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Resumo

Os materiais semicondutores sao responsaveis pelo grande desenvolvimento na
industria eletronica e surgimento de novas tecnologias. O conceito de hetero-estrutura
deu um grande impulso a fisica do estado sélido. E impossivel imaginar a moderna fisica
do estado sélido sem hetero-estruturas semicondutoras. A fisica de semicondutores esta
atualmente concentrada no estudo dos chamados sistemas de dimensoes reduzidas: pocos,
fios, pontos e anéis quanticos, assunto de pesquisa de dois tercos da comunidade de fisica
de semicondutores.

Neste trabalho, investigaremos o confinamento dos portadores e dos excitons em
hetero-estruturas de baixas dimensao; poco, ponto e anel quantico. Iniciaremos com o
estudo das propriedades excitonicas de pogos quanticos Si/Si,_,Ge,, considerando duas
possibilidades para o alinhamento de banda: tipo-I, onde os portadores de cargas, elétron
e buraco, estao confinados no mesmo material, e tipo-II, onde os portadores estao es-
pacialmente localizados em materiais diferentes. Usaremos um Hamiltoniano que, na
aproximacao da massa efetiva, leva em conta a existéncia de interfaces nao abruptas entre
os materiais que compoe o sistema. Nos sistemas tipo-I, observamos que a energia do ex-
citon sofre um aumento quando consideramos campos elétricos aplicados. J& em sistemas
tipo-1I, o campo magnético afeta bem mais o confinamento do elétron do que o do buraco.

Investigamos alguns fenomenos nos anéis quanticos, como: impurezas, efeitos geomé-
tricos, rugosidade e anéis duplos. Calculamos os niveis de energia do elétron em anéis
quanticos considerando um campo magnético perpendicular, levando em conta um modelo
realistico, que consiste em anéis com barreiras e potenciais finitos, nao limitado a peque-
nas pertubacgoes. Quando consideramos a presenca de uma impureza no anel quantico,
ha uma quebra de simetria no sistema e consequetemente as oscilacbes Aharanov-Bohm
(AB) sao anuladas. Entretanto, para duas impurezas, as oscilagdes AB sdo recuperadas
se as distancias entre as impurezas e o plano forem iguais, no caso das impurezas positivas
e para impurezas negativas as oscilagoes sao recuperadas independente das posigoes das
impurezas. A existéncia de interfaces rugosas é responsavel por um consideravel desloca-
mento nas energias dos portadores. Além disso, a degenerescéncia nos pontos de transicao
do momento angular nas oscilacbes AB é levantada quando consideramos superficies ru-
gosas, em casos especiais, as oscilagoes AB nas energias do estado fundamental pode ser
anuladas.

Fizemos também um estudo tedrico da energia dos portadores em pontos quanticos
tipo-1 e tipo-11, além de um estudo em pontos quanticos duplos InGaAs/GaAs analisando
o efeito de afastamento entre os pontos e considerando dois tipos de acoplamento: lateral e
vertical. A equacgao de Schodinger em trés dimensoes, na aproximacao da massa efetiva, é
resolvida para elétrons e buracos a partir de um método de evolucao temporal da funcao
de onda. Observamos que as curvas do Stark shift das energias de ligacao e total do
exciton em pontos quanticos Si/Sigg5Geq 15 tipo-1 sdo assimétricas devido a existéncia de



Resumo viii

um dipolo elétrico intrinseco nestes sistemas. No entanto, quando consideramos o efeito
de um campo magnético paralelo ao plano, o Stark shift torna-se mais simétrico. No caso
dos pontos duplos, vimos que a energia de confinamento do elétron em pontos quanticos
acoplados lateralmente, quando consideramos os raios dos pontos iguais, degeneram a
medida que a distancia entre os pontos aumenta. Entretanto, quando os raios dos pontos
sao diferentes, essas energias nao tém mudangas significativas. Para o caso do acoplamento
vertical, o comportamento é semelhante ao dos pontos lado a lado: Para raios iguais em
ambos os pontos quanticos, os pares de estados tornam-se degenerados a medida que a
distancia entre os pontos aumenta, o que nao acontece quando consideramos o caso de
pontos com raios diferentes.



Abstract

Semiconductor materials are responsible for large development in the electronic in-
dustry and appearence of new technologies. The concept of heterostructure gave a large
impulse to the solid-state physics. It is impossible to imagine modern solid-state physics
without semiconductor heterostructures. The physics of semiconductors is nowadays con-
centrated in the study of the so-called low dimension systems: quantum wells, wires, dots
and rings, which are the subject of research of two-thirds of the semiconductors physics
community.

In this work, we investigate the confinement of carriers and excitons in low dimensional
heterostructure; quantum well, dots and ring. Starting with the study of the excitonic
properties of Si/Si,_,Ge,, we consider two possibilities for the band alignment: type-I,
where charge carries, electrons and holes, are confined in the same material, and type-II,
where these carriers are spatially separated, in different materials. We use an Hamiltonian
that, in effective mass approximation, takes into account the existence of non-abrupt
interfaces in the system. In type-I, we observed that the exciton energy is increasing
when considering applied electric field. In the type-II systems, application of magnetic
field affect more the electron confinement than the hole.

We investigate some phenomena in quantum rings, such as impurities, geometric ef-
fects, roughness and double rings. We calculate the energy levels of the electrons in
quantum rings considering a perpendicular magnetic field, taking into account a realis-
tic model, which consists of rings with finite barrier and potential, not limited to small
perturbation. When considering the presence of impurity in the quantum ring, there is
a breaking of symmetry in the system and, consequently, Aharanov-Bohm (AB) fluctua-
tions are vanish. However, for two impurities, fluctuations are AB recovered if z; = 29,
in the case of positive impurities and for negative impurities fluctuations are recovered
independent of positions of impurities. The existence of interfaces roughness is responsi-
ble for a considerable shift in the energy carriers. Moreover, the degeneration points of
transition in the angular moment AB are raised when the rough surfaces are considered,
and in special cases, oscillations in fundamental state are suppressed.

Theoretical study of carriers energy in type-I and type-II quantum dots is performed,
and also in double quantum dots InGaAs/GaAs, analyzing the effect of distance between
the dots, considering two types of coupling: lateral and vertical. The Schodinger equation
in three dimensions, in the effective mass approximation, is solved for electrons and holes
using a time evolution method of the wave function. We have observed that the curves of
Stark shift from binding energy and total exciton in Si/Sigg5Geq.15 type-I quantum dots
are asymmetric, because of the existence of an intrinsic electric dipole in these systems.
However, when considering the effect of the magnetic field parallel to the plane, Stark shift
becomes more symmetric. For double dots, we see that electron confinement energies in
coupled laterally quantum dots, when considering the same radius for both dots degenerate
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as the distance between the dots increases. However, when the radii of the dots are
different, their energy are not significantly changed. In the case of vertical coupling, the
behavior is similar to the dots side by side. For radii equal in both quantum dots, the
pair of states becomes degenerated as distance between the dots increases, which is not
the case when considering of dots with different radii.
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1 Introducao

Depois da invengao do transistor em 1948 [1], a pesquisa na Fisica dos semi-
condutores foi uma das areas que mais se desenvolveu. Na década de 70, o conceito de
hetero-estruturas, ou seja, a uniao de diferentes materiais, deu outro grande impulso a
fisica do estado sélido. E impossivel imaginar hoje a moderna fisica do estado solido sem
as hetero-estruturas semicondutoras. Nao s6 as hetero-estruturas semicondutoras, mas
particularmente, hetero-estruturas duplas (DH), incluindo pogos, fios e pontos quanticos,

que sdo assunto de pesquisa de dois tergos da comunidade de fisica de semicondutores [2].

O desenvolvimento da fisica e da tecnologia das hetero-estruturas semicondutoras
trouxe grandes mudangas para nossa vida didria. Dispositivos eletronicos baseados em
hetero-estruturas sao extensivamente usados em muitas areas de atividade humana. A
vida é pouco concebivel sem sistemas de telecomunicacao baseados em lasers de hetero-
estruturas duplas (que sdo também encontrados praticamente em todas as casas como
parte compacta dos computadores, celulares, cameras digitais, DVD, CD players entre
outros [2]), sem diodos de emissao de luz (LEDs) e sem transistores bipolares ou de
alta mobilidade elétrica usados em dispositivos de alta frequéncia, incluindo sistemas da

televisao via satélite.

A Fisica de semicondutores estd atualmente concentrada no estudo dos chamados
sistemas de dimensoes reduzidas (pogos, fios, pontos e anéis quanticos). Estas estruturas
sao artificialmente crescidas e possuem propriedades fisicas nao observadas em materiais
bulk (estruturas que nao possuem potencial de confinamento). Hoje em dia, a maioria
dos lasers de hetero-estrutura dupla sao baseados em estruturas de pogos quanticos, onde
os portadores tém seu movimento restrito em uma diregao. Entretanto, como a fisica e
aplicagao dessas estruturas progrediram rapidamente, o meio cientifico concentrou-se em
sistemas com dimensoes menores, como fios, pontos e anéis quanticos, os quais exibem

confinamento de portadores em duas e trés direcOes, respectivamente. Assim, com o
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objetivo de conhecer um pouco mais sobre essas hetero-estruturas, resolvemos fazer um

estudo sobre sistemas de dimensoes reduzidas, que serd apresentado nesta tese.

Neste Capitulo, apresentaremos alguns dos conceitos fundamentais para a compreensao
do nosso trabalho. Discutiremos, sobre a estrutura de banda dos semicondutores, bem
como, algumas caracteristicas dos materiais que compoem as hetero-estruturas estudadas.
Em seguida, mostraremos os tipos de sistemas hetero-estruturados juntamente com suas
densidades de estados. Depois, discutiremos brevemente, sobre os métodos de crescimento
usados para o crescimento de hetero-estruturas. Falaremos também de ezcitons, campo

magnéticos em hetero-estruturas e os tipos de alinhamentos de bandas.

1.1 Teoria de Bandas nos Sdlidos

Atomos isolados possuem niveis de energia discretos que sao ocupados por elétrons
arranjados em niveis (k,[,m,...) e subniveis (s,p,d, f). Para cada um dos subniveis s,
p, d e f existem respectivamente um, trées, cinco e sete estados. Nos atomos, os elétrons
preenchem apenas os niveis de energia mais baixos, no limite de dois elétrons com spins
opostos por estado, obdecendo ao principio de exclusao de Pauli. Os elétrons que ocupam
as camadas mais externas sao chamados de elétrons da camada de valéncia. Estes, sao
extremamente importantes porque participam das ligagoes entre atomos e influenciam em

varias propriedades fisicas e quimicas dos sélidos.

Quando varios atomos sao aproximados, os niveis de energia de cada um sao pertuba-
dos levemente pela presenca do vizinho. Se aproximarmos um grande niimero de atomos,
teremos um grande numero de niveis proximos uns dos outros, formando uma estrutura
extensa (bulk), e as fungdes de onda dos elétrons se superpdem (especialmente aquelas
dos elétrons nos niveis de valéncia), dando origem a conjuntos (quase) continuos de es-
tados possiveis e energeticamente distintos, chamados de bandas eletronicas de energia
(ver Fig.1). As regioes energeticamente proibidas dos atomos, onde nao existem niveis de

energia possiveis, dao origem as bandas proibidas, ou gaps [3].

O célculo dos estados eletronicos e das energias num sélido é bastante complexo, e
so6 pode ser realizado usando aproximacoes. Uma aproximacao consiste em supor que os
nucleos dos atomos sao fixos e com posicoes conhecidas na rede cristalina, onde observare-
mos o comportamento de apenas um elétron e que todos os outros sao parte integrante
dos fons que criam o potencial peridédico (ver Fig. 2). Esse potencial periddico ao qual o

elétron estd submetido leva a solucao da equacao de Schrodinger cujas energias formam
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(b)

(¢)

Figura 1: (a) Esquema de niveis de energia para dois dtomos isolados. (b) Esquema de
niveis de energia para os mesmos dois d4tomos numa moléula diatomica. (c) Esquema
de niveis de energia para quatro atomos do mesmo tipo num cristal rudimentar unidi-
mensional. Observe que o nivel mais baixo nao é desdobrado apreciavelmente porque as
autofungoes atomicas para esse nivel nao se superpoem de forma significativa.
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Figura 2: Representacao esquemadtica de um (a) cristal de parametro de rede a e (b) seu
potencial periédico.
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bandas. Para o caso de um metal alcalino, como o sédio, o elétron 3s da ultima camada
vé um potencial do niicleo muito blindado pelos elétrons interiores, de forma que ele fica
quase livre. Logo, este elétron sente o potencial como um poco com paredes infinitas nas

superficies do cristal e constante em seu interior. Neste caso, as autofuncgoes do elétron

sao do tipo
¢(F7 t) _ uH<F)6iH'F_M, (1'1)
sendo suas energias
h2 K>
E=ho= 1.2
iy (12)

com k = nm/L, sendo n nimeros inteiros e L a largura do poco. A relagao de dispersao
Eq.(1.2) estd representada pela curva tracejada na Fig. 3. Entretanto, como o potencial
devido aos fons nao é constante no interior do pogo, sua pequena variagao peridédica altera a
propagagao da onda do elétron, Eq.(1.1) e conseqiientemente a relagao de dispersao. Esta
alteracao pode ser entendida em analogia ao efeito de uma rede de difracao. Considerando
a periodicidade da rede em uma dimensao, as ondas mais afetadas sao as que tém vetor

de onda satisfazendo a condicao de Bragg

2
2a = m\ = m—ﬂ, (1.3)
K

onde a é o parametro de rede e A é o comprimento de onda. As ondas que satisfazem,
a relagao Eq.(1.3) s@o refletidas pela rede, dando origem a uma onda estacionaria. De-
pendendo da configuracao espacial da onda estacionédria em relacao a rede, ela pode ter
dois valores de energia. Assim, nos pontos kK = mm/a, onde m é um inteiro positivo ou
negativo, a curva de dispersao quebra-se em duas. Isto da origem as linhas cheias da
Fig. 3, que representam a relacao de dispersao do elétron num potencial peridédico. A

separacao das linhas resulta em bandas de energia para os estados eletronicos.

Assim, observando a fungao de dispersao na Fig. 3, vemos os dois valores de F em
cada um dos valores criticos de k onde ocorre uma reflexao de Bragg. Vemos também como
esse fato provoca na curva E(x) um desvio em forma de S do comportamento parabdlico
proprio do elétron livre, em cada regiao entre os valores criticos de k. O intervalo de
valores de k entre -m/a e +m/a define o que se chama de primeira zona de Brillouin. O
intervalo entre -2w/a e -m/a e entre +2m/a e 27/a define a segunda zona de Brillouin,

etc.

Um semicondutor é um sélido covalente que pode ser considerado “isolante”, em T =
0 K, pois nessa temperatura sua banda de valéncia esta cheia e a banda de conducao vazia,

porém seu gap de energia é inferior a 3 eV. Essas caracteristicas definem um estado fun-
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Figura 3: Energias permitidas em funcao do vetor s, para uma rede unidimensional de
periodicidade a. A linha tracejada é a energia para o caso de um elétron livre. As bandas
de energia permitidas e proibidas resultantes aparecem a direita.

damental de um semicondutor. Através de uma excitacao éptica, absorcao de um féton,
elétrons vao para a banda de conducao, deixando estados de excitagoes elementares, por-
tadores de cargas positivas, chamados buracos, na banda de valéncia. Estes buracos tém
massa, carga e interagao com o elétron via o potencial Coulombiano. A este par elétron-
buraco, ligado pela atragao de Coulomb, chamamos exciton. Essa atracao Coulombiana
entre o elétron e o buraco faz com que seus movimentos sejam correlacionados. Os exci-
tons podem se propagar por toda rede cristalina e transportar energia, ja que sua energia
de formacao pode ser recuperada pela quebra do par. Entretanto, como é composto por
uma carga positiva e outra negativa, tornando-se assim neutro, nao contribui diretamente

para a condutividade elétrica [4].

A estrutura de bandas de um semicondutor contém informacgoes sobre uma série de
parametros fundamentais para caracterizagdo do material e para entendimento de dis-
positivos a partir deste. Os semicondutores mais importante para eletronica sao o silicio
(Si) e o germanio (Ge). Os materiais utilizados nesta tese serda Si e Ge do grupo IV da
tabela periédica e GaAs e AlAs do grupo III-IV, os quais apresentam estrutura cristalina
zincoblenda. A Fig. 4 mostra a estrutura de banda do GaAs, onde temos o maximo da

banda de valéncia e o minimo da banda de conducao no ponto I' da zona de Brillouin.
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O intervalo da energia entre o maximo da banda de valéncia e o minimo da banda de

conducao é de 1,43 eV, a esse intervalo entre as bandas chamamos de gap de energia.
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Figura 4: Estrutura de banda do GaAs.

As transicoes eletronicas dos elétrons da banda de conducao para a banda de valéncia
sao acompanhadas da emissao ou absorcao de fétons, e devem obdecer a conservagao da
energia e do momentum. No Si e Ge, a transicao entre o topo da banda de valéncia e
o minimo da banda de conducgao sé é possivel se acompanhada da emissao ou absorcao
de um fonon, isto porque o féton com energia E, tem k < rzp (valor da fronteira da
zona de Brillouin) e esta transi¢ao requer uma variacao de vetor de onda da ordem de
Kkzp para conservar o momentum. Como os fonons tém energia ) < E; e o vetor de
onda na faixa 0 < k < Kzp é entao possivel ter uma transicao através do gap. A esta
transicao chamamos de processo indireto. O semicondutor que apresenta este processo é

denominado como semicondutor de gap indireto (ver Fig. 5).

O semicondutor de maior aplicagdo em opto-eletronica é o composto GaAs que é
formado pelos elementos Ga e As. Neste caso, a transicao de um elétron do minimo da
banda de conducao para o maximo da banda de valéncia é acompanhada da emissao de
um féton de energia hQ) = £, = 1,43 eV, cujo o vetor de onda tem médulo k = 27/
= 7.2 x 10* em™!, que é muito menor que o valor da fronteira da zona de Brillouin
(kzp ~ m/a ~ 10° ecm™!). Logo o momentum é conservado na emissao do féton e a

transicao é permitida, a esta transicao chamamos de processo direto.

As ligas semicondutoras podem ser formadas de varias formas. Ligas binarias sao
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(a) (b)

Figura 5: (a) Transigao de gap direto, neste caso, a transigdo através do gap ocorre com
a emissao de um féton de freqiiéncia wy, = E,/h e com vetor de onda desprezivel na escala
da figura. (b) No semicondutor de gap indireto, a transicao através do gap envolve um
féton de freqiiéncia w ~ wy e K = 0 e um fonon com freqiiencia {2 muito menor que w, €
vetor de onda w, € K >~ Kiz, de tal forma a conservar energia e momentum totais.

aquelas composta por dois elementos, tal como o Si e Ge, formando a liga Si,_,Ge,. As
ligas ternarias, formadas por trés elementos, tém como exemplo um composto bastante
estudado, o Al,Ga;_,As. Os gaps de energia desses compostos dependem da fragao
molar z usada. Experimentos feito por Adachi [5] determinaram relagoes empiricas para

a dependéncia do gap de energia dos portadores

E,(z) = E,(0) + e17 + 227, (1.4)

onde E,(0) é o gap de energia, &1 e 7, as constantes associada com a dependéncia com-

posicional do gap de energia.

Materiais compostos por elementos semicondutores III-V, como SiGe e GaAs, apre-
sentam a banda de valéncia formada por orbitais tipo P, momento angular orbital atomico
L =1, e a banda de condugao por orbitais tipo S, com L = 0. A banda de valéncia é
formada pelos estados do momento angular total, 7 = ? + f), ou seja, momento de spin
mais momento angular orbital, logo J = 3/2 e 1/2. Para J = 3/2 temos quatro bandas
e J = 1/2 duas bandas. A interagao spin-drbita separa as bandas J = 1/2 e J = 3/2,
veja a regiao do retangulo na Fig. 4, (regiao do nosso interesse). A banda de valéncia é
degenerada para J = 3/2 (I's) e as componentes do momento total na diregao z, m; =
+ 3/2 sdo conhecidas como subbandas de buraco pesado (heavy hole - hh) e para m; =
+ 1/2 conhecidas como subbandas de buraco leve (light hole - (h). Os estados | J,m;) =
1/2,41/2 sao chamados de buracos da banda split-off - (so).
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1.2 Aproximacao da Massa Efetiva

Para entendermos as propriedades eletronicas em hetero-estruturas semicondutoras é
preciso uma analise bem definida de como os portadores de carga (elétron e buraco) se
comportam sob agao de um campo elétrico externo. Uma forma eficiente de se fazer esta
analise é usando a aproximacao da massa efetiva, que é tida como uma massa ficticia que
leva em consideragao todas as interagoes existentes em um rede cristalina, seja da banda
de conducgao ou da banda de valéncia. Como o potencial peridédico de um cristal nao
altera a relacao energia-momentum da curvatura da banda de energia, para que a banda
mantenha-se constante é necessario ocorrer uma variacao da massa que se modifica para

diferentes diregoes da propagacao do elétron pelo cristal [6].

Para tratarmos o movimento de um portador de carga dentro de um cristal, usaremos o
conceito de pacote de ondas, que consiste em um grupo de ondas com energia constante.
Esse pacote de onda se movimenta com a velocidade de grupo v, = Odw/Jdk. Como a
energia do elétron é £ = hw, temos

oE

% = h'Ug, (15)

submetendo o elétron a uma forca F' de um campo elétrico sobre um deslocamento dz

sera realizado um trabalho

dE = Fdx = hv,dk. (1.6)
Como dz = v,dt, logo
dk
F=h— 1.

com hk sendo o momentum do portador de carga. Para encontramos a aceleragao, deriva-

mos a velocidade de grupo na eq. (1.5)

dv, 10°E  10*°Edk
29 —g== == — 1.
dt " T hokdt  how® dt’ (1.8
substituindo a eq. (1.7), temos
1 9*°F
=g (1.9)

comparando a equagao acima com a equagao do movimento (segunda lei de Newton F' =
ma), notamos que os portadores sob a a¢do de um campo externo num cristal agem da

mesma forma que um elétron livre, entretanto com uma massa ficticia obtida a partir da
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relagao de dispersao F(k) que inclui todas os efeitos da rede cristalina

h2

Essa relacao entre F e k nao apresenta uma relacao isotrépica, ou seja, a massa efetiva

depende da direcao de k. Assim, numa definicao mais geral, a massa efetiva é uma

grandeza tensorial com componentes k na direcao «, 3 dada por

Mayp = O?E |0ko 0k’ (1.11)

que é valido para portadores em metais ou em semicondutores.

As curvaturas da banda de conducao e da banda de valéncia numa hetero-estrutura
semicondutora nao sao iguais, logo as massas efetivas dos elétrons e buracos sao dife-
rentes. Assim, para a banda de conducao, como os elétrons estao agrupados em torno do

minimo dessa banda, todos elétrons tém aproximadamente a mesma massa efetiva

h2

K=Kmec¢

com K. sendo o minimo da banda de conducao. A curvatura da banda de condugao é
para cima, logo a massa efetiva dos elétrons é positiva, e assim eles tém aceleragao no

sentindo oposto ao campo aplicado.

a) E b) E C) E

AT ATRE AT

Figura 6: Representagao esquemética de elétrons na banda de valéncia no espago x: (a)
na auséncia de campo elétrico e (b) e (c¢) na presenga de um campo elétrico aplicado na
direcao x.

Se excitarmos um elétron na banda de valéncia, ele vai até a banda de conducao
deixando um estado vazio no topo da banda de valéncia. A Fig. 6 mostra-nos o compor-
tamento deste estado quando submentido a um campo elétrico (E = ¢7) na diregdo .
Uma forca (F = —eE) faz com que os elétrons se desloquem no espaco E(k) no sentido
K, negativo (—ee, = hdk/dt), resultando num deslocamento do estado vazio no mesmo
sentido do espago do momentum. Logo, o estado vazio tem momento —hAx, € 0 momentum

total do sistema +hAk, assim notamos que o sistema se comporta como se fosse formado
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por uma nova particula que chamaremos de buraco, que comporta-se como estado de

carga elétrica positiva, com modulo igual ao do elétron e massa efetiva dada por

my = ~ 7B 0 : (1.13)

K=RKmec¢

Como 9*FE/0k? no méximo da banda de valéncia é negativo, entao a massa do buraco ¢
positiva, que é consistente com o fato de que se o campo elétrico é aplicado no sentido
+z, o buraco tém momentum k, > 0 e portanto movimentam-se no sentido positivo (4x)

no espaco real.

Alguns cristais possuem mais de uma banda de conducao ou de valéncia e, curvaturas
que variam com a diregdo de k, tendo vérias massas de elétron e buracos (ver Fig. 7).
Os buracos que apresentam maiores curvaturas em suas bandas tém menor massa efetiva,
e assim sao chamados de buracos leves (light hole -Ih), entretanto os que apresentam

curvaturas de banda menores sao chamados de buracos pesados (heavy hole- hh).
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Figura 7: Banda de conducao e valéncia de um semicondutor. Na banda de valéncia
temos o buraco pesado - (hh) e buraco leve - (lh).

1.3 Confinamento Quantico

A reducao na dimensionalidade produzida por confinamento de elétrons (ou buracos)
em uma fina camada semicondutora produz uma mudanca dramatica em seu comporta-

mento. Este principio pode ser desenvolvido reduzindo a dimensao do elétron de 2D em
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pocos quanticos, para 1D em fios quanticos e eventualmente para 0D no ponto quéntico.
Neste contexto, a dimensionalidade refere-se ao niimero de graus de liberdade no momento
do elétron; de fato, no fio quantico o portador estd confinado em duas diregoes e livre
em uma, ja no pogo o grau de liberdade é dois e o confinamento ocorre em uma direcao.
No ponto quantico, o portador esta confinado em todas diregoes, reduzindo o grau de

liberdade do sistema para zero dimensoes [7] (ver Fig. 8). Note que

D+ D. =3, (1.14)

para todos sistemas do estado sélido, onde D; é o nimero de graus de liberdade e D, é o
nimero de direcoes de confinamento para todo sistema. A Tabela 1.1 nos mostra quatro

possibilidades.

Sistema D,

Bulk 3
Poco Quantico 2
1
0

[

Fio Quantico

D
0
1
2
Ponto Quantico 3

A energia do portador movendo-se livremente em um material bulk, com massa efetiva
m*, é dada por
P ERTINT
E=—(Fk +k +k 1.15
o (KL K 12), (1.15)

onde k,, . sao os vetores de onda nas trés dimensoes.
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Figura 8: Confinamento das hetero-estruturas em relacao a dimensionalidade, de um
material bulk-3D (a) até o ponto quantico-0D (d), passando por um pogo-1D (b) e um fio
quantico-2D (c) e seus respectivos densidades de estados.

Em sistemas bi-dimensionais, pocos quanticos, onde o portador move-se em uma
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direcao, e é livre no plano, temos
2

h .
E=—(k+k)+E 1.16
o (2K + EL (1.16)

com E! = (h*7?/2m*L?)i?, onde i = 1,2,3,... e L é o comprimento do pogo. Agora
adicionando um confinamento lateral para o movimento do portador teremos um sistema

de uma dimensao )

h . :
E= Q—m*k;—i—Ex—i-Eg, (1.17)

com j = 1,2,3,...e finalmente, quando o portador esta confinado em todas direcoes,

i j k
E=E +El +EF, (1.18)

com k = 1,2,3,...onde o espectro de energia ¢é discreto. Devido a esse espectro de energia

discreto os ponto quanticos sao chamados de ”atomos artificiais”.

Do ponto de vista das propriedades eletronicas, a reducao de dimensionalidade tem
efeito direto na densidade de estados (ver Fig.8). Para o caso dos pontos quanticos por
exemplo, os portadores estao confinados nas trés direcoes acarretando em estados discretos
de energia e a densidade de estado passa a ser uma funcao delta Nop(E) = 6(E — E;),
equivalente aos estados atomicos. Mas diferente dos atomos, os pontos quanticos podem
ser manipulados de forma a alterar o potencial de confinamento dos portadores de carga

e a energia de transicao, além da quantidade de portadores.

1.4 Hetero-estruturas

Com o desenvolvimento das técnicas de crescimento, tais como Molecular Beam Epi-
tazy (MBE) e Metal-Organic Chemical Vapour Deposition (MOCVD), foi possivel con-
trolar o crescimento de materiais em nivel de camadas atomicas, permitindo uma con-
figuragao cristalina dos semicondutores e o crescimento de finas camadas formadas por
diferentes materiais. As primeiras investigagoes sobre hetero-estruturas foram feitas em
1970 por R. Tsu e L. Esaki [8], que propuseram um estudo sobre transporte eletronico
em superrede, isto é, em estruturas com potencial periodico gerado pela dopagem ou
pela composicao variada de camadas de diferentes materiais semicondutores com periodo
maior, mas ainda comparado com o da rede cristalina do material. Mas somente em 1974

as primeiras demonstragoes experimentais sobre tais hetero-estruturas foram publicadas

[9].
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Em sistemas hetero-estruturados, devido a presenca de diferentes materiais, as pro-
priedades épticas e eletronicas diferem das propriedades encontradas no bulk de um tinico
semicondutor, principalmente nas interfaces. Essas diferencgas ocorrem devido a diferentes
propriedades dos materiais envolvidos, como a afinidade eletronica, a funcao trabalho, a
energia de gap etc. Assim, se conhecermos algumas dessas propriedades dos semicondu-
tores, podemos crescer sistemas com determinadas caracteristicas épticas e eletronicas
desejadas. Exemplos de sistemas hetero-estruturados com perfis eletronicos capazes de
confinar portadores de cargas em diferentes dimensoes sao pocgos, fios, pontos e anéis

quanticos (ver Fig.9).

