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RESUMO

Os efeitos de impurezas localizadas nas propriedades de transmissao de elétrons
em hetero-estruturas (heterojungoes, barreiras simples e dupla) GaAs/Al;Gaj_zAs
com interfaces abruptas e nao-abruptas sao investigados. As impurezas sao descritas
por um potencial atrativo gaussiano cuja largura (~ 20 A) foi estimada por mi-
croscopia de tunelamento quantico, e sua profundidade é tal que seu estado ligado
fundamental coincide com o de impurezas hidrogendides. A descricao das interfa-
ces nao-abruptas segue o esquema proposto anteriormente por Freire, Auto e Farias
[Superlatt. Microstruct. 1, 17 (1992)]. As solugbes numéricas das equagoes de
Schrédinger com massa efetiva dependente da posi¢cao mostram que o espalhamento
inelastico por uma impureza pode modificar consideravelmente as propriedades de
transmissao dos elétrons nas hetero-estruturas, podendo inclusive ser mais impor-
tante do que efeitos de interfaces nao-abruptas. Além da possibilidade de surgimento
de ressonancia na transmissao de elétrons nas heterojuncgoes devido a existéncia de
impurezas protrusivas, demonstra-se que as alteragoes na transmissao de elétrons
nas barreiras simples e duplas dependem fortemente da localizagao e densidade da

impurezas.



ABSTRACT

The effects of localized impurities on the transmission properties of electrons in
heterojunctions and single/double barriers with abrupt and non-abrupt interfaces are
investigated. The impurities are described by gaussian wells whose widths (~ 20 A)
were estimated with tunneling microscopy, and whose depths determines a ground
state that is the same as those calculated considering hidrogenoid impurities. The
non-abrupt interfaces description follows the previously proposed scheme of Freire,
Auto, and Farias [Superlatt. Microstruct. 1, 17 (1992)]. The numerical solution
of the Schrddinger equations with position dependent effective mass shows that the
inelastic scattering with a impurity can strongly modify the electron transmission
properties in the heterostructures, being in certain cases more important than the
effects of non-abrupt interfaces. It is shows not only that protrusion dopants can
produce transmission resonances in the case of heterojunctions, but that changes on
the transmission properties of single/double barriers are strongly dependent on the

localization and density of the impurities.
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CAPITULO 1



INTRODUCAO

O interesse no estudo de estruturas semicondutoras de dimensionalidade reduzida
comecgou com os trabalhos de Tsu e Esaki [1, 2]. Desde entdo um notével progresso
vem sendo alcangado nesta area, impulsionado tanto por razoes tecnologicas (devido
a sua aplicacao na microeletrénica, como a fabricacao de diodos, transistores, disposi-
tivos eletronicos e fotoeletronicos, etc. [3]), quanto pela busca da solucdo de questdes

ainda em aberto que despertam interesse do ponto de vista da fisica béasica.

A superposicao de camadas de semicondutores forma o que chamamos de hetero-
estruturas semicondutoras. Essas camadas possuem extensao da ordem de grandeza
das funcoes de ondas associadas aos portadores de carga (~ Angstrom). Suas pro-
priedades fisicas dependem tanto das suas configuragoes espaciais quanto de suas
dimensoes caracteristicas. Essas hetero-estruturas confinam os portadores de carga
em dimensoes reduzidas (menor ou igual a trés) pois limitam de alguma forma o

movimento dos portadores em certas diregoes.

Sistemas semicondutores bi-dimensionais sao exemplos tipicos de hetero-
estruturas semicondutoras que podem se¥ obtidas. Camadas semicondutoras de di-
mensao atdmica sao crescidas alternando um tipo de semicondutor com outro tipo de
semicondutor, dando origem a pocos, barreiras, super-redes e outras hetero-estruturas
quanticas [4]. Estas camadas sao em sua grande maioria, compostas de dois, trés ou

quatro elementos dos grupos IIT e IV.

Na época dos trabalhos de Tsu e Esaki [1, 2|, estes ja Previram que dois tipos de
hetero-estruturas, uma obtida por dopagem e outra por variacao composicional, pode-
riam ser obtidos (ver Fig. 1.1). Neste trabalho, somente serdo investigadas as hetero-
estruturas semicondutoras (barreiras simples, barreiras duplas, pocos quanticos, etc.)
do tipo obtido por variacdo composicional. Dentre as vérias hetero-estruturas pro-

duzidas, uma merece destaque, que é a do tipo GaAs/Al;Gaj_;As pelo fato de seu

DO



processo de crescimento ser o mais aperfeicoado e conhecido atualinente.
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Figura 1.1 - Variagao espacial das bandas de conducao e valéncia em hetero-estruturas
semicondutoras obtidas por variagdo de dopagem e por alteragao composicional (ex-
traida de Esaki [5]).

Com a evolugao das técnicas de crescimento de cristais, como a epitaxia por feixe
molecular (MBE) e deposi¢io quimica por vapor metalico-organico (MOCVD) entre
outras, tornou-se possivel crescer hetero-estruturas semicondutoras e monitorar seu
crescimento através de técnicas tais como difracao por reflexao dos elétrons de alta
energia (RHEED), o que permite obter camadas semicondutoras com uma quantidade
de imperfei¢des cada vez menor e interfaces (regido de transigdo entre as diferentes

camadas que formam a hetero-estrutura) tao abruptas quanto possivel.



Logo abaixo descreveremos brevemente alguns aspectos basicos de uma das técni-
cas de crescimento de hetero-estruturas semicondutoras mais largamente empregada
devido tanto a sua sofisticacao e versatilidade, quanto pelo controle dos pard metros
de crescimento que propicia. A Fig. 1.2 mostra uma ilustragdo esquematica de uma

camara de MBE.
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Figura 1.2 - Ilustragao esquemaética dos processos bésicos de evaporagao para o cres-
cimento por MBE de semicondutores III - V, realizado em condi¢ées de vacuo ultra-

elevado, que pode chegar a 10712 Torr (extraida de Henini [6]).



Basicamente, a MBE é uma técnica de deposicao termicamente controlada em
uma camara de vacuo ultra-elevado (da ordem de 10712 Torr) [7], onde materiais
em forma liquida ou sélida sao aquecidos em cadinhos, usualmente referidos como
células de Knudsen. Esses materias irao produzir os feixes atémicos ou moleculares
que se depositarao em um substrato aquecido, onde processos de difusao ocorrem
posteriomente. Pode-se usar técnicas como RHEED para monitorar a temperatura
de crescimento, a superficie da hetero-estrutura semicondutora, a dinAmica e a taxa

de crescimento das hetero-estruturas na caimara.

Investigar os fundamentos dos processos de crescimento de materias semicon-
dutores é importante, pois os dispositivos semicondutores exigem cada vez mais um
controle da distribuicao dos dopantes em camadas nanoscopicas. O entendimento
desses fundamentos ird propiciar um avango tremendo na performance dos dispositi-
vos eletrdnicos e optoeletrdnicos [8]. Um aspecto chave, fundamental na investigacao
do crescimento heteroepitaxial, é a determinacao das interagdoes quimicas que to-
mam lugar nos estagios iniciais do crescimento. Existem inimeras técnicas de anélise
quimica e estrutural de surperficies, como a microscopia i6énica de campo (FIM), a
microscopia de emissao de campo (FEM), a microscopia de tunelamento (STM), en-
tre outras. Comparada com as outras técnicas de analise de superficie, a STM tem
se mostrado uma ferramenta poderosa para o estudo de semicondutores, defeitos no

bulk, doadores e aceitadores rasos [9, 10], etc.

Apesar do notavel desenvolvimento obtido nas técnicas de crescimento das he-
tero-estruturas semicondutoras (e que continua a ser obtido!), ndo se consegue cres-
cer heterojuncoes sem a presenca de imperfei¢oes na interface. Possuem as interfaces
nos melhores casos largura de pelo menos dois pardmetros de rede (2 LP) da estru-
tura semicondutora constituinte da heterojuncao [11, 12], isso dependendo do tipo
de crescimento. Além disso, pode ocorrer a existéncia de impurezas ab-
sorvidas durante o processo de crescimento, devido por exemplo a uma

contaminacao da camara de MBE .



No inicio da década de 80, Price e Stern [13] e Stern e Das Sarma [14] mostraram
que as mudancas nos niveis de energia de uma heterojun¢ao GaAs/Al,Ga;_;As com
camadas interfaciais de transicdo (< 1 nm) era pequeno (< 1 meV), fazendo com
que os estudos realizados posteriormente considerassem abruptas as interfaces entre
esses materiais. Iintretanto, usando microscopia de tunelamento e espectroscopia,
Albrektsen et al. [11] mostraram que a interface entre o GaAs e o Al,Ga;_,As nao

¢ abrupta podendo se estender por alguns parametros de rede do GaAs.

Muitos estudos foram desenvolvidos para investigar o papel das interfaces nas
propriedades das hetero-estruturas semicondutoras. Schulman [15] calculou os ni-
veis de energia de pocos quanticos GaAs/Al,Ga;_,As ndo-abruptos utilizando uma
funcao linear para representar o potencial interfacial (mas considerando constante a
massa efetiva dos portadores). Jiang e Li [16] calcularam a estrutura de bandas de
uma super-rede nao-abrupta utilizando o mesmo modelo de Schulman. Proctor et al.
[17] explicaram os desvios entre os resultados tedricos e experimentais das transicoes
de energia entre elétrons e buracos pesados em pocos GaAs/Al;Gaj_;As quanticos
multiplos utilizando um perfil simétrico e suave para o potencial interfacial, que tinha

sido proposto anteriormente por Nelson et al. [18].

O estudo das propriedades de transmissao de portadores através de heterojuncoes
semicondutoras GaAs/Al;Ga;_;As quando se considera a existéncia de interfaces
graduais nao-abruptas, com larguras tao pequenas quanto duas células unitarias do
GaAs foi realizado por Freire et al. [19, 20, 21]. Esses estudos mostraram o efeito
da dependéncia espacial da massa efetiva dos portadores e do padrao de crescimento
interfacial nas propriedades de transmissao das heterojurc¢des. Fazendo inclusive uma
generalizagao [21] do método numerico de Ando e Ttoh [22], o modelo preliminar de
Freire et al. [19] tem sido utilizado no estudo das propriedades de transmissao de
barreiras GaAs/Al;Gai_,As simples e duplas ndo submetidas a campo elétrico por
Renan et al. [23, 24]. O efeito de um campo elétrico foi abordado por Lima et al.

[25].



Existe hoje um grande nimero de técnicas experimentais utilizadas para a in-
vestigacao de interfaces em hetero-estruturas semicondutoras, tais como fotolumi-
nescéncia [26, 27], espalhamento Raman vibracional [28], espectroscopia e topografia
de tunelamento quantico [29, 30]. Embora controvérsias ainda ocorram atualmente,
esses resultados experimentais permitem as seguintes afirmacoes sobre as interfaces

de hetero-estruturas semicondutoras:

(i) elas nao sao abruptas e possuem larguras interfaciais de pelo menos duas células

unitarias da rede cristalina dos semicondutores que as compoem;
(ii) ilhas de diferentes tamanhos estdo presentes nas mesmas;

(iii) possuem grau de rugosidade que depende da técnica de crescimento das hetero-

estruturas e do tratamento pés-crescimento;

(iv) pode existir uma assimetria interfacial - a deposicao do semicondutor B em
A (tipo A-B) pode gerar uma espessura diferente daquela quando hé deposicao do
semicondutor A em B (tipo B-A). Por exemplo, interfaces GaAs/Al,Ga;_,As séo

mais largas que interfaces Al;Gaj_;As/GaAs .

