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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; pogo, ponto e anel quantico. Iniciaremos com o
estudo das propriedades excitonicas de pogos quanticos Si/Si;_xGex, 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. Ja em sistemas
tipo-11, 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 pertubagoes. 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 oscilagoes AB sao 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 oscilacées 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 tedérico da energia dos portadores em pontos quanticos
tipo-1 e tipo-1I, 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 fungao
de onda. Observamos que as curvas do Stark shift das energias de ligacao e total do
exciton em pontos quanticos Si/Sig.s5Geq:15 tipo-1 sdo assimétricas devido a existéncia de
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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;_xGex, 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/Sig.g5Geo: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 Introdusao

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 sélido 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 s@o também encontrados praticamente em todas as casas como
parte compacta dos computadores, celulares, cameras digitais, DVD, CD players entre
outros [2]), sem diodos de emissdo 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 Slidos

Atomos isolados possuem niveis de energia discretos que sao ocupados por elétrons
arranjados em niveis (k,l,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 ligacoes 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 ntimero de atomos,
teremos um grande numero de niveis proximos uns dos outros, formando uma estrutura
extensa (bulk), e as fungoes 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 regides 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
nicleos 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 periddico (ver Fig. 2). Esse potencial peridédico ao qual o

elétron estd submetido leva a solucao da equacao de Schrodinger cujas energias formam
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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 diatémica. (c) Esquema
de niveis de energia para quatro dtomos do mesmo tipo num cristal rudimentar unidi-
mensional. Observe que o nivel mais baixo nao é desdobrado apreciavelmente porque as
autofuncoes atomicas para esse nivel nao se superpoem de forma significativa.
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Figura 2: Representacao esquematica 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 iltima camada
vé um potencial do nicleo muito blindado pelos elétrons interiores, de forma que ele fica
quase livre. Logo, este elétron sente o potencial como um pogo com paredes infinitas nas

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

sao do tipo
B(F ) = ue (Pl (1.1)
sendo suas energias
h?k?

com k = nr/L, sendo n nimeros inteiros e L a largura do poco. A relagdo 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 poco, sua pequena variagao periédica altera a
propagacao da onda do elétron, Eq.(1.1) e conseqilientemente a rela¢ao de dispersao. Esta
alteracao pode ser entendida em analogia ao efeito de uma rede de difragao. 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) sao refletidas pela rede, dando origem a uma onda estaciondria. De-
pendendo da configuracao espacial da onda estacionaria 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 d& origem as linhas cheias da
Fig. 3, que representam a relagao de dispersao do elétron num potencial periédico. A

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

Assim, observando a funcao 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
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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 excitagao optica, 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 interacao com o elétron via o potencial Coulombiano. A este par elétron-
buraco, ligado pela atracao 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 caracterizacao 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 sera 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 € de 1,43 eV, a esse intervalo entre as bandas chamamos de gap de energia.

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 S7 e Ge, a transicao entre o topo da banda de valéncia e
o minimo da banda de condugao sé é possivel se acompanhada da emissao ou absorcao
de um fonon, isto porque o féton com energia Ey tem k < kzg (valor da fronteira da
zona de Brillouin) e esta transigdo requer uma variagdo de vetor de onda da ordem de
kzg para conservar o momentum. Como os fonons tém energia h{) < Ey e o vetor de
onda na faixa 0 < k < Kkzg é entao possivel ter uma transicao através do gap. A esta

transicdo chamamos de processo indir4(i97261[(0)3435s(em(condetor)-334rque)-435apres(en)26(ar)-



1.1 Teoria de Bandas nos S§lidos 29

E

\V

(@) (b)

Figura 5: (a) Transicao de gap direto, neste caso, a transigao através do gap ocorre com
a emissao de um féton de freqiiéncia wy = Ey/h e com vetor de onda desprezivel na escala
da figura. (b) No semicondutor de gap indireto, a transi¢ao através do gap envolve um
féton de freqiiéncia w ~ wg e K =~ 0 e um fonon com freqiiencia {} muito menor que wy €
vetor de onda wy e kK ~ Kkz, de tal forma a conservar energia e momentum totais.

