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RESUMO

Este trabalho esta situado na area de spictronica a qual é baseada no grau de liberdade
do spin do elétron, o desdobramento Zeeman é caracterizado por o fator g de landé que
pode diferir fortemente do fator-g de spin para um elétron no vacuo gy = 2. O objetivo
deste trabalho é investigar a anisotropia do fator g do elétron em pocgos quanticos duplos
(DQWS), que é consequéncia do confinamento quantico, devido a diferenca entre o campo
magnético transversal (campo magnético no plano da amostra) e longitudinal (campo
magnético paralelo ao eixo de crescimento) dos fatores g Ag = g, — g

Hamiltoniano efetivo para os estados eletronicos do pogo quantico duplo DQWSs na pre-
senca de um campo magnético externo é derivado dentro da aproximacao de funcao enve-
lope, baseada no modelo de Kane multiplas bandas. O fator g efetivo do elétron é entao
resolvido analiticamente. Esta pesquisa permitiu a determinacao do fator landé g, em
funcao da largura da barreira central e da largura dos pocos. Resultados Especificos para
InAs /GaSb e Al,Gay_,As/GaAs DQWs sao apresentados e discutidos com os dados

experimentais disponiveis






ABSTRACT

This work is within the area of Spintronics which is based on the electron’s spin degree of
freedom,the strength of the Zeeman splitting is characterized by the effective Landé factor
g that can strongly differ from the free-electron g factor gy = 2. The aim of this work is, to
investigate the anisotropy of the electron g-factor in double quantum well(DQWs), which
is consequence of the quantum confinement, is obtained due to the difference between the
transverse (magnetic field in the sample plane) and longitudinal (magnetic field parallel
to the growth axis) g factors Ag =g, — g.

Effective Hamiltonian for the double quantum well (DQWSs) electron states in the pre-
sence of an external magnetic field is derived within the envelope-function approximation,
based on the multiband kp Kane’s model. the electron effective g factor It is then solved
analytically

this research allowed the determination of the landé g-factor, as a function of the central
barrier width and the width of the wells . Specific results for narrow-gap InAs/ GaSb and
Al,Gay_,As/GaAs DQWs are presented and discussed with the available experimental
data
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1 INTRODUCAO

No ano de 1970, Esaki e Tsu desenvolveram estudos pioneiros no ambito das chama-
das super-redes cristalinas formadas por monocamadas intercaladas, compostas por ligas
semicondutoras distintas. Nas tltimas décadas, com o advento dos sistemas de baixa di-
mensionalidade, houve um grande avanco na fisica dos semicondutores, onde entre os
sistemas mais estudados estao as heteroestruturas dos grupos III-V, em particular, as

heteroestruturas compostas pelas ligas GaAs e AlGaAs.

Existem diferentes técnicas de producao de heteroestruturas, uma das mais conhecidas
é a epitaxia por feixe molecular (MBE). Esta técnica permite um crescimento contro-
lado do material, intercalando monocamadas cujas espessuras sao controladas em uma
determinada direcao, conhecida como direcao de crescimento. Utilizando materiais que
apresentam pequena diferencas parametro de rede, é possivel produzir heterointerfaces
desprovidas stress mecéanico ou quase ideais. No caso da liga (GaAs), a substituicao de
uma parcela de dtomos de galio (Ga) por dtomos de aluminio (Al) ocasiona o alarga-
mento do gap de energia, possibilitando a producao de heteroestruturas formadas por
heterointerfaces do tipo Al,Ga;_,As/GaAs, onde as camadas de GaAs constituem os po-
¢os quanticos e as camadas de AlGaAs as barreiras A espessura de cada barreira depende

do niimero de monocamadas depositadas durante o processo de crescimento.

A produgao de heteroestruturas utilizando materiais magnéticos culminou com o desenvol-
vimento da spintronica, fortemente influenciada pela descoberta da magnetorresisténcia
gigante (GMR) (BAIBICH et al., 1988). Uma potencial contribuigdo da spintronica, es-
perada para um futuro proximo, sao os beneficios em setores criticos da tecnologia da
informacao, tais contribuicoes, na entanto, estao atreladas A compreensao aspectos basi-
cos da mecanica quantica e, em particular, do papel do spin dos portadores na conducao
de corrente elétrica em sélidos, A manipulacao das propriedades que dependem do grau de
liberdade de spin abre espaco para uma nova classe de dispositivos com maior capacidade
de armazenamento flexibilidade, como, por exemplo, as memédrias magnéticas nao-volateis
(TEHRANT et al., 1999), além dos transistores de spin (DATTA, 1989; TING; CARTOIXA, 2002;
SCHLIEMANN et al., 2003; LUSAKOWSKI et al., 2003) entre outros dispositivos (ZUTIC et al.,
2004; FERT, 2008).

Dentre as contribuicoes da fisica para o desenvolvimento tecnolégico, um dos exemplos
mais emblematicos foi a descoberta do transistor nos laboratérios da Bell em 1947, que
rapidamente revolucionou a industria da eletronica, sucedida pela descoberta do transis-
tor de silicio (Si) em 1954. Ainda hoje, a eletronica se estabelece a partir de dispositivos

e circuitos que controlam corrente elétrica. Alguns passos a frente, a spintronica oferece
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uma nova forma de conceber e aplicar os dispositivos, com o processo de miniaturizacao
dos dispositivos semicondutores integrados em larga escala nos chips, estos aproxima-se
rapidamente do dominio da mecanica quantica, com efeitos que afetam o comportamento
dos portadores em circuitos quasi-nanoestruturados. As particulas elementares apresen-
tam uma propriedade puramente quanticas: o momento de dipolo magnético intrinseco
conhecido como spin. A possibilidade de manipulacao do spin traz novas perspectivas em
relagdo a melhoria dos componentes de aplicagdo tecnolégica (WOLF et al., 2006). Nesse
contexto, a spintronica surge como um amalgama de diferentes areas da fisica, em par-
ticular, da eletronica, da fotonica e do magnetismo. Motivada por interesses tanto de
fisica fundamental, fisica aplicada, o paradigma da spintronica consiste em manipular o
grau de liberdade de spin dos portadores de carga e viabilizar sua utilizacao em dispo-
sitivos. Quando comparados aos dispositivos atualmente utilizados, espera-se que estos
novos componentes spintronicos apresentem uma melhoria em relacao a velocidade de pro-
cessamento de dados e, ao mesmo tempo, reduzam o consumo e a dissipagao de energia.
Do ponto de vista da fisica mais fundamental, manipular o spin requer que ele seja dis-
tinguivel, ou seja, para manipular o spin é necessario romper a chamada degenerescéncia
de spin. Os estados permitidos para elétrons em sélidos cristalinos sao duplamente dege-
nerados, devido a presenca simultanea das simetrias de inversao no tempo e de inversao

no espaco. Assim, o problema pode ser abordado de duas maneiras distintas:

e Com a quebra da simetria de inversao temporal, por exemplo, pela influéncia de

um campo magnético externo.

e Com a quebra da simetria de inversao espacial, por exemplo, devido a geometria

do potencial de confinamento em heteroestruturas.

A quebra da degenerescéncia de spin promovida pela influéncia de um campo magnético
externo é conhecida como efeito Zeeman anomalo, e a grandeza fisica que determina a
separacao dos niveis de energia, para estados eletronicos, com spins opostos é chamada
de fator g de spin. Para um elétron no vacuo, o fator g de spin possui um valor muito
proximo de 2, por outro lado, para elétrons em um solido cristalino, o fator g de spin
é renormalizado pela interacao do elétron com bulk, e pode variar drasticamente com o

material, passando a ser conhecido como fator g efetivo.

Para elétrons em heteroestruturas semicondutoras, o fator g de spin ¢ também renormali-
zado pelo potencial de confinamento onde, tanto trabalhos experimentais (IIT; FANG, 1987,
SNELLING et al., 1991; HANNAK et al., 1995; ZHAO et al., 1996; SIRENKO et al., 1997; JEUNE et
al., 1997; MALINOWSKI; HARLEY, 2000; ZHANG et al., 2004; TOMIMOTO et al., 2010) quanto
tedricos (IVCHENKO; KISELEV, 1992; IVCHENKO et al., 1997; KISELEV et al., 1999; KOTLYAR

20



et al., 2001; DIOS-LEYVA et al., 2006; PFEFFER; ZAWADZKI, 2006; BRUNO-ALFONSO et al.,
2010) contribuiram para a compreensao da relagao entre os efeitos do confinamento e o
valor associado do fator g. A dependéncia do fator g efetivo com a largura do pogo quan-
tico, assim como a influéncia dos materiais que o compoem, sao algumas das questoes
exploradas nos trabalhos citados. Entretanto, a despeito dos avangos obtidos, sabe-se que
o fator g efetivo também apresenta uma anisotropia em relacao as diregoes preferenciais,
que podem ser definidas em uma heteroestrutura, como mostra na figura. 1.1, alem de

isso, algums aspectos dessa anisotropia ainda nao foram completamente compreendidos.

Recentemente, a partir de uma reformulacao da teoria de massa efetiva e da funcao
envelope, foi desenvolvido um modelo que permite estudar o efeito de anisotropia do fator
g efetivo em heteroestruturas semicondutoras (SANDOVAL et al., 2012; SANDOVAL, 2014).

Os estudos iniciais realizados a partir desse modelo ficaram reestritos aos pogos quanti-
cos simples. Este trabalho, porpoe a aplicacao do modelo em questao em estruturas de
multiplos pocos, onde, em especial, e introduzido o conceito de acoplamento entre pogos

quanticos e estudada a anisotropia do fator g efetivo em funcao desse acoplamento.

X
—>
Y Z
y
in plane magnetic field perpendicular

Figura 1.1 - FONTE (SANDOVAL et al., 2012). llustracdo da geometria de um pogo quéntico e as duas configu-
racdes consideradas para o campo magnético externos aplicado. (a) Mostra o perfil da banda de
condugdo na dire¢do de crescimento. Neste caso, o campo magnético externo é aplicado em uma
direcdo paralela a interface entre os materiais. Em uma anilise semiclassica, a érbita ciclotrénica
mostrada na figura descreve a trajetéria dos elétrons através das interfaces do pogo. (b) Ja no
caso em que o campo magnético € aplicado na dire¢do perpendicular a interface, os elétrons per-
correm Srbitas sobre uma regido espacialmente homogénea (sem interfaces). Assim, haverd uma
diferenca entre os valores obtidos para o fator g efetivo quando consideramos as diferentes confi-
guragBes mostradas acima (ou seja, para os casos (a) e (b)), essa diferenca é que permite definir
a anisotropia do fator g efetivo para elétrons confinados em heteroestruturas semicondutores.
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1.1 Pocos quanticos semicondutores

