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RESUMO

Realizamos estudo sistematico da influéncia de dois campos de laser intenso linear-
mente polarizados, em configuragao cruzada, nos niveis de energia do elétron e na densidade
de estados em pogos quanticos de GaAs/AlGaAs. Mostramos que tanto o padrao de con-
finamento dos portadores de carga quanto a densidade de estados sao modificados pela
aplica¢ao dos campos. Para radia¢des intensas de laser polarizado na dire¢do de crescimento
da heteroestrutura semicondutora, apenas o perfil da banda de condugdo é modificado,
induzindo fortes desvios para o azul nos niveis de energia que dependem monotonicamente
da intensidade e da freqiiéncia do laser, além disso, detectamos que tais desvios sdo mais
pronunciados nos niveis de energia mais altos. Por outro lado, polarizagdes paralelas ao
plano das heterointerfaces produzem alteragdes na densidade de estados, mudando seu
perfil suavemente em fungdo da intensidade e freqiiéncia do laser aplicado, o que sugere
um interessante mecanismo de regulagem do laser que pode ser utilizado na pratica para
ajustar as propriedades Opticas e de transporte de dispositivos semicondutores de baixa
dimensionalidade sob a¢ao de laser.

Na auséncia de campos, investigamos a influéncia do perfil nao-abrupto de dopagem
na densidade do gas de elétrons bidimensional em pogos quanticos de GaAs/AlGaAs com
interfaces graduais e dopagem modulada em uma das barreiras. Um método de discretizagdo
propria para malhas ndo-uniformes foi proposto a fim de resolver as equagdes acopladas
de Schrodinger e Poisson de maneira autoconsistente. Observamos, para esse sistema,
um aumento significante na densidade bidimensional dos portadores de carga em fungéo
do tamanho de difusdo dos doadores, apontando assim a provavel causa para os baixos
valores encontrados em outros trabalhos nos quais um perfil gradual de dopagem nao
foi considerado. Verificamos ainda que o aumento da largura do espagador, que separa
os portadores de carga das impurezas residuais, diminui o efeito da dopagem gradual no
processo de transferéncia de carga.

Analisamos também o efeito dos campos elétricos internos e das interfaces graduais
no perfil da banda de condugéo e nas energias de transi¢ao intersubbanda para pogos
quanticos de GaN/AlGaN com estrutura wurtzita. Identificamos, mais uma vez, a presenga
de desvios para azul induzidos pelos campos intensos de polariza¢do bem como pelas
interfaces graduais. Enquanto o efeito das polarizagdes piezoelétrica e espontanea é mais
acentuado em pocos quanticos mais largos, o efeito produzido pelas interfaces graduais
¢ mais pronunciado para poc¢os mais estreitos, indicando a grande importancia desse
ultimo efeito em nanodispositivos semicondutores. Um aumento significativo na densidade
bidimensional dos portadores de carga em fun¢ao do tamanho de difusao dos doadores
também foi encontrado para pogos de GaN/AlGaN com dopagem modulada.



ABSTRACT

A systematic study on the influence of two intense, linearly polarized, nonresonant
laser fields, in a crossed configuration, on the electron energy levels and density of states
in GaAs/AlGaAs quantum wells is performed. The carrier confinement pattern and the
density of states are shown to be modified by the laser beams. For laser field polarizations
parallel to the growth direction only the conduction band profile is changed, inducing
strong blueshifts on energy levels which depend monotonically on both the laser intensity
and frequency, besides, we detected that such blueshifts are larger for higher energy levels.
On the other hand, for in-plane polarizations only the density of states is altered, changing
its profile smoothly in function of the applied laser intensity and frequency, which suggests
an interesting laser tuning mechanism that can be used to adjust the optical and transport
properties of low-dimensional semiconductor devices under intense laser fields.

In the absence of laser fields, we investigated the influence of non-abrupt doping profiles
on the carrier sheet density in one-side modulation-doped GaAs/AlGaAs graded quantum
wells. A proper discretization method for non-uniform meshes was proposed in order
to solve the coupled Schrodinger and Poisson equations self-consistently. We noted, for
this quantum system, a significant increase in the electron sheet density in function of the
donors diffusion length, pointing, therefore, the probable cause for the underestimations in
the two-dimensional electron gas density verified in previous works based upon the abrupt
doping profile. We also found that the effect of the non-abruptness on the charge transfer is
diminished by the increase of spacer layer thickness, which separates the carriers from the
remote donors.