aquelas composta por dois elementos, tal como o S7 e Ge, formando a liga Si;_xGex. As
ligas ternarias, formadas por trés elementos, tém como exemplo um composto bastante
estudado, o AlxGa;_xAs. Os gaps de energia desses compostos dependem da fracao
molar z usada. Experimentos feito por Adachi [5] determinaram relagoes empiricas para

a dependéncia do gap de energia dos portadores

Eqy(z) = Eg(0) + 17+ 8227, (1.4)

onde E4(0) é o gap de energia, €1 e €1, 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-orbita separa as bandas J = 1/2 e J = 3/2,
veja a regidao do retangulo na Fig. 4, (regido do nosso interesse). A banda de valéncia é
degenerada para J = 3/2 (I's) e as componentes do momento total na diregao z, my =
+ 3/2 sado conhecidas como subbandas de buraco pesado (heavy hole - hh) e para my =
+ 1/2 conhecidas como subbandas de buraco leve (light hole - (h). Os estados | J,m;) =
1/2,4+1/2 sao chamados de buracos da banda split-off - (so).
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1.2 Aproximasao da Massa Efetiva

Para entendermos as propriedades eletronicas em hetero-estruturas semicondutoras é
preciso uma andalise 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
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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 isotropica, ou seja, a massa efetiva

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

grandeza tensorial com componentes
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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, = _(82E/37::2), . (1.13)

®mc

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

no espaco real.

Alguns cristais possuem mais de uma banda de conducao ou de valéncia e, curvaturas
que variam com a diregdo de s, 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 sdo chamados de buracos leves (light hole -lh), entretanto os que apresentam

curvaturas de banda menores sao chamados de buracos pesados (heavy hole- hh).

BC

0

AN

LH BV

N o

Figura 7: Banda de condugao e valéncia de um semicondutor. Na banda de valéncia
temos o buraco pesado - (hh) e buraco leve - (lh).

1.3 Conflnamento 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 quantico.
Neste contexto, a dimensionalidade refere-se ao nimero de graus de liberdade no momento
do elétron; de fato, no fio quantico o portador estd confinado em duas direcoes e livre
em uma, ja no pogo o grau de liberdade é dois e o confinamento ocorre em uma diregao.
No ponto quantico, o portador estd confinado em todas dire¢oes, reduzindo o grau de

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

Dy + D, =3, (1.14)

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

possibilidades.

Sistema D, D

Bulk 3
Poco Quantico 2
1
0

Fio Quantico
Ponto Quantico

w N = O

A energia do portador movendo-se livremente em um material bulk, com massa efetiva

m*, é dada por
2

2m*

onde ky.y:; sao os vetores de onda nas trés dimensoes.

(a) (b) (c)
1
9(E) 9(E) 9(E) 9(E)
o il
E e e ’E

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 po¢o-1D (b) e um fio
quantico-2D (c) e seus respectivos densidades de estados.

E = (kx + k5 + k3), (1.15)

(d)

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 2 2 i
E =g —(k+k) + B, (1.16)

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

de uma dimensao )

h . .
E= Z—m*k3+E;+Eg, (1.17)

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

E = E, + E} + EX, (1.18)

com k = 1,2,3,...onde o espectro de energia ¢ 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) = §(E — Ej),
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 opticas e eletronicas
desejadas. Exemplos de sistemas hetero-estruturados com perfis eletronicos capazes de
confinar portadores de cargas em diferentes dimensoes sao pogos, 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) quantico, respectivamente. Como veremos nas Segoes

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

1.4.1 Posos 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 pocos 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 tltimos 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].

A B A
N
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Figura 10: Poco quantico formado pela justaposicao de varias camadas semicondutoras.

