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Resumo

Esta tese discute a infludncia da nfo-parabolicidade da banda de condugdo na intera-
¢io elétronfénon em pogos quinticos de GaAs-AlGaAs. Caleulamos as taxas de transi¢io
elétron-fonon devido a fénons confinados e de interface em pogos quanticos de GaAs-
AlGaAs considerando a influéncia da nfo-parabolicidade das bandas de energia. Um
modelo da camada dielétrica reformulado é usado para descrever os fonons confinados
e assume-se um modelo simples para levar em conta os efeitos da nao-parabolicidade.
Foram obtidas expresstes anatiticas no limite quintico extremo para as taxas de transigio
intra e intersub-banda. Apresentamos também resultados para taxas parabélicas com o
proposito de fazer comparacdes e mostrar que ocortem importantes diferengas quantita-
tivas, desta forma podemos determinar as situa¢des onde a nio-parabolicidade pode ou
nio ser desprezada. Foi encontrado que nas transicoes intra e intersub-banda devido a
fonons confirados, as taxas de transigdo sio significativamente incrementadas, enquanto
para {énons de interface as taxas de transigio decrescem. A taxa de transicao total é

consideravelmente afetada pela nio parabolicidade das sub-bandas.



Abstract

This thesis discusses the influence of the nenparabolicity of the conduction band on the
electron-phonon interaction in GaAs-AlGaAs quantum wells, We calculate the electron—
LO-confined and interface-phonon scattering rates in (GaAs-AlGaAs quantum wells con-
sidering the influence of nonparabolicity on the energy bands. A reformulated slab model
is employed to describe the confined phonon and a simple model is assumed to take Lhese
nonparabolicity effects into account. Analytic expressions for the intra and intersubband
scattering rates in the extreme quantum limit were obtained. We show also resulls of scat-
tering rates in the parabolic approximation in order to make comparisons and show that
important quantitative differences occur, in this way we are able to determine for which
situations the subband nonparabolicity can be neglected or not. It is found that for intra
and intersubband transitions due to emission of confined phonons the scattering rates are
significantly increased, while for interface phonons the scatlering rates are decreased. The

total scattering rate is considerably affected by the subband nonparabolicity.
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Capitulo 1

Introducao

Uma heteroestrutura semicondutora é uma estrutura constituida por dois on mais semi-
condutores diferentes ou lipas de composi¢des diferentes. As diversas camadas dos ma-
terials geram uma variagio de potencial, que consiste de barreiras e pogos ac longo da
direcdo perpendicular aos planos das camadas. Se a largura carateristica do pogo é com-
pardvel com o comprimento de onda dos elétrons, cria-se uma série de estados quanticos
nas camadas onde os eléirons sao confinados. Este confinamento restringe parcialmente o
movimento dos elétrons aos planos das camadas que constitilem o poco; o sistema portanto
comporta-se como um sistema eletrénico de quase duas dimensdes.

Na figura 1.1 se mostram as trés configuragbes bdsicas chamadas coletivamente de
heteroestruturas: a heterojungin simples, o pogo quantico com duas interfaces e o pogo
quintico multiplo ou super-rede se a estrutura é espacialmente periodica, As hetercin-
terfaces semicondutoras apresentam descontinunidades abruptas ne perfil das bandas de
valéncia e conducao devido i diferenca dos geps de energia entre os materiais consti-
tuintes da heteroestrutura. De acordo com o cariter de tais descontinuidades podem
surgir configuragbes diversas como ilustra a figura 1.2, Altas mobilidades obtidas em
amostras dopadas por modulagio assim como altas eficiéncias em transicbes radiativas de
importancia em tecnologia de dispusitivoes, tais como lasers de semicondutor, sao algumas
das novas propriedades que apresentam estes sistemas, devido ao confinamento quantico
carateristico. Particularmente, os processos de relaxacio de portadores fotoexcitados em
pogos quanticos e super-redes s30 atualmenie objeto de interesse devido hs importantes
implica¢bes na dinimica de elétrons e buracos, tanto como na compreensao dos processos
de espalhamento elétron-clétron e elétron-fonon, os quais sdo responsiveis pela relaxagio
dos portadores. Estes fendmenos sio de interesse tanto na fisica fundamental como do

ponto de vista da aplicagio a dispositivos nltra-rapidos.
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Figura 1.1: Algumas configuracoes usadas para obler confinamento eletromico, (a)

heterojuncio simples, {b) poco quintico, {€) pogo quintico miltiplo ou super-rede.

Os sistemas mais intensamente estudados sdo as heteroestruturas duplas e super-redes
constituidas por materiais semicondutores polares do grupo l11-V tais como GaAs-AlAs e
GaAs-AlGaAs. A interacio elétron-fénon nestes materiais é primordialmente de natureza
polar (interacao Frohlich), isto quer dizer que vibragoes éticas da rede, de comprimentos
de onda grandes, que estio acompanhados por campos elétricos macroscdpicos acoplam
com o gis de elétrons quase-bidimensional. A intera¢io eletrdnica entre portadores de
carga e o campo de polarizagio interna devido s vibrag@es 4ticas é muito mais intenso

que a interagao com o potencial de deformagao.

Além disto, a presenga das interfaces traz consequéncias nas propriedades vibracionais
do sistema. que sio fortemente modificadas [1]. Experimentos de espalhamento Raman
indicam com claridade que 0s modos éticos em hetercestrutiras duplas e super-redes sio
confinados nas camadas semicondutoras [2], foi também observada a presenca de maodos
vibracionals de interface [3], gue sdo localizados na vizinhanga das interfaces e cuja ampli-
tude decai exponencialmente. Portanto, no tratamento formal da interagio elétron-fénon,
além de considerar o confinamento dos portadores, deve-se levar em conta as modificagtes

no comportamento vibracional.

A natureza dos modos vibracionais em heteroestruturas semiconddtoras é objeto de
intenso estudo. Nos iltimos anos um grande niimers de modelos tedricos foram usados

para descrever modos oticos polares confinados em heteroestructuras, Eles podem ser

2
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Figura 1.2: Diversas categorias de heternestruturas de acordo com o alinhamento de suas
bandas, (a) elétrons e buracos sdo confinados na camada 1 (pogo tipo 1), (b} elétrons sdo
confinados na camada 1 e buracos na camada 2 (pogo tipo ), (¢) variagie da configuragio

{a), (d¢) a camada 1 é uma barreira para elétrons e pogo para buracos.

classificados basicamente em duas categorias: microsedpicos [4,5] & macroscopicos [6-10].
0Os modelos macroscépicos diferem nas condigoes de contorno impostas s interfaces e até
hoje sd0 de interesse devido a que eles propocionam resultados analiticos para processos
de espalhamento elétron-fénan. O ponto de partida destes modelos, chamados também
de continuidade dielétrica, se baseia nas equactes fenomenoldgicas propostas por Bora e
Huang [11] de onde se pode obter a hamiltoniana de interagio elétron-fénon (Frihlich) e
as fungdes dielétricas dependem da frequéncia que sio carateristicas de cada material. Em
potos quénticos e super-redes as equagies de Born ¢ Huang devem ser resolvidas em cada

material introduzindo condi¢des de contorno apropriadas nas interfaces.

O primeiro modelo continuo, chamade de modelo da camada dielétrica ( sind model), foi
proposto por Fuchs e Kliewer [6]. Este modelo usa condigdes de contorno eletromagnéticas
e é capaz de predizer a existéncia de modos confinados longitudinais Aticos em ambas ca-
madas, 08 quais apresentam nés nas interfaces e sio caraterizados pelas frequéncias bulk,
também prediz a existéncia de modos de interface como uma consequéncia da discon-
tinuidade da lungio dielétrica entre os dois meios. No entanto, as condigdes de contorno
mecanicas referidas 4 conlinuidade nos deslocamentos idnicos relativos ao longo da inter-

face nio sio satisfeitas por este modelo.



Uma versao diferente do modelo de continuidade dielétrica foi proposto por Ridley [§]
que assume modos confinados a partir do anulamentoe dos deslocamentos éticos nas inter-
faces, ou seja, as condicoes de contorno eletromagnéticas sfo desprezadas em favor das
condigoes de contorno mecanicas. E evidente que este modelo, ao considerar que os deslo-
camentos idnicos s80 nulos nas interfaces, & incapaz de descrever modos de interface e suas

correspondentes interagdes com elétrons.

Huang e Zhu [10] propuseram um modelo ad-hoe baseado em cdlenlos microscépicos
de dinimica de rede numa super-rede de GaAs-AlAs. Neste modelo enguanto os efeitos
de dispersic dos fénons bulk sio ignorados, tanto o potendial escalar do fénon como os
deslocamentos ibnicos relativos sic continuos nas interfaces. A introdugio da dispersdo
revela um novo e importante efeito: a mistura (mizéng) de modos confinados e de interface.
Uma. deficiéncia dos modos calculados por este modelo é que cles sio ortogonais s6 para
¢ << IL~1, onde 2L & a largura do poco. E conhecido que valores de ¢ = ¢X.L~!) con-
tribuemn nos processos de espalhamento elétron-fénon. Uma solu¢io para este problema
foi proposta por Chen [12] que caleslou modos confinados que satisfazem as condigdes de
contorno eletromagnéticas e mecnicas e que sio mutuamente ortogonais para qualquer
q.

Weber [13} apresenton uma reformulagio do modelo da camada dielétrica de Fuchs
e Kliewer, baseada na expansac dos potenciais escalares de fénons em termos de uma
série de Fourier. Os modos assim obtidos sio muito parecidos aos obtidos pele modelo
fenomenolégico de Huang € Zhu, com a vantagem adicional de seretn ortogonais e comple-

tos-

A interagao de elétrons por fonons 6ticos polares governa um ndmero considerdvel de
propriedades em hetercestruturas semicondutoras, incluindo a mobilidade de portadores a
temperatura ambiente, tunelamento assistido por fénons [14], captura de portadotes {15],
taxas de relaxa¢io eletrdnica, absorgo devido a espalhamento elétron-fénon [16], polarons
bidimensionais [17], ressonancia ciclotrémica e taxas de transigio intra- e intersub-banda
em pogos quinticos por interagio elétron-fonon [18}].

A interagio elétron-fonon foi tratada no infcio desprezando os efeitos das interfaces [19];
posteriormente foram desenvolvidos tratamentos mais gerais incluinde confinamento dos
modos dticos e efeitos da superficie ¢ interface sobre as correspondentes modos vibracionais
[18,20,21]. Efeitos adicionais como a presenca de campos elétricos [22,23] e magnéticos [17]
foram também relatados.

Particularmente o célculo de taxas de espalhamento elétron-fonon em super-redes e

pagos quanticos tem sido intensamente estudado nos dltimos anos, devido i intpertancia
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Figura 1.3: Comparagio do cilculo de taxas de transigio el étron-fénon [T{L)] obtidas pela

aproXimagio microscdpica e pelos modelo continuos [25].

no campo de novos dipositivos ultra-rapidos. Em termos gerais os cilculos das taxas
de transigao elétron-Tonon foram feitos adotando & aproximagio de massa efetiva para
descrever o comportamento dos elétrons em pogos quénticos de barreiras infinitas e finitas e
esquemas de bandas parabdlicas simples. A hamiltoniana de Frahlich que descreve a intera-
¢do de elétrons com fdnons longitudinais ticos confirados e fonons de interface a partir do
modelo de continuidade dielétrica foi determinada completamente por varios autores [7,
24]. Tendo as hamillonianas sido determinadas, as taxas de interagio elétron-fonon séo
calculadas usando a regra de curo de Fermi. Célculos baseados em modelos microseépicos
também foram relatados [4] fornecendo taxas de transicio muito parecidas as obtidas pelo
modelo de Huang e Zhu e o modelo da camada dielétrica reformulado [25]. A figura
1.3 inostra as taxas de transicao ol étron-fonon calculadas via aproximagzo microscdpica o
modelos continuos.

