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Abstract

In this work we study the electronic structure and electron mobilities in doped wide
parabolic quantum wells of Al,Ga;.As. The subband energies, the wavefunctions,
and the effective confining potential profile are obtained by studying self-
consistently the coupled Schrodinger and Poisson equations. Based on the numerical
results of the electronic structure, we calculate the quantum and transport mobilities
of the system. Usually several subbands are occupied in such systems and they are
strongly coupled to each other, the intersubband interaction shows the same
importance as the intrasubband one to the electronic transport. We study and analyze
the electron mobility of each subband due to the jonized donor scattering and the
alloy scattering. We also show the effect of ionized background acceptor impurity

scattering.



Resumo

Neste trabalho estudamos as estruturas e as mobilidades eletrénicas em um sistema
quase-bidimensional de pogos quanticos parabolicos de AlGai..As dopados.
Obtemos as auto-energias, as fun¢des de onda e os perfis dos potencias de
confinamento efetivo no sistema, através das solugdes numéricas das equagdes de
Schrodinger e de Poisson de forma autoconsistente. Em particular, estudamos as
mobilidades quantica e de transporte nestes s?temas. Devido a ocupagdo de varias
sub-bandas nestes sistemas, as contribuicdes dos espalhamentos intersub-bandas para
as mobilidades tém a mesma importancia que os espalhamentos intra-sub-bandas.
Obtemos as mobilidades de cada sub-banda devido aos espathamentos por impurezas
doadoras ¢ aceitadoras ionizadas e por potencial de liga. Analisamos os efeitos das
distribuicoes de doadores dopados, de aceitadores de fundo e do potencial de gare

externc.
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Capitulo 1

Introducao

Os avangos nas técnicas de crescimento de materiais semicondutores, como
MOCVD (metal-organic chemical vapor deposition) ¢ MBE (molecular beam
epitaxy) [1,2], tém oferecido a possibilidade de obtermos novas estruturas de baixa
dimensionalidade. Nestes novos sistemas semicondutores, os materiais basicos sdo
binarios tais como GaAs e InP. Combinando mais elementos chegamos a sistemas
ternarios como AlLGa,,As, In,Ga;zAs e quaternarios como In.Gaj.AsPiy. A
maioria destes materiais tém uma alta mobilidade ¢ banda de gap direto, que sio
caracteristicas de importéncia essencial para as aplicagdes em dispositivos opto-
eletronicos [3,5]. Combinando diferentes materiais bindrios ou terndrios, as bandas
de condugiio e de valéncia podem ser controladas e manipuladas. Isto € chamado de
engenharia de gap de banda (band-gap engineering), que em combinacdo com a
técnica de dopagem exatamente controlada tém levado a uma riqueza de novos
efeitos fisicos ¢ suas aplicagdes, tais como laser de pogos quénticos € HEMT (high-
electron mobility transistor).

Uma destas estruturas de baixa dimensionalidade ¢ conhecida como pogo
quantico parabélico (PQW — parabolic quantum well). Os PQW’s construidos a base

de GaAs tém sido obtidos pela variagdo da concentragdo molar x do Al na liga



ternaria AlGa;-As [6-8]. PQW’s largos (WPQW - wide parabolic quantum well)
dopados remotamente tém sido propostos como estruturas onde uma camada larga de
elétrons quase-uniforme pode ser realizada com uma largura na faixa de 1000 A.
Usando a técnica de dopagem remota (remote doping), tal estrutura possui uma alta
densidade eletronica e também uma alta mobilidade. Experimentos de
magnetotransporte nestes sistemas confirmaram a existéncia de uma camada larga de
gas de elétrons a alta mobilidade (~5x10° cm?/Vs). Devido a grande largura desta
camada de gas de elétrons, este sistema também ¢ chamado de gés de elétrons quase-
tri-dimensional. Tais estruturas estio proximamente relacionadas com a construcéo
do modelo tedrico de jellium, o qual consiste de um gés de elétrons altamente movel
em um potencial de fundo carregado positivamente. E interessante notar que nestes
sistemas a frequéncia caracteristica Q@ do PQW, ¢ determinada somente pela
curvatura do potencial de confinamento e que ela ¢ igual a frequéncia de plasma do
gas de elétrons tri-dimensional, o que é uma consequéncia do teorema generalizado
de Kohn [9].

Estudos de magneto-transporte e espectro de infra-vermelho (FIR-far-
infrared) tém mostrado uma grande variadade de novos resultados que facilitam a
compreensio de muitas propriedades fundamentais de sistemas de baixas dimensoes
[6-13]. A espectroscopia de FIR em tais sistemas forneceu informagdes do teorema
de Kohn generalizado [9], isto €, um PQW perfeito absorve radiagfo infravermelha
na frequéncia caracteristica Q independentemente da interacéo elétron-elétron e da
densidade eletrdnica no pogo. Deste modo, isto tem um impacto sobre a
compreensio da resposta do infravermelho em fios quénticos quase-uni-dimensionais
ou pontos quénticos quase-zero-dimensionais onde os potenciais de confinamento. na

maioria dos casos, podem ser considerados como parabélicos. Potenciais parabdlicos
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de confinamento sio muito atrativos, visto que permitem os calculos de muitas
propriedades de uma forma analitica € rigorosa.

Um sistema quase-tri-dimensional ¢ caracterizado por um sistema quase-
bidimensinal largo ¢ com varias sub-bandas ocupadas [6]. Neste trabalho, estudamos
as estruturas ¢ as mobilidades eletronicas em um sistema de pogo quéntico
parabdlico de AlGaAs a baixa temperatura. Em geral, um PQW realizado
experimentalmente ndo é um pogo perfeitamente parabdlico. As impurezas dopadas
no sistema também alteram a estrutura eletronica do sistema. Nossos resultados
numéricos das solu¢des autoconsistentes das equagdes de Schrodinger e de Poisson
mostram claramente os efeitos de dopagem, gate externo e de outros pardmetros
sobre as estruturas eletronicas.

A contribui¢io mais importante deste trabalho estd concentrada no estudo
detalhado das mobilidades de transporte (relacionada com a condutividade do
sistema) e das mobilidades quénticas (definida pelo tempo de vida quéntico dos
elétrons) [14] neste sistema. Calculamos e analisamos as mobididades eletronicas em
cada sub-banda. Devemos lembrar que a mobilidade eletronica ndo € apenas um
parimetro fisico que mede a cendutividade eletronica, mas também um parametro
importante que mede a qualidade da amostra. As mobilidades eletronicas podem ter
um efeito significativo nos espectros opticos como absor¢do no infravermelho e
espalhamento Raman em um gés de elétrons.

Nos ultimos 20 anos as propriedades de transporte em sistemas
semicondutores bidimensionais foram estudas intensivamente. Devido a separacdo
dos elétrons livres e dos dopantes, as heteroestruturas semicondutoras de

GaAs/AlGaAs dopadas remotamente resultam numa alta mobilidade eletronica da

ordem de 2x10" ¢m’ /Vs. Neste sistema, o espalhamento de impurezas ionizadas



ainda é o principal mecanismo de espalhamento, limitando a mobilidade eletronica a
baixas temperaturas. Este efeito é devido ao fato de o potencial coulombiano das
impurezas ionizadas ser de longo alcance. Por outro lado, o proprio gas de elétrons
tem um papel importante na redugéo do espalhamento, ou seja, efeito de blindagem.
Num sistema quase-bidimensional com varias sub-bandas ocupadas, os mecanismos
de transporte e as interagdes eletrénicas ficam muito mais complicados que nos
sistemas bidimensionais ou tri-dimensionais ideais. A presenga de varias sub-bandas
no sistema introduz interagdes entre os elétrons de diferentes sub-bandas, os quais
podem afetar significativamente as propriedades eletronicas do sistemas. Embora
vérios trabalhos tedricos e experimentais sobre o transporte eletronico forain
realizados em PQW’s, os mecanismos de espalhamento e a mobilidade eletrénica
ainda nfo sfo bem entendidos [15,16].

Neste trabalho levamos em conta os mecanismos de espalhamento de
impurezas doadores ionizadas, de fundo de aceitadores ¢ de potencial de liga.
Consideramos a blindagem do gas de elétrons usando o formalismo da matriz
dielétrica de multisub-bandas.

Esta dissertacdo possui 6 capitulos. No capitulo 2 descrevemos a estrutura
eletrdnica de um WPQW; Também discutimos o métode numérico para calcularmos
as autofuncdes ¢ as auto-energias dos elétrons no sistema. No capitulo 3 discutimos
teoricamente os mecanismos de espalhamento. Apresentamos os elementos de matriz
de espalhamento devido as impurezas ionizadas e ao potencial de liga. Ja no capitulo
4 apresentamos € resolvemos a equagdo de transporte, definimos as mobilidades de
transporte e quantica. No capitulo 5 apresentamos € discutimos os resultados obtidos
para as mobilidades eletronicas em WPQW e deixamos para o capitulo 6 nossas

conclusdes.