Naturalmente, a existéncia de impurezas em uma hetero-estrutura pode ser ca-
paz de alterar as suas propriedades e vir a ser tao relevante quanto as interfaces
nao-abruptas, por exemplo. A importincia basica do estudo de impurezas para o
entendimento das propriedades eletronicas tem sido reconhecida desde o primédio da
fisica de semicondutores (Mott e Gurney [31]). Em particular, a possibilidade de con-
trolar as impurezas em baixas concentracoes (< 1075¢m ™) tem sido essencial para
o grande desenvolvimento da tecnologia dos semicondutores nos tltimos quarenta

anos.

Recentemente, a microscopia de tunelamento (STM) [32] vem sendo aplicada
para o estudo da geometria e da estrutura eletrénica de impurezas rasas em semi-

condutores, tal como silicio substitucional em GaAs. Fsses experimentos indicam



que impurezas doadoras do tipo substitucional em GaAs apresentam caracteristicas

protusivas que se extendem por cerca de 254 (ver Fig.1.3) |10, 32].

i

Figura 1.3 - Extensao espacial da perturbagao devido a uma impureza de Si substi-
tucional em uma rede periédica de GaAs [10].

A investigacao dos efeitos de impurezas do tipo substitucional nas propriedades
de hetero-estruturas semicondutoras nao foi realizada tanto quando o problema das
interfaces nas propriedades de transmissao dessas hetero-estruturas. Entretanto, ja
em 1981 Bastard [33] investigou os niveis de energia de estados ligados e a sua densi-
dade levando em conta a existéncia de impurezas hidrogendides em pogos quanticos,

tendo se obtido os seguintes resultados:

(i) a energia de ligagdo varia com a posi¢do da impureza dentro-do pogo, sendo esta

minima quando a impureza esta localizada na interface;

(ii) h4 uma forte concentracdo da densidade de estados na interface e no centro do

poco.



Uma outra estrutura que esta sendo alvo de muitos estudos [34] recentemente &
o confinamento de impurezas doadoras e/ou aceitadoras em uma tnica monocamada,
perpendicular & direcao de crescimento do cristal, ao que se da o nome de dopagem
delta (planar) por este tipo de dopante se assemelhar a uma funcao delta de Di-
rac. Essas estruturas tém sido usadas para a investigacao de efeitos de tunelamento

ressonante em diodos [35].

Portanto, o assunto impurezas em semicondutores, em especial em hetero-
estruturas, é vasto e nao simples, tendo sido devotado um grande esforco no sen-
tido de se entender melhor os mecanismos e complicagoes que estao por tras de cada

novo resultado experimental que surge.

A finalidade deste trabalho de tese é investigar a influéncia de perturbacoes (pro-
trusdes) devido a 1mpurezas nas hetero-estruturas semicondutoras GaAs/
Al,Gaj_,As (heterojuncoes, barreiras simples e duplas) abruptas e nao-abruptas.
As perturbacgoes sao representadas por uma estrutura confinadora sobreposta ao po-
tencial da hetero-estrutura e descrita por um dado tipo de potencial. Tomando a
hipotese da fracao molar variando linearmente com a posicao, o modelo proposto
por Freire, Auto e Farias é utilizado para obtencao do potencial e da massa efetiva
dos portadores nas regioes interfacias e comparado com o modelo abrupto. Serao

portanto investigadas as seguintes questoes:

(a) Caso haja uma contaminacdo na camara de crescimento da maquina de MBE,
e uma quantidade infima de impurezas (localizadas) contaminem o crescimento de
hetero-estruturas do tipo GaAs/Al,Ga;_;As, poderiam estas impurezas modificar as

propriedades de transmissao de portadores através destas hetero-estruturas ?

(b) Havendo modificagdo na transmissao, qual o nivel de modificacao e qual o tipo
de impurezas e sua localizacao exerce maior influéncia nas propriedades de trans-

missao ?



(c) Enfim qual seria o papel das impurezas individuais (localizadas) nos fendmenos

de transmissao em hetero-estruturas semicondutoras ?

O operador energia cinética de BenDaniel e Duke [36] (p [m(2)] ™! p)/2 é utilizado
para a obtenc¢ao das equagdes de Schrddinger, bem como condi¢oes de contorno W(z)
e [m(z)] 1 ¥’ (2) sao impostas para sua solugao. Para a solucio numérica das equagoes

é empregado o método de multisteps proposto por Ando e Itoh [22].

No Capitulo 2 sao apresentados os modelos para as perturbagoes nas hetero-
juncoes e barreiras GaAs/Al,Ga;_,As simples e duplas, bem como suas equacoes.
O meétodo numérico utilizado para resolver essas equacoes é descrito no Apéndice.
Serao considerados tanto os casos em que a fracao molar varia linearmente nas regioes

interfaciais come o caso abrupto, com e sem perturbacoes nessas hetero-estruturas.

Resultados e discussoes sao mostrados no Capitulo 3. Comecando por verificar o
papel das estruturas confinadoras nas propriedades de transmissao em heterojuncoes
GaAs/Al;Ga;_;As abruptas e nao-abruptas, o Capitulo 3 prossegue com a apresenta-
cao dos resultados obtidos sobre a influéncia das impurezas localizadas nos fené6menos
de transmissao para o caso de barreiras GaAs/Al;Gaj—5As simples e duplas, também

abruptas e nao-abruptas.

Finalmente, no Capitulo 4 sao apresentadas as conclusoes finais, bem como as

perspectivas para futuros trabalhos.
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CAPITULO 2



UM MODELO PARA HETEROJUNCOES,
BARREIRAS SIMPLES E DUPLAS
GaAs/Al,Ga, ,As ABRUPTAS E NAO-ABRUPTAS

Um cristal perfeito consiste de um arranjo regular de 4&tomos numa estrutura
periodica tridimensional. A introducao de imperfeicoes em um cristal distorce a es-
trutura periddica e pode alterar as propriedades do material de maneira significativa.
Devido a variedade de imperfeicoes que podem estar presentes, e as varias maneiras
como essas alteram as propriedades do material hospedeiro (cristal perfeito), come-

caremos por discutir as formas de classificacao das imperfei¢oes.

Primeiramente, existe uma diferenca entre defeitos causados na estrutura es-
pacial da rede (defeitos pontuais, deslocagoes, defeitos planares, etc.) e os defeitos
causados pela presenca de Atomos estranhos na rede, as chamadas impurezas. Para
o presente trabalho nos limitaremos ao estudo dos defeitos do segundo tipo, para o

caso de impurezas simples (presenca de um tnico 4tomo estranho).

Uma impureza simples pode ser classificada em termos de sua localizacao espa-
cial. Quando um atomo estranho substitui um atomo do cristal, esse atomo recebe
o nome de impureza substitucional. Investigamos a influéncia das impurezas substi-
tucionais nas propriedades de transmissao de hetero-estruturas GaAs/Al,Ga;_,As e

comparamos ¢om os resultados obtidos sobre a influéncia de interfaces nao-abruptas.

Ao descrever as hetero-interfaces semicondutoras nao-abruptas, muitos dos mo-
delos tedricos que tém sido utilizados nao levam em consideracao detalhes da variacao
interfacial da composicao da liga semicondutora, mas fazem a hipotese de uma depen-
déncia espacial especifica do potencial e da massa efetiva dos portadores na interface,
sem haver nenhuma relagdo entre ambas [15, 18]. Uma excecdo & regra & o mo-
delo proposto originalmente por Freire et al. [19] para interfaces GaAs/Al,Ga;_.As,

que permite a obtencao de ambas as variagoes interfaciais do potencial e da massa



efetiva dos portadores a partir do perfil da variacao da fracdo molar de aluminio.
Posteriomente, Freire [21] generalizou o modelo para hetero-estruturas de qualquer

tipo de semicondutor.

No caso abrupto, a transicao de um tipo de semicondutor para outro ocorre
em um tnico ponto. Nos modelos de interfaces nao-abruptas existe uma regiao em
que ocorre uma mudanca gradativa de um tipo de semicondutor para outro. Esta
mudanca decorre, por exemplo, das ligacoes quimicas mistas entre os &tomos das
interfaces e seus vizinhos mais proximos, que produzem regioes interfaciais de pelo
menos meia a uma unidade da rede cristalina [13, 37]. Processos de difusdo de atomos
constituintes de semicondutores que ocorrem em e através das interfaces [13, 37| fazem
com que as larguras interfaciais cheguem a ser de pelo menos duas unidades de célula

da rede cristalina nos melhores casos, como foi detectado experimentalmente [11, 12].

Neste capitulo é utilizado o esquema proposto por Freire et al. [19] para criagio
de um modelo de heterojuncoes, barreiras simples e duplas GaAs/Al;Ga;_;As, nao-
abruptas a partir da hipotese da existéncia de uma variacao linear da fracao molar

de aluminio nas interfaces.

Na Secao 2.1 deste capftulo, o modelo para heterojuncoes GaAs/
Al,Ga;_,As abruptas e nao-abruptas é apresentado. A modificacao da heterojuncao
GaAs/Al,Gaj_;As abrupta e nao-abrupta devido a presenca de impurezas, que sao
representadas*por estruturas confinadoras, é apresentada na Secao 2.2. Na Sec¢ao
2.3, o modelo para uma barreira GaAs/Al;Ga;_;As abrupta e nao-abrupta simples
¢ apresentado. Na Secao 2.4 apresentamos o modelo de barreiras GaAs/Al;Gaj_zAs
abruptas e nao-abruptas simples com a presenca de impurezas localizadas. Na Secao
2.5, temos o modelo para uma barreira dupla GaAs/Al,Gaj_,As abrupta e néo-
abrupta . A modificacdo da barreira dupla GaAs/Al,Ga;_,As abrupta nao-abrupta

devido a presenca de impurezas localizadas é apresentada na Secao 2.6.
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2.1. Heterojuncoes abruptas e nao-abruptas
GaAs/Al,Ga,_,As

A COMPpOsIGan variavel na interface semicondutora GaAs/
Al;Gai_.As modifica tanto o potencial quanto a massa efetiva de maneira inter-
relacionada. Fazendo a hipotese de que a fragdo molar de aluminio x(z) na diregao de
crescimento z varia linearmente na interface de uma heterojuncao GaAs/Al,;Gaj_,As

nao-abrupta, o contetido de aluminio que caracteriza a propria heterojuncao é dado

por:
O, z S 21

x(z)=qzlz—21)/(m2—21), <2< (2.1)
& s

onde os z;(i = 1,2) especificam as bordas da interface, e z & a fragdo molar de

aluminio na liga Al;Gaj_As. Uma representacao grafica da variagao espacial da
fracao molar de aluminio x(z) para uma heterojuncao GaAs/Al,Gaj_,As abrupta e

nao-abrupta é apresentada na Fig. 2.1.