A engenharia dos semicondutores nanoestruturados fundamenta-se na possibilidade de
um alinhamento controlado das bandas de energia desses materiais, motivo pelo qual é
também conhecida como engenharia de bandas. O desenvolvimento desses materiais esta
incondicionalmente atrelado a ciéncia de crescimento de cristais, esta area tecnoldgica
tem motivado o desenvolvido varias técnicas de crescimento, tais como a epitaxia de fase
liquida (LPE), a epitaxia por feixe molecular (MBE) (TSAO, 2012) e a epitaxia por fase
de vapor metalorganico (MOVPE) (STRINGFELLOW, 1999),também conhecida como de-
posi¢ao de vapor quimico metalorganico (DQVMO). A base do principio de crescimento
epitaxial consiste na condensacao dos fluxos atomicos ou moleculares obtidos pela evapo-
racao de fontes solidas, sobre um substrato monocristalino. No caso da técnica conhecida
como MBE, as principais vantagens sao o alto grau de controle, das camadas crescidas,
tanto na composi¢ao, quanto na dopagem das ligas semicondutoras. Além das baixas taxas
de crescimento (~ 0.1 — 2.0 (%)), que permitem iniciar e interromper os feixes repen-
tinamente a assim produzir interfaces abruptas entre os materiais. As técnicas MBE e
MOVPE permitem o crescimento de estruturas contendo multiplos pocos quanticos se-
parados por barreiras de potencial, onde o confinamento quantico restringe o movimento
dos portadores em uma ou mais direcoes. Com os portadores confinados nessas estrutu-
ras, o efeito do confinamento torna-se particularmente importante quando a espessura
das camadas (das barreiras e pogos) é comparavel ao comprimento de onda de de Broglie.
Considerando uma particula livre de massa m, a uma temperatura 7' o comprimento de

onda sera dado por
h

A= \/TBT’ (1.1)
onde h ~ 6,63x1073* Js é a constante de Planck e kg ~ 1,38x 10723 J/K ¢é a constante de
Boltzmann. Como exemplo, considerando a liga de GaAs, onde o elétron possui uma massa
efetiva de 0.067mg (mg é a massa do elétron no vécuo), temos A = 2nm para T' = 300K.
Isto significa que estruturas com espessura da ordem de 10nm serram mecessarias, a
fim que o efeito do confinamento quantico sejam observados a temperatura ambiente. A
figura. 1.2 ilustra o prefil das bandas de conducao e valéncia para um poco quantico do
tipo AlGaAs/GaAs/AlGaAs. Na banda de condugao as interfaces podem ser vistas como

barreiras de potencial que confinam o movimento dos elétrons na direcao de crescimento.

22



GaAs AlGaAs GaAd AlGaAs

conduction band [---

GaAs AlGaAs
Eq a EG 1

Valence band ]

Figura 1.2 - Diagrama esquematico para as bandas de condu¢do e valéncia em um poc¢o quantico do tipo
AlGaAs/GaAs/AlGaAs.

Para compreender o efeito de acoplamento entre os pocos quanticos semicondutores e sua
relacao com a anisotropia a do fator g de spin ¢ indispensavel conhecer o formalismo bésico.
Naturalmente, se o interesse ¢ estudar as propriedades das estruturas de multiplos pogos,
este estudo por compreender o caso do po¢o quantico simples, encontrando a solucao da

equagao de Schroedinger para as diferentes regioes, do pogo e da barreira isto é:

32
5 h* V2U(r) = Ey(r) para |z| > L/2, (1.2)
mw
—h?
Sy V20 (r) + Vo = Ey(r) para |z| < L/2, (1.3)
b

Em que m, ¢é massa efetiva para o material da regiao do poco, m; é a massa efetiva
para o material da barreira e Vj é a altura da barreira de potencial. Esse problema pode
ser separado em tres problemas independentes, um problema para cada direcao espacial.
Como consequéncia, a fungao de onda pode ser escrita. Como ¥(r) = ¢(z)9(y)x(z). Como
resultado da invariancia translacional nas direcdes x e y, temos ¢(z) = e+ e J(y) = e*sv.

Entao, a equacao resultante na direcao z sera tal que

h2 r 82 ;
- = (F — L/2 14
o gz R = (Ve e Bz 0
[ 02
5 | " 5.2 + kﬂ x(z) = Ex(z) para |z| < L/2, (1.5)
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onde o vetor de onda paralelo a interface pode ser definido como kj = /kZ + k.olhando
como atengao os estados ligados, isto é, estados cujas energias satisfagam a seguinte re-
lagao: Vo > E > 0. Sendo um dos problemas mais discutidos no contexto da mecanica
quantica basica, a funcao de onda para o poco de potencial simétrico finito é bem conhe-
cida e descreve uma onda no interior do poco, em que, evanesce exponencialmente nas

regiao da barreira, ou seja,

x(z) = B. { ZZZE::z; para |z| < L/2, (1.6)
x(z) = Ae kel para |z| > L/2. (1.7)

Os respectivos vetores de onda sao tais que

2m; (Vo — E) om: F
kb:\/T—kﬁ e hu=\/"75— (1.8)

A chamada condigao de contorno de Ben-Daniel e Duke (BENDANIEL; DUKFE, 1966)

garante que o fluxo de densidade de probabilidade, através das interfaces seja continuo:

Xw(2>|zo = Xb(z)|207 (19)

1 d 1 d
Y = —— 1.10
)| = pEold)| (1.10)

Através de uma manipulacao algébrica simples, sao obtidas as respectivas equacoes trans-

cendentais para as func¢oes de onda com paridade par e fmpar:

ik
e — cot(kyL/2) = Mol (1.11)

mjjv k‘b

*
my Ky

—tan(kyL/2) =

mfv l{?b
na figura 1.3 representa-se um diagrama esquematico da funcao de onda do pogo quantico
simples, as solugoes das Equagoes. 1.11 sao obtidas numericamente e denotadas por E,, (k)),

a energia total para o sistema ¢ tal que

thﬁ

*

2my

E = E,(k) + (1.12)
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Energia

Figura 1.3 - Fungdo de onda e o autovalor de energia para o estado fundamental em um poco quéntico

quadrado finito e simétrico.
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1.2 Estruturas de multiplos pocos quanticos

Dentre os conceitos basicos sobre os quais se fundamenta a fisica do estado sélido, esta
o mconceito de estrutura cristalina. Define-se uma estrutura cristalina como o produto
resultante de um ordenamento espacial, perfeitamente periédico, de réplicas de uma es-
trutura elementar conhecida como célula unitaria. Sob essa éptica, pode-se dizer que as
super-redes sao cristais artificiais com células unitarias definidas em uma mesoescala. Con-
forme discutido, através de sofisticadas técnicas de producao de nanoestruturas, é possivel
intercalar camadas muito finas, nanometricas, compostas por ligas semicondutoras distin-
tas. E possivel, por exemplo, intercalar camadas de GaAs com camadas de AlGaAs, onde
as camadas de GaAs constituem regioes de pocos quanticos e as camadas de AlGaAs

constituem barreiras de potencial, como ilustrado na Fig. 1.4.

Crescimento

4444 8-

| Barreira Uy 1

ﬁgtencml E | y Potencial <" »!

Vo
BC

z

Figura 1.4 - llustragao de super-rede que intercala os materiais indicados por A e B.

A estrutura eletronica das super-redes é caracterizada pela formacao de minibandas de
energia e de forma andloga ao que ocorre nos sélidos cristalinos, essas minibandas sao
separadas por zonas prohibidas aos elétrons. No caso de uma super-rede perfeita (super-
rede infinita), as solugdes (energias permitas para os elétrons) sao determinadas a partir da
condicao de periodicidade, que pode ser abordada por meio do modelo de Kronig-Penney.
A figura. 1.5 mostra os limites inferior e superior da primeira minibanda, calculados para
estados ligados (E < Vp) utilizando o modelo de Kronig-Penney, que da lugar equacao a

transcendental:

* Kb m;kw
k’ m;‘UKb

cos(kd) = cos(k,a) cosh(Kpb) + 1 <m ) sin(k,a) sinh(Kb) (1.13)

onde
2my, (Vo — E)

2m1(E)
h? '

Ky = 2

(1.14)

[
o
S
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Figura 1.5 - Limites inferiores (k = 0) e superiores (k = ) das minibandas de energia para super-redes
distintas (indicadas na figura) com periodo L=a+b. Para efeito de compara¢do, também mos-

tramos a energia para o estado fundamental dos pocos quanticos correspondentes, ou seja,
Aly.4GagsAs/GaAS/Aly 4GapsAs e GaSb/InAs/GaSb, e sua variacdo com a largura do poco.

O estudo das super-redes chamadas ideais, ou perfeitas, é de grande interesse do ponto de
vista conceitual, pois estas redes podem ser identificadas como cristais artificiais. O que
abre espaco para a engenharia de novos materiais, que se caracterizam por uma simetria

de translacao espacial.

Entretanto, as técnicas atuais de crescimento dos materiais ainda nao permitem a produ-
¢ao de estruturas com um numero suficientemente grande de camadas, que, do ponto de
vista pratico, poderiam constituir uma super-rede perfeita. Assim, as estruturas de mul-
tiplos pocos apresentam uma perspectiva de estudo mais realista, considerando o atual
estdgio do desenvolvimento das técnicas de crescimento. Nesse contexto, os pocos quan-
ticos duplos sao um sistema de grande interesse, onde permitindo explorar conceitos que
estao além daqueles estabelecidos para pogos quanticos simples, como, por exemplo, o
conceito de acoplamento entre pocos quanticos. tais estrutura separados por uma barreira

de potencial finita

Conceito de acoplamento entre pogos para estados ligados esta diretamente relacionado
ao fenomeno de tunelamento através da barreira central. Para uma barreira central finita,
existe O probabilidade nao nula do que o elétron seja encontrado na regiao da barreira,
e na medida em que aumentamos a largura da barreira, a probabilidade de transmissao

do elétron através dela diminui. Para uma determinada largura chamada largura critica,
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Figura 1.6 - llustracao do potencial das bandas de valéncia e condugdo para um pog¢o quantico duplo com
pocos de largura a e barreira central de largura b.

a probabilidade de transmissao é nula, é dito entao que os pocos estao desacoplados,

situacao em que o sistema pode ser como dois pocos simples isolados.

A figura . 1.6 ilustra dois pocos quanticos de largura a separados por uma barreira central
de altura Vj e largura b. De acordo com essa ilustracao, o potencial de confinamento pode

ser expresso da seguente forma:

0 se b/2<|z|<b/2+a
V(z)=< Vo se |z|<b/2 : (1.15)
Vo se b/2+a < |z| < oo,

As solucoes sao conhecidas e assumem superposicoes de ondas planas nas regioes dos pogos
e ondas evanescentes nas regioes da barreiras, isso levando-se em conta a possibilidade de

tunelamento através da barreira central:

( Yy = Dexp(—kpz) se z>0/2+a
1y = Asen(kyz) + Beos(kyz) se b/2<z<b/2+a
W(z) = ¥ = Cleap(kyz) £ exp(—ky2)] se b/2 > |z| : (1.16)
Yy = FAsen(kyz) £ Beos(kyz) se —b/2>2z>—-b/2—a
{ s = £Dexp(—kpz) se z < —b/2 —a,
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Agora devemos aplicar as condigoes de contorno. Em z = b/2, tem-se

b b b b
Asin(kwﬁ) + Bcos(kw§) = C[exp(kbé) + exp(kbﬁ)], (1.17)
© k bk bk b b
w w o _b v v
Am—w COS(l{fwé) — Bm—w COS(k’wﬁ) = Cmb [exp(k:bQ) F eXp(ka)] (118)

Em z = b/2 + a, tem-se

Asin(k‘w(g +a)) + Bcos(kw(g +a)) = D[exp(—k‘b(g +a))], (1.19)
AT]:;_Z cos(kwg) — B:TZ sin(kwg) = —D%[exp(kb(g + a)]. (1.20)

Como resultado temos um sistema homogeneo de equagoes para os coeficientes A,B,C e D.
Por meio de manipulagoes algébricas, sao obtida duas expressoes para os niveis de energia,
onde os sinais (+) e (-) referem-se aos estados com paridade impar e par, respectivamente
grafica 1.7.