De outro lado, resultados cxperimentais para delerminar relaxagbes inter e intra-
subbanda mediante técnicas épticas de resolugao em tempo [26] mostram tempos de
decaimento em transicoes inter-subbanda maiores que os calculados tedricameute, 1is-
rrepincias mals importantes sio observadas nas taxas devidas a fonons de interface do
tipo AlAs [27]. As discrepincias entre os resultados experimentais e os cdlculos tedricos
padem se atribuir a efeitos nao levados em conta nos trabathos relatados, por exemplo
efejtos de n&o-parabolicidade na estrutura de bandas considerada.

A determinagdo de taxas de transicho elétron-fonon dentro de um esquema de ban-

das aproximadamente rcalista & totalmente justificado, particularmente e processos de



captura de portaderes, 0s quais envolvem valores grandes do momento de fénon e onde a
aproximacio de banda parabélica torna-se inadequada.

Diversos csquemas tem sido propostos na literatura para levar em consideragao efeitos
nio-parabdlicos [28-30] em pogos quénticos. Estes modelos sao caracterizados basicamente
pela relagio de dispersio (E — k) que descreve a nio-parabolicidade das sub-bandas de
energia e pelas definigdes de apropladae condigdes de contorno e maseas efetivas.

No presente trabalho estudaremos o eleito da inclusio de sub-bandas nao parabdlicas
sobre as taxas de transigio elétron-fénon em pogos quanticos de GaAs-AlGaAs. Efetu-
aremos comparagdes com taxas calculadas na aproximacio parabdlica para determinar se
diferencas quantitativas ocorrem e desta forma poderemos estabelecer as situagoes limites
onde a ndo-parabolicidade pode ser tomada em conta ou rejeitada.

No capitulo 2 apresentaremos os fundamentos do moedelo de continuidade dielétrica,
obteremos as equacdes de movimento que permitem calcular os modos vibracionais épticos
e mostraremos finalmente os modos vibracionais confinados e de interface para o modelo da
camada dielétrica (slab model) e para o modelo da camada dielétrica reformulado proposto
par Weber [13]. No capitulo 3 mostramos as principais consideragées para a descrigio da
nho-parabolicidade das sub-bandas em pogos quinticos e calculamos as energias de con-
finamento dentro do esquema proposto por Nag ¢ Mukhopadhyay [30]. No capitulo 4
mostraremos as hamiltonianas de interagio elétron-fonon para fénons confinados e de in-
terface e discutiremos as expressoes para o cdlculo das taxas de espalhamento. Os célculos
dag taxas de transigao elétron-fonon com inclusiao da nao-parabolicidade s3ao apresentadas
ediscutidas no capitulo 5. O capitulo § & dedicado as conclusdes, Finalmente, ro apéndices
sao apresentados em detalhe o madelo de continvidade dielétrica, calculos analiticos das
taxas de transigao intra e intersub-banda para sub-bandas parabdlicas e nao-parabélicas
e as integrais de overlap eléctron-fonon confinado e de interlace,

Parte deste trabalho foi publicado em “Nenparabolicity effects on transition rates due
to confined phonons in GaAs-AlGaAs quantum wells”-- A. M. Alcalde ¢ G, Weber, Solid
State Commun. 98, 763-766, 1995; “Intra and Intersubband ‘I'ransition Rates Due to Emis-
sion of Optic Photons in Quantum Wells: Effects of the Subband Nonparabolicity” --A.
M. Alcalde e G. Weber, Proceedings da Ninth International Conlerence on IHot Carriers
in Semiconductors {HCIS IX) (acelto para publicagao); “Nonparabelicity effects on tran-
sition rates due to confined phonons in quantum wells"~—A, M. Alcalde and G. Weber,

Brazilian Journal of Physics (aceito para publicagio).
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Capitulo 2

Fonons oticos em

heteroestruturas semicondutoras

2.1 Imntroducao

Existe na atualidade um grande interesse no estudo dos diversos modos vibracionais, pre-
sentes em hetervestruturas semiconduntoras, o comporiamento dos modos de vibragao, os
quais determinam algumas propriedades cletronicas, siio evidentemente diferentes, nestes
sistemas, que no bufk, A presenca de interfaces altera os modos de oscilagio [1,31]. Um
modelo refativamente simples que permite demostrar este fato, & v chamado madclo de
continuidade dielétrica, onde cada camada da heteroestrutura é sustituida por um meio
dielétrico, caracterizado por uma fungao dielétrica dependente da frequéncia. Este modelo,
aplicado inicialmente por Fuchs e Kliewer [6] a uma camada dielétrica, com condigbes de
conterno puramente eletrostdticas {slab model), proporcicna dois tipos de modos: modos
confinades com amplitudes wnicamente num tipo de camada e frequencias longitudinais
Sticas (LO) ou transversais dticas (TO), e modos de interface com frequéncia dependente
do vetor de onda de fonon e amplitndes que decaem exponencizlmenie fora das interfaces,
Ambos tipus de fonons foram ohservados experimentalinente por espalhamento Raman [2,
3)-

Neste capitulo, apresentaremos os fundamentos basicos do modelo de continuidade
dielétrica; dentro deste modelo, obleremos os modos vibracionais dticos confinados e de
interface para pogos quanticos de acordo com Licari e Evrard {7] e mostrarcmos uma
reformulagio deste modelo para modos confinados LO proposta por Weber [13], que serd

posteriormente usado nos cileulos das taxas de transicio elétron-fonon.
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2.2 Modelo de Continuidade Dielétrica

No limite de grandes comprimentos de onda, tanto os modos vibracionais acidsticos como os
dticos podem ser tratados sobre uma hase macroscdpica [10], que é particularmente simples
para cristais diatémicos isotrépicos. As vibragbes éticas sao adequadamente descritas por
um campo vetorial de deslocamentos, denotados por w, que representa o deslocamento

relative dos ions positivos e negativos

w = (%)lh u, (2.1)

onde u = u; — u_ & o deslocamento iduice refativo ¢ g = mym_/(my + m_) & a massa
reduzida dos fons positives e negativos. Outra grandeza importante é o potencial elétrice
¢ relacionado com o campo elétrico definide da maneira usual E = — V¢ para o limite nio
retardado (e — oo0).

Para cristais diadtomicos a teoria macroscopica estd totalmente contida nas seguintes

equagdes fenomenoldgicas de Born e Huang [10]
W = bW + b3E, (2.2)
P = by w + bxoE, (2.3)

onde P e E sdo a polarizacio dielétrica e o campo elétrico, respecltivamente, ¢ os coefi-
cientes b estio relacionados com quantidades de acesso experimental,

De (2.2) e (2.3) e com ajuda das equagdes eletrostaticas,

V.D=V.(E+4sP) =0, _ (2.4)

é possivel obter em materiais bulk solucdes longitudinais (V x E = 0) e transversais
{V-E = 0) caracterizadas pelas frequéncias de oscilacio wro e wrp, respectivamente,
que estdo relacionadas mediante a formula de Lyddane-Sachs-Teller [32]

wio = :T:W%o» {2.3)
onde €, © ¢ 580 as constantes dielétricas estatica e de alta frequéncia, respectivamente.
Se consideramas solug¢des periddicas para u, E e P [proporcionais a exp(iwt)], a constante
dielétrica para qualquer {requéncia w pode ser deduzida diretamente de (2.2) e (2.3), e
expressada com ajuda de (2.5) como
w? —wig

€(w) = €oo e

2.6
— Wiy (2.6)

Se consideramos pogos quanticos ou super-redes, como uma superposicho de camadas

de dois materiais iénicos diferentes, as equaghes de movimento devem ser resolvidas dentro
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de cada camada. Em geral, duas solugbes diferentes devem ser obtidas, correspondendo
as fungoes dielétricas dos dois meios, estas solugbes devem coincidir nas interfaces, onde o

potencial e a componente perpendicular do deslocamento elétrico devemn ser continuos,

2.3 Equacodes de movimento e modos normais

Consideremos wtna heteroestrutura dupla de dois materiais pulares diferentes (Fig. 2.1}
Escolhemos o eixoe z perpendienlar &s interfaces localizadas em z = +L/2. Estatos
interessados em modos oticos de grande comprimento de onda, portanto usaremos o modelo

de continuidade dielétrica, contide nas equagies de Born e Huang [10].

xy

() &, (w) & ,(w)

Figura 2.1: (Genmetria da heteroestrutura dupla.

Comegamos com as equagies de movimento para o deslocamento relativo u(r, t) de nm

par de fons no material v (v = 1,2) {ver Apéndice A.1)

(e, 1) = —powd u,ir, 1) + efEl(r, 1), (2.7)

onde yi & a massa reduzida do par de jons, gw? & a constante de forca de curto alcance,
sem considerar campos de Coulomb, Ef(r,t) & o campe local na posicio dos ions e ab ¢

a carga efetiva dos fons. Os jons quando oscilamn, produzem nm campo de polarizagao
P(r.t} dado por

P(r.f) = neelu(r,t) + n,0,Er, 1), {2.8)



onde 1 & o ntimero de pares de ions por célula unitiria e « € a polarizabilidade eletronica.
O primeiro termo de (2.8) representa a conttibucio & polarizagio do par de ions quando
a rede oscila num modo ético, € o segundo termo £ polarizagio eletrénica dos ions devido
ap campo elétrico associado aocs modos Oticos.

O campo local E/(r,t) em (2.8} é relacionado com a polarizagio mediante a relagao de
Lorentz [33]

E=E+ o (2.9}
3€0

E conveniente expressar o vetor polarizagao cotno P= (P,.P,}, onde P, é um vetor de

duas dimensdes definido por Pp=(P, ;). Assim,

P(Q“: z)= Pq"(q",z)q““ + Pz(q||=z)z+ Pa'(q"a z)a, {2.10)

q) é a componente 1o plano (z, y) do vetor de onda do fénon e o vetor unitério & & definido
por 3 = & x §). Realizando estas transformagdes & possivel separar o campo de polariza-
¢éo em uma polarizagio s [P=(0,0,P,)] e uma polarizagio p [P:(PqII P20} Fntio as
relagOes analiticas para ambas as polarizactes sao completamente desacopladas.

E possivel obter as equagées de movimento para as polarizagbes assumindo que a de-
pendencia temporal da. polarizagio pode ser escrita como P(r,t)=P{r) ™t e introduzindo

a invarincia translacional no plane (z,y) (7, 33). Para a polarizagéio s
Xz (W) By, =) = 0, (2.11)
e para a polarizacio p

d
X M) =Pyl 2) = igux () Pelay, 2), {2.12)

d
x;l(w)e,,(w)EPz(q”, z) = iq”x;‘(u)(,(w)Pqn{q”, 2}, (2.13)

onde y,(w) = ¢,(w)—1 & a suceptibilidade dielétrica e permite relacionar o campo elétrica

com as polarizagdes

Play, 2} = cox,(w)E(q, 2); (2.14)

as solugies de (2,12} e {2.13) formam um conjunto completo de solugdes para fomons de

interface, fonons longitudinais dticos e fonons transversais dticos,
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L2 0 L2

Figura 2.2: Componente z do potencial escalar do fénon para modos confinados LO dentro

do modelo da camada dielétrica.

2.3.1 Fonons confinados

Para fénons confinados longitudinais oticos {w = wr,, ), temos que e, {wio,.) = be o (wron) #
0 para v # /. Desta forma, dentro da camada v temos que D = 0 e E = ~P/e. Da
continuidade do deslocamento elétrico ao longo da interface, temos que D=0 na camada
¢ Ja que qilwro,} # 0, temos que E=0 e P=0. Portanto as solugoes para modos
confinados LO com frequéncias wrg. sio identicamente nulas para a camada 2/,

0O campeo clétrico macroscopico estd relacionado com o potencial escalar elétrico da

seguinte forma E = —¥¢(r), logo P = %Vds(r]. O potencial escalar se pode escrever

comon
B(r) = d(z)e" W, {2.15)

se levamos emn conta que o sistetna tem invariancia translacional ao longo das interfaces.