Através de expressdes empiricas obtidas de resultados experimentais [38], foram
determinadas as seguintes relacoes na direcao I' para a dependéncia da diferenca do
aluminio da banda de conducao e da massa efetiva dos portadores em Al,Gai_.As

na temperatura ambiente :

EL(z) = €0 + €17 + €22, (2.2)
mr(-’ﬁ) = (p1 + pox)mo, (2.3)

onde eg = 1.425 eV & o gap de energia do GaAs na direcao I', ¢; = 1.155 eV,
€9 = 0.37 eV'; u1 = 0.067 e g = 0.083 [4] e My & a massa ae repouso dos elétrons no

vacuo.

A diferenca entre os gaps de energia de GaAs e Al;Gaj;_,As na interface de uma
heterojuncao GaAs/Al,Ga;_,As produz uma barreira de potencial tanto na banda
de conducgao como na banda de valéncia que limita o movimento dos portadores de

uma dimensao (a diregao de crescimento da interface), ficando os mesmos livres para
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se moverem nos planos perpendiculares a direcao de crescimento z da interface. Essas
diferencas entre os gaps fica dividida para elétrons e buracos, o que da origem ao band
offset Qw, que determina a porcentagem desta divisao para o tipo do portador [39].
Com isso, o potencial em toda extensao de uma heterojuncao GaAs e Al Gaj_;As

nao-abrupta para elétrons fica com a forma:

V(2) = Q{ex(2) + e2x*(2)}. (2.4)

Para se obter o potencial e a massa efetiva dos elétrons na regiao interfacial a
partir da variacdo da fracao molar na mesma, supoe-se que as Egs. (2.2, 2.3) sao
vélidas para dimensoes caracteristicas da ordem de Angstrom. Com isto, z — x(z),
e ao se fazer uso da hipotese da variacao linear de aluminio na interface, obtém-se que
o potencial e a massa efetiva dos portadores numa heterojuncao GaAs e Al;Ga;_,As

nao-abrupta sao dados por:

= Volz1,20) + Vi(z1,20)2 + Vo(21, 20) 2%, 21 <2< 2 (2.5)
Q Vz:; z 22
my, V|
mlz) =4 melz); z1<2<% (2.6)

-
s 2.2 %5

onde nas Egs. (2.5, 2.6) tém-se que:

2
V()(Zl,Zr_)) = —€121 ( = ) + €929 ( = ) (2.7.1)

29 — @]

29 — Zi
Ve =1z + e227; (2.7.4)
m
L=, (2.8.1)
mo(z
L p1 + pox(z — 21) /(22 — 21), (2.8.2)

[e]

15



M
— = i1 + 3. (2.8.3)
Mo

Uma representacao grafica da variacdo espacial do potencial V(z) e da massa

efetiva m(z) dos elétrons para uma heterojuncao GaAs/Al,Gaj_,As abrupta e nao-

abrupta é apresentada na Fig. 2.1.
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Figura 2.1 - Topo: variacao espacial da fracao molar de aluminio x(z) em uma he-
terojungao GaAs/Al;Gaj_,As abrupta (tracejada) e n&-abrupta (continua). Meio:
variacdo espacial do potencial V(z) caracterfstico de uma heterojungao GaAs/
Al,Ga;_,As abrupta (pontuada) e nao-abrupta (continua). Base: variacao espa-
cial da massa efetiva m(z) de portadores em uma heterojuncao GaAs/Al,Ga,_,As
abrupta (tracejada) e nao-abrupta (continua).
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Enquanto no passado o valor de @), era conhecido com bastante imprecisao (para
elétrons os valores utilizados variavam desde 0.5 até 0.85), atualmente é praticamente

um consenso que Q. = Q = 0.6 e Qpp, = Qny = 0.4 [39].

O esquema mais utilizado para o célculo das propriedades de heterojungoes e
hetero-estruturas semicondutoras abruptas e nao-abruptas é a teoria da massa efetiva
(EMT). Ja que a EMT é justificada somente quando variagoes suaves da composicao
da liga sao consideradas, pode se questionar seu uso no caso de interfaces abruptas. Se
interfaces nao-abruptas sao consideradas, a forma exata do operador energia cinética
(KEO) com massa efetiva dependente da posicao e a condicao de continuidade da
funcao de onda e de sua derivada [m(2)]~'¥'(z) nas bordas das interfaces ainda sao
problemas em aberto [40, 41], embora consideravel progresso tenha sido realizado por

Burt [42, 43] e Cavalcante et al. [44].

Apos a proposicao da EMT por Wannier [45], Slater [46] e Luttinger and Kohn
[47], varios trabalhos tentaram extendé-la além do quadro da massa efetiva cons-
tante para estudar cristais com impurezas e composicao gradual. Como a massa
efetiva dos portadores varia espacialmente nas regioes interfaciais da heterojuncao
GaAs/Al,Gaj_;As nado-abrupta (ver Eq. (2.6)), as equagdes do tipo Schrddinger
que devem descrever as heterojuncoes tem que ser obtidas a partir de um ope-
rador energia cinética dependente da posicao. Varias formas foram propostas para o
operador energia cinética com massa efetiva que varia espacialmente, incluindo aque-
les de BenDaniel e Duke [35], Kppp = p[m,(z)]_lp/QLZhu e Kroemer [48], Kz =
[m(2)]7/2p2[m(2)]1/%/2; Gora e Williams [49] e/ou Bastard [39], Kqwp) =
2m(2)] ™ + m(z))p?}/4; Li and Kubn [50], Kpie = {p[m ()]~ plm(z)] " +
[m(2)]"'p[m(z)]~1p}/4. Vale destacar que a forma mais geral do operador ener-
gia cinética foi proposta por von Roos [51], e é dada por Kyr = {m(2)]*p[m(z)]?
plm(2)]"+ [m(2)]"p[m(2)]Pp[m(2)]*} /4, com a++~ = —1. Neste caso, as condigdes

de continuidade sao impostas em m®*¥(z) e m*TPU(2).
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Através de um limite relativistico do Hamiltoniano de Dirac e de uma trans-
formagao Foldy-Wouthuysen, Cavalcante et al. [44| mostraram recentemente que o
operador energia cinética com massa efetiva variando espacialmente tem a forma pro-
posta anteriormente por Li e Kuhn [50]. No entanto, as propriedades de transmissao
de um elétron através de uma heterojuncao GaAs/Al;Ga;_As calculadas com esta
forma e com a mais utilizada na literatura - que é aquela de BenDaniel e Duke [35],
diferem no méaximo por 1% se a existéncia de regices interfaciais de espessura da
ordem de duas células unitarias do GaAs é considerada. Por este motivo, o operador
energia cinética de BenDaniel e Duke [35] sera utilizado no restante deste trabalho
para a obtencao das equacoes do tipo Schrodinger, que descrevem as heterojuncgoes
e hetero-estruturas (barreiras simples e duplas) GaAs/Al,Ga;_,As abruptas e nao-

abruptas.

Utilizando o operador energia cinética de BenDaniel e Duke [35], as equagoes do
tipo Schrédinger que descrevem um elétron numa heterojuncao nao-abrupta GaAs/

Al;Gaj_.As sem a presenca de perturbacoes é:

B> d2U(z)
e E'.‘(z)7 AR | (2.9)
9
_7; dd {[ma(2)]™ diiZ) F+QVo + Viz+ 122" |U(2) = BU(2), 21<z<2z (210)
4 Az
2 2
B h d*U(z) +QV,0(z) = BU(2), 2> 29 (2.11)

Y 2mg  d2?
As Egs. (2.9-2.11) serao resolvidas numericamente no Capitulo 3 considerando a

dependéncia espacial da massa efetiva dos portadores. - -

19



2.2. Heterojuncoes abruptas e nao-abruptas

GaAs/Al,Ga;_,As com impurezas localizadas

Apresentamos nesta Secao o modelo para descrever a existéncia de impurezas
localizadas em heterojuncoes GaAs/Al;Gaj_zAs. A origem dessas impurezas pode
estar associada, por exemplo, & contaminacao na camara de crescimento MBE das
heterojuncoes. No nosso modelo, a impureza é representada por uma estrutura confi-
nadora no potencial da heterojuncao, sendo representada por um dado tipo de poten-
cial unidimensional. Escolhemos inicialmente dois tipos de potenciais para descrever
a impureza, um gaussiano e outro quadrado, mas exigindo que o estado ligado desses
pocos fossem o mesmo estado ligado de uma impureza em GaAs ou Al,Ga;_,As
(ver Tabela 2.1). A express@o que descreve a heterojuncao GaAs/Al;Gaj_;As nao-

abrupta com impureza ao longo da direcao z de crescimento é dada por:

0, z< 2z
Vs, 21 <z< 29
V(Z) 0 29 < z < z3,
Vo(zs, za) + Vi(zs, 24) 2z + Va(23,24)2%, 23 <2< 24 (2.12)
@ Vz, 24 <z < z5
Ve — Vs, 25 < 2 < 2g
Ve, z > 2g

onde V;(i =0,1,2,3,z) sdo dados em (2.7.1), (2.7.2), (2.7.3), (2.7.4), e V3 & a expres-

sao associada aos potenciais.

Vo, (impureza  quadrada)
Vs = ou (2.13)
Voexp(—((z — 20)/wo)?)), (impureza gaussiana)

2o & 0 ponto médio do pogo quadrado e wyp é escolhido de tal-maneira que a largura mé-
dia do poco gaussiano seja isual a largura do poco quadrado, ou seja,

20 = 3(s1+ 82), 81 = 215 + 3228 — 2(1,5) € S2 = z@e) — 5(2@26) — Z15) ©

_ 1
Wo = \/log2

os z; (i=3, 4) especificam as bordas da interface. O valor de V3 & escolhido de tal

(s1 — 20). A interface abrupta é obtida fazendo z3=z4 na Eq. (2.12) e

maneira que o potencial para uma determinada largura tenha um estado ligado dado

pela Tabela 2.1.



A massa efetiva dos portadores serd dada pela Eq.(2.6) pois nao temos nenhum
resultado experimental que nos diga como a massa efetiva de um portador varia nas
regides proximas das impurezas. Aparentemente nao ha ainda nenhuma teoria que

nos possa fornecer informagoes sobre isto.

| ¢0 Q |11 Pogo Gaussiano

uih"Larg.‘]{""" i ‘ ‘ i -: Sy Prof‘_f:.;s"f:‘; It E()

U LPy | | | (meV)
2 -5,8
4 . -54.8 5.8 4 52,8 5,8
6 -37,9 -5,8 6 -37,1 -5,8
2 -174,0 -15,0 2 -166,0 -15,0
4 -92,0 -15,0 4 -90,2 -15,0
6 -65,0 -15,0 6 -64,9 -15,0
) -251,5 -30,0 2 -243,5 -30,0
4 -136,2 -30,0 4 -136,0 -30,0
6 -98,0 -30,0 6 -97,8 -30,0

Tabela 2.1 - Niveis de energia Eg do primeiro estado ligado de pogos quadrados
e gaussianos em funcao da largura (em parimetros de rede do GaAs - LP) e da

profundidade dos mesmos.