2 cos(ky,a) + (—— — ——) sin(k,a) £ (@ﬁ - k—w@) sin(kya) exp(—kyb) =0

(1.21)
T T

— 250 - GaSb/InAs/GaSb oA
> a=60A
q: (+)
£ 200 | i
g 150 |- ) i
j= .
w

100 |- i

50
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Figura 1.7 - Niveis de energia para estados com paridade impar (-) e par (+) para os pocos quanticos duplos

simétricos indicados na figura e sua varicdo em fun¢do da largura da barreira central b.

Embora o conceito de acoplamento entre pocgos quanticos esteja bem estabelecido na
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literatura especializada, o estudo do fator g de spin e, particularmente, de sua anisotropia,
ainda representa um problema em aberto de grande interesse no escopo da fisica das
nanoestruturas semicondutoras. O objetivo central deste trabalho reside no estudo da
relacao entre o efeito de acoplamento entre pocos quanticos semicondutores e a anisotropia

associada ao fator g de spin, também conhecida como anisotropia giromagnética.

Com o intuito de contextualizar o problema, nesta primeira parte do trabalho sao intro-
duzidos os conceitos e um formalismo bésico, que permite estudar a estrutura eletronica
de heteroestruturas semicondutoras, a partir da aproximacao de banda tnica; primeira-
mente abordando o caso mais simples, ou seja, o pogo quantico simples. Em seguida sao
encontrada as solugoes para uma super-rede infinita, utilizando a simetria da estrutura e
aplicando o modelo de Kronig-Penney, o que permite obter as chamadas minibandas de

energia

Por fim, abordado um caso intermediario - o caso de dois pocos quanticos acoplados. Neste
sentido, sao obtidos os niveis de energia aplicando a continuidade da funcao de onda e de

sua derivada nas diferentes interfaces.

No préximo capitulo, sera apresentada fundamentagao tedrica sobre a qual este trabalho

foi desenvolvido, com a aproximacao de elétrons independentes.

Em seguida, sera introduzido o método de multiplas bandas baseado no método k.p, que
permite explorar as propriedades das bandas de energia e as fungoes de onda nas vizi-
nhancas de um dos pontos de alta simetria da primeira zona de Brillouin. Este método
permite obter a estrutura de bandas conhecendo um pequeno numero de parametros,
como, por exemplo a massa efetiva e a energia de gap do material, que podem ser de-
terminados experimentalmente com boa precisao. Com base no método k.p, o modelo
de Kane (KANE, 1982) utiliza um nimero reduzido de bandas e possibilita um estudo
analitico das propriedades eletronicas de semicondutores com estrutura cristalina do tipo
zinc blende.Para além dos semicondutores volumétricos, no caso das heteroestruturas se-
micondutoras, uma extensao da teoria de massa efetiva, conhecida como aproximagao de
fungao envelope (LUTTINGER; KOHN,1955) é aplicada. No caso das heteroestruturas
com mudanca abrupta do gap de energia nas interfaces, o potencial das bandas varia em
uma escala distinta daquela considerada para o potencial do bulk. Assim, com as funcoes
de Bloch localizadas nos sitios da rede, a fungao envelope deve variar lentamente com
relacao a estas fungoes, de forma que a funcao. De forma a que a funcao de onda para
o elétron deve se apresentar como o produto de ambas funcoes, por meio dessas apro-
ximagoes pode-se obter uma equacao de massa efetiva para a banda de conducgao. Essa

formulagao permite estudar as heteroestruturas semicondutoras a partir do modelo Kane
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA
2.1 Aspectos basicos e aproximacgoes

Para estudar um sélido cristalino partindo da resolucao da equacao de Schrodinger, é
necessario especificar as coordenadas R; de todos dos fons formados pelos ntcleos e os
pelos elétrons fortemente ligados as camadas mais internas , como também as coordenadas
dos elétrons de valéncia, r;, além de suas respectivas massas M e mg. Dessa forma, o

Hamiltoniano do sistema pode ser escrito como

h2 h?
H= - —V: 2.1
2oV 2 T oD
1 €2Zij/
47T€0 (;’R]—R]’ ;|rz—r/ Z’R —I‘Z>7

em um sistema de 10% particulas por em?,

a solucao e impraticavel. Por esse propoe-
se uma aproximacgao que permita dividir o problema em duas partes: uma que trata do
problema eletronico e outra que trata do problema ionico. Com isso, é possivel ater-se

apenas ao tratamento dinamico dos elétrons.

O grande numero de particulas existentes em um cristal impossibilita achar a solugao
exata para o Hamiltoniano (2.1). Assim, os procedimentos geralmente utilizados fazem
uso de certas aproximagoes; a primeira aproximacao, considera os ntcleos em repouso,
pois a energia cinética dos elétrons é muito maior que a dos nucleos. Assume-se, assim,

que a energia internuclear é constante, de forma que a equacao (2.2) pode ser reescrita:

U, = EV,. (2.2)

[Z;; 4mo<izwrz—rl ZiRﬂ%)

7
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A utra é a aproximacao de Hartree-Fock, a energia de interacao de pares de elétrons

L
47r£0

mesma forma, a energia da interacdo dos elétrons com os nicleos é substituida por >, II,.

62 7 . ’ 7 7 7
Y oisi rory € substituida por pares de elétrons com um campo médio, > vi(ri). Da
Assim, o hamiltoniano dependera apenas da posicao r; de cada elétron

2

I
2m0 ‘

H=> H, (2.4)

Portanto, a funcao de onda total é tal que

U, = U 0,050, (2.5)

e a energia total serd a soma das energias dos elétrons, ou seja,

E=)_E, (2.6)

onde temos, para cada elétron,

Como os atomos em um cristal estao dispostos de maneira periédica, o potencial corres-
pondente deve ser tal que V(r;) = II; + 14, e, com isso, segue que

hZ
Hy=—V: + V(). (2.8)

2m0

Assim, por meio dessa série de aproximacoes, transformamos um problema de muitas

particulas interagentes em um problema equivalente de apenas um corpo.
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2.2 Teoria de massa efetiva k.p

O método k.p permite explorar as propriedades das bandas de energia e as fungoes de
onda nas vizinhancas dos pontos de alta simetria da zona de Brillouin, através da teoria
perturbativa. Com este método, mostra-se que a estrutura de bandas en torno dos pontos
de alta simetria depende de um pequeno niimero de parametros, como, por exmeplo, massa
efetiva e o gap de energia do material, que podem ser determinados experimentalmente
com boa precisao. Assim, para um ponto k pertencente a primeira zona de Brillouin,
podemos obter a estrutura de bandas em torno desse ponto. O método k.p utiliza como
base o teorema de Bloch, de forma que, inicialmente, é possivel obter considerar um elétron

sob a influéncia de num potencial periédico:
V(r)=V(r+R), (2.9)

R = nia; + nqag + nsas, (210)

onde aj, as e az sao chamados de vetores primitivos e ny, no € n3 sao nimeros inteiros.
Qualquer ponto de rede com vetor posicao R pode ser obtido através de uma combinacao
linear dos vetores primitivos, como se diz os vetores primitivos geram a rede. A funcao de

onda deve satisfazer a equacao de Schroedinger:

2

HIO) = |

v V(r)} 1T (r)) = (k)| ¥(r)). (2.11)

O hamiltoniano acima é invariante mediante a operacao de translacao espacial, ou seja,
r — r + R. Entao, se |¥(r)) descreve o movimento do elétron em um cristal, a solugao

geral para equacao ¢ dada por:
[ Woae(r)) = €™ fuuc(r)), (2.12)
|tk (r + R)) = Ju(r)). (2.13)
Sabendo que operador momentum ¢é dado por p = %V, pode se escrever

P U (1)) = ™ (p + Ak) U (1)) (2.14)

Aplicando teoria perturbativa, e reorganizando os termos da equacao diferencial:

p? hk.p

e+ V) + R () = [0 - B

2m

2m

]mm» (2.15)
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A equagao (2.15) representa uma equagao de autovalores para as fungdes u,x(r) norma-
lizadas no volume de uma célula unitaria do cristal. O operador H da equacao anterior
apresenta nimero infinito de solugoes com autovalores discretos segundo o indice k. Para
um valor fixo de k (como k = (0,0,0)) a equacdo admite um conjunto completo de

solugoes,

[t (r) Z | (K) o). (2.16)

O hamiltoniano nao perturbado é tal que Ho = P— + V(r), o termo perturbativo é dado

por H = 2P ¢ g energia: ¢,(k) = E,(k) — 2— Assnn temos

[Ho + H Juc(r)) = e5(k) [upc(r)) (2.17)

Assumindo que conhecemos a solucao da equagao anterior na proximidade do ponto k =

(0,0,0), entdo, aplicando a teoria perturbativa, tem-se

(1,0 H [t 0) (1 o[ H [0, o)
En(o) - En’ (0)

en(k) = En(0) + (ol H |uno) + (2.18)
n'#n

. . ! . .
O termo de primeiro ordem (u, | H |u,) decai rapidamente nos extremos das bandas em

sistemas com simetria de inversao. Os elementos de matriz podem ser escritos como:

(ol H ) = e (ol pltno) (219)
o) = Ba(0) + - —kaks Z' "’(ﬂ;‘)_(%'iﬁ('é;” (2.20)
En(k) = E,(0) + f;k h ok Z [ ‘p(%‘)mfbliﬂ(’g;)’ (2.21)
Eu(k) = E,(0) + %2 (2.22)

LY _dap 2|(n[pa|n) (nlps|n’)
()., " 2 0B, 0) - Eu0) 22

Na maioria de processos optoeletronicos termos ¢ e v fazem alusao as bandas de conducao

e valéncia respectivamente. £,(0) — E,(0) = E; é o gap de energia e

( 1 ) _ Jap  2A{vlpalc)(clpslv)] (2.24)
a8

* 2
m m mgE,
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Tabela 2.1 - Valores da massa efetiva para k = (0,0, 0) para diferentes semicondutores (YU; CARDONA, 1996)

Ge | GaN | GaAS | GaSb | InP | InAs | ZnS | ZnSe | ZnTe | CdTe
Eg[ev] 0.89 | 3.44 1.55 0.81 1.34 | 045 | 3.80 | 2.82 2.39 1.59

m*/mgexp) | 0.041 | 0.17 | 0.067 | 0.047 | 0.073 | 0.026 | 0.20 | 0.134 | 0.124 | 0.093
m*/mg 0.04 | 0.17 | 0.078 0.04 | 0.067 | 0.023 | 0.16 | 0.14 0.12 0.08

0.22 T T T T T T T T T T T

0.20 |- GaN o
L K.p theory

0.18 2P%/m, ~ 20eV ]
0.16 .
0.14 |
012 |
0.10 |
0.08 |

0.06

Effective mass (m . )

0.04
0.02

0.00 I L | 1 | 1 | L | L | L | 1
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5

Bandgap (eV)

Figura 2.1 - Massa efetiva na banda conduc¢do para o modelo k.p, a linha reta é uma boa aproximacdo