Substituinde na expressio para a polariza¢do obtemos {ver Apéndice A.2)

P = el Ty (ir}&(z)q” + 6“;(;) z) ) (2.16)

Mostrarctnos posteriormente que para o céleulo de taxas de espalhamento, a magni-

tude fisica de interesse ¢ a componente 2 do potencial de fonon ou equivalentemente a

compoiente em do velor polarizagio.
1 p
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Das equaghes (2.12) e (2.13), obtemos para fonones confinados LO na camada v

. o ax_ .nx . mw .
P.(q),z)=Cx (1q|| cos ——2 — & in Tz) n=135,. (2.17)
.. mT_ L BT AW
Puiq),z)=Cn (aq” sin -z + B cos Tz) n="24,6,.. {2.18)

onde C,, sao constantes de normalizagio do fonon. A componente z do potencial tém a

seguinte forma

cos(nrz/L), n=1,35 .,

pulz) =3 (nr=/L), ’ (2.19)
sin{rxz2/L), n=2,4,6,..,

A figura 2.2 mostra esquematicamente a componente z do potencial escalar de fonon

confinado ou equivalentemente a componente § do catnpo de polarizagdes. Nole-se que

estes modos sdo nulos em z = £ L/2, de acordo com a condigao de contorno sobre o campo
elétrico E.

2.3.2 Fénons de interface

Para {onons de interface, temos que e,(w) £ 0 e x;'(w)e{w) # 0, sdo validas para
frequéncias compreendidas entre wro, e wro,. De (2.12) e (2.13) obtemos como solugdes

modos de interface simétricos e anti-simétricos

explgy(=+ L/2]], 2 € -L)2

Py s(a): 2} = Cs § cosh{qz}/ cosh(g I./2), |z| < /2 (2.20)
exp[—g)(= - 1/2)], 22 Lf2
—eplgy(z+ L{2),  #<-Lj2

Pyalg 2y = Ca sinh(gyz)/ sinh(gL/2), |z| < L/2 (2.21)
exp—gp{z - L/2}), 22 Lf2

onde (s e C'4 sio constantes de normalizagio. A figura (2.3} mostra esquematicamente

a componente z do potencial escalar de fénon para modos de interface simétricos e anti-

simétricos,
As frequéncias para os modos de interface simétricos sao dadas pelas solugdes de
afw) tanh{gyL/2) + e2{w) = 0. (2.22)
Para comprimentos de onda pequenos, as frequéncias dos modos simétricos sao apros-

imadamente iguais * a vy e para comprimentos de onda grandes a W2 OU wre,y. As

frequéncias para os modos de interface anli-simétricos so dadas pelas solugdes de

&1 (w) coth{g L/2) + ez(w) = 0. (2.23)

‘wy sio as frequéncias dos modas de interface para uma hetervestrutura simples obtidas a partir da
equagio €1(w) + e2{w) = 0.
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¢(z)

antisimétrico

Figura 2.3: Componente z do potencial escalar de [énon para modos de interlace simétricos

¢ antl.simétricos, cu equivalentemente a componente & do campo de polarizagio.

Para comprimentos de onda pequenos, as frequéncias dos modos anti-simétricos sdo
aproximadamente ignais a wy e para comprimentos de onda grandes a wro, ou w2
Na figura (2.4} sc mostra as frequéncias tanto para modos de interface simétricos como

anti-simétricos em fungéo de g L.

2.4 Modelo da camada dielétrica reformulado

Uma descri¢io allernativa e simples do modelo da camada diel étrica é obtida se consid-
eramos a camada dielétrica s6 do ponto de visla eletrostatico. As equagdes de Maxwell
no limite néo retardado proporcionam a seguinte equagio diferencial para a componente

z de polencial escalar de {dnon
az 2 g <
“dw) | g7 —an | 2l2) = 0- (2.24)

Para mados com frequéncia bulk wrp temos que o funcao dielétrica na camada é zero
e(wro) = 0, portanto gualquer fanglo arbitriris verifica a equacao (2.24). A dnica restri-
cao €@ a condigho de contorne cletrostitica a ser aplicada sobre o campo elétrico. Fora
da camada dielétrica, onde €(wro) # 0. as solugdes de (2,24) sfo fungdes exponenciais
decrescentes. Aplicando as condigbes de fronteira sobre vs campos E e D, obtemos que

0 potencial escalar de fonon é nulo fora da camada dielétrica. Fdnons de interface sho
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Figura 2.4: Frequéncias dos modos de interface simétricos ¢ antj-simétricos como uma
fungiio de gL para um pogo quintico de GaAs-AlAs. As linhas sélidas sio para um pogo
de 150 A e & linha tracejada para 100 A,

obtidos quanto €(w) # 0 dentiro da camada. dielétrica onde ¢{z) deve satisfazer a equagdo
(2.24).
No caso de modos confinados Licari e Evrard [7] supbem nma solugho arbitraria in-

completa para ¢(z) da seguinte forma

#lz) = ZAslnqzz+Bcosqzz. (2.25)

9.
Weber [13] propde como solugio uma fungdo arbitraria expandida sobre um conjunto
completo de funcdes ortogonais. Uma serie de Fourier é apropriada para este propdsito.

0 potencial egealar para fdnous confinados assim obtido é

o) = { sinf(n + 1)rz/ L], n=1,305,.. (2.26)

cos(nrz/L) — {(—1)*?, n=2,4,6. ...

Esta descrigio dos modos confinados proporciona resultados consistentes quando com-
parada com outras descrigdes, particularmente com o modelo fenomendiogico de Huang e
Zhu [10]. Ambos us modclos predizem taxas de espalhamento eletron-fonon semelhantes e
compativeis com resultados obtidos por modelos microscépicos [25]. Este modelo resolve
também o problema da nio-ortogonalidade dos modos confinados obtidos pelo modelo de

IMuang e Zhu. A figura (2.5) mostra nma compara¢io da componente z do potencial do
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#(z) (na)

Figura 2.5: Componente z do polencial do fénon para o modelo da camada dielétrica
reformulado. E mostrada na parte superior da figura uma comparagaoem linhas tracejadas
com o modelo de Huang e Zhu para o primeiro modo impar, o primeirec modo par naa é
modificado. Na parte inferior da figura sio mostrados os dois primeros modos fmpar e par

respectivamente no modele da camada dielétrica (slab model).

fonon para o modelo da camada dielétrica reformulado com o modelo de luang e Zhu (lin

has tracejadas) para os primeiros modos impares e pates respetivamente. Se pode notar
que os modos pares nac sao alterados. Na parte inferior da figura se mostram os primeiros
mados impares e pares dentro do modelo da camada dielétrica ( slab model), ande os modoy

impares s40 os mesmos que os obtidos pelo modelo da camada dielétrica reformulade.



Capitulo 3

Nao-parabolicidade e condigoes

de contorno

3.1 Introdugao

Pogos quéinticos semicondutores e super-redes apresentam nuvas e interessantes propriedades
Oticas e eletrdnicas; para um controle preciso destas propriedades, & necessiria uma de-
talhada descricio da estrutura eletrénica. Por exemplo em problemas de tunelamento
ressonante, & necessario um conhecirento muito cxato dos niveis de confinamento e no es-
tudo de processas de espalhamento intra e intersub-banda deve ser empregada uma relagic
de disperso (£ — ki) realista na direcio paralela as interfaces.

Em situacdes onde sdo envolvidos niveis de energia proximos zo fundo da banda de
condugio a energia do elétron pode usualmente ser descrita por wmna relagao de dispersio
parabdlica. Para sub-bandas longe do fundo da banda de conducgio & necessario incorporar
corregies devido A nio-parabolicidade,

Este comportamento lem sido intensamente estudado teoricamente em materiais bulk
[34], pogos quanticos [28, 30, 35] e super-redes [36,37]. O formalismo para cstes estudos
tebricos esta haseado no modelo k - p proposto por Kane [34).

Fxistem diversas formula¢des deste método, que dependem de niimero de bandas que
530 inclnidas e das condigbes de contorno nsadas para descrever a continuvidade das fun-
¢Oes de onda ao longo das interfaces entre 0s diferentes materiais [38, 39]. Neste capitulo,
mostramos a derivacio de uma relagio de dispersio (£ — k), dentro do modelo de Kane,
gue descreve razoavelmente bem a ndo-parabolicidade das bandas de condugio particular-
mente em semicondutores III-V. Aplicamos esta dispersio ao calculo de niveis de energia

confinados num pogo quantico de GaAs-AL.Ga;_,As scguindo o método proposto por Nag
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e Mukhopadhyay [30].

3.2 Nao-parabolicidade nas bandas de condugao

Em materiais semicondutores IV on 11-V1, as bandas relevantes para as propriedades
oticas e de transporte possuem simetrias I's, ['7 ¢ [s (ver figura 3.1). As bandas de buracos
pesados e leves sao degeneradas no ponto Ig e & banda de valéncia 'z é deslecada com

respeito a I'y devido ao acoplamento spin-orbita (A=0.341 eV para GaAs).

ENERGY (€-&y] [Eleciron Volts)

Ta |
N L £,
O (vn 0348V v
Heavy holes Iy ____r
Light holes
'k va) Splil-off band
- Iv3)
Liish A r(ooe) A x (oot
vetor de onda Kk

Figura 3.1: Variagio da energia em funcio do vetor de onda para o GaAs [10].

A aproximacao local k - p permite encontrar relacbes de dispersao num pequeno in-
tervalo de energias proximo ao extremo da banda. Este madelo pode ser cunsideravel-
mente mais complexa que a versao de Kane, se forem incluidas as perturbacoes adicionais
causadas por bandas remotas [38]. Outras aproximacoes (& » A) foram também de-
senvolvidas (36, 37]. O modelo de Kane de trés bandas, com & ¢ A como os finicos gups
considerados, & apropriado para descrever as bandas 'z, I'r e ['s n0 centro da zona com boa
precisin, Este modelo descreve as interagdes entre as quatro bandas em termos dos ele-
mentos de matriz do operador de memento P. Estas intera¢des podem ser parametrizadas
equivalentementa pela gquantidade

B 2o P?

X RrTvat (4.1)

Kane demosirou que o determinante secular tem uma solugao para as trés bandas (Cy,
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Vy ¢ V3) [ver figura 3.1) na forma de uma equagioc de terceiro grau

ENE L ENE + &+ A) = FEPHE + & + 2A/3), (3.2)
onde
212
fogg - K (3.3)
2mg

e my & a massa do elétron livre.
As trés solucdes podem ser identificadas com as bandas de condugio Cy & as bandas
de valéncia V; e V3. Cada solugio se reduz a uma forma parabélica para o limite de &

pequenos. Fatas formas assintticas saa

ExE + —[1+X{2/E +E&+AY)L (€D (3.4)
(3.5)

B2k .
Sg.‘,‘u~2—m[(zx/£;)—l], (v2} (3.6)
(3.7)
En g, — (Ei+A)Y—1].  (V3) (3.8)

Contude, podemos notar que nfo existe um Gnico valor de X que pussa reproduzir o

valor da massa efetiva
m* = KHEELORE) L, (3.9

para as trés bandas modeladas pelas equagtes (3.5), (3.7) e (3.8). Em vez disso, valores
de massas efetivas experimentalmente medidos devem ser usados na determinagio de X
para cada uina das trés bandas.

A dispersao parabélica debxa de ser mma aproximagio aceitdvel quando &k é malor que
nma pequena fragio de um vetor da rede reciproca. Este fato é comprovado na figura 3.2
onde se mostra o afastamento da parabolicidade da estrutura de bandas do Gads.

