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Abstract

p-type ¢-doping quantum wells and superlattices are semiconductor sys-
tems of considerable interest for basic research and device applications.
In this work, a method for calculating potentials and band structures
of such systems is developed. The method relies on a plane wave ex-
pansion of the multiband effective mass equation, uses kinetic energy
matrices of any size, and takes exchange correlation into account in a
more rigorous way than this was done before. The method is used to
calculate potential profiles, subband and miniband structures as well as
Fermi level positions for a series of p-type é-doping quantum wells and
superlattices. The differences between n- and p-type é-doping structu-
res are studied. In addition to this we developed a procedure within
this method to calculate photoluminescence (PL) spectra of the wells
studied. It depends on the oscillator strength between the holes inside
the wells and the free electrons on the conduction band. We use this
procedure to calculate envelope functions, overlap integrals and direct
and indirect transitions spectra. Finally, we compare our theoretical

calculations of PL spectra with experimental results extracted from
the literature.



Resumo

Pogos e super-redes ¢-doping tipo sdo sistemas semicondutores de in-
teresse consideravel tanto para a pesquisa bdsica como para aplicagdes
em dispositivos. Neste trabalho desenvolvemos um novo método para
o calculo de potenciais e estruturas de bandas deste tipo de sistemas.
O método baseia-se na expansio em ondas planas da equagio da massa
efetiva multibandas, usa matrizes de energia cinética de qualgquer tama-
nho e leva em conta o potencial de troca e correlagio de uma maneira
mais rigorosa do que em trabalhos anteriores. Sio calculados perfis de
potencial e estrutura de minibandas e subbandas bem como a posigao
do nivel de Fermi de uma. série de pogos isolados e super-redes 6-doping
tipo p. Sao estudadas também as diferengas entre super-redes 6-doping
tipo p e tipo n. A partir deste método foi desenvolvido ainda um proce-
dimento de cdlculo de espectros de fotoluminescéncia dos pogos estuda-
dos. Este procedimento baseia-se nas forgas de oscilador das transicoes
entre os buracos confinados no interior do pogo e os elétrons livres da
banda de condugao. Ele é utilizado para calcular fungoes envelope,
integrais de superposicio e espectros de transi¢oes diretas e indiretas.
Por fim, comparamos espectros calculados teoricamente com resultados
experimentais extraidos da literatura.
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Capitulo 1

Introducao

Semicondutores com dopagem planar, ou ‘46-doping’, tipop sio
sistemas de grande interesse tanto para a pesquisa bésica quanto para
a aplicadal!!. Quando comparados com estruturas é-doping tipo nt—%4
representam novos e interessantes desafios/®31. Apesar do Berilio ter
sido largamente usado como dopante tipo p em crescimento epitaxial de
GaAs desde o trabalho original®? na década de setenta, s6 no comego
dos anos noventa surgem na literatura pogos é-doping de Berilio em
GaAs®2] Schubert et al[?! demonstraram, através de Espectrosco-
pia de Massa de fon Secundsrio (SIMS) e medidas de Capacitancia-
Voltagem (CV), que as impurezas, nesse tipo de estrutura, podem
ter uma dispersio menor que 20 A em torno da camada de dopagem
de cargas. Medidas dessa dispersio em amostras de pocos é-doping
de Be:GaAs foram feitas através de Microscopia de Tunelamento Ele-
trénico (STM)P3, concluindo que para concentragdes menores do que
1 x 10%¢m=2, seu valor pode ser menor que 10 A. Assim, mesmo pa-
ra uma concentragao razoavelmente alta de impurezas aceitadoras (da
ordem de 10" cm~?) garante-se o confinamento de buracos no sistema.

Efeitos desse confinamento sao observados em espectros de fotolumi-
nescéncia (PL)[?6-30),

Para uma observacdo de espectros de luminescéncia é necesséria a su-
perposi¢ao espacial das fungoes de onda dos estados de elétrons e bu-
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racos. Para que as funcgbes de onda dos estados do par elétron-buraco
recombinante se superponham de maneira mais efetiva sio crescidas
amostras com pogos d-doping entre duas barreiras®®?¥), confinando,
dessa maneira, também os portadores minoritarios. Os casos mais co-
muns sio os de pogos d-doping de Si:GaAs (tipo n) e de Be:GaAs (ti-
po p) entre barreiras de (Ga,Al)As. Foram observados sinais de PL em
sistemas de pogos §-doping tipo p de Be:GaAslP™ 2 e C:GaAsP? sem a
presenca de barreiras, ou seja, em pogos isolados. Em sistemas tipo n
nunca foi claramente observado sinal de luminescéncia sem confinamen-
to dos portadores minoritarios entre barreiras. O fato de haver picos
associados a pogos d-doping tipo p em espectros de Juminescéncia, por
si s6 ja justifica um estudo mais aprofundado do assunto.

1.1 Teorias de confinamento de buracos

Do ponto de vista tedrico, o tratamento de buracos em pogos §-doping
é mais dificil que o tratamento dos elétrons. As principais razoes para
tal sdo: o gas ser composto por diferentes tipos de buracos, leves e
pesados principalmente, além dos da banda ‘split-off’ e de ter também
uma relagao de dispersdo mais complicada que a dos gis de elétrons
(ndo-parabdlica e anisotrépica). Outro fator complicante é o fato de os
efeitos de troca e correlagdo serem mais importantes para buracos em
pocos d-doping do tipo p que para elétrons em pogos d-doping do ti-
po n. O tratamento usualmente dado & interagao de troca e correlagao
em sistemas tipo n®4, baseado no método do funcional de densidade e
na aproximagao de densidade local (LDA), néo pode ser aplicado indis-
criminadamente a sistemas tipo p, porque o potencial de troca e corre-
lagao depende da distribuigdo total de cargas no sistema, englobando
indistintamente os dois tipos de portadores. Apesar da correlagio cou-
lombiana atuar sobre todos os portadores do sistema sem fazer distingao
quanto ao tipo de cada um, a troca atua seletivamente, relacionando
somente portadores do mesmo tipo. Em pogos §-doping tipo p, além de
haver dois tipos de portadores, suas concentracoes sao altas. Torna-se
entdo, imprescindivel um aprimoramento da aproximacao levando em
conta os diferentes tipos de portadores.
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Estudos tedricos de sistemas d-doping tipo p tém sido feitos desde o
infcio desta década. Calculos autoconsistentes de estrutura de ban-
das?®3] foram realizados usando-se a equagio de massa efetiva mul-
tibandas de Luttinger-Kohn em torno do ponto I'®®l. Utilizaram-se
nesses trabalhos métodos desenvolvidos uma década antes (1984,1985)
para o tratamento do problema do confinamento de buracos em uma
heterointerface de GaAs/(Al,Ga)AsP" % e também em pogos e super-
redes do mesmo materiall®®42. Para trabalhar com buracos em he-
terointerfaces esses ultimos autores se basearam em trabalhos sobre
buracos em canais p de camadas de inversao em Si/SiO,, um problema
resolvido ainda uma década mais cedo (1975) por Bangert, von Klit-
zing e Landwehr!®%4 e por Okhawa e Uemural®®). Também foi usado
o trabalho de Nedorezov!%! que resolveu o problema do confinamento
de buracos em um filme fino (um pogo com barreiras infinitamente al-
tas), bem como o trabalho desenvolvido sobre niveis aceitadores rasos
a partir do artigo inicial de Luttinger ¢ Kohn em 1955[3].

O uso do modelo de Luttinger-Kohn para o operador de energia cinética
para buracos, ou mais precisamente, de sua versao simplificada (4x4),
tornou-se usual no campo. A equagio da fungao envelope corresponden-
te foi explicitada e resolvida por diferentes métodos e aproximagées. A
exce¢do de Nedorezov!®®l, que achou uma solugio analitica exata, todos
05 outros autores usaram alguma forma de procedimento variacional, e
muitos omitiram a anisotropia axial {usando a, assim chamada, apro-
ximagao axial). As fungdes auxiliares para o procedimento variacional
eram escolhidas intuitivamente ou obtidas, analitica ou numericamen-
te, resolvendo-se uma equagio de funcdo envelope auxiliar para uma
unica componente, escolhida para ser a mais parecida possivel com a
equagao de Luttinger-Kohn com 4 componentes. As fun¢des auxiliares
eram usadas como base para a representagido matricial do Hamiltoniano
de Luttinger-Kohn. Os autovalores e autovetores da matriz correspon-
dente podiam entao ser calculados através de pardmetros variacionais,
sendo estes depois otimizados utilizando-se o principio variacional.

Os diversos trabalhos em confinamento de buracos diferem entre si a
respeito das formas de solugdo (em particular quanto & fungao auxiliar
usada), & maneira como essa equagao é resolvida, ac tamanho da base
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usada para a representac¢io matricial do Hamiltoniano e as outras apro-
ximagdes adicionais necessarias ao Hamiltoniano. Eles também diferem
no tratamento da interagdo de troca e correlagao entre buracos. Va-
mos agora apresentar as solu¢des dadas nos dois trabalhos sobre pogos
§-doping descritos abaixo.

Os autores da ref. [35] usam uma versio melhorada do método de Broi-
do e Sham/®®. Uma transformagéo unitaria independente de z é feita de
modo a chegar-se numa base na qual o0 Hamiltoniano compdoe-se de dois
subespacos desacoplados, um para spins positivos e outro para spins
negativos, os quais sio degenerados devido 4 combinagdo simetria de
reversao temporal e de inversao espacial. Os subespagos sao ainda uma
combinagao de estados de buracos leves e pesados. Os elementos nio-
diagonais do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn em cada subespago sao
responsaveis pela nao-parabolicidade e pela anisotropia da estrutura
de bandas. Apesar de ndo podermos despreza-las, podemos levi-las em
conta passo a passo. Num primeiro passo os autovalores e autovetores
dos 2 blocos 2x2 independentes sdo calculados, o que é feito usando-se
uma representagdo de ondas planas das funcbes dessas matrizes. As
autofuncoes calculadas numericamente sio tomadas como bases para a
matriz da representagio do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn comple-
to. A diagonaliza¢io da matriz de Luttinger-Kohn completa revela a
estrutura das sub-bandas de buracos e as autofungdes correspondentes.
A aproximacdo axial nfo é feita neste caso.

O procedimento apresentado na ref. [28] é praticamente o mesmo feito
por Ekenberg e Altarelli em interfaces GaAs/(Al,Ga)As®7). Sao utiliza-
das fun¢des Gaussianas auxiliares, com 2 paridmetros livres por fungao.
O Hamiltoniano de Luttinger-Kohn é substituido por uma matriz 2x2
com base nos mesmos argumentos do procedimento anterior. Usa-se
também a aproximagao axial, ou seja, despreza-se o termo de simetria
nao-axial. O Hamiltoniano é representado na base das fungdes auxilia-
res e a matriz obtida é diagonalizada. Como os autores nao especificam
quantas funcdes usam na base, é dificil determinar a precisiao de seus
resultados.

Em qualquer sistema em que haja confinamento de buracos é funda-
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mental tratar a estrutura da banda de valéncia em sua complexidade.
A interag@o entre buracos, porém, somente é essencial nos casos em
que sua concentragao cause modificagbes perceptiveis no potencial to-
tal do sistema. Nao se pode tratar camadas de inversao, heterointerfa-
ces simples ou estruturas é-doping , sem leva-la em conta. Para niveis
aceitadores de pogos quinticos e super-redes nao-dopados baseados em
heteroestruturas, porém, pode-se omiti-la.

Ao estudar canais p em camadas de inversao, usando uma versao sim-
plificada da estrutura da banda de valéncia e do método da densidade
local, Okhawal*”) demonstrou que, ao contrario dos elétrons, a troca e a
correlagdo atuam de maneira fundamental no caso de buracos. As mas-
sas efetivas malores e, por conseqiiéncia, a maior densidade local sado
seus principais responsiveis. Resultados similares foram obtidos para
o silicio por Andol*8l. Resultados menos rigorosos sobre a importancia
dos efeitos de muitos corpos em GaAs e outros materiais do tipo ‘Zinc-
Blende’ sdo apresentados nas refs. [35,40,49,50]. Ando em seu trabalho
sobre heterojuncgdes GaAs/(Al,Ga)Asl? afirma que os efeitos de mui-
tos corpos da interagdo de troca e correlagdo sdo fundamentais, mas
nao os leva em conta. Por essas razdes, qualquer tratamento rigoroso
de confinamento de buracos nessas estruturas nao pode deixar de levar
em conta efeitos de troca e correlagio, como foi feito na ref. [28]. A
maneira como esses efeitos foram incluidos em [35] representa no entan-
to uma primeira aproximacao. E necessério mais trabalho para tratar
este problema adequadamente.

1.2 Fotoluminescéncia em pocos d-doping
tipo p

As propriedades 6pticas podem ser utilizadas para se estudar a locali-
zagio de portadores em uma regido de uma amostra. A recombinagao
de portadores majoritarios, localizados nos pogos, com portadores mi-
noritarios presentes na mesma regiao da amostra gera picos no espectro
de luminescéncia em energias em geral menores que a do material vo-
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lumétrico {‘bulk’). O fato de os portadores precisarem estar na mesma
regido da amostra limita o uso desta técnica. Em estruturas é-doping
tipo n em GaAs, essa limitagio é explicitada 25152 Nio se vé, em
espectros de PL, estruturas derivadas da recombinacao de pares dos
elétrons confinados nos pogos com buracos da banda de valéncia. A
explicagdo é simples. O potencial gerado pela camada de doadores
em pogos d-doping tipo n é repulsivo para buracos, portanto esses s&o
expulsos da regido do pogo. Por conseqiiéncia as fungdes de onda de
buracos e elétrons na prética ndo se superpdem e ndo hi possibilida-
de de recombinagao de pares. Para que a superposi¢do das fungdes de
onda se produza efetivamente, coloca-se o pogo d-doping tipo n entre
duas barreiras de potencial de forma a localizar os buracos em um pogo,
isto é, o espago entre as duas barreiras. Com esse tipo de sistema os
espectros de PL: podem ser utilizados para o estudo das propriedades
dos portadores confinados no pogo §-doping (elétrons nesse caso).

Os trabalhos das refs. [26] e [28] mostram resultados de medidas de
PL em pogos 4-doping de Be:GaAs entre barreiras de (Al,Ga)As e o
trabalho da ref. [30] uma super-rede de pogos -doping de C:GaAs.
A idéia é a mesma, confinar os portadores minoritdrios (neste caso
elétrons) entre as barreiras ou na regido entre pogos consecutivos, de
forma a aumentar a superposi¢ao entre os estados de elétrons e buracos
e favorecer a recombinagdo dos mesmos. De acordo com as refs. [27]
e [29], no entanto, as amostras utilizadas nas medidas sdo pogos 4-
doping de Be:GaAs isolados e apresentam espectros com picos na faixa
de energia de recombinacdo dos pares elétron-buraco.

Apesar das diferengas entre os diversos sistemas o que se observa (e
que se assume que seja devido & luminescéncia de estados dentro do
poco), é bastante consistente. Uma estrutura larga em cujo extremo
superior encontra-se um pico (aprox. de 1500 meV, ou seja, cerca de
20 meV abaixo do ‘gap’) e que apresenta uma cauda no espectro, a
qual se estende por vérias dezenas, ou mesmo uma centena, de meV.
Nos espectros mais bem definidos vé-se claramente um segundo pico 30
a 40 meV abaixo do primeiro. Nos espectros de pogos d-doping isola-
dos, vé-se um pico na posigio esperada para o éxciton. A semelhanca
entre os espectros dos diversos sistemas reitera a observa¢ao nos casos
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de espectros de pogos isolados de estruturas relacionadas com estados
dentro do mesmo.

Em virtude da presenca de luminescéncia em pogos isolados como os
descritos nas refs. [27] e [29], faz-se necessdrio revisar o modelo de lu-
minescéncia descrito anteriormente. Existem diferengas fundamentais
entre pogo d-doping tipo p e tipo n no que concerne i luminescéncia.
Em virtude da maior localizagdo dos buracos e portanto de uma maior
blindagem do potencial coulombiano por estes, os pogos tipo p sdo
mais rasos que seus congéneres tipo n. Os elétrons, os portadores mi-
noritdrios em pogos tipo p, tém fungdes de onda mais delocalizadas
que os buracos, portadores minoritirios em pogos tipo n. Esses dois
fatores se superpoem, fazendo com que a integral de superposigio en-
tre portadores minoritirios e majoritdrios seja muito maior em pocos
tipo p que em pocos tipo n. Junto a esta diferenga entre pogos tipo p
e tipo n, uma segunda hipdtesel?”5% deve ser também levada em con-
ta. O laser incidindo sobre a amostra da origem a um certo nimero
de pares elétron-buraco dissociados que enquanto néo se recombinam,
estdo sujeitos a acdo do potencial da amostra. Os buracos sao atraidos
para o pogo, gerando um excesso de cargas em seu interior que se re-
flete no aparecimento, no topo de sua barreira, de um pequeno morro
atrativo para os elétrons. Esse morro forma um pogo raso que con-
fina os elétrons fotogerados, os quais com o aumento da temperatura
da amostra devem tornar-se livres de novo. Os picos de luminescéncia
sao decorrentes da recombinagao dos elétrons confinados ou de elétrons
quase livres prdoximos ao fundo da banda de condugdo com os buracos
dentro do pogo, tendo conseqiientemente energia inferior a do ‘gap’. As
duas hipdteses devem ser estudadas.

1.3 Desafios

Apds a apreciacido deste panorama experimental e tedrico percebe-se
a necessidade do aprimoramento das investiga¢des do comportamento
dos buracos em estruturas 4-doping tipo p, sejam elas pogos isolados ou
super-redes. Este é um problema apenas parcialmente resolvido e al-
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guns desafios e oportunidades interessantes se colocam. Primeiro, dife-
rentemente de pogos e super-redes baseados em heteroestruturas apenas
o operador do potencial da equagao de massa efetiva é espacialmente
inomogéneo. Por ser um sistema de composi¢ao homogénea, o operador
de energia cinética é constante no espago. Isto significa que a equacao
da massa efetiva é aplicdvel a todos os pontos do sistema, ao contrario
do caso de heteroestruturas em que ela é aplicivel apenas a camadas
homogéneas de material. Isto leva a necessidade da aplicacao de con-
digOes de contorno nas interfaces. H4 na literatura diferentes propostas
para estas solugdes e os erros introduzidos podem ser incontrolaveist®4.
A teoria da massa efetiva para pogos e super-redes d-doping nao contém
tais incertezas. Além disso, o problema de autovalores pode ser resol-
vido por método matricial, sem restrigées para a escolha das fungdes
da base. No caso de heteroestruturas essas restrigées resultam da re-
presentagao do operador de energia cinética, que por sua vez, depende
de uma base de fung¢des de onda diferentes para cada material. Para
estruturas d-doping , qualquer conjunto de fungbes de base razoével
pode ser usada. Ondas planas sdo particularmente desejaveis por duas
razoes: o operador de energia cinética é expresso originalmente nessa
base, e a equagao de Poisson se transforma numa expressao algébrica
simples quando escrita na mesma.

Segundo, o potencial dos buracos de estruturas §-doping é essencialmen-
te determinado pelo préprio gas, diferentemente das heteroestruturas
onde o gds introduz apenas pequenas corre¢des ao potencial, o qual é,
em sua maior parte, determinado pelas descontinuidades das bandas. A
interagdo entre buracos exerce entao um papel fundamental nesse tipo
de estruturas. Mesmo que ocorra uma situagao andloga em estruturas
d-doping do tipo n, os dois tipos de sistemas tém comportamentos bas-
tante diferenciados. As concentragdes experimentais tipicas de estrutu-
ras ¢-doping para o tipo p sdo quase uma ordem de grandeza maiores
que para o tipo n. Com base nestas indicagdes poder-se-ia argumen-
tar que os efeitos de troca e correlagdo devemn ser menos importantes
para os primeiros. Isto é verdade quando comparamos esses efeitos ao
potencial repulsivo, gerado pelos portadores, o chamado potencial de
Hartree. Este ultimo é, no entanto, apenas parte do potencial de uma
particula total sem troca e correlagdo. O potencial atrativo devido ao
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plano de dopantes tem ainda de ser adicionado ao primeiro para termos
este dltimo. Devido a forte localizagio dos buracos essas duas partes
do potencial devem se compensar mais efetivamente em estruturas ti-
po p do que em estruturas tipo n. Por outro lado, o termo de troca
e correlacdo do potencial depende, na aproximagao de densidade local,
apenas da densidade dos portadores que deve ser mais alta em virtude
da maior localizagao dos buracos. Ao examinarmos esses aspectos do
problema, percebe-se que os efeitos de troca e correlagdo devem ter um
papel particularmente importante em estruturas é-doping tipo p. Sur-
ge dai a necessidade de um tratamento mais acurado desses efeitos, se
comparado ao procedimento que toma o potencial de troca e correlaggo
do gés de buracos de Luttinger-Kohn como uma matriz diagonal com

0s potenciais de troca e correlacao de buracos leves e pesados como
elementos diagonaist®®.

Terceiro, pogos e super-redes d-doping tém carater metélico. Ao calcular-
se autoconsistentemente os potenciais de Hartree, a soma sobre os es-
tados ocupados deve levar em conta todos os pontos k abaixo do nivel
de Fermi ao invés de levar em conta apenas pontos especiais, como é
0 caso em semicondutores com bandas totalmente ocupadasl®. Para
elétrons em um pogo 4-doping pode-se tomar a dispersao das bandas co-
mo isotrépica e parabdlica na dire¢fio paralela 4 camada de impurezas,
0 que torna possivel fazer essa soma analiticamente. A aproximagio
isotropica ndo é, no entanto, aplicivel aos buracos e essa soma deve
ser feita numericamente. Isto representa um procedimento custoso, em
termos de tempo de processamento, porém inevitavel .

Quarto e 1ltimo, diferentemente de super-redes e pogos quanticos de
heteroestruturas baseadas em GaAs/(Ga,Al}As nas super-redes e pogos
do tipo §-doping, apenas um tipo de portadores sente 0s pogos e é confi-
nado. Como j4 foi dito, os portadores minoritarios sentem uma barreira
de potencial e sdo espalhados por ela. Estes portadores tém fungoes de
onda que se espalham por toda a estrutura, com excegdo daqueles que
tém energias abaixo da barreira, cuja regido é proibida. Entao , as pro-
babilidades de transi¢ao épticas entre os estados estendidos e confinados
de elétrons e buracos sdo fungdes continuas das energias e que variam
fortemente. Esse comportamento mostra-se completamente diferente



1. Introducdo 10

do encontrado em heteroestruturas baseadas em GaAs/(Ga,Al)As, aon-
de nao existe essa dependéncia em energia. Portanto para o calculo de
espectros 6ticos e de luminescéncia de estruturas J-doping necessita-se
das funcdes de onda de elétrons e de buracos obtidas numericamen-
te. Pode-se calcula-las através de modelos independentes para elétrons
e buracos, mas essa nio é a solucdo ideal. O mais apropriado seria
calculd-las através de um modelo aplicdvel simultaneamente a ambos,
elétrons e buracos ao invés de um modelo para buracos e a equagao
da massa efetiva de uma banda para elétrons. Entdo, para se calcu-
lar o espectro de luminescéncia de pocos d-doping faz-se necessario o
uso do modelo de Kane, mesmo para o GaAs, um caso bem descrito
pelo Hamiltoniano de Luttinger-Kohn. Para que o esfor¢o numérico se
mantenha em limites razodveis necessita-se de um procedimento sim-
ples para a solucdo da equagio de massa efetiva. O método matricial
com expansdo das fungdes em ondas planas satisfaz essa condigao.

