira Zona de
Brillouin. Mais uma ver empregamos tons de cinza para indicar as intensidades na
topologia, com a mesma seqliéncia; quanto mais escura a cor, maior a intensidade. O
resultado € apresentado na Figura 4,15, sendo extremamente semelhante a dispersio
de minibanda para uma superrede infinita]24] (Figura 3.11). Devemos reparar que
todos os estados fransmissivels t€ém pequena extensdo ac longo do espago reciproco,
ou seja, possuém um vetor de onda caracteristico. Isto € esperado, pois equivale a
dizer que estes estados estdo descritos aproximadamente por uma onda plana,
extendida sobre todo o espago direto. Por outro lado, podemos notar que aparecem
algumas estruturas dentros dos gaps, estruturas estas que encontram-se mais
extendidas no espago reciproco, Desta forma, estes estados sfo descritos por uma
combinagio de ondas planas, e quanto maior o ndimero delas menos transmissivel serd

o estado. Sendo assim, através da densidade espectral podemos obter o grau de
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localizagdio de um estado, sabendo que a sua extensdo no espago reciproco ¢

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

(4.12)).
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Figura 4.16: Densidade espectral para energias selecionadas, correspendendo 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=0.

Observamos que as estruturas formadas dentro do gap de anticruzamento diferem
totalmente daguelas encontradas nos dois outros gaps. Isto pode ser entendido,
lembrando-se que este gap néo ¢ 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 localizagdo espacial para estes estados.
Por outro lado, os dois outros gaps apesar de j4 aparecerem bem definidos no espectro
de transmisséio, ndo possuém uma localizagdo espacial dos estados tdo grande, visto
que as estruturas formadas em seu interior ocupam uma pequena extensio no espago
reciproco. Comparando-se a Figura 4.15 com a Figura 3.12 vemos que na regidio 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 localizagdo dos gaps da nanoestrutura
(L~1/Im(q) na Figura 3.12). Esta nossa discussfo 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 minibanda (E=2./ meV), fortemente
localizado em torno de um valor de vetor de onda, 0 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 transmissiveis. Por sua vez, na Figura 4.16(c) encontramos
um estado bem extendido no espaco dos momentos, 0 que correponde a um estado
localizado no espago direto. Isto ¢ de se esperar, uma vez que este estado encontra-se
dentro do gap de interferéncia (E=5.6/ mel). Finalmente, observamos que a
ondulagdo envolvendo a minibanda 1D, deve ser reconhecida como um efeito de

Fabry-Pérot, ocasionado pelas interfaces abruptas da estrutura.

1
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A Ie-20 | L
- |
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S 1e-30 | F=0.011 kV/em — | |
S F=0.0017 kV/em . L
S
S ze-40 |
E‘:y‘g’
1e-50 - - — ,
2 3 4 5 6

ENERGIA(meV)

Figura 4.17: Espectro de transmissiio de uma estrutura de dezenove caixas qudfinticas, nas proximidades do

gap de anticruzamento, em duas situagdes de um campo elétrico F, aplicado & nanoestrutura.
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Consideremos na seqii€neia, duas situagdes de campo elétrico aplicado 4
nanoestrutura, uma de campo elétrico Iraco e a outra de campo elétrico forte, sendo
que esta designagio (fraco e forte) segue o mesmo critério anteriormente adotado. Na
Figura 417 temos os espectros de transmissdo para estes campos elétricos, calculados
na regifo de energia das bandas hibridas (0D-1D). Pode-se notar que a campo fraco, o
gap de interferéncia ainda ¢ bem definido, mantendo-se uma forte supressiio na
transmissdo. Contudo, o mesmo ndo ocorre a campo forte, quando é possivel
distinguirmos dezenove antiressonédncias dentro do gap. Isto, de acordo com a nossa
mterpretagdo de duas minibandas, mostra que a segunda minibanda guase-OD
encontra-se Iquebrada, € as antiressondncias sdo, portanto, o resultado do