Capitulo 2

Estrutura Eletronica e Método Numérico

Neste capitulo efetuamos os calculos necessdrios para modelarmos
teoricamente os WPQW’s. Na primeira se¢do /falamos sobre a estrutura eletronica do
sistema [17-19], onde mostramos a forma dos WPQW’s estudados antes e depois
dos calculos autoconsistentes. Ja na segunda se¢do, discutimos o meétodo
autoconsistente para os calculos das fungbes de onda e das auto-energias dos

sistemas abordados.

2.1. Formacio dos Pocos Quanticos Parabolicos

As estruturas de pogos quanticos parabllicos que iremnos estudar sdo
diferenciadas pela concentragio molar x do Al nc composto terndric ALGaj.As.
Estudamos dois modelos de pogos quanticos parabolicos com Alg :Gag7As (v = 0.3)
como o material de barreira. Dentro dos pogos, variamos o valor de x de duas
maneiras para formar os pogos quanticos parabdlicos: (A) x varia entre 0s valores 0
<x <0.1 e (B) x varia entre os valores 0 < x < 0.3. O potencial de confinamento é

diferente para os dois modelos, por isso ¢ necessario que saibamos como 0 potencial



varia com a concentragdo do Al Desta forma, utilizamos a relagdo V(x) entre a
energia e a concentragdo do Al que € a off-sei de banda de condugdo entre GaAs e

Al,Ga;-As dada pela seguinte forma [20]
V(x)=0.6x(1.155x+0.37x>) eV. (1)

Os nossos modelos sdo descritos pelo potencial parabélico unidimensional

{

5

VC(Z)“_‘

4V, (2~ 20V /Wayo 12-2¢ 1< Woy

Jv s (2a)
IVB’ |Z-2¢ [> Way

onde Wow € zc sdo, respectivamente, a lagura e o centro do pogo parabdlico e Vg =
V(x=0.3) = 228 meV ¢ altura da barreira do pogo. No centro do pogo temos x = 0.
Desta forma, encontramos

 [(V(0.1)=T2mel. modelo A
- (2b)

* T (0.3 = 228meV. modelo B

Uma vez que a parabola (2a) nfo ¢ infinita. ou seja ela € cortada definimos as
posicoes z; = zc -Wow/2 € 22 = ze+Wow/2 como o inicio e o fim do pogo.
respectivamente.

Igualando as equagdes (1) ¢ (2a), encontramos uma relacdo entre a
concentracdo de Al e a variavel =. Desta igualdade chegamos a forma genérica do

potencial de confinamento. Substituindo os valores de x que utilizamos para



construir nossos potenciais de confinamento, chegamos aos resultados mostrados na

figura 2-1.
50 T T T T T T d T i T ! T ! T T T
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Figura 2-1: Potenciais de confinamento para os pogos quénticos parabdlicos de largura 760
A, com diferentes variagdes de x.

A partir dos modelos A e B da figura 2-1, consideraremos duas camadas de

impurezas doadoras dopadas com as seguintes distribui¢des

VA’TD,F / Wik s lz —Z D.L’i <Wpp / 2

N o ;o n .
n,(z) = ] ND,/)/WI),D s lz"bu,n‘ <W,.,/2. (3)

: L ,
|0, \Z=Zpemn| > Worn/?

onde Npr e Npp sdo respectivamente as densidades. Wpr e Wpp as larguras das

camadas e zpr € zpp as posi¢des camadas de impurezas doadoras a esquerda e a

direita dos WPQW's, respectivamente. Em uma amostra real de GaAs, sempre
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existe fundo de impurezas aceitatoras. Consideramos esses aceitadores distribuidos

uniformamente no nosso sistema com uma densidade n4 na ordem de 10" ~10"cm™

A distribuicdio das impurezas pode ser vista na figura 2-2

T ' I v 1

modelo A
----- modeio B

-50
Al Ga, As

V.-V, (meV)
8

-250

Figura 2-2:Distribui¢do das impurezas nos modelos (A) e (B).

2.2. Estrutura Eletronica

Na teoria de massa efetiva, a energia e a fungio de onda de um elétron em

sistemas quase-bidimensionais podem ser escritas como [14]

8n(’;n)= E, +%}k$\2 (4)



W,z (x.7.2)= wn(é)-\/:e (5)

onde n=1,2,...¢ o indice das sub-bandas, 7, € IE, sdo respectivamente, a posi¢io € 0
vetor de onda do elétron no plano xy, E, ¢ a energia da sub-banda, vy, (z) ¢ a fungdo
de onda do elétron na diregdo z, g(la1 ): n’k’ [2m" é a energia cinética do elétron,

* . A e r J
m & a massa efetiva eletronica € 4 € a area da amostra.
A densidade de estados eletronicos de cada sub-banda € uma constante ¢ a

densidade de estados total da banda de condugfo é dada por [19]

p(E ) = (6)
onde O(E) ¢ a fung¢io passo definida por
i E>0
MNE)=¢ 7)
(E)= 0 E<0 (7)

A densidade de estados (6) pode ser vista na figura 2-3.
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A 4

Figura 2-3: Densidade de estados em um sistema quase-2D, em fungio da energia.

As energias E, e as fungdes de onda v, (z) de cada sub-banda sdo obtidas

através das solu¢des do acoplamento das equagdes unidimensionais de Schrodinger

e de Poisson.

A equacio de Schrodinger unidimensional na dire¢éo z € dada por

1 g2 ) |
_.f—rf_]_l’l/"—z(z’_-!— V. (z)wn (z) =E v, (Z) (8
im dz

onde ¥, {z)=V.(z)+V,(z) é o potencial de confinamento efetivo, que ¢ composto

pela soma do potencial de confinamento K,(z) (figura 2-1) e pelo potencial de

Hartree V,,(z). O potencial de Hartree manifesta-se devido a interagdo eletrostatica

dos elétrons com eles mesmos e com as impurezas ionizadas e, € calculado pela

equacgdo de Poisson
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dv, 4w’
=T 2 [n.()-ny(2)+n, ). (9)
Z £

onde n, ¢ a distribui¢do da concentragdo eletrdnica, n, € a concentragdo de fundo de
aceitadores ionizados e np é a distribuicio das impurezas doadoras (3). Em (9)
estamos assumindo que todos os doadores estdo ionizados. A temperatura zero, a

distribuigdo eletronica € obtida por
N 5 Ep
n(z)=Y . () [p(ENE, (10)
n=} E,

onde N é o nimero de sub-bandas ocupadas, p(E) ¢ a densidade de estados

eletronicos do sistema e Er € a energia de Fermi.

A densidade total de elétrons

N, = Ine (z)dz \ (11)

¢ determinada pela diferenca entre Np = Np g + Npp . que é a soma das densidades

das impurezas por unidade de 4rea e N4, que ¢ a densidade de aceitadores ionizados

por unidade de area, ou seja

N =N,-N,. (12)
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2.3. Calculo Autoconsistente

O principio basico do calculo autoconsistente € simples e pode ser

acompanhado pelo fluxograma mostrado na figura 2-4.

( Inicio )

V()
¥n'(2), Ex'
Ef' ne'(2)
Vi) Viiz) = V*(2)
V* (2) = aVi(2) + (1-0)V'i(2) N

\Vni+l(Z), Eni+l

Figura 2-4: Fluxograma de um calculo autoconsistente.

A figura 2-4 ilustra o algoritimo do calculo autoconsistente [21], neste

exemplo o estamos aplicando para a resolugdo dos WPQW's da figura 2-2.
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Como ilustracio do calculo autoconsistente vamos mostrar as auto-energias €
logo em seguida o potencial autoconsistente Vi.(z). Na figura 2-5 mostramos a
diferenca entre as auto-energias € a energia de Fermi para o pogo parabolico, em que
a concentragio do Al varia entre os valores 0 < x £ 0.1. Consideramos uma
densidade de fundo de aceitadores nA=1015 cm™. Para este resultado, plotamos as
diferenca das energias em fun¢do da variagio das densidades de doadores das

dopagens.Incialmente cada camada contém N = 1.5x10'" em?,

no decorrer dos
caculos o valor i da densidade inicial em cada camada sofre um acréscimo em cada

iteragdio do processo de convergéncia até atingir o valor méximo de N = 4.0x10"

cm’, totalizando uma densidade de doadores igual a Np = 8.0x10" cm™.

E -E, (meV)

N, (10" em™)

Figura 2-5: Niveis de energia calculados autoconsistentemente para 0 po¢o quantico do
modelo A. Para estes resultados, Wow = 760 A, Wy =20 A, Zp =290 A, Wpp =100 A,
Zop=1510 Aen,=10" ecm™.
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Notamos que os niveis de energia vdo sendo ocupados a medida que
aumentamos o valor da densidade de doadores. Na figura 2-6 ilustramos o potencial
autoconsistente para o modelo A e, também aproveitamos para mostrar as trés
primeiras autofungdes. Neste resultado o valor de cada uma das camadas doadoras ¢
de Np=1.5x10" em™.