Os resultados obtidos para as massas efetivas por meio do método k.p figura 2.1, com
relacao aos resultados obtidos para as massas efetivas a partir dos diferentes experimentos,
apresentam um melhor acordo para materiais que possuem um menor gap de energia, o
que representa um limite de aplicabilidade para o método k.p. Uma pequena massa efetiva
significa que a energia cinética aumenta rapidamente com o vetor de onda k, energia que
logo se torna comparavel ao valor do gap, forma o termo perturbativo em k alcanca
rapidamente um valor maior do que a energia de separacao entre os estados ditos nao-

perturbados.
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2.2.1 Modelo de Kane

Este modelo permite estudar os efeitos decorrentes do acoplamento entre a banda de
conducdo (E.) e as bandas de valéncia (E,). Inicialmente, deve ser ignorado o efeito
de spin e o problema é resolvido considerando trés bandas, ou seja, sao consideradas

consideramos a banda de conducao e a degenerescéncia da banda de valéncia, isto €,

Hy|S) = Ecol|A), (2.25)

com A =S5, XY, Z, onde o hamiltoniano H, esta dado:

2

Hy=L— +v(). (2.26)

- 2m,

Expandindo u, k(r) na base |S), |X), |Y) e |Z), tem-se

uni(r) = Y aalN) (2.27)

A\=S,X.Y,Z

Substituindo a equagao (2.27) na equacao (2.15) e efetuando o produto escalar por (/|

com o intuito de obter-se os autovalores de energia, tem-se

(| (Ho+m£ek.f>+7;j:2) > aly) = <En(k) > a,\\)\)> (2.28)

€/ A=8X)Y,Z A\=8,X,Y,Z

ou
Ex(k=0)+ s — B (k)| don + ik ~{lIp|N) ¢ ax = 0. (2.29)
\ 2me Me
—S.X,Y,Z
onde!
R R R Mme |3
(S[plX) = (S[pY) = (S|plZ) = i/ 5 P (2.30)

Veja, por exemplo, a Ref. (DAVIES, 1998).
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_ 2y ;
Eeo+ 5o 3Pk,  i\/3Pk, i\/3Pk. . "
i/3Pk, E,o+5E 0 0 g ay

) — Lnk
i\/2Pk, 0 E,o+ 2E 0 ay ay
i\/2Pk. 0 0 B0+ ZE @z a
calculando o determinante, tem-se:
2k 2
E.x— — FE,)(2.31
( k 2m, ’0)( )

2
R2k2\ 2 h2k? 3

X En,k — — En,k — (Eq[) + Evy()) + EQ()EU’() — \/jk‘|P| = 0.
2me 2me 2

Os autovalores de energia sao:

k>
2m,

2
Eyo+ Eeo E.o— Eyo\’ \/5 h2k?
Enx = Eop(k) = =220 —el e “k|P :
x = Ecp(k) 5 +\( 5 )+ Skl + o

2
Eyo+ E.o E.o—E,o\> \f R2k2
B = Frpk) = =20 7e0 Ze0 2klP .
k LH( ) 5 ( 7 ) + 5 | | + .

Expandindo as Eqgs.(2.32,2.33,2.34) em séries de Taylor, obtem-se:

Enx = Enn(k) = Eyo + (2.32)

~—~

2.33)

~—~

2.34)

3E2PIE K2k
E.n=F k)=F, — ot 2.35
x = Eop(k) ot E, + o (2.35)
3K2PP B2
Eni = Erp(K) = Eyo— 2 , 2.36
k= Ery(k) °T37E, o (2.36)
h2 k2
Enx = Enu(k) = Eyo + (2.37)

2m,’
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Figura 2.2 - Estrutura de bandas para o modelo de Kane de trés bandas (SANDOV AL, 2014).

Portanto cada banda tera um espectro equivalente ao de particula livre com uma corres-

pondente massa efetiva figura 2.2

1 1 meP?
=—|1+3 2.38
mcpB Me ( + hQEg ) ( )

L _t <1 _ 3meP2) (2.39)

mrg me h2Eg

mgg =— Me (240)

Os termos que permitem obter o valor de P sao estimados de acordo com a seguinte

relacao: I, = %2;36 P? = 22¢V (DAVIES, 1998). Entdo, assumindo E, = 1.5¢V para a liga

bindria GaAs, obtém-se os valores mcp = 0.061m, e mecp = 0.073m,; em 6timo acordo

tanto com o valores medidos (valores experimentais), quanto com os valores provenientes
de céalculos mais elaborados. Assim distinguimos as massas para os estados de condugao
(mep), para buracos leves (mpy) e para buracos pesados (mpyg). Fica evidente que o mo-
delo nao consegue descrever adequadamente a relagao de dispersao para buracos pesados,

para estes estados perde-se a informacao sobre a renormalizacao da massa.
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2.2.2 Interagao spin-orbita

O acoplamento spin érbita (SO) é bem conhecido para o d&tomo de hidrogéno. O efeito de
acoplamento spin-6rbita foi estimado por Sommerfeld e deu lugar a constante de estrutura
%. A razao entre a energia de interacao spin-érbita e o hamiltoniano sem

1

B e 2 4 3 A Hso ~ 2 A

interagao com spin-orbita ¢ dada por 72 = az.g. Claramente, este termo ¢ uma pequena
0

ﬁna, aApg ~

contribui¢ao ao hamiltoniano total.

Pelo contrario em nanoestruturas semicondutoras o acoplamento spin-orbita depende for-
temente do campo elétrico que confina o movimento dos elétrons no plano. Existem dois
acoplamentos spin drbita na literatura, o de Rashba (BYCHKOV; RASHBA, 1984), quando
h& uma assimetria no perfil do potencial do poco, e o de Dresselhauss, quando nao ha

simetria de inversao na rede cristalina.

Neste trabalho sera somente o efeito Rashba, o acoplamento spin-érbita na forma

1

em que fator 2 é adicionado para explicar a diferenca entre as previsoes feitas pela teoria

!
Hs.o =

e, as observagoes experimentais. Uma discussao detalhada pode ser encontrada no livro de
Sin-itiro Tomonaga (TOMONAGA, 1997), sendo um efeito relativistico, o acoplamento SO
é obtido, segundo a formulacao relativistica da mecanica quantica, tomando-se o limite de
baixas energias, e considerando termos primeira ordem em 1/c*. Sempre que o potencial

seja do tipo central V(r) = V(r), temos

H,;.O.atomico - f(T)LS, (242)

esta interacao spin-érbita produz um desdobramento de energia correspondente aos dife-

rentes valores do momento angular total J

J=L+S, (2.43)

tomando os elementos de matrix na base |j,[, s, m;), o numero quantico j pode assumir
apenas os valores j = |l — s|, (|l — s| + 1), ...., + s,. Calculando o valor esperado de L.s

na base 7,1, s, m;):

(L.S) = %[j(j 1) = U+ 1) — s(s + 1)), (2.44)
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o estado atémico p, com, [ = 1,s = 1/2, onde os valores permitidos para este numero
quantico sdao: j = 3/2 e j = 1/2, como mostra a representacao pictérica presente na figura
2.3.

i = 3/2

= 1/2

Figura 2.3 - representacdo pictérica para o desdobramento da energia para o nivel I=1

A magnitude da interacao spin érbita depende do valor esperado para o termo &(7),

definido pela equacao.
(n,j,l,s,m;|H|n,j,1,s,m;) = <n,j,l,s,mj\H\n,j,l,s,mj)/ Ro&(r)Rpedr,  (2.45)
0
onde

¢ = }/ZM<07 ¢)Rnf(r)v (246)

R,¢(r) representa a parte radial da fun¢do de onda atomica. A integral da equacao .
(2.45) aumenta rapidamente com o nimero atomico (~ Z*), a dependéncia com o numero
atomico z se deve ao maior numero de elétrons presente nos atomos mais pesados o que

gera um campo magnético mais intenso , como mostra na Fig. 2.4.

1000

T T T T
L ®CdTe
80O . ®InSb -
£ r 1.5 < 107 = (Z,,)0* S 1
=2 s00 T g
k= s
Z -
2 400 - AInAs
5 GaAs @ .
= r Gew®
=
ES
200 . —
L .-~ @ InP
si. GaN __--° ®in
- N
0k I e I 1 L .

o 10 20 30 40 50 60
Average atomic number Z,, [amul

Figura 2.4 - Ndmero atdomico promécio vs spin orbit splitting.
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A introducao da interacao spin-orbita foi fundamental para melhorar o acordo entre os
resultados tedricos e experimentais, uma vez que a degenerescéncia dos niveis de energia

pode ser levada em consideracao nos calculos, sendo dada por :

h

Am2c?

0 —1 1 0 0 1
Op = . ; Oy = ; 0, = y
(V) () ()

onde o sao as matrizes de Pauli, tomando como quantizacao do spin o eixo y. Aplicando

Hy=-——=(VV xp).o, (2.47)

o operador spin-orbita Hy, sobre a parte periddica da fungao de Bloch, encontram-se que

o hamiltoniano total do sistema na representacao k.p dado por:

2 h2k2 h h?

2m 4Am?2c?

O ultimo termo da equagao (2.48) é proporcional k, estimativas feitas por (KANE, 1982)
indicam que a contribui¢ao desse termo corresponde a menos de um por cento do valor

do hamiltoniano total do sistema sobre as bandas de energia.

Hyp(k = 0) = % FV() + mf;CZ (VV x p).o, (2.49)
Hy,(k = 0) = Hy + H,,. (2.50)

Escrevendo o segundo termo da equagio(2.47) como
(Hso)11 = —iC(g—‘;% - g—‘y/%) (2.51)
(o = —ic{ (52~ ‘Z—V% - @—Vaﬁ ) S X
P 4 4 AR 2
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(Hso)22 = (2.54)

de onde segue a representacao matricial:
(HSO)H (Hso)12

Hso =
(Hso>21 (Hso)22

Considere a equacao de autovalor para Hy + H,, na base em que H, ¢é diagonal, ou seja

(Hso)12 b(r) b(r)

Hy+ (Hso)11
=1F

(Hso)Zl HD + (Hso)22

As componentes b(r) e ¢(r) do spinor devem ser escritas nas base {|S5),|X),|Y),|2)}:

br)= > b, (2.55)

A=5,X,Y,Z
cr)= > al\). (2.56)
A=8,X.,Y,Z
Tem-se, portanto, o sistema de equagoes
S [ Ho+ (Hoy) b+ (Ho)u o] =E > bia), (2.57)
A=5,X,Y,Z A=5,X.,Y,Z
(2.58)

(Hoo)a b+ (Ho = (Hyo)z) [N =B 3 e,

> | 0
A=S.X,Y,Z

A=S,X,Y,Z

onde os unicos elementos de matriz nao nulos sao:
(Y((Hso)12|1Z) = (Y|(Hso)21|Z) = —i%,

)

Define-se o parametro dimensao de energia, conhecido como split-off, e que corresponde

ao desdobramento da energia, no ponto I', provocado pela interacao spin-orbita, conforme
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segue

. h ov o o0V 0
A:—SZchz<X|(8—xa—y—a—y%)|Z> (259)

As Egs. (2.57) e (2.58) podem ser expressas pelo seguinte sistema

E. 0 0 0 0 0 0 0 bs bs
0 E. 0 iA/3 0 0 —iA/3 0 b by
0 0 E, 0 0 iA/3 0 —-A/3 by by,
0 —iA/3 0 E, 0 0 A/3 0 b, _1E b,
0 0 0 0 E. O 0 0 Cs Cs
0 0 —iA/3 0 0 £, 0 —iA/3 Cy Cx
0 iA/3 0 A/3 0 0 E, 0 Cy Cy
0 0 —-A/3 0 0 iA/3 0 E,, c, c,
ou de forma equivalente