anficruzamento dos seus dezenove WSS com a minibanda 11D,

6,607
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6.05{
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i} 0.0007 0.0015 0.0023 0.0031
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Figura 4.18: Tapologia mostrando a densidade espectral para um sistema de dezenove caixas quiinticas
conectadas, submetido a um campo elétrico F=0.0017 k¥/em. Os tons de cinga indicam a intensidade

relativajquanto mais escura a cor maior a intensidade.
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Na Figura 4.18 temos o resultado do céculo da densidade espectral, para os
estados mostrados no espectro de transmissdo, quando F=0.0017 kV/cm. Basicamente
o que se pode notar é um inicio de delocalizagdo no espago reciproco, mais
caracterizado para estados nas bordas das minibandas, pois estes so os primeiros a
serem localizados pelo campo elétrico. Em conformidade com o que aparece no
espectro de transmissdo, o gap de interferéncia ainda € 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 ja
possamos notar um principio de delocalizagiio ao longo do espago reciproco. No
centro do gap (E=5.68 meV), a transmissdio continua bem reduzida, ou seja, o gap
ainda ¢ bem definido, ndo havendo localizagio em torno 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/em.
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Na borda das minibandas. a delocalizagio ao longo da Zona de Brillouin comega a se
tornar mais notavel, e a transmissio através destes estados comega a decair, conforme
podemos notar na Figura 4.17.

Ao caleularmos a densidade espectral a campo forte (F=0.001 kViem), Figura
4.20, encontramos os estados das minibandas hibridas bastante extendidos ao longo da
Zona de Brillouin. O efeito ¢ mais forte para a minibanda de mais baixa energia, e
como conseqliénela sua transmissio ¢ mais afetada. Desviando a nossa atencio para o
eap, constatamos a presenga de estados localizados no espago reciproco, que sio os
responsaveis pelo surgimento dos picos enire as dezenove antiressondncias do

espectro de transmissio.

minibanda
OD-1D

gap de
interferéneia

ENERGIA(meY)

minibanda
0D-1D

1 gap de
superrede

0 0.0007 0.0015 0.0023 0.0031
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Figura 4.20: Topologia mostrandoe g densidade espectral para um sistema de derenove caixas quinticas
concetadas, submetide a wm campo elétrico P=0L011T kY em. Os tons de cinza indicam a intensidade

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

De modo a tornar mais clara esta situaclo, apresentamos na Figura 421 a
densidade espectral para trés energias seclecionadas (f=00011 kl/em). Na Figura

4.21(a), ecncontramos um estado na primeira minibanda hibrida (E=3.1 mel), e
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verificamos que existem significativas contribui¢cdes de varios vetores de onda em sua
formag&o. Desta forma, este estado encontra-se bastante extendido ao longo do espago
reciproco, sendo este 0 motivo para a pequena transmissdo através dele. Por outro
lado, na Figura 4.21(c) temos a densidade espectral para um estado na segunda
minibanda hibrida (E=6.3 meV), que apesar de sofrer um principio de delocalizagdo
ao longo da Zona de Brillouin, € ainda visivelmente localizado em torno de um vetor
de onda. Finalmente, na Figura 4.21(b) apresentamos a densidade espetral para um
estado dentro do gap de interferéncia, onde claramente observamos uma acumulaggo
em torno de trés vetores de onda, de modo que a probabilidade de transmisséo atraves

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, (¢) E=6.3 meV; F=0.011 kV/cm.
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Capitulo 5

Conclusio

No decorrer deste trabalho estudamos a evolugfio das propriedades eletrénicas
em sistemas de fios quénticos corrugados submetidos a um campo elétrico
longitudinal. A utilizagfo dos resultados do modelo apresentado na secgio 4.1, em
forma conjunta com a nossa descri¢do de duas minibandas, mostrou-se bem sucedida
para explicar a formacgio de WSS nestes sistemas. O mapeamento da evolucio da
estrutura eletrnica em fungfo do campo elétrico, por meio da analise das densidades
espectrais, mostrou-se bastante 1til para evidenciarmos a crescente localizagdo dos
estados concomitantemente a quebra das mintbandas eletrénicas.