Hetero-estruturas SiGe tipo-II com strain também tém atraido grande atengao, pois
oferecem a possibilidade de construir heterojung¢oes 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;_xGeyx 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 conduc¢ao em pocgos quanticos
Si1_xGey 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), ndo ha 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 fracado 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;_xGex podem ter alinhamento
de banda tipo-II. Penn et al. [29] também estudaram a magneto-fotoluminescéncia de
pogos quanticos Si/Sig-76Geg24, € 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 forga 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 An8is Quéanticos

Seguindo a linha das estruturas de baixa dimensoes, 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 desestabilizd-los, em seguida submetidos a um pro-
cesso de annealing em uma temperatura mais alta, ocorrendo uma mudancga 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 forca 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: Oscilagoes na energia
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do portador em funcao do fluxo magnético. O efeito de Aharonov-Bohm e a corrente

persistente s6 sdo 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;_xGex através do método k - p e mostrou que Si;_xGex
transforma-se em uma estrutura tipo-II com fracao 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 excitons em pontos
quanticos esféricos tipo-II dentro da aproximacao 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 MStodos 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 QDs com
dimensoes controladas ou pequenos o suficiente para garantir os efeitos do confinamento.
Além disso, as estruturas produzidas por essas técnicas apresentavam ma 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]. Vérios métodos s@o propostos para fabricagdo 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 dltimo, 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 poc¢o quadrado. No caso dos
QDs litograficos maiores, o potencial lateral é muito parecido com um pocgo retangular.
No caso dos pontos quanticos auto-formados (Self-Assembled Quantum Dots-SAQDs),
onde o seus raios sao comparaveis ao comprimento caracteristico da variacao do potencial

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

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 transi¢ao bi-dimensional
para tri-dimensional, que ocorre durante o crescimento em sistemas com constantes de

rede diferentes [47].

Esta técnica consiste na reorganizacao 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 tteis, 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, ezxciton 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 ionicos 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 fungoes de onda representando elétrons em dtomos
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 interagao 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 aproximacgao da massa efetiva. Na Fig.
16 temos uma representacao 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 (¢ — lh). Em um semicondutor, a banda de condugao é bastante instavel, qualquer
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ostrando a extensao da funcao envelope dos
strutura periddica[49].

Figura 16: Representacao esq
excitons de Frenkel e Wanier-M

perturbacao faz com que o elét a banda de valéncia e, quando isto acontece,

um féton é emitido, e a essa en da damos o nome de energia do ezxciton. Essa
energia é maior que a energia do livres, e a diferenca entre a energia do exciton
e a energia dos portadores (sub ergia do gap do material) é o que chamamos

de energia de ligagao.

Em materiais bulk, onde na otencial de confinemto para os portadores (e
levando em conta que a transi¢ao ocorre do minimo da banda de condugao ao maximo da

banda de valéncia), a energia total do exciton é simplesmente
Eexc — Eg - ’Eb|, (]_]_9)

onde Fy ¢ a energia do gap e Ej a energia de ligacao devido a interacao 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,

onde Fgny ¢ 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

il 7aln
| \g/_

BV 1\d

BV BV
®FE|étron ® Buraco ®F|étron ®Buraco ®FE|étron ®Buraco
Direcéo de crescimento Z Direcéo de crescimento Z Direcéo 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;_xGex
e o elétron estd situado na bareira, formada pelo silicio, mas em um estado ligado devido a
atracao Coulombiana entre o par elétron-buraco. Neste cenéario, a magnitude da interacao
Coulombiana elétron-buraco é fortemente dependente da distribui¢ao espacial da carga.

O potencial Coulombiano da particula no poco causa uma zona de deplecao proximo a
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camada Si;_yxGey, a qual é responsavel pelo confinamento do elétron, ja que temos uma

barreira para o mesmo.

1.6 Campo Magn8tico

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, prospeccao geoldgica, sistemas de conversao eletrome-
canica, eletronica e de telecomunicacao, automatacgao industrial até a medicina e a engen-
haria biomédica. Nesta secao analisaremos os efeitos da aplicacao 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 classico
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
" om

T

, (1.25)

onde k é o vetor de onda. Fazendo uma relagdo entre a equagao acima e a equagao (1.24),
vemos que hk = (ﬁ—e[f), ou seja, se k e A estiverem na mesma dire¢ao o momento aumenta
e se estiverem em dire¢oes contrarias o mesmo diminui. Como o campo magnético do
solendide pode ser escolhido na direcao z, podemos escolher o potencial vetor na direcao
¢ como na forma da equacdo (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 E, 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 diferenga 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:

A= i, (1.26)

2rr

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:






1.7 Sfntese da Tese 48

com o intuito de estudarmos a diferenga entre as suas precisoes.