1.4 Este trabalho

Pode-se dividir este projeto em duas partes distintas. Numa primei-
ra etapa foi desenvolvido um método tedrico para o cilculo numérico
da estrutura de bandas de estruturas baseadas em pogos -doping em
GaAs. Utilizamos a resolugio autoconsistente da equagio de massa efe-
tiva multibandas no espaco reciproco, usando uma expansao da mesma
em ondas planas. Para o operador de energia cinética utilizamos as
matrizes dos modelos k - p de Luttinger-Kohn (4x4) e de Kane (8x8).
Para escrever o operador de energia potencial coulombiana foi usada a
integral segunda da equacao de Poisson para uma distribuigdo de cargas
gerada através da aproximagio de Hartree. Para o operador da energia
potencial de troca e correlacao foi utilizada uma generalizagao do po-
tencial proposto por Hedin e Lundqvist!®} para dois tipos diferentes de
portadores®®. Para tanto parte-se do pressuposto, ji enunciado no ar-
tigo original de Hedin e Lundqvist, de que o termo de troca e correlagao
do potencial total pode ser separado em dois termos independentes, um
que se refere a correlagao de troca e outro que se refere & correlacao
coulombiana. A distribui¢do de cargas dos portadores pode ser sepa-
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rada em distribui¢des diferentes para cada tipo de portador. Como a
interagao de troca opera apenas sobre o mesmo tipo de portador e a
correlacao coulombiana nao faz distingao, deve-se usar para calcular o
termo de troca, a distribuigdo de carga especifica do tipo de portador
a que ela se refere, e para calcular o termo de correlagao, a distribuigao
de cargas total da amostra. De posse desses potenciais diferenciados
para cada tipo de portador pode-se escrever um potencial diagonal. um
estudo da simetria do sistema levou & proposigao, ainda, de dois outras
formas para a matriz de troca e correlagdo. As trés diferentes formas
da matriz foram testadas para encontrar-se a mais adequada.

A segunda etapa consistiu no desenvolvimento de um modelo para o
cdlculo numérico de espectros de luminescéncia utilizando o progra-
ma derivado do método de cdlculo da estrutura de bandas desenvol-
vido. Duas versoes diferentes foram feitas. A primeira utiliza apenas
transigoes diretas, enquanto que a segunda utiliza, além das transigoes
diretas, transi¢des indiretas.

Os programas baseados nesses modelos foram desenvolvidos em FOR-
TRANTY7 e sao portdveis para diferentes plataformas. Atualmente utili-
zamos para executar os programas de calculo da maioria dos sistemas,
microcomputadores Pentium com 64 Mbytes de memdria RAM e os
sistemas operacionais Linux ou Windows. Para os que tém maior ne-
cessidade memdria RAM ou de tempo de calculo, dispomos ainda de
uma estagdo de trabalho DEC-Alpha com 256 Mbytes de meméria RAM
rodando em OSF/Unix. Os programas de célculo foram devidamente
testados e comparados com resultados presentes na literatura.

O método k - p serd descrito no capitulo 2, o método de calculo da es-
trutura de bandas sera descrito no capitulo 3 e 0 método para o calculo
da luminescéncia no capitulo 4. No capitulo 5 apresentaremos os re-
sultados dos célculos da estrutura de bandas, bem como os testes para
avaliar o método utilizado. Neste capitulo serdo apresentados gréficos
dos potenciais dos pogos, das estruturas das bandas de valéncia e de
condugdo. Serdo apresentados como testes comparacdes dos resultados
aqui obtidos com resultados cldssicos da literatura e ainda testes de
convergéncia da aproximacdo por ondas planas. No capitulo 6 apre-
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sentaremos os resultados dos cdlculos de espectros de luminescéncia e
comparagdes dos mesmos com resultados da literatura. No capitulo 7
serdo feitas as consideragbes finais e 0 apéndice serd reservado a des-
crigdes sucintas dos programas desenvolvidos.



Capitulo 2

Método k - p

Para o estudo que faremos sobre as estruturas baseadas em pogos -
doping tipo p, consideraremos as mesmas como perturbacgoes ao se-
micondutor volumétrico (‘bulk’). Este dltimo serd tratado segundo a
teoria da massa efetiva, na aproximacgéo k - p. Antes de introduzirmos

este método é apropriado descrevermos a estrutura de bandas do GaAs
volumétrico.

A fig. 2.1 apresenta um desenho esquemadtico das bandas de condugéo
e de valéncia do GaAs e suas simetrias. O ponto de mais alta simetria
é o ponto I’ (k = 0), o centro da Zona de Brillouin do sistema. Sem a
inclus@o da interagdo spin-6rbita, a banda de condugao € bidegenerada
(spin ‘up’ e spin ‘down’), com simetria '} e a banda de valéncia é
hexadegenerada no ponto I', com simetria I'15 (fig. 2.1 & esquerda).
Nos outros pontos da zona de Brillouin, a banda se subdivide em uma
banda quadridegenerada (dois estados com spin ‘up’ e dois com spin
‘down’), chamados de buracos pesados por terem massa efetiva maior,
e uma banda bidegenerada (spins ‘up’ e ‘down’), chamados de buracos
leves em virtude de sua menor massa efetiva.

A inclusdo da interac@o spin-6rbita a este sistema (fig. 2.1 & direita)
quebra a simetria da banda de valéncia, que passa a ter dois valores
no ponto I uma sub-banda quadridegenerada, com simetria I's que

13
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Figura 2.1: Desenho esquemitico da estrutura de bandas do GaAs vo-
lumétrico.

se subdivide em duas sub-bandas diferentes bidegeneradas (spin ‘up’
e spin ‘down’) fora deste ponto (buracos leves e pesados), e uma se-
gunda banda abaixo desta (‘split-off’), separada por uma energia A =
340 meV, também bidegenerada (spin ‘up’ e spin ‘down’), com sime-
tria I'y. A banda de condugdo permanece bidegenerada (spins ‘up’ e
‘down’) e tem simetria ['¢. A separagio (‘gap’) entre o topo da banda
de valéncia e o fundo da banda de condug¢io tem o valor de £, = 1519,2
meV A temperaturade T = 0 K.

2.1 Hamiltoniano k- p

Para a descri¢do de sistemas periddicos é necessiria a utilizagao de uma
base completa de fun¢des de onda que dé conta de sua periodicidade.
A base completa de fungoes de onda mais utilizada é a base das funcoes
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de Bloch:
1

(%|2K) procn = ﬁei uui (x) (2.1)

onde k é um vetor da rede reciproca e v € o indice da banda.

Nos casos aqui estudados opta-se pela utilizagdo de uma base equiva-
lente. A base das fungdes de Luttinger-Kohn[®:

1 . . 1 .
(x|ukk0) — _elk.xullku (X) — gilk—ko)x _e:kn-xuykn (x)

vVQ

= RO (ko) poep, = €T (xfrkoko) . (2.2)

A vantagem da utilizagao desta base reside na descrigédo das autofungoes
de pontos de baixa simetria no espago reciproco em termos das au-
tofuncoes de pontos de alta simetria, os pontos k. Dessa maneira
simplifica-se o tratamento das primeiras.

Um cristal perfeito, isto é, um sistema sujeito unicamente ao poten-
cial coulombiano periédico de suas particulas, é descrito pelo seguinte

Hamiltoniano: )

_ P

onde V (x) é o potencial cristalino periddico e my a massa de repouso
do elétron. As fungGes de Bloch sao autofungoes deste Hamiltoniano.

A equagao de Schrodinger para um sistema cristalino pode ser escrita
como:

H|Y) = E|7) = 3 H |[/'Kko) (/' Kko|T). (2.4)
vk

Na base das fungdes de Luttinger-Kohn teremos, para cada componente
(kao“l’):

E (vkko|¥) = 3~ (vkko| H |v'K'ko) ('K'ko|T) . (2.5)
T4
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Examinemos agora a matriz (vkko| H [¢'k'ky):
2

(vkko|H|v'K'ko) = (vkk| [Q—I)m——i—V(x)] | k'kg) (2.6)
0

2
= (vkgko| e~ik—ko)x [2p_m0 + V(x)] et ko)X |k ko)

Sabendo que p = —¢AV temos que:
pelkko)x — _ipgeitk—kolx — p (¢ _ k) eflkke) X (2.7)
entdo podemos calcular o comutador entre p? e g'(k—ko)x;
[p2, ei(k_k°)'x] = eHk—ko)x [p2 + 2k (k — ko) -p + A% (k — k0)2] . (2.8)
Portanto:

(vkko |H| v'k'kg) =
h? (k—ko)?

2
— ik ~k)x| P h R TR
(vkokale [—2mO+V(x)+;0(k ko) p+—% -

]|V'kok0) =

2

p A A2 (k—ko)?
= (vkokg| — ko) D0
(vko 0|[2m0+V(x)+—(m0 k—ko)-p+

o ]|V'k0ko)5kk'- (2.9)

Mas as fungoes de Bloch 52,5.0 autofungoes do Hamiltoniano para um
potencial periédico H = 2=+ V (x):

H |Uk0k0) = EE (ko) |Uk0k0) . (210)
Assim sendo:
h
(kanglI/’k’kg) = EB (ko) 5,,,,r + E(k - ko)'(vkgkol P |U’k0k0):| Jkk'a
0
(2.11)

onde:
A (k — ko)?

0 _ 0
BS (19 = B (ko) + 5 —

(2.12)



2. Métodok-p 17

Podemos reescrever esse Hamiltoniano em dois termos distintos:
h
Hip (k) = Ho (k) + — (k — ko) -, (2.13)

onde:
(Uk0k0| HU (k) |V’k0k0) = EB (k) (Sy,,!. (214)

Das expressoes obtidas tiramos:

(Ukkol H |V’k’k0) = (Vk[)kol Hk-p (k) IU’koko) ‘5kk'- (215)

2.2 Teoria de perturbacoes e fungoes en-
velope

Os sistemas que pretendemos estudar sdo submetidos a outros poten-
cials periddicos além do potencial cristalino. Esses potenciais sao, em
geral, muito mais fracos que o préprio potencial cristalino. Quando
este é 0 caso podemos nos valer da teoria de perturbagdes para trata-
los. Nestes casos as autofungdes do sistema sdo as chamadas fungoes
envelope que desenvolveremos a seguir.

Vamos introduzir um nove potencial periédico U (x). Este novo sistema
¢ descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

H=H+U(x). (2.16)
Onde o potencial perturbativo é:

(vkko| U | K'ko) = (k| U |K') 6, (2.17)

Podemos entdo escrever a equagdo de autovalores deste sistema:

E (vkko|¥) = 3 [(vkko| H|v'K'ko) + (k| U |k') d,07] (v K'ko|T) .
ulkf
(2.18)
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Definindo a fung¢ao envelope como:
(vkkp|¥) = F, (k) 6,., (2.19)
podemos reescrever a equagio de autovalores como:

Z[E"P —iV) b + (k| U |K)] F, (). (2.20)

Para termos certeza da corre¢ao destas definigdes voltemos ao espago
direto. Para tanto aplicaremos uma transformada de Fourier dos dois
lados da equagdao de autovalores. A transformada de Fourier sobre as
componentes das fungoes envelope n&o causam problemas:

-3 %e"k"‘Fu (k). (2.21)

Devemos tomar um cuidado maior com a transformada no termo do
potencial perturbativo. Se o potencial for suave o elemento de matriz
(k| U |k') serd aproximadamente constante e poderemos escrever:

U(x ZZ e** (k|UK)F, (K).  (222)

k K

Dessa forma a equagao de autovalores no espago direto seré:

E,F, (x)=[E} (~iV)+ U (x)] F, (x). (2.23)

2.3 Teoria de perturbacoes - Bandas nao-
degeneradas

Nesta e na proxima segbes iremos deduzir as expressoes para as equagoes
de massa efetiva e as fungdes envelope das diversas bandas. Nesta segao
trataremos o caso de bandas nio-degeneradas e na préxima o caso de
bandas degeneradas.
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O ponto de mais alta simetria em sistemas baseados em GaAs é o pon-
to I'. Estes sdo também, em sua maioria, materiais com ‘gap’ direto
nesse mesmo ponto. Todos os sistemas a serem estudados neste tra-
balho mantém estas caracteristicas, entdo para simplificar a notagao
passaremos a partir de agora a fazer a substituigao ko = 0.

2.3.1 Hamiltoniana nao-perturbada

A equagio de autovalores de um sistema sujeito apenas a um potencial
cristalino é:

(VKO| H |/'K'0) = (v00| Hyp (k) |/00) =
= (v00| H, (k)+mik-p|u'00]. (2.24)
0

Como definido anteriormente, temos:

p2 h2k2
Hy(k — 4V 2.25
0= 2o+ V() + 5, (2.25)

onde a energia do Hamiltoniano nao-perturbado é:
(v00| Hy (k) ['00) = E° (—iV) 6,61 (2.26)

‘Tomando o termo de k - p como perturbacdo ao sistema e desenvolven-
do, em teoria de perturbagdes de segunda ordem, podemos escrever a
equagao de autovalores como:

k
E2 (k) = (v00| Hy |v00) + :1— (+00| p |»00) + (2.27)
0

|(»00]k - p |+'00)?
t o ; E,(0)— E, (0)

Podemos também escrever os autovetores deste sistema:

A (400 [k - p| ¥00)
k0! = |vk0) + —
KO) = k) + 20 ) F o)~ B, o)

|1k0) . (2.28)
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No ponto I' femos, em nossos sisternas, ou um minimo da banda de
conducao ou um maximo da banda de valéncia. O termo linear na
equagio (2.28), tem portanto, valor nulo:

(v00| p |v00) = 0. (2.29)

Também para simplificar as expressoes , pode-se redefinir a energia da
banda no ponto I' como sendo o zero de energia do sistema:

(¥00| Hy(0) |#00) = E? (0) = 0. (2.30)

Desta forma a equagio de autovalores torna-se:

K2 2 (v00| kope |v'00) (1'00] kgpg |v00)
EX(k)=— |K*+— ate z
v (k) =5 = |k + - %a:u; E, (0) — E, (0)
(2.31)

Esta mesma equagao pode ser reescrita, em uma forma mais simples,
como uma equagao de massa efetiva:

n 5 -

Err = EE (k) = 5 EﬁMuiﬁk&km (2.32)

onde definimos o tensor de massa efetiva como:
bapg 1 (v00| py |'00) (+'00| pg |v00)
Moo = [— + —
= e + mé u;, E, (0) - E, (0)
1« (¥00]p; [+/00) (/00| py [v00) _,

L1 . (2.33)

My BO-E@©

2.3.2 Hamiltoniana perturbada e funcoes envelope

Vamos tratar agora a perturbagio periddica ao potencial cristalino.
Este sistema é descrito pelo Hamiltoniano:

E, '(vko|¥) = 3 [ (vk0| H [v'K'0)! +! (vko0| U [ K'0)'] *(v'K'0[ ).
v'k!

(2.34)
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As componentes da fungao envelope da banda 14 no espaco reciproco
sdo dados por:

1(vkO|¥) = F, (k) 4,0, (2.35)

e os autovalores dessas funcdes sdo dados por:

k0| H [V'K0)! = EP? (k) 8,610 - (2.36)

Substituindo |'k'0)! pela expressdo determinada na segéo anterior te-
mos a seguinte expressao para o termo de perturbagao:

vko|U |vK'0)} = (vkO|U |/K'0)+ (2.37)

L Iy (vkO] U |uk'0) (00| k'-p [+00)

myg pv! Eu - Eu"
L iy (skO| U [+/K'0) (v00]k - p|00)
™Mo ey E# - Ey

que podemos reescrever comao:

Hvko|U |/K0) = (vkO|U |/'K'0) + (2.38)
h (x00| (k — k) -p |+’ 00)
— (k| U |K -
T (& I)#Ew E_E,

Podemos ainda simplificar extraindo o termo (k — k') de dentro da
soma:

Yvko|U |VK0)} = (k|U|K)6,. + (2.39)

Ao [ @00lplr00)
k- K- St 0 1 i I
g KK HTES L; E, - E,

Por fim, identifica-se o termo (k — k') (k| U |k') com a derivada de U:
Yvko|U |VK0) = (K|U k)6, — (2.40)

R (v00| p |~'00)
- 1—(k k- ).
24 vu ) L; olele
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Sendo U uma fungio suave, o segundo termo da expressdo anterior pode
ser desprezado, por depender da derivada de UU. O termo perturbativo
é, portanto, escrito como:

Lyko| U [VKO)! = (K| U [K') 6. (2.41)

Voltando 4 equagdo de autovalores no espago reciproco:

E,F, (k) = E*F, (k +Z (k|U [K) F, (k). (2.42)

Somando-se sobre todos os pontos do espago reciproco:

1 .
E,,gﬁe’k'xFy = ZEMUOC!ﬁk k,@\/—_e’k xF (k) +
+ ZZ (k| U |K) \/_ e xp, (K, (2.43)

podemos obter a equagdo de autovalores para o espago direto:

Ty E Mb’o&ﬂ 86 6\6 +U (X) Fu (x) = EVFU (x) . (244)

2.4 Teoria de perturbacoes - Bandas de-
generadas

No caso de bandas degeneradas é necessaria a introdugao de novos
indices. Para indicar a banda utilizar-se-3 o indice A e para os momentos
angulares das sub-bandas o indice p.
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2.4.1 Hamiltoniana nao-perturbada

Usando teoria de perturbagdes para sistemas degenerados, temos a se-
guinte expressdo para os autovetores de nosso sistema:

(X'1£'00| K - p | Au00)
Auk0)! Auk0) + —
Auk0)” = | Ogg By (0) = B> (0)

1 B2 |(X£00| k - p [Au0O)[?
IN4/kO).
2md %3,\%:,\ (Ex (0) — B (0))

N 1'kO0) —

(2.45)

Da mesma maneira que na se¢io anterior, podemos reescrever a equagao
de autovalores na base das fungoes de Bloch:

Y(AukO| H [N p'K'0)! =' (Au00| Hycp (k) |A'00) Sqe 6. (2.46)

Seguindo ainda os passos da se¢io anterior, podemos escrever a equacao
da massa efetiva para este sistema nio-perturbado:

L(AukO| H | N /K'0)! Z D% kakpbiacOax, (2.47)

onde Dﬁf, é o tensor inverso da massa efetiva e é definido como:

s B 1
Dy = om0 OO + — (14l Pa

E-u H 17} .

2.4.2 Hamiltoniana perturbada e fungoes envelope

Seguindo os passos da secdo anterior, também para o Hamiltoniano
perturbado, pode-se ver que o potencial perturbativo pode ser descrito
por:

T(AukO| U [N 'K'0) = (k| U [K') San - (2.49)
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Desta maneira a equagio de autovalores tem a forma:

1
By, (Apko|¥) = > [— EDﬁﬁ,kakﬁékk: + (k| U |k") 6,,,,:] (A'k'0|W),
wE af
(2.50)
e a fungdo envelope pode ser definida como:

H(Apk0|2) = P, (k). (2-51)

A fungio envelope de uma banda no espago direto tem multiplos com-
ponentes e pode ser escrita como uma soma:

8 g O
E,\,_,F,\,_, (x) = z [— E_Dﬂﬁ'_ +U (X) (5;43

Fw(x), (2.52)
u C!ﬂ ax,;, axg g

Ou COmo uma equacio tensorial:

[—(VIPIV)+U(x)1]F (x) = EF (x). (2.53)

2.5 Os Hamiltonianos k - p

Com a equagdo da massa efetiva deduzida, passaremos & formulacio

dos Hamiltonianos k - p. Trés diferentes Hamiltonianos serao aqui des-
critos:

1. o Hamiltoniano 6x6 que descreve a banda de valéncia, engloban-

do buracos leves, pesados e ‘split-off’, proposto por Luttinger e
Kohn!%®),

2. o Hamiltoniano 4x4 que simplifica a banda de valéncia, tratando
apenas de buracos leves e pesados, proposto também por Luttin-
ger ¢ Kohn no mesmo artigol3®).

3. o proposto por Kane (8x8)[57] que além de levar em conta a banda
de valéncia de maneira muito semelhante & aproximacao anterior,
leva em conta a banda de condugao.
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2.5.1 Matrizes de Luttinger-Kohn

Levando-se em conta apenas as partes espaciais das fun¢des de onda
desse sistema, o Hamiltoniano pode ser escrito como:

B+ Lk2+ M(E2+kD) Nk, Nk,k,
Nkk, B+ LE2+M{k2+K2)  Nkyk,
Nk.k, Nkyk, Bl + Lk2+ M(k2 +£2)
(2.54)
onde os vetores de onda seguem a ordem [z), |y) e |2),
, R2k?
By=Eo+ 5 (2.55)
e .
L = D=, (2.56)
M = D¥, (2.57)
N = D%+ D& (2.58)

Esses parametros podem também ser determinados através dos cha-
mados parimetros de Luttinger-Kohn, v, 72 € 73. Tais parimetros
sao determinados experimentalmente e se relacionam com os termos da
matriz através das relagdes seguintes:

L = m+dy, (2.59)
M = m-2p, (2.60)
N = 673. (261)

Ao introduzirmos o spin nesse célculo (sem levar em conta ainda a inte-
racao spin-6rbita), vemos que cada um desses estados é bidegenerado.
Entao, a matriz completa para a banda de valéncia pode ser escrita
como:

Hy O
Hyp = ( 8 He ) : (2.62)
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onde o primeiro bloco representa os estados ’spin up’ (1) € o segundo
os estados 'spin down’ (]).

Para descrever corretamente o nosso sistema devemos agora introduzir
a interagao spin-6rbita em nosso cdlculo. Faremos isto incorporando
um termo para essa intera¢do ao nosso Hamiltoniano. Este novo termo
¢ descrito pela seguinte expressio:

H, V Ap)-o (2.63)

° = gz (
onde o = o;i+0,j+0,k e g; s80 as matrizes de Pauli. Ao explicitarmos

os termos desta matriz, usando a mesma base utilizada anteriormente,
escrevemos esta matriz como:

0 — 0 00 1

i 0 0 00 —i

Al0o 0 0 -1 34 0
H’“‘E 0 0 -1 07 0] (2.64)

0 0 —i —3 0 0

1 i 0 0.

onde A é o desdobramento entre as minibandas de buracos leves e
pesados e a minibanda com os estados de ‘split-off’.