Os niveis de energia da Tab. 2.1 sao da mesma ordem do estado fundamental

de impurezas hidrogendides em GaAs [52]. As impurezas associadas a esses estados
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ligados sao -5,8 meV para o silicio e -30,0 meV para o telirio, enquanto escolhemos
-15,0 meV para um estado intermediario que argumentamos talvez possa vir a poder
ser associado a um cluster ou a outro atomo de impureza ainda nao conhecido. O

parametro de rede (LP) do GaAs ~ 5.6A.

A Fig. 2.2 mostra uma representacao de uma heterojuncao GaAs/Al,Ga;_,As
abrupta e nao abrupta com os dois tipos de potenciais representativos da impureza

localizada que utilizamos neste trabalho.
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Figura 2.2 - Topo: variacdo espacial da fracdo molar de aluminio x(z) em uma he-
terojuncao GaAs/Al;Gai_;As abrupta (tracejada) e nav-abrupta (continua). Meio:
variagdo espacial do potencial V(z) caracteristico de uma heterojungdo GaAs/
Al,Ga;_,As abrupta (pontuada) e nao-abrupta (continua) com impurezas loca-
lizadas representadas por um pogo quadrado e por um poc¢o gaussiano. Base: va-
riagdo espacial da massa efetiva m(z) de portadores em uma heterojuncdo GaAs/
Al,Gaj_,As abrupta (tracejada) e ndo-abrupta (continua).



2.3. Barreiras abruptas e nao-abruptas
GaAs/Al,Ga,_,As simples

Considerando uma hetero-estrutura GaAs/Al,Ga;_, formada por duas camadas
de GaAs separada por uma camada de Al,Gaj_,As, devido a diferenca entre os gaps
do GaAs e Al;Ga;_,As surge uma barreira de potencial na banda de conducao da
hetero-estrutura. Considerando novamente o caso em que a interface entre GaAs e
Al,Ga;_,As é nao abrupta e que a fracao molar de aluminio varia de forma linear
nas interfaces, obtém-se que o conteido de aluminio que caracteriza a barreira nao-

abrupta simples é dado por:

0, AL |
t(z—21)/(za—21), 21 <2< 2
x(z) = T, 29<z<z (2.14)
x(z—24)[(23 — 24), 23 <2< 24
0, 2> Z4

onde os z; (i=1,2,3,4) especificam as bordas das interfaces, e = é a fracdo molar de
aluminio na liga Al,Gai_,As. Aqui levou-se em conta uma possivel assimetria nas

interfaces.

Uma representacao grafica da variacdo espacial da fracao molar de aluminio x(z)
para uma barreira simples GaAs/Al;Ga;_,As abrupta e ndo-abrupta é apresentada
na Fig. 2.3. Levou-se em conta o fato que as bordas da barreira nao-abrupta coinci-
dem com aquelas da barreira abrupta, o que ocorre nos pontos z;. O potencial que

descreve a barreira tem a forma:
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Figura 2.3 - Topo: variacdo espacial da fracao molar de aluminio y(z) em uma
barreira GaAs/Al,Ga;_5As simples abrupta (tracejada) e nao-abrupta (continua).
Meio: variacao espacial do potencial V(z) caracterfstico de uma barreira GaAs/
Al,Ga;_,As simples abrupta (pontuada) e nao-abrupta (continua). Base: variacao
espacial da massa efetiva m(z) de portadores em uma barreira GaAs/Al,Ga,_,As
simples abrupta (tracejada) e ndao-abrupta (continua).



0, z2< 2z
V(z) Vo(z1, z2) + Vi(z1, 22)z + Va(z1,20)2%, 21 <2< 2
= V:t; zZ9 S A z3
@ Vo(zs, za) + Vi(23, 24) 2 + Va(zs, 24) 2%, 23 <2< 24
0, 2> 24
mq, z S 21
ma(z), 21 <2< 2
m(z) = My, #S2< 2
ms(z), z3<z<z
ik zZ2 24

onde nas Egs. (2.15, 2.16) tém-se que:

& b
Vo(zl,zg) = —€121 < ) -+ EQZ% (

2
€ 2 {4 4]
Vo(z3,24) = —€124 ( ) + €22 ( ) 7
23 — 24 23 — 24
2

T
V1(Z3, z4) = €] ( ) — 26924
23 — 24

=

9
T
Vs 29) =
2(21, 22) €2<Zo—z1>

2
x
Va(z3,24) = €2 ( )
28 — Z4 ]~

2
Ve = €12 + 227

mi
= M1,

mo
m
=2 = iy + paz(z — 21) /(22 — 21),
mo
My
— = i1 + U,
mo

m.
2 = 1+ pox(z — 24) /(23 — 24).
mo
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Utilizando o operador energia cinética de BenDaniel e Duke [35], as equagdes de
Schrodinger que descrevem um  elétron numa barreira ndo-abrupta GaAs/

Al,Gaj_,As simples sem a presenca de impurezas sao:

n: d20(2)
- = =8 2.
2m1 d22 E\IJ(Z;)7 zZ> 2 ( 19)
n’ d _1d¥(z
BT L 1%} + QV12(2)U(2) = BU(2), @ <z<2 (2.20)
R: d2w
“om (—Z;gz) +QV;¥(2) = BV(2), 2 <z<z (2.21)
n* d _d¥(z
— dz{[mg(z)] 1 di )}+ QV3,4(2)V(2) = BEV(2), 23<2z<2 (2.22)
)
W PU(z) EVU(z), z<z<zs (2.23)
2my  dz?

As Egs. (2.19-2.23) ser@o resolvidas numericamente no Capitulo 3 considerando

a dependéncia espacial da massa efetiva dos portadores.



2.4. Barreiras abruptas e nao-abruptas

GaAs/Al,Ga;_,As simples com impurezas localizadas

Apresentamos nesta Secao o modelo para descrever a existéncia de impurezas
localizadas em barreiras simples GaAs/Al,Gaj_,As abruptas e nao-abruptas. As
impurezas sao representadas por uma estrutura confinadora no potencial representa-
tivo da barreira conforme a Secao 2.2. As impurezas que podem estar presentes nas

trés regices GaAs/Al;Gaj_,/GaAs, geram as seguintes as expressoes para o potencial

(0, z< 21
Vs, 21 <2< 2
0 23 £ z < 23,
Vim(2), zm<z< 2z
V(Z) Vm; Z4§Z§Z5
= Va—V3, 25<2<2 (2.24)
Q V:c; 26 < z < z7
Vim(2), 2zr <2<z
0 28 <z < zg
Vs, zg <z < z10
\, 0 22210

onde Vi (2)=Vo (21, 2m) + Vi (21, 2m) 2 1 Va (21, 2n)2%; para L = {3,7} e m = {4,8}, V;
(i =0,1,2,3) sao dados pelas Eqgs.(2.71-2.74) e (2.13) V3 & o potencial associado a

perturbacao.

A Fig. 2.4 apresenta uma barreira GaAs/Al,Ga;_, simples abrupta e nao-

abrupta com a presenca de perturbacoes.
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Figura 2.4 - Topo: variacdo espacial da fragdo molar de aluminio y(z) em uma
barreira GaAs/Al,Gaj_,As simples abrupta (tracejada) e ndo-abrupta (continua).
Meio: variagdo espacial do potencial V' (z) caracteristico de uma barreira GaAs/
Al,Ga;_,As simples abrupta (pontuada) e nao-abrupta (continua) com impurezas
localizadas representadas por um poco quadrado e por um pogo gaussiano. Base:
variacdo espacial da massa efetiva m(z) de portadores em uma barreira GaAs/
Al,Ga;_, As simples abrupta (tracejada) e nao-abrupta (continua).



2.5. Barreiras Abruptas e Nao-Abruptas
GaAs/Al,Ga;_,As Duplas

O potencial e a massa efetiva dos portadores numa barreira abruptas e nao-
abruptas GaAs/Al,Ga;_;As dupla sdo obtidos de maneira andloga aqueles da he-
terojuncao e da barreira simples (ver Se¢ao 2.1 e 2.3). Fazendo novamente a hipotese
de que a fracao molar de aluminio varia linearmente nas interfaces, obtém-se que o

contetido de aluminio que caracteriza a barreira dupla ¢ dado por:

( 0, 7 L2
z(z—21)/(z2 —21), 21 <2< 29
z, 20 <z< z3
v(z—24)/(23 — 24), 23 <2< 24

x(2) =« 0, 2l B2 (2.25)

zv(z—25)/(26 — 25), 25 <2< 26
L 26 S %< @y
z(z— 28)/(27 — 28), 27 <2< 28

\ 0, z > 23

onde z;(j = 1,...,8) especificam as bordas das interfaces, e 2 é a fracao molar de

aluminio na liga Al,Gaj_;As.

Uma representacao grafica da variagao espacial da fragao molar de aluminio x(z)
para uma barreira abrupta e nao-abrupta GaAs/Al,Gaj_,As dupla é apresentada na
Fig. 2.5. Deve se observar que as bordas da barreira dupla abrupta coincidem com

aquelas da barreira dupla nao-abrupta, o que ocorre nas pontos z;.
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Figura 2.5 - Topo: variacao espacial da fracdo molar de aluminio x(z) em uma
barreira GaAs/Al;Gaj_zAs dupla abrupta (tracejada)” e nao-abrupta (continua).
Meio: variacao espacial do potencial V(z) caracteristico de uma barreira GaAs/
Al,Ga;_,As dupla abrupta (pontuada) e nao-abrupta (continua). Base: variacao
espacial da massa efetiva m(z) de portadores em uma barreira GaAs/Al,Ga;_,As
dupla abrupta (tracejada) e nao-abrupta (continua).
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Para se obter o potencial e a massa efetiva dos portadores nas regioes interfaciais

a partir da variac@o da fragdo molar nas mesmas, supoe-se que as Eqgs. (2.2 e 2.3) s@o

validas para dimensoes caracteristicas da ordem de Angstrom. Com isto, z — x(z), e

ao se fazer uso da hipotese da variacao linear de aluminio nas interfaces, obtém-se que

o potencial e a massa efetiva dos portadores numa barreira dupla GaAs/Al,;Gaj_;As

nao-abrupta sao dadas por:

i 0, 2 < 21
Vip(z), 21 <z <2
Ve, 2<z<2z3
V(z) Vaa(z), 28<z< 24
= ¢ 0 24 <2< z5
@ Vs6(z), 25 <2< 2
Ve, 2z <z<z
Vig(z), zr <z< 2z
. 0, z > 23
(2 - (s - 2
ma(z), 21 <z< 2
Mg, 22 <2< 23
ms(z), 23 <z< 2
m(z) =4 mi, 24<z<2zs
ma(z), z5 <z < 2
Mz, 26 <2< 27
ms(z), 2zr <z < zg
L M1, zZ > 28

onde nas Egs. (2.26, 2.27) tém-se que:

= ‘/l,m(z) = %(Zh Zm) +W (zla Zm)Z gn VQ(Zlazm)Z2

N 2
Vo(zj, 2) = —€12; (Z ., ) + 6223 (Z _, ) , (1= 2,6),
3 9 v i

2
Vilzj.zi) = ex < — ) — 2¢97, (z — > , (i =2,6),

Zm—Zj i — g

2
VQ(ZjaZi):@( ! ),(7;:2,6),
Zi — Zj

Ve =+ 62.’132;

mi
= 1,0
mo
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pa’ra’ l = {1737 5) 7}7 m = {2’ 47678}7 € {7'7.7.} = {27 ]'}7 {37 4}: {67 5} € {77 8}'