EA EB E, O

(a) (b) (c)

Figura 9: Representacao esquematica de uma heterojuncao entre dois semicondutores
diferentes: (a) formando um potencial de confinamento num pogo, (b) num fio quantico
e (c) um ponto quantico.

Consideremos um material semicondutor A crescido entre duas camadas de um ma-
terial B com gaps de energias diferentes, formando um pogo de potencial que confina os
portadores de cargas em uma, duas ou trés dimensoes. Quando esse confinamento ocorre
em uma dimensao, dizemos que temos um sistema bi-dimensional (2D), ja que o portador
de carga esta confinado em uma direcao e livre em duas, e a esse sistema chamamos de
pogo quantico. J& quando o confinamento é em duas (1D) e trés dimensdes (0D), teremos
um fio e um ponto (e/ou anel) quéantico, respectivamente. Como veremos nas Segoes

seguintes a presenca da hetero-estrutura é responsavel pela quantizagao dos niveis.

1.4.1 Pocos Quanticos

A juncao de finas camadas semicondutoras sobrepostas uma a uma, formando um
poco de potencial onde os portadores de carga estao confinandos em uma direcao e livres

em duas, é o que chamamos de pogos quanticos - (Quantum wells-QWs) (ver Fig. 10).
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Grande parte dos estudos em pogos quanticos tem sido feito em hetero-estruturas onde os
portadores de cargas estao localizados no mesmo material (mesma camada), essas hetero-
estruturas sao chamadas de sistemas de tipo-I. No entanto, nos ultimos anos, tem surgido
um grande interesse em hetero-estruturas onde os portadores de cargas estao localizados
espacialmente em materiais diferentes (camadas diferentes), a esses sistemas chamamos
de hetero-estrutura tipo-II. Muitas aplicagoes para estes sistemas tém sido estudadas, tais
como lasers mid-infravermelhos de pogos quantico [10, 11], que exibem feixes de melhor
qualidade, cascatas quanticas interbanda [12, 13] e fotodetectores baseados em guias de

onda com uma vasta faixa de comprimentos de onda de resposta [14].
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Figura 10: Poco quantico formado pela justaposicao de vérias camadas semicondutoras.

Hetero-estruturas SiGe tipo-1I com strain também tém atraido grande atencao, pois
oferecem a possibilidade de construir heterojuncoes que podem ser diretamente integradas
com circuitos de silicio (S7) ja existentes. Elas prometem melhorias nas capacidades
de materiais de sistemas compativeis com a tecnologia do S7 e, em recentes estudos,
foram mostradas diversas aplicagoes de hetero-estruturas Si/Si;_,Ge, em fotodetectores
infravermelho de alta sensibilidade, alta performace dos transistor MOSFET (Metal -
Ozide - Semiconductor Field - Effect Transistors) e transistores de modulagem dopada

tipo-n [15, 16, 17, 18].

A incerteza sobre o alinhamento intrinseco da banda de condugao em pocos quanticos
Siy—,Ge, crescida sob camadas do Si (001) tem sido intenso objeto de estudos, no en-
tanto, ainda existem muitas controvérsias sobre estes sistemas [19]. Enquanto a liga forma
claramente um poco para os buracos, existem divergéncias para o elétron. Para baixas
concentragoes de germanio (Ge), nao hd um concenso se a liga forma um pogo (alin-
hamento tipo-I) ou uma barreira (alinhamento tipo-II) para estes portadores [20, 21, 22].
Calculos de People et al. [23, 24] e Van de Walle et al. [25] indicam que para fragao

molar de Ge z < 0.2, o alinhamento da banda de conducao é tipo-I, mas dados de fo-
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toluminescéncia de Xiao et al. [26] dizem que o alinhamento sé serd tipo-I se z < 0.35.
Penn et al. [27] afirma que, para fracao molar maior que z > 0.30, o alinhamento da
banda de condugao é tipo-II. Entretanto, Rieger et al. [28] assegura que somente para
fragoes molares acima de x > 0.40 pogos quanticos Si/Si_,Ge, podem ter alinhamento
de banda tipo-II. Penn et al. [29] também estudaram a magneto-fotoluminescéncia de
pogos quanticos Si/Sig76Gega4, € mostraram a dependéncia da energia do exciton com
o campo magnético aplicado por medidas de fotoluminescéncia. Seus resultados experi-
mentais sao consistentes para um alinhamento de banda tipo-II com um band-offset de

aproximadamente 55 meV.

1.4.2 Fios Quanticos

Utilizando-se dos avancos nas técnicas de crescimento de materiais, cada vez mais
sofisticadas, tornou-se possivel confinar portadores de cargas em fios bastante finos, chama-
dos de fios quanticos (quantum wires-QWRs) (ver Fig.11). Estas estruturas, onde elétrons
e buracos estao confinados bi-dimensionalmente, tendo somente uma dimensao livre, tém
sido usadas com sucesso na aplicagao de sistemas opto-eletronicos e sensores bioldgicos,
onde se requer um forte confinamento [30]. Muitos estudos tém sido feito tanto em fios
quanticos tipo-I quanto em tipo-II. Além disso, tém sido possivel sintetizar varios tipos de
fios quanticos: core-shell, onde um fio de um material é coberto por uma camada de outro
material, core-multishell, onde temos um fio de um material coberto por uma sequéncia

de camadas de outros materiais.

Figura 11: Imagens de fios obtida por microspocia de forca atomica-AFM.

Banyai et al [31] estudou excitons em QWRs tipo-I usando o método variacional e
assumindo a barreira de potencial infinito, e encontrou que a energia do exciton é maior
que em estruturas tri-dimensionais (3D) e bi-dimensionais (2D). Mais tarde, Rorison [32]
estudou ezcitons em QWRs GaAs/AlAs, e concluiu que a energia de ligagao do exciton

em fios quanticos tipo-II é substancialmente maior que a energia em sistemas de pogos
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quanticos. Devido esta hetero-estrutura tornar-se um sistema do tipo-II para pequenos
raios do fio, onde as energias sao naturalmente maiores, ele mostrou também que as
energias de ligacao destes fios tipo-II sao maiores que para sistemas do tipo-I, para os

tamanhos apropriados do fio.

1.4.3 Anéis Quanticos

Seguindo a linha das estruturas de baixa dimensdes, temos os anéis quanticos (Quan-
tum rings-QRs) (ver Fig.12) formados a partir de grandes pontos quanticos de um material
A cobertos por um material B para desestabiliza-los, em seguida submetidos a um pro-
cesso de annealing em uma temperatura mais alta, ocorrendo uma mudanga topoldgica,
de tal forma que o ponto quantico original adquire um buraco no seu centro e toma o
formato de anel. Desde a primeira vez observadas, essas estruturas com formatos de anéis

tém sido extensivamente estudadas tanto experimentalmente quanto teoricamente [33].

XN =150 1un

Figura 12: Imagens de anéis quanticos InGaAS obtida por microspocia de for¢a atomica-
AFM.

Os anéis quanticos sao muito interessantes devido as suas propriedades eletronicas bem
diferentes dos pontos quanticos originais, em particular um momento de dipolo gigante
[34] devido a separagdo espacial entre o elétron e o buraco no sentido oposto ao dos
pontos quanticos, a alta forca de oscilador da transicao de banda a banda do estado
fundamental e a possibilidade de ajustar seus estados eletronicos [35]. Quando submetidos
a um campo magnético, os anéis quanticos produzem correntes persistentes associadas

com a interferéncia magnetostatica do efeito de Aharonov-Bohm: Oscilacoes na energia
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do portador em funcao do fluxo magnético. O efeito de Aharonov-Bohm e a corrente

persistente s6 sao possiveis devido a topologia do anel quantico [36].

1.4.4 Pontos Quanticos

Com o sucesso das estruturas semicondutores de baixa dimensao, assim como pocos
quanticos (sistemas bi-dimensional) e fios quanticos (sistemas de uma dimensao), tém sido
apresentado um grande interesse em estudar teoricamente e experimentalmente sistemas
semicondutores de zero dimensdo, os chamados pontos quanticos (quantum dots-QD)
(ver Fig.13). Suas propriedades eletronicas sao influenciadas pela forma tipo fungao-
0 da densidade de estados, caracteristica que aparece devido ao confinamento nas trés
dimensoes. Tais estruturas, de certa forma, comportam-se como atomos artificiais onde
o potencial do nucleo é substituido pelo potencial de confinamento, resultando em uma

forte quantizacao dos niveis de energia.

Figura 13: Imagens de um ponto quanticos InAs/GaAs obtida por microspocia de forga
atomica-AFM.

Yih-Yin Lin [37] estudou as propriedades eletronicas e opto-eletronicas dos pontos
quanticos auto-formados Si/Si;_,Ge, através do método k - p e mostrou que Si;_,Ge,
transforma-se em uma estrutura tipo-II com fragao molar maior que 0.25. O estudo da
fotoluminescéncia desses sistemas confirmou que o alinhamento de banda nestas estruturas

é tipo-IL.

Laheld et al. [38] usou a aproximagao variacional para estudar ezcitons em pontos
quanticos esféricos tipo-II dentro da aproximacgao da massa efetiva, assumindo primeiro
o potencial infinito e depois extendendo para potenciais finitos [39]. A dependéncia da
energia de ligacao do exciton e das correlagoes elétron-buraco na massa efetiva e no raio
do ponto quantico foram investigados. Para pequenos raios do ponto, foi encontrado que

o elétron e o buraco nao estao correlacionados, enquanto para raios maiores o elétron e o
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buraco estao fortemente correlacionados espacialmente. Lelong et al. [40] estudou pontos
quanticos tipo-II em GaSb/GaAs e calculou a energia de ligacao de excitons carregados
positivamente e negativamente em pontos quanticos com formato de uma lente, usando a
aproximacao de Hartree-Fock. Eles encontraram um aumento por um fator 16 vezes da
energia de ligacao dos excitons para excitons carregados e bi-excitons, comparado com
pontos tipo-I. Além disso, encontraram um deslocamento para o azul na energia para os
excitons carregados positivamente e para e bi-excitons com respeito a energia do exciton,

enquanto para excitons negativamente carregados houve um desvio para o vermelho.

1.4.4.1 Meétodos de Crescimento

As primeiras tentativas de produzir estruturas com confinamento nas trés dimensao
(0D), pontos quanticos-(QDs), utilizaram técnicas de fotolitografia e eletrolitografia de
alta reso-lucao. Contudo, essas técnicas mostraram-se incapazes de produzir QQDs com
dimensoes controladas ou pequenos o suficiente para garantir os efeitos do confinamento.
Além disso, as estruturas produzidas por essas técnicas apresentavam méa qualidade
cristalina, com altas densidades de impurezas e defeitos estruturais provienientes dos
tratamentos quimicos. Estes problemas foram resolvidos no inicio da década 80, devido
ao progresso das técnicas de crescimento, especialmente a litografia, que permitiu o desen-
volvimento de estruturas de estado sélido que confinam os portadores em trés dimensoes
[41]. Varios métodos sdo propostos para fabricacdo destas estruturas. O que prevalece
num método de crescimento sobre os outros sao as diferencas entre as estruturas cristali-
nas, o strain, ou seja, o descasamento de rede e a energia interfacial. Existem trés tipos

de crescimento (ver Fig. 14) mais utilizados:

e O crescimento Frank-van der Merwe [42] (FvdM) onde a morfologia de crescimento é
camada por camada. Esta técnica é observada em materiais com estruturas cristali-

nas idénticas, e um parametro de rede muito parecido, como AlGaAs sobre GaAs;

e A técnica de Volmer-Weber [43] (VW), onde se cresce a ilha (ponto) diretamente

no substrato, e pode ser vista com uma alta energia interfacial;

e Por tltimo, a técnica de Stranski-Krastanow [44] (SK), que é utilizada em materi-
ais com diferentes parametro de rede. Inicialmente, cresce-se uma camada de um
material sobre o substrato, forcando-o a assumir o parametro de rede do mesmo, cau-
sando uma tensao mecanica, que aumenta a medida que aumentamos a quantidade

(ou numero de camadas) de material depositado. Depois disso a camada alcanga
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uma espessura critica, na qual a tensao nao pode mais ser contida pelas camadas
epitaxiais. Quando isso acontece, os atomos das ultimas camadas se deslocam e se
aglutinam para formarem pequena ilhas tri-dimensionais, as quais sao chamadas de
pontos quanticos. O restante das camadas que nao foram utilizadas para formar
o ponto quantico ficam sob a forma de um filme ultra fino chamado wetting layer

(camada molhada) abaixo dos QDs.

Figura 14: Diagrama esquematico das trés técnicas de crescimento mais utilizadas: Frank-
van der Merwe (a), Volmer-Weber (b), e Stranski-Krastanow (c).

Dependendo do método de fabricacao usado para criar o QD podemos ter diferentes
formatos de estruturas, que geralmente sao elipsoidais ou piramidais [45, 46]. Os tamanhos
dos QDs variam entre dezenas e centenas de nanometros. O potencial lateral de confina-
mento também depende do método utilizado, e pode-se usar diferentes aproximacoes para
descreveé-lo. O confinamento vertical se aproxima como um poco quadrado. No caso dos
QDs litograficos maiores, o potencial lateral é muito parecido com um poco retangular.
No caso dos pontos quanticos auto-formados (Self-Assembled Quantum Dots-SAQDs),
onde o seus raios sao comparaveis ao comprimento caracteristico da variagao do potencial

lateral perto da borda, pode-se aproximar como um potencial parabdlico.

Entre as diferentes maneiras produzir QD, uma atencao especial é dada a técnica de
crescimento auto-organizada (ver Fig.15), que tem a vantagem da transigao bi-dimensional
para tri-dimensional, que ocorre durante o crescimento em sistemas com constantes de

rede diferentes [47].

Esta técnica consiste na reorganizagao espontanea de parte da camada epitaxial ten-
sionada durante o crescimento e produzidos por epitaxia de feixe molecular (Molecular
Beam Deposition-MBE) ou deposi¢ao da vapor quimico metal-organico (Metal-Organic
Chemical Vapor Deposition-MOCVD) com centenas de Angstrons de base e dezenas de
Angstrons de altura. As técnicas utilizadas para produzir SAQDs nao permitem uma
homogeneidade no que diz respeito de seus tamanhos e isso ¢é refletido diretamente nas
energias do estado fundamental, por isso que, mesmo que sejam potencialmente tuteis, falta

ainda um longo caminho a seguir para lograr o aproveitamento das suas caracteristicas.
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Figura 15: Imagem de pontos quanticos SiGe, crescido em uma camada de Si por MBE,
obtida através microscopia de forca atomica [48].

1.5 Excitons

Como ja foi definido na secao 1.2, exciton é um sistema formado por um elétron e
um buraco que interagem entre si, via atracao Coulombiana. E este par, elétron-buraco,
move-se por todo cristal, mas por ser uma entidade eletricamente neutra, nao transporta

corrente elétrica.

Em 1931, J. Frenkel introduziu o conceito de exciton, ou seja, a forte atracao Coulom-
biana entre elétron-buraco encontrados em cristais ionicos. Como os cristais i0nicos a-
presentam baixas constantes dielétricas, os elétrons e buracos estao fortemente ligados,
a este tipo de exciton chamamos de excitons de Frenkel. Neste caso, a funcao envelope
é descrita pela combinacao linear de func¢oes de onda representando elétrons em atomos
individuais do cristal. Uma outra descrigao de exciton foi dada por G. Wannier e N. F.
Mott, onde a interagao entre o elétron e o buraco é fraca, ja que na maioria dos semicondu-
tores a interacao Coulombiana ¢é blindada pelos elétrons de valéncia devido sua constante
dielétrica ser alta. Estes tipos de excitons sao chamados de excitons de Wannier-Mott, e
suas propriedades podem ser calculadas usando a aproximacao da massa efetiva. Na Fig.
16 temos uma representagao uma rede cristalina, que nos mostra a extensao espacial dos

excitons de Frenkel e de Wannier-Mott.

Como falamos que existem dois tipos de buracos, buracos pesados (hh) e buracos
leves (lh), teremos dois tipos de excitons: o exciton de buraco pesado (e — hh), formado
pelo par elétron-buraco pesado, e exciton de buraco leve, formado pelo par elétron-buraco

leve (¢ — [h). Em um semicondutor, a banda de condugao é bastante instavel, qualquer
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exciton de Wannier - Mott
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exciton de Frenkel

Figura 16: Representacao esquematica mostrando a extensao da funcao envelope dos
excitons de Frenkel e Wanier-Mott numa estrutura periédica[49].

perturbacao faz com que o elétron retorne a banda de valéncia e, quando isto acontece,
um féton é emitido, e a essa energia liberada damos o nome de energia do exciton. Essa
energia é maior que a energia dos portadores livres, e a diferenca entre a energia do exciton
e a energia dos portadores (subtraida da energia do gap do material) é o que chamamos

de energia de ligagao.

Em materiais bulk, onde nao existe o potencial de confinemto para os portadores (e
levando em conta que a transicao ocorre do minimo da banda de condugao ao maximo da

banda de valéncia), a energia total do ezciton é simplesmente
Eewe = E; — |Ep], (1.19)

onde F, ¢ a energia do gap e Ej a energia de ligacao devido a interagao Coulombiana entre
o elétron e o buraco. Entretanto, para hetero-estruturas (pogos, fios e pontos quanticos),
existem duas componentes adicionais, devido a energia de confinamento para o elétron e

o buraco,
Eewe = E;+ E. + Ej, — | By, (1.20)

onde F() ¢ a energia dos portadores, elétrons (buracos).

A posigao relativa das bandas de energia em uma hetero-estrutura é determinada pela
estrutura e composi¢ao dos materiais semicondutores constituintes [50]. Se os estados de
mais baixa energia dos elétrons e mais alta nos buracos em um diagrama de banda sao
localizados no mesmo material, ou seja, ambos os portadores de carga estao confinados

na mesma regiao do espaco, dizemos que o sistema tem alinhamento de bandas do tipo-I



1.5 Excitons 44

(ver Fig 17.a)[51, 52]. Neste tipo de alinhamento, a banda de condugao (BC) e a banda de
valéncia (BV) criam potenciais de confinamento tanto para o elétron na BC quanto para o
buraco na BV, formando o estado de menor energia dos portadores no interior do mesmo
material. Alguns exemplos de pogos quanticos tipo-I sao GaAs/AlGaAs, InGaAs/GaAs,
InGaAs/InP e pontos quanticos de InAs/GaAs, InP/GalnP, InAs/InP, etc.

Quando os elétrons e os buracos estao espacialmente separados em camadas (materi-
ais) diferentes, dizemos que nosso sistema possui alinhamento de bandas do tipo-II (ver
Fig 17.b). Nestas hetero-estruturas, apenas uma das bandas possui um potencial capaz de
confinar os portadores de carga, assim apenas o elétron ou buraco vai estar confinado no
material intermediario. Fzcitons em hetero-estruturas tipo-II, em geral, tém energia de
ligacao menor que em estruturas tipo-I, e as caracteristicas de excitons em sistemas tipo-
IT sao qualitativamente diferentes das mesmas nos sistemas tipo-I. Em particular, devido
a competicao entre a atracao Coulombiana e as forcas de separacao dos portadores na
interface entre os materiais semicondutores, aparecem interessantes estruturas espaciais
do sistema elétron-buraco. Alguns exemplos de pogos e pontos quanticos onde o elétron
fica confinado no pogo de potencial sao CdSe/ZnSeTe e InP/GaAs; ja como exemplos
onde o buraco fica confinado, temos Si/SiGe e GaSb/GaAs.

Tipo | Tipo Il
A B A A B A A B A
: BC BC BC
\g/ | BV 1IN
BV BV
®FE|étron ® Buraco ®FE|étron ®Buraco ®FE|étron ®Buraco
Direcdo de crescimento Z Direcdo de crescimento Z Direcdo de crescimento Z

4 = = / =
(a) (b)
Figura 17: Representacao esquematica do alinamento de bandas tipo-I e tipo-II.

Neste trabalho, estudaremos um sistema que o buraco esta confinado no pogo Si;_,Ge,
e o elétron esta situado na bareira, formada pelo silicio, mas em um estado ligado devido a
atracao Coulombiana entre o par elétron-buraco. Neste cenario, a magnitude da interagao
Coulombiana elétron-buraco é fortemente dependente da distribuicao espacial da carga.

O potencial Coulombiano da particula no pogo causa uma zona de deplecao préximo a
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camada Si;_,Ge,, a qual é responsavel pelo confinamento do elétron, ja que temos uma

barreira para o mesmo.

1.6 Campo Magnético

Os fendmenos magnéticos sao extensivamente estudados e utilizados desde as tradi-
cionais aplicagoes, como motores, geradores e tranformadores até as novas tecnologias, tais
como: informatica, sensoriamento, prospec¢ao geoldgica, sistemas de conversao eletrome-
canica, eletronica e de telecomunicacao, automatagao industrial até a medicina e a engen-
haria biomédica. Nesta secao analisaremos os efeitos da aplicagao de um campo magnético

sob os estados eletronicos de um sistema qualquer.

Partindo das equagoes de Maxwell, temos a equacao
V.B =0, (1.21)

que representa a inexisténcia de monopolos magnéticos. Se o divergente de um campo
vetorial é nulo, isso implica que ele pode ser escrito como o rotacional de outro campo
vetorial, pois V.V x A = 0. Portanto podemos definir um campo vetorial A, de forma

que
B=VxA4, (1.22)

onde o campo vetorial A é o potencial vetor magnético, do qual podemos extrair o campo
magnético apartir da operagao diferencial acima. Assim, usando por exemplo, um calibre

(gauge) simétrico, dado por
— ]_ N
A= §Bp<p, (1.23)

encontramos o campo magnético na direcao z, B = BZ. Da mecanica classica, uma forca

eletromagnética altera a energia cinética fazendo com que a Hamiltoniana assuma a forma

H= %(ﬁ— eA)? +V(r). (1.24)

Na equacao acima, vemos claramente que existe uma influéncia do potencial vetor gerado
por um campo magnético sobre a energia cinética. Porém no eletromagnetismo cléssico
esses potenciais sao apenas ferramentas matematicas auxiliares, nao possuindo realidade
fisica. Somente quando passamos para o dominio quantico o potencial vetor magnético

¢ importante em alguns fenomenos, como no efeito Aharonov-Bohm, que vamos estudar
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em seguida, onde podemos dizer que esse efeito da realidade fisica ao potencial vetor

magnético, logo o potencial e o campo magnético tornam-se igualmente relevantes.

1.6.1 Efeito Aharonov-Bohm

Em 1959, Yakir Aharonov e David Bohm [53] propuseram um experimento de in-
terferéncia com um par de feixes de elétrons, no qual o efeito dos potenciais vetores
seria diretamente observado através do deslocamento das franjas de interferéncia. Na
experiéncia de Aharonov-Bohm (Fig.18), uma corrente elétrica é aplicada a um solendide
infinitamente longo, e um campo magnético é produzido apenas dentro do solendide. Pela
mecanica quantica, a energia cinética de uma particula é dada por

2k
" 2om

T

, (1.25)

onde k é o vetor de onda. Fazendo uma relagdo entre a equagao acima e a equacao (1.24),
vemos que hk = (ﬁ—ef_f), ou seja, se k e A estiverem na mesma dire¢ao o momento aumenta
e se estiverem em direcoes contrarias o mesmo diminui. Como o campo magnético do
solendide pode ser escolhido na direcao z, podemos escolher o potencial vetor na dire¢ao
¢ como na forma da equacao (1.23). Desta forma, em cada lado do anteparo da Fig.
18, o potencial vetor vai estar em sentidos diferentes. Porém, os feixes de elétrons, e
conseqiientemente os vetores /;, estao no mesmo sentido nos dois lados do anteparo, isso
faz com que o momento em um lado seja diferente do outro. Como a fase da onda do feixe
de elétrons esta relacionada com seu momento, para duas ondas de elétrons que saem de
um unico ponto e passam ao redor do solendide, mesmo que as duas ondas jamais toquem
o campo magnético, uma diferenca de fase proporcional ao fluxo magnético enlagado é

produzida entre elas.

Assim quando uma particula passa através de uma trajetoria, sua funcao de onda tem

uma mudanca de fase devido ao potencial vetor ff, que é dada por:

i-2 (1.26)

onr’

onde ® é o fluxo dentro do solendide. O efeito Aharonov-Bohm produz uma interferéncia

que pode ser medida, devido a mudanca na fase da fungao de onda, que é dada por:
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<€ Fonte

Trajetérias ‘ Anteparo

Campo
magnético

Franjas de
interferéncia

Figura 18: Esquema idealizado da experiéncia proposta por Aharonov-Bohm. Entre as
fendas, esta colocado um ima, cujo campo magnético B, como se sabe, s6 ¢é diferente de
zero no seu interior, B # 0. Ja o potencial vetor, diferente de zero em todo o espaco,
causa efeitos opostos nas trajetorias 1 e 2.

_ 2o
¢

com ¢g = h/e sendo um quantum de fluxo.

AD (1.27)

1.7 Sintese da Tese

O objetivo deste trabalho é investigar o confinamento dos portadores e dos excitons

em hetero-estruturas de baixas dimensoes, tais como: pogos, pontos e anéis quanticos.

No Capitulo 2, calcularemos a energia de ligacao e total do exciton no estado funda-
mental em pogos quanticos Si/Si;_,Ge, com alinhamento de banda tipo-I e tipo-II, sob
campos eletromagnéticos aplicados, considerando interfaces graduais. Partiremos de um
Hamiltoniano que, na aproximacao da massa efetiva, é capaz de simular as interfaces nao
abruptas existentes no sistema estudado. O efeito de strain entre as camadas de S7 e
Si1_,Ge, serd considerado. Nos pogos quanticos tipo-I1, sera feita uma comparagao entre

o método variacional usando fungdes de ondas bi-dimensional (2D) e tri-dimensional (3D),
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com o intuito de estudarmos a diferenca entre as suas precisoes.

Alguns fendmenos que ocorrem nos anéis quanticos AlGaAs/GaAs serao estudados
no Capitulo 3, onde calcularemos a energia do elétron em anéis quanticos considerando
um campo magnético perpendicular a estas estruturas, levando em conta um modelo
realistico, que consiste em anéis com barreiras e potenciais finitos nao limitados a pequenas
pertubagoes. O efeito Aharanov-Bohm na presenca de impurezas negativas e positivas sera
investigado. Consideraremos o efeito de rugosidade na superficie do anel no espectro de

energia e por ultimo calcularemos os niveis de energia em anéis quanticos duplos.

No Capitulo 4, faremos um estudo teérico da energia dos portadores e dos excitons
em pontos quanticos Si/Si;_,Ge, tipo-1 e tipo-1I, usando um modelo que consiste em
resolver a equacao de Schrodinger dependente do tempo propagando a fungao de onda no
tempo imagindrio. Faremos também uma comparacao entre as energias dos mesmos em
pontos quanticos com geometria elipsoidal e piramidal. Além disso, estudaremos pontos
quanticos duplos InGaAs/GaAs, onde calcularemos os niveis de energia analisando o

efeito de afastamento entre os pontos.

Finalmente, no Capitulo 5, temos as conclusoes acerca dos trabalhos apresentados

nesta tese e a apresentaremos as perspectivas sobre trabalhos futuros.
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2 Pocos Quanticos

Neste Capitulo, estudaremos as propriedades excitonicas em pogos quanticos con-
siderando duas possibilidades para o alinhamento de banda, tipo-I e tipo-II. Calculare-
mos a energia de ligacao e total do exciton no estado fundamental em pocgos quanticos
Si/Siy_,Ge, tipo-1 e tipo-11, sob campos eletromagnéticos aplicados, considerando inter-
faces graduais. Dentro da aproximacao da massa efetiva, usaremos um Hamiltoniano que
descreve o confinamento dos portadores levando em conta a dependéncia da massa efetiva
com as variaveis espaciais. Devido a diferenca de 4 % entre as constantes de redes do Si e
do Ge, consideraremos o efeito de strain entre as camadas do Si e Si;_,Ge, [54]. Para o
modelo de alinhamento de bandas tipo-I (Si/Siy82Geg.15), observamos que a presenca do
campo elétrico paralelo ao eixo de crescimento aumenta a energia total do exciton, o que
estéd coerente com recentes resultados experimentais [55, 56]. Para pogos quanticos tipo-
IT (Si/Si970Gep.30), fizemos uma comparagao entre os resultados obtidos pelos métodos
variacional usando fungoes de ondas bi-dimensional (2D) e tri-dimensional (3D) e verifi-
camos que a aproximacao 3D é mais precisa, especialmente em sistemas tipo-I1, devido a
grande extensao espacial da funcao da onda do portador que nao esta confinada ao longo
da direcao z. Além disso, quando os campos eletromagnéticos sao aplicados paralelos a
direcao de crescimento, a aproximagao 2D subestima a energia do exciton, como veremos

neste trabalho [57].