Consideremos particularmente a nac-parabolicidade da banda de condugho mais baixa

(C1) no Ts. Podemos escrever (3.5) como

R2k?
Ez£c+( ) (3.10)

2>

onde m* é a massa efetiva
-1
m* = my {1 X218 + (& + A)-l]} 2 0.06T g, (3.11)
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Figura 3.2: Uma aproximagao para a energia coin k% ao redor do centro da zona de
Brillouin para banda de condugio mals baixa (Cq) e as ttés bandas de valéncia (Vq-V3)
mais altas [40].

para GaAs com X,.=T.51 eV, A=0.341 eV e £;=1.42 aV.
Quando k aumenta, a nido-parabolicidade deve ser incluida através de am termo &1,

Negligenciando termos £ 1a equagdo (3.2) e expandindo a salugio er poténcias de &2 e

k* tomas

k2 ey [ RN 5
e=e () + (5) (5 ) e

onde v coeficiente a que carateriza a nio-parabolicidade é
_ [1*5,‘&/[(3&'«#2&)(&7&)] (3.13)
UL+ EE T AYXABE 1 2A) o

J& que a é nepativo para a handa de condugdo a energia aumenta mais devagar do

que para uma banda perfeitamente parabdlica com massa efeliva m* que independe da
energia. I'sta situagao & comumente descrita como se fosse min anmento da massa efotiva

€om 3 cuergia.
3.3 Condigoes de contorne e niveis de energia em pocos
quéinticos

Consideremos uma heteroestrutura dupla de GaAs-AlGGaAs-GaAs (figura 3.3). A diregio

de crescimento € escolhida na diregio 2.



W3 Vb

Figura 3.3: Geometria da heieroestrutura dupla em discusséo. O material 1 ocupa o
espago entre » = +L/2 (L é a largura do pogo) e o material 2 ocupa os espages 2 > L/2
ez<Lf2

A aproximagéc da massa efetiva é obtida da aproximacio k- p de Kane [34] para
descrever a dispersdv da energia préximo aos pontos de alta simetria na estratura de
bandas em materiais bulk. Devido ao fato de gue os parimetros de rede sio assumidos
como aproximadamente iguais, a heteroestrutura torna-se invariante translacionalmente
no plano (z,y). Assim, as funcées de onda podem ser escritas como wma combinacio
linear de [ungdes de Bloch multiplicadas por fungdes envelope, que variam lentamente na

escala das constantes de rede,

¥(r) = 3 filrhucle), (3.14)
!
) = exptiky - n ), (3.15)

onde ! & o indice das bandas no conjunto base e ky = (k,, &y ), 1) = (2, y) 580 as projecoes
bi-dimensionais do vetor de cnda e posigdo, respectivamente. Na equacgio (3.15) supde-se
que as partes periddicas da fungio de Bloch u, sio exatamente iguais para cada material
da heteorestrutura. As condigdes de contorno que devem cumprir as fungées de onda (3.15)

sd0

Fw(ry, £L/2) = falr), £L/2), (3.16)
! dw - _ 1 9/
miy(E) 82 | _ypp  mBE) 02|, (3.17)



onde os indices W e B indicam o pogo e a barreira, respectivamente. A primeira condigio
pode ser deduzida dos postulados da mecinica quéntica e a segunda garante a continuidade
da corrente de probabilidade.

Existe alguma controvérsia naliteratura a respeito de qual massa efetiva m¥(F) deveria
ser usada para bandas nao-parabélicas, ji que a relagéo de dispersao nao-parabélica sugere
trés defini¢bes diferentes de massas efetivas dependentes da energia [10,41]; a massa efetiva,
energética my:, a massa efetiva Stica ou massa efetiva de velocidade m} e a massa efetiva

de aceleragao my, as quais sao definidas como

hzkz
R, 3.1
m = e (3.18)
"k
o — .1
m = g (319)
R
mt = e (3.20)
S T

respectivamente. A massa efetiva energética m? é definida tal que a razio entre ¢ momento
fik e duas vezes esta massa da energia do elétron, a massa efetiva de velocidade m: &
definida de modo que a razao entre 0 momento hk e esta massa proporcicne a velocidade
do elétron e a massa efetiva de aceleracao m? mede a curvatura da banda.

Bastard [37] e Nelson ot al. [28] usaram (3.18), enquanto Ekenberg [35], Hiroshima
e Lang [42] obtém k a partir de £ usando a relagio de dispersio nio-parabdlica, mas
usaram a massa efetiva independente da energia na condigdo de contorno (3.17). Nag [43]
Justificam teoticamente o uso de m na condigio de contorno (3.17) e m para obter k a

partir de £.

Para cilculos numéricos, a relagio de dispersdo (3.12) pode ser escrita

242 ) o
£-Vi= g (1- ), (3.21)

aqui m? € a massa efeliva e 7; o novo parametro de nio-parabolicidade, o indice ¢ indica

o pogo {i=W) au barreira (1=B). Explicitamente, as massas efetivas m, e m, sao

B2t ;
Med = S vy [32 /456 = V)] {1 ~ [1 — 8yam(e — Vi)/42)112} (3.22)
g = Pk _ my[1 = Bymi(€ ~ Vi) RT3, (3.23)
¥ B];E £ 1 1 i d .

onde Viw =0e Vg = V.
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As fiingdes envelope,tanto no pogo como na barreira, podem ser tomadas como

explkg {2+ L/2)], 2s5-Lf2
() = N; {8, cos(kw ;2), |2f < Lf2
exp[~kp{z ~ L/2)], 22 L{2

para os Diveis pares, e

—explks (x4 L/2)], =< -1/?
Pi(2) = N Q0 3 sin(kw;2), |z] < I./2
exp[—kpjlz — L/2}|, 22> L/2

para s nivels fmpares, eom
By = (2mow /BVE,
kp = (2m.g/h)(V — E),
Os coclicientes de normalizacio das fungdes de onda §; e N; sio
8; = [eos{kw;L/2)]7,
N, = [ﬁ? (g N sin(kwi)“c'js(kw_j)) | é‘j}-m‘

para niveis pares, e
Bi = [sinkw,;L/2)]7,

5 (£ _ _tk)_(kw_)) . _a] Y
kn i

N; = |5;

2 kw s

para os niveis impares.

(3.24)

(3.25)

(3.26)

(3.27)

(3.28)

(3.29)

(3.30)

(1.31)

Os niveis de energia para as simetrias par ¢ impar sio calculados pelas seguintes rela-

¢oes
tan(ky L/2) = r,
cot(kw L/2) = —v,

respectivamente, onde

My whp

r= .
my,8 kw

Estas equagoes sdo obtidas a partir das condigdes de contorno (3.16), (3.17).
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GaAs AlgsGaprAs  AlAs
m*(mg} 0.0665 0.092 0.15
y(A?%) 490 2670 9.60

Tabela 3.1: Massas efetivas ¢ coeficientes de ndo-parabelicidade para o célculo de energia

de confinamento em pogos quinticos.

Para bandas na aproximagao parabdlica (v = 0) na relacio de dispersic (3.21), as
massas efetivas definidas nas equagoes (3.18), (3.19) e (3.20) convergem h usual massa
efetiva dada por (3.9) e os niveis de energia se calculam com as relagdes (3.32), (3.33)
modificando a razio r para

_ mivks
mykw

(3.35)

(s parametros usados para o caleulo sdo mostrados na tabela 3.1.

A figura 3.1 mostra a dependéncia com a largura do poge da energia de confina-
mento nas aproximacoes parabdlica e nio-parabolica calculada dentro do modele de Nag
e Mukhopadhyay [30] para pogos quiinticos. Pode-se observar gue o nivel fundamental
aumenta devido A inclusdo da nio-parabolicidade especialmente em pogos estreitos; em
modelos onde m} é usado em lugar de my, [28] os efeitos da nio-parabolicidade sdo de-
spreziveis. Niveis superiores sio afetados de modo mais significativo quando estados mais
altos em energia sio envolvidos, particularmente o terceiro nivel & fortemente reduzido na.
aproximagio nio-parabdlica; este comportamento & compativel com cileulos mais elabo-
rados [44] para resolver a hamiltoniana k - p de segunda ordern na aproximagdo da {fun¢iio
envelope.

Por outro lado, derivaremos uma expressio para a densidade de estados para uma
distribucio eletrdnica quase bi-dimensional com dispersio nio-parabdlica, onde o muvi-
mento é livre no plano (2, y) enquanto que o movimento na dire¢do 2 ¢ confinade; podemas
portanto expressar o vetor de onda como k2 = kﬁ + &2, com kﬁ =kZ+ kL A densidade
de estados representa o nimero de estados quanticos na banda por unidade de energia,
assim, para uma distribucio elelronica quase bi-dimensional a densidade de estados pode
ser definida eomo

7= ‘% , (3.36)
onde N & o niimero de estados quénticos com energia menor que £. Para um material

isotrépico de constante de rede a, as superficies de cnergia constantes sao circulos no
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espaco k onde cada elemento de drea (27 /a)? é ocupado por dois estados eletronicos {um

para cada direcao do spin). Contando o nimero de estados dentro de um cireulo de raio

k2 -+ k2 ¢ dividindo por e?, obtemn-se

R PP .
N o= o (k5 = k), (3.37)

entio, da definicdo (3.36) e da relagio de dispersav nio-parabdlica (3.21), chega-se rapi-

damente em

bup =

. g2 * 4m*
m™ d(k?) _m (1 4m Tz‘,‘). {3.38)

h? dE T wh? A2
Para bandas parabdlicas a densidade de estados é independente da energia e ¢ dada por

m

= —=. 349
9r Th? { !

Na figura 3.5 comparam sc as densidades de estados para sub-bandas parabdlicas e ndo-
parabdlicas para um pogo guantico de GaAs-Alg 3GanrAs de 120 A. A nio-parabolicidade
produz num significative incremento na densidade de estados, especialimente para os niveis

mais altos de energia.
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Figura 3.4: Energia de vonfinamento em fungéo da largura do poge para um pogo quantico
de GaAs-Alg 3GagrAs. As linhas tracejadas mostram a aproximagio parabolica e as linkas

solidas mostram o cileulo incluindo n3o-parabolicidade.
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Figura 3.5: Densidade de estados para sub-bandas parabélicas (linhas tracejadas} e
nio-parabdlicas (lichas sélidas) para um pogo quéntico de GaAs-AlgsGagrAs de 120 A.



Capitulo 4

Interagao elétron-fonon

4.1 Introducaoc

Os meios dielétricos {cristais idnicos ou semicondutores polares) estio constituidos por
um par de {ons positivo e negativo por célula de Wigner-Seitz. Um fénon Stice faz que os
ions com diferentes cargas elétricas no cristal vibrem fora de fase. Quando os fons opostos
oscilamn em dirego contrdtia, produzem um campo de polarizagdes P,. Ista origina um
campo elétrico E; gue espalha elétrons de condugio . Esta & a fonte do acoplamento
polar. Fénons transversais dticos (TO) ndo acoplam significativamnente com elétrons por
acaplamento polar. Isto é devido a que fonons TO nao produzem wm significative campo
elétrico quando vibram.

03 fonons oticos sao caralerizados por um vetor de onda q. Para comprimentos de
onda grandes, os fonons longitudinais éticos (LO) vibram ao longo da diregio de g e os
TO vibram perpendicularmente a g. A polarizacio clétrica Py tem a mesma dire¢io da
vibragio portantoe é paralela para foucns LO e perpendicular para fonons TO.

Para modos LO, o campo elétrico associado é

E,=—AzP,, (4.1}
e para fonons TO com ¢ L B, ¢ com frequéncia w,
wey?
E, = (j) Ar 17, (4.2)

A quantidade (w,/cg)? é normalmente muito pequena para vetores de onda de inter-
esse na maioria dos problemas de cstado sdlido. Isto faz com que o campo clétrico que
acompanha um mode TO seja muito pequeno e usualmente de pouca importancia, exceto
para vetores de onda ¢ muito peyuenos, onde o acoplamento eletromagnélico pode ser

ntenso.