Esta matriz é diagonalizada pela seguinte transformacao unitdria:

1 1 —1
(7 Y% 0 0 7)
;0:1_00—_1
2 > 76 3
0 =2 0 0 <L 0
U= Ve N (2.65)
0 % 0% op O
0 F 0% %
2 0 0 <
\ 0 0 7 7/

Apenas dois autovalores sao obtidos. O primeiro, quadridegenerado:

A

|Ey) = |B2) = |Bs) = |Ba) = 3,

(2.66)
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com os seguintes autovetores:

IB) = %(1,1',0,0,0,0), (2.67)
By = \/ié(o 0,-2,1,4,0), (2.68)
By = %(1,-@0,0,0,2), (2.69)
B) = %(0,0,0,1,-@0), (2.70)
e 0 segundo, bidegenerado:
1B5) = |Bs) = -2, 2.71)
com 0s seguintes autovetores:
E) = ﬁ(o 0,1,1,1,0), (2.72)
B = %( 1,4,0,0,0,1). (2.73)

Pode-se reescrever essa base valendo-se da notagio de momento angular
total, 7, m;, ou também, explicitando-se as fungdes de onda espaciais e
0s termos de spin:

= |EB) = — (X +4Y) 1), (2.74)

f|
= ) = f[ 21Z N+ I(X+iY) ), (275)

5-1) =IB)= f[zlm JH X =)D, (2.76)

3-3) =1B) = =X -i) Y, 277)

L) =E)= AIZN+HX +i¥) ), (2.78)
1, -1) =B = 2D =) ). (2.79)
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Aplicando-se a mesma transformagio unitdria U sobre a matriz Hy.p
anteriormente obtida, encontramos:

[ Q s R 0 <=8 —ivZR
s* T 0 R ZQ-T) §/iS
| e 0 T -5 -/t H@-T1)
Hk-p — 0 R —g= Q —‘LﬂR- '\:/‘-;'S-
S5t HQ-T) i/is IR HQ+T) 0
\ V2R -if3s0 HQ-T) S 0 1Y +(32")80/)

A Hamiltoniana Hy.,, onde a substituicio de p por = significa que
incluiu-se o termo de spin-6rbita, é entdo definida pela equagéo:

Hir = Hep + Hio — 3A1, (2.81)

onde ! é uma matriz unidade. O termo —%AI foi introduzido para
que o zero de energia do sistema ficasse no topo da banda de valéncia.
A matriz de Luttinger-Kohn incluindo os estados de buracos leves, pe-
sados e 'split-off’ tem, entdo, a forma:

/[ Q S R 0 55 ~iv2R
g T 0 R S@-T) i/3s
oo ® 0 T -5 —i_ﬁs' #@Q-1)
0 R* =k Q  —iv2R %S° ’
s HQ-T) i3S ivER LQ+T)-A 0
\ V2R —i\/3ST L@-T) &S 0 JQ+T)-A

(2.82)
onde:
O o m (R+10) + (n—2mK] (289
2m0
r—_ (11— 72) (K2 +K2) + (1 +27) K (2.84)
9o M — 72 T ¥ 1 2] 8z ’

2
S = z-:;—\/ﬁy?, (k. — ik,) k, (2.85)
0
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R=—""1\/3 [ (12 - K2) - 2iskk,| (2.86)

- 2m0

Podemos reescrever esses termos usando unidades Rydberg (R = ¢ = 1,
mo=1Lee=v2)

Q=-m+7) (K+K)+2r:-n)k (2.87)
T=-m-m7) (k?; + k;‘:,) - 272+ ) (2.88)
S = i2V3v; (k; — ik, k, (2.89)
R=—v3 [y (I —K2) — 2ipk;ky ). (2.90)

Observando-se os termos de (j, m;| Hyp |7, mj) com j # 5, podemos
determinar uma dependéncia deles com as expressdes (L — M)k? e
N k?. Entdo, se os valores desses termos forem muito menores que A,
podem ser desprezados. Para o GaAs, em pontos k préoximos a I' essa
relagdo € verdadeira. Dessa maneira, Hy , pode ser blocodiagonalizado
levando a duas matrizes nao-interagentes, uma, de dimensao 4x4, que
descreve os estados de buracos leves e pesados ( i.e., j = 3):

Q S R 0
S* T 0 R
R0 T -S|
0 R* -5 Q

Hep (j=32) = (2.91)

e outra, de dimensdo 2x2, que descreve os estados 'split-off ’ (7 = %)

N ;Q+T)-A 0
B =1 = (9T 0 a) o

2.5.2 Matriz de Kane

Para se determinar a matriz de Kane deve-se seguir um procedimento
semelhante ao que adotamos até aqui. A diferenca entre o procedimento
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adotado para a obtengdo dos Hamiltonianos de Luttinger-Kohn e de
Kane reside no fato que, no primeiro os estados tratados exatamente
840 apenas os estados da banda de valéncia e no ultimo, além destes
sao incluidos os estados da banda de condugio. Seguindo esse espirito,
escrevemos ¢ Hamiltoniano da parte espacial das funcdes de onda da
seguinte maneira:

(Ak2+E; i Pk, iPk, iPk, \
Pk, E+Lk2+M(k2+k) Nk.k, Nkk,
-4 Pk, Nkgk, EALKZ-+MEZ+ED Nk,k, |
| <Pk Nk,k, Nk,k, E!4LK? +H(k§+k§))
(2.93)
onde:
E =E, + ;”2—?:: (2.94)
E,=E,+ 22—?:: (2.95)
2
A= :1— (2.96)

onde m, é a massa efetiva do elétron na banda de condugio e P, o
elemento de matriz de Kane, é o elemento da matriz de momentos
entre estados das bandas de conducgido e valéncia:

h
P=—3— z|Ui) - 2.97
i~ (elpalu;) (297)

As definicbes dos termos L, M e N diferem das definicdes de Kohn e
Luttinger (L, M e N) por ndo incluirem a interagio entre os estados
da banda de valéncia e os da banda de condugao. Em virtude disso,
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esses parametros sao definidos como:

- P 2m0 P2
I = D= TE (2.98)
M = D=, (2.99)
_— - 2m0 P2
= DY+DE+ S (2.100)

Neste sistema. a expressio do termo de spin-6rbita é a seguinte matriz:

/000 0 O 00 0\
000 0O O OO O
000 — 0 00 1
Al0O0O < 0 0 00 —3
Ho=31000 0 0 -1 4 0 (2.101)
000 0 -1 011 O
000 0 — —2 0 O
\001 ¢ 0 00 0/
A matriz unitdria que diagonaliza H,, é:
(10 0 0 0 0 0 O0)
01 0 0O 0o 0 O 0
RN
“=1 04 0 7(5) —2i ‘/g 0 L ‘/(5] (2.102)
4 ;P
00 O —_\/—El-i 0 ﬁ ? 0
00 O N 0 5 7 .0
\00 0 0% 0 0 75)

Usando o mesmo procedimento que anteriormente, obtemos a expressio
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para o Hamiltoniano proposto por Kane;

(E9+Ak2 0 Py iR AflP. 0 4fiP, 2p )
0 Eq4* 0 —/IP. ifiR, -P. 4P,  -/iP,
~P. 0 Q S R 0 %S /2R

ViR, /iR S T 0 R #@-T) /s
/1P /iR R0 T -5 Sfis 3e-D
0 -P, 0 R* -5+ @ 2R =i g

—i/1P, —/ZP_ ZSt HQ-T) /38 &2R¥Q+D)-A 0
\\/§P+ —/iP. &/2R" —i[38" HQ-T) 55 0 Q+1-4)

(2.103)
onde Fy, Py, P_ e P, sio definidos como:
E, = E.—E, — %, (2.104)
P, = P(k;+iky), (2.105)
P. = P(k;—1ky), (2.106)
P, = Pk, (2.107)
e, S, R, e T sio definidos como anteriormente:
N P 2 — 5= 12
Q = _2_Tno [('Yl + 72) (ka: + ky) + (’Yl - 27‘2) kz] ) (2108)
B’ 2 2 2
T=—5 - (71— 7) (K2 +K2) + (Vo + 27) K2, (2.109)
ﬁ2
S = i;\/ﬁ%(kz — ik, ) ks, (2.110)
0

2
R= —;—%\/5 [ (k2 - K2) — 2wk, | (2.111)
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2.6 Determinacao dos parametros de
Kane através de massas efetivas
experimentais

Em célculos de estrutura de bandas para elétrons e buracos em microes-
truturas semicondutoras, a teoria da massa efetiva é usada extensiva-
mente. Nesta teoria, as estruturas de bandas de materiais volumétricos
sao representadas por Hamiltonianos k- p. Dependendo da sofisticacdo
do calculo, usam-se Hamiltonianos (1x 1) para buracos ou elétrons {(mo-
delos de uma banda), Hamiltonianos (4 X 4) ou (6 x 6) para buracos
(modelo de Luttinger-Kohn) ou Hamiltonianos (8 x 8) para buracos e
elétrons (modelo de Kane). Como vimos, no modelo de Kane além das
interacoes k - p entre estados da banda de valéncia, as interacbes entre
estados das bandas de condugdo e de valéncia sio levadas em conta
exatamente, enquanto as interagtes com bandas remotas sao tratadas
via teoria de perturbagdes de segunda ordem. Por outre lade, no mo-
delo de Luttinger-Kohn, somente as interagbes entre estados da banda
de valéncia sao levadas em conta de maneira exata, enquanto que as
interacoes da banda de valéncia com as outras bandas, inclusive com a
de condugao sao tratadas via teoria de perturbactes em segunda ordem.
Formalmente o modelo de Kane torna-se o modelo de Luttinger-Kohn

se os elementos da matriz de Kane entre as bandas de conducao e de
valéncia forem nulos.

O modelo de Kane é necessirio se considerarmos materiais com ‘gap’
direto pequeno no centro da primeira zona de Brillouin (ponto I'). Para
materiais com ‘gap’ direto maior, como é o caso de GaAs e AlAs, o
modelo de Kane se aplica também de maneira boa, mas em muitos
casos o modelo de Luttinger-Kohn é suficiente. No entanto, existem
casos em que 0 modelo de Kane é recomendado mesmo para materiais
com ‘gap’ maijor. Isto ocorre, por exemplo, se queremos calcular as
transicoes Gticas entre os elementos de matriz de buracos e de elétrons.
Caso em que tratar ambos 0s estados, buracos e elétrons, dentro do
mesmo modelo e com o mesmo nivel de precisio configura-se numa
grande vantagem.
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A aplicagio do modelo de Kane para tais materiais, leva & necessidade
do cédlculo dos pardmetros de Kane. Como os pardmetros de Luttinger
do modelo de Luttinger-Kohn eles podem ser calculados através das
massas efetivas de buracos e elétrons em diferentes dire¢des do espago
reciproco. Tais cdlculos foram feitos para GaAs e AlAs, (Ga, Al)As,
CdTe, (Cd, Mn)Te, (Ga, In)As e (Al, In) As por Cohen e Marques [°8.

As relagbes para os parimetros de Kane estdo, no entanto, em desa-
cordo entre as referéncias [58,59] e, [60,61]. Abaixo mostraremos que
esta diferenga é devida a um diferente entendimento dos pardmetros de
Luttinger no modelo de Kane, e que na verdade se eqiiivalem. Também
mostraremos que o elemento de momento P da matriz de Kane, assim
como 0s parimetros de Luttinger calculados na referéncia [58] podem
variar de maneira considerdvel se usarmos em seu calculo conjuntos de
massas efetivas ligeiramente diferentes. A razdo para esta instabilida-
de inesperada é analisada e dessa andlise derivamos condigoes que as
massas efetivas devem cumprir para que os modelos de Kane ou de
Luttinger-Kohn sejam apliciveis.

2.6.1 Definicdo dos paridmetros de Luttinger no
modelo de Kane

A partir das expressoes (2.59) a (2.61) podemos determinar os parametros
de Luttinger em termos das constantes L, M ¢ N. As expressoes para
esses 5a0:

9mmo 1
m = ——EZEE(L+2M) (2.112)
Zm.;.l
= LM 9.
n o= —TR(L-M) (2.113)
2m01
= _ZMwZ 9.
Bo= SN (2114

Como jd dissemos, 0s parametros de Luttinger L, M ¢ N diferem de
seus congéneres de Kane L, M e N por incluirem em sua formulagio
as interagbes dos estados da banda de condugao. Os parametros desses
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dois conjuntos se relacionam através das seguintes expressdes:

- 2TH.0P2
= - — 211
L L ﬁ,2 Eg ( 5)
M =M (2.116)
_— 2m0P2
N = N-—— 2.11
ﬁ,2 Eg ( 7)

No caso do modelo de Kane, duas defini¢oes diferentes dos parametros
de Luttinger sio usadas na literatura analisada 8661, Ambas usam
expressdes do tipo das egs. (2.112) a (2.114), POTéIm uma CoIm as Cons-
tantes L, M e N e outra com as constantes L, M e N. No primeiro
caso a definicdo dos parametros de Luttinger em termos dos elementos
da matriz de momentos é a mesma do modelo de Luttinger-Kohn, nesse
caso usaremos a notagdo ja estabelecida v, 2 e 3. No segundo caso a
definicdo difere da do modelo de Luttinger-Kohn e usaremos a notagio
1, 72 € 73. Dessa forma teremos:

_ 2m01 —

o= 3(L 2M) (2.118)

—— 277101

% o= 6(L M) (2.119)
27710 1

7 = ——2-N. 2.120

Determinando a relagido entre os pardmetros de Luttinger antigos e
novos, obteremos as expressoes:

12m0 P2

= P+ — 2.121

M 71+3 ﬁ2 E ( )
12m0P2

= 7 — 2.122
12 P2

Vs = Tt e (2.123)

6 h® E,
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2.6.2 Massa efetiva em termos dos parametros de
Kane

O Hamiltoniano de Kane pode ser expresso por ambos os tipos de
parametros e 0 mesmo se dd para as bandas de energia e suas massas
efetivas. No GaAs temos 4 bandas bidegeneradas, a banda de condugéo
(¢), as bandas de valéncia de buracos leves (lh) e pesados (hh) e a
banda de desdobramento dos estados spin-drbita (so), cujas curvas de
dispersio E,(k), v = ¢,lh, hh, so, sdo, em geral, anisotrépicas e nio-
parabdlicas. Fixando uma determinada direcdo do vetor de onda k,
e desprezando os termos ndo-parabdlicos em k, massas efetivas m},
podem ser definidas. Para as duas diregdes de alta simetria [100] e
[111], ha seis massas independentes, m; = Mg 0q = Min11y Mihfueg)s
M) Mhafoo) Mhain]s Mao = Miofio0) = Miouuy): AS expressoes
abaixo podem ser deduzidas para essas massas, em termos dos antigos
pardmetros de Luttinger, diagonalizando-se 0 Hamiltoniano de Kane:

2

me! = A+ —%ﬂf % (2.124)
m;:h[mo]_l = 71— 27 (2.125)
Mipaiy . = M — 27 (2.126)
"'n;'h[wo]—1 N+ 2% (2.127)
Mgy = N+27 (2.128)
my,” = m- %Eﬁ A%’. (2.129)

As massas efetivas estio expressas em termos da massa do elétron livre
g, 0 ‘gap’ em [ é definido como E, = E, + § e E, = (2mg/h*}P? ¢
um parimetro de energia dependente do elemento P da matriz de mo-
mentos. P sendo real, E, > 0. As relagdes (2.124) a (2.129) concordam
com as dadas na ref. [61]. Em relagfo & diregdo [110] temos duas novas
massas independentes, miy;1g; € Mppp11g) €NQUANtO as outras, Mg q) €
» ~ . ~
Mgy t€M 0s mesmos valores que as das diregdes [100] e [1111. As
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massas independentes sio dadas pelas expressoes:

m;‘zh[uu]_1 = n-y¥B+34 (2.130)
mz'h[no]_1 = m+y3E+% (2.131)

Se colocarmos as massas em termos dos novos pardmetros de Luttinger,
teremos:

E, + A
my” = A+ ﬁ% (2.132)
9 9
Minten) . = N~ 2% (2.133)
Mgy = - 2% (2.134)
- o 2E
Moo = M+ 2B+ g-ET: (2.135)
s - — o  2E
Mik{111) P = M2l §E—: (2.136)
E.
W = Mo 2.137
Mo Tt 3(E9+A) (2.137)

Essas equagbes concordam com as da ref. [58].

2.6.3 Relagoes entre as massas efetivas

Os conjuntos de equagdes (2.124) a (2.129) e (2.132) a (2.137) implicam
em relaches entre as varias massas efetivas. Para as massas de buracos
leves e pesados nas duas diregoes de alta simetria temos:

mZh[wO}_l + Moo — mZh[m]_l - mfhun]_l =0. (2.138)

Pode ser mostrado que a mesma relagdo pode ser deduzida para quais-
quer duas direcdes k e k', ou seja, a soma m},, " + mj,, " é indepen-
dente da diregao k.
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A relagdo (2.138) pode ser vista como um teste da adequagao de um da-
do conjunto de massas experimentais, se o0 modelo de Kane for aplicavel
a0 sistema a que eles se referem, ou como um teste da aplicabilidade
do modelo de Kane, se as massas forem confidveis. Se a relagdo da
eq. (2.138] for violada apreciavelmente por um certo conjunto confidvel
de massas experimentais, 0 modelo de Kane nio é aplicivel. Aqui,
apreciavelmente significa que o desvio numérico do lado esquerdo da
eq. (2.138) é da ordem de 1. Para quantificar, vamos definir o niimero
de erro de Kane como:

8k = Minpoq] |+ Mihpos) | — Maapn) — Mahpy - (2.139)

Além disso, podemos determinar também a relagio:

-1 2 A B

*® -1 * -1
Mhafos) T Mippos)  — 2Mg = EEg +AE,

(2.140)

Como Ej ndo pode ser negativo, no modelo de Kane, temos a inequagio:

m;:h[mo]_l + mfh[mu]_l —2m}, ' > 0. (2.141)

Como no caso da relagdo (2.138), sua violagao por um conjunto con-
fidvel de massas experimentais indica a nao-aplicabilidade do modelo
de Kane. Se E, = 0, o modelo de Kane se transforma no modelo de
Luttinger-Kohn. Entdao uma nova equagao se aplica:

Minpoo] . + Mihjoo) — 2, =0 (2.142)

A equagdo (2.142) tem um significado para o modelo de Luttinger-
Kohn semelhante ao que a equagao (2.138) tem com relagio ao modelo
de Kane. Se a relagio que ela apresenta for violada apreciavelmente
por um certo conjunto confidvel de massas experimentais, o modelo
de Luttinger-Kohn ndo ¢é aplicivel. Para quantificar vamos definir o
nimero de erro de Luttinger-Kohn como:

orx = m;‘m[wo]_1 + m;‘h[wo]_1 —2m}, . (2.143)
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2.6.4 Calculo dos parametros de Kane

Vamos assumir que as 6 massas das equagdes (2.124) a (2.129) ou
(2.132) a (2.137) sdo conhecidas. Se E, e A estdo também disponiveis,
COIO vamos assumir aqui, entdo os 5 parametros do modelo de Ka-
ne podem ser determinados através de 5 das 6 massas das equagdes
(2.124) a (2.129) ou (2.132) a (2.137). Vamos omitir de nosso célculo
a massa My, gq), i-€., s eq. (2.136) ou (2.128). As solugGes numéricas
para os conjuntos restantes das eqs. (2.124) a (2.129) ou (2.132) a
(2.137) sao dados na tabela 2.1 para £, = 1,1519 eV e A = 0, 341 eV,
usando trés conjuntos ligeiramente diferentes de massas efetivas. Os
primeiros dois conjuntos sdo massas experimentais extraidas de [61] (a)
e de [62] (b). No terceiro conjunto (c), a massa do elétron é a mesma
que nos dois conjuntos anteriores, mas as massas relativas a banda de
valéncia sdo calculadas por meio do modelo de Luttinger-Kohn usando
os pardmetros de Luttinger v; = 6,85, 72 = 2,1 e 3 = 2,9 extraidos
da ref. [63]. Uma andlise inicial da tabela 2.1 mostra que o nimero de
erro de Kane dx é pequeno para os trés conjuntos de dados, portanto o
modelo de Kane € aplicivel. O nimero de erro de Luttinger-Kohn &k
é diferente de zero para os conjuntos (a) e (b) e praticamente zero para
o conjunto (c), 0 que é esperado, j& que este conjunto foi determinado
a partir do modelo de Luttinger-Kohn. Na tabela 2.1 pode-se perceber
que, apesar das massas efetivas utilizadas serem muito proximas, os
pardmetros A, E,, 71, 72 € 73 tém valores substancialmente diferentes
para cada conjunto diferente de massas efetivas.

Para entender a razdo dessa grande diferenga, vamos estudar as solugoes
dos conjuntos de equagdes lineares (2.124) a (2.129) e (2.132) a (2.137)
na sua forma mais geral. Para E, temos:

_ 3E(E +4)

By=5—Qn (miaguon " + Moo — 2m§o‘1) . (2.144)

Os outros parametros sao expressos em termos de E,. Para A obtemos:

A:Tn,""'1 — M&

. 2.145
¢ E,+A E, (2.145)
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Os antigos parametros de Luttinger-Kohn sao dados por:

o= mly %Eﬁ A%, (2.146)
Y2 = % (m;o_l - m;h[loo]_l) + %Eg?— A%z’ (2.147)
Y= % (m:o_l mf:h[m]_l) + %Eg?— A%’ (2.148)
€ 0S NOVOS POT:
w o= m: % Eﬁ’j N (2.149)
T2 = % (mso— TMhh{100] ) - %Eg}%—, A (2.150)
s = % (m;o— m?;h[m]_l) - éEg%—, A (2.151)

Como era de se esperar, o pardmetro de energia de Kane E, é propor-
cional ao nimero de erro de Luttinger-Kohn d; 5 e, para 0 modelo de
Luttinger-Kohn ambos, E, e Jpx, tém valor zero. A eq. (2.144) mos-
tra a razao pela qual apesar da pequena diferenca das massas efetivas
para os valores que obedecem Luttinger-Kohn (eq. (2.142)), E, assume
valores altos. Em primeiro lugar, os valores das massas do buraco leve
e do buraco ‘split-off’ sdo pequenas quando comparadas a 1, o que re-
sulta geralmente em nimeros de erro d;x maiores que 1. Em segundo
lugar, o fator que multiplica éx em E, é grande quando comparado
a E; se A < E, (para o GaAs ele é 15 eV, ou seja aproximadamente
10 vezes E;). Dessa maneira E,, em unidades de g, pode ser muito
grande mesmo que as diferencas entre as massas usadas e as massas
que obedecem 2 relacdo de Luttinger-Kohn sejam pequenas.

Os altos valores de E, explicam porque o parametro A da eq. (2.145) e
0s novos parametros de Luttinger 77, 7z € 73 das egs. (2.149) a (2.151)
s30 td0 sensiveis a variagOes nas massas efetivas. Isto explica também a
grande diferenca entre os novos parametros de Luttinger 571, F2 e 73 e 0§
antigos 71, 2 e 3. Os tltimos sdo relativamente estdveis com relagao
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Conjunto (a)

Conjunto (b)

Conjunto (c)

m? 0.0665 0.0593 0.0665
Mihi100) 0.340 0.377 0.377
Mh00] 0.094 0.091 0.0904
M) 0.816 0.952 0.952
miynay | 0-0809 0.0791 0.079
m, 0.178 0.172 0.146
S -0.0069 -0.0511 0.00581
KL 2.343 2.0136 0.0158
A -2.96 1.34 14.86
E, 29.12 25.15 0.119
T 0.398 1.31 6.822
T -1.271 -0.67 2.085
T3 -0.414 0.13 2.886
o 6.790 6.821 6.857
v 1.924 2.084 2.102
¥ 2.780 2.885 2.903

41

Tabela 2.1: Pardmetros do modelo de Kane calculados através das
equagoes (2.144) a (2.151) com diferentes conjuntos de massas efetivas:
conjunto (a) segundo Gershoni et al.!%V, conjunto (b) segundo Ram-Mohan
et all%9 e conjunto (c) com a mesma massas m? do conjunto (a) e mas-
sas efetivas para a banda de valéncia calculadas dentro da aproximagéo de
Luttinger-Kohn, usando os pardmetros de Luttinger extraidos de Harbeke
et all%3) (v, = 6,85, v, = 2,1 e y3 = 2,9, massas em unidades de mg) e
os valores para o ‘gap’ E, = 1,519 eV e para o desdobramento da banda
‘split-off’ de A = 0,341 eV.
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a mudancas nas massas efetivas. Seus valores no modelo de Kane sao
préximos aos valores no modelo de Luttinger-Kohn, pois os mesmos sao
calculados a partir das relages:

1, . 1. . -

M o= §(m1h[1oo] 1+mhh[100] 1), (2.152)
1, . 1 . -

Y2 = Z(mzh[mo] l_mhh[loo] 1): (2.153)
1, . 1 . -

Y3 = Z(mzh[m] l_mhh[lll] 1): (2.154)

s . . " " * *
por meio das massas experimentais My o0) Mpio0) Mik(111) © MARLLL

Para se deduzir as equagbes (2.152) a (2.154), parte-se das
eqgs. (2.146) a (2.148), fazendo E, = 0 e eliminando m}, por meio da
condi¢do de Luttinger-Kohn (2.142). Os valores obtidos dessa maneira
sdo vy, = 6,79, y2 = 1,92, y3 = 2, 78 para o conjuntos (a) da tabela 2.1
ey = 6,82, v2 = 2,08, v3 = 2,89 para o conjunto (b) da mesma tabela.
Se as expressdes (2.132) a (2.137) tivessem sido usadas nesse célculo,
fazendo-se E, = 0 e substituindo-se m}, por seu valor experimental,
o pardmetro v, teria o valor 5,62 para o conjunto (a) e 5,81 para o
conjunto (b), uma diferenga remarcédvel em relagio aos valores anterio-
res. Os pardmetros 7y, € y; mantém os mesmos valores anteriores. Essa
discrepancia é causada pela violagdo da condi¢do de Luttinger-Kohn
(2.142) pelos dois conjuntos de massas experimentais. Portanto o mo-
delo de Luttinger-Kohn néo pode ser aplicado a esses conjuntos. Caso
se queira utilizar esse modelo, no entanto, deve-se utilizar apenas as
bandas de buracos leves e pesados, deixando de fora a banda de bura-
cos ‘split-off’. Como neste caso ndo hd, no Hamiltoniano, outros termos
que dependem diretamente de E,, os erros e ambigiiidades decorrentes
da aproximagao podem ser desprezados.