Na figura 2-6 o campo elétrico na posicio z=0¢é de F= -1,9x10* V/em, que
corresponde a uma estrutura infinita de pogo qudntico com uma densidade de

aceitadores de fundo ny= 10'° cm™.

_—
++

1 1 L 1 : L 1
o 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800
zA

Figura 2-6: Potencial autoconsistente e as fungdes de onda dos trés primeiros niveis, sendo
que apenas um esta ocupado. As circunstincias em que fizemos os calculos sdo: Npg =
1.5x10" em™, Wpp=20 A, Zpr =290 A, Npp = 1.5x10" em?, Wpp =100 A e Zpp= 1510
A.
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Capitulo 3

Mecanismos de Espalhamento

As propriedades de transporte eletrdnico em semicondutores  sic
primeiramente determinadas pela (1) estrutura eletronica do sistema e pela (i)
interagio dos elétrons com os mecanismos de espalhamento. O estudo das
propriedades de transporte eletrénico forneceram importantes informagdes sobre os
processos de espalhamento e € de interesse fundamental na fisica de semicondutores.

Em estruturas semicondutoras bidimensionais como por exemplo
heteroestruturas  de GaAs/AlGaAs, a dopagem de doadores e aceitadores ¢
importante para vyaée obter um gas de elétrons ou buracos bidimensional. Por outro
lado, os dopantes ionizados espalham elétrons reduzindo a mobilidade. A interagdo
entre a impureza ionizada e o elétron € o principal processo de espalhamento elastico
limitando a mobilidade eletronica em um sistema quase-2D a baixas temperaturas.

Também existem outros mecanismos de espalhamento em semicondutores
quase-2D [17]: espalhamente por fonons acusticos e opticos e impurezas neutras
(nfo ionizadas); espalhamento devido a rugosidade de interface, o qual torna-se
importante em pogos quanticos estreitos e o espalhameto devido ao potencial de liga,

que aparece em semicondutores ternarios ¢ quaternarios.
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O espalhamento por fonons ¢ uma fonte de espalhamento inevitidvel nos
semicondutores. Ele é dominante a temperaturas ambientes e, no limite de baixas
temperaturas pode ser desprezado. Ja o espalhamento por impurezas neutras tem uma
contribui¢io muito pequena em qualquer temperatura, pois com o avango das
técnicas de crescimento a densidade de impurezas neutras nas estruturas foram
reduzidas a ponto de sua influéncia nos espalhamentos ser desprezada. Também
podemos atribuir ao avango das técnicas de crescimento a baixa contribui¢do do
espalhamento devido a rugosidade, tornando-o desprezivel em comparagdo a outros
mecanismos de espalhamento, como por exemplo o por impurezas ionizadas. A
baixas temperaturas, o espalhamento de maior importancia é o devido a impurezas
jonizadas [19]. Mas em estruturas terndrias do tipo ALGa;. As existe a contribui¢do
do espalhamento devido a liga [22-24].

O objetivo deste capitulo ¢ discutir os mecanismos de espalhamento mais
importantes em PQW, por impurezas ionizadas (doadoras e aceitadoras) ¢ por
potencial de liga. Nesta discussdo iremos abordar as suas causas, bem como 0
elemento de matriz necessario para o espalhamento do elétron de um estadc para
outro. Por estarmos estudando um pogo largo, o espalhamento por rugosidade de

interface nfo tem contribuigio significativa e iremos despreza-los.
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3.1. Espalhamento por Impurezas Tonizadas

Na tentativa de aumentarmos a condutividade dos dispositivos eletrénicos
introduzimos atomos que aumentem sua densidade eletrénica, mas este acréscimo
proposital, conhecido como dopagem, tem a desvantagem de aumentar o niimero de
jmpurezas. As impurezas também podem ser inerentes do dispositivo, pois mesmo
com o avango das técnicas de crescimento epitaxial. nfio podemos ignorar sua
presenca na amostra crescida ou mesmo durante seu crescimento. Sua presenga no
cristal modifica o potencial eletrostatico na sua vizinhanga, desviando o movimento
eletronico. Estas impurezas ddo origem a um potencial flutuante V(7). o qual induz

transicdes eletrdnicas entre os estados diferentes. A taxa de transi¢do de um estado

‘nlzo para outro |nl—c'h> em um sistem quase-2D ¢ descrita pela regra de ouro de

Fermi

2

1, 6 )= 22k ) ole, )26 ) (10

L - . [~
onde n é o indice da sub-banda, k, € o vetor G¢ onda no plano xv, ¢,k ; € a energia

eletronica total mostrada na eq. (4). Ja podemos notar a importancia do método
autoconsistence mostrado no capitulo anterior, pois ¢ dele que obtemos as fungoes de
onda necessarias para o calculo de (14). No capitulo 4. veremos que a taxa de
transicdo (14) é um elemento importante na teoria de transporte. Esta taxa depende

do modulo ao quadrado do elemento de matriz de espalhamento
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~

M, (]Zﬁ’j‘..)=

<”E|Vi”]—“>

e, esta por sua vez depende do potencial V(F )
O potencial de espalhamento V(F ) ¢ uma fungdo do potencial eletrostatico

devido as impurezas ionizadas no sistema, assim
V(F)=-ed(F). (16)

em que ¢(F ) ¢ o potencial eletrostatico.

A priori vamos considerar o potencial eletrostatico devido as impurezas

ionizadas. Estamos admitindo que as impurezas estdo localizadas em uma posi¢do

R, e possuem um potencial eletrostatico, 0 qual chamaremos de potencial externo,

i

dado por

¢ex.’(;;):Z : € — -
—d g7 =~ R,| an

I N - iy ’)""—
, ox! — E g ~igR LT -y z
¢} ((Z.,C- }:: el ™ i / ) (]8)
&0d, ’

onde &, ¢ a constante dielétrica do meio e
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(19)

A presenga de impurezas ionizadas em um gas de elétrons, provoca um

actimulo de cargas ao seu redor [18,24,25]. Este acimulo altera seu potencial

eletrostatico funcionando como uma blindagem, por isso 0 potencial (18) ndo €

unicamente responsavel pelo espalhamento dos elétrons. Necessariamente teremos

que levar em conta o fendmeno da blindagem e, uma maneira de fazermos isso ¢

relacionando os potenciais eletrostaticos (16) e (18).

Comegaremos calculando o elemento de matriz de espalhamento devido ao

potencial (16)
<an(;7)nl.c.> = —% jdz Ja (z)b(z,é'”)
—-%4.0)
onde

£ = w2 o),

sendo a o par de indices (nn ).

(20)

(21)

De modo andlogo para o potencial (18), chegamos ao seguinte elemento de

matriz
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2 o
¢ (‘?u )= ZZ e"re 4, (‘?u ), (22)

onde

4,@G )= jdz fu2)e™ . (23)

Para rclacionarmos os potenciais (16) ¢ (18), vamos levar em conta que 0s
elétrons respondem linearmente ao campo produzido pelas impurezas. Com esta
suposi¢io podemos relacionar linearmente os elementos de matriz (20) e (22)

[25,26], ou seja

qu Z ¢;x ’ || (24)

B

onde A denota o par de indices (mm’) ¢ &, € a fungo dielétrica descrita em termos

da aproximacio RPA (randon phase approximation) [26-28] dada por

gaﬂ(q;:)=5a,ﬁ “Vap (§|\)H%(q‘;i)’ ({

12
(W3]

sendo v, (q]) o potencial de Coulomb ¢ nj‘,(qi) a polarizabilidade. escritas

respectivamente como



. ’) \
vopld )= Foulay ). (26)

e [ 2 ) o

S o

onde f(E) ¢é a distribuigdo de Fermi-Dirac no equilibrio.

O elemento de matriz (24) é responsavel pelo espalhamento de elétrons de

um estado para outro, assim se o substituirmos na eq. (20) teremos

- R

n k \V(i )‘nk "Jg() Zz @

Gy(g,.2:)- (29)

Gplgo.zy= J fze ™ f(2). (30)



Até aqui admitimos que as impurezas estavam localizadas em posi¢des R, da

amostra. Levando em conta as distribuicdes das impurezas ionizadas e ignorando a

correlagdo entre elas, obtemos o elemento de matriz (29) na seguinte forma

, 2

,M"ﬂ'(lgl!’];u)z=[2ﬂez —“‘dz, ”1)(2, ZGﬂ(‘ist:)
[

&4, €oap qﬂ

Considerando a distribuicdo das duas camadas de impurezas doadoras na ¢q.
(3). o elemento de matriz que simboliza o espalhamento dos elétrons devido a todas
as impurezas doadoras, € escrito como a soma dos elementos de matriz devido a cada
camada de impurezas existente no sistema. Numerando as camadas, podemos

reescrever (31) como

[
)

2 M 7 Wil ~ (=
v (5 ET =( Wj L Zoﬁ(qh,z,) .
! I

i t \ &0,y . €8 g,
/2

Sy
onde j = 1,2, ..M simboliza o numero de camadas existentes no sistema, com
largura e densidade ; e N;, respectivamente.

