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RESUMO

Neste trabalho investigamos a estrutura eletronica de fios qudnticos formados
por distribuicdo de carga espacial, obtidos a partir da incorporagdo de dopantes nos
degraus que delimitam planos vicinais em semicondutores. Estudos experimentais
recentes, que combinam o crescimento epitaxial em planos vicinais (terragos) sobre o
GaAs com a técnica de dopagem planar abrupta, sugerem que a incorporagio do
dopante (Silicio) ocorre preferencialmente ao longo das linhas que delimitam os
planos vicinais deste semicondutor.

Baseados em resultados teodricos recentes, que sugerem que a aproximacio
semiclassica de Thomas-Fermi é capaz de reproduzir o potencial auto-consistente de
sistemas eletronicos criados a partir de distribuigdes de carga de origem puramente
espacial, varios efeitos tais como: difusio de dopantes, temperatura finita e densidade
residual de aceitadores puderam ser investigados neste nivel de aproximacdo. As
equagdes de Kohn-Sham na aproximagdo de densidade local (T=0K) foram também
empregadas com o propdsito de avaliar-se a possivel influéncia de efeitos de nio
localidade do funcional energia cinética e efeitos de muitos corpos (troca e

correlagdo) que foram ignorados pela abordagem semiclassica.



ABSTRACT

In this work we investigate the electronic structure of space-charge quantum
wires obtained via attachment of donors in misorientation steps of semiconductor
vicinal surfaces. Recent experimental studies, combining eptaxial growth on GaAs
(100) vicinal surfaces (terraces) with the 6-doping technique, suggests that the
incorporation of Silicon donors is preferential along the lines that delimit the vicinal
terraces in this semiconductor.

Based on recent theoretical results suggesting that the Thomas-Fermi is a
reliable approximation for the self-consistent potential of space-charge layers, we have
employed this approximation to study the possible influence of various factors such as
diffusion of dopants, finite temperature and residual density of acceptors on the
electronic structure of these wires. The Kohn-Sham equations, within the local density
approximation (T=0K), were also solved as the propose of evaluating the influence of
effects due to the non-locality of the kinectic energy densities functional and many

body effects (exchange and correlaction) that were ignored in the semiclassical

approximation.



CAPITULO 1

INTRODUCAO

O desenvolvimento tecnologico promovido neste século pelo advento da
eletronica. consequéncia direta dos grandes investimentos em pesquisa basica e
aplicada, levou o homem a invengdo do radio na primeira metade do século 20,
permitindo assim a comunicagdo e difusdo de informagdes a grandes distancias € 0
inicio de sua odisséia no espago, com a construgdo de satélites artificiais e a historica
viagem a Lua em 21 de junho de 1969. Este desenvolvimento, principal responsavel
pelas transformagdes sociais e econdmicas promovidas no final deste século,
possibilitou a construgdo de um numero cada vez maior e diversificado de aparelhos
eletronicos que se tornaram indispensaveis a vida diaria do homem.

A eletronica, que ¢ o ramo da ciéncia que estuda os fendmenos provocados
pelo movimento dos elétrons no vicuo e nos materiais semicondutores, surgiu em
1883 com a descoberta do efeito termidnico por J. A. Edison, conhecido também
como efeito Edison, que proporcionou ao engenheiro inglés Sir J. A Fleming a
invencdo da primeira vaivula [1]. Esta ficou conhecida como valvula termionica ou
valvula diodo (ou apenas diodo) e comegou a ser usada na retificagdo, modulagdo e
deteccio de correntes elétricas. Cerca de 20 anos mais tarde, por volta de 1906, o
engenheiro americano Lee De Forest inventou a valvula triodo (ou audion),
largamente utilizada nos estagios de amplificagdo de aparelhos de som. Como
consequéncia da evolugdo tecnologica surgiram outros tipos de valvulas entre as quais
poder-se-iam citar a tetrodo e a pentodo, empregadas nos estagios de amplificagdo e
oscilagdo como partes independentes, por exemplo, de um receptor de radio. Mas a
eletrdnica baseada na valvula ficou limitada devido a problemas como: super
aquecimento, vida atil curta, alto custo de fabricagdio e varias outras desvantagens
técnicas.

Os primeiros passos para contornar os problemas técnicos apresentados pelas

valvulas foram dados antes mesmo da segunda Guerra Mundial, onde procurava-se



novos materiais para construgio de dispositivos que pudessem substituir as valvulas.
Entretanto, foi apenas em 1947 que trés fisicos da Bell Telephone, J. Bardeen, W.
Brattain e W. Schokley, deram o grande passo em dire¢do a eletronica moderna.
Estudando as propriedades elétricas de fnateriais semicondutores, eles inventaram o
transistor, que ¢ um dispositivo capaz de controlar a corrente elétrica de modo
semelhante a uma valvula triodo. Seu aperfeigoamento foi dado na década seguinte,
tornando-se confiavel e de baixo custo. A partir desta invengdo, O avango da
eletr6nica acelerou-se de um modo vertiginoso. A era da miniaturizagdo da eletronica
que veio a seguir, trouxe circuitos integrados e microprocessadores cada vez mais
rapidos, contendo um crescente numero de componentes.

Além destes dispositivos ha uma grande variedade de outros baseados em
propriedades Oticas, magnéticas ou térmicas dos solidos cristalinos envolvidos. Esta
diversidade é consequéncia direta do acumulo do conhecimento gerado nas atividades
de pesquisa de sistemas eletrénicos que ndo sdo encontrados na natureza.

As técnicas modernas de fabricago artificial destes solidos s3o cada vez mais
sofisticadas e permitiram a criagdo de estruturas inimaginaveis ha uma década. Uma
entre as varias técnicas capazes de fabricar estes solidos € conhecida como
crescimento Epitaxial por Feixes Moleculares (MBE) que permite, a partir de um
substrato, a incorporagio de monocamadas atomicas de doadores numa escala de
distancia da ordem de alguns pardmetros de rede cristalina. A situagdo particular onde
essa incorporagio ¢ feita em planos atdmicos bem definidos do material hospedeiro
(dopagem planar abrupta) tem o efeito de quantificar [2] o movimento dos portadores
livres (elétrons ou buracos) na forma de sub-bandas devido ao potencial auto-
consistente gerado pela blindagem eletronica dos dopantes ionizados.
Consequentemente os niveis de energia sdo quantificados para o movimento dos
portadores ao longo das dire¢des normais & camada dopante e aproximadamente
livres para o movimento ao longo da camada dopada. Portanto, a importancia na
compreensdo destes sistemas do ponto de vista fundamental [3-5] e tecnologico [6] €
motivada pelo efeito de confinamento dos portadores livres em dimensdes espaciais
menores que trés, proporcionando a construgdo de dispositivos com caracteristicas de
resposta ultra-rapida, baixo consumo, alta densidade de portadores e caracteristicas

quanticas a altas temperaturas.



Recentemente, propostas experimentais que combinam o crescimento epitaxial
em planos vicinais (terragos) e técnicas de dopagem planar abrupta (dopagem tipo 9),
tem sido feitas com o proposito de obter-se sistemas unidimensionais na forma de fios
quanticos. Embora os resultados ainda ndo permitam concluir pela realizagdo
experimental [7-9] deste tipo de nano-estrutura, eles representam evidéncias claras de
que ha uma substancial incorporagdo de dopantes, Silicio (Si) no lugar do Galio (Ga),
nas vizinhangas dos degraus que delimitam os planos vicinais, por exemplo, naqueles

originados a partir da face (100) de cristais de Arsenieto de Galio (GaAs),

representado na figura 1.1.

(001}

L—— mM10]

]

d=12acotex

s ©ca Bsi —qm

GaAs

(a)
(b)

Figura 1.1. Formag8o de fios qudnticos na face (100) do GaAs, com incorporagdo
do Si no lugar do Ga e continuagdo do crescimento eptaxial apos a dopagem tipo .
(a) Secdo transversal com incorporagdo de Si nas vizinhangas dos degraus que
delimitam os planos vicinais na face (100) do GaAs e (b) representago idealizada dos

planos vicinais em fungdo do dngulo a e do pardmetro de rede cristalina a.

Motivados por essa perspectiva, apresentamos neste trabalho uma
investigagdo tedrica sistematica da estrutura eletronica de fios qudnticos isolados.
Deve-se entender por fios isolados a situagdo fisica onde a distancia d entre os
mesmos ¢ suficientemente grande para que ndo haja efeito de tunelamento entre eles.