Neste capitulo, mostraremos a forma da hamiltoniana que descreve a interagdo elétron-
fonon LO (Frohlich) para modes confinados e de interface em heteroestruturas tipo pogo

quantico, assim como expressies para as correspondentes taxas de transigio elétron-fénon.

4.2 Interacgao Frohlich em heteroestruturas

A energia de interagio de um elétron e os modos de polarizacdo no ponto r [10] é
H(r) = / D(r —r')- P(r)dr, (4.3)

onde D(r —r') & o campo produzide ne ponto r por um elétron em r’, P(r) ¢ o campo
total de polarizagdes ja que o elétron interage com a polariza¢io ionica e a polarizacio
eletronica resultante da polarizacao ionica.
A hamiltoniana de interagio elétrons com fémons confinados LO em heteroestruturas,
derivada a partir da interacao de Fréhlich {equagio 4.3) ¢ dada por |7, 24]
Hu= % > expliay - Tyltn (g upa(2)]an(ay) + el (—aqy)], (4.4)

a-
onde a, e al, si0 0s operadores de aniquilagio e criagio de fanons respectivamente, e
2 2 - -
3 =darethwro(cl) — 1), (4.5)

onde €, ¢ €, a0 as constantes dielétricas estatica e de alta irequéncia respectivamente,
wro & a frequéncia do modo LO, e a carga do elétron e q)| é a componente no plano (z, y)
do vetor de enda do fénon. As componentes paralelas do deslocamento iénico relativo Uy
20 proporcionais & componente g do campo de polarizacdes e totalmente equivalentes
a componente 2 do potencial escalar de [6non tal como & mostrade no Apéndice (A.2).

Finalmente o termo ¢, = {21,}~1/2 & definido a partir de

-+ L2 . dun
I8 LfL_I‘Z ” n (d ) dz, (4.6)

Para o modelo da camada dielétrica reformulado (eq.2.26), ¢, & explicitamente dado por
—1/2
[qﬁ +(n+ I)irr?/LzJ ! . n=1,3,5,..

/2 (4.7)

talgy) = ~
[3qﬁ + nzrz/’]ﬂ] , n=24,86..,

Assim, podemos escrever £, (g ) de forma geral como
talq) = (QHQﬁ + bn/L2) s {4.8)
onde os coeficientes an e b, podem ser obtidos de (4.7).
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Do mesmo modo a hamiltoniana para a interagio de elétrons com fonons de interface
& derivada a partir dus modos ortonormais ealculados pela aproximagdo do continuidade
dielétrica [7,24]. Explicitamente

P e 12 RUTES
Ham: s e 181t} == o ‘Ix - : 4.9
qu (250L2 ) Fonlagy Yool Z)T—Q‘”l [2an{qy) + @bu(~ay)] (4.9)

onde Wy, € a frequéncia do fonon de interface, ¢ é a permitividade do vicuo, q) & a
componente no plano (z,y) do veclor de onda do fdnon e @a, e al, 530 os conhecidos
operadores de aniquilagio e criagao de fonons. O indice o se refere b paridade (5 ou A,
simétrico ou anti-simétrico, respectivamente) e g indica as possiveis solugbes das equages
de dispersio (2.22) ¢ (2.23) do fonon de interface.

Definimos também as seguintes fungbes auxiliares

fsu = [957ws,) tanh( g L/2) + G5t (wsa)] 2, {(1.10)
Fau = (Bt (way) coth(gy L/2) + 03" (wa, )72, (4.11)
e
a1 T wie f ot —whg : .

aqui 1 pode ser B {barreira) ou W (pogo).
A fungio h, da hamiltoniana (4.9) é dada por [24]

explyg) (= + L/2)], z<~Lf2
hslgy, z) = { cosh{g2)/ cosh(gL/2), |2| < L/2 (4.13)
exp|—g(z — £/2]], Tz Lf2

para modos de interlace simétricos, e

—oxpleg(z+ L/2)), =< -Lj2
halg, 2) = { sinhiqz)/ sinhi{q£/2), |z < £j2 (4.14)
expl—gy(z — L/2), 22 Lj2

para modos de interface anti-simétricos,

4.3 Taxas de espalhamento elétron-fénon

Consideremos a taxa de transigio eletronicas devido s perturbagdes induzidas por vibra-

¢oes (fonons) polares da rede. Fstas perturbagfes podem ser tratadas pela teoria de

perturbagtes dependentes do tempo.
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A taxa de transigio eletronicas com emissio ou absorgdo de fonon, provocadas por
uma perturbagio representada pela hamiltoniana H._py, de um estado inicial [K;} com
energia £; a um estado final |[K;) com energia £; = &, — fww (emissiio) ou, £ = & + huw
{absor¢do) é dada pela Regra de Ouro de Fermi [18, 22]

W= = ?ﬁ’i/ﬁ(& — £ + te) (K g1 Ho_pn | Ke) 2d Vs, (1.15)

onde a integracio é feita sobre os estados finais Ny,
Os elementos da matriz |{Ky|He_,4lK:}|? para transigbes eletrénicas acompanhadas

de emissao ou absorgio de fonons confinados LO sao dados por

A o , 11
KB HW K = T 3 (an)IGn e e pyagy (Mo +t3+ —) , (4.16)

7772
aqui H, éa hamiltoniana (4.4}, Npo & fungao de distribugao de Bose-Einstein para fonons
LO, e G, representa a integral de overlap entre a componenie z da hamiltoniana (4.4} e

ag fun¢des de onda eletronicas t(2) inicial e final,

+L/2
G = f W (2 upel )2z (4.17)
—Lj2
O momento no plane (2,y) é conservado, ou seja,
ki =)y £ q (4.18)
A figura 4.1 mostra esquematicamentes algumas possiveis transighes compativets com
a ronserva¢do do momento no plano (z,y} e a conservagdo da energia.

Para transigoes com emissdo ou absorgdn de fonons de interface, os elementos de matriz
de transi¢io podem ser escritos como
2 ‘ 2
fﬂuﬂ‘[—(e:) fmn(qnjrcdu(qli)l

11
(K ;| H oKD = Tl (Nau +yE 5) qZ'sk.—",k,«“xq"——q"———« {4.19)
I

onde N, éafuncio de distribugio de Bose-Finstein para féuons de interface e ¢ everlap

entre a componente z da hamilloniana (4.9) e ag fungoes de onda eletronicas &

+ oo
G = /_ _ UEhalgy, 2 ) (4.20)

Notar que, nas expressdes (4.16), (4.18) e {4.19) o sinal superior corresponde a uma.
emissio de fonon e o sinal inferior correspende a uma absorgio de fonon, em célculos
posteriores, trataremos unicamente processos mediados por emissdo de fonons ja que con-
sideraremos baixas temperaturas onde o nimero de ocupagio Nro ~ 0.

Para detalhes das formas analiticas das integrais de overlap definidas nas equagdes
(5.7) e {5.10) ver apendice C.
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Figura 1.1: TransigBes intra e intersub-banda. com emissio on absor¢in de fénons éticos

yue satisfazemn a conservagiio do momento no plano (£, %) ¢ a conservagio da energia.
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Capitulo 5

Calculo de taxas de transicao

5.1 Introducgao

Neste capitulo® mostraremos calculos de taxas de transigbes intra e intersub-banda via
emissio de fonons confinados e de interface, para pogos quanticos semicondutores de GaAs-
AlGaAs com altura de barreira finita ¥} considerando a aproximacio de banda parabélica
¢ nao-parabdlica. As taxas de transigoes intrasub-banda sao caleuladas considerando que
a energia do elétron & justo a necessiria para emitir um fénon Gtico e para transighes
imtersub-banda supdem-se nm elétron no fundo de uma sub-banda j (ky; = 0) que &
espalhado para a banda j — 1 emitindo um fénon 6tico. Ambas as situagdes sao mostradas
esquemnaticamente na figura 5.1

A figura também mostra que os vetores de onda q) do fonon emitido para ban-
das nao-parabdlicas sio significativamente maiores que os correspondentes pata bandas
parabélicas, que implica em um fator de acoplamento menor para bandas nao-parabélicas,
devido a interacio de Fréhlich que é inversamente proporcional ao vetor de unda do fénon

-

5.2 Transic¢oes intrasub-banda e intersub-banda via fonons

confinados

Calculamos as taxas de espalhamento elétron-fénon LO na descrigao de fonons confina-
dos do modelo da camada dielétrica reformulado [13] em um pogo quintice de GaAs-
AlaaGag:rAS.

*Parte deste capitulo foi publicado em A. M. Alcalde e G. Weber, Solid State Comunun. 88, 763 (1995).
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mpmkﬂ CSpaco-k,l
Espago Real Aprox. de banda parabolica  Aprox, de banda nfio-parabélica

Figura 5.1: Diagrama esquematico das transigdes intra e inter-subbanda com enmissio de

fonons 6ticos em pogos quanticos.
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Para bandas parabolicas a conservagao da energia pode ser expressada coma

R, e B e
S z — = "l v b
Pmr | 2mr 2mt T e am= L0 (5.1)

pode ser definida uma energia efetiva de fonon
fuo® = Einitial — Ffinal — Fwpo, (5.2)

ande Finial (Efinal) tepresenta a energia de confinamento inicial {final}, logo a conservagao
da energia pode ser escrita
heki h2k2.
s _ LA 5.3
2m= 2m* ’ (5.3)
A taxa de cspalhamento com emissdo de fonun, dentro dos limites propostos inicial-
mente, pode ser escrita da forma

. m*a2l, -1
Wi = 1) [b,, - an 122, (5.4)

aqui os coeficientes a, e b,, para o modelo da camada dielétrica reformulado, foram
definidos nas equagdes (4.7} e (4.8). Para emissio de {onons, definimos
2m? 3
Qi = i-hT‘ ( Binitial — £final — oo}, . {5.5)

onde o sinal superior corresponde a transigies intrasub-banda, enquanto o sinal inferior
corresponde a transigbes intersub-banda. Os outros parimetros foram definidos no capitule
prévio.

Para bandas na aproximagao ndc-parabélica, a conservacio da energia possui uma
forma mais complexa, j4 que nao é possivel expressar a energia total como £ = Ep + E..
Usando a relagio de dispersao (3.21) podemaos escrever a conservacao da energia como

heg?

ki 2 hik? 3 ) -
g (L= kD) = 5=l -9k — o, (56)

com k? = kﬁ + &2, e definindo E = £(kj = 0) como a energia de confinamento

2
= MR e, (5.7)

podemos escrever (5.6) como

E:RTI[I — ¥ (kflp + 28,5)] = ” el Ui YUkjj; + 2kag)] + Tt (5.8)
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As taxas de transigiointra e intersub-banda com emissao de fonon confinados, para bandas

n&o parabélicas podem ser calculadas com a seguinte expressao [45]

. 227,
Wi = m,ha SG M Neo + 1)
n
-1
1 [a,E? _ 2 1 .
"a_,-{ 5y (1= 20k — e g (5.9)
onde
12

aei[(27k§*1)2+479?} . (5.10]

onde k., é a componente = do vetor de onda eletrnico inicial (final} para transigoes
intrasub-banda (intersub-banda).

Se pode notar que a expressio obtida para as taxas de transi¢io corn nao-paraholicidade
{5.9) nio tom um limite trivial para ¥ — 0. Nio obstante uma aplicagio elementar da
regra de L’Hopital mostra que esta taxa converge 4 expressio para taxas na aproxima-
¢ao parabdlica, equagdo (5.4). I importante destacar, que para a deducio das taxas de
transi¢An incluinda a nio-parabolicidade, nao foi feita nenhuma suposicio acerca do mod-
elo empregade para o cilculo das energias de confinamento e funges de onda, nem do
maodelo para o descrigio do fénon; ela é consequéncia direta da relac@o de dispersao nio-
parabdlica usada [equagdo (3.21)], ¢ da conservacio do momenic na dire¢io paralela as
interfaces. Qutro ponto de interesse, é o fato que as integrais de overlap (7, mantem sua
forma funcional devide a que o modelo escolhido para a deserigao da nao-parabolicidade
nie introduz modificacbes funcionais nas fungdes envelope [30].