Capitulo 3

Calculo Autoconsistente da
Estrutura de Bandas

O método k- p é uma ferramenta poderosa no cilculo da estrutura
de bandas de um material volumétrico (‘bulk’). Sistemas baseados
em pogos é-doping sdo unidimensionais e tém uma alta densidade de
portadores localizados em regiGes especificas das amostras. A auto-
organiza¢ao desses portadores d4 origem a dois novos potenciais , um
decorrente da interagdo coulombiana de uma particula (V) e outro da
interacdo de troca e correlagio {(Vx¢). Portanto usando a aproximagio
de um elétron escrevemos seu novo Hamiltoniano como:

H=H,+ Vc(x) + ch(x), (31)

onde o potencial de uma particula € a soma do potencial devido as im-
purezas (V7) com o potencial de uma particula para os portadores (V),
também chamado de potencial de Hartree por ser escrito a partir da
aproximacao de Hartree, que vai ser definida adiante. Dessa maneira:

Ve(x) = Vi(x) + Ve (x). {3.2)

Tomando os spinores na forma de Bloch, com k sendo um vetor da
primeira zona de Brillouin, s a coordenada de spin e v o indice da

43
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banda, escrevemos a equagdo de Schrodinger como:

H(xs|vk) = [Ho + Ve(x) + Ve (x)] (xs|vk) = B, (k) (xs|vk). (3.3)

A ferramenta adequada para se determinar efetivamente esses novos po-
tenciais é o método da autoconsisténcia. Por ele resolve-se a equagio de
Schrédinger para um potencial tentativo inicial. Com as autofungoes
calculadas, determina-se a distribui¢io de cargas para o sistema e o po-
tencial gerado por ela, através da integral dupla da equacao de Poisson:

VAVo(x) = ~ 0% p(x). (3.4)

Seguindo o procedimento de separar o potencial de uma particula em
duas partes, separamos a densidade de cargas na densidade de cargas
dos portadores (e - p(x)) e das impurezas (—e - Na(x)):

p(x) = € [p(x) — Na(x)]. (3.5)

Como nio temos outras impurezas além dos aceitadores distribuidos
em torno do plano de dopantes, a densidade total de carga no sistema
representada pela soma das densidades de carga dos aceitadores e dos
buracos gerados por eles (eq. (3.5)) em toda a amostra é nula. Esse
argumento sé é vilido se tivermos uma super-rede infinita. Para o
alinhamento do nivel de Fermi na regido do pogo 4-doping com o nivel de
Fermi no GaAs volumétrico é preciso que haja uma densidade de fundo
de armadilhas para buracos. O numero de buracos a ser capturado
dependera da distancia que serd necessiria para esse alinhamento e
decaird exponencialmente com ela. Se considerarmos que o alinhamento
dos niveis se dara no infinito, essa densidade torna-se nula e seu efeito
na regiao do pogo desprezivel.

Com o novo potencial d-se inicio a uma nova iteragdo. Apés sucessivas
iteracdes o potencial de entrada e o calculado através da equagio de
Poisson devem convergir, determinando-se assim o potencial coulom-
biano a que estd sujeita a amostra.
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O procedimento apresentado neste capitulo vale-se do método k- p em
uma formulagao autoconsistente para calcular a estrutura de bandas de
sistemas baseados em pogos §-doping. Vamos apresentar as equagdes
utilizadas em nosso célculo: a forma final da equagdo de Schriodinger,
do potencial coulombiano e do potencial de troca e correlagdo da ma-
neira como foram introduzidas no programa de cilculo da estrutura de
bandas.

3.1 Célula unitaria e 1 ¢ zona de Brillouin

Este trabalho propGe-se a estudar super-redes de pogos 4-doping tipo
p em GaAs crescidas na diregio [001]. Assumindo-se um nimero par
de camadas duplas Ga-As por periodo de super-rede e levando-se em
conta a estrutura ‘Zinc-Blende’ do material, tem-se uma rede de Bravais
tetragonal com os seguintes vetores de rede:

a
A'l = —(eﬂ? - ey), A2 = E(ez + ey): A3 = dez, (36)

onde e;, e,, e, sdo os vetores unitdrios nas dire¢oes dos eixos do cubo, a
o parametro de rede do cristal ‘zinc blende’, e d = %N a 0 parimetro da
super-rede na dire¢ao de crescimento. Serd assumido que a super-rede
seja infinita estendendo-se por todo o espago em todas as dire¢les e
serao usadas condigdes de contorno peridédicas para que se possa traba-
lhar sobre uma regidao de periodicidade finita. Os vetores que definem
esta regio sao G)A,, GjA,, e G, A3, onde G| e G, sdo inteiros. Uma
regido de periodicidade contém GﬁG, supercélulas e GﬁGz-N células
unitérias ‘zinc blend’, cada qual com volume igual a Q5 = a®/4. O
volume da regido de periodicidade é GﬁGz-NQO = GﬁG,-d -a?/2.

Os vetores primitivos da super-rede no espago reciproco sio:

2 27 4
Bl = ?(ez + ey), B2 = :(ez — ey), B3 = (m) e;. (37)

A primeira zona de Brillouin (12ZB) correspondente é mostrada na
fig. 3.1. Devido as condigdes periédicas de contorno, s6 sao permitidos
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A

: A
Y y
'\ A
X
Figura 3.1: Primeira Zona de Brillouin.
valores do vetor k que satisfagam a seguinte relagdo:
k1 k2 ks
k= —B1 + —B2 + —B3 y (38)
G~ G G

onde k;, ko, k3 sdo inteiros.

3.2 Densidade de aceitadores, aproximacao
de Hartree e nivel de Fermi

Partindo do pressuposto que os 4tomos de Berilio em um pogo é-doping
se distribuem estatiscamente em torno da posi¢io nominal do plano de
dopantes, vamos assumir que o perfil de distribuigao dos mesmos seja
Gaussiano. Tal procedimento é sugerido por Schubert ! e utilizado
por Koenraad et al®¥ para através de um ajuste determinar o valor
da dispersao dos dados obtidos por STM. Dessa maneira, tomando-se
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z como a dire¢do de crescimento da amostra:

Nalo) = _2_ e o (3.9)

onde N, é o nlimero de aceitadores da camada e o2 a variincia da dis-
tribuicdo Gaussiana. A raiz quadrada da varidncia (o) representa a
distincia média de um atomo ao centro da distribui¢do. A dispersio
desta distribuicdo, dada pela largura total a meia-altura (FWHM, da
sua sigla em inglés), é Az = 2v/2in20 = 2.3550. Para efeitos de compa-
racdo com perfis de distribuigdo retangulares, muito usados por simpli-
ficar a expressido do potencial gerado pelas impurezas, compararemos
Az com a largura total desses perfis.

Para que possamos nos valer da autoconsisténcia é necessirio poder-
se calcular a densidade de cargas de sistema p(x) a partir das funges
de onda dos portadores isolados. Para tanto, assume-se que a distri-
bui¢ao de carga dos portadores do sistema seja igual 4 soma das fungoes
densidade de probabilidade dos estados ocupados. Essa é a chamada
aproximagdo de Hartree. Em um sistema em que os portadores se-
jam buracos, estes estados ocupados correspondem a estados vazios de
elétrons nas bandas de valéncia, ou seja:

p(x) = Z Z |(xs|vk)[? (3.10)

Uﬂllo‘!

Para a determinacéo dos estados ocupados, é necessario se determinar o
nivel de Fermi ( Er) do sistema. Estruturas baseadas em pogos é-doping
tém carater eminentemente metdlico, ou seja, tém bandas parcialmente
ocupadas & temperatura T = 0 K. Por este motivo ndo podemos nos
valer de pontos especiais para o calculo do nivel de Fermi ou para rea-
lizar a soma da eq. (3.10). Também ndo temos um sistema parabdlico,
caso em que poderiamos nos valer de funcgbes analiticas para determi-
nar Er, como se faz para pogos d-doping tipo n. A tdnica opgao que
nos resta entfo, é determinar o nivel de Fermi pela ordenacao dos es-
tados calculados através da equagdo de Schrodinger, e realizar a soma
da eq. (3.10) em uma rede de pontos que cobre o setor irredutivel da
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12 Zona de Brillouin. Observando a fig. 3.1 e usando consideracdes
de simetria podemos ver que o seu setor irredutivel tem um volume
V = LV;zg, onde Vzg é o volume da 12 Zona de Brillouin. Para os
cdlculos executados neste trabalho foi usado um nimero méaximo de
372 pontos na 12 Zona de Brillouin.

Por simplicidade, foi feita a escolha de convergir o potencial & tempe-
ratura T = 0 K. Assumindo que a distribui¢do dos estados de buracos
varie segundo a distribui¢do de Fermi, podemos estimar a largura de li-
nha dos estados a diversas temperaturas. Para temperaturas da ordem
de T = 10 K, essa largura é de aproximadamente 1 meV. Para uma
temperatura T = 60 K, a largura é de 5 meV, e para temperaturas da
ordem da temperatura ambiente (T = 300 K) corresponde a 25 meV.
Calculos anteriores da estrutura de bandas mostram que a diferenca de
energia entre os estados ocupados no interior do pogo sdo maiores que
10 meV, para pocos com uma densidade tipica (N4 = 8 x 102cm™2).
Reboredo et al.3% apresentam o valores de 22 meV para a diferenca en-
tre a primeira e a segunda sub-bandas e Richards et al.?® uma diferenca
de 15 meV. Portanto, até temperaturas proximas a 100 K, a variagao
da largura de linha dos estados ndo deve modificar consideravelmente
sua ocupacio.

Em conseqiiéncia do exposto no parigrafo anterior, para temperaturas
inferiores a 100 K, pode-se calcular as ocupagoes dos estados, usando
o valor da energia de Fermi calculado para T = 0 K, sem que essa
ocupagao divirja grandemente do valor real.

3.3 Equacao da massa efetiva e termo de
energia cinética

Para resolver a equagido de Schrodinger (3.3), adota-se aqui a teoria
da massa efetiva desenvolvida no capitulo anterior, em duas de suas
formulagdes, as de Luttinger-KohnP® na sua forma 4x4 e de Kanel®"],
Escolhemos entdo, um conjunto ortonormalizado de fungdes de Bloch
para um cristal ‘Zinc-Blende’ ndo-perturbado no ponto I, (xs|jm;).
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Na formulagdo de Luttinger-Kohn teremos quatro funges degeneradas
no topo da banda de valéncia {(buracos leves e pesados), que serao
indexadas como j = 3,m; = 3,1,-2, -4, Na formulagio de Kane
serdo oito fungdes, as quatro degeneradas no topo da banda de valéncia,
com os mesmos indices, duas fungoes degeneradas de buracos ‘split-oft’,
também na banda de valéncia, indexadas como j = L, m; = §,-1 e
duas fungbes para os elétrons no fundo da banda de condugdo, que
serdo identificadas como j = ¢,m; = ;,—1. Neste dltimo caso foi
usado o indice ¢, pois como o momento dessas particulas também é
j= %, poderiam haver dificuldades de identificagio. Sendo k um vetor

da 12 ZB desse cristal, as fungdes de Luttinger-Kohn correspondentes
Serao:

(xs|jm;k) = Le"""" (xsljm;). (3.11)

VQ

Devido a periodicidade da super-rede somente vetores que tenham a
forma k + Ke, com k sendo um vetor da 12 ZB e K = (37){ vetores da
super-rede reciproca ( com ! inteiro), sdo permitidos. Simplificando a
notacao utilizaremos (xs|jm;kK) no lugar de (xs|jm;k+ Ke,). Temos
entao:

- 1 t e;)x -
(xs|jm;kK) = ﬁe (kkKez)x (ys|imy) . (3.12)

Ao escrevermos as autofungdes da super-rede nesta base temos:

(xslvk) = Y (imkK|vk) (xs|jm;kK). (3.13)

jmjK

Ao expandirmos a equagdo de Schrodinger (3.3), temos:

>~ (§mskK| Ho+Vo+Vxc |i'mik K )(j' mik K |vk)=E, (k) (jmkK|vk)
i'mj
KI

(3.14)

Examinemos agora a matriz (jm;kK|Hy+ Ve + Vxe|i'mikK'), do Ha-
miltoniano nao-perturbado deste sistema. Esta matriz é diagonal com
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respeito aos vetores K e K’, sendo seus elementos diagonais dados pela
matriz Hy.p, seja ela a matriz de Luttinger-Kohn ou a de Kane:

(§mikK| Hy |fmikK’) = SxxrHycp (3.15)

A matriz descrita na eq. (3.15) representa o operador energia cinética
efetivo da equacdo da fungdo envelope para nosso problema. Este é
um operador blocodiagonal e seu tratamento ndo necessita de maiores
cuidados. Os termos dos potenciais coulombiano e de troca e correlacao
serdo tratados nas préximas segdes.

3.4 Potencial coulombiano

Caso o potencial coulombiano V¢ (x) seja uma fungio suave, numa esca-
la atémica de comprimentos, pode-se desprezar os elementos de matriz
entre dois estados de Bloch jm; diferentes. Os elementos diagonais
podem, por sua vez, ser substituidos pelos elementos de matriz entre
ondas planas normalizadas:

1 ,
(2| K) = Gde:Kz' (3.16)

Escrevem-se entdo os elementos da matriz do potencial coulombiano
como:

(imkK| Vo |i'mikK') = 6;p8mm, (K| Vo |K'). (3.17)

Vamos agora escrever a transformada de Fourier da equacio de Poisson,
encontrando assim a sua forma no espaco reciproco:

47e? 1

(K|VC|K’)= |K_K,|2 [(

K|Na|K') - (K|p|K")].  (3.18)

A carga total do sistema é nula e o sistema encontra-se no equilibrio.
Para garantir a neutralidade os elementos diagonais da densidade de
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cargas total devem ser nulos, o que nos leva a relagio:

(K| N4 |K) — (K|p|K) =0. (3.19)

Examinemos agora os dois termos da densidade de cargas isoladamente.
A matriz (K|N4|K) é facilmente calculada, trata-se da transformada
de Fourier da eq. (3.5):

N,

(K| NalK') = (1) AR - K, (3.20)

onde:

2

e 202
V2ro '

O coeficiente A(K), expresso em (3.21), poderia ser escrito como uma
funcao-erro de argumentos complexos. Aqui, porém, escolhemos resol-
ver a integral numericamente.

A(K) = f_ : dz cos(K 2) (3.21)

Para escrever a matriz (K |p|K) precisamos antes de mais nada, rees-
crever a fungdo probabilidade de um elétron, |(xs|vk)|?, na base das
fungdes definidas em (3.13):

|slvk)P=vQ > 3 ST (imkK"vk) (bkl'mikK™)  (3.22)
j‘m;, JmJ KHK!H
K k

X (z| K" — K")(jm;0]xs)(xs]j'm;0).

Se tomarmos a média dessa expressdo na célula unitaria do material
volumétrico e somarmos sobre as diferentes coordenadas de spin, remo-
veremos as flutuagdes espaciais na escala atdomica de comprimentos. A
média }-, |(xs|vk)|? é diagonal em mj;, m} e j, j/, sendo os elementos
diagonais dados por:

TR =vVAY. Y (jmkK" k) (vkljmskK") (sl K" — K.
s jmj KHEH

(3.23)
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Usando a média calculada podemos exprimir a func¢do densidade de
cargas para buracos como:

p@)=VR ¥ ¥ T (mikK"|vk)(wk |imkK") (s| K" - K.
vk J'mJ K"KIH’

varios

(3.24)

Portanto, na representagao de ondas planas escrevemos:
1 .
(Klp|K') = o P(K - K'), (3.25)
onde:

PKy= > >3 (jm;kK"|vk)(vk|imkK" - K).  (3.26)
wk jmj KV

vazioa

Calculadas as expressdes (3.20) e (3.24) podemos, substituindo-as na

eq. (3.18), escrever a expressdo para o potencial coulombiano total de
nosso sistema:

(K - K') — ~P(K — K')] .

Q
(3.27)

4mre? 1 N,
me Ny

K|Ve|K') =

3.5 Potencial de troca e correlacao

O potencial de troca e correlagio € fundamental no tratamento de sis-
temas baseados em estruturas 3-doping tipo p em GaAs. Por ter porta-
dores muito localizados, o potencial coulombiano devido & camada de
dopantes de pogos tipo p sofre uma blindagem efetiva muito maior que
a de seus congéneres tipo n. Por depender basicamente da quantidade
de portadores presentes na amostra, a importancia do termo de troca
e correlagdo em relacido ao potencial coulombiano é muito maior em
pogos tipo p que em pogos tipo n de mesma concentragao.
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Vamos deduzir uma expressao para o termo de troca e correlagao de um
gas de buracos inomogéneo através de dois passos distintos, baseando-
nos na ref. [64], que propunha a solugio deste problema para o estudo
Silicio e Germéanio volumétrico. Em primeiro lugar determinaremos
uma expressao para um gas de buracos homogéneo, para em seguida,
utilizando a aproximagao da densidade local determinarmos a expressao
do gas de buracos inomogéneo.

Potencial para um gas homogéneo de buracos

Expressoes parametrizadas dentro da aproximagido de densidade local
sdo usualmente utilizadas para descrever o termo de troca e correlagéo
em sistemas com um gas de elétrons inomogéneo em pogos é-doping
tipo n. A ref. [65] é uma revisio das diversas aproximagbes. Em
pogos 6-doping tipo n a parametrizagao mais utilizada é a proposta por
Hedin e Lundgvist?®l. Para um gés homogéneo de elétrons de massa,
efetiva m*, com densidade n, num material de constante dielétrica ¢, o
potencial de troca e correlagio é descrito pela expressao:

2 2
Vio =~ (= ) - o (i)o.ossszn(ui—l). (3.28)

2eap \mar, 2eap \TO

onde a}, representa o raio de Bohr efetivo:
ap = e{mg/m”)ag, (3.29)
o a constante numérica definida por:
o = (4/97)'3, (3.30)

e 75, 0 raio de blindagem (‘screening radius’):

rit = [(4n/3)ap ] (3.31)

Segundo seus autores o primeiro termo da expressdo (3.28) (que de-
pende de r;!), reflete a correlagao de troca ou estatistica, e o segundo
termo (que depende de In(1 + 21/r,)), a correlagdo coulombiana.
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Nio se pode, no entanto, usar a expressao obtida para tratar o potencial
de troca e correlagdo para um gds de elétrons para tratar um gds de
buracos. A razdo é simples: esta expressao foi proposta para um sistema,
com um inico tipo de portador. Em estruturas é-doping em GaAs,
o gas de buracos é formado por dois tipos diferentes de portadores,
buracos leves e pesados.

Vamos rever a interpretacdo dos diferentes termos da eq. (3.28): o
segundo termo, a correlagio coulombiana, relaciona todos os portadores
presentes no sistema. O primeiro termo, o termo de troca, porém, indica
um tipo de interacio que apenas portadores de mesmo tipo podem
ter entre si. Isto significa que ao escrever-se a expressio do potencial
de troca e correlagdo para um tipo particular de buracos o raio de
blindagem do primeiro termo, que depende da densidade eletrénica e
do raio de Bohr efetivo de um elétron aj, deve ser substituido por um
raio de blindagem que dependa da densidade parcial e do raio de Bohr
daquele tipo especifico de buraco enquanto no segundo termo o raio de
blindagem deve ser construido a partir da densidade total de buracos e
do raio de Bohr efetivo do buraco e ndo a partir da densidade eletrénica
e do raio de Bohr eletronico. Com isso obtemos:

e? 2 e 2 21
Vics = — - — 10.0368 In | 1
Xc3 2eay; ('frars%) 2eat,; (wa) n( TR 3) ’
2 z

B3 82
(3.32)
2 2 2 2 2
Vyer = —— - (—)0.0368ln 1+ 25|,
2 2ea, \Targ QGGB% TQ Ry
2
(3.33)
onde
UBym| = f(n;ol) ap, (3.34)
Ao . 1/3
T e ) R (3.35)
4r . 1/3
Rslml = (_3_(133,’“' p) ’ (336)

com [m| = 3,

][]
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As densidades parciais devemn portanto ser determinadas. H4 duas
maneiras distintas de se determiné-las: diretamente do célculo do nivel
de Fermi do sistema, se na aproximagio de Hartree, ao invés de somar-
se para cada buraco os quadrados de suas componentes indistintamente,
somar-se separadamente as componentes de buracos leves (m = 1/2) e
pesados (m = 3/2), ou determinando uma relagio matemética simples
que relacione as densidades parciais de portadores com a densidade
total. A segunda alternativa é possivel se utilizarmos a aproximacio
isotrépica, na qual as densidades dos buracos sdo descritas em fungio
das massas efetivas dos mesmos:

i30 1 2m.m 32 3 3 1
A= o () B =3 3 e

Usando a eq. (3.37), depois de alguma manipulagio podemos escrever
cada densidade parcial em fungio das duas massa efetivas e da outra
densidade parcial. Se entdo utilizarmos a densidade total de buracos:

piso — piga + ptsa (338)

1l
2

chegaremos a uma expressdo para a relagao entre as densidades parciais
e a densidade total:

e M3 My
ise __ 2 2 is0
||

Assumindo que a propor¢do do modelo isotrépico se mantenha, pode-
mos escrever que:

m;s/z + mf/z
Pim| = —2.3/_2217- (3.40)
i

O raio de blindagem para a troca torna-se entio:

m A 1/3
_ [m| *3
Felmi = «3/2 - w2\ 3 ( 3 “Bim| p) ' (341)
(mg +my )

2 2
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Para justificar a utilizagio do modelo isotrépico, devemos utilizar um
conjunto de parametros confidveisl®): v, = 6,85,72 = 2.1 e 73 = 2.9.
Ao considerarmos a banda de valéncia, consideramos um sistema com
massas anisotrépicas. A anisotropia da banda de valéncia I'g se deve ao
termo de deformagdo (‘warping’) do Hamiltoniano. Vamos desconside-
rar este termo, i.e., utilizar v, = y3 = 2.1, e calcular as massas efetivas
na dire¢do z através do Hamiltoniano de Luttinger-Kohn. Os valores
das massas calculadas dessa maneira, 0.377 mg e 0.090 my, sao préximos
o suficiente dos valores experimentais isotrépicos, (0.475 + 0.148) my e
(0.0875 + 0.0292) m®® para justificarem a aproximagio. Essa aproxi-
magao nao significa que o ‘warping’ seja completamente desprezado em
nossos calculos, ele continua sendo levado em conta no termo de energia
cinética (3.15), onde alids, tem uma importincia muito maior. Sem
‘warping’ as massas efetivas de buracos pesados (m3,) e leves (mj],,)
sdo descritas pelas expressdes:

1

m — Ty,
T — 272

(3.42)

e #

1
1= ———my. 3.43
e 22+ m o ( )

Todo o tratamento teérico que faremos a seguir utilizara a formulagao
de Luttinger-Kohn do nosso problema, pois ndo ha em nossos sistemas
estados de elétrons ou buracos ‘split-off” ocupados. Por conseqiiéncia,
nao ha portadores elétrons ou buracos ‘split-off’ e ndo pode haver troca
ou correlagao entre eles, nem correlagao entre esses estados e os outros
presentes no sistema. Seguindo o espirito de que ndo ha elétrons ou
buracos ‘split-off’ ocupados, assumiremos para a formulagdo de Kane,
que os elementos da matriz de troca e correlagdo que relacionam os
estados de buracos com estados de elétrons ou buracos ‘split-off’ sao
nulos.
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Forma matricial do operador na base de Luttinger-
Kohn

Para escrever a matriz do potencial de troca e correlagao precisamos
primeiramente determinar a base de fungdes em que ele é diagonal. O
intuito disto é podermos assumir que os dois gases de buracos nio in-
teragem entre si de maneira direta, mas apenas pela distribuigdo total
de cargas. Dessa maneira, supondo-se que este potencial seja suave, os
termos nio-diagonais sao desprezados e os termos diagonais sdo com-
pletamente determinados pelas expressdes derivadas do potencial de
Hedin-Lundqvist para um géds de elétrons (3.32) e {3.33). Escrevendo
a matriz do potencial nesta base temos:

VXC% 0 0 0
0 Vxer 0 0
(euk|Vxclesk) = 0 )BC 2 Vxel 0 (3.44)
0 0 0 Vxcg

Neste ponto pode-se simplificar a expressao deste potencial assumindo
que a base |e k) seja a base das fungdes de Luttinger-Kohn |jm,k).
Assim a matriz de troca e correlagio deve ser somada & equagio da
massa efetiva na forma em que estd, sem nenhuma outra transformacao.
Isto equivale a dizer que o potencial de troca e correlagao atua sobre um
sistema em que a interagdo spin-drbita ndo interfere com a distribuicao
espacial de suas cargas. Essa é uma simplificagdo imediata. Por outro
lado, pode-se assumir a base em que a matriz é diagonal como ainda
ndo determinada e determinar a matriz unitdria que transforma essa
base na base das fung¢des de Luttinger-Kohn. Depois de determinada
essa matriz de transformagio basta aplicd-la & matriz da eq. (3.44),

determinando dessa forma a matriz do potencial na base de Luttinger-
Kohn.