Utilizando o operador energia cinética de BenDaniel e Duke [35], as equagoes do
tipo  Schrédinger que descrevem um elétron numa barreira GaAs/

Al;Gaj—,As dupla nao-abrupta sem a presenca de impurezas localizadas sao dadas

B i BEU(z), 2<z (2.30)
amy  dz2 ’ = :

2 o ) 4 Q)9 = UG, m <2< (2.31)

—27:':% dgdqj ) + QaVa¥(2) =E¥(2), 2<z<2 (2.32)

—ff;ad;{[ 3(2)]” ”Ml( )}+QV34( JU(2) = B¥(2), 2z3<z2=Z2 (2.33)

2};1 de;Ez) =BY¥(z), zu<z<z% (2.34)

P a1 22 4 Q) = B, 25 <2 <2 (2.35)

27;; i}é’i +QV:¥(2) = BV¥(2), #<z<2 (2.36)

—%%{[ms(@] B )}+ QVrs(2)¥(2) = E\If(z): 27 <z < zg (2.37)

= 22;1 d“‘d‘igﬁ =BU(), sz (2.38)

As BEgs. (2.30-2.38) serao resolvidas numericamente no Capitulo 3 considerando a

dependéncia espacial da massa efetiva dos portadores.
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2.6. Barreiras Duplas abruptas e nao-abruptas

GaAs/Al,Ga;_,As com impurezas localizadas

Descreveremos agora as impurezas localizadas em barreiras GaAs/Al,Ga;_,As
abruptas e nao-abrupta duplas quando essas sao representadas por uma estrutura
confinadora no potencial da barreira dupla. As impurezas sao colocadas tanto nas

regioes GaAs quanto nas Al;Gaj—,As. As expressoes para o potencial sao dadas por:

( 0, 2z
Vim(z), z1<2z<2
Ve, 22 < z < z3
Ve—Va, zmL2<2
Ve, 24 <z < 25
Viel2):, 2ZsS%< 26
V(z) 0, 26 < z < z7
= 4 Vs, 27 < z2< 23 (2.39)
Q 0, 28 <z < z9
Wm(z)a 29 <z < z10
VI, Z10 S z S Z11
Yo—1¥5, Z31 <2 <y
Vz, z12 < 2 < 213
2 218 S E L2
. U > Z14

onde Vim (2)=Vo (21, 2m)+Vi(21, 2m) 24+ Va (21, 2m) 2% | = {3,7,11,15}, m = {4,8,
12,16}, Vi (1 = 0,1,2,3) s@o dados pelas Fqs.(2.71-2.74) e (2.13). V3 & o poten-

cial associado_ a perturbacao.

A Fig.2.6 apresenta uma barreira GaAs/Al,Ga;_,As abrupta e nao-abrupta com

a presenca de perturbacoes.
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Figura 2.6 - Topo: variacao espacial da fracao molar de aluminio x(z) em uma
barreira GaAs/Al;Gaj_;As dupla abrupta (tracejada) € nao-abrupta (continua).
Meio: variagdo espacial do potencial V(z) caracterfstico de uma barreira GaAs/
Al;Ga;_,As dupla abrupta (pontuada) e nao-abrupta (continua) com impurezas
localizadas representadas por um poco quadrado e por um pogo gaussiano. Base:
variacdo espacial da massa efetiva m(z) de portadores em uma barreira GaAs/
Al;Ga;_,As dupla abrupta (tracejada) e nao-abrupta (continua).
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CAPITULO 3



PROPRIEDADES DE TRANSMISSAO EM HETERO-
JUNCOES, BARREIRAS SIMPLES E DUPLAS GaAs/
Al,Ga;_,As ABRUPTAS E NAO-ABRUPTAS COM IM-
PUREZAS LOCALIZADAS

Varios calculos teoricos [35, 53-58] e resultados experimentais [59-63] tém mos-
trado que o espalhamento inelastico de portadores com impurezas podem produzir
mudancas importantes nas propriedades de tunelamento dos portadores e nas ca-
racteristicas da corrente de tunelamento em hetero-estruturas semicondutoras. Nos
modelos teoricos, estes efeitos foram obtidos considerando a introducao de planos
de impureza (profundas ou nao e geralmente descritas por potenciais do tipo fungao

delta) ou por modelos tight binding.

Usando uma funcao do tipo delta para descrever centros de espalhamento res-
sonante e a técnica da matriz de transferéncia para a realizacao de calculos em uma
dimensao, Gu et al. [54] encontraram que o efeito do espalhamento tende diminuir
a corrente de tunelamento, e também deslocar e alargar os picos dos espectros de
tunelamento ressonante em estruturas silicio-carbeto de silicio amorfas. Arsenault
e Meunier [55] realizaram célculos tedricos das propriedades de transmissao de bar-
reiras duplas GaAs/Al;Ga;_;As com planos de impurezas caracteristicos de niveis
profundos (PINPs) localizados nas barreiras. Eles descobriram que o acoplamento
entre um PINP e o pog¢o quantico aumenta quando o plano estad préoximo do centro
do poco, o que produz fortes ressonincias e pode aumentar consideravelmente os
picos de ressonancias das densidades de corrente. Xu e Chen [56] estudaram efeitos
de espalhamento no tunelamento ressonante em barreiras duplas GaAs/Al;Gaj—,As
colocando um plano de impureza do tipo delta no meio do poco quantico. Com seus
calculos analiticos, eles encontraram que as energias de ressonancia sao deslocadas
para regioes de energia mais elevadas, e que as larguras dos estados de ressonancia
crescem no que diz respeito aos estados pares, mas nao apresenta nenhuma mudanca

quando se trata de estados impares.
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Usando um Hamiltoniano tight binding para a modelagem de um pogo quantico
localizado entre duas barreiras, Davidovich e Gornsztejn [35] obtiveram aumento ou
reducao na densidade da corrente assim como na razao pico-a-vale da mesma em
funcao da energia e da posicao da camada de impurezas dentro do poco. Através
de um Hamiltoniano de Hubbard, Chen et al. [57] estudaram a condutancia de uma
juncao de tunelamento que possui um cluster de impurezas. FEles obtiveram que
os picos de ressondncia na condutancia dependem do tamanho e da estrutura dos
clusters. Sugakok e Yatskevich [58] usaram um modelo tight binding para estudar o
tunelamento de elétrons através de uma barreira de potencial com niveis de impurezas
submetida a um campo elétrico. Eles mostraram que as impurezas podem produzir
uma regiao de resisténcia diferencial negativa nas caracteristicas corrente-voltagem

da barreira.

Por outro lado, Bastard et al. [53] descreveram defeitos de interfaces em pogos
quanticos semicondutores através de um potencial semi-Gaussiano de raio a e pro-
fundidade b, mesmo reconhecendo que o raio e a profundidade hipotética
ainda nao estavam disponiveis naquela época. Contudo, através do emprego
recente da microscopia de escaneamento por tunelamento para o estudo de dopantes
em GaAs, Johnson et al. [32] descreverain a observacgao de sitios dopadores indivi-
duais em GaAs, que foram detectados como protuberdncias com didmetro de cerca
de 2nm. Zheng et al. [10] identificaram e caracterizaram silicio como doador subs-
titucional em sitios GaAs, mostrando que sua estrutura eletrénica deslocalizada da
origem a protrusdes cuja extensdo espacial tipica é de-cerca de 25 A na imagem do

microscopio de escaneamento por tunelamento.

Visando compracgoes que serao realizadas posteriormente, a Fig. 3.1 mostra o
efeito de interfaces nas propriedades de transmissao de uma heterojuncao (a), barreira
simples (b) e dupla (c). A presenca de interface ndo-abrupta atenua & abrupticidade
do potencial degrau melhorando assim as propriedades de transmissao para hete-

rojuncao. No caso da barreira simples, a existéncia de interfaces nao-abruptas faz
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com que os picos das curvas de transmissao se desloquem para regioes de mais alta
energia e reduz as suas razoes pico-a-vale. Para o caso da barreira dupla, as in-
terfaces nao-abruptas fazem com que os picos de ressonancia sejam deslocados para
regioes de menor energia. O deslocamento é maior no caso de ressondncias de ordem
mais elevada, devido ao alargamento do poco de potencial formado pelas barreiras,
que faz com que os niveis de energia de ordem mais elevada sejam deslocados mais

fortemente.

Os resultados dos calculos numéricos dos efeitos de impurezas localizadas nas
propriedades de transmissao de elétrons em heterojuncoes, barreiras simples e duplas
GaAs/Al,Ga;_;As abruptas e nao-abruptas sao apresentados neste Capitulo. Ini-
cialmente verificamos o efeito da escolha do potencial para representagao da impureza
(gaussiano ou quadrado), bem como as modificacoes causadas pela profundidade e
largura do potencial representativo da impureza. A seguir apresentamos os resultados
referentes as modificagoes das propriedades de transmissao de elétrons em heterojun-
coes (Secao 3.1), barreiras simples (Secao 3.2) e duplas (Secao 3.3) GaAs/Al,Ga;_As
abruptas e nao-abruptas devido a existéncia de impurezas, conforme os modelos an-

teriormente apresentados no Capitulo 2.
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3.1 Propriedade de transmissao em heterojuncoes abrup-
tas e nao-abruptas GaAs/Al,Ga;_,As com impurezas lo-

calizadas

Os coeficientes de transmissao de elétrons através de heterojungdes, GaAs/
Al,Gaq_,As abruptas e nao-abruptas com impurezas localizadas em diferentes posi-
coes da heterojuncao s@o calculados (ver Fig. 2.2) considerando larguras de 2 - 6 LP
(parametros de rede do GaAs) para a extensao espacial do potencial representativo
da impureza. Tomamos (J=0.6 como band offset [39], e a fracdo molar 2=0.30 na liga
Al,Gai_,As, de modo que o valor do potencial degrau para elétrons seja V,=227

meV.

Uma anilise para a escolha do tipo de potencial que venha representar a estru-
tura confinadora que descreveré a presenca da impureza no bulk GaAs e Al,Ga;_.As
é realizada a partir da Fig. 3.2. Pode-se observar que, os efeitos dos tipos de pogo
(quadrado e gaussiano) nas propriedades de transmissao diferem apenas quantitati-
vamente um do outro. Portanto h4 uma equivaléncia aproximada da representagao
da impureza pelos dois tipos de potencial, o que nos d4 uma indicacao de que a
forma do poco representativo da impureza nao é o pardmetro mais relevante no es-
tudo dos efeitos das mesma nas propriedades de transmissao das hetero-estruturas.
As alteracoes causadas pela presenca tanto de um, como de outro poco, na regiao
de GaAs praticamente nao modifica as propriedades de transmissao para esse tipo
de conﬁguragé‘o na hetero-estrutura. Ja na regiao Al,Ga;_,;As temos a presenca de
ressondncia, mas que se observa nos dois tipos de representacao. Fscolhemos a re-
presentacao gaussiana em todos os resultados deste trabalho, seguindo o modelo de

Bastard et al. [53].