The effects of internal electric fields and graded interfaces on the conduction band
profile and on the energies of intersubband transitions for GaN/AlGaN quantum wells with
wurtzite structure were also analyzed. Once more, the presence of blueshifts induced by
intrinsic polarization electric fields and by graded interfaces was identified. While the effect
of piezoelectric and spontaneous polarizations is more pronounced for larger quantum
wells, the effect produced by the graded interfaces is more pronounced for narrow quantum
wells, indicating the great importance of this latter effect on semiconductor nanodevices. A
significant increase in the electron sheet density in function of the donors diffusion length
was also found for modulation-doped GaN/AlGaN quantum wells.
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1 INTRODUCAO

ETEROESTRUTURAS podem ser definidas como estruturas semicondutoras hetero-
H géneas feitas de dois ou mais semicondutores diferentes [1], de tal forma que a regiao
de transicao ou interface dos diferentes materiais desempenha um papel essencial na agao de
qualquer nanodispositivo. Os semicondutores participantes das heteroestruturas envolvem
os elementos da parte central da tabela periddica (veja Tabela 1 na pagina seguinte). Cada
elemento da coluna III pode ser combinado com um elemento da coluna V para formar
o chamado composto III-V. Dos elementos mostrados, doze compostos III-V distintos
podem ser formados. O composto mais utilizado ¢ o arseneto de galio (GaAs), mas todos
eles podem ser utilizados em heteroestruturas, a escolha depende da aplica¢do. Na prética,
composto [II-V sdo quase sempre utilizados em heteroestruturas, ao invés de isolados. Dois
ou mais compostos distintos podem ser usados para formar ligas. Um exemplo comum ¢é o
arseneto de galio-aluminio (Al,Ga;_,As), onde x ¢é a fra¢ao do cristal ocupada por atomos
de aluminio (Al) e 1 — x é a fragdo ocupada por atomos de galio (Ga). Assim ndo temos
apenas uma quantidade finita de compostos diferentes, mas uma faixa continua de materiais,
ja que é possivel fazer heteroestruturas de composi¢ao gradual, nas quais a composicao

varia continuamente ao longo da estrutura do dispositivo.

Durante muito tempo as principais heteroestruturas utilizadas na fabrica¢ao de disposi-
tivos eletrdnicos e optoeletronicos de baixa dimensionalidade foram aquelas compostas
pelo GaAs e suas ligas. Esse fato pode ser explicado devido a uma gama de vantagens ofere-
cidas por esses materiais, dentre elas podemos citar: 6tima qualidade de interface, pequena
diferenca entre as constantes dielétricas das camadas constituintes, baixa concentragao de
impurezas residuais, alta mobilidade eletronica a baixa temperatura, possibilidade de alta

concentracao de dopagem nas barreiras, dentre outras.
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TABELA 1 - Por¢ao central da tabela periédica mostrando
os elementos das colunas II a VI, utilizados em heteroestru-

turas.
II III IV \Y VI
N
Al Si P S
7/n Ga Ge As Se
Cd In Sb Te
Hg

1.1 MOTIVACAO

Recentemente o interesse da comunidade cientifica pelas heteroestruturas compos-
tas por GaAs vem sendo substituido pelos materiais chamados de nitretos do grupo III,
compostos por nitreto de galio (GaN) e suas ligas, conforme mostra a Figura 2. Muitos
trabalhos atuais tém sido publicados a respeito da eletronica dos nitretos do grupo III
Esses resultados experimentais indicam que os efeitos de polarizagdo previstos nos nitretos

influenciam sobremaneira a performance dos dispositivos baseados em tais materiais.

De acordo com Strite e Morkog [2], os nitretos do grupo III foram sintetizados pela
primeira vez ja em 1928 [3]. Todavia o estudo experimental desses materiais foi dificultado
por anos pela baixa qualidade das amostras. Somente no inicio da década de 90, com o
progresso da técnica de crescimento epitaxial de cristais, uma melhor qualidade nos filmes
de nitretos fabricados foi atingida a um nivel suficiente para producao de dispositivos em
aplica¢des praticas. O marco na exploragdo dos nitretos foi a demonstragdo em 1991 por
Akasaki et al. [4] e Nakamura, Senoh e Mukai [5] de LEDs azuis eficientes baseados em GaN.
Guiado pelo sucesso na realizacao desses dispositivos, o campo de pesquisa em nitretos
explodiu nos anos seguintes, como mostra a Figura 2 na pagina 23. A disponibilidade de boas
amostras de heteroestruturas estimulou uma extensa investigacio tedrica e experimental do
GaN e suas ligas com nitreto de aluminio (AIN) e nitreto de indio (InN). Descobriu-se entdo
que as propriedades desses materiais sao significantemente diferentes das propriedades de

materiais muito melhores explorados como o GaAs e outros semicondutores III-V.