Para o espalhamento por impurezas aceitadoras de fundo, os calculos para o
elemento de matriz de espalhamento (32) sdio analogos aos feitos para ©
espalhamento devido a impurezas doadoras. Desta forma. a integral na eq. (31) tem
que ser calculada levando em conta a concentragdo de impurezas aceitadoras n,.

existentes no sistema.
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3.2. Espalhamento por Potencial de Liga

Em compostos terndrios de semicondutores do tipo 4,B, .C, os elementos 4

e B sio distribuidos aleatoriamente entre os atomos C. Esta distribui¢do forma um
potencial aleatério para o potencial da rede cristalina, conduzindo para um processo
de espalhamento eletrdnico adicional conhecido como espalhamento de liga
[22,23,29].

Para methor enterdermos a origem do espalhamento de liga, ¢ importante que
tenhamos uma idéia de como é a estrutura dos compostos que estamos estudando. Os
compostos bindrios de grupo I1I-V da tabela periédica, como por exemplo o GaAs, o
AlAs, para simplificar a notagdo 4C ou BC, t€m uma estrutura cristalina chamada de
zincblende. Esta estrutura é formada por duas redes fcc interpenetrantes, uma delas
contém apenas atomos do tipo 4 e a outra atomos do tipo C. Ja para os compostos

ternarios A4, B,_,C, ainda continuamos a ter uma estrutura zincblende, mas com a

diferenca de que uma das redes fcc ¢ formada apenas pelos atomos C e a outra possui
uma distribuicdo aleatéria dos atomos 4 com uma concentracio de x moles e. dos
itomos B com (I-x) moles. Este tltimo modelo tras um efeito conhecido como “liga
pseudobinaria” [22]. pois tem-se a impressdo de possuir duas estruturas foc uma AC ¢
a outra BC.

Uma consequéncia dos compostos ternarios € a quebra da periodicidade do
potencial da rede. Para contornarmos este problema iremos discutir o conceitc do
cristal virtual. Nordhein [30] dividiu o potencial cristalino em dois. O primeiro forma
um conjunto de potencias perfeitamente periodicos (cristal virtual). O segundo €

formado pela diferenca entre o potencial cristalino original com o potencial do cristal
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virtual, dando origem ao potencial aleatorio. Esta parte aleatdria foi usada como um
potencial perturbativo conduzindo a um: elemento de matriz para a transi¢cdo entre

dois estados eletronicos.

No composto terndrio, o potencial cristalino tem a seguinte forma
(CEDY A NA T I PAE Y] (33
a R

onde & ¢ a localizagio dos atomos A e B. Vy, Vs e V¢ sdo os potenciais devidos aos
atomos 4, B e C, respctivamente. R. ¢ a localizagdio des atomos C. Seguindo o

trabatho de Nordheim, o potencial virtual ¢ escrito como

M@= Y 6Vl =) (=Wl -l D Vel -Re). G4)

onde x ¢ a concentra¢do molar de dtomos A4 ¢ (1—x) de atomos B no composto

ternario 4 B, .C . Por meio da defini¢do do potencial aleatério, encontramos
V=V O -1 = Y el F-a)-1F -a)l. (35)

onde ¢, é uma fungdo aleatoria definida somente no sitio darede a,
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((1-x) p/um atomo A em d
Ca = , . (36)
[ x p/umatomoBema

Esta funcdo foi introduzida por Flinn [31] na discussdo de uma teoria eletronica da
ordenacdo local em ligas binarias.
O estado eletronico bidimensional determinado pela equagdo de Schrodinger

com o potencial do cristal virtual é descrito pela seguinte funcdo de onda

- 1 ik F,
V5 (F) =D iy, (2), (37)

onde u,(7)é a fungdo de Bloch da banda de condugio, IE e 7, sdo respectivamente
os vetores de onda e o de posigio no planc xy, y,(2) € a fungdo de onda da sub-

banda » ao longo da diregdo z, 7 = (7}, z) € Q €0 volume da célula unitéria.

O quadrado do elemento de matriz para uma transicdo de um estado in,fc}>

para outro estado in . E> devido ao potencial aleatério V' (F) ¢é expresso por
! by

M, (88 )=|(nE k) (38)

cu

A ~

(nE |zcﬁ V.7 -a)-V,F -a)|nk,) .

I
i
I

M (k&)=

nn

(39)
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A diferenca de potencial V,(F —a@)—V,(F —d)= 6V ¢ a variagdo de potencial
que o elétron sente devido a diferenga de potenciais dos atomos 4 ¢ B. Esta variagdo

¢ constante e a estamos considerando como 8V = 0.6 eV para A/Gads [32] Portanto

2
Mn.n'(lzﬂ’ig}'):%

Z<uc (F)e']‘:ﬁ“ v, (2)

a

u ()" "y, (2))

Cy

(40)

, P
2 - - - - B
25;;’2 E C; j'//n (Z)l//n(z)e—'(k”_k“)'“ lu, (F) dFi

Dentro de cada célula unitaria, !//;- 2w, (z)e'i(.*"—l;n ¥ ¢ considerado constante,
entdo
3 2
a4 : ik ,
M,, (k!s=ku )"‘ o an‘//,,' 2y, (2)e -5 . (41)
- !

pois a fungdo de Bloch ¢ normalizada e periodica em cada célula. Se levarmos em

conta que os dtomos ndo sdo correlacionados e lembrarmos que a :(FJ:) ao

desenvolvermos o modulo quadrado da equagdo (41), chegaremos ac seguinte

resultado

)2
N

M,, (E‘ & ): 5;: Zci

a

l//,: (Zu )l//n (za)
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pois c;c, = c§§a .- Separando a coordenada z do plano xy. o elemento de matriz ¢

reescrito como

2
+

M, B )= T (-5 Dy Gz

(43)

i

J

x(Za)Z 1‘//: (Za)l.l’ln (\Za)

B.x

onde 4 e B sdo, respectivamente, os dtomos no plano xy de z=z,. Desde que os
sitios 4 e B sdo distribuidos aleatoriamente no plano xy na razéo x(z,) 1-x(z,),

obtemos

—_ =

M, (kK )=ov Idz(l — x(2)x(2)

v (2,2 (44)
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Capitulo 4

Equacio de Transporte

O problema central da teoria de transporte eletrdnico ¢ o calculo da
distribuicdo eletronica perturbada. Quando um cristal esta em equilibrio térmico
uniforme as densidades de correntes elétricas e térmicas desaparecem em qualquer
lugar do cristal. O ndo desaparecimento destas grandezas macroscopicamente, surge
quando ndo ha um equilibrio uniforme ou do potencial quimico, ou da temperatura
ou ainda de ambos em ponto a ponto no cristal [33]. Esta variacdo causa uma
perturbacfio na distribui¢do eletronica, pois 0s elétrons movem-se de estados cheios
para os vazios adjacentes.

A equagio que governa a distribuicdo dos elétrons sobre seus auto-estados €
conhecida como a equagdo de transporte de Boltzmann [18,19,33]. Esta equagio € de
dificil resolugdio, para que possamos resolvé-la analiticamente ¢ necessario fazermos
aproximagdes. Em particular, iremos utilizar a aproximagdo RTA (relaxation time
approximation) [19,27,34]. Comeg¢aremos este capituloc com a determinagdc da
equacdo de transporte de Boltzmann [18,19,24,25], deduziremos a forma geral para o

termo de colisdo responsavel pela transi¢do dos elétrons de um estado para outro

[18,24), onde usaremos os resultados dos elementos de matriz M (J; /:) obtidos
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no capitulo anterior. Por fim iremos abordar a mobilidade quéantica e de transporte
[14], fazendo uma breve discussio sobre 0s métodos experimentais utilizados para se

calcular seus valores.

4.1. Equacio de Boltzmann

Dada a natureza das colisbes podemos formular um potencial de
espalhamento. Entretanto, esta informagdo por si s6 ndo nos diz como um géas de
elétrons se move dentro de um cristal. A fim de descrevermos as propriedades de

transporte de um gés de elétrons nos precisamos conhecer sua fungdo distribuicdo
fa (Fﬂ ,I_c’g ,1), a qual nos dira como os elétrons estdo distribuidos na sub-banda ». O gas
de elétrons esta localizado no plano xy, perpendicular a diregdo de crescimento da
amostra, por isso estamos usando a notagdo paralela para o vetor de onda I? .

Para um caso particular, ou seja no equilibrio, a funcdo distribuigdo

f (rH .k, ,t) ¢ simplesmente a fungdio Fermi-Dirac

[N (A ]

0 — l
1= TRy

L~
Lo
i

e

onde u ¢ o potencial quimico, ks € a constante de Boltzmann e ¢, (k_ ) ¢ a energia do
elétron na sub-banda n definida na eq. (4).