Lembrando que fizemos a aproximagio de comportamento isotrépico
dos buracos para determinar a expressdo do potencial de troca e cor-
relagdo para cada portador, devemos, para ser consistentes, utilizar a
matriz de Luttinger-Kohn com os pardmetros v, = <y;. A transformagéo
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que diagonaliza essa matriz é:

—e'i%¢c039 —i‘z/—ge_igqbsinﬂ 0 %e"i%¢sin9
Sms (k) = 52/—56_%¢sin9 e-_%jbcosﬂ —;Lei—%%'ne | (3
2 0 —%ei¢sin6 e2%cos0 —hz/—ge'qusinﬂ
—%ei% sinf 0 —i23ei%¢sin3 ei%¢w39
(3.45)

que apds aplicada sobre a matriz (3.44) nos leva a:

@xc Sxc¢ Rxc 0

iy | Sx¢ Txc 0 Rxc
(mk|Vxc|m'k) = By 0 Tye —Sxc|’ (3.46)
0 Yc —Sxc Qxc
com
1 k2 + K k2
Qxo =5 [Vkog +3Viey] )+ Vaey (5 ) (3.47)
1 k2 + k2 k2
Txc = 1 [3chg T ch%] ( 2 y) +Vxey (F) ’ (3.48)
k, — ik, \”
Rxc = —? [chg - ché] ( kz y) ; (3.49)

3 | ( % ) . (350)

V3
Sxc= By [chg - Vxei 2

Se os potenciais de troca e correlagdo de buracos leves e pesados fos-
sem idénticos, entdo, a matriz (3.46) seria diagonal com os elementos
diagonais assumindo o valor comum de Vxc(y2) e Vxcs/z)- Na reali-
dade esses valores sao distintos e bastante diferentes entre si, devido
principalmente, as diferentes densidades dos gases de buracos leves e
pesados. Num potencial que depende tdo fortemente da distribuigdo
dos portadores como o potencial dos sistemas aqui estudados, nao ha
justificativa para trocar a matriz (3.46) por uma composta apenas de
seus valores diagonais, a nao ser que se estude somente a disperséo na
direcao perpendicular & diregao de crescimento, onde os termos nao-
diagonais desse Hamiltoniano desaparecem.
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Operador de troca e correlagiao para um gas ino-
mogéneo de buracos

A matriz do potencial de troca e correlagdo obtida (3.46) se apli-
ca a um gas de buracos da banda de valéncia I's espacialmente ho-
mogéneo. Como é usual, as inomogeneidades serdo levadas em conta
através da aproximacao de densidade local, ou seja, usando-se as ex-
pressoes (3.32) e (3.33) para gases inomogéneos também. Devido &
dependéncia em 2 do potencial externo a matriz do potencial de troca
e correlagio (3.46) também se torna dependente em z. Sua represen-
tacdo na base |jm;kK) é nido-diagonal em tratando-se de K. Isto sig-
nifica que (mk|Vx¢|m'k) deve ser substituido por (mkK|Vxc|m'kK'),
assim como Qx¢, Txe, Rxc e Sxc respectivamente por (K|Qxc|K'),
(K|\Txce|K"), (K|Rxc|K') e (K|Sxc|K"). Os tltimos devem ser calcula-
dos numericamente das expressoes Qxc(z), Txc(2), Rxc(z) e Sxc(z).
Para se chegar a estas expressoes devemos substituir Vxcq/2) € Vxe/2)
por Vxcqiy2)(2) e Vxesjz)(z) nas expressdes (3.47), (3.48), (3.49) e
(3-80). Vxcqy2)(2) e Vxc@e)(#) sdo obtidas através da distribuigdo
de cargas total obtida em (3.24) e das relagdes entre as densidades re-

lativas e a densidade total de (3.37) e (3.38). Desta maneira obtemos
a matriz:

(KIQxclK))  (K|Sxc|K')  (K|RxolK") 0
(|SxclK")  (K|TxclK') 0 (K|Rxc|K")
(K|RxclK')" 0 (K|TxclK')  —(K|Sxc|K') |
0 (K|Rxc|K')* —(K|Sxc|K) (K|QxclK)
(3.51)
onde:
1 N (E R n (K
(K1Qxclk") = 7 [(KIVxosK") +3(K|Vxcy K] (k—) +K|Vxe|K') (k—) :
(3.52)
1 (R N (E
(KiTxolK") = § [3(K Vxcg|K) + (KIVxcoy K )]( s y)"'(KIch%IK) (&),

(3.53)
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— ik \2
(KIRxolK") = =Y [ Va3l - Iy ic] (2552) . @se

(kz —iky)k.

? [(& Vi3 1K) - (KVxcy K] (k—2) . (355)

(K|SxclK') =1

3.6 Estruturas das matrizes Hy, Vo e Vxo

Com a determinacdo da matriz que descreve o potencial de troca e
correlagdo (3.51) do gés de buracos inomogéneo, a equagio da massa
efetiva (3.3) fica completamente determinada na representacgio de ondas
planas. As matrizes dos trés operadores distintos dessa equacgdo, ou
seja, Hy, Vo e Vxc tém estruturas diferentes. A matriz do operador
energia cinética Hp é nao-diagonal com respeito a0 momento angular
J e a sua projegao na direcao z m;, mas diagonal quando se trata dos
vetores de onda K da super-rede. A matriz do potencial coulombiano
Ve € seu oposto, € diagonal com respeito ao momento angular j e a
sua projecao m;, e nao-diagonal quanto aos vetores K da super-rede.
A matriz do potencial de troca e correlagao é nao-diagonal em relagao
a essas trés grandezas. Os diagramas das figs. (3.2), (3.3) e (3.4)
apresentam de forma esquematica estas estruturas.
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Figura 3.2: Estrutura da matriz Hy.p.
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Figura 3.3: Estrutura da matriz V.
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Figura 3.4: Estrutura da matriz Vxc.




Capitulo 4

Calculo de Espectros de
Luminescéncia

Para testar modelos em fisica é necessirio fazer experiéncias basea-
das nas conclusdes obtidas através dos mesmos. Nosso método para
o calculo da estrutura de bandas nos apresenta as energias das ban-
das, seus estados eletronicos, a distribuigao das cargas neste sistema,
o potencial em que o sistema se encontra, mas nao apresenta por si s
uma grandeza mensurdvel diretamente para testi-lo. As propriedades
opticas de um material sio amplamente utilizadas para a caracterizagao
de materiais. Dentre essas propriedades, o espectro da luminescéncia,
causada pela recombinagio radiativa espontinea de portadores numa
amostra, pela caracteristica intrinseca de fornecer diferengas de ener-
gia entre os estados recombinantes, sem estados intermediarios, é uma
escolha natural para esse tipo de teste.

Neste capitulo apresentaremos a base tedrica de um modelo que, uti-
lizando o método apresentado nos capitulos anteriores, permite a ob-
tengao de um espectro de luminescéncia para os sistemas §-doping aqui
estudados. Pela necessidade de obtermos simultaneamente os estados
de elétrons e de buracos, faremos uso do Hamiltoniano 8x8 de Kane
para o célculo da estrutura de bandas. Como ja fizemos anteriormente,
trataremos de super-redes de pogos d-doping e para estudar sistemas

64
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de pocos isolados usaremos a extrapolagao para periodos de super-rede
largos, caso em que dois pogos vizinhos praticamente nao interagem
entre si.

4.1 Uma expressao geral para a intensi-
dade de luminescéncia

O objeto de nossos cdlculos é a emissdo de luz por luminescéncia de uma
regido d-doping tipo p ou tipo n de uma amostra de GaAs que de ou-
tra maneira seria homogénea. A emissdo é causada pela recombinagéo
radiativa espontidnea de portadores minoritarios fora do equilibrio por
excitagao Optica com portadores majoritarios no equilibrio. Os por-
tadores minoritdrios encontram-se livres na amostra enquanto que os
majoritarios estao confinados no pogo d-doping. A intensidade da lumi-
nescéncia destas estruturas pode ser calculada através de uma férmula
geral:

3 2
Iw) = 222 > M- NpoBi— By =) ()
Onde:
RIararL:
fir = mo(E; — B) (4.2)

é a forga de oscilador da transi¢do de dipolo dptica entre o estado inicial
|¢) e o estado final |f) sob luz polarizada na diregdo z, E; e EY, os niveis
de energia para os estados inicial e final e N; e Ny, as probabilidades de
ocupagdo desses estados. Os estados inicial e final devem ser entendidos
como os auto-estados de energia do pogo §-doping.
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Essa expressdo pode ainda ser melhorada se levarmos em conta o alar-
gamento da transi¢do devido ao tempo de recombinagido médio. Subs-
tituindo a fungdo 6 da expressdo (4.1) por uma Lorentziana, temos:

2hwd  e? l Yif

;fﬁNi(l - Nf)’]r (E, — Ef — h(.‘l.’)2 + '}’ff

I(w) - m002 :

(4.3)

Nesta expressio, iy representa o alargamento da transicdo devido ao
tempo de vida finito.

4.2 Estados iniciais e finais

Para que se possa quantificar a expressdo (4.3) é necessario conhecer os
estados inicial e final. Para tanto utilizaremos os estados ja calculados,
com a teoria da massa efetiva e 0 método k - p na formulacdo 8x8 de
Kane apresentados nos capitulos anteriores.

Os estados iniciais sa0 os estados eletronicos da banda I'g que sdo carac-
terizados pelos nimeros de suas minibandas eletronicas n, = 1,2,.. ..
Os estados finais sdo os estados de buracos pesados (hh) e leves (lh)
da banda Iy, caracterizados, respectivamente, pelo nimeros de suas
minibandas de buracos pesados np, = 1,2,... e leves ny, = 1,2,.. ..
Os estados da banda de valéncia I'; (‘split-off’) ndo sdo estados fi-
nais permitidos, pois encontram-se sempre ocupados. No entanto como
o potencial do pogo d-doping acopla esses estados com os da banda
I's, 0s quais sdao estados finais permitidos para transi¢oes radiativas,
os estados da banda I'; atuam, ainda que indiretamente, no espectro
de luminescéncia. Como transigdes Opticas para estados da banda I';
ndo sdo permitidos, podemos nos restringir aos elementos da matriz de
transicao I's — I's.

Os estados de uma super-rede de pogos d-doping sdo bidegenerados
por causa das combinagdes das simetrias de reversdo temporal e in-
versao espacial. Vamos levar isto em consideragio e introduzir nimeros
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quanticos adicionais de spin, o, para elétrons e oxp € 01 para bu-
racos. Estes s6 podem assumir os valores T e . Dessa maneira os
estados iniciais |u;k;) dos processos de recombinagio radiativa tornam-
se |n. T ke} e |ne 1 k) e os estados finais |usky), tornam-se por sua
vez, |npn T ki), |man 4 ka), | kh) e |my 1 kin). As energias de
transicdo correspondentes Ey, (k.) — E, ,(ks) so independentes dos
nimeros quinticos de spin o, e og (g = L , h). Nessa notagdo a eq. (4.1)
pode ser reescrita como:

2hw? 62
Hw) = 2 Z E Z fnean. (ke, kn) Np i [1 — ﬂ-qhkh] x
k.ky Te gh
q.—
'Yﬂekcﬂqhkh
Tr[Eﬂe. (k ) Eﬂqh (kh) hu)]2 + ’Yggkcnqhkh

(4.4)

O termo fyx,, (ke, ks ) indica a forga de oscilador total para uma tran-
si¢a@o de um elétron para um buraco leve on pesado.

4.3 Forca de oscilador

Nesta se¢do vamos determinar a expressdo que descreve Freng (ke, kp),
a forca de oscilador total para uma transi¢do de um elétron para um

buraco leve ou pesado. Explicitando na equagio (4.2) os estados inicial
e final, obtemos:

|(neTeke|pz|ngrognken) |
o Oekn) = 2 . 45
qh( o ken) My aeza;h E,, (ko) — 12 (k) o

Usando as fungdes de Luttinger-Kohn para os auto-estados da super-
rede (sx | ym;kK), pode-se escrever os elementos da matriz momento
(neTeke| Pz |Pgrogrks) como:
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(negeke |pz|nqh0qhkh) = (46)

Gszz Z (neaeke IJmJK) (jmjlpI

K imj jim

j’m;) (j’m;-K | nqhaqhkh) ,

onde G3 = GzGﬁ.

Ao se avaliar a expressio (4.6) deve-se levar em conta os fatos de que, no
caso do GaAs, a banda de condugéo € apenas fracamente ligada 4 banda
de valéncia e que as bandas de buracos leves e pesados sé interagem
fracamente com a banda de buracos ‘split-off’. Aproximando, temos,
pertanto:

(%m%K|neaek) =(%m K|neaek) =0, (4.7)

L
2

(emcK|ngnogk) = (%m%K|nqhaqhk) =0, g=1h. (4.8)

Os tinicos elementos da matriz de momentos nao-nulos sdo os que obe-
decem a forma (em.|p, |%m%), onde ¢ define os estados eletronicos da
banda de condugdo. Esses elementos podem ser expressos em termos
do elemento P da matriz de Kane, da seguinte maneira:

(chlpul38) = 7P, (cHlpeld]) = 7P, (4.9)



4. Cilculo de Espectros de Luminescéncia 69

Porém, como nem todos os elementos sao independentes, temos que:

(e 1 kel Pz [mgn T k) = [(ne L kel po Inge L Kn)2, g =1,k (4.13)

(e 4 Xe| Pz [ngh T Ki) P = |(e T Ke| Pz Ingr L Ke)[®, g=1 k. (4.14)

Se tomarmos agora s6 os elementos independentes, teremos:

|(ne T ke pz [ngn T ki) =

(4.15)
Gaﬂ Z(n +k |clK) (§§K|n k 1 31 pr i
e e 2 29 th h)+ 3(22 |nqh Tkh)
K
|(ne ‘L ke|p:r |nqh T kh)r2 = (416)
IS (e 111 e3) [ (33 [ 110) + L (2 2
e e 2 23 th h)+ (22K|nthkh)
2 |4% V3

Ao usar esses resultados podemos expressar a forca de oscilador
fn,nq,,(ke,kh) de uma transicao elétron-buraco como:

fngnqh (keakh) = (417)

4 i 2
m .E —_ € ke T k 4 . o| Dz Kk
0[ ne(ke) E"qh(kh)]“(n T kel pz Ingn T k)P 1(ne L kel P |rgn T h)|]
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Reescrevendo a eq.( 4.17) podemos evidenciar o fato que as transicoes
levadas em conta aqui sdo diretas:

fnenqh (ke: kh) = (418)
4

my [Enc (ke) — En,, (kn)

]Wmﬂ%M¢N“MmHmemﬂ%m

Dessa maneira podemos ver claramente que a expressdo de luminescéncia
da forma como foi desenvolvida até aqui é diagonal em k. e k,. Es-
sa expressdo é valida, portanto, para transigoes diretas. Em sistemas
§-doping tipo p porém, o espalhamento dos buracos por flutuagoes de
curto alcance do potencial das impurezas quebra a regra de conservagao
do momento k. Resultados experimentais como os de Richards et al.?8,
que mostram na fotoluminescéncia de estruturas é-doping tipo p o ‘Fer-
mi Edge Enhancement’, um fendémeno associado a transi¢es indiretas,
sustentam esta hipdtese.

Devemos entao obter uma expressiao para a forca de oscilador que leve
em conta transi¢es indiretas ao invés de transigoes diretas. Como as
flutuacdes de curto alcance do potencial quebram a regra de conservagao
de k, fazemos o mesmo substituindo o termo i, por 1 na expressao da
forca de oscilador (4.18). Dessa forma encontramos a seguinte expressio
para a forga de oscilador para transigoes indiretas:

fn,nqh (keakh) = (419)
4
Mo |En, (ke) — En,, (Kn)

]Umﬂmmwm%«mummwmﬂ

4.4 Probabilidades de ocupacao

Para se calcular o espectro de luminescéncia através da expressio (4.4)
é necessario determinar-se a fungdo de ocupacao dos estados dos por-
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tadores majoritarios e minoritarios. Estas duas representam situagoes
completamente diferentes.

A T = 0 K a ocupacio dos portadores majoritirios € bem definida,
se 0 estado se encontra abaixo do nivel de Fermi do sistema, ele estd
ocupado, se ele se encontra acima deste, esta vazio. A uma temperatura
finita a ocupacgdo destes estados é descrita pela fungdo de distribuicéo
de Fermi.

Para os portadores minoritarios a situacgao é diferente. A T = 0 K e sem
iluminacao nao ha, em um sistema sem outras impurezas além do plano
de dopagem, esse tipo de portadores. Quando o sistema é submetido a
iluminacdo, portadores que estdo em estados abaixo do nivel de Fermi
sao promovidos & banda de portadores majoritarios e permanecem la
por um tempo de recombinacdo médio. Num sistema a temperatura fi-
nita, este tempo médio de recombinacao é suficiente para que os estados
promovidos & banda de portadores majoritarios decaiam para o estado
fundamental dela. Desta maneira, a distribuicdo de estados de por-
tadores minoritdrios se dard em torno deste estado fundamental, com
uma certa dispersao devido a temperatura finita. Para descrever a ocu-
pacdo destes estados usaremos a funcao de distribuicao de Boltzmann
em torno do estado fundamental da banda.

Aplicando a sistemas é-doping tipo p, obtemos como fung¢do probabili-
dade de ocupacdo para buracos Ny ,,:

1
1-N ] - 4.20
L Nk TEr — B, G0)I/FT (4.20)
e para elétrons Ny i, :
Nk, = e~ 1En.(ke) — Er,] /KT (4.21)

onde Ey, é 0 quase-nivel de Fermi para os elétrons fotocriados.
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Em sistemas d-doping tipo n, teremos, para elétrons Ny . :

1

N, = 4.22
neke = B = Bn, 0)I/RT 2
e para buracos Ny, k,:
n Er, /KT
[1 B quhkh] - B[E wlk) + Bryl/ ! (4.23)

onde Ep, € o quase-nivel de Fermi para os buracos fotocriados.

4.5 Dependéncia do ‘gap’ com a tempe-
ratura

Como o valor do ‘gap’ de energia varia com a temperatura. é necessario
para que possamos comparar N0ssos espectros com espectros experi-
mentais que incluamos essa variacao no cdlculo do espectro de lumi-
nescéncia. Como o ‘gap’ do GaAs é de 1519,2 meV e para temperatu-
ras de 300 K essa variacao é de aproximadamente 100 meV, ou seja,
cerca de 6 % do valor do mesmo, ¢ razodvel sua inclusdo apés o cdlculo
concluido. Dessa maneira ndo serd necessario recalcular-se a estrutura
de bandas para cada temperatura em que se calcula o espectro.

Utilizamos a férmula de Varshnil®® para o cdlculo dessa variacio:

(Tem K).  (4.24)

= &’}
E,(T) = (1519,2 _ M) meV

2044+ T
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4.6 Programa de calculo da luminescéncia

De posse das expressdes necessarias podemos entdo calcular teorica-
mente o espectro de luminescéncia. Tendo utilizado o programa auto-
consistente, em sua versio com o Hamiltoniano de Kane, para calcular
o potencial, os estados e seus autovalores e de posse do valor do nivel
de Fermi a T = 0 K, determinamos a ocupa¢io de cada nivel a diferen-
tes temperaturas. Para os portadores majoritdrios utilizamos a distri-
buicio de Fermi e para os minoritdrios, a distribui¢do de Boltzmann.
Note-se que todos os portadores majoritdrios devem ser utilizados aqui,
ndo s6 os que se encontram abaixo da energia de Fermi. Estados acima
do nivel de Fermi a T = 0 K tém diferentes valores de ocupacao a tem-
peraturas finitas que sfo calculadas através da distribuigio estatistica
de Fermi.

Calcula-se entdo a integral de superposigao entre os estados das bandas
de portadores minoritdrios e majoritarios, multiplicando-se esse valor
pelas ocupagdes de cada um desses estados & temperatura desejada.
Calcula-se também a diferenca de energia entre esses estados. Esse
valor serd a posi¢do nominal do pico, o qual serd descrito por uma Lo-
rentziana com o alargamento de banda sugerido ed hoc. Nesse ponto,
faz-se a distingdo entre os calculos que levam em conta apenas as tran-
sigbes diretas e os que levam em conta transigoes diretas e indiretas.
Para transicoes diretas calcula-se a integral de superposigao apenas dos
estados de mesmo vetor de onda k, enquanto que para o outro caso, a

integral é calculada para quaisquer estados indiferentemente do valor
de k.