Os semicondutores de banda proibida larga tém atraido grande aten¢ao da comunidade

cientifica devido as suas excelentes propriedades fisicas para a fabrica¢do de nanodispo-
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Fonte: Vurgaftman e Meyer [6]

sitivos eletronicos e dpticos que exigem alta poténcia, alta freqiiéncia e alta temperatura.
Os Semicondutores de banda proibida larga mais promissores sao os nitretos do grupo
I11, tais como os compostos binarios AIN, GaN e InN. Tais materiais cobrem uma grande
variedade de bandas proibidas de energia, desde 1,9 eV para o InN, passando por 3,4 eV
para o GaN e chegando a 6,2 eV para o AIN, conforme pode ser verificado pela Figura 1. A
separagdo espacial entre os portadores de carga no gas de elétrons bidimensional (2DEG) e
os doadores ionizados faz do transistor de alta mobilidade eletronica (HEMT) composto
por GaN/AlGaN um dos dispositivos preferidos pela industria da nanotecnologia. Adicio-
nalmente, por causa dos grandes coeficientes piezoelétricos e da falta de casamento entre
as constantes de rede entre AIN e GaN, um campo elétrico de polarizacgao, induzido pela
tensdo da rede, é gerado na heterojungdo ou no pogo quantico de GaN/AlGaN e pode
induzir uma alta densidade de carga. Trabalhos recentes [7] mostraram que a polarizagdo
espontinea aparece também na fase wurtzita dos nitretos-III e é comparavel a polarizacao
piezoelétrica. Desse modo, ambos efeitos de polarizagido contribuem para a formagio do

campo de polarizagdo e podem induzir um grande 2DEG.
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os materiais semicondutores GaAs e GaN.

Fonte: ISI Web of Science, disponivel em: http://isiknowledge.com

Alguns dos efeitos peculiares aos nitretos ja foram explicados. Contudo, devido a aplica-
¢do recente desses materiais a industria e também devido as imperfeicdes estruturais tipicas
dos cristais epitaxiais crescidos com as técnicas empregadas atualmente, o entendimento

preciso e detalhado da fisica dos nitretos do grupo III ainda estar por vir.

Provavelmente, a &rea menos explorada e compreendida na fisica emergente dos nitretos
do grupo III ¢ a eletrostatica desses materiais e, em particular, os efeitos da polarizagao
elétrica. Tal deficiéncia pode ser explicada, em parte, pelo surgimento tardio da teoria
quantica da polariza¢io elétrica em cristais, que ficou conhecida somente em 1992 (8,9,
10,11]. Além disso, a maioria dos desenvolvimentos da teoria de polarizacdo elétrica em
cristais e subseqiientes aplica¢oes praticas foram realizados, em grande parte, com materiais
ferroelétricos e dielétricos, enquanto o primeiro esfor¢o para aplicar tal teoria a materiais

semicondutores é datado de 1997 [12].

Entender o papel que a polarizagdo macroscdpica desempenha nos nitretos do grupo

III tem importantes implicagdes praticas e tedricas. Campos intensos de polarizagdo em
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heteroestruturas baseadas em GaN sdo responsaveis por uma alta corrente critica e desvio
para o vermelho em laseres de pequeno comprimento de onda [13]. Em estruturas de
transi¢ao intersubbanda de grande comprimento de onda, os campos elétricos induzidos
pela polarizagdo aumentam o tempo de relaxacdo e reduz a altura efetiva da barreira [14].
O gas de elétrons bidimensional (2DEG) induzido pela polarizacao em HEMTs permite
atingir concentragoes de portadores de carga de até 2 x 101> cm 2, resultando em dispositivos
de excelente performance [15]. Para projetar esses e outros dispositivos de nitretos do grupo
III e otimizar suas caracteristicas um conhecimento soélido dos efeitos de polarizagio faz-se

necessario.

1.2 OBJETIVO E ORGANIZACAO

O objetivo do presente trabalho é investigar a influéncia de campos elétricos (externos
e internos), perfis de dopagem e interfaces graduais em algumas propriedades eletroni-
cas relevantes em pogos quanticos simples de GaAs/AlGaAs e GaN/AlGaN. O texto esta

organizado da seguinte maneira:

No Capitulo 2 apresentamos o formalismo matematico utilizado na investigagdo dos
efeitos de dois campos de laser intenso nao-ressonante e de grande comprimento de onda
na densidade de estados e nos niveis de energia dos elétrons confinados em pogos quanticos

simples de GaAs/AlGaAs.

O Capitulo 3 traz o estudo da influéncia de perfis nao-abruptos de dopagem na estrutura
eletronica de pogos quanticos de GaAs/AlGaAs com dopagem modulada em uma das
barreiras de AlGaAs e com interfaces graduais. Enfase é dada na dependéncia da densidade
superficial dos portadores com a largura do espagador e com o tamanho de difusdo dos

doadores.