Na presenga de forgas externas, a fungio distribuicéo f, (F .k, ,t) ¢ deslocada

de seu equilibrio (45) e a equagio de Boltzmann descreve o caminho desta mudanga.
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Vamos considerar que em um intervalo de tempo entre 7 —df € 7 ndo existam
colisBes, corrigiremos esta omissdo mais tarde. Nao havendo colisdes, os elétrons se

comportam segundo as equagdes de mevimento semiclassicas

— = {;(kn) (46)

= F(7.ky), (47)

emque E, e H sdo respectivamente os campos elétrico no plano xy e magnético, ¢ €

a velociadade da luz € e ¢ a carga do elétron.

Supondo que ndo ha colisdes entre 7 —df e £, um elétron que estava em 7.k,
no instante !, deve ter estado em 7 —dr, l_; - dl: no instante 7-df. Nestas

circunstancias a fungfio distribuigdo eletronica f, (Fg;,k,,:,t) ndo sofre altera¢des entre

{ —dt e 1, com isto podemos escrever a seguinte igualdade

7Fka)= f”{f —v(k Y.k ——li:d:,z-- it (48)

/

As colisdes dos elétrons devido as imperfeigdes do cristal tém um papel

importante na teoria de transporte eletrénico, por isto ndo podemos deixar de leva-las
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em conta. Estas colisdes serdo representadas pela variagdo da funcdo distribui¢do

7 .k, .1} no tempo ¢ entrardio na equagio (48) como
n\'j i p q

nd - - F d ﬁsEEQI
1.6 Kot)= f;(ﬁ: ok ., ~ . —dt]+[~f"—(dt———)] . (49)
i col

A equagio anterior ainda pode ser simplificada se desenvolvermos o seu lado

esquerdo em série de Taylor e fizermos df — 0

of (Fokot) -y OfFakt) -y 10k t) (0, \F k.t
f(l j )+\7<k,,)- f(” !. ) F(kk) f(d u )= f(n i ) , (50)
ot ' 1
deste modo chegamos na forma geral da equagio de transporte de Boltzmann.

Para nossos propdsitos assumiremos somente campos estdticos e
consideraremos que ndio ha campo magnético em nosso sistema, com isto podemos

reescrever a equacdo (50) como

! = I .
5{E ) @fn‘ﬁsku)_gﬁ: _afn(”sf-fkn) ( o\
(v or hol 6/% k ot

(51
Mesmo com as aproximagdes anteriores, a equagdo (51) ainda € de dificil
resoluciio. Com a intengiio de simplificar (51), assumiremos que os elétrons na regido

em torno de 7 tém uma distribuicio de equilibrio local igual a fungdo de Fermi-
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Dirac (45) com u = y(ﬁ) eT=T (FH), onde u ¢é o potencial quimico local. Desta

forma podemos escrever

= 1
16k )- el R TG (52)

Conhecendo a forma da fungdo distribuigdo f,, podemos calcular suas

derivadas em relagdo a 7, € I_c'H encontradas na eq. (51). Lembrando que

_.(I—C‘ )= _1—56,,(]_6’“)

vik, —, (53
)= 53)
as derivadas de f, encontradas na eq. (51) resumem-se a
o, o | ou (ek)-mar s
o oe(k)| o r o ’
e
o, _ v ) s
—_—=hv<k=|)—-f:~. (55}
ok, delk,)

Substituindo (54) ¢ (55) em (51), encontramos a seguinte equagao



o, _(Et)'_(é‘n(ky)—ﬂ)gz__éﬁl*eh -, :(af,, (56)

-V - - - EH . k‘u — P .
ag(kﬂ ) T 6’39 Or}i ~ m 88(!(1, ) t /ol

Para nossos propdsitos consideraremos 0 caso em que t€mos um campo
elétrico uniforme em um sistema mantido a temperatura uniforme. Nestas

circunstancias a equagdo (56) € escrita como

- - 0, of,
- efi E -k e =( {" L (57)
m ag(k{;) ot }col

A equagio (57) simboliza a forma mais simples para a equagio de Boltzmann
(50). Mas ela ainda é de dificil resolugdo, pois o termo referente as colisdes

(af, /ox),,, ndo é trivial.

4.1.1. Colisoes

As colisGes tém um papel importante para a resolugdo da eq. (57), por isso ¢

necessario uma descri¢do mais detathada do termo (87, /ér),,, [18].

Supondo uma distribui¢dio eletronica no estado in, k> os elétrons tém a

probabilidade de serem espalhados para um estado ;nk§ desocupado. devido a

/

colisdes. Este espalhamento pode ser expresso por uma taxa. onde sua probabilidade

¢ descrita pela regra de ouro de Fermi (14). Nestas circunstdncias, a taxa de

espalhamento ¢ escrita como o produto da func¢do distribuicdo f, (I;) no estado
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n, I_c"> pela probabilidade de espalhamento para um estado ‘nlz> ndo ocupado.

Com isso,

{?f_@) ST X A )

ot
/ fora

onde W,

ot (12,‘,121) ¢ definida pela eq. (14) € (6fn (i;‘ )/ 5’),.),0 ¢ a taxa de espalhamento
de elétrons para fora do elemento de volume dl}',“ na sub-banda n. O sinal negativo na
eq. (58) indica a saida dos elétrons de um elemento de volume dlzH na sub-banda n ¢
o termo [1 -f, (E“ )] indica a probabilidade do estado In',I;”'> estar desocupado.

Como ndo sabemos para qual nivel os elétrons serdo espalhados, entdo devemos

fazer a soma de todos os estados finais ln' , iéu> possiveis. Desta forma,

—fa (Eu )Z W, (E! . E{ 11 -/, (];* )] (59)

Por outro lado, existe também a probabilidade de um elétron estando em um

estado bn,l_c'> ser cspathado para o nivel !n, I:> Esta quantidade pode ser expressa

como a taxa de espalhamento dos elétrons chegando em um elemento de volume dk

na sub-banda n. ou seja
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{@r " ( ) )) = f. (]}’H' )/an ; (]En ) I;H 11 -1, (l_c’“ )] , (60)

em que (af,, (IEH )/ 61)  onr, € @ 1axa de espalhamento de elétrons para dentro do elemento

de volume dk, na sub-banda n. novamente ndo sabemos de qual nivel os elétrons

estdo sendo espalhados, por isso somamos sobre todos os estados iniciais ln', ku'>

[zi{k—‘)} = [1 ~Ja (E|| )]Z w,. (Eu"’;u i (Eu) (61)

Desde que elétrons podem ser espalhados tanto para dentro como para fora do
elemento de volume dl-c’“ , a taxa de espalhamento total devido a colisdes ¢
simplesmente escrita como a soma das taxas de entrada (61) e saida (59) de um nivel,

ou seja

L af;’(rkh )L = 'Z W, (E” , En' )fv (’; 11 -/ (’-"n )]' Wi n (’;u i“n )f " (’E 11 -1 (E )] (62}

n .k,
H

A equagio (62) pode ser simplificada se utilizarmos o principio da

reversibilidade microscopica [24],

wolkk)=w, (k.k) 63)
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com isto,

(?f#] DY AT (o0

col

O resultado anterior mostra que o termo de colisio também depende do
mecanismo de espalhamento, de modo que para cada tipo de mecanismo teremos
uma solucdo diferente para a equagio de Boltzmann (57). Se substituirmos (64) em

(57), encotraremos a seguinte equago ¢ veremos que ainda € de dificil resolugao

- ;h E -k aj{,’é“) = Z,:W A A (65)

Para contornarmos esta dificuldade, precisamos utilizar mais uma aproximagio, a
qual é chamada de RTA (relaxation time approximation). Na na segdo seguinte

iremos utiliza-la para simplificar a eq. (65).
4.1.2. RTA (Relaxation Time Approximation)

A RTA supde que a probabilidade de um elétron sofrer uma celisBo no
intervalo de tempo df é df/7,onde 7 € 0 tempo em que um elétron viaja entre duas
colisdes. Uma forma precisa para 7 ¢ dificil de se estimar e depende do processo de
espalhamento. Como um exemplo, no modelo de Drude r ¢ considerado uma

constante independente da posi¢io e da velocidade. mas em modelos mais precisos
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r & geralmente escrito como fungfio da energia. Usando esta aproximagdo, o termo

de colisdo (64) pode ser escrito como [14,34]

N\

=
k) 7,
2L )

Utilizando a aproximagdo (66) na equagio (57), obtemos uma forma para a

fun¢do distribuigdo £,

AN NI AN -

Substituindo a fungdo distribuigdo (67) novamente em (57) e considerando

T — 0 (isto €, ¢, (k )= E,., onde E, é a energia de Fermi), vamos encontrar a

seguinte equagfo matricial

ZKn,n‘r.: = 1 E (68)

para n=12..,N. pois estamos considerando um sistema de N sub-bandas
populadas. iim (68) 7/ é o tempo de relaxagio do movimento, relacionado com a

mobilidade de transporte ou condutividade. Assim para n=n temos
/
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* z N 7 5
K, = 7;—*—\[ jdGan,n (k. ] 0-coso)+ Z j aelm, (k.5 | (69)
! Lo n'zn
epara n#n'

* [E. Loy
K, . =_’_”_3 &IdQ‘M .(k“,k“] cos@, (70)
Y o\ E,, .
0

em que & ¢ o angulo entre os vetores de onda k, e k%{ ou angulo de espalhamento.