Nos resultados que 1rao se seguir, avaliamos o comportamento do coeficiente
de transmissao em diferentes situacoes, como a localizacao da impureza na hetero-
estrutura, bem como sua largura e a profundidade (determinado por seu estado li-

gado). Nos basearemos nos seguintes aspectos que deverao ser levados em conta como
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anélise para o coeficiente de transmissao 7' como fungao da energia normalizada . O
coeficiente de transmissao cresce a partir do zero e flutua entre maximos (I'=1) a
medida que crescemos a razao (E/V;). Os picos de ressonancia surgiram quando as
ondas incidentes e refletidas estiverem em fase e a interferéncia entre uma e outra

seja construtiva.

As Figs. 3.3 e 3.4 mostram o efeito da localizacao da impureza nas propriedades
de transmissao através de uma heterojuncao GaAs/Al,Ga;_,As. Quando a impureza
estd distante 6 LP da interface verificamos que a presenca da impureza influencia
muito pouco as propriedades de transmissao para baixas energias (~ 1.25) da razao
(E/V,) depois disso ha uma redugdo na transmissdo no caso em que a impureza
estd localizada somente na parte esquerda da heterojuncao. Quando localizamos a
impureza na regiao Al;Gaj—_,As comeca a surgir picos de ressondncias nas curvas de
transmissao, para impurezas mais rasas, nas regioes de baixa energia com a presenga
de impurezas em GaAs e Al;Ga;_;As surge um pico adicional, significando dizer que

as ondas incidentes e refletidas estao em fase para esta configuragao.

Quando diminuimos a distancia da impureza a interface para 4 LP temos uma
melhora nos coeficientes de transmissao e um aumento dos picos de ressonancia, isso
se deve ao fato da distdncia entre a impureza e a interface ser um nimero inteiro
de comprimento de onda de de Broglie, de modo que a onda incidente e a onda que
tenha sido refletida pelo potencial degrau fiquem em fase e fortifiquem uma a outra.
Podemos observar também que para esssa nova configuracao o pico de ressonancia que
existia quando as impurezas estavam localizadas nas regioes de GaAs e Al,Ga,_1As
desaparecem, havendo uma atenuacao das curvas de transmiissao. O fato do aumento
na intensidade dos coeficientes de transmissao ocorrer somente para energias mais

baixas, deve-se ao comprimento de onda associado aos elétrons dependerem da energia

com que os mesmos incidem sobre o potencial degrau.

Na Fig. 3.5 fixamos a distancia da impureza & interface (6 LP) e observamos

o comportamento das curvas de transmissao quando se varia a largura do pogo de
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potencial representativo da impureza, e constatamos que para as diferentes larguras
o que causa maior modificacdo nas propriedades de transmissao foram as impurezas

estreitas e profundas.

Ja na Fig. 3.6 temos duas impurezas de larguras 2 LP cada uma e fazemos
variar a distancia entre elas, ou seja queremos verificar como se comportaré as cur-
vas de transmissao quando aumentamos a distincia entre as impurezas. O que se
observa quando as impurezas estdo muito préximas é o fato do elétron praticamente
nao perceber duas impurezas A medida que vamos aumantando a distincia entre
elas, comeca a surgir picos de ressonancia que também vao ficando mais pronucia-
dos a medida que se vai aumentando a profundidade dos pocos representativos das

lmpurezas.



E/V

max

Figura 3.1 - Coeficiente de transmissao de elétrons para uma: (a) heterojungao GaAs/
Alg.3Gap.7As abrupta (continua) e ndo-abrupta com interfaces de 2 LP (pontuada)
e 4 LP (tracejada); (b) barreira simples GaAs/Alp3Gap 7As abrupta (continua) e
nao-abrupta com interfaces de 2 LP (pontuada) e 4 LP (tracejada); (c) barreira
dupla GaAs/Alp3Gag7As abrupta (continua) e nao-abrupta com interfaces de 2
LP (pontuada) e 4 LP (tracejada). As barreiras e os pogos abruptos tém larguras
de 100 A.
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TRANSMISS ON COEFF CIENT

Figura 3.2 - Coeficiente de transmissao de elétrons para: (a) um pogo qua-
drado (continua) e um pogo gaussiano (tracejada) em GaAs; (b) uma heterojun-
cao GaAs/Aly3Gag 7As abrupta com impureza representada por um pogo quadrado
(continua) e por um pogo gaussiano (tracejada) distante 6 LP a esquerda da hete-
rojun¢ao abrupta; (c) uma heterojungao GaAs/Alp.3Gag 7As abrupta com impureza
representada por um pogo quadrado (continua) e por um pogo gaussiano (tracejada)
distante 6 LP a direita da heterojuncao abrupta. Os estados fundamentais dos pogos
possuem niveis de energia de -30 meV.
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Figura 3.3 - Coeficiente de transmissao de elétrons para uma heterojuncdo GaAs/
Alg.3Gag.7As abrupta : (a) com impureza gaussiana & esquerda da heterojuncao; (b)
com impureza gaussiana a direita da heterojuncao; (c) com impureza gaussiana a es-
querda e a direita da heterojuncao. As distancias do poco gaussiano a heterojuncao
é 6 LP, e a largura do poco é 2 LP. O coeficiente de transmissao de uma hetero-
juncado abrupta sem impureza estd incluido para comparacao (continua). Os niveis
de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV
(tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser encontrada utilizando
a Tab. 2.1.
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Figura 3.4 - Coeficiente de transmissdo de elétrons para uma heterojungdo GaAs/
Al 3Gap 7 As abrupta : (a) com impureza gaussiana & esquerda da heterojungao; (b)
com impureza gaussiana a direita da heterojuncao; (c) com impureza gaussiana a
esquerda e & direita da heterojungao. A distancia do pogo gaussiano a heterojuncao
é 4 LP, e a largura do pogo 2 LP. O coeficiente de transmissao de uma heterojun-
cao abrupta sem impureza estd incluido para comparagao (continua). Os niveis de
energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV
(tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser encontrada utilizando
a Tab. 2.1.
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Figura 3.5 - Coeficiente de transmissdo de elétrons para uma heterojungao GaAs/
Alp3Gag.rAs abrupta : (a) com impureza gaussiana & esquerda da heterojuncao; (b)
com impureza gaussiana a direita da heterojungdo; (¢) com impureza gaussiana a
esquerda e & direita da heterojuncao . A distancia da pogo gaussiano a heterojungao
¢ 6 LP, e a largura do pogo 4 LP. O coeficiente de transmissao de uma heterojun-
cao abrupta sem impureza estd incluido para comparagdo (continua). Os niveis de
energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV
(tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser encontrada utilizando
a Tab. 2.1.
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Figura 3.6 - Coeficiente de transmissdo de elétrons para uma heterojungdo GaAs/
Alp3GagrAs: (a) com duas impurezas gaussianas a esquerda da heterojungao abrup-
ta; (b) com duas impurezas gaussianas & direita da heterojuncao abrupta; (c) com
duas impurezas gaussianas a esquerda e a direita da heterojuncao abrupta. Distancia
do primeiro pogo a interface 4 LP. A distancia entre os pogos gaussianos sao 6 LP
(pontuada), 8 LP (tracejada) e 10 LP (tracejada-pontuada), e a largura da impureza
2 LP. Os coeficiente de transmissao de uma heterojuncao abrupta sem impureza esta
incluido para comparagao (continua). O niveis de energias das impurezas sao -5.8
meV. A profundidade de cada poco pode ser encontrada utilizando a Tab. 2.1.
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3.2 Propriedade de transmissao em barreiras GaAs/
Al,Ga; ,As simples abruptas e nao-abruptas com impu-

rezas localizadas

Coeficiente de transmissao de elétrons através de barreiras simples, GaAs/
Al,Ga;_,As abruptas e nao-abruptas com impurezas localizadas em diferentes po-
sicoes da barreira sao calculados (ver Fig. 2.4). Como na Se¢ao anterior, larguras de 2
- 6 LP (parametros de rede) foram consideradas para a extensao espacial do potencial
representativo da impureza. Tomamos a fracao molar x=0.30 na liga Al,Gaj;_.As
neste caso, o valor do potencial da barreira para elétrons é V,=227 meV com band
offset Q=0.6 [39], esses valores foram considerados em todos os resultados deste Ca-
pitulo. Tomamos as largura interfaciais 0 - 4 LP e a largura da barreira abrupta

como sendo 100A.

A Fig. 3.7 e 3.8 mostra o coeficiente de transmissao de elétrons através de barrei-
ras abruptas e nao-abruptas GaAs/Al;Ga;_As simples com impurezas localizadas &
esquerda e & direita da interface distante 4 LP da interface. O que se observa é uma
reducao da razao pico-a-vale nas barreiras abruptas, que vai desaparecendo a medida
que as interfaces aumentam, ficando inclusive maior quando se tem interface com 4
LP, pois a medida que se vai aumentando as interfaces vai se perdendo a cooperagao
entre as ondas incidentes e refletidas pelas barreiras para energias do elétron maior
que do que a altura da barreira (E > V). Ja naregido de tunelamento observa-se um
efeito contréu‘ic;, pois a presenca da interface e o aparecimento da impureza, melhora
o efeito de tunelamento na barreira, pois com a mudanca do comprimento de onda
associado ao elétron ha um favorecimento para que esse-tiinele. As Figs. 3.7 e 3.8
sao idénticas e isso implica que tanto faz uma impureza estd localizada & esquerda
ou a direita da interface, (simetria com rala¢do ao posicionamento da impureza) de
modo que as propriedades de transmissao nao mudam . Os picos de transmissao

ficam 1nalterados.

A Fig. 3.9 mostra mais claramente o que foi dito no paragrafo anterior, s6 que
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com duas impurezas localizadas & esquerda e & direita da interface. Nas barreiras
abruptas ha uma reducao da razao pico-a-vale e uma mudanca no comprimento de
onda associada ao elétron. Em consequéncia do aparecimento de duas impureza
e mais o efeito interfacial, temos uma associacao de tal modo a colaborar com a
passagem do elétron pela barreira, quando ele a energia (E < V). Pode-se notar
também que ha apenas um deslocamento do picos de transmissao para regiao de maior
energia bem como um aumento da razao pico-a-vale, a medida que se vai tomando

interfaces mais largas.

Quando temos a mesma configuracao da Fig. 3.9 e aumentamos apenas a dis-
tancia da impurezas a interface para 6 LP Fig. 3.10 o que ha é uma perda dos efeitos
de tunelamento e dos deslocamentos dos picos de transmissao, ficando esses picos
praticamente coincidindo com o das barreiras sem impurezas. Observa-se da Fig.3.10
que novamente esses efeitos sao maiores para o caso de barreiras com interface de
4 LP. Notamos também que surge um estreitamento dos picos de transmissao e o

aumento acentuado da razao pico-a-vale.

Investigando agora o efeito da largura impureza (4 LP) Fig. 3.11 para a con-
figuracdo da Fig. 3.9 vemos que a regiao de tunelamento (E < V) desaparece e
ao contrario da Fig. 3.9 h4 um aumento da razao pico-a-vale. Quanto aos picos de

ressonancia estes coincidem com aqueles de uma barreira simples sem impurezas.