Esta condigdo, que sera verificada no capitulo 3, é obtida para o angulo o na figura



1.1.b suficientemente pequeno, da ordem de 0.5° a 1°, o que implica em d da ordem
de 340 A a 160 A respectivamente. A investigagio destas estruturas foram feitas a
partir de uma situagdo ideal apresentada na figura 1.2, na qual dopantes sdo descritos
por uma distribuigdo retilinea unidimensional na forma de um cilindro e uma situagio
mais realistica, onde ¢ introduzida difusio de dopantes e densidade residual de

aceitadores (incorporadas durante o crescimento no processo de MBE de forma nio

intencional).

Si

[110]

/

GaAs [110]

Figura 1.2. Modelo idealizado de fios
qudnticos isolados, onde os dopantes sdo
descritos por wuma distribuigdo retilinea

unidimensional na forma de um cilindro.

O calculo da estrutura eletronica apresentado neste trabalho, esta baseado em
resultados teodricos recentes [3-5] que sugerem que a aproximagdo semiclassica de
Thomas-Fermi, na aproximagdo de massa efetiva, é capaz de reproduzir
quantitativamente o potencial auto-consistente de sistemas eletronicos criados a partir
de distribuigdes de carga de origem puramente espacial. Tendo a virtude de ser
implementado sem uma excessiva demanda computacional, tal aproximag¢do permitiu
que efeitos como influéncia da largura e concentragdo da distribuigdo de dopantes,
temperatura finita e formagdo de super-redes pudessem ser investigados
sistematicamente. De modo mais complexo [10], as equagdes de Kohn-Sham foram
empregadas, com o proposito de avaliar a possivel influéncia de efeitos de troca e
correlagdo eletronica e ndo localidade do funcional energia cinética que foram

ignorados pela abordagem semiclassica.



No capitulo seguinte serdo desenvolvidos os conceitos basicos da
aproximagdo semiclassica de Thomas-Fermi em fun¢do da temperatura e as equagdes
de Kohn-Sham para o estado fundamental, que serdo utilizadas na determinagdo da
estrutura eletronica de fios qudnticos isolados. Os resultados destes calculos serdo

apresentados no capitulo 3 e as conclusdes no capitulo 4.
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CAPITULO 2

O MODELO TEORICO

Nas udltimas décadas a teoria do funcional densidade (TFD) tem sido uma
poderosa técnica para descri¢do de sistemas eletrdnicos (atomos, moléculas e solidos)
em seu estado fundamental. O seu desenvolvimento foi realizado a partir de

resultados mais basicos como:

a) a teoria estatistica de Thomas-Fermi (TF) [11] que estendeu as relagdes
pertinentes a um gas de elétrons homogéneo para um gas de elétrons ndo homogéneo
em 1927 e 1928, passo inicial para estabelecer a densidade eletronica #(#¥) como

variavel basica do problema;

b) o teorema de Kohn-Hohenberg (KH) [14], proposto em 1964,
demonstrando que o perfil de densidade eletronica n(7) determina todos as

propriedades do estado fundamental do gas de elétrons ndo homogéneo de forma

univoca;

c) o principio variacional Rayleigh-Ritz (RR), garantindo que o funcional
energia € minimo se #(#) for a densidade eletronica associada ao estado fundamental

|'¥) do sistema;

d) as equagdes de Kohn-Sham (KS) [15] propostas em 1965, desenvolvendo
assim a TFD como um método util e pratico para estudar-se o problema do gas de

elétrons ndo homogéneo.

A seguir sdo apresentados os conceitos basicos que levaram o
desenvolvimento da TFD que serdo aplicados na determinacgdo da estrutura eletronica
dos fios qudnticos estudados neste trabalho. Uma revisdo completa e aprofundada a

respeito desta teoria pode ser encontrada com maiores detalhes nas referéncias 11 a

13.



2.1 O TEOREMA DE KOHN-HOHENBERG.

O Hamiltoniano de um gis elétrons interagindo através do potencial
eletrostatico Coulombiano e sob a influéncia de um potencial externo V (7), que

determina o sistema fisico, é dado por:

H=T+V+U : (2.1)
onde,

T=[Vy' FVyFdr (2.2)
V= [V (P Gy (F)ar (2.3)
U= [ O @ e 4

em unidades atOmicas e

n(F) = (¥ly "y (F'Y) (2.3)

onde os y's representam operadores de campo e n(#) a densidade eletronica
associada ao estado fundamental |'¥) do sistema.

Supondo que seja conhecida a densidade eletronica »(F) do estado
fundamental deste sistema, imediatamente surge a seguinte questdo; conhecido n(r) ¢
possivel determinar de forma univoca ¥V, (F) ? O teorema de KH [14] trata
exatamente desta questdo, mostrando que n(¥) determina V, (¥) e vice versa. A

prova deste teorema ¢ desenvolvida via reductio ad absurdum, tendo como base o
principio variacional de RR, demonstrando assim que a densidade eletronica é a

variavel basica do problema de um gés de elétrons ndo homogéneo.



2.2 O PRINCIPIO VARIACIONAL.

Se n(F) é a densidade associada ao estado fundamental |¥) de muitos

corpos, devido a algum potencial externo V. (F), entdo define-se o funcional

universal F [n(F )] [14,15] para um numero arbitrario de particulas e independente do

potencial externo, dado pela seguinte expressio:
_ n r)n(r _
Fln(7)] = j j - MO s Gln(7)] (2.6)

onde, G[r7(F)] também € um funcional universal e sua forma funcional é:
Gln(®)] = T{n()] + E_[n(7)] (2.7)

sendo 7[n(7)] o funcional energia cinética do sistema eletrdnico nio interagente e
E_w[n(f' )] o funcional energia de troca e correlagdo do sistema eletronico interagente.

O funcional energia deste sistema € portanto dado por:
E[n(7)] = J. Voo P)F)dF + Fln(i )] (2.8)
e o valor esperado para a energia do estado fundamental de N elétrons é:
E['®)]= (¥ |H¥) (2.9)

que pelo principio variacional de RR, é minimo se n(7) for a densidade do estado

fundamental |\¥) do sistema, ou seja,

E[W)]<E,[w)] (2.10)



sujeito ao vinculo de que o numero de particulas no sistema € fixo:
N#) = [ nF)ar = N | @2.11)

Portanto, uma vez conhecido o funcional F[n(F)], o problema da

determinag@o da energia do estado fundamental, equagio (2.9), reside na minimizagao

do funcional energia, equagio (2.8), sujeito ao vinculo de que o numero de elétrons ¢

fixo, 1. €:
SE[n(P)] - uf 7Y = 0 (2.12)

onde x4 ¢ um multiplicador de Lagrange. A complexidade deste problema esta em

determinar o funcional F [n(F)] o qual permite obter a energia do estado fundamental
do sistema. A aproxima¢do mais simples para este funcional ¢ a de TF, que sera
apresentada a seguir. Aproximagdes mais sofisticadas como aquelas representadas
pelas equagdes de KS (que incluem as aproximagdes de Hartree e Hartree-Fock, esta
ultima através da parametrizagio do termo de troca e correlagio £ _[n(F)]) serdo

apresentadas posteriormente na se¢io 2.5.

2.3 APROXIMACAO DE THOMAS-FERMI.

A aproximagdo semiclassica de Thomas-Fermi [11] € baseada nos seguintes
dominios de validade: (a) que a densidade eletronica, ou o potencial externo que a
gera, varia suavemente sobre um comprimento de onda eletronico caracteristico do
sistema e (b) no limite estatistico de muitos elétrons (alta densidade). Nesta
aproximagdo a descrigdo do gas de elétrons ndo homogéneo ¢ feita supondo que a
densidade eletronica local, ou o potencial local, varia suavemente de tal modo que se

“possa aplicar as relagdes de um gas de elétrons homogéneo.



No estado fundamental de um sistema de N elétrons livres, os orbitais
ocupados podem ser representados por pontos no interior de uma esfera no espago

dos vetores de onda £ , cuja energia € dada pela equagdo (2.13).

K (2.13)

onde k E’kl‘ Elétrons com energia na superficie da esfera, energia de Fermi ¢,

possuem vetor de onda, vetor de onda de Fermi £, , tal que pela equagdo (2.13)

obtém-se a seguinte relagdo:

e, =—k: (2.14)

O numero de elétrons N contidos nesta esfera é, deste modo, dado pela razio

entre o volume V* ocupado pelo gas e a densidade de estados, o que resulta em:
N===k, (2.15)

Assim, a densidade de elétrons n, a partir da equagdo (2.15), esta indicada na

equacio abaixo.