Os efeitos de campo elétrico interno, interfaces graduais e dopagens ndo-abruptas nas
energias de transi¢do intersubbanda, no potencial de confinamento e na densidade do gas de
elétrons bidimensional em pogos quanticos de GaN/AlGaN sujeitos aos efeitos ndo-lineares

das polarizagdes espontanea e piezoelétrica é o tema do Capitulo 4.

Finalmente, no Capitulo 5, apresentamos as conclusdes finais, destacando os resultados

mais importantes obtidos, e descrevemos as possibilidades de trabalhos futuros.
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2 EfFr1iTo pE CAMPOS DE LASER

ESTE CAPITULO apresentamos o formalismo matematico utilizado na investiga¢ao
N dos efeitos de dois campos de laser intenso nao-ressonante e de grande comprimento
de onda sobre a densidade de estados e nos niveis de energia dos elétrons confinados em
pogos quanticos simples de GaAs/AlGaAs. Os resultados obtidos revelam a presenca de
desvios para o azul nos niveis de energia e uma alteragao significativa na densidade de
estados. Ambos os efeitos apresentam dependéncia monotonica com a intensidade e a
freqiiéncia dos laseres incidentes, o que sugere um mecanismo de sintonia do laser no qual
seja possivel, por exemplo, melhorar o desempenho de dispositivos optoeletronicos em

presenca de campos de laser.

2.1 INTRODUGAO

Com o advento de fontes de laser linearmente polarizadas, de grande poténcia e grande
comprimento de onda, novas possibilidades surgiram no estudo da interagdo do campo
de laser intenso (ILF) com elétrons em semicondutores [16,17,18]. No caso particular de
heteroestruturas semicondutoras, a situacao é ainda mais interessante devido a possibilidade
de confinamento dos portadores de carga dentro de uma regiao nanométrica, reduzindo
assim a dimensionalidade do sistema. Essa possibilidade de confinamento foi investigada
com o uso de fontes de laser ajustaveis de alta qualidade, como o laser de CO, ou laser
de elétron livre (FEL), aplicadas a sistemas eletronicos de baixa dimensionalidade [19,20].
Como conseqiiéncia, alguns fendmenos importantes associados com o 2DEG induzido por

laser foram previstos teoricamente [21,22,23] e observados [24,25] em laboratério.

Calculos tedricos das mudangas induzidas por ILF no nivel de energia da primeira
subbanda [26] e na mobilidade [27] para elétrons em pogo quintico (QW), além da energia
de liga¢ao de uma impureza hidrogendide confinada em QW [28], ja foram desenvolvidos.

As taxas de espalhamento elétron-fonon e elétron-impureza, sob radia¢io terahertz (THz)
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para elétrons em uma heterojungéo simples foram calculadas por Cao e Lei [29]. Essencial-
mente, 0 mesmo formalismo foi considerado no estudo de mecanismos de regulagem para
emissdo de laser [26] e tunelamento ressonante induzido por laser [30] em uma heteroes-
trutura de barreira dupla. No caso de pogo quéntico com dopagem modulada (MDQW),
um ajuste similar foi encontrado [31,32] para a densidade do 2DEG. Alias, na presenca de
uma radiagdo eletromagnética (EMR) linearmente polarizada, modificagdes na densidade
de estados (DOS) em gas de elétrons tridimensional (3DEG) [23,33] e em 2DEG [23] foram
sistematicamente investigados, levando a predicdo tedrica do efeito Franz-Keldysh dindmico

(DFKE) [23], que foi detectado em 1997 por Kono et al. [34].

No caso de um quase-2DEG, isto ¢, um gés de elétrons confinado em uma regiao do
pogo de largura finita, efeitos importantes de radiacao THz foram obtidos para a depen-
déncia da DOS com a energia do elétron em QWs modelados com alturas de barreira
finitas [35] e infinitas [36]. Nesses trabalhos, Xu tratou a interacdo elétron-fonon de forma
exata, considerando o caso mais geral, qual seja o de feixes de laser compostos por fétons
ressonantes, levando em consideragdo, desse modo, processos de absorg¢do e emissao. Como
conseqiiéncia, 0s somatorios e as integrais envolvidas nas expressoes obtidas para a corre¢do
do DOS devido a presenga de campos de laser sdo demasiadamente grandes. No entanto,
a possibilidade de obter modificagdes na estrutura eletronica de um quase-2DEG indu-
zido por laser e confinado em um QW com larguras e alturas finitas usando apenas feixe
de laser ndo-ressonante' ainda nao havia sido explorada, apesar do fato de as expressoes

matematicas envolvidas serem relativamente simples.