A Fig. 3212 mostra uma impureza localizada no centro de barreira simples,
a impureza faz com os picos de ressonicia na regidao de tunelamento (E < V) se
desloquem para regiao de menor energia por consequéncia_do estreitamento da bar-
reira de potencial. H4 aumento das relagdes pico-a-vale. Para (E > V) os picos de

ressonancia ficam inalterados.

Com a impurezas no centro ‘a esquerda ou ‘a direita da barreira Fig. 3.13 e 3.14
respectivamente predomina o efeito de tunelamento causado pela impureza no meio

da barreira, mas os picos de ressonincia para (E > V) agora se deslocam para a
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regiao de maior energia devido ao aparecimento das impurezas no GaAs. As razoes
pico-a-vale permanecem inalteradas com relagao a Fig. 3.12 e o comportamento das

curvas de transmissao é analogo para as Fig. 3.13 e 3.14 conforme discutidos acima.
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Figura 3.7 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg.3Gap.7As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana a esquerda da barreira;
(b) nao-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana & esquerda da barreira;
(c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana a esquerda da barreira.
A distancia do poco gaussiano a barreira é 4 LP, e a largura do pogo 2 LP. O coefi-
ciente de transmissao de uma barreira sem impureza esta incluido para comparacao
(continua). Os niveis de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV
(tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser
encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.8 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alp.3Gag. 7 As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana & direita da barreira; (b)
nao-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana & direita da barreira; (c) nao-
abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana a direita da barreira. A distancia
do poco gaussiano & barreira é 4 LP, e a largura do pogo 2 LP. O coeficiente de
transmiss@o de uma barreira sem impureza esta incluido para comparacao (continua).
Os niveis de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada)
e -30 meV (tracejada-pontuada). A profundidade de cada poco pode ser encontrada
utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.9 - Coeficiente de transmissdo de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg 3Gag.7As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana a direita e & esquerda da
barreira; (b) ndo-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana & direita e &
esquerda da barreira; (c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana a
direita e & esquerda da barreira. A distancia do poco gaussiano a barreira é 4 LP,
e a largura do pogo 2 LP. O coeficiente de transmissao de uma barreira sem impu-
reza estd incluido para comparagao (continua). Os niveis de energias das impurezas
sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A
profundidade de cada poc¢o pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.10 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alp3Gag.7As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana a direita e & esquerda da
barreira; (b) nao-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana & direita e a
esquerda da barreira; (c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana a
direita e & esquerda da barreira. A distancia do pogo gaussiano & barreira é 6 LP,
e a largura do pogo 2 LP. O coeficiente de transmissao de uma barreira sem impu-
reza estd incluido para comparacao (continua). Os niveis de energias das impurezas
sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A
profundidade de cada poco pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.11 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alp.3Gag 7As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana a direita e & esquerda da
barreira; (b) nao-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana & direita e a
esquerda da barreira; (c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana &
direita e & esquerda da barreira. A distdncia do pocgo gaussiano & barreira é 4 LP,
e a largura do poco 4 LP. O coeficiente de transmissao de uma barreira sem impu-
reza estd incluido para comparagao (continua). Os niveis de energias das impurezas
sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A
profundidade de cada pocgo pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.12 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Al 3Gag.7As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana no centro da barreira;
(b) nao-abrupta com interfaces (2 LP) e impureza gaussiana no centro da barreira;
(c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana no centro da barreira. A
largura do poco gaussiano (2 LP). O coeficiente de transmissao de uma barreira sem
impureza esté incluido para comparacao (continua). Os niveis de energias das impu-
rezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada).
A profundidade de cada poco pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.13 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Al 3Gag rAs simples: (a) abrupta com impureza gaussiana no centro e a esquerda
da barreira; (b) nao-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana no centro e
a esquerda da barreira; (c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana
no centro e a esquerda da barreira. A distdncia do poco gaussiano a barreira & 4 LP,
e a largura do poco 2 LP. O coeficiente de transmissao de uma barreira sem impu-
reza esta incluido para comparagao (continua). Os niveis de energias das impurezas
s80 -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A
profundidade de cada pogo pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.14 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg.3Gag 7 As simples: (a) abrupta com impureza gaussiana no centro e a direita da
barreira; (b) nao-abrupta com interface (2 LP) e impureza gaussiana no centro e a
direita da barreira; (c) nao-abrupta com interface (4 LP) e impureza gaussiana no
centro e & direita da barreira. A distdncia do pogo gaussiano & barreira é 4 LP, e
a largura do poco 2 LP. O coeficiente de transmissao de uma barreira sem impu-
reza estd incluido para comparacao (continua). Os niveis de energias das impurezas
sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A
profundidade de cada pogo pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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3.3 Propriedade de transmissao em barreiras abruptas e
nao-abruptas GaAs/Al,Ga;_,As duplas com impurezas lo-

calizadas

Barreiras duplas semicondutoras possuem importantes aplicagoes tecnologicas
como, por exemplo, em transistores de tunelamento ressonante [67]. Como conse-
quéncia de suas suas aplicacoes as barreiras semicondutoras duplas sao um dos tipos
de hetero-estruturas mais frequentemente estudados. No modelo do tunelamento
ressonante sabe-se que os niveis de energia do po¢o quantico localizado entre as bar-
reiras estao diretamente relacionados com os picos de ressonancia dos portadores que

tunelam por entre as barreiras.

Coeficiente de transmissdao de elétrons através de barreira duplas, GaAs/
Al.Gaj_,As abruptas e nao-abruptas com impurezas localizadas em diferentes po-
sicoes da barreira sdo calculados (ver Fig. 2.6). Como na Se¢ao anterior, larguras de 2
- 6 LP (parametros de rede) foram consideradas para a extensao espacial do potencial
representativo da impureza. Tomamos a fracao molar x=0.30 na liga Al,Gay_,As
neste caso, o valor do potencial da barreira para elétrons é V,=227 meV com band
offset Q=0.6 [39], esses valores foram consﬁiderados em todos os resultados deste Ca-
pitulo. Tomamos as largura interfaciais 0 - 4 LP e a largura das barreiras e pogos

abruptos como sendo 1004.

A Fig. 3.}5 mostra o coeficiente de transmissao de elétrons com uma impureza
localizada no centro da primeira barreira, tomando-se as trés larguras interfaciais 0
- 4 LP. Pode se notar que os dois primeiros picos de ressonancia coincidem, havendo
apenas um pequeno deslocamentos do pico de transmissao de ordem mais elevada para
regiao de menor energia. Fsse comportamento é mais perceptivel no caso abrupto pois
com o estreitamento da barreira, devido ao aparecimento das interfaces e surgimento
de um pocgo de potencial no meio da barreira h4 uma possibilidade maior do elétron
tunelar por essa barreira, ficando o mesmo menos ligado. J& no caso abrupto a

largura da barreira ainda é larga o suficiente para o elétron nao tunelar, e o papel da
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impureza nesse caso é de ligar mais o elétron ao poco de potencial.

Salientamos ainda que estamos interessado apenas nas regiao dos estados ligados
do poco formado pela barreiras de Al,Ga;_,As, haja vista que tomamos a analise

apenas para E/V,; menor que a unidade.

A Fig. 3.16 mostra o coeficiente de transmissao de elétrons com uma impureza
localizada no centro da segunda barreira, tomando-se as trés larguras interfaciais 0 -
4 LP. Pode se notar um comportamento analogo ao descrito para a Fig. 3.15, pois
houve apenas um inversao do posicionamento da impureza, ficando o elétron sob as

mesmas condi¢oes do caso anterior.

Ja na Fig 3.17 temos as impurezas localizadas no centro das duas barreiras, os
niveis de energia mais profundos ainda continuam inalterados, mas h4 um desloca-
mento maior do pico de ressondncia de ordem mais elevada e novamente a presenca
da impureza tem uma contribui¢do no sentido de ligar mais o elétron, (caso abrupto)
que com a presenga das interfaces pois a interagao com a impureza nao é compensada
pelo efeito de tunelamento quando os elétrons se encontram no poc¢o formado pelas

barreiras.

Como no modelo do tunelamento ressonante proposto por Chang, Esaki e Tsu
[68] se considera que a probabilidade de tunelamento do portador através de uma
barreira dupla semicondutora cresce de forma ressonante quando a energia dos por-
tadores que tunelam é proxima daquela dos niveis de energia do poco formado pelas
barreiras. 5 de se esperar que a presenca de uma impureza representada por uma
estrutura confinadora no meio do pogo quantico altere de maneira mais significativa
o posicionamento dos picos de transmissao. I exatamente o que nos mostra a Fig.
3.18. Ha um deslocamento dos niveis de ordem mais elevada e um desaparecimento

do pico de energia de menor ordem, para impurezas mais profundas.

As Figs. 3.18 e 3.19 mostram o efeito de impureza de larguras 2 e 4 LP no centro
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de um poco quantico formado pelas barreiras de Al,Ga;_,As. O que se observa nesse
caso é que impurezas profundas fazem desaparecer os niveis de energia de ordem mais
baixa e desloca apenas os picos de ordem mais elevada, ficando o pico intermediario
inalterado devido a paridade da funcao de onda. Os deslocamentos dos picos de

ordem mais elevada é tanto maior quanto maior for a largura interfacial.

O efeito do deslocamento da impureza no poco faz quebrar a simétria da funcao
de onda e os picos que serao agora deslocados sao os picos intermediario ficando os
niveis de energia de ordem mais elevada inalterados como se observa nas Figs. 3.20 e
3.21 para as impurezas de larguras 2 e 4 LP. Nota-se também que os deslocamentos