Alguns fendémenos 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;_xGey tipo-1 e tipo-1I, usando um modelo que consiste em
resolver a equacao de Schrodinger dependente do tempo propagando a funcao de onda no
tempo imaginéario. 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 Poeos Quéanticos

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 pogos quanticos
Si/Si1_xGex 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;_xGex [54]. Para o
modelo de alinhamento de bandas tipo-I (Si/Sip.52Geq:13), observamos que a presenca do
campo elétrico paralelo ao eixo de crescimento aumenta a energia total do exciton, o que
estd coerente com recentes resultados experimentais [55, 56]. Para pogos quanticos tipo-
IT (Si/Sip70Gep: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 aproximacgao 3D é mais precisa, especialmente em sistemas tipo-II, 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 regido de transigdo entre os materiais que compdem 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 heterojuncao, 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 atémica 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 fragao molar na regiao

da interface

mi(zi) = m" [uiax () + piz(1 = x(21)];
£ y, <
Vizi) = Qi eix(zi) +eax (2i) , (2.1)
com ¢ sendo os portadores elétrons e buracos, m* é a massa efetiva, uj sao os parametros

experimentais relacionados com a massa efetiva (mi.; (Ge) e mio (57)), Qi 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 resolucao atomica de um XSTM ( Cross-Sectional Scanning Tun-
neling Microscopy) que mostra dois pocos InGaAs com diferentes concentracao 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;_xGex sob campos eletromagnéticos
aplicados. O Hamiltoniano em coordenadas cilindricas dentro da aproximacgao da massa

efetiva é

) h? 9 mag hw 0 ¢’ |
H = —2—mivi;3D + Vi(zi) + Vi (pi) — 2 00 + eF(z)

- - — 2.2
ATE|Te.3D — Thisp | (22)

onde ¢ = e, hh (elétron, buraco pesado), Vi(zi) o potencial de confinamento dos portadores
na direcao z, V;"*(p;i) a contribui¢ao 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

n? d? e?B* , hw 0 e?
2miy dz; 8y
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Separando os termos relacionados ao elétron, buraco e da interacao elétron-buraco, tere-

mos
h? h? e’ B? e’B? hw O
———Veop + He(2e) — —Viap + Hn(zn) + 2+ 2 —
ng ;2D e(ze) Qmﬂ h;2D h(2n) 8M|;e o Pn 2 9pe
hw O e?
e — e Te,Th) = E(Te, ™), 2.4
2 Opn 47T€0N<7“3D —12P)2 + (ze — 2n)? V(e ) Ve ), (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

MeTe + MnTh

Me + Mp

R:

=
I

com M = me + my sendo a massa total do ezciton. Fazendo algumas manipulacoes na

Eq. (2.6) teremos

Fh = R-— M, (2.7@)
. MpT
7= R+ Wh (2.7b)
(2.7)
Da regra da cadeia, temos que
. or
Ve = Tea—Fe
L0 0 oR
14l 145 (5
Ve o1 VR 2=
Ve — VF + V e (28)

Rﬁ’
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para o elétron, e de forma analoga para o buraco

Mh

Vh=Veg; ~ Ve (2.9)

Substituindo as Eqgs. (2.7) e (2.9) no Hamiltoniano da Eq. (2.4)
2

h2 :I:m ) h2 :l:m D) 6232
—2m MevR + VF +He(Ze> —% thR — VF +Hh(Zh) -+ 3 p2
|—= {2 } |—" {2 } H
A B
#
2 f : f :
— P U R,T, Ze, 2n = EV R, 7 re,rn (2.10)

r’
Aey (Teap — Thap)? + (%e — 2n)?

reescrevendo os termos A e B da Eq. (2.10), teremos

h? n? h?