Para os nossos calculos foi considerado um pogo quantico de GaAs-Al;Gay_,As com
barreira finita de 224 meV correspondente a z=(0.3. Os parimetros materiais usados pos
calculos sio mostrados na tabela (5.1). Assumimos o nfimero de ocupagio Npo =~ 0
cotrespondente & baixas temperaturas,

Nossos cdlculos para laxas de transi¢io intrasub-banda devido & emissao de fonons
confinados em fungao da largura do pogo sdo mostrados na figura 5.2. As linhas sdlidas
sd0 as taxas com inclusdo de ndo-parabolicidade e as linhas tracejadas representam as
taxas na aproximacio de bandas parabélica.

Se pode observar que a inclusio de bandas nio-parabdlicas produz um incremento nas
taxas de transi¢do; este efeite & mais importante em transicdes que envolvem estados mais
altos em energia. O efeito nas taxas de transigio intersub-banda ¢ mostrado na figura
5.3, Se pode observar um comportamento semelhaute ao caso das tramsicdes intrasub-

banda, mas o efcito se torna menos pronunciado na medida em que a largura do poco é
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Gals AlgaGag 7As
wro (meV) 3625 34.44 (modo-GaAs)
46.96 (mnodo-AlAs)
wro (meV) 33.29 32.99 (mode-GaAs)
44.76 (modo-AlAs)
€ 13.18  14.11
10.89 1607

€oo

Tabela 5.1: Parimetros materiais para pogo quantico de GaAs-Al,Gaj.As com

T = 0.3 [46].

incrementada. Particularinente, para pogos suficientemente largos, onde a separacio das
sub-bandas é proxima & energia do [6non LO, a componente paralela as interfates do vetor
de onda do fanon é zero, e em consegiiéncia o efeito da nio-parabolicidade é praticamente

nulo. A transi¢io 2-+1 (figura 5.3) ilustra este comportamento.
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Well Width (A)

Figura 5.2: Taxas de espallamento para transi¢bes intrasub-banda em pogos quantices de
GaAs-Aly3Cap7As em Tungao da largura do pogo. As linhas solidas s30 transiges com

inclusio de bandas nio-parabdlicas e as linhas tracejadas para bandas parabolicas.

%0 100 IS0 200
Well Width (A)

Figura 5.3: 'l'axas de espalhamento para transigdes intersnb-banda em pogos guanticos de
GaAs-AlyaGag yAs em fungao da largura do pogo. As linhas solidas sao transigdes com

inclusio de bandas nao-parabdlicas e as linhas tracejadas para bandas parabdlicas.
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A figura 5.4 mostra a raziao das taxas nic-parabélicas e parabolicas para todas as
transigbes (Wnp/ Wy, equagdes 5.9 e 5.4). Estas razbes sio obtidas plotando as taxas
mostradas nas figuras 5.2 e 5.3, sempre que ambas estejamn definidas para a mesma largura
do pogo. Salvo para a transigho 1—1 em pogos estreitos (menores que 15 A), todas as
outras taxas apresentam incremento comparado 4s parabdlicas. Em geral se confirma
a importante infludncia da nio-parabolicidade das bandas para transi¢des que involvem
niveis mais altos em energia, por exemplo a transi¢io 3—1 é aproximadamente seis vezes
maior que a correspondente taxa parabdlica. Além disto, se pode notar que para pogos
quénticos maiores que 150 A as taxas de transi¢iio com nio-parabolicidade convergem 2s

correspondentes taxas parabdlicas.

Os tempos de relaxagio do elétron con emissio de fénon confinade sio portanto re-
duzidos com a inclusio da nao-parabolicidade. Em alguns casos como por exemplo a
transicio 1 — 1 esta redugiio ndo & muito significativa, para larguras de 50 A, o tempo de
relaxacdo se reduz de 0.4 ps. em bandas parabdlicas para 0.35 ps. no caso de bandas nio-
parabdlicas. Mudang¢as maiores sdo observadas para transigoes entre niveis que envolvem
epergias mais altas, como no caso da transigao 3 — 1 onde os tempos variam de 142.0
ps. para bandas parabdlicas a 41.6 ps. para bandas nao-parabélicas em pogos de largura
de 152 A. A literatura nio teporta resultados experimentais para tempos de relaxacio
em transigoes que envolvam niveis mais altos em energia; as medidas experimentais estao
principalmente concentradas nas transigtes inlrasub-handa 1 — 1 e intersub-banda 2 — 1
[47 49]. Os resultados experimentais apresentam ainda na atualidade certo nivel de con-
trovérsia devido a algnmas limitacoes nas técnicas de medida e &s diversas interpretagies
dos dados obtidos.

O comportamento observado nas taxas de transi¢io intra e intersub-banda, quandu
bandas nio-parabdlicas sio consideradas, é devido principalmente ac incremento do over-
iap das fungdes de onda e a componeunte z do potencial do fonon. Fste incremento da
integral de overlep é uma consequéncia do tmaior confinamento eletrénico presente para
estados excitados devido & inclussao da nao-parabolicidade, tal como mosira a figura 5.6,
onde tamhém se comprova que o conlinamento eletrénico é reduzido para o estado funda-

mental coma consequéncia da redugio da energia desse nivel,

Os elétrons sio portanto mais fortemente acoplados com os modos confinados para
transi¢oes que involvem estados excitados. Este fato é mostrado na figura 5.7, onde sio
apresentadas as integrais de overlap para iransigdes intra e intersub-banda, se pade notar
que o maior confinamento eletrdnico induzido pela ndo-parabolicidade, produz em geral um

incremento no overlap com excegio da transicio 1 — 1. devido a reducio de ronfinamento
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Well Width (A)

Figura §.4: Razdo das taxas nio-parabdlicas e parahdlicas, Wy, /W, para transigbes intra e
intersub-banda. As linhas sdlidas séo para transicdes intrasub-banda e as linhas tracejadas

transigdes intersub-banda.

0
o1 0.2 03 0.4
Al concentration

Figura 5.5: Transigées intra e iniersub-banda como nma funcio da concentracio z de Al
para um pogo de largura fixa de 100 A, As linhas sélidas sao para bandas nio-parabélicas

e as tracejadas para bandas parabdlicas.
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Figura 5.6: Funcdes de onda para o estado fundamental e os dois primeiros estados excita-
dos para um pogo quantico de GaAs-AlGaAs de 120 A. As fungdes de onda ndo-parabélicas

gio mostradas em linhas sélidas e as parabdlicas em linhas tracejadas,

G

Well Width (&)

Figura 3.7: Integrais de overlap para o primeiro modo confinado em termos da largura
do pogo. As linhas sélidas sio para bandas ndo-parabdlicas e as tracejadas para bandas

parabélicas.
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para o estado fundamental provocade pela nao-parabolicidade. O incremento da taxa de
transicio 1 — 1, pode ser atribuido a um incremento da densidade final de estados.
Estes efeitos s30 quanlitativamente mais importantes que o fato de que o fdonon con-
finado emitide possui um vetor de onda maior, devida 4 ndo-parabolicidade das sub-
bandas eletrdnicas, que implicaria um menor acoplamento de Frihlich do que para o caso
parabélico. Para pogos quénticos de largura maior que 150 A, o efeito nio-parabdlico
é praticamente desprezivel, neste caso o confinamento eletrdnico é reduzide, e portanto
a ndo parabolicidade das sub-bandas tem pouco cfeito sobre as integrais de overlap. O
confinamento também pode ser reduzido em pogos com altura de barreiras pequenas,
que implica em uma redugho dos efeitos da nio-parabolicidade como mostra z flgura 5.5.
Nesta figura mostramos algumas taxas de espalhamento em fungao da concentragio de
Al e se pode notar nma diminugio dos efeilos nao-parabdlicos quande a concentragio
diminui. Os parametros materiais foram tomados da referencia [46] e o parGmetro de

nao-parabolicidade v como fungio da concentragio de Al loi tomado da referencia [50].

5.3 Transigoes intrasub-banda e intersub-banda via fonons
de interface
Calcutamos as taxas de espalhamento elétron-fomon na descri¢ao de fonons de interface de

Mori e Ando [24], para heteroestruturas duplas. A taxa de espalhamento com emnissio de

fénons de interface para bandas de condugo parabdlicas pode ser escrita [51]

H_ Weurtm] |Gaul Qi) 72(Q:)
l’t(e) _ "‘JOHP 'l"l?ll N 1\ aji 1 @ B .
onde, para ciuissao de 1énons definimos
2m?
Qf =+ ﬁzl { Einitial — Efinal - fig,) , (5.12)

aqui asinal superior corresponde a transicdes inirasnb-banda e a sinal inferior corresponde
a Lransi¢Ges intersub-banda, ¢s outros pardmetros foram definidos no capitulo anterior.
Para bandas na aproximagéo ndo-parabélica, as taxas de transicao intra ¢ intersub-

banda com emissao de fémon de interface pedem ser celculadas com a seguinte expressao

: Py 1|l @i 1ap) P IR Rigop))
Wl) — LouT ey 2 el e tap) )V S ifnp) .
e '152[0 (N + )(’fi Qi(nll) ' (5-13)
onde
. 1~ 2k2y;) — oy
Q) = (- 2hy)—a, {5.14)

2v;
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com o; funcionalmente definide por (5.10) e &, é a componente do vetor de onda eletranico
inicial (final) para transigbes intrasub-banda (intersub-banda).

E importante notar que como foi levada em conta a dispersio para fonons para o
caleulo das taxas de transicio nas aproximacoes parabélica e nio-parabolica, os valores
apropriados de w,, ¢ q) sho calculados para cada caso.

Para transigies intrasub-banda, contribuem unicamente os modos simétrices e a contribui-
¢io dominante 3 taxa é devida ao modo mais alto cm cnergia {modos tipo AlAs). Em
transi¢des intersub-banda contribuem os modos anti-simétricos em transigbes que envolvem
sub-bandas de paridade oposta, ¢ o8 modos simétricos em transi¢oes entre sub-bandas com
mesma paridade, Efeitos externos como campos elélricos modificam substancialmente es-

tas regras de selegao [51].

Na figuras 5.8 e 5.9 mostramos as taxas de transicio intrasub-banda e intersub-banda
respectivamente devido A emissio de fonons de interface como fun¢ie da largura de pogo.
As linhas sélidas sao as taxas na aproximagio de banda nao-parabdlica, enguanto que as

linhas tracejadas representam as taxas na aproximagao de banda parabdlica.

Podemos comprovar que os fénons de interface sao dominantes no processo de espal-
hamento eletron-fénon em transicdes intrasub-banda para poges estreitos (menores que 50
A), em todas as outras situagdes tanto os fénons confinades como os fénons de interface
sdo de importancia no processo de espalhamento. A inclusio de bandas nao-parabdlicas
produzem em geral numa redugio das taxas de transicic intrasub-banda, especialmente
importante em pogos estreitos, este eleilo & significativamente menor para pogos de maior
Jargura (maiores que 150 A}, Este comportamento pode ser explicado como uma con-
sequéncia da redugio da integral de overlap entre as fungdes de onda cleirénicas e a
componente 7 do polencial do [énon. A nic-parabolicidade produze wm maior confina-
mento eletrénico, provecando que as {fung¢des de onda eletronicas se afastem das interfaces,
onde os modos vibracionais de interface sio maximos. A figura 5.10 mostra as integrais
de overlep para a transi¢gdo 1 — 1 e 2 -+ 1, onde é possivel comprovar a redugfo da inte-
gral de ovcrlap ndo-parabélica com respeito  parabélica, devido principalmente ac maior
confinamento prodmnzide pela néo-parabolicidade e a0 cardter dos modos de interface,

Ean transigdes intersub-banda as taxas nic-parabdlicas apresentam um incremento em
pogos relativamente estreitos: menores que 60 A para a transicio 2 — 1 ¢ menores que 155
A para a transicao 3 — 1, para a transicio 3 — 2 a taxa nio parabdlica é inctementada
para todas as larguras de pogo consideradas. Este comportamento nio pode ser atribuido
exclusivamente 4 modificagbes das integrais de overlep devido A inclusio de bandas nio-

parabdélicas; o incremento da densidade final de estados, a forte dependencia dos modos
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Figura 5.8: Transigdes intrasub-banda con emissio de fénons de interface em fungio da

largura do pogo. As linhas sdlidas sio as taxas com inclusdo de nio-parabolicidade e as

linhas tracejadas sic as taxas parabélicas.
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Figura 5.9: Transi¢es intersub-banda con emissio de fnons de interface em funcio da

largura do pogo. As linhas sélidas sao as taxas com inclusio de nao-parabolicidade e as

linhas traccjadas siio as taxas parahélicas,
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Figura 5.10: Integrais de overlap para mados de interface em termos da largura. do pogo.