Tendo em vista que a DOS é um dos elementos centrais no calculo de quase todas as
propriedades fisicas mensuraveis, consideramos relevante a tarefa de investigar em detalhes
as mudangas induzidas nessa propriedade devido a incidéncia de uma fonte ndo-ressonante
de laser intenso em QWs. Ademais, a possibilidade de aumentar o desvio para o azul (blue-
shift), induzido por laser, nos niveis de energia do elétron pela aplicagdo simultanea de dois
feixes de laser linearmente polarizados, em uma configuragdo cruzada, nao foi investigada
até hoje. Julgamos também ser importante investigar como a presenca de laser intenso
nao-ressonante e de grande comprimento de onda afeta o perfil de potencial, os niveis de

energia e a DOS para elétrons confinados em um QW simples.

'A condigdo de ndo-ressonancia entre a freqiiéncia do laser e a estrutura do QW foi observada em nossos
célculos. Tal condi¢do simplesmente requer que a freqiiéncia do laser esteja abaixo do valor critico para o
qual a energia do féton poderia atingir qualquer energia de transicio relevante para os portadores no QW.



2.2 Formalismo 27

2.2 FORMALISMO

Na auséncia de radiagdo eletromagnética, os niveis de energia e a densidade de estados
podem ser facilmente computados para elétrons quase-2D confinados em pogos quanti-
cos com barreiras de altura finita, dentro da aproximagdo da massa efetiva. Nesse caso o

potencial é dado por
L
Vo(2) = 4@ (|z| _ 5) , (2.1)
onde V; é a altura da barreira, ©(z) é a fun¢do degrau de Heaviside e L é a largura do pogo.
Se considerarmos o eixo z como sendo perpendicular as interfaces do QW, a fungédo de
onda do elétron quase-2D ¢é dada entédo por [37,38,39]

V¥, k(r,z) = \/1§ ety (2), (2.2)

onde S € a drea de normalizagao, k = kX + k,§ é o vetor de onda plana, r,= xX + yy é a
posigdo planar e x,(z) representa a funcio de onda envelope. O espectro de energia pode

entao ser obtido de
h2k?
2m*

E.(k)=¢,+ , (2.3)

onde cada subbanda é identificada pelo indice n = 1,2... tal que ¢, representa os niveis
de energia dos estados ligados, /i = h/2m representa a constante reduzida de Plank (vide

Tabela 3 na pagina 87) e m* é a massa efetiva do elétron.

No caso de QWs nao-dopados, as energias ¢, sao os autovalores de um operador
Hamiltoniano que descreve o movimento do elétron em um pogo quéntico retangular. Esses

autovalores sao as solugdes de certas equagdes transcendentais que surgem das condigdes
1 OXn
m*(z) 0z

contorno envolve as massas efetlvas (dependentes da posicdo) do canal e da barreira, m} e

de contorno para x,(z) e nas heterointerfaces [37,39]. Esta ultima condi¢ao de

mg, respectivamente. Uma vez que todos os niveis de energia ligados foram determinados,

a DOS pode ser calculada pela sua formulagdo geral, ou seja,

p(E) = 28 - e(k)]. (2.4)

Para o caso mais simples de elétrons 2D em QW retangular, esse somatdrio corresponde a
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seguinte expressao integral [39]:
S h?
p(E)=83 13 I S[E—sn—ﬁ(kﬁJrki)]dkxdky, (25)
onde g;(=2) é o fator de degenerescéncia do spin e m* é a média de m*(z), ou seja, é massa
efetiva média ao longo da diregdo de crescimento. A integral na Eq. (2.5) pode ser resolvida
em termos da func¢do degrau de Heaviside usando coordenadas polares no espago k. Isso

reduz a expressdo para a densidade de estados (por unidade de érea) a

@ =D(E) = po Y O(E - &,), (2.6)

onde py = g;m*[(2nh?) é a unidade “natural” para essa quantidade. A Eq. (2.6) descreve
o perfil escada usual para a dependéncia da DOS 2D com a energia dos portadores na

auséncia de campos externos [39].

Ja que estamos interessados em elétrons pertencentes a um quase-2DEG, sujeito a um
ILF nédo-ressonante e de grande comprimento de onda, o primeiro passo é verificar, para
um determinado QW, se a energia do f6ton é menor que a largura da banda proibida do
material do pogo e se esta abaixo da energia de excitagao intersubbanda, condi¢dao que

assegura a auséncia de processos de emissdo ou absor¢ao.