— 2 2
A = —WmeVR - MVR.VF — 2—meVF. (211)
e7
h? R? h?
B = — 2+ —Vg.Ve— —V5i. 2.12
o1 Vet 3 VR Ve 5 oV (2.12)

Substituindo os valores de A e B na Eq. (2.10), temos:

o, R_,1 e*B?,
- — Vi +—p"+H, H,
S17z Ve(e +mh) o Vet S e(ze) + Hn(zn)
2 2
6 — —
U(R, 7, = BV (R, 7. 2.13
Ameg[r? 4 (ze — 2n)?]'™2 (8,7 22, 2n) (B, 7, 2, 2n), (2.13)
com
111
—=—4— (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

P
U R,7 ze,2n = e "WRU(r 2, 2n), (2.15)

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

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

h2
——V°r +
21

0 o
90 + He(ze) + Hn(zn) V(T ze, 2n)

e? n e?B? ,  hw
/r' —_— —

47T€0[7“2 + (Ze — Zh)2]1:2 8M|| 2
= EV(T, ze, 2n), (2.16)

que descreve o movimento dos ezcitons nas hetero-estruturas. Temos entao H;j(zj) sendo
o Hamiltoniano da cada portador, elétron e buraco, dado pela Eq. (2.5), e Hen 0 Hamil-

toniano que descreve a interagao do excitons, dado por

Hypy = — —Vi+ + T — (2.17)

2" Ameo[r? + (ze — 2n)?' 0 8y

R, e? B, hwd’
2 dp
2.2.1 Alinhamento de Banda Tipo-I em Sistemas Si/S%;;.Ge,

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

quantico (mesmo material - Si;_xGex). A concentragao de germanio para o poo Si;_xGex

Figura 20: Representacao esquematica de um pocgo 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 Vi = 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;_xGex tipo-1 com interfaces abrupta e as fungoes de onda (linha

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

Usando uma fungao de onda hidrogenédide bi-dimensional (2D) para a o exciton, pode-

mos separar o movimento no plano e no eixo:

Wexc(Te; Th) = Ye(ze)tn(2n)¢2p(p), (2.18)

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

contento um parametro variacional a |
s

2 .
¢op(p) = —e M (2.19)
A equacgao tipo Schrédinger para o confinamento de uma particula numa hetero-estrutura

é

[He(2e) — Eeltbe(ze) = 0, (2.20)
[Hn(2h) — En]¢n(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 espago
2o 70 I
Ve (ze)¥n(2n)Pop () He Ve(ze)tbn(2n)dap (p) +

—o0 —o0 0

Ve (2e)Un(2n) 050 (p) Hh e(2e)tbn(2n)Pan(p) +

—o0 —o0 0

e (Ze)Un(2n) 920 (P) Hen te(ze)n(2n)dap (p) =

—o0 —oo 0

200 2 70
Ve (2e) P (2h) D3 (P) Fexc Ye(2e)tn(2n)¢2p (p)- (2.22)

—o0 —o0 0

Ro Ro Ro
Assumindo Ve(ze) i (ze)dze = 1, Un(zn)Wf(zn)dzn = 1 e Gen(p)Pin(p)pdp =1, a

—00 —0o0 — 00
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energia do exciton sera dada por

ey %o

h? 2 i 10 0 1 0? i e?B? 2

E — F B — = —h=fi, -~ - —=fi dodb
o T Gumal . ‘ P T G T
oy , 2o 2o 2 ) ) ,

—=fi | d da_e_ ’we(ze)’ ‘¢h(2h)‘ ’¢2D<p)‘ dzad d 2.93

8 ‘ pap 4me [p? + (ze — 2n)?]72 wedanpdp (2:23)
0 0 —oco —o0 0

resolvendo o primeiro termo da primeira integral da equacao acima, encontramos que:
%0 b
19 0 102 i J ’
2 e — e L g, (2.24)

p0p"op " 12 06 al al

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

/> e 70
h? 2 1 7 e 2B2 >
FEexe = FEe+ En— — - £ _ 1 672%“_fu‘dp + ¢ 3 672%°—fu‘p3dp
ey 0 Q) 2,u”OzJ_ .
e’ 4 Ze ) &o , Lo o 2h=fiy
e —y d d dp, (225
ooz Velw)lidze  fun(zn)Pdzn R P (2.25)

usando  x"exp(—px)dr = n!lp~""! [63] na primeira integral e resolvendo analiticamente
0
a segunda temos