Encontramos como o resultado mais significativo, a previsfio de que os dois
tipos de gap formados nestas estruturas possuém um comportamento diferente sob o
efeito do campo elétrico. O gap de superrede simplesmente deforma-se devido a
quebra das minibandas, causada pela localizagfio espacial dos estados. Por outro lado,
o gap de interferéncia ¢ destruido por transmissdes 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 refor¢amos a nossa expectativa, que estes efeitos aparecam
refletidos nas propriedades de transportes destes sistemas. Contudo, de acordo com o
que j4 afirmamos anteriormente, no atual estado de fabricagdo das amostras, os efeitos
de carga predominam sobre os de quantizagfo. Isto, associado as dificuldades na
interpretagéo das medidas de condutéincia, eventualmente podem frustar a observagio
de nossas previsdes. A férmula de Landauer-Biitiker[1] ¢ normalmente utilizada com
esta finalidade, entretanto, conforme entendemos, existe uma dificuldade formal em
sua aplicagdio. Esta formula conecta uma grandeza macroscdpica, a condutincia, a

uma grandeza microscdpica, a transmissdo, que nfo pode estar relacionada aos

5-1



processos de dissipagfio existentes nos contatos das amostras. Em outras palavras a
transi¢io entre um objeto classico, representado pelos contactos, € um objeto
quintico, a nanoestrutura, nfio é levada em conta neste modelo. Desta forma, a
comparagdo direta com os resultados experimentais néo € evidente.

Uma possivel continuacio do nosso trabalho pode ser o estudo de uma
nanoestrutura periédica com gas unidimensional de buracos (1DHG). Como sabemos,
os compostos volumétricos do grupo HI-V tém as bandas de buraco leve ¢ buraco
pesado acopladas para k20 e degeneradas em k=0, o que deve acrescentar aspectos
interessantes as propriedades eletronicas desta nanoestrutura.

A grande quantidade de trabalhos encontrados na literatura recente, tanto de
caracter experimental como tedrico, testemunham os grandes esforgos que vém sendo
feitos para compreensdo e a aplicagio de sistemas de baixa dimensionalidade. As
nanoestruturas trouxeram com elas perspectivas de se estudar sistemas com altas
concentragdes de portadores e mobilidades, situagBes impensaveis em sistemas de
semicondutores 3D. Isto tornou-se possivel gragas a separagfo espacial entre as
impurezas ionizadas e os portadores de carga nas nanoestruturas. Nos sistemas 3D o
aumento da densidade de portadores, no intuito de se aumentar a mobilidade, ¢é
sempre comprometido pelo espalhamento causado pelas impurezas ionizadas, ou por
fénons.

O tunclamento ressonante em nanoestruturas apresenta um potencial
promissor para aplicagdo em dispositivos de alta-velocidade de chaveamento e de
ganho ndo linear, com baixo consumo de poténcia. Vdarias propostas de transistores
com transcondutincia negativa, utilizando deste mecanismo tém sido apresentadas e
implementadas[2]. Lasers de semicondutor construidos a partir de estruturas de pogos
quénticos constituém uma pega indispenséavel dos sistemas de comunicagio éptica de
alta eficiéncia. Dispositivos beneficiando-se do efeito Stark sSio vistos como
extremamente promissores para moduladores Opticos de alta velocidade, além de uma

nova gerag¢do de circuitos logicos[3].



No contexto deste trabalho, recentemente[4], uma meméria de um Unico
elétron foi construida utilizando de uma nanoestrutura de confinamento lateral, e do
efeito de bloqueio de Coulomb[5]. Contudo, a viabilizagdo destes dispositivos, a
excessdo dos lasers de pogo quintico, dependem ainda de um avango significativo da
sua tecnologia de constru¢do. Isto quer dizer que para os "dispositivos de um elétron”
poderem ser realmente chamados por este nome, suas dimensdes devem ainda ser

reduzidas, além de uma necessaria reprodutibilidade dos processos de fabricacgdo.
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