N _k 2.16)
R v =
e k. em fungdo da densidade »n ¢é dado por:
1
ky = (3;#;;)/3 (2.17)

e T A 5 e A 1 AT 18 AR B 1 e e b A bt o
. - . L
f ropn SHTRENAV IO T s e T e :
I - s T

o iy oy - ;o ) t
i . U L
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Substituindo a equagdo (2.17) na equagdo (2.14) obtém-se que a energia dos
elétrons na superficie de Fermi, em fungdo da densidade eletronica, é dada pela

equagio (2.18).

h* 2 )%

e =—(37n (2.18)
m

Entretanto, a energia cinética ¢ do gas de elétrons ¢ igual ao valor médio da

energia total & do mesmo. Deste modo, ¢ sera dado pela seguinte expressio:

kp2rm ;1

_Jetba'E .[ J I K dkdpd6

jd J TT]{k “dkdpd @

000

onde k = (kx ko k. ) e das equagdes (2.18) e (2.19) obtém-se / em funcdo de » -

(=37 (37zzn)% (2.20)

Considerando o potencial externo como uma fungdo que varie suavemente
(hipotese do problema), entre ¥ e F+d7 € aproximadamente constante, a energia
cinética d7' dos dN elétrons neste dominio é dado por ¢dN, onde dN =nd’F.

Assim a energia cinética total serd dada pela equagio (2.21).
(7)) = j 1P MF)F = 38 j [37r2n(7)}1(F)d3F (2.21)
52m '
O que demonstra a forma funcional da energia cinética devido a estatistica de

Thomas-Fermi, que em unidades atdmicas, assume a seguinte forma funcional:

11



{n(7)] = %(37;2 ) [[n)] o (2.22)

Ainda, nesta aproximagdo tem-se que o termo de troca e correlagdo € nulo

(aproximagdo de Hartree), ou seja, Exc[n(r" )] =0.
Portanto, a forma funcional de F[n(F)] dado pela equagdo (2.6) esta

completamente determinada:
Fln(®)] = M{n(7)] + j { "l(f)"(f, dFdF (2.23)

Pelo principio variacional, a energia do estado fundamental sera dada pela
minimizagdo do funcional energia E[n(i’)] através das equacdes (2.8) e (2.12). O
calculo da energia potencial efetiva V,, (F) é obtida através da solugio da equagdo de

Euler-Lagrange (2.12), juntamente com a equagdo de Poisson, o que resulta na

seguinte equago:
5 ~ 8 132 i
VeV, (F) = —S}-[p-l/ef(r)] +8m,,(F) (2.24)

onde, n, (F) representa a densidade externa ao gas de elétrons e

Vy#) =V, (F)+ f|n(r (2.25)

em unidades atdmicas. Deste modo tem-se uma relagdo direta entre V, (F) e n(¥),

w7 = —< a7, )] (2.26)

12



2.4 APROXIMACAO DE THOMAS-FERMI EM FUNCAO
DA TEMPERATURA.

No calculo da estrutura eletronica, a densidade de elétrons da banda de

condugdo em equilibrio térmico € dada por:

n(F, T)= Tg(g)f(g)dg (2.27)

onde, na aproximagdo de TF, a fungdo densidade de estados g(s) tridimensional é

dada por:

> ,see>0
e\ R

gle) = (2.28)
0 ,s8ee<0

e f(¢&) afungdo distribuigdo de Fermi-Dirac,

fle) = e (2.29)
exp(—fcf—j +1

onde K, é a constante de Boltzman e p,,(F) = -V, (F) . Deste modo, substituindo

as expressdes (2.28) e (2.29) na expressdo (2.27) em unidades atdmicas obtém-se:

1

n(FvT):EF—'B%Fm(x) (2.30)

onde, f = %<BT e

13



#00 172
t

Fw (x) = J.

0

—————dt 231
exp(t—x)+1 @31)

¢ a integral de Fermi-Dirac com /= f¢ e x= ,uef( 7). Aintegral (2.31) ndo possui

solugdo analitica, mas felizmente pode ser resolvida numericamente de modo simples

e com grande precisdo [16]. Portanto, a equagio correspondente a (2.24) é:

ViV, (F) = 43 ~ F.(x) +8m__(7) (2.32)
B

onde n(¥) e Vef(r“) estdo relacionados diretamente pela equagio (2.30). O caso

anterior (2.24) pode ser obtido de (2.32) tomando 8 — .

2.5 AS EQUACOES DE KOHN-SHAM.

As equagdes de KS [15] sdo, na pratica, o resultado mais importante para
resolver-se o problema de minimizar o funcional energia E[it(?)] de forma auto-

consistente. Para o estado fundamental nio degenerado, o funcional a ser minimizado

€ dado pela seguinte expressao:

E[n(7)] 7[n(r)] I V. Fn(F)dr +—= ”n(’ ) drdr’ + E, [n(F)] (2.33)

7 — 7]

que deve ser minimizado em relagdo & n(7), sujeito ao vinculo de que o namero de

elétrons no sistema ¢ fixo,
N = [ n(F)dr (2.34)

Deste modo, pelas equagdes (2.33) e (2.34) e as condigdes (2. 12) obtém-se:

14



ST{n(7)]

W%—Vef[n(f)]—,uzo (2.35)

onde 1 ¢ um multiplicador de Lagrange associado a condi¢do (2.34) e

v, (F) =V,(7) +V () (2.36)
tal que,
Vo [n(7)] =%{z€§—)] (2.37)

e V,(7) o potencial de Hartree:

B 1 n(F) ,
V[{(r):Vex[(r)+§J.1rT—:’7_”dF (2.38)
Dados Vef (F) e 4, a densidade eletronica n(7) ¢ calculada a partir da solugdo

da equagdo de Schrodinger independente do tempo de uma particula,

(v: v, () -Elp.)=0 (2.39)
e portanto,
n(F) = 22 (w.|lw,) (2.40)

onde o fator 2 ¢ devido a degenerescéncia de spin e N o numero de elétrons do
sistema. Assim, as equagdes (2.36) a (2.40) devem ser resolvidas auto-

consistentemente. Para resolver estas equagdes € necessario ter-se o conhecimento

do funcional energia de troca e correlagdo Exc[n(F)]. No limite em que a densidade

15



eletrénica n(7) varia suavemente, KS [15] deduziram uma forma simples para este

funcional que ficou conhecido como aproximagio de densidade local (LDA):
EP* = [ nF)e, [n(F))ar (2.41)

onde gxc[n(f')] ¢ a energia de troca e correlagio de um gas de elétrons uniforme de

densidade n(7) . Deste modo das equagdes (2.37) e (2.41) obtém-se:
V. [n(")] = p [n()] (2.42)

tal que yxc[n(r")] ¢ o potencial quimico do gas de elétrons uniforme, cuja forma

analitica, proposta por Hedin e Lundqvist [17], é dada por:

V.. (F) =;;%[1+BX1n(l+%Y)] (2.43)

r 1) {47za*3n(7) o
onde X =— a= L——) ,B=07734er =| ——2——+ , com a, sendo o raio
21 27 L 3

de Bohr efetivo.
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CAPITULO 3

CALCULO DA ESTRUTURA ELETRONICA DE FIOS
QUANTICOS 1ISOLADOS

Neste capitulo serdo apresentados os calculos da estrutura eletronica de fios
qudnticos isolados. Nestes calculos serdo feitas as seguintes aproximagdes:

a) a distribuigdo de doadores com simetria radial, tanto no caso ideal onde o
fio € aproximado por um cilindro (como o da figura 1.2), quanto na situagao em que
ha uma difusdo de doadores e densidade uniforme de aceitadores:

b) os fios serdo considerados infinitos em seu comprimento desprezando assim

os efeitos de borda;
¢) aproximagio de massa efetiva e de banda parabolica;

d) a incorporagao de dopantes Si no lugar do Ga ndo altera a estrutura de rede

cristalina;

e) as escalas naturais de energia e comprimento (unidades atdmicas) sdo o
Rydberg efetivo (Rv) e raio de Bohr efetivo (a;) respectivamente, que para o GaAs
[10] € R; =6 meV (583 mel) ea’ =100 A (98.7A).