As linhas sdlidas sio para bandas nio-parabdlicas € as tracejadas para bandas parabdlicas.

de interface com o vetor de fdnon e a influéncia da dispersao dos modus de inlerface sao
as posiveis causas do aumento das taxas de transi¢do intersub-bhanda, especialmente im-
portante quando transi¢ies mais altas em enegia sio envolvidas (transi¢io 3 — 2). As
taxas de transigdo intersub-banda sio mais afetadas pela nido-parabolicidade em pogos
relativamentle estreitos, este efeito ¢ particularmente notéric para as taxas de transigio
devidas ao modo de interface tipo AlAs (maior energia), a transicio 3 — 1 ilustra clara-
mente este comportamento, em pogos de de maior largura onde os fonons de interface sao
de maior relevincia as taxas nfo-parabolicas 2 — 1 e 3 — 1 sio reduzidas respeito 4s
parahdlicas. Em geral, tanto as taxas intersub-banda devidas a modos do tipo GaAs como

AlAs apresentam um comportamento qualitativamente semelhante.

Para propdsito de comparagdo a tabela 5.2 apresenta os tempos de relaxagio para a
transicku 1 — I calculados dentro da aproximagio parahdlica e nio-parabdlica para os
modos conlinados e de interface; também é mostrado o resultado experimental obtido por
Collings et al. [48} para pogos quantices de 78 A a 208 K. A tabela 5.3 mostra tempos de
relaxagao calculados para a transicdo 2 — 1 e o resultado experimental de Tatham et al.
[52] para pogos quanticos de 146 A a 30 K. Em ambos casos, nossos resultados mostram
uma razoavel concordancia com o experimento e revelam que tanto fénons confinados

como fonons de interface podem ser apropriados canais de relaxacio eletronica.
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Ti—1 (parab.) T (ndo-parab.) 71 (experimental)

Confinado .24 ps. 0.21 ps.
TF-GaAs 0.5 ps. 0.51 ps.
TF-AlAs 0.2 ps. 0.22 ps.
Ref. [48] 0.2 £ 0.05 ps.

Tabela 5.2: Tempos de relaxa¢do calculados e experimental para a transigio 1 — 1 para

um pogo de 78 A.

2 (parab.} 7_y (néo-parab.) r;ulu(experimental)

Confinado  0.59 ps. 0.57 ps.

IP-Gads 1.1 ps. 1.2 ps.

TF-AlAs 0.36 ps. 0.38 ps.

Ref. [52] 1.0 ps.

Tabela 5.3: Tempos de relaxagdo caleulados e experimental pata a transigino 2 — | para
um pogo de 146 A.



Finalmente, a figura 5.11 mostra as taxas de espalhamento totais em termos da largura
de pogo para algumas transigoes tipicas, se pode comprovar que os efeitos da inclusio da
niao-parabolicidade sobre as taxas de espalhamento: aumento das taxas devido a fonons
confinados e reducio para os fénons de interface nio s3o efeitos mutuamente compensados,
as taxas totais nas duas aproximacoes da estrutura de bandas: parabdlica ¢ no-parabdlica
apresentam em todos os casos importantes diferengas com excegho de algumas larguras

especificas do pogo.
20 . [+ v T

Weil Width (&)

Figura 5.11: Taxas de transicio totais para transicoes 1 — 1,2 = 1,3 — 1e 3 — 3 em

Tungho da largura do pogo. Linlas sélidas sfo para as taxas nao-parabdlicas e as linhas
tracejadas sao para as taxas parabélicas. Se mostram também as contribucdes individuais

dos modos confinados e dos modos de interface.
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Capitulo 6

Conclusoes

Foram calculadas as taxas de transicio intra c intersub- banda devide A ervissfio de [Gnons
confinados e de interface em pogos quinticos de GaAs-AlGaAs, com inclusdo de nio-
parabolicidade da banda de condugio.

Encontramos que para as transicoes intrasub-banda e intersub-banda devido & emissao
de fanons confinados, as taxas de transigio sio significativamente inerementadas, em par-
ticular para sub-bandas correspondentes a niveis de energia mais altos e situacoes de
grande confinamento eletrénico. O comportamento observado se explica devido ao incre-
mento da densidade final de estados e do everlep entre as fungdes de onda eletrbnicas e o
potencial do fonon. Este comportamento ocorre apesar de que os fonens emitidos possuem
um vetor de onda maior de que na aproximagio parahilica.

Para transi¢des produzidas por emisséo de fonons de interface, se observa que em geral

estes sao reduzidas devido aos efeitos da nao-parabolicidade. Tsto acorre devido & redugao
da integral de overlap elétron-fonon quando as fungdes de onda eletronicas se afastam das
interfaves, onde o8 modos vibracionais sio maximos.

Com excegio de algumas larguras do pogo quantico, a redugio das taxas devidos a
fénons de inlerface nae & compensada pele incremento das taxas devidos a modos confi-
nados.

Finalmente, os nossos resultados mosiram que as taxas de transigio elétron-fénon sdo

5 envol-

significativamente sensiveis 4 estrutura cletrénica, cspecialmente para transic
vendo estados de energia maijs alta, e portanto um conhecimento delalhado da csirntura

das sub-bhandas de energia & claramente importante.
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Apéndice A

Modelo de continuidade dielétrica

A.1 Equagoes de movimento

Sejan as equagdes fenomenoldgicas de Born e Huang {11]:

w o= b11W+b]2E, (A.l)
P = byw+ bdE, (A.2)
onde
1/2
w=(5) ", (A8)

aqui u = uy — u_ é o deslocamento relative dos jons positives ¢ negalivos, a massa

reduzida dos jons
w={MM_[(M, + M_}}, (Ad)

e ¥ &0 volurne da célula primitiva.

Pode ser demostrado que (Born e Huang, Apéndice ¥ [11]):
b = bay. (A.5)

Se considerarmos solugdes periadicas

E = Eq
W= wy pox e (A.6)
P = PD

obtemos das equagoes [A.1] e (A.2);

—wiw = biiw + b E, AT
P b;l]w + bzzE. (AS)
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eliminando w das equagdes anteriores, obtemos:

P= {bgg+ﬂ}ﬂ (A.9)

by — w?
Comparando com a definigiao de deslocamento elétrice, D = E +47P = ¢E, obtemos uma

expressdo para a constante dielétrica

471'1’}12()21

e(wy=1+4mbyy + m, (A.10)
ou também
oo — €
= [ — All
) = €, + I = (@fwro) ( }
Usando (A.5) com (A.10) e (A.11) obtemos
€og — 1
b = = A2
22 yra) ( )
b = —udg, (A1)
Co — Lo Y112
bia = b= ( ) ) wIG- (A.14)
T

Finalmente, substituindo estes coeficientes nas equagdes (A.1) ¢ (A.2) e usando a relagio

Lyddane-Sachs-Teller
2 _ %o
wl = ;;qu,o, {A.15)

obtemos as equagtes de movimento para o deslocamento relativo u dos fons

. IS L
pii = *HW%QU+[“V(”°(WLD WTU)} E,
4w
= —mwiou+e'E, (A.16)

onde ¢* & a carga efletiva e definida como

o (A.17)

o [#Vﬂm(wﬁo - w-%u)} "
A.2  Equivaléncias entre P, uj e ¢(z)

Se substituimos a solugio periédica para ¢ deslocamento relative u = uge~ ™! na equagio
(A.16) obtemos

B = —pw? - wig)u, (A.1R)
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considerando a defini¢do de carga efetiva (A.17) e fonons longitudinais dticos w = wq,
obtemos uma relagio que mostra a proporcionalidade do campo clétrico E ¢ o deslocamento
idnico relalivo u

dme*
FE=—-__ ALl9
Ve, . ( )

além distn, e da defini¢ao do vetor polarizagio

w) -1
4w

P- E. (4.20)

se demostra claramente a proporcionalidade entre P, E ¢ u.
Da definicio de potencial elétrico E = —V¢ ¢ levando em conta que o sistema é

translacionalmente invariante, yue implica um potencial cscalar da forma
S(r) = {2 )er DT, (A.21)

podemos escrever a polarizagio elétrica P definida pela equagido (A.20), para modos lon-

gitudinais dticos como

P

1
If—rvd-’(r):

U ey {5 il z) e
P g (ag&(z}q" + ER z) ; 1A.22)
analogamente, para o campo elétrico E dado pela equagio (A.19), temos

Voo T (A.23)

Ve,

e da equagao {A.21) que define o potencial eléirico, ohtemos finalmente

Ves g £ d(a) .
u= ﬁe ) (zgf»(z)q” + zg )z) . {A.24)

onde q = @2 + q,¥.
As eguagdes (A.22) ¢ (A.24) mostram claramente a total equivaléncia enlre a com-
ponente z do potencial escalar de fonon ¢ as componentes pa direcio q) do campo de

polarizagao P e do canipo dos deslocamentos ifmicos relativos u.
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Apéndice B
Taxas de transicao elétron-fonon

B.1 Fonons confinados

A hamiltoniana de Frihlich para fanens confirados € dada por [7, 24]
A .
Hy = v 3 expligy -y (gl 2)an(qy) + el(—qy)], (B.1}

yn

as fungoes de estado sdo da forma
) = k) @ [ks) & [Nq), (B.2)

com a parte eletrénica definida como

L

{r|k) = (rylky} @ {2|k) = v

wiz), (B.3)

e |Vg) a parte vibracional.
Os elementos de matriz para uma transigio entre um estado inicial |K,) e nm estado
final [K ;)

(K H, K = %Zt“(q.ucn

g1
x [eTRnrr R (Ngrlay | Ngi) + e K9k (N ol | N

A - 1_1
= WEn:‘E“(qH)G"ék;n-k;n*quﬁNq;'qui*l Nqn + 5 F 5! (B.4)
aqui, (7, é definido
+Lj2
G = Uhagl)(2)|keai) = / . PTG, (B.5)
onde a jntegragdo é feita entre — /2 e £/2 devido ao carater confirado do modo oscilatério.
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Se pode notar de {B.4} que unicamente sao possiveis processos onde se conserve a

componente no plano (z,y) do momento
kg = kg £ qy, (B.6)

aqui a sinal superior corresponde a nwma emissao e a sinal inferior a uma absorgio, Para

processos de emissdo, o clemento de matriz (B.4) é

(K| Hepn|K;) \/fzt (]”)Cr 6k!|k”|+q||\"Nq+] (B.7)

No que segte nos referiremos exclusivamente a este tipo de processos.