2.1 Interfaces Graduais

A maioria dos trabalhos relacionados com hetero-estruturas semicondutoras tratam
a juncao entre os materiais como sendo abrupta, tornando os calculos tedricos mais sim-
ples. No entanto, observagoes experimentais comprovaram a existéncia de uma regiao
interfacial entre os materiais, onde temos tanto atomos do material da barreira quanto

do pogo (ver Fig.19) [58]. Essa regiao de transi¢io entre os materiais que compoem as
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hetero-estruturas é o que chamamos de interface gradual, a qual desempenha um impor-
tante papel no confinamento dos portadores, alterando significativamente as propriedades
Gticas das hetero-estruturas semicondutoras [59, 60]. Mesmo com as técnicas de cresci-
mento se tornando cada dia mais sofisticadas, ainda nao existe uma forma de se mudar
abruptamente de um material para o outro em uma heterojun¢ao, assim nao podemos

dizer exatamente quando um material termina e quando o outro comeca.

(a) (b)

Figura 19: (a) Imagem de dois pogos quanticos obtida por resolugao atomica de um XSTM
mostrando a concentracio de atomos de Indio (pontos claros) em GaAs [58], (b) Perfil do
potencial para alinhamento de banda tipo-I com interfaces graduais. As linhas vertical
indicam os limites das regioes interfaciais.

Para tornar nosso trabalho mais realista, usaremos o modelo proposto originalmente
por Freire et al. [61] em pogos quanticos, que descreve a regiao interfacial assumindo que
a massa e o potencial efetivo dos portadores sao dependentes da fracao molar na regiao

da interface

mi(z) = m"[uiax(z) + izl = x(2:))];
Vi(z) = Qilex(zi) +e2x’(29)] (2.1)
com ¢ sendo os portadores elétrons e buracos, m* é a massa efetiva, u; sao os parametros

experimentais relacionados com a massa efetiva (m; 1 (Ge) e m; o (51)), Q; é o band-offset,

ou seja, as fracoes da diferenca entre os gaps de energias das hetero-estruturas que vao
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formar o pogo para os portadores, x(z) é fungao linear de z na regiao interfacial que
representa a fragao molar, €1 e €5 constantes associadas com a dependéncia composicional
do gap de energia, no nosso caso iguais a 0.86 e - 0.4, respectivamente. Na Fig.19 (a)
temos uma imagem com resoluc¢ao atomica de um XSTM (Cross-Sectional Scanning Tun-
neling Microscopy) que mostra dois pogos InGaAs com diferentes concentragao de Indio
e (b) é mostrada uma representacao qualitativa das bandas de valéncia e condugao para

alinhamentos de banda tipo-I.

2.2 Hamiltoniano do Sistema

Nosso sistema consiste de um ezciton, par elétron-buraco pesado (e-hh), ligado pela
interagdo Coulombiana, em pogos quanticos Si/Si;_,Ge, sob campos eletromagnéticos
aplicados. O Hamiltoniano em coordenadas cilindricas dentro da aproximacao da massa

efetiva é

h2

Qmi

ma hw O e2
V?,?,D + Vi(zi) + V" (pi) — 7% +eF(z)

H=|- (2.2)

_47T5|Fe,3D - Fh,3D|

onde ¢ = e, hh (elétron, buraco pesado), V;(z;) o potencial de confinamento dos portadores
na diregao z, V""(p;) a contribuigao do campo magnético em p, dada por 1/8mw?p?,
I o campo elétrico aplicado e m é a massa do portador. Neste sistema temos seis coor-
denadas espaciais, trés para o elétron e trés para o buraco pesado. Os portadores estao
confinados apenas no eixo z ja que o o potencial de confinamento depende somente de z,
logo podemos separar o movimento no plano xy e na dire¢ao z. Levando em conta que a

€1

massa longitudinal m!' no plano pode ser diferente da massa perpendicular m* no eixo z,

podemos escrever o Hamiltoniano da Eq. (2.2) como

H=|-

R, R & eB® , hw 9 B2
o - ‘/;5 . 2 ihted R v
ol 2P ot 42 e s e 2

n: d? e? B? hw O e?
- 4V Ay S e )2 —
2m;t dz} + Valzn) + 8 Pr— "9 oy, ek ()
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Separando os termos relacionados ao elétron, buraco e da interagao elétron-buraco, tere-

1mMoOs
hz h2 62B2 6232 M
- Vg + He(ze) - _VQ + Hh(zh) + pg + p2 ™
2 ! 2D le}ll h,2D 8/1“ 8IU|| h 92 agpe
hw 0 o2
2 a FE’F :E 7::377? ; 24
2 Opn Amegy/(r?P — riP)? + (2 — z)? W(re,Th) = EY(re, h),  (24)
onde
h? d?

¢ o Hamiltoniano de cada portador na direcao z.

Usando as coordenadas de centro de massa e o conceito de movimento relativo do

exciton

meFe + mhFh

Me + My,
To — Th, (2.6)

=
I

com M = m, + my sendo a massa total do ezciton. Fazendo algumas manipulagoes na

Eq. (2.6) teremos

. =~ MeT
o = R-— R (2.7a)
R mhF
L = —_ 2.7b
7 R+ i (2.7b)
(2.7)
Da regra da cadeia, temos que
. or
ve - rea_Fe
.0 Or . 0 OR
= "oraw TR o
- e e
Vi1 vE GF
V, = Vet vVsle (2.8)
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para o elétron, e de forma andloga para o buraco

~ V- (2.9)

Substituindo as Eqgs. (2.7) e (2.9) no Hamiltoniano da Eq. (2.4)

h /m 2 h2 rmy, 2 e’B?
— L (TEV+ Vi) HHe(2) —5— (5rVE— Vi) +H, ’
\QmG(M it V) TH) =5V ) g
A B
e? ~ -
- v (R, 7 ze,zh> — RV (R, 7 re,rh> (2.10)
dmegr/(reap — hap)? + (ze — 21)?
reescrevendo os termos A e B da Eq. (2.10), teremos
h? h? h?
A = ——m, Vi — —V:Vs— 2, 2.11
2M2m vR MVR \Y% 2me v?” ( )
e7
h? n? h?
B = — 24+ —ViVi— —V2 2.12
2M2thR—i— MVR Vi thvr (2.12)
Substituindo os valores de A e B na Eq. (2.10), temos:
o, n_,1 e*B?,
—oppz Valme +mn) = EVF; + By " + He(ze) + Hp(zn)
2
(& — —
(R, 7, 20, 2) = BEU(R, T, 20, 2), 2.13
Ve (o — e VT e ) S BT ) (249)
com
1 1 1
L R (2.14)

sendo a massa reduzida do ezciton.

Como nao temos termos em funcao de R, podemos desacoplar a funcao do movimento

relativo e o do centro de massa
) (ﬁ, T Ze, zh> = e*"Kﬁ‘I/(r, Zey Z1), (2.15)

onde K ¢ o vetor de onda associado as coordenadas do centro de massa. Para transicoes

Opticas nos semicondutores, K — 0, restando-nos portanto trés coordenadas na Eq.
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(2.13), que é reescrita como

e? 6232_2 hw O
— 5 g + Helz H v _;7 e
4reg[r? + (2o — 2p,)2|1/2 + S, r 5 + Ho(ze) + Hp(zn) | V(T ze, 2n)

R _,
——V
o0 r+ g

= EV(T, ze, 1), (2.16)

que descreve o movimento dos ezcitons nas hetero-estruturas. Temos entao H;(z;) sendo
o Hamiltoniano da cada portador, elétron e buraco, dado pela Eq. (2.5), e H., o Hamil-

toniano que descreve a interacao do excitons, dado por

h? e? e?B? hw O
H, = —|—V2 - . 2.17
" 2u " * dreg[r? + (ze — zn)?|/? * 81y " 2 (2.17)

2.2.1 Alinhamento de Banda Tipo-l em Sistemas Si/Si,_,Ge,

Em sistemas tipo-I, o elétron e buraco sao confinados espacialmente no mesmo poco

quantico (mesmo material - Si;_,Ge,). A concentragao de germanio para o pogo Si;_,Ge,

‘ ! I'v = 0.0077 eV

EgSiGe = 0.976 eV

E:i= 1.12 eV

N

\/ Vv, = 0.136eV

Si Sl Si

Figura 20: Representacao esquematica de um poco quantico tipo-I.

foi x = 0.18, resultando num potencial de confinamento do elétron e buraco pesado de
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Ve = 7.7 meV e Vj, = 136 meV, respectivamente [55]. O band-offset utilizado foi de
aproximadamente 0.4 % para a banda de conducao e 96 % para a banda de valéncia.
A Fig.20 mostra o potencial de um poco de 70 A de largura usado para simulacio dos
pogos quanticos Si/Si;_,Ge, tipo-I com interfaces abrupta e as fungoes de onda (linha

vermelha) do elétron e buraco nas bandas de condugao e valéncia, respectivamente.

Usando uma fun¢ao de onda hidrogendide bi-dimensional (2D) para a o exciton, pode-

mos separar o movimento no plano e no eixo:

qjezc( ) we(ze)wh(zh)QbD( ) (218)

onde ¥;(z;) é a fungao de onda dos portadores no eixo z e ¢op(p) é a funcao de onda 2D,

contento um parametro variacional o

$20(p) = 4 /%e"’/‘”. (2.19)

A equacgao tipo Schrodinger para o confinamento de uma particula numa hetero-estrutura

é

[He(ze)_Ee]q/Je(ze) == O, (220)
[Hi(zn) — Enln(zn) = 0, (2.21)

que sao resolvidas numericamente usando o método de discretizagao [62] para encontrar os
autovalores e autofuncoes dos elétrons e buracos. Para o movimento radial, usamos a Eq.
(2.16), que descreve o movimento do ezciton na hetero-estrutura. Assim, multiplicando
por U* e integrando em todo espaco

[e.9]
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energia do exciton sera dada por

oo 2w

2 10 0 1 02 e?B? 2
Epe = E.+E,— ——— plar } =~ P/t nd ndf —
T 2/;70&//6 {papp8p+ 2892}6 papat =+ 8y mad
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—olas pg il — e’ ///We ze) P [n () |20 (p)|? Do doodo (2.9
//6 pdpdt — —— Rt (o )i edenedp (2.23)
0 0 —00 —00

resolvendo o primeiro termo da primeira integral da equagao acima, encontramos que:

190 0 10 1 P
—— 0 _— *p/CU_ —_ fp/aj_ e
{pap Pop T 2 o6 } ‘ o, Lh 1} dp, (2.24)

assim aplicando o resultando da Eq. (2.24) na Eq. (2.23), ficaremos com

FLQ 2 7 1 2B2 oy
Eemc - Ee + Eh - o - |:L - ].:| 672p/aJ‘dp + ¢ 3 /€2p/aj‘p3dp
aL 2y

K O@_ Q.
d d e d
2.2
471—5 aL / |17Z}8 26 | ZE / |¢h Zh | Zh/[ 2 (Ze ) ]1/2p p’ ( 5)

usando [ z"exp(—px)dr = nlp~""! [63] na primeira integral e resolvendo analiticamente
0

a segunda temos

2 —2 -1 2 2
1 3
B — E4+E _21[12(2) __(z) ]+m
pa? o\« a \ o 16
9 e~2p/aL
- e\~e de d d>
477504¢/|¢ z)l"dz /Wh )l Zh/[ >+ (2 — )]1/2pp

onde w, = eB/p é a freqiiéncia do ciclotron [64]. Assim, a energia total do ezciton é

Eezc - Egap + Ee + Eh + Y- Ebu (226)

onde Ey,, é a energia do gap entre as bandas de conducao e valéncia, v = fuw,/2 o primeiro

nivel de energia de Landau, e Ej é a energia de ligacao

672p/0‘J_

A qltima integral pode ser escrita em termos das fungoes de Struve S;(u) e Neumann
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Ni(u) [65]

o0

9 o0
[ [tttz {3 [ (2220) v (2220)] -1} dia,
1

T (2.28)

com Loy, = Ze — 2n.

A energia de ligacao do exciton é calculada pelo método variacional [66], através da
minimizacao da energia:

Gap | Hen | 2p)

Y
= 0 | 6a0)

(2.29)

2.2.2 Alinhamento de Banda em Sistemas Tipo-II

Para o alinhamento de banda tipo-II, nosso problema torna-se significativamente difer-
ente. Nestes sistemas, somente uma das bandas, conducao ou valéncia, apresenta um
potencial tipo pogo que é capaz de confinar os portadores de carga, enquanto o outro por-
tador fica ligado apenas pela interacao Coulombiana, e portanto, tem uma ligacao fraca.

Neste trabalho o portador que esta confinado é o buraco na banda de valéncia, enquanto

/\\“/ IV, = Gossev

SiGe

E
g

N7

E:i= 1.12 eV

= 0946 eV

V., = 0263 eV

Si Si, ,,Ge, Si

Figura 21: Representacao esquematica de um poco quantico tipo-II.

para o elétron a banda de conducao forma uma barreira de potencial. Neste caso, a fragao
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molar usada para o pogo Si1_,Ge, foi x = 0.30, que resultou num potencial de V, = 55.6
meV para elétron e Vy,;, = 263 meV para o buraco pesado. Ja o band-offset de conducao
usado foi de 18 % e o de valéncia 82 % [29]. Na Fig.21 temos o potencial de um pogo
Si/Sig70Gen 30 tipo-11 de 70 A de largura com interfaces abruptas e as funcoes de onda

(linha vermelha) do elétron e buraco nas bandas de conducgao e valéncia, respectivamente.

A solugao da equagao Schrodinger para o Hamiltoniano do elétron na Eq.(2.20), sera
E. = 0, j4 que temos uma barreira para o mesmo. Assim, usando a funcao de onda
Eq.(2.18) na equagado de Schrédinger (Eq.(2.16)), considerando a aproximagao 2D da
Eq.(2.19), multiplicando pelo complexo conjugado da parte z, e p da fun¢do de onda
e integrando em todo espago nas respectivas coordenadas [67], encontramos a energia

fundamental do confinamento do ezciton

L (-
+{Vers(ar, ze) + En} the(2e) = Exve(ze), (2.30)

com o potencial efetivo dado por

00
2 2
3WCMLOCJ_

¢ [ 24 i d 2.31
16 B weai_/ [¥nln)] Zho/ (0% + (2. —Zh)Q]l/Qp & (2:51)

A integral de p no potencial efetivo na Eq.(2.31) pode ser simplificada em termos das

Verr(an, ze) =

fungoes de Struve e Neumann, tal como no sistema tipo-I. Na Eq. (2.30), o parametro o
é determinado minimizando a energia fundamental do exciton Ex. A energia de ligacao

do ezciton ¢ dada por E, = Ej, +v — Ex e a energia total do exciton é Eepe = Egqp + Ex.

Este formalismo da aproximacao 2D tem sido amplamente usado em sistemas que
apresentam alinhamento de banda tipo-I, onde de fato para estes sistemas, a funcao de
onda 2D pode ser usada como uma boa aproximacao, desde que o confinamento dos
portadores na hetero-estrutura seja fortalecido pela interacao Coulombiana. Entretanto,
em sistemas tipo-1I esta aproximacao torna-se menos precisa, devido a extensao espacial
da funcao de onda do elétron, que nao esta confinada. Logo, usaremos uma aproximagao
3D, a qual engloba todo espago. Seguindo o mesmo procedimento de Bellabchara et al.

[68], a Eq. (2.19), onde temos a func¢ao de onda 2D, é substituida por

G3p(p, ze — zn) = N exp{—[p* + (ze — zh)2]1/2/a}. (2.32)

Para encontramos o fator de normalizacao IV, integramos a funcao de onda do exciton

Vere(Te, ) = Ye(ze)Un(2n)03p(p, Zey 21) €m p, ze € z,. Agora, como a funcao de onda é
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3D (dada pela Eq.(2.32)), nao podemos separar o movimento do elétron no plano e no
eixo, como fizemos anteriormente. O parametro variacional a neste caso da a extensao
de z na funcao de onda. Usando a funcao de onda 3D, e usando o mesmo formalismo

descrito na aproximacao 2D para a funcao de onda, obtemos

2 2 2
{—h 8—+A(aaze)i+‘/e(ze)_€FZE+ " }we(%)

2m, 022 0z, 2u, a?
+ { ‘/eff(Oé; Ze) + Eh} we(ze> = EX<a)we(Ze)a (233)
onde
h? Rl 1 1 e?
Verr(a, ze) =2 {2mea2 (Th = Ty) + 22 [Z - Z} - aﬂ} /(T1 + T3)

wg,uLN2 |:T4 + 3(T1 + TQ)

2.34
16 T+ Ty } (2.34)

e T; = [ |Un(zn)Pexp(—2|ze — zp|/a)ljdz, com (j =1, 2, 3); [} = 1; I = 2|z —

zlfo; I3 =2(ze—zp) /o Iy =4 ze—zp)? /0 e Q = [ |Un(2n) P (Zen))* Er (2| Zen| /) dzp,
onde E;(k) é a integral da exponencial [63]. O termo da derivada primeira é A(q, z.) =
1?3/ [mea(T) + Ty)]. Uma descrigao mais detalhada do desenvolvimento desse formalismo

pode ser vista no Apéndice A.

Na Eq.(2.33), a massa efetiva do elétron deve ser constante para preservar a hermiti-
cidade do Hamiltoniano [68]. Entéo, na equacdo de Schrodinger para o confinamento do
elétron, dentro da aproximacao 3D, somente o potencial do elétron assume a dependéncia
com a concentracao do Ge x(z), enquanto a massa efetiva levada em conta é me o (S57)
para toda hetero-estrutura. A energia de ligacao e energia total do ezciton sao dadas pelas
mesmas equacoes da aproximagcao 2D precedente, B, = E, +7 — Ex € Eege = Egqp + Ex,

respectivamente.

A fim de discutirmos alguns resultados numéricos e ilustrar as funcoes de onda,

definiremos a densidade de probabilidade p (z., z5), dada por

D (2e, 2n) = 27?/ | U(re, 1) | pdp (2.35)
0

onde nos da a probabilidade de encontrar o elétron em z, e o buraco em zj,.
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2.3 Strain

Com os avangos nas técnicas de crescimento foi possivel crescer filmes finos biaxi-
almente tensionados de alta qualidade, sem que haja defeitos criados pela tensao nas
camadas depositadas devido ao descasamento dos parametros de rede. Assim, a tensao
biaxial, proveniente do descasamento do parametro, tornou-se uma variavel a mais nos
métodos de crescimento de cristais. Essa tensao é responsavel por uma deformacao na
rede cristalina devido a diferenca dos parametros de rede, essa deformacao denominamos
de strain. Atualmente, utiliza-se inclusive a tensao intrinseca do filme depositado para
favorecer o crescimento de pontos quanticos auto-organizados e na fabricacao de disposi-
tivos, por exemplo, laser de pogos quanticos e transistores MOSFET. Em semicondutores,
o strain tém um papel importante, ja que influéncia na estrutura de bandas, principal-
mente na banda de valéncia, que é formada por trés bandas de orbitais atomicos p (e
momento angular orbital [ = 1) onde ele modifica as propriedades de materiais, como a

energia do gap.

Existem dois tipos de strain relativos a localizacao da tensao, que sao classificados
de acordo com a presenca da tensao nos materiais: pseudomorfico e free-standing. No
primeiro caso, apenas um dos materiais que compoe a hetero-estrutura tem seu parametro
de rede ajustado ao outro material. No segundo caso, os parametros de rede de ambos
materiais se ajustam um ao outro, de forma que a hetero-estrutura tenha um valor in-
termediario entre os parametros de rede dos dois materiais. Neste trabalho usaremos o

crescimento pseudomorfico [69].

Os materiais que usaremos serao o silicio e o germanio, que apresentam uma diferenca
de 4% na constante de rede entre suas camadas, tornando-os cristalograficamente incom-
pativeis. Assim, o efeito do strain deve ser levado em conta. Ao crescemos uma camada
Si1_,Ge, pseudomorficamente sob um substrato de S7, uma tensao é causada na cons-
tante de rede. O strain na camada Si,_,Ge, reduz a simetria do material e modifica sua
estrutura de banda [70]. O Si e o Ge apresentam estrutura de banda zincoblenda com trés
bandas degeneradas no ponto I' da primeira zona de Brillouin, que podem ser descritas
por um Hamiltoniano 6 x 6 pelo modelo de Luttinger-Kohn. Quando consideramos o
strain e o efeito de acoplamento spin-orbita, ocorre uma separacao no topo da banda de
valéncia no ponto I' em buraco pesado (hh), buraco leve (k) e o spin 6rbita (so), com

uma separacao de energia definida por Ag.

Para descrever como o strain modifica a estrutura de bandas do material estudado,
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usaremos as teorias de Lutting-Kohn e Bir-Pikus [71], que incluem o acoplamento entre
as bandas de buraco pesado (HH,|3/2,+£3/2 >), buraco leve (LH,|3/2,£1/2 >) e a
banda separada devido a interacdo spin-6rbita, split-off (SO, |1/2,+1/2 >), ou seja, trés

subbandas, cada uma degeneradas por spin.

O Hamiltoniano de Luttinger-Kohn, na forma de uma matriz 6 x 6 que descreve a

banda de valéncia, pode ser escrito na forma [71],

(P+Q -S R 0 —5S5 V2R | |43 43
st P—Q 0 R —20 \/§S 43 41
R 0 P-Q S \/§5* V2Q | [+3.-3)

L 2 (2.36)
0 Rt st P+Q —V2R' st [+5,-3)
1St VIQ 35 VAR P+A 0 | |44+
_ JIR! \/§ST V20 _\/%5 0 P+A ] +3.—3)
onde
P — Pk + P€7
Q= Qi+ Qs, (2.37)
R = Rk + Rsa
S = Sk + SE?
com
— (= 2 k24 k2
IS <2m> ’71(]{:1 + ky - kZ)
Qr = (2) v2(k2 + k2 — 2k2) (2.38)
Ry, = % V3[—ya (k2 + k‘j) + 2iyzk.ky)] |
St = (1) 2VBralks + ik k..
e
Ps — _av({-j:m —+ Eyy + <C:zz)a
Qz—: = —%(&m + Eyy — 2€ZZ)7 (239)

R. = —%gb(sm + £yy) — ideyy,
Se = —d(eg2 +icy:)

onde k é o vetor de onda, 7;, 72 e 73 0s parametros de Luttinger, a, b e d os potenciais
de deformacao de Bir-Pikus, A nos dé a separacao das bandas de valéncia no ponto I,

devido a interagao spin-érbita, €;; é o tensor simétrico de deformacao e a base [j,m > é a
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funcao de onda de Bloch no centro da zona de Brillouin, escolhida de forma que a fazer

o Hamiltoniano da interagao spin-érbita diagonal [72, 73].

O calculo dos novos niveis de energia, quando consideramos os efeitos de strain e
spin-érbita, se encontra descrito em detalhes na referéncia [71]. Assim, as energias das

bandas de condugao e valéncia sao dadas por

ECZEU—i—Eg—i—PC,
Ew, = E, — P. — Q-,

Ey=E,— P.+% — 5+ 1\/A+2AQ. + 9Q2, (2.40)
Ey=E,— P+ % -2 -1 /A+2AQ. +9Q?2,
EU - Ev,tw + %7

onde E. a banda de condugao, E, ¢ o gap de energia, I, a banda do buraco pesado,
Ey;, buraco leve e Ey, energia do spliting spin-érbita, £, é a energia da posigao, E, ., ¢ a

energia média da banda de valéncia. Os novos band offset de valéncia e conducao sao:

?

A‘/e — Efz . Efil_mGez
AV, = B — pih-aCer, (2.42)

com « = hh,lh e so .

2.4 Resultados e Discussoes

Calculamos as propriedades eletronicas dos excitons em pogos quanticos Si/Sigg2Geg 18
tipo-1 e Si/Sip70Geg 3o tipo-1I, com strain, levando em conta o efeito de interfaces. Os

parametros usados estao mostrados na tabela II.

A Fig.22 mostra (a) energia de ligacao e (b) energia total do ezciton elétron-buraco
pesado (e-hh) em fungao da largura do pogo quantico Si/SiggaGeg1s tipo-1, para varias
espessuras de interfaces. Observamos que a energia de ligacao para larguras do poco
maiores que ~ 90 A aumenta quando consideramos as interfaces graduais. O comporta-
mento oposto ocorre para larguras menores. Para larguras do poco muito estreitas, ha
um decréscimo na energia, ja que para limites pequenos da largura dos pocos, o exciton
passa de um confinamento quasi-bidimensional para um sistema tri-dimensional (material
bulk). Para uma interface de 15 A, estas energias apresentam uma diferenca de 8% em

relagdo a uma interface abrupta. Em (b) a energia total do ezciton elétron-buraco pesado
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Figura 22: (a) Energia de ligagdo e (b) total do exciton e-hh em pogos quanticos
Si/SiggaGeg s tipo-1 em fungao da largura do pogo quantico, usando uma aproximagao
2D para a fungdo de onda e considerando interfaces graduais de 0 A (linha sélida), 5
A (linha pontilhada), 10 A (liha tracejada) e 15 A (linha tracejada-pontilhdada).
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Parametros Silicio Germaéanio

E,(eV) 1.12 0.66
a (A) 5.43 5.65
€/€o 11.9 16.2

m|| 0.91 1.57

my 0.19 0.08
M| 0.21 0.05
Muyhl 0.27 0.20

C11(10"°N/m?) 16.75  13.15
012(1010N/m2) 6.50 4.94

AleV) 0.04  0.297
Eva(eV) — —7.03  —6.35
ay(eV) 246  1.24
a.(eV) 1.98 —8.24
b(eV) 15 —22

Tabela 1: Parametros usados nas simulagdes dos pogos quénticos Si/Si1_,Ge, [74]

diminui a medida que as larguras dos pocos aumenta, e a mesma sofre um acréscimo
quando aumentamos a espessura interfacial no pogo. Entretanto esse aumento é menor
do que na energia de ligacio. Para um poco quantico de 50 A de largura e interface

gradual de 15 A 0 aumento é de 20 meV (~ 2%) em relacdo a um poco abrupto.

A influéncia do campo elétrico aplicado, paralelo ao eixo de crescimento, no stark
shift (linha sélida, simbolos quadrados), energia de ligagao (linha tracejada, simbolos cir-
culares), e energia total do exciton (linha pontilhada, simbolos triangulares) é mostrada
na Fig.23(a), onde os shifts de energia AE(F) = E(F) — E(0) sao mostrados para pogos
quanticos Si/Sigg2Geg s tipo-I, com largura de L = 70 A considerando as interfaces
como sendo abruptas (linhas) e graduais w = 15 A (sfmbolos). Observamos um aumento
na energia total do ezciton, e nao um decréscimo como acontece para a maioria dos mate-
riais. Isto ocorre devido ao band offset de condugao ser muito pequeno, aproximadamente
10 meV, fazendo com que o stark shift dos portadores tenha apenas um pequeno declinio
(que na maioria dos materiais é bem acentuada), assim, quando somarmos com a energia
de ligagao, que sofre um aumento, a resultante serd um aumento na energia total do exci-
ton. Este resultado esta coerente com recentes dados experimentais de fotoluminescéncia
mostrados por Y. Miyake et al. [55]. Quando considerando a influéncia de uma interface
dew=15A , notamos uma variacao nas energias, tornado os efeitos causados pelo campo
elétrico mais significantes (resultado com simbolos). Na Fig.23(b), temos o shift da ener-

gia total do exciton para um campo elétrico de F' = 2kV/em em fungao da largura do
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Figura 23: (a) Stark shift (linha sélida, simbolo quadrado), energia de ligagao (linha trace-

jada, simbolo circulos) e energia total do exciton (linha pontilhada, simbolo triangulo)

em fun¢do do campo elétrico, em pogos quanticos Si/SipgaGeg s tipo-1, considerando

interfaces abruptas (linhas) e interfaces graduais de w = 15 A de espessura (sfmbolos).

(b) Shift da energia do ezciton devido um campo elétrico F' = 2 kV/cm em funcao da

largura do poco quéntico, considerando interfaces de w = 0 A (linha sélida) e w = 15 A
de espessura (linha pontilhada).
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poco quantico L, onde o deslocamento do minimo é observado para larguras intermedidarias
quando consideramos interfaces graduais. Este comportamento foi atribuido a existéncia
de um valor maximo da energia de ligacao em larguras intermediarias para sistemas tipo-I
[55]. Apesar do ponto mais elevado da energia de ligacdo e o menor da energia total do
exciton na Fig.22(b) ocorrerem para diferentes larguras do pogo quéantico, uma rela¢ao
pode ser observada entre elas: quando uma camada interfacial é levada em conta, o valor
méximo da energia de ligacao é deslocado para larguras maiores (ver Fig.22(a)), da mesma
forma que hd um deslocamento da energia do ezciton para um poco de 15 A espessura
na interface (linha pontilhada), que passa a alcangar seu valor minimo em uma largura

maior, quando comparado ao caso abrupto (de linha sélida).

2.0 |
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Figura 24: Valores absolutos da energia de ligacao dos ezxcitons em pogos quanticos
Si/Sig70Gep 30 tipo-1I abruptos como funcao da largura do pogo, considerando as aprox-
imagoes 2D (linha pontilhada) e 3D (linha sélida) para a fungao de onda.