Das aproximagdes de fio infinito e densidade de doadores com simetria radial
tem-se que, em coordenadas cilindricas, a densidade eletronica n(F) e o potencial
V,+(F) que a gera dependerio apenas da coordenada radial 7 . o que reduz os calculos
a um problema unidimensional, trazendo a vantagem de ser implementado a um baixo
custo computacional.

A seguir serdo desenvolvidos as ferramentas matematicas basicas na
aproximag@o de TF em fungdo da temperatura e as dadas pelas equagdes de KS para
o estado fundamental, utilizando as aproximacdes anteriores. Os calculos numérico

foram feitos através do método de Runge-Kutta com erro da ordem do passo 4°, em

linguagem Fortran 77, utilizando estagdes de trabalho do tipo Digital DECSTATION

i H—S{ﬁ —  SERVICO D2 SR SCa £ ,‘
" INF O AT AQ %
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3000/300-LX com processador ALPHA de 125 Mhz. O tempo gasto no

processamento numérico esta indicado no capitulo 4.

3.1 APROXIMACAO DE THOMAS-FERMI EM FUNCAO
DA TEMPERATURA

Neste nivel de aproximagdo a equagdo basica a ser resolvida ¢ a dada por

(232) (e a T = OK pela equagio (2.24)), que devido a simetria radial do problema é

rescrita como:

P dr’ dr cff‘(r) == 71',[5'3’/3 12 (x) +8mm, (r 3.

onde, a fungdo /1, (x) ¢ dado pela integral (2.31) e
n,,(r)=n,(r)—n(r) (3.2)

com n,(r) e n,(r) sendo as fungdes densidade de doadores e residual de aceitadores

respectivamente com simetria radial. Portanto, a solugio do problema estd em

resolver a equagdo (3.1), sujeita a condi¢do de neutralidade de carga do sistema,

N,=N+N, (3.3)

onde N, € o numero de doadores, N o numero de elétrons e N, o numero de

aceitadores ionizados em um elemento L de comprimento do fio. De outra maneira,

considerando um elemento L de comprimento do fio, a condigdo (3.3) € equivalente

Tnd (7)rdr - ]l[n(r) +n, (r)]rdr =0 34

18



sendo , o raio além do qual o sistema é neutro, ou seja, onde o vetor campo elétrico
¢ nulo.

Para resolver a equagdo (3.1) deve-se ter conhecimento das condigdes iniciais
e de contorno do problema em =0 e r =r, respectivamente. Pela lei de Gauss,

iremos considerar uma casca cilindrica de raio ' menor que o raio da distribuigdo de

doadores. Entdo:

E (r')= %][nd (r)—n(r) - na(r)]rdr, (3.5)

0

onde Eef(r’) € o campo elétrico. Para »' — 0 a densidade de doadores, elétrons e

aceitadores, podem ser consideradas como aproximadamente constante. Neste caso a

energia potencial em unidades atomicas, € dada por:

-

V)=V, +~a (3.6)

com a e}, constantes a serem determinadas. Deste modo, as condigdes iniciais em

r = 0 sdo dadas por:

Dy (0)=0 (3.7)

V.(0) =V
A=V, dr

0 que ja era de se esperar, pois ndo ha singularidades na origem. Pela condi¢do de

neutralidade de carga (3.4), integrando a equagdo (3.1) para » € [0, rO], tem-se:

Deste modo, a propaga¢do da solugdo da equagdo (3.1), dada pela condi¢do

inicial (3.7) deve ser tal que satisfaga a condi¢do de contorno (3.8) com uma anica

19



incognita, V. Portanto a equagdo (3.1) admite trés classes de solugdes em funcdo de

L/

0

1) a primeira classe de solugdes representa um excesso de cargas positivas,

resultando na divergéncia positiva do potencial, V., (r - rg) — +00 |

ii) a segunda classe de solugdes representa uma quantidade de cargas tal que o

sistema € neutro, o que implica na condicio (3.8) ou V, (r - ro)—> constante e € a

solugdo procurada;

iil) a terceira classe representa um excesso de cargas negativas, resultando na

divergéncia negativa do potencial, Ve (r - ro) -~

Essas solugdes podem ser visualizadas graficamente na figura 3.1, com o

referencial colocadoem ¢ =0.

Ver (1)

(i)

Figura 3.1. Representagdo grafica das solugdes
possiveis da equagdo (3.1), onde (i) excesso de
cargas positivas, (ii) sistema neutro e (iii)

excesso de cargas negativas.
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3.2 AS EQUACOES DE KOHN-SHAM

As equagbes de KS, (2.36) a (2.40), devem ser resolvidas de modo auto-
concistente. Para tanto deve-se fornecer, como passo inicial, uma densidade eletronica
n(r) ou um potencial efetivo Vy (r) . Nesta dissertagdo o passo inicial foi o potencial
efetivo V)" (r) resultante da aproximagio de TF.

O calculo auto-consistente é entdo dado entdo pela solugdo inicial da equagdo
de Schrodinger (2.38), encontrando os estados de uma particula 'l//> 0s quais
fornecerdo, através da equagio (2.39), uma nova densidade eletronica n(r) . O passo
seguinte ¢ calcular o novo potencial efetivo Ve,(r) equagdo (2.36), através das

equagoes (2.37) e (2.38), com o potencial de Hartree dado pela solugdo da equagéo

de Poisson:
VYV, (F) = 87(n, (F) - n(F) - n, (7)), (3.9)

Estes passos sdo repetidos até que os critérios usuais de convergéncia sejam
satisfeitos; 1. €, que a variagdo dos niveis de energia seja menor que um certo erro pré

determinado.
Para que o processo auto-consistente convirja de forma adiabatica é feita uma

combinagdo linear do potencial efetivo de entrada V. (r) (para =1,

ent

V. (r) =V, (r)) com o resultante V. (r) no passo j, tal que:

Vy(r) =V (r) = § Vo (r)+ (1= 9 V., (r) (3.10)

com 0<¢&<1. Deste modo, devido as aproximagdes feitas anteriormente para o fio

quantico isolado, os passos a serem resolvidos sdo:

(a) Equacdo de Schridinger independente do tempo, em unidades

atomicas:
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v 1, ()-E]w)=0 (3.11)

Como o operador momento angular L. ¢ dado pela relagdo (3.12) e sabendo

que na direcdo z, a solucdo é de particula livre, a funcdo de onda {t//,.> na

representagdo de coordenadas serd dado pela expressio (3.13).

L =—— 312
meo ik.z
mk € € -
r.Q,z i\ F)T— = 3.13
( .2)=R, ,(r) \/ﬁ \/Z ( )
onde m=0, =1, 2, .. esta associado a0 momentum angular, & é o namero de

solu¢des para cada m e k. é o vetor de onda na diregdo do eixo z tal que,
—kp <k.<k. e k. o vetor de onda de Fermi. Assim, combinando as expressdes

(3.11) a (3.13) obtém-se a seguinte equagdo para a parte radial R, (r) da fungio de

onda:
1d d
———q~—+fi+v’a)—Ek R,.(r)=0 (3.14)
rdr dr r e e
onde,
R (Prdr =1 3.15)
m.k

e a energia total:

E=k’+E,, (3.16)
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Novamente, para resolver a equagdo (3.14) deve-se ter conhecimento das

condigdes iniciais ¢ de contorno do problema em r=0 e r=r, respectivamente.

Como obtido em (3.6) o potencial para » — 0 se aproxima de uma constante de tal

modo que a equagio (3.14) é reduzida a equagio de Bessel ¢ entio,

R, Gr—0z=J () (3.17)

e as condig¢des iniciais utilizando identidades associadas as fun¢des de Bessel sao:

w1 (0) =, (0)
2

R (0) = Roe ) 3.18
(0= J,000 & = (0) = (3.18)

e a condi¢do de contorno para r —r, é dada pela neutralidade de carga, ou seja. a

probabilidade de encontrar elétrons para » >, é nula,

R,.(r>r)=0 (3.19)

Portanto a solugdo da equagdo de Schrodinger esta definida, desde que a
condigdo de contorno (3.19) seja satisfeita. O passo seguinte é encontrar a densidade

eletronica associada as fungdes de onda de uma particula (3.13).