E.—F 0 0 0 b

0 E.— FE Cs

E,—E —iA/3 iA/3 bz

0 iN/3 E,—E A/3 0 Cy

—iA/3 A3 E,—F b,

E,— F —iA/3 —iA/3 Ca

0 0 iAN/3 E,—E -—-A/3 by

iAN/3  —-A/3 E,—FE C,

Diagonalizando a matriz anterior encontram-se a base de autovetores com a respectivas
energias para k = 0. Introduzindo a interacao spin-érbita, tém-se os trés grupos de estados
degenerados, dois com energia igual a zero; correspondente a banda de conducgao que nao
¢ afetada pela interacao spin-érbita, quatro estados com energia F, = E; + A/3 e dois
com energia £, = E, — %A. O valor de E, corresponde & energia associada ao topo da
banda de valéncia, na auséncia da interacao spin-6rbita, o que significa que o efeito de
interacao spin-orbita foi deixar inalterada a banda de condugao, além do aumento quatro
bandas em A/3 e baixar em um fator de —%A, das outras duas bandas. Mostrando que
os extremos das bandas de conducao e de valéncia ocorrem no ponto I'(k = 0), onde é
definido o gap fundamental do semicondutor, £,. Neste ponto, na auséncia de spin, o

ramo mais baixo da banda de conducao é nao degenerada, e a banda de valéncia tem
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triple degenerescéncia, da interacao spin-orbita quebra parcialmente a degenerescéncia na
banda de valéncia, separando as bandas de buraco pesado heavy-hole|H H) e buraco live
light-hole|LH) da banda splitt-of |SO), esta separa¢ao em energia entre os dois grupos de
bandas afetadas por a interacao spin orbita no ponto k = 0 é expressada com o simbolo A.
A figura 2.5 mostra a estrutura de bandas considerando o efeito de interagao spin-érbita
com quatro bandas, sendo cada uma delas degeneradas por o spin.A banda de condugao

nao sofre influéncia direta da interacao spin érbita.

E
electrons !
E.=E +E,
E, k
. heavy
E?\L%?és holes
split-off
(a) holes (b) ‘

Figura 2.5 - Bandas de energia consideradas no modelo de Kane 8x8

No modelo desenvolvido a direcao de quantizacao de spin é paralela ao eixo y, o que sig-
nifica que passamos de diagonalizar a base J?, J, para diagonalizar a base J?, J,, fazendo
permutagoes ciclicas dos eixos,(Z — Y), (X — Z),(Y — X), por tanto a representagao
matricial H ﬁf Tab.2.2 utilizada neste trabalho (STLV A, 1992), alem deesta representacao

matricial existem outras 2

2escolha das bases ver apéndice C
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2.3 Aproximacao de fungao envelope

No caso das heteroestruturas semicondutoras, deve ser considerado o alinhamento das
bandas de energia na medida em que sao intercaladas ligas compostas por semicondutores
distintos. A variacao das bandas de energia ao longo da direcao de crescimento pode ser
tratada de forma eficiente e muito elegante por meio da aproximacgao de funcao envelope,
amplamente utilizada no estudo das propriedades 6pticas, elétricas das heteroestruturas
semicondutoras. A aproximacao de funcao envelope pode ser vista com uma extensao do
método k.p, considerando, como postulado, que a funcao de onda pode ser escrita como a
soma sobre as componentes das bandas consideradas no modelo. Onde as componentes da
funcao de onda sao dadas pelo produto de uma funcao que varia lentamente em relacao

ao parametro de rede, denotada por f*B(r), pela funcio de Bloch corresponde, isto é
AB A
E: uP (r) (2.60)

a ideia é que, em cada ponto, a funcao de onda seja descrita pela decomposicao k.p. Além

disso, presume-se que:

a) a funcao envelope varia lentamente em comparagao com a funcao de onda Bloch,
AB( N z : ~ :
onde f"7(r) é escrita como uma representagao de Fourier e os vetores de onda

estao préximos do centro da zona de Brillouin.

b) as fungoes de Bloch sao idénticas em ambos materiais, ou seja, u4, (r) = u?, (r)
s ? » Yn,ko n,ko )

logo os elemento da matriz interbanda (S|p,|X) sao iguais em ambos materiais.

Em funcao da invariancia translacional no plano, a funcao de onda pode ser escrito como
um produto entre ondas planas (restritas ao plano = — y) e uma funcdo que varia na

direcao de crescimento

fire,2) = %x() (2.61)

Em que o eixo z é escolhido como a diregdo de crescimento e k; = (k;, k) é o vetor de
onda no plano. Note-se que esta convencao gera confusao na literatura como o sinal L
pode significar tanto perpendicular ao plano das camadas ou para o eixo de crescimento.

O hamiltoniano é:

2
H="L" 4 Vi(r)Ys+ Vs(r)Ys, (2.62)

2m0
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Ya(z) e Yp(2) é uma funcao de grau nas respectivas camadas. Vamos desenvolver nosso

sistema perto de k = 0. Para resolver o sistema, deve-se considerar as seguintes operagoes:

a) Vamos agir H sobre U(r)

*

b) Multiplicar a esquerda por u’,,(r)e~*+"+y* (z) e integrar sobre o espago.

As seguintes relagoes devem ser usada e: como a funcao de envelope varia lentamente,

pode ser escrito

/ 1 f7 fotti i = f7 fontt? i / Pruttn = F fdim (2.63)

cell cell

tirando proveito do fato de que o limite de band edge sao as fungoes do Hamiltoniano em
k=0=(0,0,0):

2
(p_ + VAB(T)> Uno(T) = 5i’§um70(r), (2.64)
2my ’

A pesar do fato da derivacao ser trabalhosa, mas deve-se notar a semelhanca com o

método perturbativo k.p, considerando a agao do operador p sobre a funcao de onda:

i . d —iky T
ple™* 1y (2)uy(r)) = (hky — zha + p)e” Ty (2)w(r), (2.65)
e considerar a substituicao 5

onde entende-se que p age apenas sobre a parte da funcao de onda de Bloch. Usando a
referida substituicao no Hamiltoniano obtém-se finalmente obtemos o seguinte conjunto

de equagoes diferenciais, que pode ser escrito em uma forma matricial:
D( ih 0 ) € (2.67)
2, —ith—)x = €X, .
9 X X

com os elementos de matriz D dados pela equacao:

k%L h? 2
Dy, = (aleA + EZBYB + —> Lm)

2m0 B QTTL(] 072
hk, 1h 0
+ —_ (llprlm) — m—0<l|pz|m>a7 (2.68)

onde
(llplm) = / U} Uy, (2.69)

cell
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O limite de integragao cell é o volume da célula unitdria pertencente ao material A ou
B, de acordo com aposi¢ao do vetor r na heteroestrutura. A equacao (2.68) nada mais

é que a matriz k.p para materiais no bulk com certas modificacoes, a componente k,

[©N

substituida pelo operador —i%. Os extremos da banda apresentam dependéncia com
a posicao variando nas interfaces, o comportamento dos portadores de carga em uma

heteroestrutura, sob a condigao de banda plana (SHAM; NAKAYAMA, 1979).

Considerando a auséncia total de cargas nas heteroestruturas. As cargas nas regioes pro-
ximas as interfaces podem modificar o potencial cristalino; por tanto o método de massa
efetiva nao funciona. A fabricacao de dispositivos envolve a criacao de interfaces entre
diferentes materiais, a caracterizacao e a medida de defeitos nesses dispositivos envolve a
aplicagao de campos eletromagnéticos; por tanto quebras-se a periodicidade desses siste-
mas, o que impede o uso do teorema de Bloch, para estes problemas ¢é usada a aproximacao
de fungao envelope figura (2.6), que é uma adaptagao da teoria da massa efetiva ao pro-
blema de impurezas (LUTTINGER; KOHN,1955). Nesta teoria os campos externos
variam em uma escala de distancia muito maior que o parametro de rede do material por
tanto sao constante dentro de cada cela unitaria, as funcoes no ponto k = 0 sao idénticas

para todos os materiais na heteroestrutura,

VY

Figura 2.6 - representacdo esquemdtica da fungdo de onda envelope, a figura de embaixo representa o potencial

periddico, e a parte da acima mostra a variacdo lenta da funcdo envelope modulada por rapida
oscilagdo na rede da fungdo de onda Bloch (WINKLER, 2003)
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2.3.1 Efeito do campo magnético

A equacao de Schrodinger nao contém o spin. Em 1930 Paul Dirac foi capaz deduzir uma
equacao incluindo, de forma consistente, o spin para as duas teorias, Mecanica Quantica
e Relatividade Especial. Chamada de equacgao de Dirac esta principal equacao da Meca-
nica Quantica Relativistica . Ela esta incompleta porque os campos eletromagnéticos sao
classicos. A teoria completa, a eletrodinamica quéantica (QED), leva em conta o carédter
quantico dos campos e é teoricamente consistente com Mecanica Quantica, e aRelativi-
dade Especial. No caso de um elétron nao-relativista, uma equacao simples pode ser usada,
conhecida como equagao de Pauli. E possivel utilizar a equacao de Pauli introduzindo o
efeito de um campo magnético através do acoplamento minimo p — p — ¢A, onde q a

carga do elétron e A é o potencial vetor,

(p + eA)2 I 2 42
H="—* = — A A A 2.
o +V(r) o (p° +ep.A+eAp +e“A%) + V(r), (2.70)
e

Escolhendo o calibre (gauge) de Coloumb, ou seja, V.A = 0, com campo magnético dado
por B = V x A, verifica-se que o tltimo termo do hamiltoniano acima (%A.p) pode
ser considerado pequeno. Em geral, esse termo descreve muitos fendmenos provocados
pela da interacao da radicao com a matéria, mas, neste caso, considerando considerar
apenas atomos afetados por um campo magnético externo constante. O Hamiltoniano

correspondente, escolhendo o potencial vetor A = B x r/2, é tal que

(& (& €
H = H() + %(B X I')p = H() + %B(I’ X p) = H() + %BL = HO — ,uL.B, (272)

o momento angular orbital L = r x p . O ultimo termo da equacao anterior corresponde

a energia do momento magnético pz = 5L = pupL na presenca de um campo magnético

constante, H = —u.B. Por tanto tem-se o momento magnético de spin do elétron classico e
quantico, sim embargo o momento magnético intrinseco do elétron vale (pe = —geftpSe =~
—2upS, = 57). o elétron ¢ afetado por seu préprio campo magnético®, esta contribuicao

tem que ser incluiada, o novo hamiltoniano é:

H=Hy= +%B.L — 4te.B = Hy + ppL.B + goupS.B ~ Hy + up(L + 28).B, (2.73)

30 momento magnético intrinseco do elétron é dadopte = —geptpSe =~ —2upS. = S,
(BRANSDENB. H.,) com pp = % = 5.8.10 %ev/Tesla. Experimental § = 1.0011596521884(43)

a ecuagao de Dirac predice g = 2 e QED g, = 2(1 + a)com a = /27 — 0.38(a/7)? + ..
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2.3.2 Niveis de Landau

Escolhendo o potencial vetor no chamado gauge de Landau A = (2B, 0,0) e considerando

um campo magnetico na direcao y B = By o hamiloniano do sistemma é dado:

1 1 1 ezB\* 1 1 1
H = 2 2 - " — k? k2 T ¥, 42 2 2.74
2m*py+2m*pz+2 <p * c > 2m* y+2m* Z+2m welz +20)%  (274)
escolhendo uma funcao de onda do tipo
W = explik,)exp(ik,)F(z), (2.75)
1 /
2m*p§ + Sy (2ehk, B,z + e B22*)| F(2) = ¢ F(z), (2.76)

S

—_ 2.77

e=et 2m*  2m*’ ( )
hk,

— . 2.78

=0 eB, ( )

A equacao de Schroedinger independentemente do tempo pode ser escrita como:

BB | Fo = () = (e g ) L 27

2m* 2m* 2m* 2m*
Fazendo a mudancga de variaveis

£=2z— 2. (2.80)

A equacao pode ser colocada na forma

[ P g | P = (e~ “) P(E). (281)

2m* 2 2m*

Dessa maneira, o problema fica reduzido a equacao de Schrodinger de um oscilador Harmo-

nico unidimensional com frequéncia béasica

eB,

m*

We = (2.82)

A energia do movimento ciclotronico figura 2.7 é dada por:
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2m*

1 h2k?
= (N + §> fuw, + g, (283)

Nota-se que a equagao (2.83) tem uma grande degenerescéncia, que depende da escolha

do centro da orbita (k,) onde N é ou numero quantico do nivel de Landau

8 1/

/. dho,

»
r

7 I\

B=0 B#0

Figura 2.7 - Esquema ilustrativo dos niveis de landau

Como dito anteriormente a equacao de Dirac prevé um fator de lande igual a 2. Muitas
outras corregoes relativistas tém que ser levadas em consideragao quando o elétron esta
se movendo em um atomo, neste modelo simplesmente toma-se g como um pouco maior
que 2. Para portadores de carga em semicondutores o fator g tem que renormalizado em
funcao da estrutura de bandas, este fator g* efetivo por analogia com a massa efetiva m*,

a degenerescéncia de spin é resolvido pelo efeito Zeeman, ficando a equagao(2.83)como:

N L hew 21{2 L g B 2.84
€= +§ c+2m*+§,uoga. . (2.84)
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2.3.3 Hamiltoniano de massa efetiva

Na presenca de campos magnéticos os estados de energia dos eletrons nos multiplos pogos
apresetam uma quebra de degenerescéncia de spin, que tem relacao com efeito Zeeman.
Nesta secao sera estudado o efeito que o campo magnético caua sobre os portadores de
carga confinados em um sistema de pogos quanticos, com o campo magnético perpendicu-
lar a diregao de crescimento na nanoestrutura eixo z. O problema a ser tratado consiste de
poco quantico duplo altura finita Vj entre os pogos. Tomando a direcao do confinamento
paralela eixo z figura (2.8), assume-se que a simetria de translagdo fica conservada no

plano x-y, e a funcao de onda é tal que:

U(r) = e*"e™V N " f(2)tue(r). (2.85)

a b a
y

Figura 2.8 - Esquema ilustrativo de um poco quéntico duplo finito com campo magnético aplicado perpendi-
cular a direcdo de crescimento z.

Entao, nesta situacao, o movimento livre ao longo x — y, Além disso, colocando o campo
magnético ao longo de da diregao y, movimento livre acontece ao longo da direcao do
campo magnético, enquanto que nas outras duas diregoes tem-se confinamento quantico.
Como mostra a literatura (MARQUES; SHAM, 1982; GERCHIKOV; SUBASHIEV, 1992; STLVA
et al,, 1994), em uma heteroestrutura com a configuracdo acima descrita, pode ser de
grande utilidade levar em conta a simetria do sistema e, além de escolher z como dire¢ao
de crescimento, e y como direcao de quantizacao de spin. Nesse caso, Hlf.XPB mostrado na

Tab. 2.2 terda uma representacao matricial diagonal por blocos conforme segue.

A aproximacao de funcao envelope (equagao. 2.85), conquanto que k, — —id/dz. Entao,

considerando a descontinuidade nas bandas de condugao E.(z), valéncia F,(z), o split-off
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A(z) e introduzindo nos elementos da diagonal da matriz acima o potencial mesoscépico

de confinamento v(z), tem-se

Hff Fry = 1oy Fyy (2.86)
ou ainda
d k V3 d 2‘%
E(2)+0(z) P(ET%) FT9Pk s (i k)
L
P(-LFxY%) E,(2)+v(z) 0 0
oo | =1en
FY3 Pk, 0 Ey(2) + v(2) 0 HH
30
75 (i t k) 0 0 Ey(2) — A(2) + v(2)

Nesta segao sera representado o formalismo desenvolvido que permite estudar o fator g
de spin para estados de conducao e sua anisotropia em heteroestruturas semicondutoras,

por meio da teoria de perturbativa de primeira ordem.

Para tanto, considere inicialmente um pog¢o quantico semicondutor com um campo mag-
nético externo uniforme orientado paralelamente a interface do pogo. Utilizando o calibre
de Landau A = Bze, (com o acoplamento minimo k, — k, + A = ke + z/I?, onde —e
é a carga do elétron) e efetuando a projecao do hamiltoniano de massa efetiva sobre os

estados de condugao, tém-se

h? d 1 d 1 m? 1
gelf — 22 = Ty~ Te o (r—2)2+E, -9 (2,60 B,
7 2 dzm*(z,e,)dz 2 m*(z,¢e,) we (2= 20)"+ Bel2) +0(z) + 29 (2:60) pp o
(2.87)
onde o = &, observe que zy = —(?k, define o centro da érbita ciclotronica, onde ¢ =

Vh/eB é o comprimento magnético, up = eh/2m, é o magnéton de Bohr e o parametro
de acoplamento Rashba ¢ tal que ag(z,2,) = Ln(z,&,). Os termos m(z,&,) e n(z,&,) sdo

descritos segundo as expressoes:

9" (2,65) = ge — 4;;;6 [aR(z, £5) (2 — 20) + n(z,64) + nrem], (2.88)
P? 1 1
n(z o) 2 [50 —v(2) = Ey(2) e, — v(z) — Ey(2) + A(z)] (2.89)
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1 P2 2 1
m(zen) T2 e —0(2) = Bu(2) 25 —0(2) = Bu(2) + A() (2.90)

Em que P sao elementos de matriz (de mesmo valor) do operador momentum (KANE,
1982)

O Hamiltoniano 2.87 tem limites importantes:

e Se B =0, temos o Hamiltonianno de Kane para, o acoplamento spin o6rbita para
Rashba é recobrado(GERCHIKOV; SUBASHIEV, 1992; SILVA et al., 1994; SILVA et

al.,, 1997), o sistema restaura a simetria de transla¢do no plano x — y .

e Sem interagao spin-érbita A(z) = 0, os niveis de Landau como soluc¢ao da equa-

¢ao de massa efetiva resultante (BROZAK et al., 1990).(n(z,e,) — 0).

e se v(z) =0, o limite do bulk for restablecido: banda de condu¢ao nao parabdlica
para modelo Kane ,onde o efeito Zeeman é renormalizado apenas pela interacao
do elétron com o rede cristalina (KIM et al., 1989), se o valor da energia no fundo
da banda de condugdo chegamos a formula de Roth (ROTH et al., 1959) que
consegue explicar o fator g para semicondutores III-V. O fator g pode variar,
por exemplo, de ~ —0,5 no GaAs para ~ —50 no InSbh, e tal variacao pode ser

explicada pela férmula de Roth:

m A
SR Y L — 2.91
g ( m*3Eg+2A) (291)

A expressao acima foi obtida por Roth, Lax e Zwerdling (ROTH et al., 1959) pela da teoria
de perturbacao k - p de segunda ordem, equacao (2.91) corresponde a solugao exata para
o modelo de Kane considerando a energia no fundo da banda de condugao (KIM et al.,
1989). Em geral, a equacgio (2.91) é um caso particular ¢ da equacao (2.88), é claro que o
fator g efetivo dependera do campo magnético. Mas, de uma analise mais apurada vé-se
que, g = constante ja que estd sendo feita uma analise perturbativa de primeira ordem,

a analises tem s6 vale para campos magnéticos pequenos.

O abordagem para tratar anisotropia do fator g, é feita mediante a teoria perturbativa de

primera ordem, para isto é preciso considerar o termo independente do spin da equacao

4ver apéndice C
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(2.87) no limite de campo nulo

Hoyp®(2) = eop°(2). (2.92)

Si considerado o campo magnético paralelo a direcao de crescimento da heroestrutura,
como mostra na seguente figura 2.9, nesta situacao o fator giromagnético sera normalizado
pelo termo do bulk. Isso porque o parametro de acoplamento Rashba anula-se, obtém-se
entao anisotropia como a diferenca entre o valor - do fator giromagnético obtido para as

diferentes configuracoes que o campo magnético assume em relagao a hetoestrutura

X

Figura 2.9 - Esquema ilustrativo de um pog¢o quantico duplo finito com campo magnético aplicado paralelo a
direcdo de crescimento z.

4m,

Agpow = ?<¢?,2,3‘O‘R<Zv g0)(z — ZO)W?Q,?,)’ (2.93)

aplicando a equagao(2.93) para o pogo quantico duplo obtemos a expressao para aniso-
tropia

Agpow = Agi + Ags + Ags, (2.94)

sl ()
2= (5 )2 (5 40 2 (5 )| 3ot (5) e
Agy — 2 lb w2 (g)” b- (2.97)

T
Onde 1, 19,13, sao as fungoes de onda de pogo duplo nas diferentes interfaces, e sao

~~

2.95)

~~

2.96)

definidas no capitulo de introducao, a e b sao a largura do poco e barreira respetivamente
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3 RESULTADOS

A estrutura eletronica das super-redes é caracterizada pela formacao de minibandas de
energia e, de forma analoga ao que ocorre nos sélidos cristalinos, essas minibandas sao
separadas por zonas proibidas dos elétrons. A Figura 3.1 mostra os limites inferior e
superior da primeira minibanda de uma super-rede de GaSb/InAs onde foi utilizado o
modelo de Kronig-Penney para calcular a energia das minibanda em funcao da distancia
de estruturas periédicas (KRONIG; PENNEY, 1931), as curvas continuas(linhas vermelhas)
mostram os resultados obtidos na aproximacao de massa efetiva de oito bandas e as

tracejadas sao os resultados obtidos pela aproximagao banda tnica

960 —————
: GaSb/InAs/GaSb

a=b

640

Energy (meV)

320

a(i)

Figura 3.1 - Os niveis de energia para k = 0 e para k = 7 definem, respectivamente, os limites inferior
e superior da primeira minibanda que caracteriza a super-rede. As curvas continuas mostram
os resultados obtidos com o modelo de Kane de oito bandas com os pardmetros m* = 0.023,
E;, = 0418 eV, A = 0.38 eV e 0grem = —0.5 para o InAs e m™ = 0.041, £, = 0.81 eV,
A =0.76 eV e 0grem = —2.2 para o GaSb. e as tracejadas o limite de banda dnica.