Apés subtrair-se o valor da redugfo do ‘gap’ com a temperatura do
valor nominal do pico associado a cada Lorentziana calculada, devemos
somar todas as Lorentzianas referentes a cada temperatura numa sé
curva, para obter-se o espectro correspondente a esta temperatura. O
programa, calcula espectros para cinco temperaturas diferentes em uma
inica submiss3o.



Capitulo 5

Estrutura de Bandas

Este capitulo apresenta os resultados obtidos com o programa do cilculo
de estrutura de bandas. Apresentaremos em primeiro lugar os testes
executados a fim de determinar a correcdo do programa. Em seguida
virdo os potenciais, as estruturas de minibandas e sub-bandas, tanto pa-
ra pocos isolados como para super-redes. Para descrever pocos isolados
utilizamos super-redes com periodo d = 500 A, acima do limite em que
os estados de um pogo interagem com os de seu vizinho. Super-redes de
perfodo d = 200 A também sio estudadas. Por comodidade escolhemos
trabalhar apenas com trés concentragbes de carga diferentes. Os valo-
res utilizados correspondem a concentragdes usualmente consideradas,
no caso de pogos d-doping tipo p, como baixa (N; = 3 x 102 em™?),
média (N, = 8 x 102 em™?) e alta (N, = 3 x 10 cm™2).

Neste capitulo, faremos ainda um estudo comparativo entre pogos tipo
p e tipo n. Na comparacao entre os resultados obtidos para pocos -
doping tipo p com os obtidos para pogos tipo n havera a dnica excegao
feita a regra de concentragbes: para um pogo tipo n, a concentragao de
3 x 10'3 ¢m~2 é considerada muito alta e por este motivo muito dificil
de ser observada. Nesse estudo portanto, utilizaremos a concentragao
de 1,5 x 103 ¢m~2 ap invés de 3 x 103 cm~2.

74
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Os pogos estudados tém um perfil de dopagem Gaussiano, com o = 10 A,
que corresponde a uma largura a meia altura Az = 23.55 A. Apresen-
taremos também um estudo da variagio dos potenciais dos pogos, do
nivel de Fermi e dos estados ocupados em funcao do alargamento da
distribuigao dos dopantes na camada 4.

5.1 Testes de adequacao

Os testes de adequagdo do programa de calculo de bandas de estrutu-
ras d-doping tipo p serdo apresentados a seguir. Trés testes diferentes
foram feitos. Os dois primeiros utilizaram o método aqui desenvolvi-
do para calcular sistemas baseados em heteroestruturas composicionais
(pogos quadrados): o primeiro determinou o nimero necessario de on-
das planas a ser utilizado para o cdlculo desse tipo de heteroestruturas
e o0 segundo a precisdo de cdlculo de nossa matriz k - p. O terceiro
teste serviu para determinar a qualidade de nosso procedimento auto-
consistente, utilizando para tanto resultados de calculos de estrutura
de bandas de pogos d-doping tipo n.

5.1.1 Pocgos quadrados e super-redes baseadas em
heteroestruturas GaeAs/GaAlAs

O programa desenvolvido neste trabalho pode ser utilizado para o
calculo de uma gama de sistemas maior do que inicialmente previs-
to. Usando essa qualidade foi possivel fazer testes comparativos de sua
performance com resultados da literatura, em casos bem conhecidos.
Um desses casos € o de pocos de potencial quadrados baseados em he-
teroestruturas GaAs/GaAlAs. Como tais sistemas apresentam duas
regides distintas, com composi¢des também distintas e, em decorréncia
deste fato, caracteristicas fisicas diferentes, é necessdrio fazer uma nova
aproximacao.

Consideraremos aqui que toda a estrutura tenha uma mesma constante
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dielétrica, a constante do material da regiao do pogo, sendo as bar-
reiras determinadas por um potencial quadrado inserido ad hoc, com
uma altura de barreira determinada pela diferenga de potencial cria-
da na interface entre os dois materiais. Esta aproximacio nio deve
causar complicacdes adicionais visto que os portadores ndo penetram
substancialmente na barreira e, portanto, seus estados nao dependem
da constante dielétrica da barreira. Além do calculo ser factivel, exis-
te uma segunda qualidade desses sistemas que nos é adequada. Se a
concentra¢io de portadores do sistema for pequena nao é necessario
calculd-lo autoconsistentemente. Isto decorre do fato de o potencial
determinado pela carga dos portadores ser muito menor que o do pogo
em si, podendo portanto ser desprezado.

O potencial de um poco quadrado representa um potencial mais dificil
de ser descrito por uma aproximagio de ondas planas que um potencial
do tipo é-doping. Isto se deve ao fato dele ter uma variagdo abrupta
na borda do pogo. Dessa maneira este potencial é o indicado para se
testar a convergéncia no niimero de ondas planas necessdria ac nosso
calculo.

A fig. 5.1 mostra a estrutura de bandas de um pogo quadrado isolado
nao-dopado, calculada com diferentes niimeros de ondas planas. Os
pardmetros de Luttinger utilizados neste calculo (y = 6.85, v = 2.1
e 73 = 2.9) foram tirados da ref. [63]. Os resultados diferem gran-
demente entre os calculos com 21 e 41 ondas planas. Para um maior
nimero de ondas planas porém, os resultados nao diferem de maneira
significativa. A repulsao entre as sub-bandas conhecida dos célculos de
pocos baseados em heteroestruturas fica claramente definida para as
estruturas calculadas com 41 ondas planas ou mais.

Determinado o nimero necessirio de ondas planas podemos calcular
sistemas compardveis aos da literatura. A ref. [41] apresenta resulta-
dos de um calculo de estrutura da banda de valéncia para um pogo
quadrado de GaAs/Ga Al_;As com x=0,51 e periodo de 112 A. Os
pardmetros de Luttinger sdo os mesmos que utilizamos anteriormente
em nosso cédlculo (y; = 6,85, 72 = 2,1 e v; = 2,9). Para calcular a des-
continuidade da banda de valéncia na interface, os autores utilizaram
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Figura 5.1: Estrutura de bandas para um pogo quadrado nio-dopado e
isolado com largura 97 A, e altura de barreira de 300 meV. O niimero de
ondas planas usadas na descrigido do potencial do pogo varia de 21 a 101.

para estimar o ‘gap’, a expressdo:

Eg = Eg(GaAs) + 1,04z + 0,47z (5.1)

Para determinar a fragdo da descontinuidade do ‘gap’ na banda de
valéncia foi usada a regra de 43%l%7). Calculando a altura da barreira,
encontramos o valor de 280 meV. A fig. 5.2 apresenta uma comparagio
entre um calculo executado por nosso programa para um sistema rigo-
rosamente igual ao de Altarelli et al.¥! com o resultado obtido por eles
no referido artigo.

E necessario salientar que esses dois calculos foram feitos com sistemas
fundamentalmente diferentes: nosso sistema simula uma heteroestru-
tura, criada por uma perturbagdo sobre um material homogéneo, isto
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Figura 5.2: Estrutura de sub-bandas na direcio perpendicular i diregio
de crescimento para um pogo quadrado isolado de largura 112 A, altura de
barreira de 280,6 meV e concentracio de portadores Ny = 2 x 10'em=2. A
esquerda nossos resultados e 4 direita, para comparagao, a fig. 5 do trabalho
de Altarelli et al.[*!]

é, impomos um potencial ad hoc sobre GaAs volumétrico e Altarelli et
al. estudam uma heteroestrutura criada por regides com composigoes
quimicas diferentes. A concordancia entre os resultados é excelente,
sendo evidenciado o espalhamento entre bandas diferentes.

5.1.2 Pogos 4-doping tipo n

O célculo da estrutura de bandas de pogos d-doping tipo p em GaAs
apresenta dificuldades devido & presenga de dois tipos diferentes de
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portadores numa mesma regiio do espago. Para pogos d-doping tipo n
a tarefa de calcular sua estrutura de bandas é muito mais simples.
Continua havendo necessidade de se fazer célculos autoconsistentes,
porém, devido & existéncia de um tnico tipo de portador, a equagdo da
massa efetiva, pode ser resolvida no espago direto através de integrais.
Isso diminui drasticamente as necessidades computacionais. Calculos
de estruturas de bandas de pogos tipo n estdo presentes na literatura
desde o comeco desta décadal®11:20:68 O estudo sistematico de tais
heteroestruturas vem sendo feito pelo grupo associado ao Laboratério
de Novos Materiais Semicondutores do Instituto de Fisica da USP tanto
do ponto de vista teérico [17:21:2269-72 ¢ experimental [#151773-75] Dessa,
maneira dispomos de um método para o calculo de estrutura de bandas
de super-redes d-doping tipo n desenvolvido no espago direto.

O método para o calculo da estrutura de bandas de energia para pogos
0-doping tipo p pode ser facilmente utilizado para o cdlculo da estrutura
de bandas de pogos-4 tipo n. Para tanto basta utilizar a matriz de Kane,
substituir o potencial dos aceitadores por um potencial de doadores e
calcular o nivel de Fermi dos elétrons na banda de condugao ao invés
do de buracos na banda de valéncia. Na pratica, quanto ao potencial
é necessario apenas trocar o sinal. J4 com relagdo ao nivel de Fermi,
deve-se contar os portadores na banda de condugio preenchendo os
estados na dire¢ao inversa a que se contava anteriormente.

Este procedimento demanda uma capacidade computacional desneces-
saria em se tratando de calcular apenas a estrutura da banda de con-
dugao. Para simplificar podemos calcular a mesma estrutura com um

sistema em que a matriz de Kane é substituida por uma matriz diagonal
2x2:

onde A representa os estados eletronicos e é descrito pela expressao
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Figura 5.3: Perfis de potencial para um pogo d-doping tipo n calculados
com os dois diferentes métodos.

h2 2 2 2
A=o— [K+E+E]. (5.3)

A existéncia de um método desenvolvido e testado (que se utiliza do
espago direto) para o calculo da estrutura da banda de conducio em
pogos d-doping tipo n nos possibilita testar o procedimento de auto-
convergéncia de nosso programa de cilculo. Para tanto, basta calcular

0 mesmo sistermna pelos dois métodos e comparar os potenciais conver-
gidos.

A fig. 5.3 apresenta dois cdlculos feitos para sistemas com mesma con-
centracio (N; = 8 x 10'?cm~2) valendo-se dos dois diferentes métodos.
Com o método do espago direto foi calculado um pogo d-doping ti-
po n isolado!"®, com perfil de dopagem quadrado e com o método aqui
desenvolvido, uma super-rede de pogos 4-doping tipo n com perfil de
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dopagem Gaussiano e largura de super-rede d = 400 A. Apesar das
diferengas entre os sistemas, mais uma vez 0s resultados apresentados
tém uma étima concordéncia.

5.2 Estruturas d-doping tipo p

Os resultados dos cédlculos de estrutura de bandas de super-redes ¢-
doping tipo p serdo mostrados a seguir. Primeiro apresentaremos os
potenciais relacionados aos sistemas estudados: potenciais coulombia-
nos autoconsistentes e potenciais totais incluindo além do anterior o
termo de troca e correlagdo. Em seguida apresentaremos resultados
dos céalculos da estrutura de bandas incluindo um estudo para deter-
minar a importancia da dispersao dos dopantes. Todos os resultados
apresentados nesta segido foram obtidos com o programa de célculo au-
toconsistente, utilizando sempre 20 ondas planas na base de expanséao
do potencial.

5.2.1 Potenciais

A fig. 5.4 apresenta potenciais para as concentragoes alta e baixa de
dopantes (N, = 3 x 108 em™2e N, = 3 x 102 ¢m~2, respecti-
vamente). Apenas os potenciais de sistemas com perfodos d = 500 A
sdo mostrados, pois a conformagdo e as profundidades dos potenciais
de sistemas com d = 200 A diferem muito pouco das dos primeiros.
As linhas pontilhadas apresentam o potencial coulombiano, sem troca
e correlagdo. As linhas sélidas apresentam o potencial total, incluindo
troca e correlagdo. Duas curvas sdo necessarias em virtude dos poten-
ciais de troca e correlagio serem diferentes para cada tipo de portador,
como foi salientado no capitulo 3. Ao observarmos as expressoes (3.52)
a (3.55), percebemos que no limite de k tendendo ao ponto I, a matriz
(mkK|Vxelm'kK') da eq. (3.51) é diagonal e os valores de seus elemen-
tos sao (K|QxclK’) = (K|Vxco3lK') e (K[TxclK') = (K|Vxoy K.
Dessa maneira podemos, ao menos para o ponto I', definir univoca-
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mente os potenciais de troca e correlagio de buracos leves e pesados
movimentando-se ao longo da dire¢io z (indicados na fig. 5.4 como lh
e hh, respectivamente).
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Figura 5.4: Perfis de potencial para buracos para super-redes -doping tipo
p com periodod = 500 A, concentracéo de dopantes Ny = 3 x 102 gm ™2
(esquerda) e N, = 3 x 108 ¢m~2 (direita), e ¢ = 10 A. As linhas
tracejadas indicam o potencial coulombiano e as sélidas o potencial total
incluindo troca e correlagdo. O zerc de energia foi fixado como o topo da
barreira do potencial coulombiano para buracos.

Os potenciais de buracos pesados sdo sempre mais profundos que os de
buracos leves pois 0 potencial de troca e correlagio é atrativo e cresce
monotonicamente com a densidade, e porque a densidade de buracos
pesados é sempre maior que a de buracos leves. No total o efeito do
potencial de troca e correlagio ¢ relativamente grande nas super-redes
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Figura 5.5: Potenciais total e parcial para buracos numa super-rede 4-
doping tipo p de periodo 500 A. O potencial nio-blindado é devido 4 camada
de aceitadores ionizados, negativamente carregada, envolta por um gis de
buracos homogeneamente distribuidos de maneira a neutralizar a carga total.
O potencial de Hartree é devido a distribuigzo de buracos calculada autocon-
sistentemente envolta por uma distribui¢io de cargas negativas homogénea
de forma a, uma vez mais, neutralizar a carga total. O potencial blindado é
o potencial de Coulomb total, como é visto pelos buracos. Ele é a soma dos
dois potenciais anteriores. Os potenciais indicados como de buracos leves
e pesados sio a soma do potencial coulombiano total com os potenciais de
troca e correlagido (T'C) de buracos leves e pesados, respectivamente.
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d-doping estudadas. Aqui a contribuicdo da troca e correlagao ao po-
tencial total mantém-se entre 30 % para as concentragbes mais altas
e 40 % para as mais baixas. Essas contribuigbes ndo parecerdo tdo
altas se compararmos o potencial de troca e correla¢io com o poten-
cial de Hartree, sem a blindagem causada pelo potencial da camada de
aceitadores negativamente carregada (ver fig. 5.5). Esta tiltima forma,
um pogo profundo que é quase completamente blindado pelo potencial
de Hartree dos buracos. Quando comparado ao potencial de Hartree,
pode-se ver que o potencial de troca e correlagiao é da ordem de apenas
5 % para buracos pesados ¢ 3 % para buracos leves. A profundidade
total dos pogos aumenta com o aumento da concentragdo. Nas super-
redes de 500 A os pogos para buracos pesados para as concentracdes
mencionadas acima tém profundidade de 48 meV, 85 meV e 148 meV,
respectivamente. Para as super-redes de 200 A, eles tém valores ligei-
ramente menores. Devido & menor distdncia entre os planos de aceita-
dores, as distribui¢oes dos buracos em cada célula ultrapassam os seus
limites, gerando um fundo de cargas positivas que blinda o potencial da
camada de aceitadores mais efetivamente. De maneira geral, os pogos
d-doping tipo p de uma determinada concentragio nominal s&o mais
rasos que os pogos d-doping tipo n com a mesma concentragio (21,

5.2.2 Estrutura de bandas

Na fig. 5.6 sao mostradas as estruturas de bandas para as super-redes
calculadas. Cada sub-figura corresponde a uma dada concentragio, e
mostra, em seu lado esquerdo, a super-rede com periodo de 500 A e,
em seu lado direito, a super-rede com perfodo de 200 A. Sao mostradas
as minibandas perpendiculares ao plano de dopantes entre o centro da
12 Zona de Brillouin, em I' e seu limite em Z, assim como as sub-
bandas ao longo das diregoes A e A’) paralelas ao plano de dopantes.
A escala para os vetores de onda é a mesma em cada figura. Elas séo
determinadas pela distincia ['-Z, que ¢é de 7 /d.

Examinemos agora os sistemas com concentracaoc de impurezas de
3,0 x 102 ¢m~2. Para a super-rede de 500 A temos uma primeira
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Figura 5.6: Estruturas de bandas (linhas sélidas) e niveis de Fermi {pon-
tilhado) para super-redes §-doping tipo p com trés diferentes concentragdes
de aceitadores (3 x 102¢m~2 para o sistema a), 8 x 10"?¢m™? para o siste-
ma b), mostrados na pagina anterior, e 3 x 10'3¢m =2 para o sistema ¢) ) e
o =10 A, periodos 500 A (esquerda) e 200 A (direita). A escala horizontal
é ajustada pela distdncia I'-Z. O zero de energia é ajustado para o topo da
barreira, como mostra a fig. 5.4.

minibanda de buracos pesados {(hh; ) sem dispersdo 33 meV abaixo da
barreira de potencial comum a buracos leves e pesados, seguida por
uma segunda minibanda, dessa vez de buracos leves (lh;), a 14 meV
abaixo da mesma barreira. A segunda e a terceira minibandas de bura-
cos pesados (hha e hhs) ainda se encontram abaixo da barreira. Todas
as outras minibandas encontram-se acima da barreira, apresentando
uma dispersdo consideravel. Ao observar-se o comportamento das ban-
das nas dire¢des perpendiculares & dire¢do de crescimento da amostra,
nota-se o espalhamento entre as bandas de buracos leves e pesados ja
observado anteriormente para pogos quanticos baseados em heteroes-
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truturas ¥, Ao observar-se a posi¢do do nivel de Fermi, nota-se que
a maioria dos estados ocupados pertence & primeira banda de buracos
pesados, tendo a primeira banda de buracos leves apenas uma pequena
ocupagao.

Na super-rede de mesma concentra¢do e com periodo de 200 A, vé-se
que uma forte dispersdo aparece a partir da primeira minibanda de
buracos leves (lh;). A primeira minibanda de buracos pesados nio
apresenta dispersdo e ocorre 4 mesma energia da minibanda similar
no sistema com 500 A. Da mesma forma que o sistema anterior, a
maioria dos estados ocupados pertence a primeira minibanda de buracos
pesados, com uma pequena ocupagao da primeira minibanda de buracos
leves.

Passando-se & observagdao dos sistemas com concentragao de
8,0 x 102 ¢m~2, percebe-se que o aumento da concentragio na cama-
da de dopantes aprofunda o pogo e desvia as minibandas para energias
mais altas. Nos dois casos (periodos de 200 e 500 A), quatro mini-
bandas aparecem abaixo da barreira. A primeira banda de buracos
pesados nao apresenta dispersdo e aparece nos dois sistemas a mesma
energia, 55 meV abaixo da barreira. A segunda minibanda € clara-
mente identificivel como a primeira de buracos leves (lh;), e a terceira
como a segunda minibanda de buracos pesados (hh,). A quarta mini-
banda deve ser identificada como a segunda de buracos leves pelo forte
espalhamento que ocorre entre ela e a terceira minibanda nas diregdes
perpendiculares & diregao de crescimento. O nivel de Fermi se encontra
na segunda minibanda, isto é, na minibanda lh;.

Observando-se os sistemas com concentragio de impurezas de
3,0 x 10'® ¢m~2, vemos que para ambos os periodos, a seqiiéncia das
minibandas é a mesma, hh,, lhi, hhs, hh3 e lha. As trés primeiras prati-
camente nao apresentam dispersao tendo energias muito préximas para
ambos os sistemas, 110 meV, 60 meV e 40 meV, respectivamente. S6 a
partir da quarta minibanda (hhs), os dois sistemas comegam a diferir.
Para o sistema com perfodo de 500 A esta minibanda nio apresenta
dispersdo, enquanto que para o sistema com 200 A, ela apresenta. O
espalhamento das bandas estd presente em ambos os sistemas e o nivel
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Figura 5.7: Fundos de pogo (linbas pontilhadas), estados de buracos (li-
nhas sdlidas) e energias de Fermi (linhas tracejadas) para super-redes de
pogos d-doping tipo p com perfodo de 5004, desenhadas em fungio do valor
de Az. Sdo mostradas trés diferentes concentragdes: N, = 3 x 102 em =2,
N, =8 x 102 em2eN, =3 x 1013 g2

de Fermi se encontra na terceira sub-banda.

Até aqui tratamos de sistemas em que a dispersdo da camada foi fixada
em Az = 23,55 A. Valores experimentais de Az, tirados da literatu-
ral?$33 podem diferir de maneira significativa dos que utilizamos. Para
estudar a variacdo dos resultados apresentados com a mudanga desse
valor, foram calculados sistemas nas trés concentrac¢oes anteriores, pa-
ra Az variando entre 12 e 120 A. Os resultados sio apresentados na
fig. 5.7. Para uma dada concentragio os pocos se tornam mais rasos e
o nivel de Fermi sobe com o aumento de Az, como era de se esperar.
A mudanca de posicio dos estados de buracos com o aumento de Az é
o resultado da competicio de dois efeitos distintos: o aprofundamento
do fundo do pogo, que forca os estados para baixo e o aumento do con-
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finamento, que os for¢a para cima. Como pode ser visto na fig. 5.7, o
afundamento do pogo domina para os primeiros estados de buracos le-
ves (lh,) ou pesados (hh,), enquanto que o segundo efeito é dominante
no primeiro estado excitado de buracos pesados (hhy). Devido a esse
fato, o ordenamento dos niveis muda com o aumento de Az. Enquanto
que para Az pequeno, o segundo estado de buracos pesados (hh;) fica
acima do primeiro de buracos leves (lh,), para valores maiores de Az,
as posigoes se invertem. Com o aumento de Az, o nivel de Fermi dos
sistemas adentra minibandas de indices mais altos. Podemos ilustrar
com as super-redes de concentragdo mais baixa, onde o nivel de Fermi,
que ficava entre a primeira banda de buracos pesados (hh,) e a primei-
ra banda de buracos leves {lh;), adentra a segunda banda de buracos
pesados {hhy) e com as super-redes de concentragido média, onde o nivel
estava entre o primeiro estado de buracos leves (lh;) e o segundo estado
de buracos pesados (hh,) e também adentra o nivel (hhy). Todos es-
ses dados juntos demonstram que as estruturas eletrénicas de sistemas
do d-doping tipo p sfo extremamente sensiveis a variagdes no perfil de
dopagem.

5.3 Comparacao com resultados de outros
autores para pocos ¢-doping tipo p iso-
lados

Pogos d-doping isolados em GaAs com uma concentragdo média de
(8 x 10% ¢m~?) e com uma dispersio pequena em torno da camada §
(=~ 20 A) sdo tratadas nas refs. [28] e [35] fazendo uso de métodos
e aproximacoes distintos dos que usamos aqui. A fig. 5.8 apresenta
para comparagdo, perfis de potencial para uma super-rede de periodo
d = 500 A, concentracio de dopantes N, = 8 x 102 em~2 e
o = 10 A, calculados autoconsistentemente com nosso programa (a) e
para pogos isolados de mesma concentragao, calculados por Reboredo
et al® (b) e por Richards et al.(®® (c). Na ref. [35] a profundidade
calculada do pogo é maior {133 meV) que por nds encontrada {85 meV).
Na ref. [28] o valor encontrado para a profundidade do pogo (90 meV) é
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Figura 5.8: a) perfis de potencial para buracos para uma super-rede

é-doping tipo p com perfodo d = 500 A, concentracio de dopantes
N, = 8 x 102 ¢m2eo = 10 A. b) perfis de potencial calculados
para pogo isolado com N; = 8 x 102 ¢m™2 extraido do artigo de Re-

boredo et al.33]. ¢) perfil de potencial, para um pogo isolado de mesma
concentracio, extraido de Richards it et al.[?8]. Nao foi incluido neste tltimo
o termo de troca e correlagio.
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préximo de nosso valor, porém nao foi incluido neste calculo o termo de
troca e correlagdo do potencial. Caso este fosse incluido, o valor seria
também consideravelmente superior ao por nds encontrado.