Na Fig.24, os valores absolutos das energias de ligacao em funcao da largura do poco
quantico sao mostrados, onde vemos uma comparacao entre as energias dos excitons para
pogos quanticos Si/Siy70Geg.30 tipo-1I abruptos, usando uma fun¢ao de onda W .. (7%, 77,)
bi-dimensional (2D) e tri-dimensional (3D). A energia sofre um aumento de aproximada-

mente 30% ao consideramos a aproximacao 3D quando comparamos com a aproximacao
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2D. Em sistemas tipo-II, a interacao Coulombiana depende da extensao espacial da fungao
de onda do exciton, especialmente na diregao z, onde os elétrons e os buracos estao espa-
cialmente separados, assim se usamos a aproximacao 3D temos um parametro variacional
que controla a extensao em p e também a dimensao z da funcao de onda hidrogendide,

levando a uma melhor descri¢ao do confinamento do exciton.
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Figura 25: (a) Valores absolutos da energia de ligacao e (b) energia total do exciton e-hh
em pogos quanticos Si/Sig7Geq3p tipo-11 em funcdo da largura do pogo quantico, usando
uma funcao de onda 3D e considerando interfaces abruptas 0 A (linha sdlida), e graduais
de 5 A (linha pontilhada), 10 A (linha tracejada) e 15 A (tracejada-pontilhada).

O valor absoluto da energia de ligacao e a energia total do exciton e-hh em funcao
da largura do pogo quantico Si/Siy70Geq 30 tipo-1I, sdo mostrados na Fig. 25(a) e (b),
respectivamente. Usamos a aproximagao 3D para a funcao de onda, e consideramos
diferentes espessuras da camada interfacial para o poco quantico. Em sistemas tipo-II,
os elétrons nao estao confinados no poco de potencial ja que temos uma barreira para os
mesmos, os elétrons estao ligados apenas pela intera¢gao Coulombiana com o buraco (na
banda de valéncia), que causa uma regiao de deple¢ao na banda de condugao responsédvel
pelo aprisionamento do elétron. Devido a isso, a energia de ligagao nestes sistemas é muito
pequena, no nosso caso, menor que 2.4 meV. Tal como para sistemas tipo-I, a dependéncia

da energia dos excitons com a interfaces graduais é bastante significativa: para um pogo
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com 50 A largura e uma interface de 15 A encontramos um aumento de ~ 7.5% e ~ 2.5%
para energia de ligagao e total do exciton, respectivamente, quando comparadas com um

pogo abrupto.
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Figura 26: Shift da energia total do exciton como funcao do campo elétrico em pogos
quanticos tipo-11 Si/Sig7Geg 30, para um pogo de L = 70 A de largura, considerando
duas possibilidades para a fungao de onda: 3D (linhas) e 2D (simbolos) com interfaces
abruptas (linha sélida) e interface gradual de w = 15 A (linha pontilhada), para campos
magnéticosde B=0Te B =25T.

Os efeitos de campo elétrico na energia do ezciton para pogos quanticos Si/Sig70Geo 30
tipo-IT com largura de L = 70 A sdo mostrados na Fig 26, onde temos o shift na energia
do exciton AE¢,(F) = Fepe(F) — Eepe(0) em fungao do campo elétrico, para w = 0
A (linha sélida, sfmbolo triangulo) e w = 15 A (linha pontilhada, sfmbolo circulos),
considerando duas possibilidade para a fungao de onda: as aproximagoes 3D (linhas) e
2D (simbolos) para campos magéticos de B = 0 T e B = 25 T. Uma dependéncia nao
parabolica em F' é encontrada para estes deslocamentos, devido a existéncia de um forte
momento de dipolo elétrico causado pela presenca do campo elétrico, que supre o termo
quadratico na equacio da relacio do stark shift E(F) = E(0) — pF + 3F? onde p é o

momento de dipolo e 3 é a polarizabidade do sistema elétron-buraco [75]. Na aproximacao



2.4 Resultados e Discussoes 69

2D, o ezciton é menos ligado que na 3D (veja Fig.24), consequentemente, a influéncia do
campo elétrico é maior em 2D, o que rende as variacoes superestimadas da energia. Na
presenca de um campo magnético B = 25 T, a energia de ligacao sofre um aumento e faz
com que a energia do exciton seja menos afetada pelo campo elétrico, conduzindo a um

deslocamento menor quando comparado ao caso de B =0 T.
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Figura 27: Shift da energia total do ezciton em funcao do campo magnético B, para pogos
quanticos abruptos de 70 A de largura Si/SiggaGeg s tipo-1 (sélido) e Si/Sig70Geqs0
tipo-II usando as aproximagoes 2D (linha pontilhada) e 3D (linha tracejada).

Agora, podemos discutir a influéncia de um campo magnético externo constante apli-
cado na direc¢do z, na energia do exciton em pogos quanticos Si/Si;_,Ge, tipo-1 e tipo-I1
abruptos. Na Fig.27 temos um shift da energia total do exciton em funcao do campo
magnético para um poco de 70 A de largura. Nossos resultados mostram um aumento de
7.8 meV para pogos tipo-I e 14.4 meV (16.8 meV) para o alinhamento de banda tipo-II
usando a aproximagcao 2D (3D) na a funcdo de onda, respectivamente, para um campo
magnético de 30 T. Comparando as hetero-estruturas tipo-I e tipo-II (aproximagao 3D),
a energia apresenta maior variagao para sistemas tipo-1I. Este fato ja é esperado, ja que
nestes sistemas o elétron nao esta confinado pelo potencial da hetero-estrutura, conse-

quentemente qualquer confinamento adicional representa uma mudanca significativa nas
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energias. O shift nas energias total do ezciton devido ao campo magnético é subestimado
na aproximacgao 2D da funcao de onda quando comparado com 3D. De fato, a aproxi-
macao 3D na presenca do campo magnético cria um novo potencial de confinamento em
z para os elétrons, o qual nao pode ser visto na aproximacao 2D. Isto é razoavel, porque
na aproximacao 3D as partes em p e z da funcao de onda do exciton nao sao separadas,
assim, quando aplicamos o campo magnético B = Bz, este leva a um potencial de confi-

namento em p, que afeta nao sé a parte radial desta funcao, mas toda a funcao de onda
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Figura 28: Representacao da distribuigdo da densidade de probabilidade p (z, z,) para
um pogos quanticos Si/Sig70Geg 30 tipo-1I abrupto de 50 A de largura, considerando (a)
B =0Te (b) B=25T, dentro da aproximagao 2D. (c) e (d) sao os resultados para
mesmo campo magnético, considerando uma fungao de onda 3D.

A influéncia do campo magnético na funcao de densidade de probabilidade p (z., ;) em
pogos quanticos Si/Sig70Geg 30 tipo-1I é ilustrada na Fig.28. Os itens (a) e (b) mostram
as densidades de probabilidade de p(z., z,) em um poco quantico abrupto de 50 A de
largura, para campos magnéticos aplicados de B = 0 T e B = 25 T, respectivamente,
para uma aproximagcao 2D da funcdo de onda. J& nos itens (c) e (d), temos os a den-
sidade de probabilidade usando a aproximacao 3D da funcao de onda. Observamos que
o campo magnético quase nao afeta o confinamento do buraco. Isto se deve ao fato do
buraco ja estar confinado pelo potencial da hetero-estrutura, enquanto que o elétron esta
localizado nas camadas do S, com sua fun¢ao de onda deslocalizada. A deslocalizacao do
elétron implica numa area maior e, conseqiientemente, um fluxo magnético maior. Note
que p (ze, zp) é simétrica em z, = 0 e 2, = 0 para a aproximagao 2D, ja para 3D a simétria
é no eixo z, = —zp. Isto ocorre a devido forma da fungao 3D, que depende da exponencial

de |z. — 2, alcancando seus valores mais baixos neste eixo.
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Publicagoes. Os resultados apresentados neste Capitulo foram publicados como:

* Excitonic properties of type-I and type-II Si/Si,_,Ge, quantum wells.
Andrey Chaves, J. Costa e Silva, J. A. K. Freire e G. A. Farias,
Journal of Applied Physics 101, 113703 (2007).

Paralelo ao trabalho apresentado, foram feitos outros trabalhos em pocos quanticos
com aplicabilidade na area de capacitores MOS. O capacitor MOS é uma estrutura basica
para o estudo dos dispositivos MOSFET. Ele é formado por uma fina camada de 6xido
isolante (Si09, H f O, etc) localizado entre o substrato semicondutor e uma placa metalica
também conhecida como gate. Os materiais mais comuns utilizados para fabricar o gate
sao o aluminio (Al) e o silicio policristalino (poli — Si) altamente dopado. Foram feitas si-
mulacoes a temperatura ambiente, assumindo que os dopantes sao totalmente ionizados.
A equacao de Poisson é resolvida numericamente dentro da aproximacao de diferencas
finitas levando em conta a dependéncia da constante dielétrica com a posicao e usando as
condigoes de contorno dielétrica para cada interface semicondutor/éxido. Na aproximagao
semiclassica, as densidades sao representadas pela distribuicao de Fermi-Dirac. Se os por-
tadores de carga na camada de inversao sao tratadas quanticamente, suas densidades de
cargas devem ser proporcionais ao quadrado das fungoes de onda. O efeito de quantizacao
na camada de inversao ¢ um decréscimo da capacitancia acima do limiar porque a posigao
média das cargas de inversao é deslocada para longe da interface do 6xido, enquanto na

aproximacao semi-classica a posicao média é localizada na interface substrato/dxido.

e No caso classico, estudamos o papel da fracao molar de Ge nas curvas de capacitacia
CV dos dispositivos policristalinos n — Si,_,Ge,/H fO/p — Si, onde observamos
que com o aumento da fracao molar do Ge é possivel diminuir o efeito da deplegao
no gate, o qual degrada a capacitancia total sob o regime de inversao. Também con-
statamos que a voltagem limiar aumenta ligeiramente com a quantidade de Ge. No
entanto, o nosso resultado mais notavel foi a que a combinacao do filme dielétrico
HfOy e do gate policristalino conduz ao efeito de inversao no gate para finas ca-

madas de filmes dielétricos.

* Numerical stmulation of St,_,Ge,/HfO>/Si MOS devices.
J. Costa e Silva, E. L. de Oliveira, J. S. de Sousa, J. A. K. Freire, V. N. Freire, G.
A. Farias e E. F. da Silva Jr.




2.4 Resultados e Discussoes 72

Phys. stat. Sol. ¢ 2, 2955 (2005).

e No caso quantico, nossos resultados mostraram que a combinacao de filmes dielétricos
(como o HfO,) e gates policristalinos causa inversao das cargas nas camadas do
substrato e do gate para camadas de 6xido ultrafinas. Este efeito é conseqiiéncia
da alta constante dielétrica do H fO,, e é esperado que ocorra para todos os dis-
positivos MOS baseados em poligates de altas constantes dielétrica. No entanto, a
dopagem relativa da concentracao entre o gate policristalino e o substrato pode ser

usado para diminuir os efeitos de inversao do gate.

* Gate Inversion Effect in Si,_,Ge,/HfO5/Si MOS Devices.

J. Costa e Silva, E. L. de Oliveira, J. S. de Sousa, J. A. K. Freire, V. N. Freire e G.
A. Farias,

Applied Physics Letters, 86, 24350 (2005).

Um outro trabalho, foi realizado em pocos quanticos compostos de Si e Ge e na-
noestrutura de 6xidos de altas constantes dielétrica (k). As propriedades dos excitons em
pogos quanticos Si/Si,_,Ge, com strain foram calculados levando em conta os efeitos de
interfaces e duas possibilidades para o alinhamento da banda de condugao, tipo-I e tipo-II.
Consideramos também o efeito de carga imagem em pogos quanticos em materiais que
apresentam alta constante dielétrica, como o Si/SrTiO3 e Si/H fO4 e como esse efeito

pode modificar suas propriedades eletronicas em tais materiais.

e Nossos resultados mostraram que o efeito de strain e a existéncia de interfaces grad-
uais muda consideravelmente a energia de ligacao e total do exciton. Para um poco
quantico Si/SigsGegs tipo-1 (Si/Sig7Geys tipo-II) de 50 A de largura com uma
flutuacdo de 10 A na interface hd um aumento na energia do exciton de 20 meV
(10 meV) em relagdo a uma interface abrupta. Com relagdo ao efeito imagem,
os resultados dos pogos quanticos Si/SrTi05 (Si/H fO,) indicam que a diferenca
da emissao de recombinacao, quando comparada com o caso onde o efeito imagem
nao ¢ incluido, é na ordem de 1.5 eV (0.7 eV). Logo esses resultados nos permite
concluir que para uma melhor descricao da energia do exciton em pogos quanticos
Si/Siy_Ge, tipo-1 e tipo-II com strain e do confinamento do exciton em pogos

quanticos Si/SrTi0O3 e Si/H fOs, que sao formados por materiais com constantes
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dielétricas altas, serd mais precisa se levarmos em conta a existéncia de interfaces

graduais e o efeito de carga imagem.

* S1 and SiGe high-k oxide nanostructures for optoeletronic devices.
J. A. K. Freire, T. A. S. Pereira, J. Costa e Silva, G. A. Farias, V. N. Freire e E. F.
da Silva Jr.

Anais da Conferéncia (2005).

2.5 Fios Quanticos

Reduzindo a dimensionalidade do nosso sistema, passamos de um pogo para um fio
quantico, onde agora nossos portadores vao estd confinados em duas direcoes e livre
em uma. Assim, foi feito mais um estudo paralelo a essa tese sendo que agora em fios
quanticos Si/Si;,_,Ge considerando duas possibilidades para o alinhamento de bandas:
tipo-I e tipo-1I. Esse trabalho foi feito junto ao amigo do Grupo de Semicondutores da

UFC, Andrey Chaves, o qual nos rendeu dois artigos:

* Influence of graded interfaces on the exciton energy of type-I and type-
IT Si/Si,_Ge, quantum wires.
Andrey Chaves, J. Costa e Silva, J. A. K. Freire, M. H. Degani, V. N. Freire e G. A.
Farias,
Journal of Materials Science 42, 2314 (2007).

e Onde estudamos as propriedades excitonicas de fios quanticos cilindricos Si;_,Ge,
envoltos por uma camada de Si. Usamos o método variacional para o calculo da
energia do ezciton em fios quanticos cilindricos com alinhamento de banda tipo-I,
onde os portadores estao confinados espacialmente no mesmo material e alinhamento
tipo-II, onde os portadores estao confinados espacialmente em materiais diferentes.
Neste sistema levamos em consideragao a existéncia de interface gradual entre os
materiais, para isto, propomos um Hamiltoniano que descreve o confinamento dos
portadores, levando em conta que a massa efetiva depende das variaveis espaciais.
Calculamos a energia do exciton variando o raio do fio e a espessura da interface.
Nossos resultados numéricos mostraram que flutuacoes interfaciais de 15 A em fios
Si/Siy85Geo1s (5i/SigrGegs) tipo-I (tipo-II) conduzem a uma variacdo da ener-
gia do exciton de 10 meV em relacao ao fio com interface abrupta, levando a um

deslocamento para o azul [76].
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* Theoretical investigation of excitons in type-I and type-II Si/Si;,_,Ge,
quantum wires.
J. Costa e Silva, Andrey Chaves, J. A. K. Freire, V. N. Freire e G. A. Farias,
Physical Review B 74, 085317 (2006).

e Estudamos o comportamento de elétrons e buracos sob campos magnéticos apli-
cados paralelos ao eixo dos fios quanticos cilindricos Si/Si;_,Ge,. Levamos em
conta a existéncia de interfaces graduais, e usamos a aproximacao da massa efetiva
para calcular as energias dos ezcitons. Uma andlise do raio médio do elétron em
sistemas tipo-II foi feita para ilustrar melhor as variagoes de momento angular, que
sao responsaveis pelo surgimento das oscilagoes nas energias a medida que aumen-
tamos a intensidade do campo nestes sistemas. Nossos resultados mostraram que a
existéncia de interfaces graduais sao responsaveis por um aumento significativo na
energia do exciton para fios quanticos finos. Para um QRs Si/Sigg5Geg 15 tipo-1
(Si/Sig70Geq.30 tipo-II) com um raio de 30 A, e espessura interfacial de 15 A aen-
ergia de ligagdo aumenta cerca de 5.5 % (12 %) em relagdo ao mesmo caso abrupto,
enquanto a energia total do ezciton tem um aumento de cerca de 20 (10) meV para

as mesmas condigoes.

A presenga de um campo magnético paralelamente ao eixo do fio ndao afeta muito o
estado fundamental dos excitons em QRs tipo-I, especialmente para pequenos raios
do fio. No entanto, apesar dos fios quanticos tipo-I1I apresentarem um potencial para
elétrons com caracteristicas parecidas com as de um anel quantico, a periodicidade
das oscilagbes de Aharonov-Bohm nestas estruturas exibe pequenas variagoes a me-
dida que o campo magnético aumenta, ao contrario do que é comumente encontrado
nos auto-estados de energia de anéis quanticos, onde esta periodicidade é constante
e bem definida. A periodicidade claramente depende da area de secao transversal
do fio: o nimero de trocas de momento angular do elétron aumenta quando o raio
do fio aumenta, o que representa um menor periodo para maiores valores de raio.
Uma vez que a periodicidade depende da area cercada por este potencial do tipo
anel quantico, sua variacao em fios tipo-II até mesmo quando o raio do fio é con-
stante pode também ser explicada, porque aumentando-se a intensidade do campo
magnético, a funcao de onda do buraco é afetada, fazendo com que o potencial
Coulombiano efetivo que confina o elétron também varie com o campo. campo.
Assim, a area cercada por este potencial efetivo para elétrons, e conseqiientemente
a periodicidade das oscilagoes Aharonov-Bohm, nao permanecem constantes para

todos os valores de campo. [77].
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3 Anéis Quanticos

Recentes progressos nas técnicas de fabricacao de nanoestruturas permitiram a cons-
trugao de uma nova estrutura de confinamento chamada de anel quantico (quantum rings
- QR’s). Os anéis quanticos sao modelados por um grande ponto quantico cilindrico
com uma cavidade interna axialmente simétrica. Esta nova geometria tém atraido muita
atencao nos tultimos anos [78, 79, 80, 81, 82, 83, 84, 85, 86, 87]. Na presenca de um campo
magnético na direcao axial, ocorrem oscilagoes na energia do elétron em func¢ao do fluxo
magnético, que é conhecido como efeito Aharanov-Bohm (Aharanov-Bohm effect - ABE)
[88]. As oscilagoes Aharanov-Bohm ocorrem devido a mudanga de fase na fungao de onda
quando o fluxo magnético ¢ que passa através do anel alcanca o fluxo magnético quantico
¢o = h/e (com h sendo a constante de Planck e e a carga elétrica). A modificacdo na
estrutura faz com que as propriedades eletronicas dos anéis sejam totalmente diferente das
apresentadas em pontos quanticos. Os anéis quanticos podem ser obtidos, por exemplo,
a partir de um grande ponto quantico GaAs coberto por uma camada de Ga(Al)As
[80], colocado no processo de annelling, o qual origina um grande buraco no seu centro,
tomando o formato de um anel quantico. Outros materiais, tais como InGaN/GaN [79],

In(Ga)As [85] e InAs/InP [85], também tém sido usado na formagao dos anéis quanticos.

O estudo dos estados eletronicos em anéis quanticos na presenca de campos exter-
nos tém recebido muita atencao [89, 90, 91, 82, 83, 93| e alguns trabalhos na literatura
indicam que as propriedades Opticas e os estados eletronicos dessas estruturas sao forte-
mente afetados por impurezas e imperfeicoes na geometria do sistema. Considerando
uma impureza no centro de um QR semicondutor, B.S, Monozon et al. [82] calculou
analiticamente a energia de ligacao de um elétron na presenca de um campo elétrico e
magnético, considerando um potencial de barreira infinita para o QR. A. Bruno-Alfonso e
A. Latgé [89, 93] também estudaram os efeitos de impurezas nos QRs. Nos seus célculos,
eles usaram a aproximacao variacional para obter o estado fundamental de impurezas

doadoras, com a impureza localizada dentro do QR e a uma distancia média dos raios
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interno e externo, sob um campo magnético aplicado. Eles observaram que, neste caso
particular, a energia de ligacao é independente do campo magnético. L. G. G. Dias da
Silva et al. [83] analisaram os efeitos de impurezas nas oscilagoes AB em QRs e suas
conseqliéncias na emissao da fotoluminescéncia (photoluminescence - PL). B. S. Monozon
et al. [82] consideraram uma aproximagao analitica para o problema da impureza em QR,
mas seus resultados sao validos somente para alguns regimes intensos do campo elétrico

ou magnético e casos limites de parametros geométricos associado com o confinamento no

QR.

Mudancgas geométricas no QR também sao importantes nas propriedades eletronicas.
Recentemente L. A. Lavenere-Wanderley et al. [92], A. Latge [93], e A. Bruno-Alfonso
[94] analisaram os efeitos da excentricidade em QRs, e viram que ela pode anular as
oscilagoes AB. Considerando o QR sem a presenca de um campo magnético aplicado,
D. Gridin et al. [95] estudaram os estados eletronicos em QR com formas arbitrérias,
mostrando a presenca de estados localizados na regiao de maxima curvatura. Em todos
os calculos, observa-se as mesmas restrigoes devido ao método de pertubacao ou pelo fato

dos portadores estarem confinados em barreiras de potencial infinitas.

Um outro ponto interessante, o qual tém recebido boa énfase dos grupos de pesquisas,
¢ a possibilidade de se estudar a topologia [96] de anéis quanticos semicondutores devido a
forma de crescimento auto-formado (self-assembled). Muitos trabalhos experimentais em
anéis quanticos encontrados na literatura mostraram que estas estruturas tém superficies
rugosas, ao invés de uma forma circular perfeita [97]. T. Kuroda et al. [80] observou que
a falta de simetria em anéis nao-circulares causava relaxacao no momento angular mais

rapido do que as transicoes entre os niveis de energia.

Neste Capitulo estudaremos a energia do elétron em anéis quanticos semicondu-
tores considerando um campo magnético aplicado perpendiculamente a estas estruturas,
levando em conta um modelo realistico consistindo em anéis com barreiras e potenciais
finitos, nao limitado a pequenas pertubagoes. Investigaremos o efeito Aharanov-Bohm na
presenca de uma e duas impurezas hidrogénicas negativas e positivas. Os efeitos no espec-
tro de energia devido a deformagoes arbitrarias, tais como, a falta de simetria cilindrica
na geometria da estrutura, rugosidade nas superficies dos anéis e o caso de anéis duplos,
também sao considerados [98]. Contrario a alguns estudos tedricos, usaremos o método
nao-pertubativo que pode ser usado para qualquer intensidade de campo magnético, lo-
calizacao de impurezas e forma de anéis. Além disso, o método permite-nos um estudo dos

estados excitados dos anéis e pode ser facilmente generalizado para lidar com diferentes
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perfis de potenciais radiais.

Este Capitulo sera apresentado da seguinte forma: Na Secao 3.1 discutiremos o modelo
e método usado para resolver a equacao de Schrodinger. A Secao 3.2 mostra os efeitos
de impurezas nos niveis eletronicos. Na Secao 3.3 analisaremos as oscilagoes AB no anel
apresentando excentricidade, em seguida trataremos do caso do anel com rugosidade na

superficie e, finalmente, na Secao 3.5 falaremos de anéis duplos.

3.1 Modelo Tedrico

Consideraremos um anel quantico formado pela revolucao em torno do eixo z de um
cubo com raio interno (externo) | p'|= a(b) e altura h, ao longo do eixo de crescimento
(2) (ver inset da Fig.29). Geralmente h, < a,b de modo que possamos desacoplar o
movimento do elétron ao longo da direcao z e do plano x—y, e reter-se apenas na analise do
primeiro estado ao longo da diregao z (aproximagao adiabatica). Consequentemente, sem
perder a generalizacao, nosso sistema pode ser considerado como um caso bi-dimensional
(2D), com o elétron confinado no plano z = 0. Consideremos um campo magnético
uniforme B paralelo ao eixo z e as impurezas hidrogénicas localizada em g = pj,,, & uma
distancia z = z; do plano do QR. Dentro da aproximacao da massa efetiva, o potencial

de confinamento é dado por

0 <|pl<b

Vo,  de outra forma.

O QR é envolto por uma camada de (GaAl)As com uma barreira de potencial de
Vo = 190 meV, correspondendo a uma concentracao do Al de x = 0.25. Considerando a
banda de conducao parabdlica independente da posi¢cao, o Hamiltoniano pode ser escrito

como

He L (54qd)2+V, YvioLsy 3.2
= 5T+ aA)? + V@) + D Vi +0Ve(P), (3:2)
onde m* é massa efetiva do elétron (m* = 0.067mg com my a massa do elétron livre) e o

potencial vetor escolhido é um gauge simétrico A= %ﬁ x p. O potencial devido a cada

impureza tem a forma Vi = 2% /[(p — pimp)? + 22]*/2, sendo Z; a carga da impureza,

mp 4meeqg

N é o nimero de impurezas, e a constante dielétrica do GaAs é e = 12.5. O ultimo termo

em Eq. (3.2) é uma perturbac¢do no potencial de confinamento que quebra a simetria
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cilindrica.

O método da evolucao temporal split-operator serd usado para obter os niveis de
energia, o qual é baseado na solugao da equacao de Schrédinger dependente do tempo
[99, 100, 101]. Nao limitado a pequenas perturbagoes, este método pode ser usado para
efeitos nao lineares, incluindo as condic¢oes extremas criadas pelos pulsos dos lasers. Usan-
do este método, somente os estados de interesse sao envolvidos e o calculo pode ser feito
para escala linear com o tamanho do sistema, contrario aos métodos baseados no formalis-
mo linear de resposta que envolve a diagonalizacao de grandes matrizes. Uma outra van-
tagem deste método, que podemos mencionar, é que nao se usa expansao em bases ou os
parametros ajustaveis e o efeito de campos externos é tratado de uma maneira nao per-
turbativa. Estas caracteristicas sao muito importantes quando tratamos problemas com
impurezas, até entao tratados usando diferentes métodos, tais como o método variacional
ou expansao em bases das fungoes de onda, devido a falta de simetria, onde é muito dificil
escolher uma funcao de onda razoavel ou a solucao de uma expansao de bases das fungoes

de onda para qualquer intensidade de campo magnético.

A solucao geral da equacao de Schrodinger dependente do tempo é

(7t + At) = e HAYMY (7 1), (3.3)

Usamos o método proposto por M. H. Degani [99, 100, 101] para encontrar os autoes-
tados, o qual consiste em usar uma funcao de onda tentativa W(7,¢) propagar no tempo
imagindario e assim encontrar uma fun¢ao de onda no tempo posterior, onde a funcao de
onda tenha convergido para o estado fundamental do sistema. Note que, a primeira vista,
o ideal seria usar coordenadas cilindricas, ja que se trata de um elétron em um anel, no
entanto, como um de nossos propositos é analisar os efeitos de impurezas e defeitos de
geometria nestes sistemas, os quais quebram a geometria cilindrica do anel, é mais con-
veniente usar coordenadas cartesianas (o que torna também mais facil a implementagao

numérica) em nossos célculos.

Substituindo o Hamiltoniano da (Eq.3.2) na solu¢ao da equagao Schrodinger na Eq.(3.3)
e como o mesmo independe do tempo, chegamos a uma exponencial da soma dos termos,
cinético e potencial. Sabendo que os operadores cinético e potencial nao comutam, nao
podemos usar uma expansao do tipo exp (A + B) = exp(A)exp(B), onde A e B sao
operadores, pois esta s6 é valida se [A,B] = 0. Usaremos assim uma expansao proposta

por Suzuki [102] para a decomposigao de exponenciais de operadores. Aplicando esta
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aproximagcao, para o nosso caso, a evolugao temporal da fun¢ao de onda (Eq.3.3), pode

ser escrita como

U(F,t + At) = exp {%ﬁtvm} exp (%NT) exp {—iﬁ—htvm} U(F,t) + O(A2), (3.4)

onde a energia cinética total do sistema é T = T, + T, sendo

1 1 0 2
. _ 2 _ | _sp-
T, = 2m(px qyB/2) Zm[ Zh@x qu/Q] ,
1 1 0 2
T, = — B/2)? = — | —ih— B/2| . .
)= oyt anB/2 = o | a2 (3.5)
Assim, chamando
—iAt /
n(F,t—i—At)—e:r;p[ : Ty]n(F,t+At), (3.6)
[AVREN . At —
n (F,t + At) = exp —@hz—Tz (7ot + At), (3.7)
m

V()
2h

(7t + At) = exp [—iAt ] U(7,t), (3.8)

usando uma func¢ao de onda tentativa W(7,¢) na forma de uma gaussiana para encontrar
&(7,t + At) na Eq.(3.8) e depois aplicando esse resultado na Eq.(3.7) e usando a forma

de Crank-Nicholson [103] da exponencial de um operador, teremos

n (7, t + At) = exp { (Tx)l E(F t+ At) = —=0—£(F, t + At), (3.9)
1+ 52T,
logo
/ At At
. A 1+:h—T, | =(1—-1h—T, . At). 1
n (7t + At) ( ~|—zh2m x) ( Zh2m x) E(r,t+ At) (3.10)

Substituindo T, da Eq.(3.5) na equacao acima, temos

thAt 0%  qyB 0 quB 2 /
1 — — — 277 7 At) —
{ " m dx? ik Oz ( 2h ) n (A
ihAt 0%  quB 0 qyB 2 .
{1— i _81’2 -+ i %—f‘ (%) f(r,t+At). (3.11)
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Para resolver essa equacao, usaremos o método de diferencas finitas, ou seja, vamos dis-
. ~ /PN N .
cretizar os espagos e as fungoes n (7, t + At) e £(7,t + At). Neste esquema de diferengas

finitas escrevemos as derivadas como

ﬁf‘ Jiv1 — i :_fz;1—fi

0z"" Az Az

0 ~ Jin = 2fi+ fia

@fi = N , (3.12)

substituindo a derivada segunda de f; na Eq. (3.11), onde f; pode ser trocado por i (7, ¢+
At) e £(7,t + At). Logo, teremos

—B:(1+ i@y)n§_1 +[1+ 8.2 + (@y)z)h; — Be(1 - Z'Oéy)77;+1 =

Boll i)y + [1 = B(2+ (V))& — Boll — i), (3.13)

com ¥ = Azw.hy/4R, e B, = iR,At/2h(Ax)?, sendo w. e R, a freqiiéncia do ciclotron
e a constante de Rydberg, respectivamente, e Axr e Ay a malha no espaco real. Podemos

reescrever a equacao acima na forma matricial

1+ 6.2+ (a¥)?) —B.(1 —iaY) 0 0 m
—B:(1 +1iaY) 0 mo|
0 —0B.(1 —iaY) ' N
0 0 —Be(1+ia%) 14 3.(2+ (a¥)?) s
1— B2+ (a¥)?) Bu(l +ia¥) 0 3
—Bo(1 + i) 0 §2
0 Be(1+iaY) :
0 0 —Bo(1+ia¥) 1—B.(2+ (a¥)?) &N

A equagao matricial acima é resolvida numericamente através da subrotina TRIDAG do
Numerical Recipes. Apbs encontrarmos a funcio n' (7,¢ + At), aplicaremos esse resultado
na Eq.(3.6) e faremos o mesmo procedimento para a propagagao relacionada ao operador

T,, onde obtemos

—By (1 + i) iy + 1+ B2+ (&)*)]ns — By(1 — ia® )iy =

By (L +ia)m_y +[1 = 8,2+ (@))]i; = B,(1 — ia®)n; s, (3.14)
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onde o = Ayw.hz/AR, e B, = iR,At/2h(Ay)?. Resolvemos de novo uma equagao
matricial, agora a da Eq.(3.14), usando o mesmo método utilizado na Eq.(3.13), e assim
encontramos 7. Com isso podemos finalmente encontrar a funcao de onda do instante

t + At, dada por

V(7
V(7 t+ At) = exp {—iAtQL;)} n(r,t + At). (3.15)

3.1.1 Propagacao no Tempo Imaginario

Usaremos a propagagao no tempo imaginario, t = -ir, para encontrar uma solugao da

funcao de onda estacionaria. Para cada instante temos

(0 = S anean (%) ) (5,10

que é combinagao linear das fungoes espaciais ¢, de todos estados ligados naquele instante,

sendo FE,, seus respectivos autovalores de energia.