Visto que, para determinada altura da barreira Vj, a energia intersubbanda diminui com
o aumento da largura do pogo [38], estabelecemos uma largura maxima L,,, para o pogo
acima da qual a condi¢ao de ndo-ressonincia ndo é observada. Depois disso, escolhemos
um certo L < L, a fim de determinar o potencial efetivo e os correspondentes niveis de
energia dos estados ligados, levando em consideragdo uma aproximag¢ao nao-perturbativa
desenvolvida, inicialmente, para descrever o comportamento de dtomos sob campo de
laser intenso [40]. Se levarmos em consideragdo a equagao de Schrodinger semiclassica
(dependente do tempo) para um elétron se movendo sob as forca combinadas do pogo
quantico retangular e do campo de laser e assumirmos que o campo de radiagao pode ser
descrito, na regido do espago fisicamente relevante, por uma aproximacao de dipolo, entio,
sob essas condi¢oes, a equagdo de Schrodinger de um elétron no calibre do momento ¢é

dada por

5
[2;*(1)— eA)’ + Vo(z)]‘{’(r, 1) = ih=- (e, 1), 2.7)
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Ficura 3 - Direcdo de propagacao e de polarizagido dos
feixes de laser e dire¢ao de crescimento da heteroestrutura.

h :

onde p = —V é o0 operador momento, e é a carga elementar e A = A(t) é o potencial vetor
i

criado pela EMR. No presente estudo estamos interessados somente em radiagdes de campo

de laser para as quais A(t) é paralelo ao plano ou a dire¢do de crescimento, isto implica em

A(t)=A ()% (2.8)
ou

A(t)=A,(t)2. (2.9)

A dependéncia temporal de tais campos de laser é assumida como sendo dada por

A](t) = A()j sen(wjt) (210)
FE.:

Agj = ) com j={x,z}, (2.11)
w;

onde Fy; e w; representam, respectivamente, a intensidade e a freqiiéncia dos campos de

laser. Como de costume, o potencial vetor esta relacionado ao campo elétrico via

F = —0A/ot. (2.12)
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Note que a equagao de Schrodinger, Eq. (2.7), esta escrita para um referencial mével
conhecido como referencial de Kramers [40]. Na Figura 3 na pagina precedente indicamos
a dire¢do de crescimento (eixo z) e a dire¢do de polarizagdo e propagacao de cada feixe de
laser. Observe que o feixe de laser que se propaga ao longo do eixo y estd polarizado na

diregao do eixo z e o feixe que se propaga ao longo do eixo z esta polarizado na diregio x.

2.2.1 Laser Polarizado ao Longo de z

O efeito de uma EMR polarizada paralelamente ao eixo z nos estados eletrénicos pode
ser obtido pela separagdo do potencial efetivo em duas partes, uma parte dependente do
tempo (AC) e outra parte independente do tempo (DC). Os autovalores e as autofun¢oes da
parte DC constituem o espectro de energia do sistema, enquanto a parte AC pode ser tratada
como uma perturbagdo. A separagdo da energia potencial advém de uma transformagao
unitaria [30,41] na qual

¥(r, t) —— ¢(r, £), (2.13)

em que o operador unitario U é dado por
U=explia(t) V]exp[i/hg(t)], (2.14)

onde a(t) é conhecido por pardmetro de revestimento do laser [28] e é dado por

t
a(t) = —i* f A, (t")2dt = ap, cos (w,t) Z, (2.15)
m 0
em que
Ao
dp, = (2.16)
m*w,
(S
()= -2 /t[A ()] dr’ (2.17)
g\ = 2m* Jo ‘ ' '

A aplicagao desses operadores muda a Eq. (2.7) para

{—————+V[z—a(t)]}c|>(z, t) :ih%cp(z, t), (2.18)
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na qual o potencial dependente do tempo,
V[z-a(t)] = Vo® |z - ap cos (w,t)| - ], (2.19)

¢é conhecido como potencial revestido de laser [26,28,42] e tem a mesma forma de um

potencial comum, porém transladado no eixo z por uma quantidade a(t), dada por
e t
a(r)= -5 [/ Az(t’)dt’]. (2.20)
m* [ Jo

A Eq. (2.18) revela que os estados eletronicos podem ser descritos, alternativamente,
por uma equagdo que corresponde ao movimento do elétron num QW cujo potencial
dependente do tempo e oscila em fase com o campo de laser externo. Note que as modifi-
cagoes induzidas no potencial do po¢o sdo altamente dependentes da freqiiéncia w, por
meio do pardmetro a(t). Se o periodo do laser é muito maior que o tempo de passagem
T = 2L/(v) dos elétrons pelo poco, onde (v) é a velocidade média dos elétrons no QW,
entdo dizemos que os elétrons se movem muito rapido e, portanto, nao sofrem o efeito
das modificagdes induzidas no potencial pelo campo de laser. Conseqiientemente, nesse
limite de baixas freqiiéncias (ou limite adiabatico), isto é, para w,T < 1, podemos ignorar
os efeitos de modulagdo produzidos pelo laser e a Eq. (2.18) é reduzida a forma padriao na

qual o potencial ndo depende do tempo.