As aproximacoes feitas nessas duas referéncias parecem subestimar as
densidades de estados das bandas com energias mais baixas. Em con-
seqiiéncia, estados com energias mais altas, sao preenchidos. Como
a blindagem das cargas das impurezas pelos portadores com energias
maiores sao menos efetivas, o pogo torna-se mais profundo. Percebe-
se claramente que subestimam-se as densidades de cargas ao observar
os niveis de Fermi: na ref. [28] ele se encontra na segunda sub-banda,
10 meV mais baixo que em nossos cilculos, e na ref. [35] o mesmo se
encontra dentro da terceira minibanda.

5.4 Comparacao entre pogos J-doping
tipop e tipon

Um estudo comparativo de super-redes d-doping tipo p e tipo n de mes-
ma concentragao pode nos ajudar a entender melhor as diferencas entre
esses dois tipos de sistema. Vamos nos concentrar nas super-redes de
periodo 500 A. A fig. 5.9 mostra & esquerda, potenciais, estados de bu-
racos das minibandas e niveis de Fermi para pogos d-doping tipo p de
concentracdes 3 x 102em=2, 8 x 102em=2 e 1,5 x 10¥¢m =2 e para uma
dispersio da camada de impurezas Az de 10 A. A direita sio mostrados
potenciais, estados eletrdnicos e niveis de Fermi para pogos 4-doping ti-
po n de mesma concentragio e dispersio na camada de impurezas. Nas
figuras, as curvas sélidas mostram os potenciais totais com a inclusio
dos termos de troca e correlagio, as linhas tracejadas mostram os po-
tenciais totais sem inclusio do termo de troca e correlacdo e as linhas
pontilhadas mostram os niveis de Fermi dos sistemas.

Ao observar-se as curvas pode-se notar que os potenciais para pogos ti-
po n sdo muito mais profundos que os para pocos tipo p. A blindagem
do campo elétrico das impurezas pelos portadores e a localizagdo des-
tes dltimos podem explicar o fendmeno facilmente. A distribuigdo dos
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Figura 5.9: A esquerda: perfis de potencial e niveis de energia das mi-
nibandas de buracos (linhas sélidas}) em uma super-rede é-doping tipo p
com periodo de 500 A. O potencial coulombiano (linhas tracejadas) e o
nivel de Fermi (linhas pontilhadas} sdo mostrados também. As concen-
tracoes sdo 3 x 101%cm—2 para o sistema a, 8 x 1012cm ™2 para o sistema b e
1,5 x 108¥¢m =2 para o sistema ¢. A dispersio das amostras é de o = 10 A,
A direita: as mesmas grandezas que do lado direito, porém para elétrons em
uma super-rede d-doping tipo n de perfodo 500 A.

portadores préoximo 4 camada de impurezas é determinada pelas suas
massas efetivas. Devido & sua maior massa efetiva, os buracos pesados
s80 muito mais localizados que os buracos leves ou os elétrons. Por esse
motivo, a blindagem causada por eles é muito maior que a causada por
elétrons ou buracos leves. A maior localizagdo dos buracos pesados é
responsavel também por eles serem os estados fundamentais dentro do
poco tipo p.

QOutra diferenca entre pocos é-doping tipo p e tipo n, no que concer-
ne a4 dependéncia de suas estruturas eletrénicas com a dispersio das
impurezas em torno do plano de dopantes, pode ser entendida através
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de argumentos similares. Como ji foi demonstrado anteriormente as
alturas das barreiras e as posigdes dos niveis de pogos d-doping tipo p
sd0 muito sensiveis a variacbes de seus perfis de dopagem. Esta carac-
teristica evidencia uma diferenca grande com os pogos tipo n, os quais
tém uma sensibilidade muito menor a esta grandeza %), A blindagem
da carga do plano de dopantes pelos portadores explica esta diferenca
de uma maneira muito simples: como os buracos pesados dominam em
pogos ¢-doping tipo p e como estes mesmos buracos sdo muito mais
localizados na vizinhanga do plano de dopantes que os elétrons no poco
d-doping tipo n, as variagGes no perfil de dopagem sdo sentidas com
muito mais intensidade pelos buracos que pelos elétrons.

Existe ainda outra diferenga fundamental entre elétrons e buracos no
que diz respeito aos efeitos do potencial de troca e correlagdo. Na
fig. 5.9 pode-se ver que os efeitos da troca e correlagdo sdo maiores
nos buracos pesados que nos elétrons e buracos leves. Ha dois motivos
para tanto. Primeiro, a alta densidade de buracos pesados da origem
a um valor absoluto maior para o potencial de troca e correlagao. Pa-
ra buracos pesados o seu valor é de 23 meV, 32 meV e 40 meV, para
cada uma das trés concentracoes respectivamente, enquanto que para
elétrons os valores sdo 5 meV, 9 meV e 12 meV. A segunda razdo con-
cerne & importancia relativa do potencial de troca e correlagio quando
comparado ao potencial de Coulomb dos portadores e cargas fixas. O
potencial coulombiano, identificado por uma linha tracejada nas fig.
5.9, é consideravelmente menor para buracos do que para elétrons, em
func¢do da blindagem mais efetiva por parte dos buracos pesados. Pa-
ra ilustrar pode-se tirar da fig. 5.9 os valores relativos do potencial de
troca e correlagio. Este é, para buracos pesados, 44 %, 30 % e 30 %
do potencial coulombiano, respectivamente. Para elétrons os valores
540 6 %, 4 % e 3 %. Por tiltimo, as diferentes profundidades dos pocos
d-doping tipo p e tipo n podem resultar em diferentes intensidades dos
picos de luminescéncia referentes as regides d-doping. A dificuldade de
um buraco tunelar por uma barreira de potencial muito mais profunda
que aquela pela qual o elétron teria de tunelar é um dos fatores que ex-
plicam a presenca de luminescéncia em pogos d-doping tipo p isolados,
enquanto que para po¢os tipo n ela é inexistente.



Capitulo 6

Fotoluminescéncia de
Estruturas o-doping tipo p
em GaAs

Nesta se¢ao apresentaremos espectros de fotoluminescéncia calculados
com o método descrito no capitulo 4. Os parimetros para o modelo
de Kane usados foram: m, = 0,0665mq, 71 = 0,3983, 72 = —1, 2714,
7 = —0,4136 e E, = 29,12 eV. O valor usado para o ‘gap’ do GaAs a
T =0 K foi 1519 meV.

Os dados serao apresentados da seguinte maneira: primeiro considera-
remos uma super-rede com largura de 500 A, concentracao de dopantes
N, = 8% 10*2¢m~2, com um perfil de dopagem Gaussiano de o = 10 A.
Para esta super-rede apresentaremos os espectros de luminescéncia em
diversas temperaturas. Mostraremos ainda para este sistema o poten-
cial autoconsistente, a estrutura de minibandas e sub-bandas de ener-
gia, as funcdes de onda de elétrons e buracos e a integral de superpo-
si¢do entre elétrons e buracos. Em seguida, apresentaremos espectros
calculados para sistemas cujos dados experimentais estao disponiveis
na literatura. Por tltimo mostraremos e discutiremos a dependéncia
em temperatura da intensidade do espectro de luminescéncia a qual é
dramaética.

95
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Figura 6.1: Potencial autoconsistente para elétrons, buracos pesados e
buracos leves. Super-rede com N4 = 8x1012cm=2, Az =23.5 Aed =500 A.

6.1 Super-rede tipica

6.1.1 Potencial autoconsistente e estrutura de
bandas

O potencial autoconsistente mostrado na fig. 6.1 foi calculado segun-
do a aproximacgdo de Kane. Como podemos notar a0 compararmos o
potencial obtido com essa aproximacao e o potencial obtido com apro-
ximagao de Luttinger-Kohn (ver fig. 5.9), ndo h4 diferenca significativa
entre os potenciais de buracos calculados por uma aproximacio ou pela
outra. Para o estudo da luminescéncia de uma amostra é, no entan-
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Figura 6.2: Curvas de dispersio para sub-bandas e minibandas para
elétrons (em cima) e buracos (embaixo). Mesmo sistema da fig. 6.1.

to, necessario a presenca de elétrons na banda de conducéo do sistema
e por conseqiiéncia devemos determinar o potencial que eles sentem.
Como ja foi discutido anteriormente, o potencial que particulas de um
determinado tipo sentem é diferente do potencial percebido por uma
particula de um tipo diferente, porque o termo de troca e correlacio
do potencial depende da concentracio especifica de cada tipo de por-
tador. Por serem os elétrons os portadores minoritarios, que devido a
recombinacao com os buracos tém uma vida média muito pequena, sua
concentragdo € desprezivel, o que torna o termo de troca e correlagio
de seu potencial praticamente nulo. Portanto, o potencial total sentido
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pelos elétrons é o potencial coulombiano produzido pelas impurezas e
pelos buracos da amostra.

As estruturas das minibandas e sub-bandas da super-rede sic mostra-
das na fig. 6.2 para elétrons e buracos. A dispersdo das sub-bandas na
direcao paralela 4 camada de dopantes mostra o espalhamento entre
as bandas tipico de sistemas tipo p em GaAs. A dispersdo das mini-
bandas é pequena devido i largura da barreira. Duas sub-bandas de
buracos pesados e uma de buracos leves estdo parcialmente ocupadas.
A comparacdo das estruturas de buracos no modelo de Kane com as
estruturas no modelo de Luttinger-Kohn (ver fig. 5.6) mostra uma vez
mais que a diferenca entre os dois modelos ndo é significativa no que
concerne a estrutura da banda de valéncia.

Até aqui consideramos super-redes com periodo d > 500 A como pogos
isolados. Para a determinacgio do potencial autoconsistente em estru-
turas é-doping tipo p, essa aproximacio é vilida. Para o cdlculo dos
espectros de fotoluminescéncia porém, esta aproximacio ji ndo é véalida.
Buracos em pocos adjacentes em super-redes com perfodo d > 500 A
nao sentem buracos de pogos vizinhos, mas no que concerne aos elétrons
confinados entre as duas barreiras, essa afirmacdo ndo é verdadeira.
Ao observarmos a estrutura da banda de condugdo na fig. 6.2, vemos
que a separacdo entre as minibandas é de 20 meV ou mais. Para que
pudéssemos, em nosso modelo, fazer a aproximacio de um continuo de
estados, simulando o limite do perfodo tendendo a infinito, deveriamos
ter ‘minigaps’ com valor menor que 10 meV, o que sé obtemos com
super-redes de 2000 A ou mais. Portanto consideraremos para efei-
to da luminescéncia pogos isolados somente super-redes com periodos
maiores que 2000 A.

6.1.2 Funcoes envelope

Dada a existéncia de um potencial periédico na direcdo perpendicular
a camada 4, as funcoes envelope de buracos e elétrons nesta diregao
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Figura 6.3: Fungdes de onda ao quadrado para elétrons (em cima) e bu-
racos (embaixo). Mesmo sistema da fig. 6.1.

sdo fungdes de Bloch (z|n.q.), com z = e, Ik, hh, enquanto que nas
direcdes paralelas 4 camada podem ser expandidas em ondas planas. Os
mddulos ao quadrado das fungdes de Bloch no centro da primeira zona
de Brillouin (I') sio mostrados na fig. 6.3. Mais uma vez a diferenga do
comportamento de elétrons e buracos em relagao a camada de dopantes
é fundamental. Os buracos estdo confinados na regido dos dopantes
e 0 modulo de sua fun¢io de onda decai exponencialmente fora dela,
enquanto os elétrons estdo praticamente livres e o médulo de sua fungdo
decal dentro da regido dos dopantes.
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6.1.3 Forgas de oscilador

Conhecidas as autofungdes e estruturas de bandas de elétrons e bura-
cos, podemos passar ao calculo do espectro de luminescéncia J{w) da
nossa super-rede tipica através da expressdo (4.4). Nesta expressao as
autofungdes sdo levadas em conta através da forga de oscilador fn,n,,
descrita pela equagio (4.5). A fig. 6.4 mostra a forga de oscilador para
transicdes para os dois estados mais profundos de buracos leves e pesa-
dos, no centro da 12 Zona de Brillouin. Essa curva foi obtida plotando
fnet,, em funcdo da energia Ej, (0) das varias minibandas n. em T'.

Nas transigdes para o estado fundamental de buracos pesados, fp,1,,(0)
cresce rapidamente entre a primeira e a segunda minibandas, alcangando
seu maximo na dltima. A partir deste ponto, fy,1,,(0) decresce continua-
mente. Isto reflete a variagio da superposi¢ao espacial entre as fungdes
envelope de elétrons e buracos: as fungdes de elétrons com baixa energia
decaem rapidamente quando penetram as barreiras. Em conseqiiéncia,
a superposicio destas fungoes com as de buracos é pequena. A medida
que a energia aumenta, a penetracao da fungdo eletronica na barrei-
ra aumenta e a superposicao aumenta. Um aumento ainda maior da
energia da funcao eletronica, faz com que ela oscile cada vez mais ra-
pidamente e a integral de superposicao volte a cair, pois a média do
valor da fung¢do envelope na regiao em que ela se superpoe as fungoes
dos buracos tende a zero.

Nas transicdes para o estado fundamental de buracos leves, a forca de
oscilador f,1,, (0) mostra o mesmo comportamento que no caso de bu-
racos pesados. Para a primeira minibanda de elétrons, fn ;, (0) tem
praticamente o mesmo valor que f,.1,,(0). Se levdssemos em conta
apenas os quadrados dos elementos da matriz de momentos entre as
bandas de valéncia e de condugao, o valor da forca de oscilador en-
tre os elétrons e os buracos pesados deveria ser 6 vezes maior que a
for¢a de oscilador entre elétrons e buracos leves. No caso que estuda-
mos, a for¢a de oscilador para buracos leves é aumentada porque estes
penetram mais na barreira de potencial que os buracos pesados. Nas
transicoes da segunda minibanda eletronica, a for¢a de oscilador dos
buracos leves é metade da dos buracos pesados. Com o aumento do
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Figura 6.4: Forcas de oscilador para transicdes épticas de estados ele-
tronicos para os estados fundamentais de buracos leves e pesados no centro
da primeira Zona de Brillouin, mostrada em fungdo da energia do elétron.
Mesmo sistema da fig. 6.1.

numero da minibanda eletrénica, a forca de oscilador para buracos le-
ves perde rapidamente a intensidade quando comparada a dos buracos
pesados. Essa queda do valor da fungdo de superposigdo é causada
como no caso dos buracos pesados, pela média do valor da funcdoc en-
velope na regiao de superposigao e é acentuada pelo fato do elemento
da matriz de momento ser menor.

As transigOes para os primeiros estados excitados sao qualitativamente
iguais as transi¢oes para os estados fundamentais, tanto para buracos
leves quanto para buracos pesados. Os valores absolutos refletem a
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maior penetragio dos estados na barreira.

6.1.4 Espectros de fotoluminescéncia
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Figura 6.5: Espectros calculados de fotoluminescéncia para o mesmo sis-
tema da fig. 6.1. Sdo mostrados os espectros considerando apenas transigoes
diretas ou considerando transi¢oes diretas e indiretas. O alargamento cau-
sado pelo tempo de decaimento do portador minoritario é de 5 meV. Um

espectro experimental, extraido de Wagner et al[?%], ¢ mostrado para com-
paragao.

Na fig. 6.5 sao mostrados espectros de fotoluminescéncia calculados
para nossa super-rede tipica incluindo apenas transigdes diretas ou
transi¢des diretas e indiretas. A temperatura utilizada no célculo foi
T = 6 K, e o valor de 5 meV foi utilizado para o alargamento devi-
do ao tempo de vida finito do portador minoritario. O espectro para
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transigdes diretas mostra dois picos abaixo do valor do ‘gap’. Estes pi-
cos podem ser claramente interpretados como transi¢oes entre estados
eletronicos e estados de buracos proximos ao ponto I', sendo o pico de
mais baixa energia associado a transigdes para o estado fundamental de
buracos pesados hh, e o de mais alta energia a transigoes para o estado
fundamental de buracos leves [h;, as duas tinicas bandas parcialmente
preenchidas em nosso caso (ver fig. 6.2). O pico devido aos buracos
leves é mais intenso que o devido aos buracos pesados. Um exame das
forgas de oscilador mostradas na fig. 6.4 mostra a razao desse compor-
tamento ndo usual: a energia eletrénica média k7', medida do fundo
da banda mais baixa é cerca de 0.5 meV. Para energias tdo pequenas,
as forgas de oscilador para buracos leves e pesados sdo praticamente
iguais. A diferenga de energia entre os dois picos € de 30 meV, 5 meV
maior que a separagio entre as bandas mais baixas de buracos leves e
pesados.

O espectro de fotoluminescéncia incluindo também transigoes indiretas
mostra-se completamente diferente. Um pico muito intenso aparece
a energia do ‘gap’ e ligeiramente acima dele, e abaixo do ‘gap’ um
segundo pico se superpoe a este primeiro. As transi¢es de estados
eletrénicos para os estados fundamentais de buracos leves e pesados no
centro da Zona de Brillouin (I') misturam-se e sdo responsaveis pelo pico
menor. O pico mais intenso proximo ao valor do ‘gap’ € causado por
recombinagdes para estados das minibandas hh; e lh; fora do ponto .

Por tltimo a fig. 6.5 mostra também um espectro experimentall?®! de
uma amostra comparave! a do sistema aqui estudado, um pogo d-doping
tipo p entre duas barreiras de AlGaAs, formando um pogo quadrado
de 600 A. Nos espectros tedricos, as barreiras de AlGaAs sdo simuladas
pela interface entre duas supercélulas subseqiientes. Ao compararmos
os espectros desta figura, nota-se que o espectro tedrico que leva em
conta transi¢oes indiretas ajusta-se muito melhor ao espectro obtido
experimentalmente que o que leva em conta apenas transi¢oes diretas.
Isto continua sendo verdade caso se aumente o periodo da super-rede ou
se aumente o parametro de alargamento da banda referente ao tempo de
vida finito do elétron. Pode-se entdo concluir que o processo dominante
de recombinacdo radiativa nessa amostra sao transigoes indiretas.
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Um ajuste perfeito do espectro calculado com o espectro experimental
nao deve ser esperado, visto que a medida da dispersdo das impurezas
tem uma incerteza considerdvel e que o potencial calculado pode dife-
rir do experimental por causa do alinhamento (‘pinning’) do nivel de
Fermi na superficie da amostra. O potencial e outras grandezas associa-
das podem ainda ser modificadas pela poténcia de excitaciao do laser.
Isto deve resultar em variacoes do espectro de fotoluminescéncia em
funcdo da poténcia, como é observado experimentalmente. O espectro
experimental mostrado na fig. 6.5 é o medido com a menor poténcia
de excitacdo na amostra (3 mW), o qual deve ser o mais préximo de
nossos calculos.

6.2 Espectros de fotoluminescéncia para
diversas super-redes é-doping tipo p

Os sistemas apresentados na fig. 6.6 sio compardveis &s amostras da
fig.4 da ref. [28]. Como a amostra experimental da fig. 6.5, essas amos-
tras se referem a pocos é-doping tipo p em GaAs entre duas barreiras
de AlGaAs separadas entre si por 600 A. As concentracdes e a disperséo
das impurezas em torno do plano de dopantes sdo: N = 3 x 10'2¢m =2
com Az = 65 A (amostra 2), Ny = 8x102em~2 com Az = 72 A (amos-
tra 3) e Ns = 3 x 1083¢m=2 com Az = 125 A (amostra 4). A barreira,
como no sistema anterior, é simulada pelas condi¢oes de contorno. Os
espectros mostrados levam em conta transi¢es indiretas. Olhando de
uma maneira global, a concordincia entre os espectros experimentais
e o calculados é muito boa. Para a amostra 2, temos um tnico pico
intenso, para a amostra 3 temos um pico mais largo com um ombro na
parte referente as energias mais altas, e na amostra 4 um pico intenso
com dois picos largos em energias mais baixas. O ganho de intensidade
no nivel de Fermi (‘Fermi Level Enhancement’) indicado nos espectros
experimentais nao é reproduzido em nossos calculos porque ndo foram
levados em conta efeitos de muitos corpos tipo éxciton relacionados ao
nivel de Fermi.
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Figura 6.6: A esquerda: espectros calculados para super-redes 6-doping
tipo p com perfodo de 600 A e vérias concentragdes(N 4 = 3 x 1012em~2 com
Az =65 A paraa, Ny = 8 x 102¢m™2 com Az =72 A parabe Ny =
3 x 108¢m~2 com Az = 125 A para c). A direita: espectros experimentais
para pogos d-doping inseridos entre barreiras de AlGaAs separadas entre
si por 600 A28l As amostras experimentais e os sistemas calculados tém
rigorosamente as mesmas concentragoes e dispersoes.

Apesar das semelhancas na forma, os picos dos espectros calculados
sdo desviados para energias mais altas com o aumento da concentragao
enquanto que os picos dos espectros experimentais permanecem prati-
camente & mesma energia. Atribuimos isso & redugdo do valor do ‘gap’
de energia com o aumento da concentracgdo (‘gap shrinkage’) que nao é
levada em conta em nosso célculo. A luz dessa interpretagio, estima-
mos uma redugio do valor do ‘gap’ de 50 meV entre as concentragoes
Nis=3x 102em=2 ¢ Ny=3x 108em—2.
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Figura 6.7: A esquerda: espectros calculados para super-redes é-doping
tipo p com periodo de 600 A, Ny = 3 x 10%em=2 com Az = 125 A e
diferentes temperaturas. De baixo paracima: T=25K, T=40K, T=75K,
T = 100 K. A direita: espectros experimentais tomados para as mesmas
temperaturas, de um sistema com um poco 4-doping de mesma concentragao

e dispersao, inserido entre duas barreiras de AlGaAs separadas entre si por
600 AlZ8).

6.3 Dependéncia do espectro com a
temperatura

Uma questdio interessante que se coloca é a da variacdo do espectro de
fotoluminescéncia com a temperatura. A fig. 6.7 mostra, & esquerda,
0s espectros calculados para uma super-rede com Ny = 3 x 1083cm™2
e Az = 125 A, a quatro diferentes temperaturas, assumindo um
alargamento por tempo de decaimento de 5 meV. O pico de baixas
energias (a) move-se monotonicamente para energias mais baixas com
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o aumento da temperatura. O pico principal (b) move-se para energias
mais altas entre 25 K e 40 K e de volta a energias mais baixas entre
40 K e 100 K. Um terceiro pico (¢) aparece superposto ao pico prin-
cipal a 75 K e move-se na dire¢io de baixas energias com o aumento
da temperatura. O movimento dos trés picos em dire¢do a energias
menores é devido & redugéo do ‘gap’ de energia em fun¢io da tempe-
ratura. Um comportamento experimental semelhante foi observado em
amostras com os mesmos parametros dos sistemas calculados(fig. 6.7,
a direita). A tnica variagio nos pardmetros relacionada ao aumento de
temperatura foi a reduc¢io do valor do ‘gap’.