Devemos lembrar que para cada mecanismo de espalhamento existe um elemento de
matriz caracteristico, por isso teremos solu¢des diferentes para a equagdo de
Boltzmann.
O tempo de transporte obtido em (68) é um termo importante para podermos
v

calcular a mobilidade eletronica. Na proxima se¢éo iremos discutir um pouco sobre a

mobilidade eletronica [24,25].
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4.2. Mobilidades

Por meio da aproximagdo RTA obtivemos a eq. (70), de onde tiramos ©
tempo de relaxagdo 7, para cada sub-banda. A condutividade do sistema ¢ definida
por

2t
ne’r,

o=—7". (71)

A condutividade de um semicondutor nio é uma boa medida para a taxa de
colisdo, como ela ¢ em um metal. Frequentemente € mais vantajoso separar da
condutividade um termo cuja dependéncia da temperatura reflete somente da taxa de
colisdo. Este termo ¢ conhecido como mobilidade de transporte e ¢ definido como

[14,21]

Vemos claramente de (72) a dependéncia da mobilidade com o tempo de
relaxacdo 7', que por sua vez estd ligado com o mecanismo de espalhamento.

No entanto, também ¢é definida a mobilidade quéntica, a qual € relacionada
com a probabilidade por unidade de tempo de um elétron ir de um estado para outro.
Esta mobilidade tem a mesma forma que (72), entretanto o tempo de vida quantico

esta relacionado diretamente com a regra de outro de Fermi (14) e ¢ definido como

[14,35]
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l_malvyﬂ N - Y2 R
—Z?‘ - ;Z;;T»LJ dg% Aljn,n' (k” ’kii ][ : (73)

My =—T,. (74)
m

As mobilidades de transporte (72) e quéntica (74), foram calculadas
separadamente para cada mecanismo de espalhamento. Um resultado interessante
seria a mobilidade total, ou seja, a mobilidade referente aos mecanismos de
espalhamento. Este resultado pode ser obtido se lembrarmos que o tempo total de
espalhamento é a soma dos tempos de espalhamento de cada mecanismo, assim

como a mobilidade é proporcional ao tempo de espalhamento, encontramos [22]

1 1
;=Zu ’ (75)

em que o indice / indica o tipo de espalhamento.
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4.3. Analise Experimental das Mobilidades

Nesta sec¢io iremos fazer uma breve discussdo do procedimento para se obter

as medidas das mobilidades de transporte e quintica em um sistema quase-2D.

4.3.1. Analise da Mobilidade de Transporte

O valor experimental da mobilidade de transporte ¢ feito através dos valores
medidos da condutividade ou da resistividade da amostra. A condutividade total de

um 2DEG em um campo magnético ¢ [36]

_enu' -u'B

o, = o e g = =-c,, (76)
il+(/1’B)2> » i 11+(y'3)f) d

onde 7 é a densidade eletronica em 2D, B é o campo magnético ¢ u' ¢ a mobilidade

de transporte. Os elementos tensoriais da resistividade sdo obtidos pelo inverso dos

tensores da condutividade (76)

¢ = = 4 S x\l=_—=_ vr * )
P en’ Py Px o P, (77)

Caso mais do que uma sub-banda seja ocupada, a condutividade total € dada

pela soma das condutividades de cada sub-banda, ou seja
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O, =ZO’XX‘ € O, ZZO'I}.’ . (78)

Os elementos tensoriais da resistividade no caso de um sistema com multiplas sub-

bandas sdo escritos como

o, (B)
(Zan (B)] (Za (B)H
2. (®)

S (-]

p(B)=

(79)

pxy(B):_

A analise da dependéncia do campo magnético de qualquer um dos elementos

tensoriais p..(B) € o, (B) ou 0.(B) e 5, (B), é capaz de determinar a densidade

eletronica e a mobilidade de transporte em cada sub-banda.

Os resultados escritos nas equacgdes (79) foram utilizados por Zrenner [37]
para determinar a mobilidade de transporte em cada sub-banda. Mas ao analisar os
dados ele encontrou problema pois para estas equa¢des somente poucas sub-bandas
podem ser populadas e, é dificil obter pardmetros exatos quando tem-se que
relacionar as medidas das condutitividades e resistividades das trés sub-bandas. Além
deste problema, existem outras discrepancias devido ao uso de um modelo de duas

sub-bandas para estruturas onde mais do que duas estdo populadas. Isto ocorreu no

trabatho de Skuras et al [38], onde foi utilizado o modelo para o célculo da
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mobilidade de transporte de duas sub-bandas, para um sistema que no minimo cinco
sub-bandas estavam populadas.

Outra maneira de se determinar a mobilidade de transporte
experimentalmente, é analizando as curvas tragadas em termos das resistividades

o (B) e pxy(B) em funcdo do campo magnético B e, utilizd-las para obter um

espectro da mobilidade. Este espectro ¢ um grafico entre a densidade eletronica e a
mobilidade, seus resuitados sdo picos que indicam quantas sub-bandas estio
ocupadas.

Devido a todas estas dificuldades para obter os resuitados da mobilidade de

transporte, vemos uma barreira para sua interpretagio e confiabilidade.

4.3.2. Analise da Mobilidade Quéntica

Em altos campos magnéticos, podemos observar a oscilagdo de Schubnikov-

de Haas na resistividade longitudinal

=y [l—f ”'i\l Y72
Ap.(B)=4p, (B=0) E D(sx)-et #* ~cos( il Z—S-’l - m\J (80)
e
s=1 ~ E
onde
, sX
D(sX )= ——F——,
( ) sinh(sX ) ' (81)

com
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_2mm’k,T
heB

X (82)

O primeiro harmdnico, s =1, é o mais forte ¢ as oscilagbes de Schubnikov-de Haas
sio normalmente analisadas somente considerando este primeiro harménico. As
dependéncias das amplitudes das oscilagdes de Schubnikov-de Haas de cada
subbanda com o campo magnético, oferecem as informagdes do tempo de vida
quéntico dos elétrons nas sub-bandas. Com isto, podemos determinar a mobilidade
quéntica.

A maneira mais adequada de se obter a mobilidade quéntica (ou tempo de
vida quéntico), é fazendo a transformada de Fourier das curvas devido as medidas

dos elementos tensoriais p,, mostrados em (80). Geralmente estas curvas tem um

carater oscilatorio e a regifo onde ha maior oscilagéio corresponde a sub-banda mais
populada.

Para um sistema com mais de uma sub-banda ocupada para obter a
mobilidade quantica em cada uma é necessario usar a técnica de filtragem de Fourier.
Esta técnica filtra o pico na frequéncia (ou densidade) dominante o que corresponde
a uma sub-banda. Subsequentemente, uma transformada inversa de Fourier do pico
filtrado é executada, com isto obtemos as oscilagdes de Schubnikov-de Haas para

cada sub-banda. A analise destas oscilagdes juntamente com a equagéo (80) resulta

nos valores da mobilidade quéntica, uma vez que (80) ja € escrita em fungfio de 4“.
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Capitulo 5

Resultados e Discussoes

Neste capitulo apresentamos os resultados dos calculos para as mobilidades
quéntica e de transporte. Basicamente adotamos uma estrutura de WPQW, com duas
camadas de impurezas doadoras localizadas longe do pogo. Nestes cdlculos variamos
alguns parametros, tais como a densidade de dopantes doadores, acrescentamos uma
terceira camada de impurezas doadoras a qual variara sua posi¢do dentro do WPQW
para estudar o efeito de espalhamento e também aplicamos um potencial gare na
estrutura de pogos quanticos. Os modelos usados podem ser vistos na figura 5-1.

Apresentamos os resultados para os dois modeios de WPQW propostos na
figura 5-1. Estes modelos diferenciam-se pela concentragéo x do Al no composto
ternario Al,Ga,.«As. Comegamos este capitulo com o modelo A em que x varia entre
o valores 0 < x < 0.1 e o finalizamos com o modeic B onde 0 < x < 0.3. Na primeira
secdo discutimos um resultado experimental para o tempo de espalhamento obtido

por G. Salis et al. [15,16].
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Figura 5-1: Estruturas usadas para os calculos das mobilidades quantica e de transporte.
Nesta figura mostramos as trés camadas de impurezas doadoras, onde uma delas (Np ) varia
sua posigdo entre 520 A< Z,5 < 1240 A,
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5.1. As Mobilidades no WPQW de Modelo A

A forma e as dimensdes desta estrutura podem ser vistas na figura 5-1. O
pogo tem uma largura de Wow =760 A e duas camadas de impurezas doadoras Para a
camada doadora localizada a esquerda do WPQW, fixamos a posi¢éo de seu centro
em Zpg = 290 A e sua largura em Wpr = 20 A. Ja para a camada a direita do
WPQW, sua posicdo é Zp,p = 1510 A e sua largura é de Wpp = 100 A. A distancia de
cada camada para o pogo é de 200 A. Nesta secdio o tnico parimetro alterado
referente as camadas doadoras, foi a densidade eletronica de cada uma delas, cujos
valores serdo discutidos a medida que apresentamos os resultados. A concentragdo de
impurezas aceitadoras € de ns = 1x10"° cm™.