dos picos se da de forma menos acentuada.
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Figura 3.15 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alp.3Gap7As dupla: (a) com impureza gaussiana no centro da primeira barreira
abrupta; (b) com impureza gaussiana no centro da primeira barreira nao-abrupta
com interface (2LP); (c) com impureza gaussiana no centro da primeira barreira nao-
abrupta com interface (4LP). Largura do pogo e da barreira abrupta 100A. Largura
da impureza 2 LP. O coeficiente de transmissao das barreiras duplas sem impureza
esta incluido para comparacao (continua). Os niveis de energias das impurezas sao
-5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A pro-
fundidade de cada pogo pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.16 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg3Gag.7As dupla: (a) com impureza gaussiana no centro da segunda barreira
abrupta; (b) com impureza gaussiana no centro da segunda barreira nao-abrupta
com interface (2LP); (c) com impureza gaussiana no centro da segunda barreira nao-
abrupta com interface (4LP). Largura do poco e da barreira abrupta 100A. Largura
da impureza 2 LP. O coeficiente de transmissao das barreiras duplas sem impureza
estd incluido para comparacao (continua). Os niveis de energias das impurezas sao
-5.8 meV (pontuada), -15 meV (tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A pro-
fundidade de cada poco pode ser encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.17 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Al 3Gag 7As dupla: (a) com impureza gaussiana no centro das barreiras abruptas; (b)
com impureza gaussiana no centro das barreiras ndo-abruptas com interface (2LP);
(c) com impureza gaussiana no centro das barreiras nao-abruptas com interface (4LP).
Largura do poco e da barreira abrupta 100A. Largura da impureza 2 LP. O coeficiente
de transmissao das barreiras duplas sem impureza estd incluido para comparagao
(continua). Os niveis de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV
(tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser
encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.18 - Coeficiente de transmissado de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg 3Gag7As dupla: (a) abrupta com impureza gaussiana no centro do poco; (b)
nao-abrupta com interfaces (2LP) com impureza gaussiana no centro do poco; (c)
nao-abrupta com interfaces (4LP) com impureza gaussiana no centro do poco . Lar-
gura do pogo e da barreira abrupta 100A. Largura da impureza 2 LP. O coeficiente
de transmissao das barreiras duplas sem impureza estd incluido para comparagao
(continua). Os niveis de energias das impurezas sdo -5.8 meV (pontuada), -15 meV
(tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A profundidade de cada poco pode ser
encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.19 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg.3Gagp 7As dupla: (a) abrupta com impureza gaussiana no centro do pogo; (b)
nao-abrupta com interfaces (2LP) com impureza gaussiana no centro do poco; (c)
nao-abrupta com interfaces (4LP) com impureza gaussiana no centro do pogo .
gura do poco e da barreira abrupta 1004. Largura da impureza 4 LP. O coeficiente
de transmissao das barreiras duplas sem impureza esta incluido para comparacao
(continua). Os niveis de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada), -15 meV
(tracejada) e -30 meV (tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser
encontrada utilizando a Tab.2.1.
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Figura 3.20 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alo.sGap 7As dupla: (a) abrupta com impureza gaussiana no poco distante 6 LP da
barreira esquerda; (b) ndo-abrupta com interfaces (2LP) com impureza gaussiana no
poco distante 6 LI> da barreira esquerda; (c) nao-abrupta com interfaces (4LP) com
impureza gaussiana no poco distante 6LLP da barreira esquerda. Largura do poco e da
barreira abrupta 100A. Largura da impureza 2LP. O coeficiente de transmissao das
barreiras duplas sem impureza esta incluido para comparacio (continua). Os niveis
de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada),-15 meV (tracejada) e -30 meV
(tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser encontrada na Tab.2.1.
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Figura 3.21 - Coeficiente de transmissao de elétrons através de uma barreira GaAs/
Alg 3Gag.7As dupla: (a) abrupta com impureza gaussiana no poco distante 6 LP da
barreira direita; (b) ndo-abrupta com interfaces (2LP) com impureza gaussiana no
pogo distante 6 LP da barreira direita; (c) nao-abrupta com interfaces (4LP) com
impureza gaussiana no poco distante 6 LP da barreira direita. Largura do poco e da
barreira abrupta 100A. Largura da impureza 2 LP. O coeficiente de transmissao das
barreiras duplas sem impureza est4 incluido para comparacao (continua). Os niveis
de energias das impurezas sao -5.8 meV (pontuada),-15 meV (tracejada) e -30 meV
(tracejada-pontuada). A profundidade de cada pogo pode ser encontrada na Tab.2.1.
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CAPITULO 4



CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Com a reducao acentuada dos dispositivos semicondutores, a probabilidade da
ocorréncia de eventos de espalhamento de portadores com dopantes individuais tem
crescido consideravelmente. Para um canal de transmissao com 31x29 nm de area e
uma concentracao de dopagem de 1 x 10'® cm™2, ha em média cerca de dois 4tomos
dopantes por camada. Assim, embora a probabilidade de um elétron sofrer um espa-
lhamento por uma impureza em um dado plano seja pequena, 0 mesmo nao ocorrera
apds o elétron percorrer todos os planos que constituem a heteroestrutura semicondu-
tora em questao, que sao da ordem de milhares. Assim, mesmo em casos de dopagens
baixas, a probabilidade de um elétron vir a sofrer um espalhamento por um atomo

de impureza nao é desprezivel.

Embora reduzido a uma dimensao, o estudo realizado neste trabalho indica que
as propriedades de transmissao de elétrons em heterojuncoes, barreiras simples e
duplas GaAs/Al;Gai_5As abruptas e nao-abruptas podem ser consideravelmente in-
fluenciadas pela existéncia de impurezas. Além dos atomos dopantes, estas impurezas
poderiam ser originarias, por exemplo, de &tomos contaminantes da caAmera de cresci-
mento da MBE. Os resultados obtidos sugerem que sempre que existir espalhamento
inelastico por impurezas, estes provocam modificagoes mais relevantes nos fenéme-
nos de transmissao nas heteroestruturas mencionadas anteriormente do que aquelas

provocadas pela existéncia de interfaces nao-abruptas.

Para uma afirmagao conclusiva da importancia das modificagdes na transmis-
sao devido ao espalhamento inelastico dos portadores com as impurezas localizadas,
seria necessario fazer-se uso de um modelo tridimensional para as heteroestruturas
semicondutoras, algo que estd além do escopo de presente trabalho. Contudo, pode-
ria se indicar que o modelo tight binding tridimensional recentemente proposto por
Nazareno e Lépine [64] para o estudo da localizagao dinamica seria propricio para o

desenvolvimento de semelhante estudo [65].
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Considerando detalhes, os resultados mais relevantes obtidos neste trabalho po-

dem ser destacados como:

(i) a equivaléncia aproximada da representacdo de uma impureza loalizada por um

potencial gaussiano ou por um pogo quadrado (ver Fig. 3.2(c), pg. 42);

(ii) a possibilidade do surgimento de ressonancias na transmissao de elétrons em hete-
rojuncoes GaAs/Al;Gai_;As quando ocorre espalhamento com impurezas profundas

(ver Figs. 3.3-6, pgs. 43-46);

(iii) o fato da existéncia de impurezas na regido Al;Ga;_,As das barreiras simples
GaAs/Al,Gaj_zAs modificar de forma mais marcante as propriedades de transmissao
de um elétron através destas heteroestruturas do que quando as impurezas estao

localizadas nas regioes GaAs (comparar Fig. 3.12-14 com Figs. 3.7-11;

(iv) o fato de que sao as impurezas localizadas dentro do poco da barreira dupla
GaAs/Al;Gaj—zAs que modificam de forma mais relevante as propriedades de trans-
missao de elétrons através destas heteroestruturas, e nao aquelas localizadas nas re-
gioes Al;Gaj_5As (barreiras) ou ou GaAs externas ao poco (comparar Figs. 3.15-17

com Figs. 3.18-21);

(v) a talvez surpreendente independéncia dos picos de tunelamento impares de elé-
trons em barreiras duplas GaAs/Al;Gaj_;As em relagao & existéncia de impurezas

localizadas no centro do poco (ver Figs. 3.18).

Alguns dos resultados obtidos neste trabalho estao em.concordiicia com aqueles
obtidos para sistemas similares (caso da barreira dupla, principalmente [35]) através
do modelo de tight binding. Entretanto, a analise aqui realizada é de certa forma

mais completa do que as realizadas anteriormente. [35, 53-58|

Além do fato de ter-se utilizado um modelo unidimensional para a descricao

do problema, pode destacar-se que nao foi levada em consideracao o efeito coletivo
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da dopagem, que é responsavel pelo efeito do encurvamento de bandas. [39] Para
considerar este efeito, teria que se resolver as equacoes diferenciais acopladas de
Schrédinger (para a funcdo de onda do elétron na heteroestrutura) e de Poisson
(para a densidade de carga na heteroestrutura), trabalho que esta incluido como

perspectiva para o desenvolvimento futuro deste trabalho.

Outra grande limitacdo deve-se ao fato de nao ter sido realizado o calculo das
correntes de tunelamento a partir dos coeficientes de transmissao aqui calculados para
a barreira dupla. No entanto, este & um trabalho para a futura cooperagao que esta

sendo estabelecida. [66]
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APENDICE



O METODO NUMERICO

O método numérico utilizado nas solugdes das equagdes de Schrodinger que
aparecem no presente trabalho é o método de degrais multiplos proposto por Ando e

Itoh [22]. Neste método tanto o potencial quanto a massa efetiva (que sao dependente

da posigdo) sdo decomposto em segmentos constante.

No caso das hetero-estruturas semicondutoras com perturbagoes, os potenciais
e a massa efetiva sdo representadas por uma seqiiéncia de N segmentos como na fig.

l.a onde uma fungao genérica f(x) ¢ dividida em 10 segmentos.

A

N=10

: b
{ Al
e
gyl
=
A
: : TR r,j \
: '
by
1 ]
o
] '
=
) Pl
1 1 i 1 ! 1 1 ki 1 L !
Xo Xj=1 X§ . XN
Distance X

Figura 1.a. Partigdo em degraus miultiplos de uma fungdo genérica f(x).

Entdo no j-ésimo intervalo (zj—1,2;) o potencial e a massa efetiva serdo dados
por:
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V(z) =V; = V(%) (1.a)
m(z) = m; = m(%;) (2.0)

onde Z;

Z; ¢ o ponto médio do j-ésimo intervalo z; = (z;—1 + z;)/2.

j
A solugao da equagdo de Schrédinger no j-ésimo intervalo é
V;(z) = Ajei* + Bye~ iz (3.a)

onde k; = +/2m;(E —V;)/h, sendo F a energia do portador. Utilizando a con-
tinuidade de 1) e m~1(dv/dz) em z = z;, obtém-se

Yi(25) = Yiv1(25) (4.a)

my " (dpy(z;)/de) = mihy (g ()/d2) (5.0)

Resolvendo o sistema eq. (4a, 5a) podemos expressar os termos A;41 € Bj+1 em
fungao de A; e B; dando

1 —t1Ak;z —i2ik;z

Ajpr =5 {A;e 257 (1 4 0) + Bje = (1 - 0)} (6.a)
1 121k 2 7 i

Bjt1 = 5 {AjetRi%(1 — 0) 4 Bje™A%%(1 4+ 6)} (7.a)

onde Xk; = kj“l‘ kjt1, Dkj = kjy1 — kjel= (mj+1]fj/mjkj+1)

Colocando-se as duas equacgdes acima em forma matricial, tem-se
o) = (&)
=M; 2 8.a
(Bj+1 7\ B; (8a)

onde

e ol e s R
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Usando a Eq. (8.a) em todos os N intervalos, os coeficientes Ayn41, BN+1
relacionam-se com os primeiros Ag, By por:

ANt ) Ao)
(BN+1 Bo (10.a)
onde
N
M1 Mo
L <M21 Nfﬂ) = IIO Mepv—s) (1L.a)
.7:

Fazendo-se Ag = 1 € Bn+1 = 0 (nenhum elétron vindo da direita), a eq.(10.a)
fica
ANy _ ( My Mo 1
(*57) -G aaa) (a0) (120

Resolvendo-se a equagao acima, encontra-se que

By = —-——— 13.

0 Mg (13.a)
det (M
ANy = Mgg) (14.a)
onde
T k;

det (M) = '”} [7} 15.a

L [mj+1 kj+1 (15.0)

e usando a definicao do coeficiente de transmissao obtemos:
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MmNt ko
ANH_{ Mo ] [kNHJ (18.a)

e consequentemente o coeficiente de transmissdo serd dado por:

k‘V 1 mo
=i 2 N+
T = |An+1] { b }[mNH] (17.a)

Os resultados para o coeficiente de transmissdo serdo tanto mais preciso quanto
maior o valor de N escolhido numa mesma hetero-estruturas que se esté tratando. O

valor de N utilizado para a presente tese estd entre 1500 a 2500 divisoes.
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