A taxa de transicao e calculada pela Regra de Curo de Fermi
; 27
wli—5 = mf;fé(& —£fpt MJ'(K.fIHe~ph|K€>|Zdev (B.8)

substituinde (B.4) em (B.8), obtemos finalmente uma expressio para a taxa de tTansicao

com emissio de {dmons

ztg(q,,)ja(a- — &7 & Feo)i e vy (Na + Dy, (B9)
onde foi usado
dN; _ §
&, " O (B.10)

B.1.1 Bandas Parabdlicas

Para o caso de bandas parabdlicas, podemos escrever a conscrvagio da energia como
TR T
e T gm0 (B.10)

e a uxpressac para as laxas como

/\ m* " 2wy
E an‘ (Nq+1) /t (q”) & (k"‘ - k"J T) bken‘k;uﬂudqll'w'12)

Prestamos atengao & integral

2w

b = ff ('8 ("II' =it =5 h ) By ey e {B.13)

wsando a conservagdo de momento (ver Fig, (B.1)]
12 L2 S
Kijz = Kjji — 2ky9 cos 0, {B.14)

e substituindo em (B.13) obtemos

2
I, = /;fu 2 (—qﬁ + 2qk) cos @ + Q?) a8, (B.15)



ki

Tigura B.1: Diagrama ilustrativo da conservagio do momento na direcio (x,y).

fazendo a transformacao & — cosé

= 1 dicosd)
fn ,..dg_gj_]... =, (B.16)

e usando a propriedade da fungao delta

I
F] s
(Az+ B) = |A| ( A), (B.IT)
para. 2 = cos #, obtemos
~qQ? dr
= 2 — . TR B.18
& /f rJ‘”)’fn ( 2’Cn‘rn T 1%
integrando sobre x com a condigéo
-
(B.19}
2k
I - fqumu 1 2q14q, (B.20)
Fmin (anq" + b /Lz) \/*Qz + 2'7"(Q2 + Zk" - '?"

onde foi empregada a forma geral para L)) = “n'?ﬁ + 8,/ L% e os limites de integraciv

Qimin © H|maz 520 0btidos a partir das condigbes de conservagio de energia e momento,

Gimin = Iy — Kyl = &y — /5] + @2,
Yimaz = [y -+ Ky gl = Ky + /R + Q7 (B.21)

fazendo a transformagio u = qﬁ e du = 2qydg, obtemos

I :f du
" v @y (u+;£%;) \/—u2 +‘2'u(l'cﬁ—i-(;?'*’)—(;?“1

(B.22)
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esta integral pode ser apropriadamente trasformada, com & seguinte mudanca de variavel

P (B.23)

u+ R,
onde R, = b, /a,L%. Logo
df

I = . (B24)
. f e (@ — 202kE + Q2R — B + 22K+ Q) + Rl - 1
esta Gllima forma de [, pode-se integrar analiticamente
_ 1
T e QTR+ QNR B2
Q22U+ QDR — R 2K+ Q)+ R [
> arcsin 3 3 -

ZJG:”‘ ,’A.” + Q o

(B.25)

onde 08 limites i,,;, € Luar podem ser determinados a partir de (B.21} ¢ (B.23).
Finalmente, podemos escrever a expressiao para a taxa de transigio elétron-fonon para

f)) arbitrario como

/\mf 1

W, =225 2|r,ﬂ\ NqJﬁl)\F" ‘ - . (1.26)

QUELE + (16} + 202 )b, L2 | B2

B.1.2 Bandas Nao-Parabdlicas

I*ara sub-handas de condugdo nac-parabdlicas, a conservagio da energia pode ser expres-

sada como

ki "‘u .
Sl (1 ik |f+2fez,)]_ [1 = YUk + 2heg)| + hom, (B.27)

¢ a fungdo delta de conservagio de cnergia na equacao { B.8), pode ser escrita com anxilio

da conservacio do momento no plano (z,¥) como

"‘21
7 [lujy( :ﬁf+2sz)J+ﬁu:“)

= b{acos?8+beust + §), {B.28)

i hELH
ME-E) = Ay ) [1 --a,(k”i+2kkf)]

onde o8 parimetros 4, b e ¢ foram definidos como

i?

o = gtk . (B.29)
B )

h = Soe (2]5,”(;“ - 4’}(1\,“ + q“)k”q“ 47k;"fk'ur]||) . {B.30)
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5 ,
¢ = o [kﬁ (1 - v(kf +26%)) —

(kﬁ+qﬁ)(1—2'rkff}+7(kﬁ+qﬁ)2+Q2], (B.31)
usamos a scguinte propriedade da fungio delta

8z~ x;)
flz) =Yy ——L, (B.32)
)= L Tr
onde f{zx) & um polindémio em z e f’(z;) representa a primera derivada de f avaliada na
raiz x;.

Fazendo x = cosf, a fungio delta pode ser escrita como
8(E — £5) = |b* — dae| "z — R_), (B.33)

onde

b — (8% —dae)'?

- 2a !

(B.34)

& a raiz negativa de f(z), a raiz positiva néo foi levada em conta pois diverge no limite
g — 0.
Finalmente, a laxa de transicao elétron-fonon com inclusio de nao-parabolicidade da

banda de condugio para k) arbitrario pode ser escrita como
. A2 RO,
W, = mzn] TalH (Mg + 1)

Ymaz b,y -7z
xf (anqﬁ + f,-) l6? - dacl2 (1= 2) " qdg,

Fmin
(B.35)
aqui, os limites de integragio Qimin € Ymas 530
Bmin = Ky — VE, (B.36)
Ymeaz = Ky + VE, (D.37)
onde
1/2
B2y i) o p2 g2 21 b2 G2 b2 2
o (L=2k) [0 - 298202 — ay (K700 - k) - 2akf k2, + Q7)) ha

2y
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B.2 Fonons de interface

A hamiltoniana que descreve a interagio de elétrons e fonons de interface & dada por

gy T

/2
Hoy=3, (hw""ez) Faulayhalay, ) ! [@auiay) + b, (—q)]: {B.39)

i \ Zeol? Vi

0s outros termos e parametros foram definidos no capitulo 4.
Os elementos de makriz para uma transi¢o entre um estado inicial [K;} e um estado

final |Ky} sio dados por

g _ Puwgye? |Gl qyp)]?
K= 2o 2 (gt R.40
’(Kflﬂa,ul o depL? a,((quj a { )
aqui, Gap ¢ definido
to '
G = (kat| ol 2)est) = '[_w g (2) Loy 2)dz, (B.41)

onde a integragdo & feita entre —oo0 e +co devido ao cariter nao-confinado deste modoe
oscilatdrio.

As expressoes para as taxas de transicdo para bandas parabdlicas e ndo-parabélicas
sao obtidas a partir da Regra de Curo de Fermi ¢ seguindo procedimenios analogos ao

caso dos modos confinados.

B.2.1 Bandas parabélicas

As taxas de transicie clétron-fanon de interface, em termos da energia cinética do elétron

e considerando sub-bandas de condugio parabélicas pode ser calculada pela seguinte ox-

pressdo
2% 1? he? 1, . . 2 )
W= (?) (W) (m) /q" wau(CIu)me(‘Iu)\Gau(fmﬂ \/i—i—!‘"—_{idq”‘ {B.42)
onde B édada por R = —P/4 e os parimetros a e b sdo definidos como
R? R
A=-—12 - =L (- . :
Sy 20 8=5—(@ -q) (13.43)

B.2.2 Bandas nfo-parabdélicas

Uma expressao ansloga a (B.42) para sub-bandas de condugao nio-parabélicas é dada por

. 2% L2 fie? 1 2
W= (?) (W) (m) fq" uau(qu)mﬁn(qn)IGM(GH)|2ﬁdq”.(ﬂ.

aqui 2,b,c e B_ sio definidos em (1.31) e (8.31) respectivamente.
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Os limites de integragdo consistentes com as condigbes de conservacio do momento e
energia sa0 os mesmos definidos nas equacdes (B.21) para o caso parabélico e nas equagdes

(B.37) e (B.28) para o casa nfo-parabdlico.
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Apéndice C
Integrais de overlap

C.1 Fonons confinados

Avaliando a integral de overlap definida na equacao (5.7} e definindo k+ = kw, £ kwy,

obtemos para o modelo da camada dielétrica reformulado

Gl = N2oPL sin(kw,f + nw/2)  sin(kwa Ll — na/2)
» 1™ 4(kwiL + nnf2) ' 4(kwy L — nrj2)

nt2 [ sinlkw 1 L/2) cos(hu 1 L/2} 1
-(-1) /2 (_Wkw,lL/Q ! +§)],

n=218

Gl = A'1a1N2a2L(-1)(n+1w[sin(k_l,/z)( (nt Lz

. + 1
+sin(ky L/2) ((};TL)(znT(;;T_I)E}—z) ]

n = 1’3,5'...

A(kwol + nrf2)  Alkwol - nr/2)

o sin(kw L/2) cos{kwaL/2) L
(=12 (— FwaL /2 + E) ]

Gi-? = NE&%L[ (_ sin(kw ol + nr/2)  sin{kwol - nﬁ‘/2))

n=2,4,6,

a7

(k_L)2 - (n + 1)°22



31
Gy

32
Gy,

3—3
Gn

Nyay Ny L( 1)/ [sin(k-L/2) (UTJ%;%LW)

. ky L
+sinl{k L/2) (m)

—sin{k_L/2) (ﬁ) — sin(ky L/2) (kiL)]
n=24,6, - (c4)

Noovg NaceaL{ —1 )("+'”2[sin(k+1,/2) ( tnt )m )

(ke L)~ (n+ 1202
. +1
+sin(k_L/2) (#ﬁm)jl)?r?)]
n=1.3,5 - (C.5)

4(kw3l + nx/2) 4(kwyl ~ nn [2)
(1 sin(kw 3L /2) cos(kwal/2) N 1
kwalf2 2/ [
n=2406,. - {C.6)

stugl.[ (sin(k‘w,sL + nr /2y sin(kwal — mr/Q})

C.2 Fonons de interface

Avaliando a integral de overlap definida na equagio (5.10) e definindo ky = kw,; & kyw s.

obtemos para modos de interface

41—k
G

241
Gan

2NN,y
NioyNyoy [ gsinhig||7/2) coslk_L/2)+ k_ cosh(q||L/2)sin{k_L/2)
cosh{g 7./2) qﬁ + K2
aysinh{gl{L/2) cos(ky L/2) + by cosh(g||L/2)sin(ky [./2)
+ T J
LR

{C.7})

2N1_N1
Ey gy
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242
Gon

GS—.]

3

32
G,

3—+3
a3

Nyop Ny [ g coshigllL/2) sin(kyL/2) — k. sinh(g]|Z/2) cos(k, L/2)
T PR
% cosh{g||L/2) sin(k_1./2) — k_ sinh(q||L/2) cos(k_L/2)

, C8
g +£2 8
2Ny Ne
ke +ay
oo Noorg [ gy sinh(gl|£/2) cos(k-L/2) + k_ cush(g|)L/2) sin(k- L/2)
cosh(gpl/2) gf + 4L
gy sinh(gl|L/2) cos(ky L/2) + by cosh gl L/2)sin(k—L/2) .
- e TS
(R
2NN
ki +q
Neoniyay [a5inh(gll/2) costh_L/2) + k._coshlllL/2)sintk_L/2)
cosh(g)L/2) g+ k2
LU sinh{g|{Z/2) cos(k+L/22] + :: cosh(g||L/2)sin(k+1/2) , (C.10)
g + k%
2N N2
ke +q
NaozNyay [ g cosh(gllL/2)cos(ky L/2) — k. sinh(q]|L/2) cos(k, L/2)
sinh{q£/2) o + %
hig|)L/2)sin{k_L/2) — k_ginh(g||L/2} cos{k..L/2
Aol s 1/2) b snb(al )2}k L]
99 + k2
2NNy
i+
NaaaNzey |4 sinh(g||L/2) cos(k_L/2)+ k_ cosh(g||L/2)sin(k_L/2)
cosh(g L/2) qﬁ + &2
+ gy sinh(g||L/2) cos(iq_L/Qg + k: cosh{g|lL/2)sin{ k4 L/Z)] . (C.12)
aq Tk
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