(b) Densidade eletronica:

A partir da equagdo (2.31) com ‘(//i> dado por (3.13), a densidade eletrdnica é

calculada através de:

Ros 1 )T——dk (3.20)

n(r) ZZk
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onde o fator 2 ¢ devido a degenerescéncia no spin eletronico e para o estado

fundamental do sistema (T=0K) £ = y = k. = k,., da relagdo (3.16):

k.=Ju-E_ (3.21)

Através das equagdes (3.21) e (3.20) tem-se:

W)= =5 Y By R () (.22

Utilizando a condigdo de normaliza¢do (3.15) e neutralidade de carga (3.4), o

numero de elétrons por unidade de comprimento A € dado por:
1
T

onde A ¢ o numero de elétrons ligados ao fio por unidade de comprimento, tal que
N=N, se n,=0 e N=N,-N% se n,#0; com N, sendo o nimero de

doadores e N o nimero de elétrons depletados respectivamente em um
comprimento L do fio. Deste modo, a equagdo (3.23) ¢ uma equagdo transcendental

que determina x a partir de 4 e do conjunto de autovalores £ ,, dados do

problema. Conhecido u de (3.23), a densidade eletronica (3.22) é calculada como:

n(r) = ank =2 Ju-E, . R..(r) (3.24)

_Emk m.k

onde n,,,(r)é a densidade eletrdnica por sub-banda.

Calculada a nova densidade eletronica resolve-se a equagido de Poisson para o

potencial de Hartree dado pela equacdo (3.9) que somando com o termo de troca e

ot o Gt
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correlagdo resulta no novo potencial efetivo, recomegando o processo até a sua

convergéncia.
(c) Potencial efetivo.

O potencial efetivo € dado pela soma do potencial de Hartree e o de troca e
correlagdo. O potencial de Hartree ¢ dado, para este problema, pela solugio da

equagdo de Poisson:

1d d
——r

——r— |V (0] = 8a{n, () - ) =1, () (3.25)

sujeita as mesmas condi¢des iniciais € de contorno da equagdo (3.1). O potencial de
troca e correlagdo é dado pela expressio (2.43), com n(7) = n(r) dado pela expressdo

(3.24), determinando assim ¥ () . Consequentemente, Vef(r) para o proximo passo

j +1, é determinado pela equagdo (3.10) até atingir-se a convergéncia.
A seguir serdo apresentados os resultados obtidos para os fios na aproximagio

de TF, Hartree (Exc[n(r)] = O) e equacdes de KS.
3.3 ESTADO FUNDAMENTAL (T=0K)

3.3.1 APROXIMACAO DE FIO IDEAL

Nesta aproximagdo iremos considerar fios isolados como o da figura 1.2, para

os quais a densidade residual de aceitadores é nula n () =0 e os dopantes sdo

descritos por uma distribui¢do retilinea unidimensional uniforme de raio r,,, (do

inglés Doped Quantum Wire) descrita como:

n, = constante, ser < rDQW
n,(r) = { (3.26)

0, ser>ryyy
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Como a energia de Fermi é um pardmetro, por simplicidade iremos toma-lo

como o zero de energia (u=0). As condicdes de contorno que garantem a
neutralidade do sistema serdo tomadas em r, tal que V,; (rn — +oo) =0.

Na pratica ndo € possivel encontrar este resultado numericamente, sendo
portanto necessario truncar a propagagdo da solu¢do a uma certa distancia. O critério

utilizado para encontrar esta distancia r, foi o de que se esta fosse dobrada os niveis

de energia ndo se alterariam mais do que 1% de seu valor e o erro na solugdo

numérico, tanto na aproximagdo de TF quanto nas aproximagdes de Hartree e LDA,
: 1
foi menor que A 0t
Para de fios de raio 7,,, =50 A, nesta aproximacdo, foram calculadas a

estrutura eletronica para A = .78 x 10°, 3.9 x 10° e 7.8 x 10° doadores/ (o,

cm

densidades volumétricas de doadores n, =10" 5 x 10" e 10" doadorescm;

respectivamente) na aproximagdo de TF, na aproximagdo de Hartree e LDA.

Os resultados para A = .78 x 10°, 3.9 x 10° ¢ 7.8 x 10° doadorescm s30

apresentados respectivamente nas tabelas 3.1 a 3.1II e graficamente nas figura 3.2 a
3.4. Nas tabelas Enx s@0 os niveis de energia e Ne o numero de elétrons relativos em
cada sub-banda. Nos grificos os niveis de energia e densidade eletronica por sub-
banda referem-se a solu¢do da equagdo de Schrodinger para o potencial efetivo na

aproximagdo de TF.
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n,(r)x100-17%

n,(r)x2-83%

fpow = 50 A
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. I
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-
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0 400
| |
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Figura 3.2. Potencial efetivo nas aproximag¢des de TF, Hartree e LDA. Densidade

eletronica por unidade de comprimento (insef), niveis de energia e densidade

eletrénica por unidade de comprimento por sub-banda na aproximagdo de TF-

Schrodinger para fios de .y, =50 A, L =78 x 10° doadores om © n(r)=0.

Tabela 3.1. Resultados da estrutura eletrdnica para fios de r,,, = 50 Ael=78x

10° doadorey
cm

, onde Enx sdo os niveis de energia, Ne o nimero de elétrons

relativos em cada sub-banda, () o raio médio da distribuigdo eletronica e 17, (0) o

fundo do potencial, referentes ao nivel de Fermi 4 =0.

Thomas - Fermi Hartree LDA
m,k Emi [meV] | Ne [%] | Enx [meV] | Ne [%] | Enix [meV] | Ne [%]
0,1 -584 833 -6.1 81.1 -75 90.6
1,1 -0.1 16.7 -0.1 18.9 -0.2 04
) [A] 129.7 108.7 110.7
v, (0) [meV] -23.8 -2438 -274
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Figura 3.3. Potencial efetivo nas aproximagdes de TF, Hartree ¢ LDA. Densidade
eletrdnica por unidade de comprimento (insef), niveis de energia e densidade

eletronica por unidade de comprimento por sub-banda na aproximacdo de TF-

Schrodinger para fios de 7y, =50 A, A =3.9x 10° doadore%m en(r)=0.

Tabela 3.11. Resultados da estrutura eletrnica para fios de 7,,, =50 Aer=39x

10° doadore%m , onde E,x s3o os niveis de energia, Ne o nimero de elétrons

relativos em cada sub-banda, (-) o raio médio da distribuiciio eletronica e v, (0) 0

fundo do potencial, referentes ao nivel de Fermi 4 =0.

Thomas - Fermi Hartree LDA
mk Eux [meV] | Ne [%] | Ew [meV] | Ne [%] | Ewk [meV] | Ne [%]
0,1 -42.1 44 9 -398 43.5 -45.6 447
0,2 -3.1 12.0 -1.0 13.8 -32 11.9
1,1 -98 431 -70 427 -10.8 43 4
(ry [A] 108.8 104.4 98.1
v, (0) [meV] -90.2 -88.5 -96.0
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Figura 3.4. Potencial efetivo nas aproximagdes de TF, Hartree ¢ LDA. Densidade
eletronica por unidade de comprimento (insef), niveis de energia e densidade

eletrdnica por unidade de comprimento por sub-banda na aproximac¢do de TF-

Schrodinger para fios de 7, =50 A, A =78 x 10° doadorescm en(r)=0.

Tabela 3.1I1. Resultados da estrutura eletronica para fios de Foow =50 A e L =78x

] N . : , ,
106 doadores cm- onde Eny s3o os niveis de energia, Ne o niimero de elétrons

relativos em cada sub-banda, (+) o raio médio da distribuicio eletronica e V,.(0) o

fundo do potencial, referentes ao nivel de Fermi u=0.