No grafico da figura (3.1)pode ser visto como a diferenca entre o modelo de uma banda e,
o modelo de oito bandas, para a super-rede, fica em evidencia a diferenca energética entre
o limite superior k = 7 e ou inferior £ = 0 da primeira minibanda de energia. O modelo
de oito bandas converge mais rapidamente para zero que o modelo de uma banda. Ou
principal sistema investigando é o pogo duplo simétrico, onde o estado fundamental da
particula se separa em estados simétrico e anti-simétricos com niveis de energia distintos,
que dependem da largura e da altura da barreira central, para o modelo de uma banda

(linhas pretas), e o modelo de oito bandas (linhas vermelhas)
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Figura 3.2 - Energia dos niveis eletronicos, para os estados simétrico e anti-simétrico, em funcdo da lar-
gura da barreira central, com largura poco a=40A para um pog¢o quantico duplo simétrico
Alg3Gag.7As/GaAS,m;, = 0.06Tm,, E = 1.52 eV, A¥ = 0.34 eV,dg%%,, = —0.50,E5 = 1.94
eV, A =0.32 eV, 6g°,,, = 0.13 e vg = 0.277 eV.

T
500 |

GaSb/InAs/GaSb

450
400 a=40 A

350

300

Energy (meV)

250

200

150

100 . 1 \ 1 , I . 1 .
o] 20 40 60 80 100

b(A)

Figura 3.3 - Energia dos niveis eletronicos, para os estados simétrico e anti-simétrico, em fun¢do da largura
da barreira central para um po¢o quéntico duplo simétrico (com poc¢os de InAs de largura a=40
A e barreiras de GaSb), m* = 0.023, E; =0418 eV, A =0.38 eV e 0grem = —0.5 para o InAs
em* =0.041, E;, =0.81 eV, A =0.76 eV e 0grem = —2.2 para o GaSb
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Figura 3.4 - Energia dos niveis eletronicos, para os estados simétrico e anti-simétrico, em funcdo da lar-
gura da barreira central, com largura poco a=60A para um pog¢o quantico duplo simétrico
Alg3Gag.7As/GaAS,m;, = 0.06Tm,, E = 1.52 eV, A¥ = 0.34 eV,dg%%,, = —0.50,E5 = 1.94
eV, A =0.32 eV, 6g°,,, = 0.13 e vg = 0.277 eV.
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Figura 3.5 - Energia dos niveis eletrénicos, para os estados simétrico e anti-simétrico, em fun¢do da largura

da barreira central para um poco quéntico duplo simétrico (com pocos de InAs de largura a=60A
e barreiras de GaSb), m* = 0.023, E; =0.418 eV, A =0.38 ¢V e dgrem = —0.5 para o InAs e
m* =0.041, £, =0.81 eV, A =0.76 eV e 6grem = —2.2 para o GaSbh.
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Observa-se nos graficos (3.2,3.3 e 3.4), fixando o valor da largura do pogo em 40.&, no
caso da liga semicondutora Aly3GagrAs/GaAs, aparece um splitting de energia entre o
nivel simétrico e ou nivel antissimétrico. Este diminui com a separagao (desacoplamento)
dos pocos no modelo de uma banda e também para modelo Kane de oito bandas. Para
liga semicondutora InAs/GaSb/InAs o splittig de energia e bem maior que na liga semi-
condutora anterior e, percebe uma grande diferenca energética entre o —|—6OA, para esta
mesma liga semicondutora, o comportamento entre o modelo de oito bandas e modelo de
uma banda evolui de maneira similar, com a diferenca que o spliting de energia, entre o
nivel simétrico e antissimétrico, ¢ menor que no caso de largura do poco com largura de
40A. Tudo leva crer a que a diferenca observada depende dos efeitos de tunelamento que

tender ser mais pronunciado em pogos mais estreitos

A funcao de onda de um poco quantico duplo, na aproximacao de banda plana
v(z)=0(SHAM; NAKAYAMA, 1979) utilizando o modelo de Kane de oito bandas. Sera mos-
trado a seguir. Esta aproximagao da conta da interagao spin-orbita, Esta etapa de trabalho
de pesquisa tende por efeito entender o efeito das interfaces no calculo da anisotropia equa-
¢ao (2.94), e observar, de maneira, detalhada, o efeito do acoplamento e desacoplamento
entre os pogos quanticos. No gréfico (3D waterfall ) pode-se ser observado efeito de aco-
plamento e desacoplamento dos pocos pela funcao de onda em funcao da distancia. Este
grafico mostra os limites para os dois casos: primeiro, quando os pogos estao desacoplados,
isto é para uma largura de barreira (16 nm), pocos quanticos ja se encontram totalmente
desacoplados. O resultado sao duas funcgoes de onda separadas no espaco representando,
duas diferente fungoes de onda de um pocgo quantico de largura a, no outro caso limite,
quando um acoplamento ¢ maximo caso a largura da barreira (b — 0), temse como re-
sultado da funcao de onda de um poco quantico duplo de largura 2a. Como mostra o
perfil da banda de conducao (ver figura xxxxxx), o autovalor de energia ¢y e as fungoes
de onda para os estados fundamentais do pogo quantico (DQW), com largura de barreira
b= 0nm,b = 2nm e b = 4nm e largura do poco fixada em a = 4nm. Ou grafico per-
mite estimar os valores da funcao de onda nas diferentes interfaces e, como mudam estes
com o acoplamento e o desacoplamento dos pogos quanticos. Estes valores sao de grande

importancia para o modelo tedrico desenvolvido, permitem calcular anisotropia.
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Figura 3.6 - evolugdo da funcdo de onda do nivel base simétrico com diferentes largura de barreira central,
para um pog¢o quantico duplo simétrico com pogos de largura a=2 nm e barreiras barreiras de
Alp 3Gag.7As, m;, = 0.067m,, By = 1.52 eV, A¥ = 0.34 eV,dg;.,,, = —0.50,Egb =1.94 eV,
AP =0.32 eV, §g°,,, = 0.13 e vg = 0.277 eV.
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Figura 3.7 - func3o envelope do estado base do DQW, para trés diferentes larguras de barrerira central b=0nm,
b=2nm, b=4nm com pog¢os de GaAs de largura a=4 nm e barreiras de Aly 3Gag rAs, m), =
0.067me, EY = 1.52 eV, A" = 0.34 eV,dg,,, = —0.50,E) = 1.94 eV, A’ = 0.32 eV, 40, =
0.13 e vg = 0.277 eV.
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as figuras (3.8,3.9,3.10) mostram os resultados para anisotropia do fator g efetivo das
ligas InAs e GaSb, em funcao da largura do pocgo para diferentes larguras de barreira. Os
parametros utilizados foram: m* = 0.023, £, = 0.418 eV, A = 0.38 eV € dgrem = —0.5
para o InAs e m* = 0.041, E;, = 0.81 eV, A = 0.76 €V e 6grem = —2.2 para o GaSb. Esses
sao materiais de particular interesse neste trabalho de investigacao , pois possibilitam a
producao de interfaces do tipo InAs/GaSb com propriedades especiais bem conhecidas,

como, por exemplo, um offset (vg) largo para a banda de condugao (em torno de 0.96 eV).

25 T T T T T T T T T T T T T T T T
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Figura 3.8 - Anisotropia para diferentes pequenas larguras da barreira central, em func3o da largura do poco
para InAs/GaSb.

0] 2 4 6 8

-14

2 a(nm)

Figura 3.9 - Anisotropia para diferentes larguras da barreira central, em fun¢do da largura do pog¢o para
InAs/GaSb.
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Figura 3.10 - Anisotropia para diferentes larguras da barreira central, em fun¢do da largura do poco, para se-
guintes pardmetros: mj, = 0.067m,, EY = 1.52 eV, A¥ = 0.34 eV,dg.,, = —0.50,E§ =1.94
eV, Ab = 0.32 eV, dgb,,, = 0.13 e vy = 0.277 eV, o painel menor mostra anisotropia para
pogo quéntico de largura a Obtida no modelo tedrico obtido por (SANDOVAL et al., 2013) compa-
rado com os dados experimentais (JEUNE et al., 1997)(simbolos em vermelho)e ((MALINOWSKI;
HARLEY, 2000)) simbolos em preto.

Nas figuras (3.8,3.9,3.10) que representa a anisotropia observa-se que no limite, em que
a largura da barreira b — 0, a equacao (Equagao . 2.94) que determina a anisotropia do
fator g de spin para o poco quantico duplo simétrico, assume a mesma forma da expressao
para o pogo quantico simples de largura 2a, de fato, com b = 0 na equagao na (Equagao.

2.94) tem-se
4dme,

800 0) =2 (=) a 3] (1 ) 3.1)

Levando-se em conta a simetria do perfil de confinamento para obter a anisotropia de um

pogo quantico de largura a, sustituese (a — a/2), que é anisotropia teérica pelo o trabalho
(SANDOVAL et al., 2013)

200 -0) = () al 2|t - ) 32)

Observa-se os resultados para o caso de anisotropia de um poco simples, isto fazendo que
largura de a barreira igual zero, em acordo com o trabalho teérico (SANDOVAL et al., 2013)
dado por a equagao (3.2), em nosso modelo si colocamos a largura da barreira b = 0,
temos anisotropia de um poco quantico simples de largura 2a, mostrando a concordancia
dados experimentais (JEUNE et al., 1997),(MALINOWSKI; HARLEY, 2000), é facil analisar
a dependéncia da anisotropia com os valores da funcao de onda nas diferentes interfaces
da heteroestrutura, para o caso do pogo duplo, tem-se trés contribuicoes: que corresponde
a contribuicao da fungao de onda sobre anisotropia do pogo duplo equagao (2.94) nas

diferentes interfaces
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4 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Em virtude da revolugao promovida no desenvolvimento de nanodispositivos (FERT, 2008),
a spintronica é um dos temas que despertam grande interesse no atual cenéario da Fisica.
Nesse novo campo de pesquisas, beneficios em setores criticos da tecnologia de informa-
¢ao estao atrelados a compreensao de aspectos basicos da fisica quantica e, em particular,
do spin dos portadores em sistemas que podem ser estruturados com precisao em escala
nanométrica. Em tal contexto, a producao das amostras de alta qualidade, visando o de-
senvolvimento de novos dispositivos, agrega enorme valor ao estudo das nanoestruturas.
Particularmente, no campo da spintronica, sabe-se, por exemplo, que os efeitos de in-
terferéncia decorrentes da superposicao de termos oriundos da interagao spin-orbita para
elétrons confinados em pocgos quanticos constituidos por ligas entre semicondutores dos
grupos III e V, sao de grande importancia para o desenvolvimento de dispositivos como
transistores e filtros de spin (ZUTIC et al., 2004), além de estabelecerem os alicerces sobre
os quais se fundamenta a chamada engenharia do fator g de spin (KOSAKA et al., 2001).
Assim, a compreensao de aspectos relativos ao grau de liberdade interno dos elétrons des-
perta interesses que estao além do ponto de vista da fisica basica, motivando ambiciosas

perspectivas do ponto de vista de suas aplicagoes tecnolégicas (AWSCHALOM et al., 2002).