" ﬂ_Q 1_[_1#
h? 2 1 2 1 2 3w? a2
Eexe = Ee+Eh—;a—2 = o - = 16|| I
1
e2 4 pies 2d /oo 2d s 6_2%“:fu ]
T oy TR G

—00 —00 0

onde we = eB/p é a freqiiéncia do ciclotron [64]. Assim, a energia total do ezciton é
FEexc = Egap + Ee + En + v — Eg, (2.26)

onde Egqp € a energia do gap entre as bandas de conducao e valéncia, v = fuwe/2 o primeiro

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

2 4 Vied Vil Visd —o%=fi |

EBy=——— |¢e(ze)|2dze |¢h(Zh>|2th

2
dmre af
—0o0 —00 0

¢ d
7+ o —

(2.27)

A qltima integral pode ser escrita em termos das fungoes de Struve S;(u) e Neumann
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z< 2 % - T 1,
e? T 2| Z. 217
. Welze) P lon(en) P Zen] & Hy 22l AZenl g
Tea] 2 Qg Qg
(2.28)

com ZLeph = Ze — 2h.
A energia de ligacao do exciton é calculada pelo método variacional [66], através da
minimizacao da energia:

<¢2D | Heh ’ ¢2D>
<¢2D ‘ ¢2D>

By = (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 poco 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 estda confinado é o buraco na banda de valéncia, enquanto

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

para o elétron a banda de condugao forma uma barreira de potencial. Neste caso, a fracao
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molar usada para o pogo Si1_xGex foi = 0.30, que resultou num potencial de Vg = 55.6
meV para elétron e Vi, = 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/Sig-70Geg: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 condugao e valéncia, respectivamente.

A solugao da equagao Schrodinger para o Hamiltoniano do elétron na Eq.(2.20), serd
Ee = 0, j4 que temos uma barreira para o mesmo. Assim, usando a funcao de onda
Eq.(2.18) na equagao de Schrodinger (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 espaco nas respectivas coordenadas [67], encontramos a energia
fundamental do confinamento do exciton

P ete 1 o 2

h
- = — Ve — el
2 0ze me(ze) 02 + Velze) — eFze + 20,02 Ve(ze)
+{Vers(aL, ze) + En} te(ze) = Exve(ze), (2.30)
com o potencial efetivo dado por
3W2ML042 o2 ) e—2h=fiL
V. _ e L _ d dp. 2.31
eff (OCJ_y Ze) 16 WEO(%_ |wh(2h>| Zh [’02 n (Ze —_ Zh)2]1:2p 14 ( )
—00 0

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

do exciton ¢ dada por Ey = En 47 — Ex e a energia total do exciton é Fexe = Egap + 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 aproximacao
3D, a qual engloba todo espaco. Seguindo o mesmo procedimento de Bellabchara et al.

[68], a Eq. (2.19), onde temos a func¢ao de onda 2D, é substituida por
P3p(p; e — 2n) = N exp {_[/)2 + (ze — zh)2]1:2/a}- (2.32)

Para encontramos o fator de normalizacao N, integramos a funcao de onda do ezxciton

Wexc(Te, 7h) = We(ze)n(2n)d3p(p; 2e, 2h) €m p, ze € 2n. 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 « 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
%o

mz 0?2 0 h?
" ome 8_23 + A(a, Ze)a—ze + Ve(ze) — eFze + W Ve(2e)
+{ Verr(a, ze) + En} ve(2e) = Ex(a)e(ze), (2.33)
onde
%o b
h? R 1 17 e? -
‘/eff (a, Ze) = 2 2mea2 (Tl — TQ) + E Z - E —.aTl (Tl + Tg)
wg,uLN2 T4+3(T1+T2)’ (234)
16 T+ 15 ’ ‘