Thomas - Fermi Hartree LDA
m,k Emi [meV] | Ne [%] | Eni [meV] | Ne[%] | En [meV] | Ne [%]
0,1 -89.4 30.7 - 88.8 314 -943 32.1
0,2 -11.7 11.1 -10.2 113 -11.8 11.4
0,3 -04 1.3 - -—- -—- -—-
1,1 -33.0 373 -32.1 38.3 -355 39.4
1,2 -22 9.2 -04 8.7 -1.03 7.1
2.1 -2.7 10.4 -1.0 10.3 -23 10.0
) [A] 101.0 100.0 95.0
V., (0) [meV] - 158.0 -158.1 - 1649
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3.3.2 DIFUSAO DE DOPANTES

Nesta se¢do iremos considerar fios isolados como os da figura 1.2, tais que a
densidade residual de aceitadores ainda seja nula »,(r) =0 e os dopantes descritos

por uma distribuigdo retilinea unidimensional nas seguintes situacdes:

i) considerando os fios na forma cilindrica com difusdo de dopantes uniforme e

densidade linear constante, A = zr,,,n,. Neste caso, a densidade volumétrica de

., . ‘
doadores para um fio de raior},, ¢é dada por:

rDQW\ 2
n ,ser<r)
n, (r) =4 ¢ ("[’)QWJ e (3.27)
0. ser>rpy
i) difusdo de dopantes seja uma fungdo gaussiana,
[ 7\?
,
n(r) = 4 expﬁ— IKE } (3.28)

onde A € uma constante de normalizagdo tal que o numero de doadores seja sempre

constante para qualquer o,

¥ :
A= N, (iogrlj (3.29)

onde, através do calculo do raio médio das distribuigdes de dopantes acima, o é

dado por:

4
o= 3\/; I‘ISQW

(3.30)
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Para fios de raio 7,,, =50 A, rhow variando no intervalo de 10 a 100 A e A

=.78x10°39x10°¢ 7.8 x 10° doadore%m o potencial efetivo na aproximagéo de

TF para a difusdo de dopantes, anteriorfnente descritas, esta apresentada na figura
3.7. A variagdo dos niveis de energia e 0 nimero de elétrons relativos em cada nivel
estdo apresentados na figura 3.8, onde verifica-se que ndo ha diferenca substancial
para as duas aproximagdes de difusdo. Na figura 3.7 também mostramos o raio médio

da distribuigdo eletronica como fungdo de 5, .

Para que se tenha uma idéia quantitativa dos potenciais gerados nas
aproximagdes para simulagdo da difusdo de doadores na distribuicdo cilindrica e na

gaussiana, na figura abaixo € apresentado os potenciais para Foow = Foow =350 A

Demonstrando assim que ndo ha variagdo significativa na forma e na largura média do

potencial, o que € consequéncia da pequena diferenca encontrada nos niveis de

energia.

(@

(b

V(0 [ meV]
x
|

-100 foow = Ppow = 30 A
I @ A= .78x10° em’
-120 - (®) % 3.9x10° cm™
i © 2=7.8x10% cm’
-140 |- Cilindrica
;2 BEPEPEP Gaussiana
N
-180 |
L 1 1 ] 1 i n | N [ n 1 1 ] 1 | 1 i
0 50 100 150 200 250 300 350 400

[ A]

Figura 3.5. Potencial efetivo na aproximagdo de TF para difusio de dopantes na

forma cilindrica e gaussiana para fios com 7}, =75y, =50 A e A = .78 x 10°, 3.9 x

10°e 7.8 x 10° doadores/”

¥
“‘S!‘ - SERVIZO D2 BiEILIQTESA =
w INF s aC A0
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.......... 13
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Figura 3.6. Potencial efetivo na aproximagio de TF para difusdo de dopantes

na forma cilindrica para rj,, =204, 40 A, 60 A, 80 Ae 100 A com:

Foow =50 Ae L =78 x 10°, 3.9 x 10° ¢ 7.8 x 10° doadores/  No detalhe

(inset), o raio médio da distribui¢do eletronica em fungdo de r),, para as

distribuigdes cilindrica e gaussiana de dopantes.
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Figura 3.7. Niveis de energia, na aproximagéo de difusio de dopantes cilindrica £, e
gaussiana Eg, ., e namero relativo de elétrons em cada sub-banda, na aproximacdo
cilindrica, em fungio de Foow €OM 7pop =50 Ae A= 78 x 10%,3.9x 10°e 7.8 x 10°

doadores,
cm -
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Utilizando a distribui¢do de difusdo de dopantes gaussiana para um fio A = 3.9

6 o ~ , . . ’
x 106 doadores tm © "bow entre 10 e 100 A, a variagdo dos niveis de energia ¢

apresentado na figura abaixo de modo comparativo nas aproximagdes de TF, Hartree

e equagOes de LDA.

= ’ :
g 30 rDQW:SOA m-
| — / ............ ‘
o / — /
L / ..,-........-- — A
-50 /r-...... _._—D_.'-.'.-EOI
' — s e o A E02
- T Ell
60
| L 1 2 l | | | I
20 : : ’ 100

r'DQW [ A |

Figura 3.8. Niveis de energia calculados nas aproximagdes de TF-Schrodinger,

Hartree ¢ LDA para a distribuicdo gaussiana de dopantes em fungdo de r/,, ., com

Foow =50 Ae A =3.9 x 10° doadores/

3.3.3 DENSIDADE RESIDUAL DE ACEITADORES

O problema de interesse é o que envolve a incorporagdo, nos calculos da
estrutura eletronica, de uma densidade residual de aceitadores uniformemente
distribuida no volume do semicondutor. O sistema estudado ¢ aquele da figura 1.2,
com densidade de dopantes uniforme dado pela fungdo (3.26). Considerando uma

densidade de aceitadores residual uniforme 7n,(r) =n, e 4 =0, o potencial efetivo na
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regido onde ha apenas aceitadores ionizados, regido II da figura 3.9, sera dado pela

soluc@o da equagdo de Poisson:

_l._d__ dVef(r) _ 8 | (3 '»1)
rarll ar | -2

0 que resulta em:

V,(r) = -4m, + Aln(r) + B (3.32)

onde A e B sdo constantes determinadas pelas seguintes condi¢des de contorno em
r,er:

av

v, (r.)=0, d;f (n)=0e v, (r)=E, (3.33)

como indicado na figura 3.9.

V;!f @

Figura 3.9. Potencial efetivo no estado fundamental do sistema
(T=0K) de fios qudnticos isolados na forma cilindrica de

Foow =30 A com incorporagio de uma densidade de aceitadores

uniformemente distribuida no volume do semicondutor.

Nas condigdes (3.33) £, =250 Ry (1520 meV’) ¢ a energia do gap do GaAs.
4

De (3.32) e (3.33) obtém-se a seguinte equagdo que deve ser satisfeita:
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Assim, ao encontrar o potencial efetivo na aproximagio de TF através da
equagdo (3.1), obtém-se o lado direito da equagdo (3.34). Com a propagagdo da

solugdo da equagdo (3.31) obtém-se 7, tal que:

E . 2 ’ 2
£ ;[—”—} ln(—bj ~1]+1 (3.35)
4 r; r, ¥

Entretanto, para uma densidade tipica de 10" aceltador%m3 . as equagdes

(3.34) e (3.35) ndo admitem solugdo simultdnea para fios com r,, = 50 Aer=309

x 10° doadores om- indicando que todos os elétrons do sistema foram depletados.

Para que este sistema tenha solugdo seria necessario ter-se uma densidade de

aceitadores menor que 10° aceltadorescmS’ o que é impossivel de ser obtido

experimentalmente, uma vez que se trata de dopagem ndo intencional.

Para estimar o tamanho da camada de deple¢do deve-se pensar ndo em um fio
isolado, mas em uma super-rede de fios a distancias em que ndo haja substancial
tunelamento entre eles. Esta distancia é estimada da ordem de 200 a 300 A como
pode ser verificado no caso do fio ideal no item 3.1.1, onde a densidade eletronica ¢é
praticamente desprezivel a uma distancia de 200 A (figura 3.4). Na escala da camada
de deplegdo, o espagamento entre os fios pode ser considerado desprezivel e tudo se
passa como se a super-rede de fios, figura 3.10, fosse uma estrutura do tipo 6-dopada
planar, como a estudada por Ioriatti em 1990 [3] e Barbosa em 1992 [4,5]. Se a esta
for associada uma quantidade N, de doadores por unidade de area a estimativa do

numero de elétrons depletados por fio [5], em fungdo da distancia d entre os fios, sera

dada por:

N® = | ——— (3.36)
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Ia /s

I d | ®mDWQ @35-dopada

Figura 3.10. Representagio idealizada de uma super-rede de fios
qudnticos isolados, que na escala da camada de deple¢do podem ser

considerados uma estrutura do tipo tipo 8-dopada planar d << 1.