Por outro lado, no limite em que w,t > 1, 0 movimento do elétron é dominado pela
oscila¢do do potencial dependente do tempo sob influéncia do campo de laser e, conseqiien-
temente, ele “enxerga” o potencial revestido de laser, que é, naturalmente, diferente do
potencial retangular observado na auséncia de campos externos. Desse modo, os auto-
estados do Hamiltoniano revestido de laser sdo dependentes tanto da freqiiéncia do laser
quanto de sua intensidade. Como V [z — a(t)] é uma fungéo periddica para toda posi¢do
z, os auto-estados correspondentes ao limite de altas freqiiéncias podem ser encontrados
considerando [43] o elétron como estando sujeito a um potencial médio (V[z — a(¢)]).
Levando-se em consideragdo esse potencial médio, os auto-estados revestidos de laser sdo
as solugoes de

2
—h—i;% + VDC(Z) (Pm(z) = Em(l)m(z)’ (2.21)



2.2 Formalismo 32

onde

Voc = . Vi Jo(kao,)e** (2.22)
k

¢ o termo dominante na expansio do potencial médio na série de Fourier

Viz-a(t)]=) io (=) Vi Iy (kag, )ekzevest) (2.23)

k v=—o0
visto que os termos de absor¢do (positivos) para os quais v # 0, que constituem o potencial
dependente do tempo V¢, oscilam muito rapido e sdo, portanto, relativamente pequenos e
podem ser desprezados. Em conseqiiéncia, o primeiro termo — o termo de ordem zero — é
o termo dominante da expansao e resulta exatamente na Eq. (2.22), na qual J,(x) é a fungio
de Bessel de ordem v e Vi é dado por

L . L
eflki _ elki

Vi=Vo——F7—

7 (2.24)

2.2.2  Laser Polarizado ao Longo de x

O efeito do ILF polarizado ao longo do eixo x nos estados eletronicos pode ser obtido

pela integracdo direta da Eq. (2.21) em t, da Eq. (2.10) sabemos que
A(t) = Aox sen(w,t) %, (2.25)
isso nos conduz a seguinte fun¢ao de onda (exata) dependente do tempo:

W,k (r, t) = Vox(r,0) exp {-i/A [E, (k) + 2yhw, ] t} exp {iag ky [1 — cos (w,t)]}

(2.26)
-exp [iysen (2w, t)],
onde 2yhw, ¢é a energia do campo de laser e

r=(r,,z) (2.27)
¥, x(r,0) = e*™y, (2) (2.28)

Aox
Qg = 2 (2.29)

m*wy

e2A3
= X 2.30
Y Sm*hw, ( )

A funcio de onda representada pela Eq. (2.26) permite a separagdo da equagio de

Schrodinger dependente do tempo em uma equagéo diferencial ordindria independente do
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tempo que descreve o movimento do elétron ao longo do eixo z,
h? d 1 d
ot ] v - Ry

A fungdo de onda dependente do tempo na Eq. (2.26) esta relacionada a amplitude de
probabilidade de um processo no qual adiciona-se um elétron em um estado |n’,k’) no
tempo t’ ao sistema e ele evolui para o estado |n, k) no tempo ¢. Essa probabilidade é dada
por

/ Erw, o (0 ) Yo (1, £) = 8w Sieieh (m ks £, 17), (2.32)
com
h(nkst, t") =exp{-i/h[E,(k) + 2yhw,] (t - t')}
-exp {—iagcky [cos(w,t) — cos(w,t')]} (2.33)

-exp {iy [sen (2w, t) — sen (2w,t")]}.

Agora vamos introduzir o propagador retardado, ou fun¢iao de Green retardada, no

espaco (n,k; t), para elétrons ndo-interagentes [44]
G (n Kinkt>t') =8,,8 G (nkt>1t), (2.34)

onde

GHn kit > t') = —ifhO(t - ) h(n K 1, 1'). (2.35)

Essa é uma fungdo de Green especial que ¢ solu¢do de

(hk_eA)z_, 0 + . AN I
ls,,+ py lhat G ' (nkt>t)=8(t'-1t) (2.36)

no espaco (n,k;t) e

l(P A Vo (2) - ihi] G (mkst> 1) Wi (1,0) = 8 (¢ ~ ) ¥ (1,0) (237
2m* ot

no espago real, onde # e k sio numeros quanticos. Entdo G*(n,k; t > t') é a verdadeira fun-
¢a0 de Green no espago (1, k; t). Convertendo as fungdes exponenciais do tipo exp(ix cos y)

e exp(ix sen y), presentes na Eq. (2.33), em fungdes de Bessel por meio da seguinte identi-

dade,

+o00

CXP [(—1Al/h(.l)l) COS (D,t] = Z (—i)j]j()\,-/hwi)e_ijh“”'t, (238)

j==o0
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a transformada de Fourier da fun¢iao de Green retardada, definida como
+ 00
Gy (Et') = f d(t-t)exp[i/h(E+in) (t-t)]G" (n,k;t > 1t"), (2.39)

pode entdo ser simplificada para

piny E, (ky,t')