O primeiro resultado, figura 5-2, mostra as mobilidades (a) quantica e (b) de
transporte, onde variamos igual e simultaneamente as densidades das duas camadas
de impurezas doadoras. Ambas possuem um valor de densidade inicial igual a Np,r =
Npp = 1.5x10'"" cm™. Para destacarmos o efeito de cada mecanismo de
espalhamento, mostramos na figura 5-2 as mobilidades referentes ao espalhamento
devido a impurezas ionizadas (linha fina), depois acrescentamos o espalhamento
devido ao potencial de liga (linha média) e por ultimo, mas ndo menos importante,
acrescentamos o efeito do espalhamento devido a impurezas aceitadoras (linha
grossa).

Os resultados numéricos mostram que para a mobilidade quantica, o
espathamento devido ao potencial de liga pode ser desprezado, mas o devido a
impurezas aceitadoras tras uma contribui¢do maior para a primeira sub-banda. Para a

mobilidade de transporte, h4 uma mudanga significativa quanto a contribui¢do do

espalhamento devido a liga para todas as sub-bandas e, ainda hd uma forte
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contribuicdo do espalhamento devido a impurezas aceitadoras. Neste sistema a
segunda sub-banda comega a ser populada quando N, > 1,67x10"" cm? e a terceira
quando N, > 3,56x10” cm”.

Intuitivamente, quando aumentamos a densidade de impurezas doadoras as
mobilidades eletronicas deveriam sofrer um decréscimo. Isto porque o acréscimo de
doadores estd ligado com o aumento de centros espalhadores. Olhando para as
figuras 5-2 (a) e (b), quando temos uma sub-banda ocupada (N, < 1,67x10"" cm™?),
notamos que as mobilidades se comportam de forma contraria ao esperado, vemos
nitidamente o acréscimo das mobilidades quando aumentamos a densidade de
doadores, principalmente na mobilidade de transporte p'. A explicagdo deste
comportamento se deve a dois motivos 1) existe uma ligagéo entre os doadores e a
densidade eletrénica no WPQW, ou seja, a0 mesmo tempo que aumentamos a
densidade de doadores também aumentamos os elétrons no WPQW causando a
blindagem do potencial de espalhamento; 2) considerando que apenas os elétrons que
estio no nivel de Fermi contribuem para a condutividade, ao aumentarmos a
densidade eletronica no WPQW, aumentamos o nivel de Fermi e consequentemente
a velocidade dos elétrons de condugdio vp (v¢ = velocidade de Fermi). Quando a

velocidade dos elétrons € grande, o efeito do espalhamento torna-se pequeno.
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Figura 5-2: Mobilidades (a) quéantica e (b) de transporte, devido aos espalhamentos de
impurezas doadoras ionizadas, ao potencial de liga e impurezas aceitadoras.
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A mobilidade quéntica u? ¢ definida dirctamente da taxa de espalhamento e
esta ligada com o tempo de vida quéntico dos elétrons. Ja a mobilidade de transporte
u', é definida por meio da equagdo de transporte de Boltzmann e esta relacionada
com a condutincia do sistema. Nos célculos a mobilidade de transporte difere da
mobilidade quintica por um fator de (1-cosB) no espalhamento quando uma sub-
banda é ocupada. Neste caso, as mobilidades de transporte e quéntica sdo dadas

segundo as equagdes (68-70) e (72-74)

n

1 * \2 ~ )2
LIT = (;nﬂ# jdt? lMU (qnl (1 - cosH)

0

paed
Y

(83)

onde g, =I€H' _En e @ ¢é o angulo de espalhamento. A eq. (83) nos mostra que o
espalhamento com grandes angulos @ (ou g¢,} tem maior contribuicdo para a

mobilidade de transporte. Por outro iado, o espalhamento com pequenos angulos ¢
decisivo para a mobilidade guéntica. Devido ao elemento de matriz de espalhamento

M,, (@'ﬂ), ser uma fungfo decrescente em relagdo a ¢, entdo, a mobilidade de

transporte geralmente ¢ maior que a mobilidade quéntica. Nossos resultados na
figura 5-2 mostram claramente esta diferenca.

Quando a segunda sub-banda comeca a ser populada (N, > 1,67x10"" cm?)
notamos na figura 5-2 (a) e (b), um aumento abrupto no valor da mobilidade na
primeira sub-banda. A ocupacdo da segunda sub-banda introduz 1) o espalhamento

intersub-bandas (intersubband scattering), o qual reduz a mobilidade e 2) o efeito da
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blindagem devido ao acoplamento intersub-banda do gas de elétrons no sistema, o
qual aumenta a mobilidade. Para um pogo simétrico, a paridade das fungdes de onda
da primeira ¢ da segunda sub-bandas sdo opostas, resultando na anulagio do
espalhamento entre elas (quando a distribuigio das impurezas também ¢é simétrica).
No caso da figura 5-2, as larguras das camadas de impurezas sdo diferentes (ver
figura 5-1), causando um pequeno espalhamento intersub-bandas. Por outro lado, a
ocupagio da segunda sub-banda resulta em um aumento significativo na func@o
dielétrica para pequenos 6 e, consequentemente, um aumento na mobilidade.
Também quando & é pequeno, ha uma maior contribui¢do para a mobilidade quéntica
do que para a de transporte.

Ainda na figura 5-2 (b), podemos notar que ao acrescentarmos o
espalhamento devido a impurezas aceitadoras, hd uma reducdo na mobilidade de
transporte quando mais do que uma sub-banda comega a ser populada. Isto €
decorrente da superioridade do espalhamento intersub-banda sobre a blindagem
eletronica.

O segundo resultado, figura 5-3, mostra as mobilidades (a) quéntica ¢ (b) de
transporte para um sistema onde aplicamos um gate externo na posigéo z = 0. O gate
externo aplicado nos permite variar a densidade e a distribui¢do dos elétrons no pogo,
mantendo a densidades das impurezas fixas. Para uma estrutura de poco quantico
sem gate a barreira de Aly3Gag;As extende para z — oo, 0 campo elétrico na
posicio z = 0 ¢ F =-1,9x10* V/em (ver figura 5-1). Para estes resultados mantemos
os valores das densidades das camadas doadoras em Npr = 10x10"! cem? e Npp =
3x10" em™. A concentragio de impurezas aceitadores foi mantida a ny = 1x1 0cm™.

As mobilidades (a) e (b) foram calculadas em fun¢do do campo externo F na posi¢do

z = (, primeiramente devido ao espalhamento por impurezas ionizadas (linha fina),
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depois acrescentamos o espalhamento por potencial de liga (linha média) e por
altimo, o devido a impurezas aceitadoras (linha grossa). A segunda e a terceira sub-
bandas comegam a ser populadas em N, = 1,76x10" cm? e N, = 3,67x10"" cm?,
respectivamente. Nestes resultados também notamos uma pequena contribuicdo do
espalhamento de liga para a mobilidade quantica. Para a mobilidade de transporte,

ambos os espalthamentos mostram contribui¢des significativas.

A figura 5-3 mostra que a mobilidade de cada sub-banda tem uma uma forma
parecida com as mobilidades obtidas na figura 5-2, mesmo fixando a densidade de
impurezas. Uma das diferengas ocorre quando a terceira sub-banda esta populada (N,
> 3,67x10' cm™), a mobilidade da primeira sub-banda é menor que as outras duas.
Isto ocorre porque o campo externo forga os elétrons da primeira sub-banda a se

localizarem a esquerda do pogo, causando o aumento do espalhamento.
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Figura 5-3: Mobilidades (a) quéntica e (b) de transporte calculadas em fungéo da densidade
dos elétrons através da variagéo do gate externo aplicado na diregéo -z.

Para os proximos resultados, acrescentamos uma camada de impurezas
doadoras no interior do WPQW, esta camada pode ser vista na figura 5-1. Ela possui

uma densidade eletrOnica baixa de Npp = 1x10"! cm'z,

a qual ndo altera muito a
estrutura eletronica do sistema mas afeta significamente as mobilidades. A largura
desta camada de impurezas (terceira camada) ¢ de Wp 3 = 20 A e sua posigdo varia
entre os seguintes valores 520 A < Zpp < 1240 A (dentro do pogo). Esta nova
camada foi inserida para observarmos efeitos de espalhamento em funcdo da posicéo
da impureza. Estes resultados foram obtidos com a fixacdo das densidades das
dopagens externas ao pogo em Npr = 10x10'! cm™ e Npp = 3x10' cm™. Além de
fixarmos estas dopagens, também fixamos o campo externo F = -2,1x10* V/em

aplicado na posi¢do z = 0. Nestas condi¢des a figura 5-4, mostra os resultados das

mobilidades (a) quéintica e (b) de transporte, devido aos espalhamentos das
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impurezas doadoras, do potencial de liga e das impurezas aceitadoras. Novamente
vemos que para a mobilidade quantica o espalhamento de liga trds uma pequena
contribuicdo, enquanto que para o espalhamento de impurezas aceitadoras a
contribui¢do é maior. Para a mobilidade de transporte, temos uma forte contribuig¢do
quando acrescentamos o espalhamento devido a liga para a primeira sub-banda.
Enquanto que as impurezas aceitadoras, reduzem uma pequena quantidade do valor
da mobilidade.