Usando a propagacao no tempo imaginario, chegamos a

[W(r)) = ;aneaﬁp (—%) |¢n), (3.17)

com a normalizacao desta fun¢ao sendo dada por

Zn an€TP (_%> |¢n>

|W (7)) rm = —~ , (3.18)
Vo lanleap (—257) )
Para encontrar o estado fundamental, basta fazer 7 — oo, ou seja,
lime oo [ W (7)™ = |thg). (3.19)

Para obter os estados excitados, usamos a ortonormalizagao de Gram-Schmidt, devido

as fungoes de onda dos estados excitados serem ortogonais entre si.
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Figura 29: Shift da energia AE, = E,(B) — E,(B = 0), em fun¢ao do campo magnético
para (a) estado fundamental e (b) primeiro estado excitado, para anéis de tamanho | g |=
(a+0)/2 =190 A elargura b—a = 60 A (linha sélida), b —a = 120 A (linha tracejada),
respectivamente.

Para ilustrar o método da evolucao para o QRs, mostramos na Fig.29 os resultados
obtidos com este método para os deslocamentos AE,, = E,(B) — E,(B = 0) nas energias
do (a) estado fundamental (n = 0) e (b) primeiro estado excitados (n = 1), em funcao do
campo magnético aplicado, para diferentes valores de largura w do anel (w = 60 A sélido
ew =120 A tracejado) em QRs ideal (sem a presenga das impurezas ou rugosidade).
As oscilagoes AB estao presentes e o periodo das oscilagoes aumenta ligeiramente com o
nivel de energia e a largura do anel. Este fato é esperado, ja que o estado excitado ¢ mais
espalhado dentro da regiao do anel do que o estado fundamental e porque a area do anel
aumenta com sua largura, e assim o fluxo magnético através do anel diminui com ambos

os fatores.

3.2 Efeitos Causados por Impurezas nos Niveis Eletronicos

Para analisarmos os efeitos das impurezas hidrogénicas, consideraremos inicialmente
um anel com tamanho @ = 140 A e b = 240 A e uma tnica impureza de carga positiva
localizada a uma posigao 7, = (190 A, o0, z;) com duas diferentes distancias do plano

do anel, z; = 10 Aez =30A. As Figs.30 e 31 apresentam, respectivamente, as energias
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Figura 30: Energia do (a) estado fundamental e (b) primeiro estado excitado, em fungao
do campo magnétio aplicado, para uma impureza hidrogénica positiva em duas distancias
diferentes do plano do anel z;, z; = 10 A (linha sélida) e z, = 30 A (linha tracejada), com
a=140 A eb=240 A .

e raios médios no plano do estado fundamental e do primeiro estado excitado em funcgao
do campo magnético aplicado. Devido a quebra de simetria causada pela presenca da
impureza positiva, o estado fundamental nao apresenta oscilagbes AB. Contudo para o
primeiro estado excitado, como o elétron esta deslocalizado, ele nao sente de maneira
intensa a quebra de simetria, mantendo assim fracas oscilagoes. Esses efeitos na estrutura
eletronica causados por uma unica impureza hidrogénica sao similares a presenca de um
campo elétrico aplicado no plano do anel (que pode ser visto na ref. [81]) representando
uma quebra de simetria relacionada ao campo que atua no confinamento do elétron. Na
Fig.30 (a), observamos que as oscilagdes AB sao anuladas no estado fundamental para
todas as posicoes z; das impurezas. O potencial hidrogénico quebra a simetria cilindrica
e o estado fundamental do elétron confinado é fortemente relacionado com a carga da
impureza. Isto acontece porque a carga ¢ positiva, entao o elétron tende a ser atraido e
consequentemente confina-se préximo a impureza. De fato, como podemos ver na Fig.31, o
raio médio para o estado fundamental esta muito proximo da impureza no plano na posicao
190 A e quase independe do campo magnético aplicado (menor que 10 T). No primeiro
estado excitado (Fig.30(b)) como o elétron estd mais deslocalizado e mais distante da

impureza, a funcao de onda do elétron é mais simétrica e assim as energias ainda oscilam
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Figura 31: Raio médio do estado fundamental 7y (linha sélida) e primeiro estado excitado

r1 (linha tracejada), em fungao do campo magnético aplicado, para os mesmos parametros
da Fig.30.

mesmo que fracamente. As oscilagoes nas energias sao acompanhadas pelo efeito analago
no raio médio, como mostrado na Fig.31. Entretanto, o potencial hidrogénico é mais
forte para o primeiro estado excitado onde observamos pequenas oscilagoes no raio médio,
menores que 1 A, indicando que o estado do elétron é ainda confinado pela impureza

positiva.

Consideraremos o mesmo anel, mas com uma impureza hidrogénica negativa nas mes-
mas localizagoes das Figs.30 e 31. As Figs.32 e 33 mostram respectivamente as energias e
o raio médio para o estado fundamental e primeiro estado excitado, em fungao do campo
magnético. Novamente, devido a quebra de simetria, o efeito AB foi anulado para o estado
fundamental para todas as posicoes da impureza, ja o primeiro estado excitado apresenta
pequenas oscilacoes a medida que a impureza vai se afastando do plano do anel. Como
a impureza é negativa, a energia (da ordem de 34 meV para o estado fundamental), é
muito diferente do caso da impureza positiva (da ordem de 3 meV, para o mesmo caso)
ja que agora temos uma repulsao das cargas e nao uma atracao. Mesmo que o raio médio
nas Fig.31 e 33 tenha quase a mesma ordem de magnitude, apesar disso, observamos que
a funcao de onda do elétron torna-se localizada ao longo da circunferéncia do anel na

presenca de uma impureza: negativa (positiva) o elétron é confinado dentro do anel o
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Figura 32: Energia do (a) estado fundamental e (b) primeiro estado excitado, em fungao
do campo magnétio aplicado, para uma impureza hidrogénica negativa em duas distancias
diferentes z; do plano do anel: z; = 10 A (linha sélida) e 2, = 30 A (linha tracejada),
para os mesmos parametros do anel na Fig. 30.

mais distante do centro de repulsao (mais préximo do centro de atragao).

Agora vamos considerar o sistema com duas impurezas hidrogénicas de mesmo sinal
em um anel com tamanho de @ = 140 A e b = 240 A, com a primeira impureza em
F,f:r?p =(190 A, 0, 1) e a segunda em Fﬁzp = (190 A, 0, z). A existéncia de duas
impurezas apresenta mais complexidade na andlise e a existéncia ou nao de oscilagoes
AB depende fortemente da posicao relativa das impurezas ao longo de z. As Figs. 34 e
35 apresentam respectivamente as energias e raios médios para o estado fundamental e
primeiro estado excitado em funcao do campo magnético para duas impurezas positivas.
Na Fig.34 (a) observamos que a energia do estado fundamental e primeiro estado excitado
nao oscilam se z; # 29. Neste caso, temos duas impurezas nao simétricas positivas, que
apresentam na regiao do anel uma média nao nula do gradiente do potencial (como no caso
de uma impureza no centro nas Figs.30-33). Se as impurezas hidrogénicas estao a mesma
distancia do plano do anel (2, = 2, = 30 A), o potencial total é simétrico (a média no
plano do gradiente do potencial é nula para qualquer estado do anel) e consequentemente
podemos ver na Fig.34(b) fracas oscilagoes em ambos os niveis de energia. A medida
que aproximamos essas impurezas do anel (z; = 2o = 10 A inset), as oscilagdes do

estado fundamental e primeiro estado excitado dimimuem rapidamente por causa da forte
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Figura 33: Raio médio do (a) estado fundamental e (b) primeiro estado excitado, em
funcao do campo magnético aplicado, para uma impureza hidrogénica negativa em duas
distancias diferentes do plano do anel: z; = 10 A (linha sélida) e z, = 30 A (linha
tracejada) para os mesmos parametros do anel na Fig.30.
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Figura 34: Energia do estado fundamental (linha sélida) e primeiro estado excitado
(linha tracejada), para duas impurezas hidrogénicas positivas proximo ao anel quantico

de tamanho a = 140 A e b =240 A com a primeira impureza localizada em fﬁzp = (190

A, 0, 2) e a segunda em o (=190 A, 0, 25). Em (a) 21 = 10 A e z, = 30 A, (b)

imp

21 =20=30 A (21 = 20 =10 A no inset).

pertubacao das impurezas no plano do anel. Este efeito pode ser melhor observado no
raio médio (Fig.35), onde verificamos que as amplitudes de oscilagoes realmente diminuem

quando aproximamos as impurezas do QR em z; = z,.

Considerando duas impurezas hidrogénicas negativas, nas Figs.36 e 37 temos respec-
tivamente, as energias e os raios médio dos estados fundamentais e primeiros estados
excitados em funcao do campo magnético aplicado. Na Fig.36 observamos que todos os
niveis de energias oscilam independentemente das posicoes das impurezas hidrogénicas.
Isto significa que com duas impurezas hidrogénicas negativas o campo magnético é mais
efetivo, quando comparado com duas impurezas positivas. Este resultado pode ser en-
tendido devido ao fato que as cargas positivas agem como fontes atrativas, enquanto as
cargas negativas produzem repulsao no campo e, consequentemente nao apresentam es-
tado confinado préximo ao centro da impureza. As oscilagoes nos niveis de energia sao
acompanhadas pelo raio médio (ver Fig.37). Agora, todos os estados apresentam os-
cilacoes no raio médio, entretanto, o mais importante ocorre quando as cargas negativas

estao na posicao de simetria (z; = 22).
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Figura 35: Raio médio do estado fundamental e primeiro estado excitado, para o mesmo
anel e parametros usado na Fig.34. A linha tracejada corresponde a z; = 2, = 30 A
(21 = 20 = 10 A no insete), e a linha sélida para z; = 10 Ae 2z =30 A o estado
fundamental (estado excitado no inset), respectivamente.

3.3 Efeitos Geométricos nos Niveis Eletronicos

Para estudar os efeitos geométricos nas oscilagoes AB, consideraremos um anel com o
formato elipsoidal composto por elipses de barreiras internas e externas concéntricas. Para
uma analise mais clara dos efeitos geométricos, vamos considerar o sistema com diferentes
excentricidades, mas com a mesma area, para que o fluxo magnético através do anel seja
0 mesmo, sem a presenca de impurezas. As interfaces interna (j = I) e externa (j = E)
dos anéis elipticos sao definidas pela excentricidade & = a;/b;, com eixo menor (maior)
a; = Rj\/& (bj = R;/+/&;) (ver Fig.38). Consideraremos inicialmente o anel eliptico com
mesma excentricidade £ interna e externa e com R; = 140 AeRp=240 A. As Figs.38 e
39 mostram respectivamente, as energias e raios médios de ambos no estado fundametal
e primeiro estado excitado, em funcao do campo magnético, para diferentes valores de
excentricidade. Observamos que as oscilagoes AB sao anuladas quando £ diminui. De fato,
quando ¢ diminui os primeiros dois estados tendem a degenerar e a densidade de carga
é localizada nas regioes onde os QRs tem maior curvatura. A amplitude das oscilagoes
do efeito AB diminui a medida que & diminui, com energias quase degeneradas em & =

0.65. Isto ocorre devido os estados se afastarem, formando dois bicos nas extremidades
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Figura 36: Energia do estado fundamental (linha sélida) e primeiro estado excitado

(linha tracejada), com duas impurezas hidrogénicas negativas préximo ao anel quéantico
de tamanho a = 140 A e b = 240 A com a primeira impureza localizada em ff-;zp = (190
A, 0, 21) e a segunda em Fﬁn)p = (=190 A, 0, 25). Em (a) 2, = 10 A e 2, = 30 A, (b)
21 = 29 = 30 Ae 21 = 25 =10 A no inset, respectivamente.
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Figura 37: Raio médio do estado fundamental com duas impurezas hidrogénicas negativas
no anel quantico com tamanho a = 140 A e b = 240 A com a primeira impureza fixa em
an)p =(190 A, 0, %) e a segunda em 2 —=(-190 A, 0, %), em duas diferentes posicoes no
plano do anel, z; = 10 A (linha sélida) e 2, = 30 A (linha tracejada), e para a primeira
impureza fixa em ff-nlzp =(190 A, 0, 30 A) e a segunda em fﬁfp =(190 A, 0, 30 A) (linha
pontilhada).

imp
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Figura 38: Energia do estado fundamental (linha sélida) e primeiro estado excitado (linha

tracejada), em fungao do campo magnético aplicado, para diferentes valores de excentri-
cidade, R; = 140 A, e Rp =240 A.

da elipse, analogo ao caso de dois atomos proximos onde a medida que os afastamos um
do outro a degenerescencia é observada. Esse resultado também ¢é similar ao obtido para
duas impurezas positivas (com posigoes simétricas z; = z9) quando z; diminui (ver Fig.34).
Para o caso dos raios médios variando com £ na Fig.39, observamos um comportamento
semelhante ao dos niveis de energia, onde a medida que diminuimos a excentricidade
as energias se degeneram, sendo que neste caso, o valor do raio médio aumenta com a

diminuicao da &.

Uma mudanga geométrica diferente nos QR é considerar um sistema em que a bar-
reira interna tem simetria cilindrica e a externa uma elipse concéntrica, sistema A. Este
sistema pode se reproduzido experimentalmente, devido a diferenca das constantes de
rede na formacao dos QR. Vamos considerar o caso em que a interface interna tem raio
Ry = 140 A ¢ a elipse externa apresenta excentricidade no eixo menor (maior) a; = Rp\/€
(bj = Rp/v/§) com Rg = 240 A . Um segundo caso, sistema B, é considerarmos um QR
composto por elipses concéntricas, com mesma area. Para o sistema B usamos as mesmas
definigoes para os eixos menor (maior) das elipses concéntricas, consideramos os raios
internos (externos) R; = 140 A (Rg = 240 A). Ambos os sistemas tém a mesma drea,

assim os minimos e os maximos das oscilagoes ocorrem nos mesmos valores do campo
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Figura 39: Raio médio do estado fundamental (linha sélida) e primeiro estado excitado
(linha tracejada), em fun¢ao do campo magnético aplicado, para diferentes valores de
excentricidade. Para os mesmos parametros usado para as Fig. 38.

magnético. Na Fig.40 temos a energia no estado fundamental e primeiro estado excitado
em funcao do campo magnético, para diferentes valores da excentricidade. Observamos
que as oscilagoes da mesma ordem de magnitude ocorrem para valores muito diferentes
da excentricidade: as variagoes para & = 0.94 e ¢ = 0.85 no sistema A correspondem a &
= 0.85 e £ = 0.65 no sistema B. Esta diferenca resulta do fato que no sistema B a largura
do anel é constante, enquanto no sistema A a largura é muito pequena ao longo do eixo
menor, quando comparada com os valores ao longo do eixo maior. Conseqlientemente, a
fungdo de onda no sistema A serd localizada nas regioes perto do eixo maior da elipse,
correspondendo a dois estados quasi-degenerados, similar ao efeito de duas impurezas pos-
itivas. Os raios médios dos sistemas A e B sao mostrados na Fig.41. Como esperavamos,
como os sistemas apresentam pequenas oscilagoes na energia (A com £ = 0.85 e B com
¢ = 0.65) eles tém oscilagdes baixas no raio médio (ver Fig.41(b)). Nos sistemas com e-
nergias da mesma ordem de magnitude, os raios médios correspondentes em B sao sempre
maiores do que esses no sistema A, uma vez que as elipses concéntricas (sistema B) tém

excentricidades maiores do que o sistema A.
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Figura 40: Energia do estado fundamental (linha sélida) e primeiro estado excitado (linha
tracejada), em fungao do campo magnético aplicado, com diferentes valores de excentri-
cidade e considerando os casos onde o anel interno tem simetria cilindrica e a barreira
externa é uma elipse concéntrica (sistema A), e o anel eliptico com mesma excentricidade
(sistema B) e mesma area.
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Figura 41: Raio médio do estado fundamental (linha sélida) e primeiro estado excitado
(linha tracejada), em fun¢do do campo magnético, para o mesmo sistema da Fig. 40.



3.4 Anéis Rugosos 94

3.4 Anéis Rugosos

Das varias linhas de pesquisas em anéis quanticos semicondutores, uma delas esta
relacionada com os efeitos de topologia [104, 105] causados na formacao dos mesmos.
Alguns trabalhos experimentais mostram que essas estruturas apresentam rugosidades in-
terfaciais, ao invés de uma superficie perfeitamente lisa [97, 106]. Assim, consideraremos
a existéncia de rugosidades nas interfaces do anel. Estas rugosidades sao saliéncias, pro-
tuberancias na barreira ou/e na regiao do anel. Agora, simularemos os QR assumindo
suas interfaces rugosas com raios internos e externos descritos por uma funcao do tipo

[107]
R(0) = Ry + r(6), (3.20)

_ ’I’LLC 2
2Rav

onde 6 é o angulo no plano, ¢, sao as fases aleatérias, R,, a média do raio, (< 7"(0)2 >)

com

cos(nf + ), (3.21)

L
r(f) = 20g \/ﬁ—; Z exp
av n>0
1/2 _

or o deslocamento do raio médio e L. é o comprimento de correlacao do raio na interface.
Os trés parametros ( ¢, Lo e og) sdo geralmente diferentes para as interfaces internas
(Raw = Ry) e externa (Ry, = Rg).

Na Fig. 42 temos quatro possibilidades de perfis de potenciais para os anéis que
analisaremos neste trabalho: (a) um anel ideal (liso), isto é, sem rugosidade nas interfaces,
e aneis com rugosidade na superficie (b) interna, (c) externa, e (d) ambas superficies. O
raio médio interno e externo sdo R; = 140 A e Ry = 240 A, respectivamente, e os

parametros da superficie rugosa sdo o0 = 2 A e L, = 5 A.

O espectro de energia (a) e a energia de transigao (b) do elétron, em fungdo do campo
magnético aplicado para um anel ideal (ver Fig. 42 (a)), sdo mostradas na Fig.43. As
oscilagoes na energia em funcao do campo magnético aplicado ocorrem devido a transi¢oes
do momento angular do elétron. Essas mudangas ocorrem porque, quando aplicamos o
campo magnético, as fungoes de ondas tendem a se estreitar, forcando assim sua pene-
tracao na barreira, e consequentemente aumentando a energia, com isso passa a existir
um estado de menor energia que possui um [ # 0. As energias oscilam com a intensidade
do campo magnético seguindo um periodo bem definido, em torno de 1.9 T. Na Fig.43 (b)
observamos as transicoes do momento angular das energias do estado fundamental para

o primeiro e segundo estado excitado, onde vemos uma diferenga menor que 7 meV em
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(a) (b)
(©) (d)
Figura 42: Perfil do potencial para (a) um anel ideal e para anel com rugosidades nas

superficies (b) interna, (c) externa e (d) em ambas superficies, considerando R; = 140 A,
Rp=240A, 0 =2A eL.,=10A.

relacao ao estado fundamental.

O espectro de energia em funcao do campo magnético em QR com rugosidade nas
superficies (a) interna, (b) externa e (c) ambas, sdo mostradas na Fig.44 para dois dife-
rentes grupos de parametros da rugosidade: considerando Lo =5 A, parao =2 A (linha
sélida) e o = 10 A (linha pontilhada). Notamos que na presenga de superficies rugosas e
com o aumento do deslocamento do raio médio, as oscilacoes AB tornam-se mais fracas
e as energias de confinamento sao deslocadas, especialmente quando ambas as superficies
sao rugosas (aproximadamente 16%) e com menor intensidade quando apenas a superficie

externa (aproximadamente 1%) apresenta rugosidades.

Na Fig.45 temos o espectro de energia em func¢ao do campo magnético em QR com
rugosidade nas superficies (a) interna, (b) externa e (c) ambas, considerando agora L¢
=20 A, para 0 = 2 A (linha sélida) e ¢ = 10 A(linha pontilhada). Observamos que
como no caso anterior, as oscilagbes AB tornam-se mais fracas quando aumentamos o
deslocamento do raio médio, chegando até desaparecer totalmente e sofrendo um aumento
de aproximadamente 35% no caso em que ambas as superficies, interna e externa, sao
rugosas. No entanto, quando apenas uma das superficies, interna ou externa, apresenta

superficie rugosa a varia¢ao na energia de confinamento é bem menor (da ordem de 1%).
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Figura 43: (a) Espectro de energia do elétron e (b) transigdes das energias do estado fun-
damental (s6lida) para o primeiro (tracejada), segundo (pontilhada) e terceiro (tracejada-

pontilhada) estados excitados, em fun¢ao do campo magnético para um anel ideal, con-
siderando R; = 140 A e Rg = 240 A.

E (meV)

Figura 44: Espectro de energia do elétron em funcao do campo magnético em um anel com
rugosidade na superficie (a) interna, (b) externa e (¢) em ambas superficies, considerando
L.=5A paraoc=2A (sélida) e o =10 A (pontilhada).
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E (meV)

B (T)

Figura 45: Espectro de energia do elétron em fun¢ao do campo magnético em um anel com
rugosidade na superficie (a) interna, (b) externa e (c¢) em ambas superficies, considerando
L.=20 A parac=2A (sélida) e 0 = 10 A (pontilhada).

As transigoes na energia do estado fundamental para o primeiro (E; — Ej) e o segundo
para o terceiro (Fy — Ey) estado excitado, em fungdo do campo magnético, em um anel
com rugosidade interna (tracejada), externo (pontilhada) e ambos anéis rugoso (sélida)
sao mostrados na Fig.46, considerando Lo = 5 A, com (a) 0 = 2 A e (b) 0 = 10 A.
Podemos observar que a existéncia de superficies rugosas levanta a degenerecéncia nos
pontos de transi¢oes do momentum angular, e este efeito torna-se mais forte quando a
amplitude o é aumentada. Embora o deslocamento da energia devido a presenca de
rugosidade em ambas as superficies do anel seja méximo (ver Fig.44 (c) e 45 (c)), as
energias de transigoes nesse caso sao menores que as encontradas quando consideramos

apenas uma das superficies do anel como sendo rugosa.

3.5 Anéis Duplos

Recentemente foi possivel crescer estruturas consistindo de dois anéis. Estas estru-
turas tem sido estudadas tanto teoricamente quanto experimentalmente. Em seu recente
trabalho, T. Kuroda et al. [80] usou a técnica epitaxial droplet para crescimento de anéis,

onde estudou as transicoes Opticas em anéis quanticos complexos strain-free, considerando
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AE (meV)

Figura 46: Transigoes das energias do estado fundamental e segundo estado excitado, em
fungao do campo magnético em um anel com rugosidade na superficie interna (pontilha-
da), externa (tracejada) e ambas superficies (sélida), considerando L, = 5 A | para (a)
c=2Ach) o=10A.

duas possibilidades: um anel simples e um anel duplo concéntrico. Foi observado que os
portadores sdo quantizados ao longo de dois graus de liberdade ortogonais (movimento
radial e movimento rotacional) para um sistema de anel simples. J& no sistema dos anéis
duplos concéntricos [108, 109], seus resultados mostraram que o estado fundamental é

confinado no anel externo enquanto o primeiro estado excitado em ambos os anéis [80].

Os estados eletronicos em anéis quanticos duplos na presenca de um campo magnético
tem sido tema de estudos nos ultimos anos. B. Szafran et al. [111] apresentou um estudo de
diagonalizagao exata das propriedades de estados de poucos elétrons confinados em anéis
quanticos concéntricos e observou que o periodo das oscilagoes AB com o campo magnético
é significativamente diferente para os anéis internos e externos. J. Planelles et al. [110] fez
um estudo tedrico nas propriedades magneto-6ptico em anéis concéntricos duplos, como
funcao de um acoplamento interno-externo e encontrou que, quando o sistema pode ser
descrito como um unico anel com uma pequena fenda na parte superior ligado pela mesma
base, os niveis de energias do elétron mostram dois diferentes periodos de oscilagoes, o

que indica que os portadores sao localizados no anel interno ou externo.

Outro topico interessante em sistemas de anéis quanticos é relacionado a andlise do



3.5 Anéis Duplos 99

efeito da geometria nao circular no espectro de energia e nas oscilagoes Aharonov-Bohm.
Gridin et al. [95] estudou o confinamento em anéis quanticos de formas arbitrérias, onde
observou que, quando a simétria circular é removida, ha uma quebra nos niveis eletronicos
e as fungoes de onda sao localizadas nas regioes de maior curvatura. Além dos resultados
experimentais de T. Kuroda et al. [80] em sistemas de anéis simples, tem demostrado
que a relaxagao do momento angular é muito mais rapida do que as transigoes entre os
niveis de energia ou recombinacao elétron-buraco. Este efeito foi atribuido a simetria
nao-circular de anéis reais, de modo que o momentum angular nao ¢ um niimero quantico

bom.

Figura 47: Perfil do potencial do elétron em anéis quanticos duplos, considerando quatro
possibilidades para a geometria dos anéis: (a) circular, (b) interno eliptico e o externo
circular, (c) o anel interno é circular e o externo ¢ eliptico, e (d) ambos anéis, interno e
externo, sao elipticos.

Assim resolvemos fazer uma analise no espectro de energia em anéis duplos concéntricos
GaAs/Aly30Gag70As considerando quatro casos de anéis simétricos, mostrados na Fig.
47. Em (a) ambos os anéis, interno e externo, sao circulares, onde o interno é limitado
pelos raios interno e externo R; ;= 230 A e Ry 1= 330 A respectivamente, ja o anel ex-

terno tem raios [ p= 400 Ae Ry = 500 A. Em (b), o anel interno é eliptico, enquanto
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o anel externo continua sendo circular, (¢) o anel interno é circular, enquanto o externo
é eliptico, e (d) ambos anéis, internos e externos, tém geometria eliptica. As elipses sao
definidas pela excentricidade £ = a/b, onde a e b sdo as distancias médias entre os limites

dos anéis elipticos nas direcoes x e y respectivamente. A area do anel é preservada.

As energias de confinamento para os quatro primeiros estados de um anel duplo circu-
lar (ver Fig.47 (a)) em funcdo do campo magnético, sdo mostrado na Fig.48. A energia ndo
exibe uma periodicidade definida em suas oscilagoes com o aumento do campo magnético,
o que difere do espectro de energia para um anel simples mostrado anteriormente (ver
Fig.43), onde as oscilagdes AB apresentam periodicidade [111, 83]. Se analisarmos as
funcoes de onda do elétron nos estados confinados em tal estrutura, as quais sdo mostradas
Fig.49, podemos ver que as mesmas estao dispersadas em ambos os anéis, os estados estao
acoplados no anel interno e externo e isto é a razao pela qual as oscilagoes AB nao exibem
uma periodicidade bem definida. Este resultado é diferente do mostrado por T. Kuroda
et al. [80], onde os primeiros estados estao sempre localizados somente em um anel. De
fato, seu modelo de QRs duplo trata de um tnico anel com um fenda no alto, formando
um sistema de dois anéis conectados pela base, que é diferente do nosso sitema, onde os
anéis sdo completamente separados [104]. Entretanto, seus resultados mostram que os
estados excitados em anéis duplos circulares estao localizados em ambos os anéis, que

esta de acordo com o comportamento encontrado no nosso trabalho.