Deste modo, pela lei de Gauss, a condi¢do de contorno para a solug¢do da

equagdo (3.1) é dadaem r =

a ?

regido I na figura 3.9, tal que:

V,(r)=0e d;’f (ra)=riN”e” (3.37)

a

e o tamanho da camada de deplegio:

E

/[ = a 3.38
a o (3.38)

Considerando entdo, uma densidade de 10" aceitadore%m3 s Foow =50 A

=78 % 10%,3.9x 10°¢ 7.8 x 10° doadores ¢ =200 A, os resultados do calculo

de estrutura eletronica sdo apresentadas respectivamente nas tabelas 3.1V a 3.VI e
graficamente nas figura 3.11 a 3.13. Nas tabelas, Ne é o nimero de elétrons relativos
‘em cada sub-banda e nos graficos os niveis de energia e densidade eletronica por sub-

banda referem-se a solugdo da equagdo de Schrodinger para o potencial efetivo na

aproximagio de TF.
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Figura 3.11. Potencial efetivo nas aproxima¢Ges de TF, Hartree e LDA. Densidade
eletronica por unidade de comprimento (inset), niveis de energia e densidade

eletronica por unidade de comprimento por sub-banda na aproximag¢do de TF-

Schrodinger para fios de 7y, =S0A, A = .78 x 10° doadores n,=10"

cm”

aceitadores _
% s ed=2004A

Tabela 3.IV. Resultados da estrutura eletronica para fios de 7y, =50 A, xv=78x

; e d =200 A, onde E,x sdo os niveis de

10¢ doadores n =10" aceitadorey
cme e cm

energia, Ne o niumero de elétrons relativos em cada sub-banda, (r) o raio médio da

distribuigdo eletronica e ,(0) o fundo do potencial, referentes ao nivel de Fermi

u=0.
Thomas - Fermi Hartree KS
m,k Emk [meV] | Ne [%] | Enx [meV] | Ne [%] | En [meV] | Ne [%]
0,1 -07 28.2 -0.7 282 -0.7 28.2
) [A] 78.7 48.0 46.7
v, (0) [meV] -203 -224 -24.0
f PS8 - SERVICOD: BiiLOIECa E
ke INF O Ve A0 O {

£ S e @ s e
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Figura 3.12. Potencial efetivo nas aproximagdes de TF, Hartree e LDA. Densidade
eletronica por unidade de comprimento (insef), niveis de energia e densidade

eletronica por unidade de comprimento por sub-banda na aproximagdo de TF-

Schrodinger para fios de roy, =S0A, A = 3.9 x 10° doadore%m’ n,=10"

aceitadores —
4 3 ed=2004

Tabela 3.V. Resultados da estrutura eletrénica para fios de 75, = 50 A, A=39x

10°¢ doadores cm M =107 aceitadore%m3 e d =200 A, onde En sdo os niveis de

energia, Ne o nimero de elétrons relativos em cada sub-banda, () o raio médio da

distribui¢do eletronica e y, (o) o fundo do potencial, referentes ao nivel de Fermi

u=0.
Thomas - Fermi Hartree KS
m,k Emk [meV] | Ne [%] | Exi [meV] | Ne [%] | En [meV] | Ne [%]
0,1 -42.0 43 4 -50.6 445 -50.6 445
1,1 -10.2 41.2 -15.1 40.1 - 151 40.1
() [A] 82.0 82.2 79.7
v, (0) [meV] -90.8 -92.0 -957
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Figura 3.12. Potencial efetivo nas aproximagdes de TF, Hartree ¢ LDA. Densidade
eletronica por unidade de comprimento (imsef), niveis de energia e densidade

eletronica por unidade de comprimento por sub-banda na aproximacio de TE-

Schrodinger para fios de r,,, =50A, A = 7.8 x 10° doadores,

aceitadores _
A 3 ed=2004A

_ynls
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Tabela 3.VI. Resultados da estrutura eletronica para fios de Fpow = 50 A A=78x

10° doadore% , n,=10" aceitadore%m3 e d =200 A, onde E,. sdo os niveis de

energia, Ne o numero de elétrons relativos em cada sub-banda, () o raio médio da

distribui¢do eletronica e 1/, ,(0) o fundo do potencial, referentes ao nivel de Fermi

u=0.
Thomas - Fermi Hartree KS
m,k Ewi [meV] | Ne [%] | Ew [meV] | Ne[%] | Eu [meV] | Ne [%]
0,1 - 88.8 31.2 -87.8 314 -103.7 32.2
0,2 -11.0 11.0 -11.2 11.1 -212 114
1,1 -32.6 37.8 -333 382 -45.0 39.6
1,2 -04 3.9 -0.2 3.1 -—- ---
2.1 -18 8.9 -19 9.0 -11.4 0.6
() [A] 88.9 87.8 84.0
v, (0) [meV] - 1579 - 1595 -1652
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3.4 ESTRUTURA ELETRONICA EM FUNCAO DA
TEMPERATURA

O célculo da estrutura eletronica em fungdo da temperatura foi realizado
utilizando a aproximagido de TF para fios qudnticos isolados como o da figura 1.2,
com densidade residual de doadores nula n (r) =0 e dopantes descritos por uma
distribuigdo retilinea unidimensional de raio r,,, como o da expressdo (3.26).
Resolvendo a equag@o (3.1) sujeita as condigdes iniciais (3.7) e de contorno (3.8)
com o potencial quimico u =0 para fios de raio rp,, = 50A e A =78 x 10°

doadores m- O potencial efetivo em fungdo da temperatura ¢ indicado na figura 3.14.

(=
-100
200 T
() - -
=
= e
= -300 b .
> ISR
.I
_I
.I
‘I
400 = fow=0A —— 1K ---- TIK
-/ =78x10°cmi’ eeeees I50K - 300K
| L | L 1 | ' { 1 |
0 200 400 600 800 1000

Figura 3.14. Potencial efetivo em fun¢do da temperatura na aproximagdo de TF para

- = 6 doad -
um fio de 7, = 50 A, A =7.8 x 10° doadores/ e (7, )=0.

Para que se tenha uma idéia quantitativa do efeito da temperatura nestes
sistemas, foi calculado o raio médio (r) da distribuicdo eletrdnica em fungio da

temperatura da densidade linear de doadores A e de alguns valores de rp,, . Os
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resultados estdo apresentados na figura 3.15. O ajuste polinomial das curvas

apresentou uma forma quadratica com a temperatura;
(r)oc T? (3.39)

0 que ndo pode ser previsto por primeiros principios e até o presente momento nio é

conhecida a razdo fisica para que seja esta a dependéncia.
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3000 . A=0.78x10% em?
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ort
2 1500 4
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Figura 3.14. Raio médio (r) da distribui¢do eletrdnica em fungdo da

temperatura, do raio dos fios roow € de A. Todas as curvas foram

ajustadas com uma relagdo polinomial quadratica tal que (r) oc 77
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CAPITULO 4

CONCLUSOES.

Neste trabalho apresentamos uma investigagao teorica sistematica da estrutura
eletronica de fios qudnticos, prospostos experimentalmente combinando-se as
técnicas de crescimento de eptaxial em planos vicinais (terragos) e de dopagem planar
abrupta. Esta investigacdo foi realizada na situagdo em particular onde estes fios
podem ser considerados isolados, i. €, onde os efeitos de tunelamento ndo sejam
significativos.

O modelo tedrico proposto neste trabalho, para os célculos da estrutura
eletronica, baseia-se em:

a) distribuigdo de dopantes com simetria radial;

b) fios infinitos em seu comprimento desprezando os efeitos de borda;

c) aproximagdo de massa efetiva e de banda parabolica;

d) incorporagdo de dopantes (Si) ndo altera a estrutura de rede cristalina
(GaAs);

As aproximagdes de fio infinito e densidade de doadores com simetria radial

faz com que a densidade eletrdnica n(7) e o potencial Vef(f') que a gera dependam

apenas da coordenada radial 7, o que reduz os calculos a um problema
unidimensional trazendo a vantagem de ser implementado a um baixo custo
computacional. Com este modelo de fios foi possivel introduzir efeitos como a
influéncia da largura e concentragdo da distribuigdo de dopantes, densidade
volumétrica uniforme de aceitadores, formagdo de super-redes e temperatura finita
que tornam estes sistemas mais proximos dos propostos experimentalmente.