Nesta dissertacao, nés desenvolvemos um estudo tedrico sobre o fator g de spin e sua ani-
sotropia para elétrons confinados em pocos quanticos duplos, considerando, em particular,
o efeito de acoplamento entre pocos quanticos separados por uma barreira de potencial.
Inicialmente, obtivemos a energia e a funcao de onda para o estado fundamental. Em
seguida, utilizando teoria de perturbagao de primeira ordem, obtivemos o fator g de spin
considerando duas configuragoes especificas que o campo magnético externo pode assumir
em relagao a geometria da heteroestrutura, isto é, perpendicular e paralela a interface.
Nossos resultados mostram que, de maneira geral, pogos quanticos compostos por ligas
semicondutoras com um menor gap de energia, apresentam uma anisotropia giromagné-
tica amplificada. Expressoes analiticas mostram que o sinal da anisotropia depende da
diferenca entre os parametros de acoplamento spin-érbita associados as diferentes ligas
que constituem as heterointerfaces, de forma que a anisotropia obtida para pocos quan-
ticos compostos por interfaces do tipo AlGaAs/GaAs apresenta um sinal oposto ao da
anisotropia obtida para pogos com interfaces do tipo GaSb/InAs. Nossos resultados tam-
bém mostram que, para pocos quanticos duplos, a anisotropia alcanca seu maximo valor
no limite em que os pogos quanticos deixam de interagir, sendo que o valor maximo da
anisotropia obtida para pocos quanticos simples fixa um limite superior para a anisotropia
obtida para pogos quanticos duplos, com a diferenca de que esses pontos de méaximo, no

caso de pocos simples e pocos duplos, ocorrem para distintos valores da largura dos pogos.
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Analisando as perspectivas com relagao ao trabalho aqui desenvolvido, ainda tendo como
foco de estudo os pocgos quanticos acoplados e, em particular, o estudo da anisotropia as-
sociada ao fator g efetivo, a influéncia da simetria do potencial de confinamento pode ser
explorada, considerando a dependéncia da anisotropia com o centro da dérbita ciclotronica.
Conforme discutido nesta tese, o formalismo baseado na teoria de perturbacao de primeira
ordem com o qual obtivemos a anisotropia giromagnética para pocos quanticos acopla-
dos, pode ser estendido ao caso das superredes semicondutoras, considerando os efeitos
decorrentes da periodicidade caracteristica desse tipo de sistema. Importante ressaltar
também que a abordagem aqui utilizada restringe nossos resultados ao limite de campo
magnético baixo e permite tratar apenas de heteroestruturas na aproximacgao de banda
plana. Assim, dentre as perspectivas, incluimos também a possibilidade de transpor essas
limitagoes por meio da solugdo numérica da equagao (2.87), com o intuito de estudarmos
a dependéncia da anisotropia giromagnética com o moédulo do campo magnético externo,

com a densidade eletronica superficial e a autoconsisténcia do potencial de confinamento.
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5 APENDICE
5.1 APENDICE A

CLEBSCH GORDAN COEFFICIENTS

86. Clebsch-Gordan coefficients 1
36. CLEBSCH-GORDAN COEFFICIENTS, SPHERICAL HARMONICS,
AND d FUNCTIONS
J
Note: A square-root sign is to be understood over every coefficient, e.g., for —8/15 read —4/8/15. Notation: M
1/2x1/2| ! 3 m; m,
1 1 0 Y =/-=cosf 5/2 .
[172+172] 1] o 0 1 47 2x1/2 572|572 372 m;  m; | Coefficients
172 —1/2|1/2 1/72| 1 L 3 (2 +1/2] __1]+3/2+3/2 .
172 +1/2[1/2-1/2|-1 Yii=—\s sin 6 e’ 2-1/2| 1/5 4/5| 572 372
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1x1/2 [372 Yo =47 (2“’” b3 0+1/2] 3/5-2/5|-1/2-1/2
X L32[ 32 172 5 |o-1/2 3/5 2/5| 5/2 3/2
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1 oh/z 172[ 2 1 0 0035 0-2/5{ 3 2 1 -1/2 0| 3/5 -1/15 -1/3] 5/2 3/2
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d1/2,1/2 = 035 d2771 — sin @ dl,o = sin 6 cos 6
3/2 _ 3cosf@+1 .0 9 (1 —cosf\2 9 _l—cost _ 9 _ (3 o 1
d1/2,—1/2*7T sin 5 d2727( 5 ) di _; = ——=——(2cos0 +1) (I[)'[)7(§ cos 6—5)

Figure 36.1: The sign convention is that of Wigner (Group Theory, Academic Press, New York, 1959), also used by Condon and Shortley (The
Theory of Atomic Spectra, Cambridge Univ. Press, New York, 1953), Rose (Elementary Theory of Angular Momentum, Wiley, New York, 1957),
and Cohen (Tables of the Clebsch-Gordan Coefficients, North American Rockwell Science Center, Thousand Oaks, Calif., 1974).
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5.2 APENDICE B

Na auséncia de spin aparte peridédica da funcao de Bloch para a banda de condugao é uma
fungao do tipo s, similar ao do orbital atomico, denotado por |S). Esta fun¢ao nos indica
que a funcao de Bloch tem propriedades de simetria de um orbital de momento angular
[ = 0, as funcoes de Bloch na banda de Valéncia, tem propriedades de oorbital de momento
angular [ = 1, e sdo denotados por |X),|Y),|Z), em analogia com as orbitais atémicos
figura de embaixo, o hamiltoniano de interac¢ao spin-érbita é diagonal na base|j, j.), por
tanto. Transformando o hamiltoniano k.p para esta base, a perturbagao spin-orbita é
acrescentada somente para os termos da diagonal esta transformacao pode ser feita usando

os harmonicos esféricos

Y

!

s- orbital py - orhital py-orbita ;- orbital

>
>
>
-

Figura 5.1 - Orbitais p, s de sistemas atdmicos. O orbital s é esférico e, portanto, tem simétrica ao longo de
todos os eixos; os orbitais p s3o antissimétricos ao longo da dire¢do que sdo orientados

20+1(1—|m|)! :
Yo, (60 = —1 (m+|m|)/2Pm @) etme 1
Em( 790) \/ A7 (l+ ’m|)|( ) V4 (COS )6 (5 )
2m ™ )
/ / Y (0,0) Yo" (0, ) sinfdp = 6, m S (5.2)
p=0 J6=0
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1=0 (6rbital s)
Yoo =—F==S) (5.3)

1=1 (orbital p)

Yi0(0, ) = \/Ecose - \/432 = |Z) (5.4)
Y1+ (0 \/> = =7 |X +iY) (5.5)

para mudar de base |, s,) para a base diagonal |7, j,) precisa-se dos coeficientes de Clebs

Gordon ! |7,7.) = >_CJl.,s.) a continuagao paresenta-se dos exemplos representativos;

onde usamos os coeficientes de Clebs Gordon para calcular a relacao entres as duas bases

31 1, 1 2 1 1X +iY 2
2 1 11 2X +iY 1
~aep-yien-— iz e

na Tab. 5.1 mostramos os vetores das duas bases

Tabela 5.1 - base diagonal Hﬁ_xps

|1zasz> |.]>.]z> El(k = 0) banda
0,5)=S1 330 =51 0] Te
0,5) =51 3. -3 =51 0] Tg
1, 2> X“YT 5.5) =" 1 —E, | Ts
0.3) - pp=-\3 izt | BN
| 1,%>—X;;Y |§,§>=—¢§X;;W 121 | By-A| Ty
e A i R - e 2
|07 %)ZZi |%7_%>:_ %XJ%YT_’_ %Zi/ _EQ_A F7
-1 -3 =*F 50 ="%1 Eo | s

Lver tabela apéndice A
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Para o estudo de algumas propriedades fisicas em nanoestruturas semicondutoras, a apli-

cacao de campos externos ¢ de grande importancia, como é sabido a escolha de uma

determinada base no deve alterar nosso sistema fisico, e por isso que na literatura encon-

tramos diferentes bases que funcionam dependo da escolha do eixo de quantizacao do spin

e a diregao do campo magnético aplicado; Portanto, uma base que simplifica os céalculos

quando aplica-se o campo magnético paralelo a direcao de crescimento, além que elimina
muitos elementos de matriz, foi utilizada por Bastard (BASTARD,1988) considerando
0s seguintes parametros P = —iL (s|p|j), onde k+ = %(k +ik,)

Tabela 5.2 - base diagonal para HE_XI)8(BASTARD, 1988)

U; ‘ , Ja) ‘ Ei(k =0) ‘

0 =151 3:3) =1CB 1) 0

s = iS5 | 3:—3) =1CB ) 0

n= Xy \izy | b -LEY | -E,

o =27 —\3ZL| 15, —5)=ILH 1) | -E,

iy = A 15:5) = [HH 1) —E,

Uy = X\;%Y ’%a‘%) =|HH |) —E,
ne @izt [ hi=pon [
iy = A g \fZi 1= =[50l) | —E,— A

usando a base mostrada na Tabela anterior calculamos os elementos de matriz

(Hlé-;s)um

= (u;,0.|(Ho+ Hgo+ (B/me)k-pP) |}, o). mostrados na Tab. 5.3.na préxima

pagina tomando um elemento (Hﬁés)uiu; = (u;, 0,|(h/me)k - plul, o).

_/;’<- X;\/_’Y 1 _\/gz ¢> - \/gpkz (5.8)
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¢ ¢ ¢
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Tabela 5.4 - base diagonal para Hﬁ,XpS(SILVA, 1992)

=221+ Xt ) | 15D | -,
= —\2ZL+50X LY ) |15 - | -,
e -LCXTYD | BY | 5,
i = — 5 (—iX L +Y 1) 52 B
i =—p(Y T =(Z=X)1) | 33 | "B —A
s =—(VI+Z+i X)) [l5-3) | B —A

Usando a base mostrada na Tabela anterior calculamos o seguinte elementos de matriz

(Hi ),

ul = (ui, O'y’(HO + Hso + (h/me>k

tomamos p = —1\/2%(8\1513}

83X 8
tomando um elemento (Hy " )u;u;

E,g<
m

E;;;<
m

2 .
5ZT>+ k;<
h\/§k‘z<ST‘pz

h

3 |

3
w |
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1

2
-7
3 T

) (s
SRR

PP |uf, o,). mostrados na Tab. 2.2, para qual

= (i, 0y|(h/me)k - pluj, o).

;mm>:

( _g) (5.9)



5.3 APENDICE C

Medindo a energia do elétron em relagao ao fundo da Banda de conduc¢ao £ = 0 na regiao
do pogo, E¥ =0, e E® = vy, enquanto, E¥ = 0 e El=v, — E} definem o perfil da banda

de valéncia, e tomando g, = 2

2 2 2 hQ 1
P?=pP2=pP2= (5.10)
my(0) [ 2 4 1 ]
Ey(2) Ey(2)+A(z)
P2 1 1
)= — - 11
n(ze0) = 3 La—mz)—Ev(z) sa—v<z>—Ev<z>+A<z>] (5.11)
d
- 12
an(ze) = —n(z.5,) (5.12)
. 4me,
§"(2:20) = 9 = =% |ar(2:0) (2 = 20) +1(2:0) + Them . (5.13)

no limite de bulk v = 0 e tomando as consideracoes axima que definem o perfil da banda

de valéncia temos

4m, p? 1 1
o Amep” _ ) 5.14
A [E—I—Eg E+Eg—A]+g (5.14)
4m, p? 1 1 2m, p? A
_ - _ 2= — = 2 (5.15
=" {E+Eg E+E9—A}+ 2 By ELEy T2 O

5 (1 Me A _ o 2mep? [ 2 1 _o 2m, p? A
m*3E, +2A ) R 2|E, E+E,—A] h2 2 | E,(E + E,)

m A
G Y [P 1
g < m*SEg+2A) (5.17)
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