A Fig.50 mostra a energia do elétron em fungao do campo magnético, considerando
o anel interno eliptico e o anel externo circular (ver Fig.47(b)). Os valores de excentrici-
dade considerados para a elipse foram: (a) £ = 0.90 e (b) £ = 0.95. Observamos que as
oscilagoes AB sao recuperadas pela existéncia de um anel eliptico. Enquanto a excentrici-
dade diminui, o estado fundamental (Ey) e primeiro estado excitado (E;) tornam-se mais
energeticamente separados, do segundo (Es) e terceiro estados excitados (F3). Isto pode
ser entendido se pensarmos os focos da elipse como dois atomos separados: enquanto a
excentricidade diminui, os focos torna-se mais separados e os primeiros pares de estados
degeneram. Devido a degenerescéncia nestes estados, a amplitude das oscilacoes AB é re-
duzida com o decréscimo da excentricidade, entao tais oscilacoes sao melhores observadas
para o caso de & = 0.95. Diferentes periodos de oscilagoes foram encontrados para cada
par de estados: Ej e E; oscilam com periodo de B ~ 1.7 T, enquanto Es e E3, exibem pe-
riodicidade em B ~ 0.6 T. Podemos analisar as fung¢oes da onda do elétron neste sistema,
mostradas na Fig.51, onde observamos que ¥ (z,y) e ¥, (z, y) sdo distribuidos somente no
anel interno, e estes estados sao claramente localizados nas regioes de curvatura maxima,

devido a geometria elipsoidal deste anel [95]. J4, Wq(z,y) e V3(x,y) sdo localizados no
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Figura 48: Espectro de energia em funcao do campo magnético em um anel duplo com
geometria circular, com R;; = 230 A, Ry =330 A, Ry ; = 400 A e Ry = 500 A
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Figura 49: Fungoes de onda dos quatro primeiro estados do elétron em um anel duplo
com geometria circular.

anel externo que tem formato circular. Isto explica a maior periodicidade encontrada
nas oscilagoes do Fy e de Fy, quando comparado com FE, e E3: ja que a periodicidade

das oscilagoes AB depende do inverso da drea [62], os estados localizados no anel interno
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devem apresentar um periodo menor das oscilacoes AB.
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Figura 50: Espectro de energia em funcao do campo magnético, para um sistema con-
sistindo de um anel interno eliptico, considerando (a) & = 0.90 (b) e & = 0.95 e o anel
externo como sendo circular, com R;; = 400 Ae R; > =500 A
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Figura 51: Funcoes de onda para quatro estados do elétron, para um sistema consistindo
de um anel interno sendo eliptico, com z = 0.95 e o externo circular, com R;; = 400 Ae
Ris =500 A.

O espectro de energia do elétron para um sistema consistindo de um anel interno
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circular e o externo elipsoidal (ver Fig.47(c)) é mostrado na Fig.52, para excentricidades
€ =090 (a) e £ = 095 (b). Os estados Ey e E; sdo quase degenerados, e exibem
fracas oscilacoes nas energias. Agora, em contraste o resultado mostrado na Fig.50, as
oscilacoes na energia apresentam maior periodicidade para os estados Fy e E3, de B ~ 1.7
T, quando comparado com o Ey e E;. De fato, observando as fungoes de onda do elétron na
Fig.53, podemos ver que a localizacao desses estados é invertida quando comparados com
o resultado mostrado na Fig.51: o estado fundamental e primeiro estado excitado estao
confinados no anel externo, enquanto o segundo e terceiro estado excitado sao confinados

no anel interno. Uma vez que, as fung¢oes de onda dos estados Fy e E; sao confinados no
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Figura 52: Espectro de energia em funcao do campo magnético, para um sistema con-
sistindo de um anel interno circular com R;; = 400 Ae R; 5 = 500 A, e um anel externo
eliptico, considerando £ = 0.90 (a) e £ = 0.95 (b).

anel externo, ¢ de se esperar que o periodo de oscilagao nas energias seja menor neste caso.
No entanto, nao podemos observar devido a degenerescencia desses estados, atribuido a
forma eliptica do anel externo, tornando-se mais forte do que as oscilacoes de energia em
um sistema desse tipo. De fato, no caso anterior (Fig.51), Ey e E; estdo confinados ao
anel interno, que apresenta geometria eliptica, e noés observamos as oscilagoes AB, mas
agora, estes estados encontram-se no anel externo (Fig.53), que é maior e apresenta seus

focos mais separados, dai Fy e F; tornam-se mais degenerados neste caso.

A Fig.54 mostra o espectro de energia para um anel quantico duplo, considerando
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Figura 53: Funcao de onda para quatro estados do elétron, para um sistema consistindo
de um anel interno circular com R;; = 400 A e R; 2 = 500 A, e o anel externo eliptico
com z = 0.95.

ambos os anéis interno e externo, com o formato eliptico. Usamos a excentricidade & =
0.95 para o anel interno (ver Fig.47(d)) e o anel externo usaremos varias excentricidades:
(a) £ =10.99, (b) £ =0.98 (c) £ =0.95€ (d) £ =0.90. Para £ = 0.99, como o anel externo
¢ quase circular ainda, o comportamento nas oscilagoes é similar ao mostrado na Fig.50
onde temos o caso do anel interno eliptico e externo circular, e apresentam periodicidade
de B ~ 1.7 T para os estados Fy e F, e Fy e E3 exibem um periodo de B ~ 0.6 T. Para
& = 0.98, os estados de energia Fy e E; ainda oscilam com a mesma periodicidade que
€ =099 (B~ 1.7T), entretanto Ey e E5 deixam de exibir periodicidade nas oscilagoes
a medida que o campo magnético aplicado aumenta. Para as excentricidades & = 0.95
e & = 0.90, o comportamento é modificado: as energias dos estados Ejy e E; sao quase
degenerados, enquanto Fy e E3 exibem uma periodicidade maior (B ~ 1.7 T). A Fig.55
ilustra as fungoes de onda do elétron no estado fundamental e segundo estado excitado,
para os sistemas elipticos considerado na Fig.54 (a) (£ = 0.99) e Fig.54 (d) (£ = 0.90),
onde podemos ver a transicao na localizacao dos estados do elétron. No caso £ = 0.99, a
funcao de onda do estado fundamental é distribuida no anel interno, o que é razoavel, ja
que o elétron tende a estar sempre na regiao de maior curvatura. Como a geometria do
anel externo torna-se mais eliptico, o estado fundamental do elétron passa do anel interno
para o externo. KEsta transicao, da localizacao do estado fundamental do anel interno
para o externo, é responsavel pela degenerescéncia de Fy e E; mostrada na Fig.54 (c)

e (d), onde agora estes estados sao localizados no anel eliptico maior. Além disso, uma
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Figura 54: Espectro da energia em funcao do campo magnético, considerando ambos
anéis, interno e externo, como sendo eliptico, com & = 0.99 (a), £ = 0.98 (b), £ = 0.95 (c)
e & =0.90 (d).

transicao da localizagao do elétron do anel externo para o interno ocorre para os estados
E5 e E3, que explica porque a periodicidade de tais oscilagoes nos estados de energias
nestes sistemas de anéis aumenta quando a excentricidade do anel externo é reduzida (ver
também Figs.55 (c) e 55 (d)), jd que a periodicidade depende do inverso da drea englobada

pela funcao de onda.
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Figura 55: Funcgoes de onda do elétron do estado fundamental e segundo estado excitado
considerando duas excentricidade: £ = 0.99 e £ = 0.90, considerando ambos os anéis com
geometria eliptica.

Publicagoes. Os resultados apresentados neste Capitulo foram publicados como:
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4 Pontos Quanticos

Estruturas que confinam os portadores de cargas nas trés dimensoes, o que chamamos
de pontos quanticos (quantum dots - QDs), comportam-se como atomos artificiais onde o
potencial do niicleo é substituido pelo potencial de confinamento, resultando em uma forte
quantizacao dos niveis de energia. Além disso, podemos utilizad-los para simular atomos ou
moléculas artificiais, porém com a vantagem de poder manipular os portadores de cargas
e sua energia de transicao. Para entendermos um pouco sobre a importancia deste forte
confinamento, consideremos um ponto quantico com apenas dois estados. As energias
desses estados sao tao precisas quanto permitem a relacao de incerteza de Heisenberg
(ignorando os efeitos de temperatura), e assim, por este motivo, a transi¢cao de um elétron
do nivel mais alto, primeiro estado excitado (j& que temos apenas dois estados) para o
mais baixo, estado fundamental, ocorre mediante a emissao de um féton de energia bem
denifida. Podemos usar esta transigdo para construir um laser [112] que emite num
comprimento de onda bem definido. Se quisermos o contrario, fazer com que o elétron
transite do nivel de menor energia, estado fundamental, para o estado mais alto, ele
deve absorver um féton de energia igualmente bem definida, e deste fato construir um
fotodetector [113] capaz de identificar um comprimento de onda muito especifico. Assim
temos duas pontas de uma linha de transmissdo de dados: Um emissor (laser) e um

receptor (fotodetector).

Essas nanoestruturas ofereceram uma nova perspectiva para o desenvolvimento da
eletronica, fotonica ou dispositivos opto-eletronicos, tais como, transistores monoeletronicos
[114], memdrias Gpticas [115], tragadores bioldgicos [116], LEDs (light emitting diode)
organicos [117], e um possivel grande papel no desenvolvimento da recente computagao
quantica [118]. Essas aplicagoes apresentam vantagens sobre as similares atuais, por ex-
emplo, no caso dos tracadores bioldgicos, os QDs oferecem um espectro de emissao mais
estreito que os atuais tracadores baseados em tintas organicas fluorescentes, facilitando e

melhorando a interpretacao dos resultados. Além de nao oferecerem prejuizos a saide do
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paciente ja que nao sao radioativos, que é o caso dos atuais.

O crescimento de QDs semicondutores e o estudo de suas propriedades fisicas tem sido
uma 4rea muito ativa nas duas ultimas décadas [120, 121]. Os QDs tém sido crescidos
com varias geometrias. O formato dos QDs ¢ dificil de ser controlado, pois depende do
método, da temperatura e do tempo de crescimento da estrutura [122, 123]. Além disso,
o formato pode ser alterado quando cobrimos o ponto com um outro material. Apesar
da variedade de formatos, a maioria dos grupos que crescem QD considera geralmente
as formas elipsoidal, piramidal e piramide truncada. Em nosso trabalho consideraremos

pontos quanticos com geometria elipsoidal (ver Fig. 56.(b)).

Vi

‘ Si SiGe Si ‘ ‘ Si SiGe Si

(a) (b) (©)

Figura 56: (a) Potencial de um ponto quantico Si/SiGe tipo-I, (b) ponto quantico elip-
soidal e (c¢) potencial de um ponto quantico tipo-II.

Dentre o grande ntimero de trabalhos em pontos quanticos tanto na area experimental
quanto tedrica, a maioria tém sido feito em hetero-estruturas tipo-I (ver Fig. 56.(a)), ja
que a maioria dos materiais apresentam alinhamento de banda tipo-I. No entanto, alguns
trabalhos tém sido feitos em pontos quanticos tipo-1I (ver Fig. 56.(c)). Este Capitulo sera
dividido em duas partes, na primeira faremos um estudo tedrico sobre pontos quanticos
Si/Siy_,Ge, que dependendo da fragao molar usada, apresentard alinhamento de banda
tipo-I ou tipo-II (z = 0.15 e z = 0.30, respectivamente). A equacdo de Schrodinger em
trés dimensoes, na aproximacao da massa efetiva, é resolvida para os portadores a partir
de um método de evolucao temporal da funcao de onda, onde encontramos os niveis de
energias dos portadores e a energia total do ezciton em pontos quanticos elipsoidais. Uma
comparacao entre as geometrias elipsoidal e piramidal também sera feita. Na segunda
parte, estudaremos pontos quanticos duplos InGaAs/GaAs, onde calcularemos os niveis
de energia analisando o efeito de afastamento, considerando dois tipos de acoplamentos

entre os pontos.
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4.1 Método Numérico

Ao contrario ao que foi feito para pogos quanticos, onde s6 consideramos o potencial
Coulombiano para sistemas tipo-II, ja que nas estruturas tipo-I o potencial de confina-
mento da hetero-estrutura era suficiente para confinar os portadores de carga, agora vamos
considerar o potencial Coulombiano para os dois sistemas, ja que estamos trabalhando
com uma liga cuja a fracao molar é bastante baixa para sistemas tipo-I, assim o potencial
da hetero-estrutura para o elétron fica bastante pequeno, nao confinando os portadores
dentro do poco de potencial. Logo, para confina-los, teremos que considerar a interagao
Coulombiana entre o elétron e o buraco também para sistemas tipo-I. No caso dos pontos
quanticos duplos InGaAs/GaAs nao consideraremos a interacao Coulombiana, j& que o
poco de potencial criado pelas hetero-estrutura é suficiente para confinar os portadores

de carga.

Nossos sistemas sao compostos por um (dois) pontos quanticos Si/Si;_,Ge, (InGaAs/—
GaAs) que serao descritos pelo mesmo método usado para encontrar as energias do caso
dos anéis quanticos, o método de evolucao temporal split-operator, o qual é baseado na
solucao da equagao de Schrodinger dependente do tempo para obter os niveis de energias.
Considerando um campo magnético B paralelo ao eixo z, o Hamiltoniano pode ser escrito

como

L (74 gAY + V() + ¢F (@), (4.1)

"=
com m sendo a massa do elétron (m = 0.067 my ¢ my a massa do elétron livre), o
potencial vetor é um gauge simétrico A= %B X, Féo campo elétrico aplicado no
eixo x e V(7) o potencial total de confinamento. Para o caso do o buraco no sistema
Si/Si1_Ge,, o potencial de confinamento V' (7) da hetero-estrutura é o suficiente para

confiné-lo, enquanto o do elétron é dado por V(7') = Vit (72, 71) + Voou (7o — 71,), com
Vhet<r) = Q1[61X(2) + 62)(2(2:)]; VCoul(Fe — Fh) = —62/471'6 |Fe — Fh|2. (42)

Para o caso do Si/Si;_,Ge,, resolvemos a equacao de Schrodinger, primeiramente
para o buraco e seguida para o elétron onde consideraremos a interagao Coulombiana
entre os mesmos. Quando fazemos isso encontraremos uma energia Ex = FE, + E), — Ej,
onde FE, é o nivel de energia do elétron livre da interagao Coulombiana na hetero-estrutura
(que para tipo-II é igual a zero, ji que temos uma barreira), £, o nivel de energia do

buraco pesado e Ej, ¢ a energia de ligacao. Logo a energia do exciton sera dada por
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Eere = Eg+ Ex, com E, sendo a energia do gap da liga. Para o caso dos pontos quanticos

duplos InGaAs/GaAs, calculamos cada portador isoladamente.

A solugao geral da equagao de Schrédinger dependente do tempo é
(7, t + At) = e HAIG (7 1), (4.3)

Usando o método da evolugao temporal, e substituindo o Hamiltoniano da Eq. (4.1) na
solucdo da equagao de Schrodinger (Eq. 4.3), teremos uma exponencial com a soma do
termo cinética e o potencial, como tiamos no caso do anel. Sendo que o termo cinético
(I'=T,+T,+T,) tem como operadores de energia cinética

1 0 B\* 1 0 B\? K 0
T — (—ihL =) s Ty=— (—ins g qz2) . To=—L (44
- Qm( "oz qy2> oY Qm( ! 8y+q22) T 2m Ox?’ (4.4)

logo como no caso dos anéis, os operadores cinético e potencial nao comutam, assim,
de forma semelhante, usaremos a expansao proposta por Suzuki [102], que consiste na
decomposicao das exponenciais dos operadores e em seguida usamos uma fungao de onda
tentativa na forma de uma gaussiana e propagamos no tempo imaginério (t = —i7) até que
a funcao de onda convirja para o estado fundamental do sistema e finalmente encontramos

os autoestados do sistema.

4.2 Resultados Tipo-I|

Nesta Secao analisaremos os resultados dos pontos quanticos elipsoidais Si/Si;_,Ge,
tipo-I com base circular de raio R = 160 A [45, 124, 125, 126], onde z é a fracdo molar
do germanio. Apesar de nao existir um consenso da fracao molar exata para termos um
sistema de alinhamento de bandas tipo-I ou tipo-II, consideraremos x = 0.15 para sistemas
tipo-1, j& que é bastante utilizado na literatura [127, 128]. Devido a diversidade das
geometrias dos pontos quanticos, fizemos uma comparagao entre as energias em geometrias
elipsoidais e piramidais para uma mesma estrutura. Calculamos as energias de ligacao
e total do exciton no estado fundamental em funcao dos raios das elipses. Além disso,
calculamos a energia de ligacao e total do exciton considerando a fragao molar variando da
base ao topo do ponto, ja que a maioria dos pontos quanticos auto-crescido na literatura
varia a fragdo molar da base ao topo do ponto [129, 130], sob um campos eletromagnéticos
aplicados. Os band offset de conducao (V) e valéncia (V},) considerados sao: V., = 26.77
meV e V;, = 240.98 meV. A massa efetiva do elétron e buraco sao m. = 0.191 mg e my, =

0.277 mg respectivamente.
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Na Fig.57 temos uma comparacao entre as energias dos pontos elipsoidais e piramidais
mantendo a mesma drea da base. Para um ponto elipsoidal com altura H = 60 A e raio de
160 A temos uma energia de 1.006 meV, enquanto para um ponto com formato piramidal
a energia ¢ 1.050 meV, ou seja, a diferenca entre as geometrias nao chega a 5 %, o que nos
prova que a escolha da geometria é irrelevante neste sistema em estudo. Assim resolvemos

fazer nosso estudo em cima de pontos quanticos elipsoidais com a base circular.
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Figura 57: Energia do exciton elétron-buraco pesado (e — hh) no estado fundamental em
pontos quanticos elipsoidais (linha sélida) e piramidais (linha pontilhada).

A Fig.58 mostra-nos a energia total do ezciton elétron-buraco pesado no estado fun-
damental para pontos quanticos Si/SiggsGep.15 elipsoidais em fungao do raio, variando
a altura de H = 15 A até H = 90 A. Observamos que, para uma determinada altura, a
energia nao apresenta mudanca significativa em relacao ao raio. No entanto quando mu-
damos a altura do ponto vemos mudancas mais intensas nas energias. Isso era esperado
j4 que, enquanto os raios dos pontos costumam ser entre 100 A e 200 A (ou seja, 100 %
de diferenga), as alturas costumam variar bem mais, no nosso caso, de 15 AagoA (600
% de diferenca) [131, 132]. A energia para um ponto com altura H = 30 A e raio de 160

A ¢ de aproximadamente 1.03 eV. Para um ponto com altura H = 90 A e com um raio
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Figura 58: Energia do ezciton no estado fundamental em um ponto quantico elipsoidal
Si/Sigs5Gep s tipo-I em fungao do raio do QD, sendo a linha sélida para H = 15 A a
tracejada H = 30 A, a pontilhada H = 60 A, e a tracejada-pontilhada H = 90 A.
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de 160 A a diferenca de energia chega a 70 meV em relacido a uma altura de H = 15 A.

Na Fig.59 temos o shift da energia de ligacao e total do exciton variando a altura
do ponto quantico e considerando o campo magnético B = 0 (linhas preta) e B = 10 T
(linhas vermelhas). A fragdo molar varia linearmente da base ao topo (z = 0.15 e z =
0.25 respectivamente). Observamos que as curvas do stark shift sao assimétricas devido a
existéncia de um dipolo elétrico intrinseco nestes sistemas (B = 0 T). J4 quando consider-
amos o efeito do campo magnético paralelo ao plano, o stark shift torna-se mais simétrico.
Isto ocorre porque quando aplicamos o campo magnético, cria-se um potencial parabdlico
que faz com que a distancia do dipolo diminua, fazendo com que o sistema se torne
simétrico. Vimos também uma variacao na energia quando consideramos a presenca do
campo magnético: para B = 0T o stark shift da energia de ligacao é de aproximadamente
3 meV para um campo elétrico de 8 kV/cm, ja para B = 10 T nas mesmas condigoes
o stark shift é de 0.5 meV. Se comparamos esses valores com o campo elétrico igual a
zero, notamos que a energia ¢ menos susceptivel ao campo elétrico quando passamos a

considerar o campo magnético.

8 6 4 -2 0 2 4 6 8
F (kV/em)

Figura 59: Shift da energia de ligagao e total do exciton no estado fundamental em um
ponto quantico elipsoidal tipo-I variando a fracao molar da base ao topo, sendo a linha
sélida para H = 30 A, a tracejada H = 35 A e a pontilhada H = 40 A para B = 0 (linhas
preta) e B = 10 T (linhas vermelhas).
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4.3 Resultados Tipo-II

Nestes sistemas os portadores estao espacialmente localizados em regioes diferentes,
formando um ezciton indireto. Yih-Yin Lin [37] estudou as propriedades eletronicas e
opto-eletronicas dos pontos quanticos auto-formados Si/Si;_,Ge, através do método k-p e
confirmou que Si;_,Ge, transforma-se para uma estrutura tipo-II com fracao molar maior
que 0.25. O estudo da fotoluminescéncia desses sistemas confirma que o alinhamento de

banda nestas estruturas é tipo-II.

O tempo de vida de recombinacao em estruturas de banda tipo-II é muito maior que
em materiais tipo-I, devido a recombinagao espacialmente indireta. Essas caracteristicas
podem fazer dos pontos quanticos tipo-II atrativos para fabricacao de dispositivos, como
os de memoria 6ptica. Outro aspecto fundamental de grande interesse nos QDs é o
deslocamento para o azul do pico de fotoluminescéncia enquanto se aumenta a poténcia

do laser em QDs do tipo-II.

Nesta Secao estudaremos pontos quanticos elipsoidais Si/Si;_,Ge, tipo-II com base
circular, onde agora a fragdo molar usada na hetero-estrutura é z = 0.30 [136]. Os band-
offset usados sao V, = 47.63 meV e V,, = 523.94 meV. Calculamos a energia do exciton
no estado fundamental e o stark shift considerando campos magnéticos aplicados em
pontos quanticos Si/Sig70Geg.30 elipsoidais tipo-1I. Além disso uma comparagao entre a

geometria dos pontos elipsoidal e piramidal também foi feita.

(a) (b)

Figura 60: Fungoes de onda do (a) elétron e (b) buraco numa estrutura elipsoidal tipo-I1
sobre o potencial do ponto.

A Fig.60 mostra-nos as fungées de onda do (a) elétron e (b) buraco pesado (hh)
numa estrutura elipsoidal tipo-II sobre o potencial do ponto. Nota-se que o pico inferior
apresenta maior amplitude na funcao de onda do elétron, o que representa que o elétron

tem maior probabilidade de ser encontrado neste local. Isso pode ser explicado pelo fato
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de que o pico da funcao de onda do buraco estda na base do ponto, pois 14 o raio é maior,

fazendo com que a interacao Coulombiana nessa regiao seja mais intensa.

Na Fig.61 temos a comparagao entre as energias dos pontos quanticos elipsoidais e
piramidais. Observamos que para pequenas alturas do ponto a energia é praticamente a
mesma, o que é explicado pelo fato de existir uma menor reducao do volume do ponto

neste caso. A medida que a altura aumenta vai havendo uma maior separacao entre as
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Figura 61: Energia do exciton no estado fundamental em pontos quanticos elipsoidais
(linha sélida) e piramidais (linha pontilhada).

energias para os dois casos. Porém, na situacao onde hé maior diferenca, esta ainda é
de somente 0.4 %, que é desprezivel. Neste caso as energias sao mais proximas que as
energias para os sistemas do tipo-I, o que se deve ao fato de que para sistemas do tipo-I
a estrutura geométrica altera significativamente as energias do elétron e do buraco. Ja
nos sistemas do tipo-II a energia de ligacao é pouco alterada e o nivel de energia do
elétron é zero. Assim, ja que a deferenca entre as energias nas geometrias analisadas
é praticamente insignificante também para sistemas tipo-II, resolvemos simular pontos

quanticos elipsoidais em nossos trabalhos.

A Fig.62 nos mostra a energia total do exciton elétron-buraco pesado (e — hh) no
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estado fundamental em um ponto quéantico elipsoidal Si/Sig70Gep30 em fungao do raio
e da altura. Notamos que para uma altura fixa quase nao ha mudanca na energia em

relacao ao raio. Ja quando variamos a altura, observamos que a energia diminui a medida
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Figura 62: Energia do ezciton no estado fundamental em um ponto quantico elipsoidal
Si/Si970Geo30 tipo-1I em funcdo do raio do QD, sendo a linha sélida para H = 15 A a
tracejada H = 30 A, a pontilhada H = 60 A, e a tracejada-pontilhada H = 90 A.

que aumentamos a altura do ponto. A energia do ezciton para um ponto com altura H =
30 A, e raio de 160 A, é de aproximadamente 970 meV. Para um ponto com altura H =
90 A e com um raio de 160 A a diferenca de energia chega a 110 meV em relacio a uma

altura de H = 15 A.

Na Fig.63 temos o shift da (a) energia de ligagao e (b) total do exciton no estado fun-
damental em pontos quanticos tipo-II variando a fracao molar da base x = 0.3 ao topo x
= 0.5, para algumas alturas de pontos quanticos: H = 30 A linha sélida, H = 35 A linha
tracejada e H = 40 A linha pontilhada. Veremos também como a energia se comporta
na presenga de campo magnético aplicado, B = 10 T (linha vermelha), considerando as
mesmas alturas. Observamos uma variacao na energia a medida que variamos a altura
do ponto e que a presenca do campo magnético, assim como no caso do ponto quantico
tipo-I, deixa o stark shift da energia mais simétrico devido a distancia entre as cargas
no dipolo elétrico intriseco diminuir com a existéncia do potencial parabdlico criado pela

presenca do campo magnético.
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Figura 63: Shift da energia de ligagao e total do exciton no estado fundamental em um
ponto quantico elipsoidal tipo-II variando a fracao molar do topo a base e variando as
alturas, sendo a linha sélida para H = 30 A, a tracejada H = 35 A e a pontilhada H =
40 A para B = 0 (linhas preta) e B = 10 T (linhas vermelhas).

4.4 Pontos Quanticos Duplos

Estudaremos agora, as propriedades eletronicas em pontos quanticos duplos InGaAs/—
GaAs, analisando dois tipos de acoplamento: lado a lado e empilhado (ver Fig.64). Calcu-
lamos os espectros de energia para elétrons, onde para tal hetero-estrutura, o band offset

de condugdo Q. é 55 % e a massa efetiva m./mgy = 0.067 [133].

Figura 64: Perfil do potencial do elétron em pontos quanticos duplos para dois casos de
acoplamento: (esquerda) empilhados e (direita) lado a lado.
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Alguns trabalhos sobre pontos quanticos empilhados tém sido feito, um dos primeiros
trabalhos foi feito por Solomon et al. [134], onde eles analisaram a fotoluminescéncia de
amostras de InAs/GaAs com diferentes nimeros de camadas empilhadas, separadas por
camadas de GaAs e observaram que a energia de transicao diminui com o aumento do
numero de camadas empilhadas. Baseado em efeito de confinamento quantico, a reducao
na energia de emissao dos pontos quanticos significa um aumento do seu tamanho com
o numero de camadas empilhadas. No entanto, analises de microscopia eletronica de
transmissao nao mostram um aumento significativo nos tamanhos dos pontos quanticos
de maneira que a reducao da energia de transicao foi atribuida ao acoplamento vertical dos
pontos quanticos, pois o acoplamento reduz a energia de transicao do estado fundamental.
O acomplamento de muitos pontos quanticos levaria também a formacao de minibandas

de energia.

Ledentsov et al. [135] também estudou o efeito de acoplamento de pontos quanticos de
InAs/GaAs, onde observaram a reducao da energia de transigado com aumento do niimero
de camadas. Eles também analisaram um conjunto de amostras com trés camadas de
QDs de InAs variando a espessura (d) de GaAs que separa as camadas, e notaram um
aumento da energia de transicao com o afastamento das camadas. Este fato reforca a idéia
de acoplamento vertical dos pontos quanticos, ja que com aumento das distancias entre

as camadas reduz-se o acoplamento quantico, aumentando assim a energia de transicao.

A Fig.65 mostra (a) a energia de confinamento do elétron para estado fundamental
(Ey), primeiro (E;), segundo (E,), terceiro (E3), quarto (E,) e quinto (Es) estados excita-
dos, em funcao da distancia entre os pontos para o caso de um acoplamento lateral entre
os pontos, considerando os raios dos pontos iguais para ambos pontos Ry = Ry = 120
A e (b) diferentes raios para cada ponto R; = 120 A e Ry, = 150 A. Podemos observar
que os pares de energia dos estados Ey — Fy, Fy — E3 e como também FE; — E5 degen-
eram a medida que a distancia entre os pontos aumenta, quando consideramos o mesmo
raio para ambos os pontos. Entretanto, quando os raios dos pontos sao diferentes, essas
energias nao tém mudangas significativas. Isto ocorre porque quando temos um sistema
com dois pontos de raios iguais, ao afastarmos um ponto do outro, isolando cada um, a
energia do estado fundamental serd a mesma em ambos os pontos, semelhante ao caso
do pogo quantico (ou a dois atomos de hidrogénio muito afastados, cada elétron ocupa o
estado 1s de cada atomo, quando aproximamos os dois atomos, devido a interacao entre
eles, os niveis se separam). Quando os pontos apresentam raios diferentes, no limite onde
o acoplamento entre pontos pode ser negligenciado, é como se tivéssemos dois sistemas

diferentes, com diferentes energias do estado fundamental para cada um, assim quando



4.4 Pontos Quanticos Duplos 119

SaTime=.