Observamos na figura 5-4 (a) que conforme a terceira camada de impurezas
doadoras inicia a variagio em sua posigio (Zpp = 520 A) dentro do pogo,
encontramos um valor muito baixo da mobilidade quéntica para a primeira sub-banda
(linha s6lida), enquanto que as outras possuem valores maiores. Isto ocorre pelo fato
de que sua fun¢do de onda esta localizada perto da camada de impurezas doadoras,
aumentando os espalhamentos dos elétrons pelos doadores. A segunda sub-banda
(linha tracejada) possui a mais alta mobilidade quéntica, isto porque o espalhamento
intersub-bandas € mais forte para as sub-bandas um (n=1) e trés (n=3). Com a
varia¢do da posi¢do da camada de impureza doadora dentro do pogo, notamos uma
queda significativa da mobilidade na segunda sub-banda, devido ao aumento do
overlap entre a fungdo de onda desta sub-banda e a terceira camada de impureza. A

variagio deste overiap leva a uma oscilagdo da mobilidade.
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Na figura 5-4 (b), notamos a semelhanga com as oscilagdes da mobilidade
quintica. A explicagio ¢ parecida, mas temos que considerar que a maior
contribuicdo para a mobilidade de transporte vem de espalhamentos com grandes
angulos. Por isso a terceira camada dentro do pogo, causa uma maior modificagéo na
mobilidade de transporte.

Para finalizarmos esta se¢do, os proximos resultados sdo baseados em
medidas experimentais e também calculos tedricos, feitos por G. Salis ef al. [15,16].
Neste artigo, eles calculam e medem o tempo de espalhamento em fun¢do da
densidade eletronica dentro de um WPQW (ie Al,Ga;xAs, considerando apenas
como mecanismo de epalhamento predominante o devido a impurezas ionizadas.
N&o ha uma concordéncia entre os resultados experimentais e tedricos obtidos por
eles. A estrutura que utilizamos para nossos calculos ¢ similar a usada por Salis,
diferenciando apenas pela densidade das dopagens, pois em seu artigo, Salis, ndo
deixa claro em que condi¢des sdo feitas as medidas experimentais. Continuamos a
usar duas camadas de impurezas, mas agora com as seguintes densidades eletrOnicas
Npr=2x10" cm? e Npp = 4x10'' cm? e mantivemos a densidade de aceitadores em
n, = 1x10" cm™. O pardmetro que estamos variando € o potencial gate aplicado. Na
figura 5-5, mostramos a mobilidade de transporte, primeiramente calculada para o
espalhamento devido a impurezas doadoras (linha fina), depois acrescentamos o
devido ao potencial de liga (linha média) e por ultimo acrescentamos o potencial de
espalhamento devido a impurezas aceitadoras (linha grossa). Notamos como € grande

a influéncia do potencial de liga e também do potencial por impurezas ionizadas.
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Figura 5-5a: Mobilidade de transporte devido aos espalhamentos por impurezas ionizadas,

impurezas aceitadoras e por potencial de liga.
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Para podermos ter uma visio melhor das importancias dos mecanismos de
espalhamentos, vamos comparar na figura 5-5b o tempo de espalhamento calculado
pelos nossos métodos e, os resultados experimentais obtidos por G. Salis ef al. Os

nossos resultados tém um acordo qualitativo com os resultados experimentais.

5.2. As Mobilidades no WPQW de Modelo B

A forma e as dimensdes desta estrutura podem ser vistas na figura 5-1. O
poco tem uma largura de Wow =760 A e possui duas camadas de impurezas doadoras
Para a camada doadora localizada a esquerda do WPQW, fixamos a posi¢do de seu
centro em Zp ¢ = 290 A e sua largura em Wp g =20 A. J para a camada a direita do
WPQW, sua posico é Zpp = 1510 A e sua largura é de Wpp = 100 A. A distancia de
cada para o pogo é de 200 A. A concentragdo de impurezas aceitadoras ¢ de ny =
1x10" ¢cm™.

O primeiro resultado, figura 5-6, mostra as mobilidades (a) quéntica e (b) de
transporte para um WPQW, onde variamos o potencial gate aplicado. Neste caso
usamos como densidades das camadas de doadores os seguintes valores Npr =
10x10" ¢cm™ e Mpp = 3x10'' cm™. As mobilidades (a) e (b) foram calculadas as
mobilidades em funcdo dos espalhamentos devido a impurezas ionizadas (linha fina),
ao potencial de liga (linha média) e a impurezas aceitadoras (linha grossa).

Neste modelo, observamos que o espalhamento devido ao potencial de liga
tem uma pequena contribui¢do para a mobilidade quéntica. Para a mobilidade de
transporte. figura 5-6 (b), o espalhamento devido a liga tem uma contribui¢ido

significativa, assim como o espalhamento devido as impurezas ionizadas. Apenas
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duas sub-bandas sdo ocupadas, diferentemente do modelo na secdo anterior, pois

para este modelo os niveis de energia estdo mais espacados. A segunda sub-banda

comeca a ser populada em N, > 3,4x10"" cm™.
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Finalizaremos este capitulo com o resultado da figura 5-7. Nesta figura,
mostramos as mobilidades (a) quéntica e (b) de transporte devido aos mecanismos de
espalhamento. Para estes calculos, acrescentamos uma camada de impurezas
doadora, a qual tera sua posi¢do alterada entre os valores 520 A < Zpp <1240 A,
Esta nova camada possui uma densidade eletronica de Npp = 1x10'" cm? e uma
largura de Wpp = 20 A. Para obtermos estes resultados fixamos as densidades das
dopagens externas ao pogo em Npg = 10x10" cm? e Npp = 3x10" cm?. Além de
fixarmos estas dopagens, mantivemos o campo externo aplicado em F = -2,6x10*
V/cm e mantivemos a concentragdo de aceitadores em ny = 1x10"° cm™. Nestes
resultados, calculamos as mobilidades devido ao espalhamento por impurezas
ionizadas (linha fina), depois acrescentamos o espalhamento devido ao potencial de
liga (linha média) e por fim, acrescentamos o devido a impurezas ionizadas (linha
grossa).

A figura 5-7 mostra que as contribribui¢des dos espalhamentos de liga € de
aceitadores ionizados aumentam quando a terceira camada afasta-se do centro do
pog¢o, onde os elétrons estdio localizados. Este efeito ocorre principalmente para a
mobilidade de transporte. Tanto a mobilidade de transporte quanto a mobilidade
quéntica da segunda sub-banda tem um maximo local, onde se lecaliza o né da

funcdo de onda.
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Capitulo 6

Conclusao

Neste trabalho, estudamos a estrutura eletronica de pogos quéanticos
parabolicos dopados formados pelo composto ternario A/ Ga, As e. as

propriedades de transporte a baixas temperaturas. Analisamos as mobilidades
eletronicas neste sistema com varias sub-bandas ocupadas. Consideramos dois
mecanismos de espalhamento: impurezas ionizadas e o potencial de liga, que sfo
responsaveis para a condutividade eletronica da estrutura a baixas temperaturas.

Resolvemos numericamente as equagdes de Schrédinger e de Poisson do
sistema de uma maneira autoconsistente. Obtemos as auto-energias, as autofungdes,
o potencial efetivo de confinamento e o nivel de Fermi em fungdo dos pardmetros da
estrutura, como a densidade de elétrons, as distribuigdes de impurezas e o potencial
de gate externo.

Utilizando os resultados numéricos da estrutura eletronica calculamos as
mobiiidades eletronicas em WPQW’s de Al Ga,  As. Devido as caracteristicas dos
sistemas quase-2D com vérias sub-bandas ocupadas, resolvemos as equagdes de
transporte que sdo um conjunto de equagdes acopladas, refletindo a interagdo entre as

sub-bandas. Obtemos a mobilidade eletronica de transporte e a mobilidade quantica
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de cada sub-banda, devido aos espalhamentos de impurezas ionizadas e o de liga.
Consideramos ainda o efeito de aceitadores de fundo para as estruturas eletronicas e
as mobilidades. Descobrimos que o espalhamento de aceitadores ionizados pode
levar a uma modificagio nas mobilidades eletronicas. Mostramos também a
importincia do espalhamento de liga nestas estruturas € as de acoplamento e
espalhamento entre as sub-bandas.

Nossos calculos numéricos mostram um acordo qualitativo com os resultados

experimentais recentes.
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