Re
e Ty =  |Un(zn)Pexp(—2|ze — zn|/a)fjdzn com (j =1, 2, 3); [} = 1; I = 2|z —

—0o0

Ro
zhl/a; I3 =2(ze—zn)/a; Iy =4|ze—20]?/a? e Q = |n(zn)|*(Zen/)? E1 (2| Zen| /) dzn,
onde E;(k) é a integral da exponencial [63]. O termo da derivada primeira é A(q, ze) =
1?T3/[mea(Ty + 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 equagao de Schrodinger para o confinamento do
elétron, dentro da aproximagao 3D, somente o potencial do elétron assume a dependéncia
com a concentracao do Ge x(z), enquanto a massa efetiva levada em conta é meqo (57)
para toda hetero-estrutura. A energia de ligacao e energia total do ezciton sao dadas pelas
mesmas equacoes da aproximacao 2D precedente, By = En 47 — Ex € Fexe = Egap + Ex,

respectivamente.

A fim de discutirmos alguns resultados numéricos e ilustrar as funcoes de onda,
definiremos a densidade de probabilidade p (ze, zn), dada por
/>
p (ze,2n) =21 | U(re,rh) |* pdp (2.35)

0

onde nos dé a probabilidade de encontrar o elétron em ze e o buraco em z.
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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_xGey pseudomorficamente sob um substrato de S7, uma tensao é causada na cons-
tante de rede. O strain na camada Si,_xGeyx 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 separagao 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 interagao spin-orbita, split-off (SO, |1/2,4+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],

2 3 fi
P-Q 0 R —f@ 5 2 ol
fi
|, .
Ri st P+Q —fRT — 755" ﬂ+§,—§ﬁ
- ST a/i@ 39 —V2R P+A 0 §I+%7+%fi
fRT 5st V2Q -Ls 0 P+A Mgy
onde
P = Pk +P'a
R = R¢+ R-, '
S=8+5 by Py p Tf  sado
com i Pk PR,

2
Po=



2.4 Resultados e Discussees 62

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

EC:EV+EQ+PC7
FEnn = Ey — Pr — Q-

En=E —P+% -5+ %ZA + 2AQ- + 9Q7, (2.40)
Esoy=Ey— P+ % — 5 -1 A+2AQ- +9Q7,
Ev - Ev;av + %,

onde E; a banda de conducao, Ey ¢ o gap de energia, Enn a banda do buraco pesado,
Ejn buraco leve e Es, energia do spliting spin-orbita, E, é a energia da posi¢ao, Fy.ay € a

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

AV, = B3V — E3h-aCes (2.41)
AV = Ef' — Egh-=Ce. (2.42)

com « = hh,lh e so .

2.4 Resultados e Discussees

Calculamos as propriedades eletronicas dos excitons em pogos quanticos Si/Sig.g0Geg:18
tipo-1 e Si/Sip:70Geg:30 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 ligacdo e (b) energia total do exciton elétron-buraco
pesado (e-hh) em fungao da largura do pogo quantico Si/Sigs2Geg1s tipo-1, para vérias
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 quéanticos
Si/Sig:soGep1s tipo-1 em fungao da largura do pogo quantico, usando uma aproximagao
2D para a funcdo 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 Germanio

Ey(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
Mhh|| 0.21 0.05
MnhL 0.27 0.20

C11(10"°N/m?) 1675 13.15
012(1010N/m2) 6.50 4.94

AleV) 0.04  0.297
Fua(eV)  —7.03  —6.35
ay(eV) 246 124
ac(eV) 1.98 —8.24
b(eV) 15 —22

Tabela 1: Parametros usados nas simulagoes dos pogos quanticos 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 quéantico de 50 A de largura e interface

gradual de 15 A o aumento é de 20 meV (~ 2%) em relacao 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/Sips2Gegs 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 ligacao, que sofre um aumento, a resultante serda 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/cm em funcao da largura do
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Figura 23: (a) Stark shift (l