_
W
b
~N N
0o
T 1
1
|
]
~_
& 4
~
N T

nwr rvre

—
o
*®
EN

Ll
!

—
Y
b
LML L L)
~
= 1
N’
1

!
-

W
S S
& S
Ll Ll
1 1

40 80 120 160 200

d (A)

Figura 65: Espectro de energia do elétron em fungao da distancia entre os pontos quanticos
para o caso de acoplamento lateral, considerando R; = 120 A e (a) Ry = 120 A ¢ (b)
150 A.

afastamos esses pontos suas energias nao se alteram.
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Figura 66: Fungoes de onda para o (a) estado fundamental e (b) terceiro estado excitado,
para o caso de dois pontos acoplados lateralmente, considerando o mesmo raio Ry = Ry =
120 A.
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A Fig.66 mostra as fungdes de onda do (a) estado fundamental e (b) terceiro estado
excitado para pontos de raios iguais. As energias do estado fundamental estao no estado
s e tem simetria em cada ponto, ja para o terceiro estado, temos o estado p que também
apresenta simetria em cada ponto, no entanto quando consideramos todo o sistema, ele

nao apresenta mais simetria circular ja que o potencial depende de ¢.

Na Fig.67 temos as fungoes de onda do estado fundamental e primeiro estado excitado
quando a distancia entre os pontos sdo d = 40 A e d = 120 A, considerando raios iguais
(a) e raios diferentes (b). Quando os raios sao iguais Ry = Ry = 120 A | vemos que a
probabilidade de encontrar o elétron quando os pontos estdo & uma distancia de 40 A
e 120 A é a mesma em ambos os pontos independente das distancias entre os eles. No
entanto, quando consideramos raios diferentes Ry = 120 A R, = 150 A o elétron tem

predilecao a um ponto, assim a probabilidade de encontra-lo em cada ponto é diferente.

-300 -200 -100
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Figura 67: Densidade de probabilidade de encontrar o elétron no estado fundamental e
primeiro estado excitado para o acoplamento lateral dos pontos quanticos considerando
raios iguais e distancias de d = 40 A e 120 A.

Na Fig.68 temos o espectro de energia do elétron em pontos quanticos acoplados
verticalmente em fungao da distancia entre os pontos, considerando (a) raios iguais para
ambos os pontos, Ry = Ry = 120 A, e (b) diferentes raios para cada ponto, Ry = 120
A e R, = 150 A. Temos que os pares de energia para os estados Ey — Ey, Ey — Fj
e F, — FEs5, para o caso dos raios iguais, apresentam as mesmas caracteristicas do caso

dos pontos acoplados lateralmente: os estados tornam-se degenerados a medida que a
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distancia entre os pontos aumenta. Além disso, os pares de estados Fy — F3 e E; — Es
sao degenerados devido a geometria do ponto apresentar base circular (simetria angular),
assim tais estados sao os autoestados p. O estado fundamental e primeiro estado excitado
sao ambos estados s apesar, de sofrerem uma variacao nas suas energias, degeneram

apenas em d = 90 A. No caso dos raios diferentes (b) as energias nio se degeneram
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Figura 68: Espectro de energia do elétron em fungao da distancia entre os pontos quanticos
para o caso de acoplamento vertical, considerando R; = 120 A e Ry = 120 A (a) e 150
A (b).

mesmo se afastarmos os pontos, pois no limite em que os pontos estao muito distantes,
o sistema se comporta como se tivéssemos dois pontos diferentes, onde um nao afeta
o outro independentemente da distancia entre eles. Apesar disso, os pares de estados
Ey — E3 e By — F5 ainda apresentam degenerescéncia em suas energias, também devido
a simetria circular do sistema em questdao. Na Fig.69 temos as funcoes de onda do (a)
estado fundamental e (b) terceiro estado excitado para pontos de raios iguais. As fungoes
de onda do estado fundamental apresentam simetria circular em cada ponto ja que estao
no estado s, no entanto para o terceiro estado excitado temos o estado p que representa
um estado [ = 1 para o sistema inteiro, nao s6 para um dos pontos, dessa forma os
estados | = £1 s@o degenerados (explicando a degenerescéncia de Ey e E3 da Fig.68). A

degenerescéncia das energias E; e Fs5 pode ser explicada de forma semelhante.

A Fig.70 mostra-nos as funcgoes de onda do estado fundamental e primeiro estado

excitado considerando as distancias entre os pontos quanticos de d = 25 A e d = 55 A,
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Figura 69: Fungoes de onda para o (a) estado fundamental e (b) terceiro estado excitado,
para o caso de dois pontos acoplados verticalmente, considerando o mesmo raio R; =

Ry = 120 A.

para raios (a) iguais e (b) raios diferentes. Quando os raios sio iguais Ry = Ry = 120 A |

vemos que a probabilidade de encontrar o elétron quando os pontos estao a uma distancia

de 25 A e 55 A também é a mesma para ambos os casos. J4 quando consideramos raios

diferentes By = 120 A e Ry = 150 A a probabilidade de encontrar o elétron em um dos

pontos é maior em um dos pontos, e a medida que afastamos um ponto do outro é como

se o ponto nao “enxergasse” mais o outro, entao a probabilidade de encontrar o portador

em um dos pontos é maxima.
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Figura 70: Densidade de probabilidade de encontrar o elétron no estado fundamental e
primeiro estado excitado para o acoplamento vertical dos pontos quanticos considerando
raios (a) iguais e (b) diferentes, e distancias de d = 25 A e 55 A.
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5 Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho realizamos um estudo das propriedades 6pticas em hetero-estruturas
de baixa dimensionalidade: pogos, pontos e anéis quanticos. No poco quantico, usando o
método variacional, calculamos as energias do exciton em hetero-estruturas Si/Si;_,Ge,
tipo-I e tipo-1I sob campos eletromagnéticos aplicados, fazendo uma comparacao entre as
fungoes de ondas bidimensional (2D) e tridimensional (3D) quando consideramos o alin-
hamento de banda tipo-1I. Nos pontos quanticos, calculamos os niveis de energia dos por-
tadores e dos excitons usando o método proposto por Degani em sistemas com alinhamento
de banda tipo-I e tipo-II. Além disso fizemos um estudo das propriedades eletronicas em
pontos quanticos duplos InGaAs/GaAs analisando o efeito de afastamento entre os pon-
tos considerando dois tipos de acoplamento entre eles. E por tltimo, estudamos alguns
fenomenos que ocorrem no plano de um anel quantico sob campos magnéticos aplicados
e considerando alguns efeitos, tais como: rugosidade, presenca de impurezas, geometria

em anéis simples e duplos.

Dentre os principais resultados dos pocos quanticos podemos destacar:

e A presenca de interfaces graduais altera consideravelmente as propriedades eletronicas
dos pogos quanticos quando consideramos pequenas larguras do poco (menores que
120 A). Para um pogo quantico tipo-I, vimos que as flutuagoes interfaciais sao re-
sponsaveis por um aumento na energia total do exciton de aproximadamente 21
meV para um poco de 50 A de largura e 15 A de espessura interfacial em relacéo
a um poco abrupto. Ja para um poco quantico tipo-II, usando uma funcao 3D e
considerando as mesmas condic¢oes do sistema tipo-I, o aumento na energia total do

exciton é de aproximadamente 32 meV.

e Fizemos uma comparacao entre as energias dos excitons para pocos quanticos tipo-I11I

usando as funcoes de ondas 2D e 3D e vimos que a aproximacao 3D é mais precisa



5 Conclusoes e Perspectivas 125

quando comparada com a funcao 2D. Isto acontece porque a funcao de onda 3D
controla tanto a extensao em p quanto em z, descrevendo melhor o confinamento do
exciton. A energia sofre um aumento de aproximadamente 30% ao consideramos a

aproximacao 3D quando comparamos com a 2D.

e A enegia de ligacdo e total do exciton para pogos quanticos Si/Sips2Geg s tipo-1
sofre um aumento quando consideramos campos elétricos aplicados, o que nao é
usualmente observado em outros materiais, mas que esta de acordo com resultados
experimentais. Isto ocorre devido ao band offset de conducao ser muito pequeno,
fazendo com que o stark shift dos portadores tenha um pequeno declinio, assim
quando somarmos com a energia de ligacdo a energia total do exciton sofre um

aumento.

e A aplicacao de um campo magnético na direcao z afeta bem mais o confinamento do
elétron do que o do buraco em sistemas tipo-II. Isto acontece porque o elétron nestes
sistemas nao esta confinado, assim qualquer alteracao no sistema é mais sentido pelo

elétron.

Dentre os principais resultados dos anéis quanticos podemos destacar:

e Quando consideramos a presenca de uma impureza no anel quantico, hd uma quebra
de simetria no sistema e consequentemente as oscilagoes AB sao anuladas. Entre-
tanto, para duas impurezas, as oscilacoes AB sao recuperadas se z; = 2o, no caso
das impurezas positivas e com impurezas negativas as oscilagoes sao recuperadas

independente das posicoes das impurezas.

e Quando consideramos os efeitos geométricos nas oscilagoes AB, variando as excen-
tricidades, vimos que as amplitudes das oscilagoes AB sao reduzidas a medida que

diminuimos a excentricidade.

e A existéncia de interfaces rugosas é responsavel por um consideravel deslocamento
nas energias dos portadores. Além disso, a degenerescéncia nos pontos de transi¢ao
do momento angular nas oscilagoes AB ¢é levantada quando as superficies rugosas sao
consideradas, e no caso especial, as oscilagoes nas energias do estado fundamental

podem ser anuladas.

e Em anéis duplos concéntricos GaAs/Aly30Gag.70As sob um campo magnético apli-

cado, considerando varias geometrias, vimos que, quando consideramos os anéis
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com geometria circular, o aumento da intensidade do campo magnético conduz as
oscilagoes na energia que nao apresentam um periodo bem definido. Entretanto,
as oscilagoes AB sao encontradas quando consideramos um dos anéis com formato
eliptico, mesmo quando consideramos excentricidades pequenas. Além disso, quando
analisamos a periodicidade das oscilagoes AB em um sistema em que um anel é cir-
cular e o outro elipsoidal, observamos que as func¢oes de ondas sao espacialmente
separadas: o primeiro e segundo estado excitados estao sempre confinados no anel
eliptico, enquanto o segundo e o terceiro estado no anel circular, e cada energia
apresenta periodicidade diferentes. Quando ambos os anéis sao elipticos, quando
a excentricidade do anel externo diminui, a energia de cada estado diminui. Para
excentricidades pequenas, o estado fundamental e primeiro estado excitado sao con-
finados no anel interno, enquanto o segundo e terceiro estados excitados estao con-
finados no anel externo. Entretanto, para excentricidades menores que a do anel
interno (£ < 0.95), observamos o comportamento oposto: o estado fundamental e
primeiro estado excitado estao confinados no anel externo, e o segundo e terceiro

estados excitados no anel interno.

Dentre os principais resultados dos pontos quanticos podemos destacar:

e Quando Consideramos uma determinada altura a energia nao tem mudanga signi-
ficativa em relacao ao raio, no entanto quando variamos a altura vemos mudancas
mais intensas nas energias. Para um ponto com altura de 90 A com raio de 160 A

a diferenca de energia chega a 52 meV em relacio a uma altura de 15 A.

e Comparamos as energias dos pontos elipsoidais e piramidais para sistemas tipo-
I e tipo-II e observamos que as diferengas entre as geometrias sao de 5 % e 1%

respectivamente, provando que no nosso sistema a escolha da geometria é irrelevante.

e As curvas do stark shift das energia de ligacao e total do exciton em pontos quanticos
Si/Sigs5Geg1s tipo-1 e Si/Sig70Gegso tipo-11 sao assimétricas devido a existéncia
de um dipolo elétrico intrinseco nestes sistemas. No entanto, quando consideramos

o efeito do campo magnético paralelo ao plano, o stark shift torna-se mais simétrico.

e A energia de confinamento do elétron em pontos quanticos acoplados lateralmente,
quando consideramos os raios dos pontos iguais degeneram a medida que a distancia

entre os pontos aumenta. Entretanto, quando os raios dos pontos sao diferentes,
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essas energias nao tém mudancas significativas. Para o caso do acoplamento vertical,
o comportamento é semelhante ao dos pontos lado a lado. Para raios iguais em
ambos os pontos quanticos, os pares de estados tornam-se degenerados a medida
que a distancia entre os pontos aumenta, o que nao acontece quando consideramos

o caso de pontos com raios diferentes.

No decorrer deste trabalho notamos a vasta area ainda ser trabalhada.

e Analisar os estados eletronicos em fios elipticos tipo-I e tipo-II e aplicar campos
elétricos na direcao de cada eixo das elipses. Estudaremos também o caso de um fio

free-standing com uma hetero-estrutura Si/Si;_,Ge,.

e Calcular as auto-energias e a energia do exciton em fios quanticos core-multishell,
com e sem o efeito imagem, e o coeficiente de transmissao e o diagrama i x V em

fios de super-rede.

e (Calcular absorcao em pontos quanticos, o efeito stark, o efeito do afastamento entre
pontos quanticos duplos sobre as auto-energias, e a propagacao de estados de spins

nestes sistemas.

e Estudar pontos quanticos duplos com e sem o efeito de campos aplicados e ainda
calcular a probabilidade de tunelamento entre pontos quanticos sujeitos a campos

elétricos.

e Estudar as propriedades de transporte em pontos, fios e anéis quanticos, con-

siderando um e dois elétrons.
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APENDICE A - Cilculos da Energia de Ligacio
do Exciton em Sistemas 3D

No Capitulo de pogos quanticos, trabalhamos com dois tipos de funcoes de onda,
uma mais simples, a fungao de onda bi-dimensional (2D) que foi desenvolvida no préprio
Capitulo e outra tri-dimensional (3D) que requer um pouco mais de matematica. Neste

Apéndice desenvolviremos os calculos para o caso da funcao de onda a tri-dimensional.

Nosso sistema consiste de um par elétron-buraco confinado em um poco quantico,
interagindo via potencial Coulombiano sob a acao de campos eletromagnéticos. O Hamil-

toniano pode ser escrito como

ﬁezc:fe+‘/}e+fh+‘7h+feh+‘zha (Al)
—_—— ——— - —
ﬁg f]h ﬁeh

com H, e H, sendo os Hamiltonianos dos portadores, elétron e buraco, respectivamente

e H., o Hamiltoniano que descreve a interacao do exciton.

A equagao de Schrodinger que descreve o sistema é

R0 1 0 h? e? e? B2 p?
_ ‘/; i F e e 2 — q:jel'c
{ 2 [azi (ml(zz) 821)} Vi) F eFzen 241 Vo dre |re — rp - 8 }

= Ee:ccqjezw (AQ)

assumindo que a funcao de onda do exciton pode ser desacoplada

\I]exc (T—g - EL)) - we (Ze) ¢h (Zh) ¢3D (pu Ze — zh) ; (AB)

com

1/2

¢3p (p,ze — zn) = Cexp (pQ + (ze — zh)Q) /o, (A4)

onde C' é uma constante. Aplicando o operador no produto de funcoes
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H(fg)=T(fg)+V(fg). (A.5)
com
~ h? 9?2
logo
~ h? 9?2
T(fg) = —%@fga (A.7)
assim
~ h 02
T(fg) = —%@fg
B h? [0%f of dg 0%g
= Tom [@ﬁ 29:0. T/ a_] (4-8)

(T (%@) + (Tg).

m

Aplicando no Hamiltoniano

Atte) = [+ 715 o - 1[S04 i) (A9)
Para o elétron
HoU(T o — 71) = Un(zn) He [e(2) 30 (0, 2 — 20)] (A.10)

logo

o~ o~

He\Ij<?>e - ?h) = wh(zh)He [we(ze)¢3D]
h? o 0

= wh(zh) 111/16(26)(15@ o H@z 0z

¢3D + j;e(b?)Dz/}e(Ze) (All)
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Para o buraco

HyU(Te—T1) = velze)Hp [n(20)b30(p, 2o — 2n)]

h 0 0
— Yo(2e) | Huton(2n) dsp — ———¢3D + Tusptn(zn) |(A.12)
— my, Ozp, 0z
Entn(zn)
E para o par elétron-buraco
HopU(7¢ —77) = Ce(ze)n(2n) Tendsp + ve(2e)n(21) bp Ven, (A.13)
sendo
~ 0? 10 ] ~ e?
e:__ + - 3 eh — — . A.14
" {8p pOp " dmeg/12 + (2¢ — 21)2 ( )
O Hamiltoniano total do sistema sera
(ﬁe + ﬁh + j_\[eh)qjemc(?e - ?h) = Eezc\Ijea:c(?e - 7);)7 <A15)
assim
~ ~ ~ R N —~  R? 0
(He + Hh + Heh)‘lje:vc( Te— T h) = 2/}h(Zh)(ZS?)D]{e - Ewh(zh) (Zh) X

(Tupsp) + Enton(zn) b3 h (zn) Z

wh<zh)(ﬁ¢3D> ?/Jh(zh)(ﬁﬁbw) + ¢h(zh)¢3DVeh} ?/Je(ze)
= ewc¢h(zh)¢3Dwe('ze)a (A16)

dividindo ambos os membros por ¥y, (z,)@sp

~ 7712 1 1 = o1 o 1 0
H, — — (Tusp) + Ep — — — +
{ Mme ¢3D 0z ¢3D 82@ ®3p ( ¢3D) " mp ¢h(2h) Oz, ®3p Oz, bsp
1 1 ~ ~
+_(Th¢3D) (Tehgb?)D) + ‘/eh} 7wbe(ze) = Eexc,lvbe(ze)a (A17)
¢3D ¢3D

temos
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— hQ 1 1
Hem T.+T+T. E
{ Me ¢3D 0z ¢3D (926 b3p ——(Te + Th + Ten)dsp + Ent

L h? 1 0 1
mp, Y (2n) Ozn dap D2

¢3D + Veh} Ve(ze) = Eexetbe(2e), (A.18)

multiplicando ambos os membros por (Y3, (z,)¢3p)? e integrando em p e z,

o~ 2
Hewe(ze)/(wh(zh)¢3D)2dzhpdp+aizewe(ze) Z_e/¢h(zh>¢3 3

g ~~

I Ip)

e (2e) / (wh(2h>>2¢3D(fe + T, + feh)%Dthpd/) +

. 4
v~

I3

2 N
+1be(2e) —Z—h/wh(zh)%?ﬂh(zh)ébwaizhébwdzhpd/i +1/1e(26)/veh (?/fh(zh)¢3D)2thpd,0

S

g

P
Iy I

(=) | B / (n(2n) o) 2dznpdp | = to(ze) | Bue / (n(zn)bup)2dznpdp | |

N J/ N J/
~” ~~

11 Il
teremos
~ 0 h? h?
Hewell - 8 we _[2 + we[?y - we _[4 + weIE) + weEhjl = weEexc[b <A19)
Ze me mp

dividindo ambos os lados por [;

—~ 2 2
Hobu(e) — v () + (22 e = 2 (1) + Bl = () B
(A.20)

Para simplificar nosso problema vamos resolver a equagao acima por partes, assim comecando

por I, teremos
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5L :/(lbh(zh)%D)ZdthdP: / |¢h(2h)\2d2h/¢§ppd/?a (A.21)
—00 0
I,
com
T T -2 /5 2 T *2‘28*%\\/( p >2+1
0 0 0
chamando
2
xQ—l—l—( P ) : (A.23)
Ze — Rh
com
2|ze — 23
k= ——, Ze — 2n| = ka /2, (A.24)
o
logo
9\ 2
2= =) p? A.25
cere (5] (A.25)
derivando
2zd 2\ 954 (A.26)
zdr = | — )
Loy pap,
k
pdp = (;) xdx, (A.27)

nos limites p — 0;x — 1 e p — o0; x — 00, substituindo em [;; temos

o= [t (%) ar— (2 [ewp(chren aom

Da tabela de integrais temos que

o0 —k; N
Vn(k) = / exp (—kx) 2N dr = % + ZvN_l(l-c), (A.29)

1
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para N = 0
Vo(k) = /exp(—ka:) dr = = (A.30)
1
assim voltando para [;;, teremos
ka2
n= () v, (A31)
ka\% ek 1ek Q
I = —— | =(2) A.32
" (2){/@ k:k;] (3) a+8 (A32)
logo
Il— / |¢h(zh)| ]11th (A33)
Para encontrarmos I
., 0 i o [
L= [ ool duy: — [ W) [ éun (A31)
—00 0

~

I
com
0 ¢ _ 0 e(fl/a\/p2+(zefzh)2> :exp<fl/a\/ 02+ (ze—zp) ) \/p +
c‘9z€ 3D 8ze N - Jaze
?3D

— ) JA.%)

Zh

VPP (2

assim

¢§D(p726_ ) dp,
V0*+ (2 — zn)?

J/

mz—(%_“)
(67

a"'g

I211

(
2A.36)

(A.37)

de forma analogo ao que foi feito para Iy;, fazendo mudanca de variavel, encontraremos
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I517 em fungao de k

0o, B
¢3D(p7 Ze Zh) pd Z —k (ABS)

Iy =
0 \//)2 + (Ze - Zh)z

logo

51::(—Ze_zh)fﬁﬁ (A.39)

assim

[2_/’wh(2h>’2[2ldzh- <A40)

Lembrando de alguns artificios matematicos para simplificar nossas contas futuras,

temos
0
com M =024 .. eN=1.23,..Com
pE
R = \/p2+(ze—zh)2 — |Ze_zh| 1+m, (A42)
——— ——

assim

2 =1+p)(2e — )% 0" = (2e —2)° (¥ — 1) = (ak/2) (2 —1). (A.43)
Encontrando quem é [¢3p(p, ze — 21)]?

(b:%,D _ 672R/a _ 672|z67zh|a:/a _ efka: <A44)

e substituindo na equagao (A.41)

2
xdx, (A.45)

00 2, o M/2
JMNZ/G_]“” [(ak/2)” (z* — 1)] N (ak/2)
[(ak/2) z]

1
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temos
( 2M/2 % 2 006 L2 M/2 o\ MN+2 °°€ 2_1)M/2
Jun = a_ rdx = o> o xdx
2 1 1
(A.46)
ParaM =0
L\ N2 2
Jon = (%) /ekx:r;(Nl)dx, (A.47)
1 7
€
chamando
Ew = /ek“xwdx, (A.48)

usando derivadas por partes

o0

1 ko[ |
v = /ekxxwd:c = —¢ ke + /ekxx(wndx = — [ R T 1] ,
1

—w+1 —w+1
1

(A.49)
logo
Jon = (ak/2) N ey, (A.50)

Para M = 2

Ty = (ak/2) "N+ / e R C (U dy — (ak/2) N ey 5 —Ev ). (AB)
1

ParaM=0eN=1
Jor = (ak/2)7" &y = (ak/2) e * /k, (A.52)

com & = e ¥ /k.

Agora paraM=0e N =2
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Joz = (ak/2) P &y = (ak/2)" &1(K) = & (k). (A.53)

ParaM=0eN =23

Jos = (ak/2) T2 & (k) = (ak/2) ™ [e7F — k& (k)] = (2/ak) [e™F — k& (k)] . (A.54)

ParaM=2e N =2

T = (ak/2) 7 & — &(R)]. (A.55)
Para M = 0 e N,
/ —ka _Nd{L' = + %5]\7_1 == % [G_k + NgN—l] . (A56)
ParaM=0eN=1
£, = % e 4 &] = e k(1 + k). (A57)
M=2eN=2
= (/2P | T (140 = 60| = @/2F [+ b - Ra®]. (A5
M=0eN=0

Joo = (ak/2)* [6— (14 k) —] = (a/2)%e " (1+k). (A.59)
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Assim sintetizando
Jun = ﬁpMpdp;
0
a 2
J()() = (5) €7k (1 + k) 3
Q@
o= (3)e"
Joo = & (k);
an 2
s = (5) [T+ R) = Ram)]
Joo = (a/2)” [eF (1 + k) — k2 (F)] .
Agora sim, podemos retornar a equacao A.41, com
0 (2e — 2n) ¥3D p 93D
_ b _FP7SD A.
0z 930 « R a R’ (4.60)
e
0? Logsp 1 9o ¢3p 1 2 $3D
5290 = o To e T a) oy
Losp | 1 p
= ——"= 4+ —¢3p— A.61
a R +a¢3DR3’ (A.61)
voltando ao valor de I e I,
I = / (o) 2 Tz = / 9o Joodan =2 (T3 + T3), (A.62)
com ]11 = J007 (S
I = / lobn ()| Tondz, (A.63)
com
Ze —an | 0 4
I, = — — .
2 |: o :| 26 s (A 64)
—
Jo1
logo
Ze — 2
L= [ ol |- duda = S (A.65)
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Encontrando I3
= [ (@)l osn (T, + T+ Tadosdzapds (A.66)

assim

[3:/‘wh(zh)‘2¢3DT\e¢3Ddthdp+/‘wh<zh)‘2¢3DT\h¢3Ddzh,0dp

+ / [0 (2) > 030 Tendspdznpdp (A.67)

substituindo os valores de fe, T L€ feh
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e
2 1 1
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assim substituindo em A.70 teremos
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Agora encontrando Iy
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resolvendo a derivada de G na equagao acima

0 I o 7o ) I 02
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0 0 0
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substituindo na equagao A.76
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com L sendo
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substituindo em A.80, temos
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Para encontrarmos I5
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Agora que ja sabemos quem é I, I, I3, I, e I5 podemos voltar para a equacgao de
Schrodinger
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Excitonic properties of type-l and type-Il Si/Si,_,Ge, quantum wells

Andrey Chaves,? J. Costa e Silva,” J. A. K. Freire,” and G. A. Farias?
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceard, Caixa Postal 6030, Campus do Pici,
60455-900 Fortaleza, Ceard, Brazil

(Received 11 January 2007; accepted 15 March 2007; published online 8 June 2007)

The exciton properties of Si/Si;_,Ge, quantum wells (QWs) are investigated within a variational
approach, taking into account interface effects for two possibilities of the band alignment, type I and
type IL For the latter, two-dimensional (2D) and three-dimensional (3D) variational wave functions
are used in order to give a better description of the exciton confinement, where a large enhancement
on the exciton binding energy (about 30% for a 70 A well width) is found for the 3D case. The
effects due to the presence of external electromagnetic fields on exciton energies are also analyzed.
Our theoretical results explain the exciton energy blueshifts recently found in photoluminescence
experiments for type-I Si/Sijg,Ge( 13 QWs when electric fields are applied in the growth direction.
Exciton energy shifts due to magnetic fields are calculated, and a comparison between such shifts
in the 2D and 3D approaches is performed for type-II wells. Numerical results show that interfacial
layers of 15 A thickness for a type-I (type-II) Si/Siq 5,Geg 15 (Sig70Geo 30) QW lead to a variation of
about 20 meV (25 meV) in relation to the abrupt well for a 50 A well width, yielding a blueshift on

the exciton total energy. © 2007 American Institute of Physics. [DOI: 10.1063/1.2723857]

I. INTRODUCTION

In recent years, there has been an increasing interest in
type-1I heterostructures, where charge carriers are spatially
confined in different materials. Many applications for these
systems have been reported, such as mid-infrared quantum
well lasers' that exhibit improved beam quality, interband
quantum cascades,”* and waveguide-based photodetectors
with broad wavelength range photoresponse.5 Theoretical
studies on the stability of electron-hole plasma and 1ls exci-
tons in type-II GaAs/AlAs quantum wells (QWs), under ap-
plied electric fields, have suggested the possibility of observ-
ing the former as the lowest excited state in narrow wells.®

SiGe type-II heterostructures with strained layers have
also attracted much attention, since they offer the possibility
of constructing heterojunctions that can be directly integrated
with existing Si circuits. They promise enhanced capabilities
in material systems compatible with Si technology, and re-
cent reports have shown several applications of Si/Si,_,Ge,
heterostructures in highly sensitive infrared photodetectors,
high-performance metal-oxide-semiconductor field-effect-
transistors, and n-type modulation doped field-effect-
transistors.” ™

The uncertainty about the intrinsic alignment of the con-
duction band of Si/Si;_,Ge, QWs grown in Si (001) layers
has been widely studied, and one can note that many contro-
versies still exist about these systems.11 While the alloy
clearly forms a well for holes, divergences occur for the
electron. For low Ge concentrations, there is no consensus if
the alloy forms a well (type-I alignment) or a barrier (type-II
alignment) for this carrier.'> ™™ Calculations of People et
al.">'® and Van de Walle et al."” indicate that for a germa-

YElectronic mail: andrey @fisica.ufc.br

YElectronic mail: jusciane @fisica.ufc.br

c)Corresponding author; electronic mail: king @fisica.ufc.br
9Electronic mail: gil@fisica.ufc.br

0021-8979/2007/101(11)/113703/7/$23.00

101, 113703-1

nium molar fraction x <0.2 the conduction band is in type-I
alignment, but PL data of Xiao et al."® were interpreted as
type I for x=0.35. Penn et al.”® affirm that, for a molar
fraction bigger than x>0.30, the conduction band is in
type-1I alignment. However, Rieger et al® assert that only
with a germanium molar fraction x=0.40 could the
Si/Si;_,Ge, QW have type-II band alignment. Penn et al”!
also studied the magnetoluminescence of Si/Sij7¢Gegos
quantum wells, showing the dependence of the exciton en-
ergy with applied magnetic fields by photoluminescence
measurements. Their experimental results are consistent with
a type-II conduction band offset of about 55 meV. In the
present study, we have assumed germanium concentrations
of x=0.18 and x=0.30 for type-I and type-II alignments, re-
spectively.