Os célculos da estrutura eletronica destes sistemas foram realizados na
aproximagdo semiclassica de Thomas-Fermi, conforme resultados tedricos anteriores
que sugerem que esta aproximagdo € capaz de reproduzir quantitativamente o

potencial auto-consistente deste tipo de sistema eletronico. A menos do efeito da
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temperatura, também foram utilizadas as equagdes de Kohn-Sham (ou aproximagao
LDA) com o proposito de se avaliar a possivel influéncia de efeitos de troca e

correlagdo eletronica, ignoradas na abordagem semiclassica.
Para o estado fundamental do sistema (T=0K), a situagdio mais simples

estudada foi a de fios na forma de um cilindro com: raio de Foow = S0 A . densidade

linear de doadores de A=78x10°, 3.9x10° e 7.8x10° doadore%m e densidade

residual de aceitadores nula n,(r) = 0. Os resultados para estes parimetros estdo

listados nas tabelas de 3.1 a 3.III e figuras de 3.3 a 3.5. As diferencas percentuais,

para as principais sub-bandas, entre as aproximagdo de TF, Hartree e LDA foram:

Tabela 4.1. Diferengas percentuais nos niveis de energia para as principais sub-bandas

eletrOnicas, entre as aproximagdo de TF-Schrodinger. Hartree e LDA para fios com:

h=.78x10°39x10°e78x 10° doadores/ o ()= 0.

cm
doadores 78 x 10° 39x10° 7.8 x 10°
cm
TF/ 6% 4% 1%
Hartree
TF/ 45% 10% 8%
LDA

Os dados desta tabela demonstram que para densidades lineares maiores que

10° doadore%m (regime metalico) a aproximag@o de TF e equagdo de Schrodinger

fornecem resultados compativeis com os obtidos na aproximagio de Hartree. De certa
forma, este resultado era esperado, pois Ioratti [3] em 1990 e Barbosa [4,5] em 1991
demonstraram este resultado para uma estrutura do tipo 5-dopada planar. Além deste
resultado a aproximag¢do de TF traz grandes vantagens relativas aos métodos auto-
consistentes quanto sua implementa¢do numérica e tempo de CPU. Para que se tenha
uma idéia quantitativa, na tabela 4.1l ¢ apresentado o tempo gasto de CPU em
segundos para cada aproximagdo, utilizando uma estagio de trabalho Digital

DECSTATION 3000/300-LX com processador ALPHA de 125 Mhz
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Tabela 4.11. Tempo de CPU gasto em segundos para as aproximag¢des de TF, Hartree

e LDA para fios com: 7,,, =50 A, A =78 x 105,3.9x 10°e 7.8 x 10° doadorescm

e n,(r) = 0, utilizando uma estagio de trabalho Digital DECSTATION 3000/300-LX
com processador ALPHA de 125 Mhz.

doadores 78 x 10° 3.9x 10° 7.8 x 10°
cm

TF 19 25 26

Hartree 731 935 1167

LDA 779 1137 1371

O passo seguinte foi incorporar uma difusdo de dopantes da seguinte forma: i)
cilindrica e 1i) gaussiana, ambas com densidade linear de doadores constante. Os
resultados obtidos na aproximagdo de TF sdo apresentados nas figuras 3.6 a 3.8,
demonstrando que estas distribui¢des fornecem os mesmos resultados quantitativos e
ainda ndo alteram significativamente os niveis de energia para |m > 1. Entretanto o
estado com m = 0 ¢ afetado tendo variagdes da ordem de 10 a 50 mel, alterando de
modo significativo o numero relativo de elétrons nas sub-bandas como pode ser
verificado na figura 3.8. Comparando ainda estes resultados com as aproximagdes de
Hartree e LDA, utilizando a distribuigdo gaussiana de dopantes, verificou-se que este

efeito ndo altera as diferengas percentuais entre estas aproximagdes, como verificado

através da figura 3.9 para uma A = 3.9 x 10° doadores om-

Com base nos resultados anteriores, os efeitos de densidade volumétrica
uniforme de aceitadores, formag3o de super-redes e temperatura finita foram

incorporados nos calculos da estrutura eletronica utilizando-se a aproximagio dada

pela figura 1.2.

Na incorporagdo de uma densidade volumétrica uniforme de aceitadores, para

fios de rp,, =50 A e A=7.8 x 10° doadore%m’ os resultados mostraram que, a

menos que esta densidade seja da ordem de 10’ aceitadores m - todos os elétrons do

fio sdo depletados. Este resultado é consequencia da competigdo de forgas elétricas
entre o sistema unidimensional formado pelo fio com o sistema tridimensional

formado pela distribuicdo volumétrica de aceitadores. Entretanto, como verificado
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para o caso ideal a densidade eletrénica pode ser considerada praticamente
desprezivel a partir de 200 A, o que nos sugeriu a formagio de super-redes de fios
separados a esta distdncia sendo considerados ainda isolados.

Na escala da camada de deplegdo, muitas vezes maior que a separagdo entre
os fios, esta super-rede € equivalente a uma estrutura do tipo d-dopada planar, que
apresenta solugdo para a incorpora¢do de uma densidade de aceitadores uniforme
[3.5]. Consequéncia da competigdo eletrostatica dada pela estrutura bidimensional
formada pela super-rede com a tridimensional formado pela distribui¢do volumétrica

de aceitadores. Baseados neste modelo os resultados para fios com: 7, = 50 A a=

6 6 6 doad _ _ 1015 aceitadores,
78 x 10°,3.9 x 10° ¢ 7.8 x 10° doadores 4200 A e n, =10 -

estdo apresentados nas tabelas 3.1V a 3.V e figuras 3.12 a 3.14. Novamente, por estas
tabelas e figuras mostramos que a aproxima¢do de TF apresenta os mesmos
resultados quantitativos que a aproximagio de Hartree.

Deste modo, foi possivel encontrar a porcentagem de elétrons depletados,
tabela 4.IIl e o tamanho da camada de deplegio, da ordem de 5 x 10* A . E
importante observar que a medida que d aumenta mais elétrons sdo depletados, até
recairmos no caso onde tem-se fios isolados, o que implica em d da ordem de 400 A.
Entretanto, para distincias menores de que 200 A, esta aproximagdo deixa de ser

valida sendo necessario considerar os efeitos de tunelamento entre fios.

Tabela 4.II1. Porcentagem de elétrons depletados para fios com: 7, =50 A, r=

78x10°3.9x 10°e 78 x 10° doadores/ ;15 aceitadores/ ¢ g =200 A,

doadores, 78 x 10° 3.9x 10° 78x 10°
cm

N (%) 72 14 7

Os efeitos da temperatura na estrutura eletronica nestes sistemas foram
incorporados apenas na aproximagdo de TF. Pela razdo de que ao introduzir-se este
efeito, niveis de energia acima do nivel de Fermi, mais deslocalizados, sdo populados

e entdo o potencial efetivo passa a estender-se a distancias cada vez maiores,
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tornando-o desta forma mais suave de modo a satisfazer ainda mais as condigdes de

validade desta aproximagdo. Os resultados deste efeito no potencial esta apresentado

na figura 3.15 para fios com r,,, =50 A, L = 7.8 x 10° doadore%m e n(r)=0,

onde Vef(T,ro):O. Surpreendentemente, o raio médio da distribui¢io eletronica

escala com a temperatura de forma quadratica, o que nio pode ser previsto por
primeiros principios; e seus efeitos sio de alargamento da distribuigdo eletronica
tipicamente de uma ordem de magnitude ao ir-se da temperatura de He liquido a
temperatura ambiente. O tempo gasto com CPU, apesar de ser usada a aproximagdo
de TF, aumenta consideravelmente como pode ser verificado pela tabela 4.IV. Por
esta razdo que ndo foi realizados calculos auto-consistentes que incluiriam um nimero

cada vez maior de estados dificultando o processamento numérico.

Tabela 4.IV. Tempo de CPU gasto em segundos para a aproximagio de TF para fios

COM: Fpgy =S50 A, % = 78 x 10°, 3.9 x 10° ¢ 7.8 x 10° doadores/ ) () — ¢

cm
utilizando uma estagio de trabalho Digital DECSTATION 3000/300-LX com
processador ALPHA de 125 Mhz.

doadores 78 x 10° 39x10° 78x10°
cm

T(s) 24085 9672 2847

Conclusivamente podemos afirmar que, para super-redes de fios qudnticos
. . . o . . 6
considerados isolados e no regime metalico (densidade de doadores maior que 10

doadores cm) @ aproximagdo de TF € capaz de reproduzir quantitativamente o

potencial auto-consistente deste tipo de sistemas eletronicos. Neste trabalho ainda
demonstramos que este tipo de aproximagdo fornece os mesmos resultados que os da
aproximag¢do de Hartree, com precisdo da ordem de 10 a 1% para densidades de 10°

a 107 doadores cm respectivamente. Pode-se notar ainda que para densidades altas os

efeitos de troca e correlagdo ndo sio marcantes para estes sistemas. Finalmente, a
aproximagdo semiclassica ainda traz a vantagem de ser implementada sem grandes

esfor¢os computacionais quando comparada aos calculos auto-consistente.
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