Na fig. 6.7 os espectros sio normalizados em relacdo ao pico de maior
intensidade, ndo se levando em conta a intensidade real. Os espectros
mostrados & esquerda da fig. 6.8 mostram a dependéncia do espec-
tro com a temperatura para uma super-rede de periodo d = 2000 A,
N4 = 8x10"2¢m2 e dispersdo Az = 23.55 A. O periodo grande permi-
te considerarmos o pogo isoclado e os elétrons livres. Para essa amostra,
as bandas hh,, lh; e hh, estdo parcialmente ocupadas. Cada um desses
espectros, exibe uma estrutura definida, causada pelas transi¢oes da
banda de condugao para os trés estados parcialmente ocupados. Com
o aumento de temperatura os espectros tornam-se mais largos, cres-
cendo em direcdo as energias mais altas. A razao desse alargamento
é a seguinte: com o aumento da temperatura, os elétrons da banda
de condugéo sdo excitados e em decorréncia disto, estados eletronicos
em energias mais altas passam a ser parcialmente ocupados. Como as
integrais de superposicdo de transicoes a partir de estados com energia
maior tém valores mais altos, as transiges de energia mais alta ganham
intensidade e alargam a emissao.

A observacdo experimental mostra, no entanto, um comportamento
oposto ao esperado por nosso modelo: a intensidade da emissdo dos
buracos confinados diminui com o aumento da temperatura. Isto pode
ser observado na da fig. 6.9 b, que apresenta medidas da luminescéncia
de uma mesma amostra (N4 = 3,9 x 10'?¢cm~2 e Az nao menciona-
do) sob uma energia de excitacio de 100 W cm~2 e a temperaturas
variando entre T = 5 K e T = 60 K (A escala de energias encontra-se
invertida e a de intensidades é logaritmica). Os picos assinalados com a
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Figura 6.8: Espectros de fotoluminescéncia tedricos calculados para pogos
d-doping tipo p isolados. a) sem o potencial dos portadores fotocriados e
b) com o potencial dos portadores fotocriados. Na parte inferior da figura
{c) é apresentado o potencial autoconsistente do sistema com a inclusdo de
portadores fotocriados.
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letra A sdo devidos a recombinagdes excitdnicas relacionadas ao GaAs
volumétrico (Como este modo de recombinagio ndo estd presente no
nosso modelo, ndo se pode esperar que esse pico seja descrito por nosso
programa de célculo). Em uma energia menor que a do pico A, vé-se
uma estrutura causada pelas transi¢des para os estados ocupados (C).
A intensidade do pico A se reduz em duas ordens de grandeza com o
aumento de temperatura entre 2 K e 60 K. Isto é devido principalmente
a processos de recombinagdo nao-radiativa, que ocorrem mais freqiien-
temente a temperaturas mais altas. A intensidade do pico devido as
transicdes para estados confinados no pogo também deveria diminuir
duas ordens de grandeza se essa fosse a Unica razao de sua reducdo. Na
verdade sua redugdo é de quatro ordens de grandeza. Levando-se em
conta que a reducgdo global da intensidade do espectro é de duas ordens
de grandeza, temos uma redugio adicional de duas ordens de grandeza
para o pico relativo aos estados confinados dentro do pogo. KEssa re-
ducdo dramética foi também observada em pocgos é-doping tipo p em
Sil53). Para explicar qualitativamente este comportamento, os autores
da ref. [53] assumem uma concentragio fotoinduzida de portadores.

A luz incidente dissocia pares de portadores, gerando uma carga ex-
tra de buracos (portadores majoritdrios) e elétrons (portadores mino-
ritdrios). Os buracos sdo atraidos para o pogo, blindando o potencial
repulsivo para os elétrons. Com a blindagem do potencial repulsivo e
um acréscimo de carga positiva dentro do pogo forma-se um pogo de
potencial atrativo para elétrons, com menor profundidade na borda do
pogo original. Os elétrons que a principio seriam repelidos, passam a
ser confinados nesse segundo pogo, aumentando, por causa do confina-
mento, a integral de superposi¢do de suas fungdes com os buracos e em
conseqiiéncia, as forgas de oscilador das transiges. Com o aumento da
temperatura, os elétrons confinados por este pogo sao excitados até es-
tados delocalizados, que tém forca de oscilador menor, e a intensidade
do pico diminui. Estudamos o modelo sugerido utilizando um ndmero
de buracos maior que o numero de aceitadores, simulando assim o au-
mento da concentragio de buracos devido aos portadores fotogerados.
A neutralidade de cargas, assumida em nossos calculos, cria os elétrons
fotogerados automaticamente. Na fig. 6.8 ¢ nds mostramos o perfil de
potencial para o mesmo sistema da fig. 6.8 a com um fundo de buracos
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Figura 6.9: a) Espectros tedricos de fotoluminescéncia calculados para
as temperaturas de 6 K, 25 K, 40 K e 75 K, para uma super-rede com
periodo de 2000 A, com concentragio N4 = 8,0 x 102em~2, largura de
linha 5 meV e fundo de portadores minoritdrios Ny = 2 x 10'lem=2. b)
Espectros experimentais extraidos da ref. [27] para um pogo isolado com
N4 =3,9 x 102¢m~2 is seguintes temperaturas: 1) 5 K, 2) 10 K, 3) 15 K,
4} 20K, 5) 25 K, 6) 30 K, 7) 40 K, 8) 50 K e 9) 60 K.

fotogerados psoro = 2 x 10 e ™2, um limite superior, considerando que
todas as impurezas adicionadas ao sistema fossem ionizadas. Nesta fi-
gura, podemos ver claramente o pogo para elétrons criado pela carga
fotoinduzida. O espectro de luminescéncia para este sistema € apre-
sentado na fig. 6.8 b, para as mesmas temperaturas que na fig. 6.8 a.
Como esperado o aumento de temperatura, causa um decréscimo na
intensidade da emissiao. As intensidades dos espectros para o sistema
com portadores fotoinduzidos sdo cinco vezes maiores que as para o
sistema sem esses portadores.

Retornando aos resultados apresentados na fig. 6.9, mostramos uma
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comparacao entre um espectro calculado de luminescéncia (& esquerda)
e espectros experimentais extraidos da ref. [27] (4 direita). Os espectros
tedricos foram obtidos para uma super-rede com periodo d = 2000 A,
Az =75 A e concentragio de Ng = 8,0 x 10'2e¢m~2. Os tnicos dados
dos espectros experimentais se referem & concentragdo de impurezas
na camada §, Ny = 3,9 x 10cm~2. Se os picos excitdnicos fossem
acrescentados aos espectros calculados da fig. 6.9 a 0s mesmos seriam
muito similares aos da fig. 6.9 b. Esta é uma indicacdo clara de que o
pogo fotoinduzido para elétrons é responsavel pelo forte decréscimo da
intensidade do pico devido ao pogo é-doping tipo p com o aumento da
temperatura.

Analisando os resultados obtidos, podemos tirar algumas conclusoes a

respeito de espectros de luminescéncia de estruturas é-doping tipo p
em GaAs:

1. Devido ao curto alcance das interagdes do potencial das impure-
zas as transi¢Oes Opticas sao principalmente indiretas. Transi¢Oes
diretas resultam em espectros com um maior nimero de estru-
turas e com estruturas muito mais estreitas que os espectros ob-
tidos experimentalmente. Ja no caso de transi¢des indiretas, os
espectros apresentam picos bem resolvidos, comparaveis com o0s
obtidos experimentalmente. Em muitos casos os picos nac podem
ser atribuidos a transi¢oes para uma nica minibanda de buracos,
mas sao resultado de transi¢des para duas ou mais minibandas.

2. Os espectros tedricos ou experimentais dependem nao apenas dos
estados confinados de buracos mas também dos estados extendi-
dos de elétrons. Comparando resultados experimentais e tedricos
deve-se tomar cuidado pois elétrons e buracos estdo sujeitos ao
mesmo potencial, como acontece em uma situagao real. Este pon-
to deve ser muito maijs critico para os elétrons que para os bura-
cos. Em uma super-rede de periodo 500 A, por exemplo, os pogos
sdo isolados no que se refere aos buracos. QQuanto aos elétrons
porém, € necessario uma super-rede de periodo de aprox. 2000 A
para que a barreira que a camada ¢ representa para os buracos se
assemelhe a uma barreira isolada.
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3. Se o confinamento de elétrons nao for incluido, a teoria prevé,
para as estruturas do espectro relacionadas ao pogo, um aumento
do sinal de PL em fung¢io do aumento da temperatura. A dis-
crepincia entre esta previsao e os resultados experimentais que
mostram uma redugao do sinal referente ao pogo J-doping, é re-
solvida com a inclusdo do confinamento de elétrons fotocriados
no modelo.



Capitulo 7

Conclusao

7.1 O trabalho desenvolvido

Neste trabalho desenvolvemos um método para o estudo tedrico de
heteroestruturas é-doping tipo p baseado na aproximagao da massa
efetiva e no método autoconsistente 1367779,

Apesar de sua primeira formulagio ter aparecido na década de 50, a
aproximacgio da massa efetiva ainda se mostra eficaz para resolver pro-
blemas, se ndo impossiveis, muito dificeis de se calcular com métodos
ab initio. A utilizagdo de ondas planas em nosso célculo simplificou a
descricio dos potenciais, facilitando o trabalho. Esta era uma escolha
anteriormente dificil, pois aumentava muito as necessidades computa-
cionais.

Essas escolhas tornaram possivel o célculo eficaz da estrutura de bandas
de pogos d-doping tipo p em GaAs, nossa meta inicial. Junto ao calculo
da estrutura de bandas, obtivemos o potencial a que os portadores estao
submetidos, suas distribuigdes de carga, suas funcdes de onda e o nivel
de Fermi a T = 0 K.

Para se chegar ao resultado final uma das principais dificuldades foi
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achar uma nova formulagdo para o termo de troca e correlagiao do poten-
cial, dentro da aproximacgao de densidade local que incluisse diferentes
tipos de portadores. A partir da aproximagao de Hedin-Lundqvist para
o termo de troca e correlagdo par um gés de elétrons inomogéneo, foi
desenvolvida uma nova aproximacdo para aplicagdo no gas de buracos
que se mostrou bastante importante no decorrer do trabalho.

A necessidade de se comparar os resultados obtidos com resultados ex-
perimentais, gerou uma nova énfase em uma segunda etapa do trabalho.
Foi feito um programa de célculo tedrico de espectros de luminescéncia
a partir dos resultados obtidos do calculo da estrutura de bandas.

Todos 0s métodos e aproximagoes foram testados e suas limitagdes pon-
deradas.

7.2 Principais contribuicoes

O método de calculo da estrutura de bandas por nés desenvolvido dis-
pensa as aproximagodes ao Hamiltoniano k - p utilizada em trabalhos
anteriores. Outra contribui¢do de nosso método é o tratamento ade-
quado para o potencial de troca e correlagdo para um gas de buracos
dentro da aproximagio da densidade local®®. Estudos anteriores nio
haviam contemplado adequadamente este termo, o que era um procedi-
mento plenamente justificado em alguns casos. O tratamento apresen-
tado abre a possibilidade de um estudo mais aprofundado de estruturas
onde o potencial dos portadores é fundamental.

Foi realizado também um estudo sistemadtico da estrutura de bandas de
pogos d-doping tipo p, variando-se diversos parametros: concentragio
de portadores (IV,), periodo da super-rede (d) e dispersao em torno da
camada de dopantes (Az). Com isso, uma das motivagdes fundamentais
deste trabalho, fornecer aos pesquisadores experimentais um guia a
respeito da estrutura de sub-bandas e minibandas destas estruturas,
fol executada com éxito.

Este trabalho mostra ainda que é vidvel a simulagdo de espectros de
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luminescéncia com um bom grau de realismo. O estudo de espectros
simulados com base em parimetros extraidos dos dados nominais da
amostra (dopagem nominal, periodo da super-rede, etc.) abre a pos-
sibilidade de discernir, em resultados experimentais, entre fenémenos
causados por estruturas d-doping tipo p e fenémenos causados por ou-
tras estruturas presentes na amostra. O estudo da variacdo de intensi-
dade do pico com 0 aumento da temperatura, feito no final do capftulo
6, é uma primeira tentativa bastante bem sucedida neste sentido.

7.3 Perspectivas

Apesar da fase de desenvolvimento inicial deste trabalho ter sido su-
perada, ainda hid muito a ser extraido do método aqui desenvolvido.
O estudo das propriedades dos sistemas d-doping tipo p em GaAs po-
de ainda ser aprofundado, ampliando o universo dos valores de cada
parametro estudados. Uma tentativa nesta diregao foi recentemente
iniciada por nos através do estudo sistemdtico da estrutura de bandas
de um niimero significativamente maior de super-redest®,

Apesar de termos obtido resultados muito interessantes de fotolumi-
nescéncial™l, novos espectros de luminescéncia devem também ser cal-
culados. O intuito de tal estudo continua sendo o de fornecer aos pes-
quisadores experimentais um guia a respeito do fendémeno. A esse ma-
peamento deve ser incorporado ainda um estudo mais aprofundado do
comportamento dos portadores fotogerados.

Outros efeitos, como a presen¢a de campo magnético, devem ser ainda
incorporados ao formalismo e ao programa e estudados. Um estudan-
te do LNMS, treinado no programa aqui desenvolvido faz atualmente
um estudo para a introdugdo de campo magnético nos sistemas aqui
estudados.

O estudo de pogos §-doping em silicio é também uma possibilidade bas-
tante concreta e interessante. A banda ‘split-off’ do silicio é separada
da banda dos buracos leves e pesados por apenas 44 meV. Dessa for-
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ma além dos estados de buracos leves e pesados, os buracos ‘split-off’
também podem ser ocupados. O programa desenvolvido ji vem sen-
do utilizado por uma estudante do grupo para calcular a estrutura de
bandas de pogos d-doping tipo p em siliciol®?.

Outra possibilidade é a generalizacio deste método para heteroestru-
turas composicionais, possibilitando assim o estudo de estruturas que
misturem materiais de diferentes composi¢bes com pocos e barreiras
de dopagem modulada. Esta generalizacio proporcionard um estudo
ainda mais realista destes sistemas.

Também seria desejdvel um incremento na velocidade de calculo e no
tamanho dos sistemas. Isso tornaria possivel o cdlculo de estruturas
mais complexas, tais como super-redes dentes de serra ou envolvendo
pocos de diferentes concentragoes.

Finalmente salientamos a importancia que terd o trabalho aqui desen-
volvido para a pesquisa experimental que o grupo do LNMS vem rea-
lizando. Estao sendo crescidas no grupo super-redes e pocos isolados
d-doping tipo p em GaAs na direcdo [311]. O estudo de sistemas deste
tipo exige poucas alteragdes no programa. Abre-se assim a perspec-
tiva, muito interessante, de se combinar resultados obtidos através do
método que desenvolvemos neste trabalho com resultados experimen-
tais destas amostras.



Apéndice A
Programas desenvolvidos

Neste apéndice farei uma descrigao sucinta dos programas e sub-rotinas
por mim desenvolvidos. Para o cdlculo da estrutura de bandas descre-
verei o programa baseado no Hamiltoniano 8 x 8 de Kane. Por ser
uma evolugdo do programa anterior (baseado no Hamiltoniano 4 x 4 de
Luttinger-Kohn), o entendimento do método baseado no Hamiltoniano
de Kane segue o mesmo esquema. A necessidade de portar os programas
entre diversas plataformas diferentes nos fez adotar o FORTRAN 77,
e o padrdo ANSI do mesmo como linguagem de desenvolvimento. Os
programas sdo também estruturados, facilitando o portabilidade dos
algoritmos desenvolvidos para outras linguagens de desenvolvimento.

A.1 Calculo da estrutura de bandas

Os dados de entrada do programa do calculo da estrutura de banda
sao:

A concentragio de portadores na amostra, composta da soma
da distribuicdo de cargas, causada pelo plano de impurezas com
a distribuigio de cargas proveniente de um fundo de impurezas
inerente ao sistema.
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As componentes em ondas planas dos potenciais gerados pela ca-
mada de impurezas e pelos portadores, calculados por uma rotina
preliminar.

O nimero de ondas planas utilizados para descrever o potencial
do sistema.

O comprimento da supercélula a ser calculada.

Os pardmetros de Luttinger-Kohn ou de Kane, o ‘gap’, o tamanho
da supercélula ‘D’, a constante dielétrica e o pardmetro de rede
do sistema.

O numero de iteragdes e o nimero de pontos em cada dire¢io da
rede a ser construida.

Depois de lidos os dados, o programa do célculo da estrutura de bandas
executa o processo autoconsistente e por fim, escreve os dados resultan-
tes numa forma conveniente. Por serem duas etapas distintas, vamos
chamé-las de autoconsisténcia e escrita.

A autoconsisténcia se faz em trés passos independentes um do outro:
a determinacdo dos auto-estados e seus autovalores, o calculo do nivel
de Fermi a T = 0 K e a determinagdo do novo potencial através da
integral dupla da equagido de Poisson. Por este motivo, a autocon-
sisténcia € dividida em trés sub-rotinas independentes, uma para cada
procedimento: DIAGO, FERMI e POISSON.

Na sub-rotina DIAGO uma malha é construida, definido-se cada ponto
do espago reciproco a ser utilizado no calculo. Para cada um destes
pontos escreve-se o Hamiltoniano de Kane e somam-se os potenciais
coulombiano e de troca e correlagao. Depois de obtida a matriz do Ha-
miltoniano completo diagonaliza-se a mesma e armazenam-se os dados
dos trinta primeiros estados das bandas de valéncia e condugao em ca-
da ponto em vetores especificos: um para os autovalores e um para 0s
autovetores dos elétrons na banda de condugao, um para os autovalores
e um ultimo para os autovetores dos buracos na banda de valéncia.
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A sub-rotina DIAGO vale-se de outras sub-rotinas para executar partes
especificas do processo. A sub-rotina HAMILTON escreve o termo de
energia cinética do Hamiltoniano e soma ao mesmo o termo referente ao
potencial coulombiano. A sub-rotina HAMXC soma ao Hamiltoniano
o termo de troca e correlacdo, determinando assim o potencial total a
ser diagonalizado pela rotina CH (extraida do pacote EISPACK).

Para a determinagao do termo de troca e correlagao € necessdrio que a
distribui¢ao de cargas dos portadores seja escrita no espaco direto, sua
raiz cibica seja extraida e esse valor multiplicado por uma constante,
antes de aplicar novamente a transformada de Fourier, determinando os
coeficientes do termo no espago reciproco. Para escrever a distribuicao
de cargas no espago direto é utilizada a sub-rotina CARGA e para os
outros passos do processo a sub-rotina TROCA.

De posse dos autovalores dos portadores majoritarios, pode-se calcular
o nivel de Fermi a T = 0 K, para a amostra considerada. A sub-rotina
FERMI executa este calculo escolhendo um nivel de Fermi tentativo e
somando a carga de todos os estados cuja energia seja menor que a ener-
gia de Fermi. Caso a carga obtida seja igual & dos portadores, lida com
os dados de entrada, o processo se interrompe. Caso contririo, uma
nova energia é escolhida, somam-se novamente todos os estados com
energia inferior & tentativa e compara-se novamente o valor calculado
com o de entrada. Repete-se esse processo até que os dois valores coinci-
dam. Depois de determinado o nivel de Fermi comparam-se as energias
de todos os autovalores com o mesmo e num novo vetor armazena-se a
ocupagao do estado.

A sub-rotina POISSON determina os coeficientes do novo potencial dos
portadores. Para tanto ela calcula o coeficiente P através da eq. (3.26),
divide 0 mesmo pelo quadrado da diferenga do niimero de ondas pla-
nas relativos aos indices das equacdes e multiplica pelas constantes ne-
cessarias, calculando o segundo termo do lado esquerdo da eq. (3.27).

De posse dos novos valores para o potencial dos portadores, recomeca-
se todo o processo de cdlculo a partir da sub-rotina DIAGO. Quando
o numero de vezes que esse processo foi refeito igualar com o nimero
de iteragoes lido com os dados de entrada passa-se ao procedimento de
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escrita dos dados numa forma conveniente.

A sub-rotina POTDIR escreve o potencial no espago direto no arquivo
‘pot.dat’, de maneira a poder-se desenha-lo diretamente. As sub-rotinas
WAVE e ESCWV, escrevem o quadrado das fungdes dos portadores
majoritarios e minoritarios no ponto I' nos arquivos ‘hwvfsqrg.dat’ e
‘ewvfsqrg.dat’ e no ponto Z nos arquivos ‘hwvfsqrz.dat’ e ‘ewvfsqrz.dat’.
As sub-rotinas VALX, VALZ e VALY escrevem as estruturas das bandas
de valéncia e condugdo nas diregbes I' — A, I' — Z e I' — A’ respectiva-
mente, nos arquivos ‘hbandst.dat’ e ‘ebandst.dat’.

A.2 Calculo do espectro de luminescéncia

O célculo do espectro de luminescéncia é feito por um programa que in-
corpora © anterior e ap6s o termino do processo de célculo da estrutura
de bandas executa uma série de sub-rotinas escritas para este fim.

Além dos dados de entrada do programa anterior este precisa de dados
adicionais:

As temperaturas dos espectros a serem calculados.

As larguras de linha das transigbes, introduzidas ad hoc.

Apés o processo de cdlculo da estrutura de bandas executa-se a sub-
rotina OCUPACAQ, que de posse dos valores de ocupacdoc dos estados
a T = 0 K, recalcula os valores a temperaturas finitas. Para tal vale-se
da funcao de distribuigao de Fermi para os portadores majoritarios e da
fungao de distribui¢ao de Boltzmann para os portadores minoritarios.

Em seguida sdo calculados os espectros. Para os espectros incluindo
apenas transi¢oes diretas é utilizada a sub-rotina ESPECDIR e para
os espectros incluindo também transicGes indiretas é utilizada a sub-
rotina ESPECTRO. Ambas as rotinas calculam as forgas de oscilador
entre estados eletronicos e de buracos segundo a expressao da eq. (4.17)
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e multiplicam as forgas de oscilador pelas ocupagoes dos estados, ob-
tendo a intensidade da transicio. Em seguida toma-se uma fungdo
Lorentziana normalizada e multiplica-se a mesma. por essa intensidade.
O espectro é o resultado da soma das Lorentzianas obtidas.

Por 1ltimo, pode-se calcular somente a forga de oscilador. A sub-rotina
INTEGRAL calcula a forca de oscilador da transigdo enfre um estado
da banda de valéncia e estados na banda de conducao, mapeando-a
através de transicoes diretas entre estados da banda de valéncia e da
banda de condugio, no ponto I

A.3 Determinacao das componentes do
potencial

Entre os dados de entrada dos programas de cédlculo da estrutura de
bandas e da luminescéncia figuram as componentes em ondas planas
do potencial das impurezas e de um potencial tentativo inicial para os
portadores. O programa POT constréi os potenciais no espago direto e
calcula os coeficientes de Fourier dos mesmos, escrevendo-os na forma
necessiria aos programas seguintes no arquivo chamado ‘vfinal.dat’.

O potencial tentativo dos portadores resume-se ao potencial de uma
distribui¢ao Gaussiana de cargas com carga de sinal contrario & das
impurezas e largura ¢ maior que a Gaussiana da distribui¢do das im-
purezas. O valor usual para essa grandeza é o dobro da distribuicdo
das impurezas. Dependendo do sistema a ser calculado é necessario um
ajuste desse valor.
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