In this work, we calculate binding and total energies of
ground-state excitons in Si/Si;_,Ge, quantum wells with
type-I and type-II band alignments, under external electro-
magnetic fields, considering graded interfaces. Within the ef-
fective mass approximation, we use a Hamiltonian that de-
scribes the carriers confinement taking into account the
effective mass dependence on spatial variables. Due to the
4% lattice mismatch between Si and Ge, it also becomes
necessary to consider strain effects between Si and Si;_,Ge,
layers.22 With a type-I model for Si/Sijg,Ge, 5, our results
show that the presence of an electric field parallel to the
growth axis blueshifts the total exciton energy, which is in
good agreement with experimental results in recent
reports.23’24 For type-II Si/Siy70Geq 39 QW, a comparison is
performed between the results obtained from variational
methods with 2D and 3D trial exciton wave functions. The
3D approximation is more accurate, especially in type-II sys-
tems, due to the large spatial extension of the unconfined
carrier wave function along the z-direction. Previous works
on such structures have shown that this constitutes a serious
improvement: for GaAs/AlAs type-II systems, binding ener-

© 2007 American Institute of Physics
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Excitons in type-I type-II strained Si/Si; _,Ge, graded quantum
well

J. Costa e Silva', J. A. K. Freire*!, V. N. Freire!, G. A. Farias!, and E. F. da Silva, Jr.?

i Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceard, Centro de Ciéncias Exatas, Campus do Pici,
Caixa Postal 6030, 60455-900 Fortaleza, Ceard, Brazil

= Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pernambuco, Cidade Universitaria, S0670-201 Recife,
Pernambuco, Brazil

Received 19 July 2004, revised 21 July 2004, accepted 9 Angust 2004
Published online 9 May 2005
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The exciton properties of Si/S11_,Ge, strained quantum wells (QW’s) are calculated taking into account
interface and strain effects. Qur numerical results allow us to conclude that interface fluctuations of only 10
Aina type-I (type-II) strained Si/Sig sGeo 2 (S1/Sig7Geoz) 50 A QW leads to a 25 meV (10 meV) blueshift
of the exciton energy.

© 2005 WILEY-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA , Weinheim

1 Introduction The natural way to expand the possibilities of Si as the dominant material in semicon-
ductor technology is through the integration of hetero components made of Ge or alloys of Ge with Si[1].
Recent improvement. in the growth of high quality SiGe samples is opening new possibilities to build het-
erostructures devices on a Si basis and therefore to introduce the concept of band-gap engineering into Si
technology [2]. Tt is necessary to take into account the former due to high lattice mismatch (~ 4%) between
the compounds, which gives rise to strain in SiGe confinement layers. Strained Si; _,Ge, layers can be
deposit pseudomorphically on Si by MBE or CVD. Nowadays, fully strained Si/5i;_,Ge, quantum wells
of high quality can be grown on silicon substrates for germanium fractions up to 36%.

Depending on the lineup of the band offset, different localizations of electrons and holes can occur. The
most studied case is the so-called type-1 lineup, where electrons and holes are confined within the same
layers and with larger binding energies [3]. However in the last years, there is a growing interest in the
so-called type-1T case, where both carriers are maintained apart in the two different layers, which induces
a loosening of the Coulombic binding energy, as compared with the type-I system [4]. Many experimental
data are available but there is still a controversy on the conduction band lineup in Si/Si;_,Ge, quantum
wells. There is a consensus that the Si/Si; . Ge, creates a well for holes, but it is unclear whether it forms
a well (type-T) or a barrier (type-IT) for the electrons [5-8]. One of the last attempts to solve this problem
was made by Thewalt et al. [9] involving photoluminescence under applied stress, where they stabled the
idea of a very small type-1I conduction-band offset.

In this work, we study the excitonic properties of strained Si/Siy _,Ge, graded quantum wells, taking
into account both possibilities of the band lineup of the conduction-band offset, type-I and type-I1I.

2  Theoretical model The Schrodinger-like equation related to the exciton confinement in S¥/Si;_,Ge,
graded quantum wells can be expressed as

* Corresponding author: e-mail: King@fisica.ufc.br, Phone: +55 8540089915, Fax: +5585 40089450

© 2005 WILEY-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim
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Gate inversion effect in Si,_,Ge,/HfO,/Si metal-oxide-semiconductor

devices

J. Costa e Silva, E. L. de Oliveira, J. S. de Sousa,a) J. A. K. Freire,

V. N. Freire, and G. A. Farias

Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceara, Caixa Postal 6030,

60455-760 Fortaleza-CE, Brazil

(Received 4 January 2005; accepted 3 May 2005:; published online 10 June 2005)

The electrical properties of polycrystalline Si;_,Ge,/HfO,/Si metal-oxide-semiconductor (MOS)
devices are investigated theoretically by solving self-consistently the Poisson and Schrédinger
equations. Our calculations demonstrate that the combination of HfO, as dielectric film and
polycrystalline gates causes charge inversion in both substrate and gate layer for ultrathin oxide
layers. This effect is a consequence of the high dielectric constant of HfO,, and it is expected to
occur for all high-x-based polygated MOS devices. However, the relative doping concentration
between polycrystalline gate and substrate can be used to decrease the effect of gate inversion.
© 2005 American Institute of Physics. [DOL: 10.1063/1.1946919]

The metal-oxide-semiconductor (MOS) structure is,
without doubt, the core structure in modern microelectronics
whose success is a consequence of the outstanding physical
and electrical properties of the SiO, gate dielectric grown on
Si substrates.! However, the continued downscaling of the
characteristic lengths of metal-oxide-semiconductor field ef-
fect transistor (MOSFET) structures will soon reach dimen-
sions where direct tunneling becomes the dominant transport
mechanism, raising concerns about unacceptably high leak-
age currents, which grow exponentially as the oxide thick-
ness decreases. Slowing down the shrinkage of gate lengths,
keeping the promised improvements of Moore’s law, re-
quires, among some few alternatives, the replacement of
Si0, by high-« dielectrics. The capacitance of ultrathin SiO,
layers can be obtained with thicker high-« dielectric layers,
which decrease gate tunneling.

Among several high-« dielectrics currently under study,
HfO, is considered the most promising because its electrical
and thermodynamic properties are reasonably compatible
with conventional poly-Si gate electrodes.>® However, the
electrical properties of MOS capacitors with a poly-Si/HfO,
gate stack are dependent on the temperature at which poly-Si
films are deposited. Unfortunately, this dependence may re-
sult in the degradation of the device electrical propertles
Moreover, even though the use of poly-Si/HfO, gate stacks
achieves significant reductions of the leakage current, con-
cerns about high threshold voltages (J'7) and poly-Si deple-
tion, which degrades the total capacitance of the device, still
remain.” Therefore, other gate materials must be investigated
also to replace poly-Si films. In this regard, poly-Si,_,Ge,
films have attracted considerable attention due to the sup-
pression of boron penetration and gate depletion.®™ In this
letter, we present a theoretical investigation of the electronic
properties of poly-Si;_.Ge,/HfO,/Si MOS devices.

Figure 1 depicts the conduction and valence band pro-
files across the entire Si;_,Ge,/HfO,/Si MOS structure un-
der an external gate bias (V). Two important effects are
commonly observed in deep submicron devices: (i) space
quantization effects in the inversion layer of the substrate

D lectronic mail: jeanlex@fisica.ufc.br

0003-6951/2005/86(24)/243507/3/$22.50

86, 243507-1

and (ii) polygate depletion.”'” Therefore, it is obvious that an
accurate calculation of the total gate capacitance requires a
self-consistent solution of the Poisson equation

[()C’"’(Z)] dp@) -n@) +N5@) -N@L (1)

and the Schrodinger equation

h? i 2
[_ 7( dzmy(z) (3z> V(Z)] 2) = E; ¥, ,(2). (2)

In Eq. (1), e(z) is the position-dependent dielectric constant,
q is the magnitude of the electron charge. p(z), n(z), Nj(z).
and N,(z) represent the hole and electron mobile densmes
1omzed donor, and acceptor fixed densities, Iespec‘uvely

We assume that gate and substrate are both uniformly doped
with n-type (NV=10% cm ™) and p-type (V,=10'7 cm3) im-
purities, respectively. For simplicity, our simulations are per-
formed at room temperature, for which impurities are fully
ionized. We also disregard the existence of charges in the
oxide layer. In Eq. (2), the index i=(e, /) indicates the type
of carrier and m,(z) represents its position-dependent effec-
tive mass. V;(z)=AE;(z) T q¢(z) describes the conduction (or
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FIG. 1. Schematics of the conduction and valence band profiles of a
Si,_,Ge,/HfO,/Si MOS structure.
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Numerical simulation of Si,_ Ge /HfO,/Si MOS devices
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PACS 02.60.Cp, 84.32.Tt, 85.30.De

We study Si Ge, HfO/Si MOS devices focusing on the simulation of the total gate capacitance. We
found that the threshold voltage slightly increases with the amount of Ge and that it is possible to decrease
the gate depletion effect by controlling the content of Ge.The most remarkable resunlt is that the combina-
tion of HfO, as dielectric film and polycrystalline gates leads to gate inversion effect for small thicknesses
of the dielectric film.

© 2005 WILEY-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

1 Introduction The use of HfO, films has been recently proposed to replace SiQ, in metal-oxide-
semiconductor (MOS) field effect transistors. The high dielectric constant of HfO, films provides lower
leakage currents and improved reliability without decreasing the oxide capacitance. It has been shown
that electrical and thermodynamic properties of HfO, films are reasonably compatible with conventional
poly-Si gate electrodes and their structural stability and interfacial characteristics are widely available
[1-5]. However, the electrical properties of poly-Si/HfO, stacks seem to depend on the temperature the
poly-Si films were deposited, in which the degradation of the device properties may occur. Moreover, as
the size of depletion layer becomes large enough to degrade the total capacitance of MOS devices with
thin oxides [6], other gate materials (such as metal and poly Si, Ge, films) must be investigated to re-
place poly-Si films. In this work, we study Si,_Ge, /HfO,/Si MOS devices focusing on the total gate
capacitance modifications with respect to poly-Si/HIO,/Si devices.

2 Theoretical model The electrostatic potential ¢(r) across the device is determined by the nonlin-
ear Poisson equation

V- [s(HHVo(D)] = ~dlp() - n(F) + N} (1) - N, (1)) 1)
where &(r) is the position-dependent dielectric constant, g is the modulus of the electron charge, p(T ),

n(r), N+D (T)and N; (T ) represent the holes and electrons mobile densities, ionized donor and accep-

tor fixed densities, respectively [7]. As for charge distribution, poly-crystalline gate is n-doped, semicon-
ductor substrate is p-doped, while there are no charges in the oxide layer. For simplicity, we perform our
simulations at room temperature, for which we assume that dopants are fully ionized. Poisson equation is
solved numerically within a finite-difference scheme that takes into account the position-dependent di-
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ABSTRACT

In this work, we will discuss Si-/SiGe and high- & oxides nanostructures. The exciton properties of strained
Si/Si1_»Ge,; quantum well (QW) are calculated taking into account interface effecis and both possibilities of
the band lineup of the conduction-band offset, type-I and type-II. Gur numerical results show that interface
fluctuations of only 10 A in a Si/Si;_,Ge, 50 A type-I QW (type-II QW) leads to a 25 meV (10 meV) blueshift
of the exciton (transition) energy. Concerning high- & nanostructures, our simulation was performed in order
to analyse how the charge image effects can modify the electronics properties in Si/HfOs and Si/SrTi0; based
quantum wells. The results of Si/SrTiO; (Si/HfOs) quantum wells indicate a recombination emission difference,
as compared with the case when no charge image effects are included, of the order of 1.5 eV (0.7 V).

Keywords: high-k, nanostructures, SiGe, Si

1. INTRODUCTION

SiGe as an electronic, structural and optical material is having a dramatic impact on device electronics. The
natural way to expand the possibilities of Si as the dominant material in semiconductor technology is through
the integration of hetero components mads of Ge or alloys of Ge with Si.1 It iz necessary to take into account
strain effects due to high lattice mismatch (~ 4%) between the compounds, which gives rise to strain in SiGe
confinement layers. Nowadays, fully strained Si/Si; _,Ge, quanium wells of high quality can be grown on silicon
substrates for germanium fractions up to 36 %.%3 This offers the unique possibility to build heterostructures
devices on a Si basis and therefore to introduce the concept of band-gap engineering into Si technology.

Depending on the lineup of the band offset, different localizations of electrons and holes can occur. The most
studied case is the so-called type-I lineup, where electrons and holes are confined within the same layers and
its larger binding energies. However in the last years, there is a growing interest in the so-called type-Il case,
where both carriers are maintained apart in the two different layers, which induces a loosening of the Coulombic
binding energy, as compared with the type-I system.* Many experimental data are available but there is still
a controversy on the conduction band lineup in Si/Si;_.Ge, quantum wells. There iz a consensus that the
Si/Si;_,Ge, creates a well for holes, but it is unclear whether it forms a well (type-I} or a barrier (type-II)
for the electrons.>®  One of the last attempts to solve this problem was made by Thewalt et al.® involving
photoluminescence under applied stress, where they stabled the idea of a very small type-Il conduction-band
offset.

Research focusing on high dielectric constant materials aims to extend Moore's law to equivalent gate oxide
thickness helow 10 A by silicon dicxide replacement. SrTiO; and HfQ, are two important high-k candidates,
the former having dielectric constant £g,750,(0) & 300 and the latter £570,(0) = 25. Successful Si-based
devices with SrTiQ; and HIO5 as gate dielectrics with equivalent oxide thickness smaller than 1.0 nm have been
demonstrated.'® Recent research shows that high- k materials are the most promising candidates to replacement
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Impurities and geometrical effects on the electron energy

spectrum of quantum rings
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Abstract

The energy spectrum in gemiconductor quantum rings (QR’s) is caleulated. Considering an
external magnetic field applied perpendicular to those structures, the electronic energy levels are
calculated taking into account a realistic model consisting of rings with finite size and barrier
potential. The solutions of the Schrédinger equation are found by using an evolution method not
limited to small perturbations. The magnetic field leads to the Aharonov-Bohm (AB) oscillations,
which are strongly dependent on the presence of static defects. We consider charged im purities and
interface roughness, which break the cylindrical ring symmetry and can strongly affect, or even

destroy, the AB oscillations.

PACS numbers: 73.21-b, 73.20.Hb
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Quantum Confinement in Double Quantum Rings

J. Costa e Silva, A. Chaves , J. A. K. Freire, M. H. Degani and G. A. Farias
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceara,
Caixa Postal 6030, 60455-900, Fortaleza, CE, Brazil
{Received on 24 March, 2006)

This work presents a theoretical study of the energy spectrum of GaAs/AlGaAs concentric double quantum
rings, under applied magnetic fields perpendicular to the ring plane. The Schrédinger equation for this system
is solved in a realistic model consisting of rings with finite barrier potentials. Numerical results show that
increasing the magnetic field intensity leads to oscillations on the ground state energy which do not present a
well defined period, due to the coupling between internal and external rings states. However, when one considers
an elliptical geometry for the rings, the energy spectra of the internal and external ring states are decoupled and

hence the penodicity of the oscillations is recovered.

Keywords: Quantum Rings; Aharonov-Bohm Effect

I. INTRODUCTION

The increasing development on growth techniques has
made possible the fabrication of nanometric structures which
exhibits strong quantum confinement, such as quantum dots
and quantum rings [1, 2]. Semiconductor quantum rings
have attracted much attention because they combine the op-
tical properties of self-assembled nanostructures with unique
features under applied magnetic fields originated by the ring
topology, namely the Aharonov-Bohm (AB) effect [3, 4]. Re-
cently, the growth of self-assembled GaAs/AlGaAs concen-
tric double quantum rings has been reported, opening a new
route to study AB oscillations and quantum interference ef-
fects [1, 5]. Physical understanding and accurate modelling of
such structures are required for their design and application.

In this work, a time evolution method is used to calculate
the energy eigenstates of electrons in GaAs/AlGaAs concen-
tric double quantum rings, within the effective mass approx-
imation. We deal with a model with finite barrier potentials,
which is not limited to small perturbations and which allows
us to study rings with arbitrary sizes and shapes. For circu-
lar rings, our numerical results show that when the magnetic
field intensity is increased, energy oscillations are found, but
they do not present well defined periodicity, contrary to the
AB oscillations found for single rings in literature [6, 7]. Our
results also show that the periodicity of AB oscillations is re-
covered when elliptic rings are considered. In this case, the
periodicity of the energy oscillations for the ground and first
excited states is different from that found for the second and
third excited states.

II. THEORETICAL MODEL

Our model consists of two cone entric planar quantum rings,
under an applied magnetic field B = Bl ie., perpendicular to
the ring plane. The Hamiltonian for such a system, using the

symmetric gauge A e (—By/2,Bx/2,0), is given by

H(7)=L+T+V(y), (0

where
1 .3 _eB\?
T}:ﬂ(—ﬁL&— 7) > @
and
1 .3 _eB\?
T;fﬂ(fzﬁgirx?) " 3

are the kinetic energy operators. The confinement potential is

defined as ¥ (x,y) = 0 within the ring region and V" (x,3) =17

at the barrier region, where I, is the electron band offset.
From the time dependent Schrodinger equation

ih%‘l‘(?,r) =HY(7.1), (4)

it is straightfoward to find the time evolution of an arbitrary
wavefunction ¥(7,#) as

V(7,11 8t) —exp EH&} ¥(T,0). (5)

The eigenstates of the Hamiltonian in Eq. (1) are then found
by propagation of an arbitrary initial state in imaginary time
domain T = it. The differential operators in Eq. (2) and (3)
are discretized, following a finite differences scheme. When
T — oo, the initial state converges to the ground state of the
system. Excited states are found by mixing this procedure
with the Gram-Schmidt orthonormalization method [3].

Figure 1 illustrates the two cases of double ring potentials
discussed in this work: in Fig. 1(a), both internal and external
rings are circular, limited by radii R, ; and R; ; for the internal,
and R, ; and R., for the external rings. In Fig. 1(b), the cir-
cular external ring is kept, but the internal ring is elliptic. The
ellipses are defined by the eccentricity & = a/b, where ¢ and b
are the average distance between the limits of the internal ring
in x and y, respectively, chosen to preserve the internal ring
area.

III. RESULTS AND DISCUSSION

We have calculated the energy spectrum for electrons in
GaAs/Alg30Gag70As double concentric quantum rings. For



Apéndice B - Artigos Publicados

152

The Role of Surface Roughness on the Electron Confinement in
Semiconductor Quantum Rings
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Abstract

The electron energy spectrum of GaAs/Alp.30Gao.70As quantum rings under applied magnetic fields is calculated, taking into
account the existence of rough interfaces between materials. The Schrodinger equation, within the effective mass approximation, is
solved in a realistic model, not limited to small perturbations. Our numerical results show that the existence of roughness on the
ring surface modifies significantly the electron confinement energy, lifts the degeneracy of the electron angular momentum transition
points of the Aharonov-Bohm oscillations, and in some special cases, it can even suppress the ground state energy oscillations.

Key words: interface roughness, quantum rings, Aharonov-Bohm effect.

PACS: 73.61.Ey

1. Introduction

Recently, several research groups reported the growth
of self-assembled ring shaped semiconductor structures,
which have attracted much interest due to the possibility of
studying quantum topological effects [1,2]. Under applied
magnetic fields perpendicular to the ring plane, periodic
oscillations on the confinement energies are expected in
such structures due to angular momentum transitions, as
the magnetic field intensity increases, which is the so called
Aharonov-Bohm (AB) effect [3,4].

Most of the experimental works on quantum rings in the
literature have shown that these structures have rough sur-
faces, instead of a perfect circular shape [5,6]. The aim of
this work is to study the influence of the surface rough-
ness on the electron confinement energies in GaAs/AlGaAs
quantum rings, in the presence of an applied magnetic field
parallel to the ring axis. A simple model is used to de-
scribe the roughness, where internal and external ring radii
are defined as depending on the angular coordinate. The
Schrédinger equation for such a system is solved by a time
evolution method in a realistic model, with finite barrier
potentials and not limited to small perturbations. Numer-
ical results show that the existence of rough surfaces lifts

Email address: andrey@fisica.ufc.br (A. Chaves).

Preprint submitted to Elsevier

the degeneracy of the AB oscillations and it is also respon-
sible for a significant shift on the energy levels.

2. Theoretical Model

Our model consists of a single QR in the presence of a
magnetic field, applied perpendicular to the ring plane,ﬁ =
BZ. The QR is limited by internal and external radii defined
as R; and R., respectively. In order to reproduce the surface
roughness of a real ring, a simple model is proposed, where
the internal (external) ring radius depends on the angular
variable 0 as:

Ri)(0) = 20 Le Ze("LC/MNE))zx
\ Rie) 255

cos(nb + on) + R (1)

where o denotes the roughness amplitude, T(e) is the inter-
nal (external) average radius, L¢ is the correlation length
and ¢, is a random phase. The confinement potential is
then defined as

0 ifR; <22+ 9y2 <R,
V(z,y) = (2)
Ve otherwise

where V, is the electron band offset.

10 April 2007
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Theoretical investigation of excitons in type-I and type-II Si/Si;_.,Ge, quantum wires

J. Costa e Silva,* Andrey Chaves,’ J. A. K. Freire,* V. N. Freire, and G. A. Farias®
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceard, Caixa Postal 6030, Campus do Pici, 60455-900 Fortaleza, Ceard, Brazil
(Received 26 April 2006; published 25 August 2006)

This work presents a theoretical study of the excitonic properties of Si;_,Ge, cylindrical quantum wires
surrounded by a Si matrix, considering two possibilities for the conduction band alignment, type I and type II.
The effect of nonabrupt interfaces between these materials on the exciton energies is investigated: an interfacial
region of 15 A in a 50 A wide Sij gsGeg 15(Sip7Geq3) type-I (type-1I) quantum wire leads to an exciton energy
blueshift of the order of 10 meV. The excitonic behavior under an applied magnetic field parallel to the wire
axis is also studied: exciton energies in type-I wires are weakly affected, while for type-1I wires, increasing the
field causes the electron angular momentum to change almost periodically, giving rise to Aharonov-Bohm

oscillations of the exciton ground state energy.

DOI: 10.1103/PhysRevB.74.085317

I. INTRODUCTION

Over the past few years, many researchers have studied
one-dimensional nanoscale structures such as quantum wires
(QWR), due to their potential applications in electronic de-
vices, e.g, transistors, diodes, lasers, and biological sensors,
and also because their chemistry is quite easily manipulated.
13 Many groups have used several growth techniques to syn-
thesize QWR composed of two single-crystalline semicon-
ductor materials, forming core-sheath, core-multishell, and
block-by-block heterostructures.*® In particular, recent pa-
pers have reported the growth of Si/SiGe QWR by using
chemical vapor deposition and vapor liquid solid deposition
methods, which exhibit enhanced electrical transport proper-
ties making possible high-mobility devices.*’

Experimental studies on Si;_,Ge, quantum wells, wires,
and dots surrounded by a Si matrix have indicated that such
heterostructures exhibit a peculiar characteristic of their band
structure: the valence band always forms a well for holes,
whereas there are two possible kinds of band alignment for
electrons, depending on the Ge concentration x. It has been
shown that for low Ge concentrations, the conduction band
forms a well (type I) for electrons, while at higher concen-
trations it may form a barrier (type II).8-1?

There are many papers in the literature related to excitons
in type-II quantum dots and wells. Although the exciton con-
finement in type-1I wires is also an interesting problem, there
have been few theoretical works on this subject. Rorison'?
was one of the first ones to present theoretical studies of
excitonic properties of type-II QWR systems, in which exci-
ton binding energies and oscillator strengths were calculated
for GaAs/AlAs QWR, for both finite and infinite confining
barrier cases, using a variational approach and a self-
consistent method. However, his work did not study how the
excitonic properties of these systems may be affected by the
presence of external magnetic fields. Recently, the problem
of exciton confinement was addressed for type-II planar
quantum dots under an applied magnetic field, perpendicular
to the dot plane, by Janssens et al.,'* where interesting re-
sults were found about the angular momenta of carriers in
the ground state for high fields. The influence of magnetic
fields on the exciton states in QWR has also been widely
studied,'>~'° but mainly in type-I systems.

1098-0121/2006/74(8)/085317(6)

085317-1

PACS number(s): 78.67.Lt, 71.35.—y

Another important topic is the influence of an interfacial
layer between Si and SiGe on the calculation of exciton en-
ergies, since in almost all recent experimental publications,
the composition analysis of the wires indicates the presence
of nonabrupt interfaces between materials. The problem of
graded interfaces in low dimensional systems, such as quan-
tum dots and quantum wells, has been widely studied, and
significant alterations of the exciton energy spectrum have
been demonstrated.?’>

The aim of the present work is to study the excitonic
properties of Si;_,Ge, cylindrical quantum wires embedded
in a silicon matrix. We consider the two known possibilities
for band alignment in these systems, type I and type II, for
appropriate Ge compositions. Taking into account the exis-
tence of graded interfaces, the effective mass approximation
is used to calculate the exciton energies. The electron and
hole behaviors under an applied magnetic field parallel to the
wire axis are also investigated, showing Aharonov-Bohm
(AB) oscillations of the electron ground state energies of
type-1I Si/Si;_,Ge, QWR.

II. THEORETICAL MODEL

Considering the symmetry of the problem, circular cylin-
drical coordinates are used, taking p as the confinement di-
rection and z as the free direction. Using the symmetric
gauge for the vector potential, A=%Bpé,,, the Hamiltonian
that describes the system is given by®’

ﬁ2[10< pi a) 1 A 1P
Hexcz_i o + Il
m;(

s 7 LA U
2 | pi dp;\ ml(p;) 9p; p)p; 06w I
i J 1

- Eﬁw%?e + gm‘llp,zwg +Vip), (1)

where i=e, h, mU is the in plane p-dependent effective mass
of each charge carrier, u, is the electron-hole reduced mass
in the z direction, and w.=eB/ mU is the cyclotron angular
frequency. We use the relative coordinates z=|z,~z,| and 6
=6,— 6,. The potential V,(p;) includes the heterostructure po-
tential V/“/(p;) and the Coulomb interaction between elec-
trons and holes.

©2006 The American Physical Society
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Abstract The exciton properties of Si/Si;_,Ge, cylin-
drical quantum wires (QWRs) are calculated using the
variational method and taking into account the exis-
tence of an interface layer between the materials. We
consider two possibilities for the conduction band
lineup, type-I and type-II. Our numerical results show
that an interfacial fluctuation of 15A in a Sips5Geos
(Sip70Geg0) type-1 (type-II) wire of S0A wire radius
leads to an exciton energy blue shift of the order of 10
(10) meV.

Introduction

With the success of low dimension semiconductor
structures, like quantum wells (quasi-bi-dimensional
system) and quantum dots (zero-dimensional systems),
relevant theoretical and experimental interest in study-
ing one dimensional semiconductor systems have been
presented. Advances in growth materials techniques
made possible to confine charge carriers in quite thin
wires, named quantum wires (QWRs). These structures
in which electrons and holes are bi-dimensionally
confined, having only one free dimension, have been
successfully used in opto-electronics and biological
sensors, where strong confinement is required [1, 2, 3, 4].

Banyai et al [5] studied excitons in type-I QWRs
using a variational approach and assuming infinite

A. Chaves (D<) - J. da Costa e Silva -

J. A. de King Freire - M. H. Degani -

V. N. Freire - G. de Aquino Farias

Universidade Federal do Ceara, Fortaleza, Ceara, Brazil
e-mail: andrey@fisica.ufc.br

@ Springer

potential barriers. They found that the exciton binding
energy is vastly increased in these structures when
compared to three-dimensional (3D) and bi-dimen-
sional (2D) cases. Later, J. M. Rorison [6] studied
excitons in GaAs/AlAs QWRs, and concluded that the
exciton binding energy in type-II wires is substantially
larger than that energy of type-II quantum well systems.
Since this heterostructure forms a type-II system only
for thin wires, where the energies are naturally larger,
he also showed that the binding energies of these type-
II wires are greater than those ones for type-I systems,
for the appropriate wire sizes. More recently, compar-
isons between experimental measurements of PL peak
energies and theoretical results obtained within the
effective mass approximation were made by Y. Sidor
et al [7] and J. Maes et al [8] for InAs/InP QWRs,
where a good agreement was attained.

The alloy SiGe allows the construction of hetero-
junctions that may be directly integrated with Si
circuits already existent, giving improvement in the
capacity of silicon technology compatible systems [9].
Much experimental data of these materials is available.
Although there is consensus that the heterostructure
creates a well potential for holes in the valence band,
there is still a controversy about the conduction band
alignment. It has been reported that the conduction
band might form a well (type-I) or a barrier (type-II)
for electrons depending on the germanium concentra-
tion in the alloy [10].

In this work we use a one parameter variational
method to calculate exciton energies in cylindrical
semiconductor quantum wires with type-I (type-1I)
band alignment, where the charge carriers are spatially
confined in the same (different) materials. In our
system, we take into account the existence of graded
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