G+ E, tl — ;
i ) m;oo E-E,(k) - 2yhw, - mhw, +1n

(2.40)

na qual a quantidade infinitesimal in foi introduzida a fim de evitar divergéncias. A fungao
auxiliar na soma é dada por
+o00
Ep (ke t') = (-1)" Fp (kx) Y i"Jomen (Qorky) exp {i[nw,t' — ysen 2w, )]}, (2.41)
onde J,,(x) é uma funcio de Bessel. A fungio F,,(k,) pode também ser expressa em termos

das fungdes de Bessel,

Fm (kx) = 2 lj-lf-((syl’)o |:]2me (GOxkx) + (_1)m+l ]21+m (a0xkx):|- (242)

As propriedades do estado estacionario podem ser encontradas pela média das solugdes
sobre o tempo inicial #' e tomando a média de t’ sobre a periodicidade do campo de
radiacgdo [23], isto é, resolvendo

Dx / Raprer (E, 1) (2.43)
27 —m/wy kA ’ '

obtemos a fun¢ao de Green média, que é dada por

* _ = Frzn(kx)
Go(E)= ) E - E, (k) - 2yhw, - mhaw, +in’

m=—00

(2.44)

E interessante notar que essa fungdo complexa possui as seguintes propriedades:

[ aERe{G;u(B)} =0

[ aEm (G, (B)} = -,
com

> Bk =1

A DOS induzida por laser para elétrons ocupando a n-ésima subbanda pode agora ser

determinada por meio da parte imaginaria da transformada de Fourier dessa funcao de
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Green, isto é,
Dy(E) = -(gs/m) Z Im {G, (E)}.
Visto que k é um vetor quase-continuo, a habitual conversao do somatério em integral de

volume no espaco k se aplica, resultando na seguinte expressao para a DOS induzida por

laser na n-ésima subbanda:

22 (= LodE 2m*Eppym
Dn(E)—;pon;OG)(Enym)/O 1_Esz g, (2.45)

onde Enym =E -¢, - 2yhw, - mhw,.

Como mostrado em outros trabalhos [36,35], o processo de absor¢do e emissdo do féton
pode induzir grandes mudancas na DOS de sistemas eletronicos quase-2D, principalmente
para radiacdes de campo de laser de baixas freqiiéncias w, e grande intensidade, Fy, grande.
Existe, contudo, uma caréncia de investigacao sistematica da ocorréncia de tais mudancas
no caso especifico de campos de laser ndo-ressonantes, e achamos que isso pode ser devido
a aparente contradi¢do na indugdo de mudangas na DOS bidimensional — e portanto nas
propriedades opticas das heteroestruturas — , com fétons nao-ressoantes. No entanto, isso
nao ¢ verdade para um sistema cuja dimensionalidade pode ser reduzida pela aplicagao de
um ILF na estrutura do QW, conforme investigamos neste trabalho. No caso de um feixe
de laser ndo-ressonante, se a freqiiéncia de radiacgdo é tal que w, T > 1, entdo a oscilagdo
rapida das fun¢oes de Bessel anularao suas integrais e somente o termo correspondente
am = 0 na Eq. (2.45) ird permanecer, reduzindo o somatério a apenas um unico termo.

Explicitamente, a DOS por unidade de drea na n-ésima subbanda resulta em

( \/Zm - &, — 2yhw,) ), (2.46)

2
D,(E)=2 E-
(E) = =pu0( X

- 2vhw,) [ \/—Ez

na qual

Fo(ky) = Jo(y)Jo (aoxks) +2 > Ji(y)Ja (@oxks) (2.47)

1>0,par
depende da intensidade e da freqiiéncia do laser. Note que a DOS total, D(E), poder ser

facilmente obtida da Eq. (2.46) acima para D,,(E) simplesmente fazendo

D(E) =) D,(E). (2.48)
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No limite de baixos campos e/ou altas freqiiéncias, ambos os parametros do laser y e a,
tendem a zero e assim Fy(k,) — 1,ja que lim, o J,(x) = §,,0. Nesse caso, a DOS recupera

seu perfil escada usual na auséncia de campos externos, como expresso pela Eq. (2.6).

2.3 RESULTADOS OBTIDOS

Como foi apontado por Jauho e Johnsen [23], a interagao do campo de laser intenso com
0 2DEG resulta em desvios para o azul em todos os niveis de energia ligados devido ao DFKE,
tanto para campos de radiagdo ressonantes quanto para campos nao-ressonantes com pola-
rizagdo no plano de crescimento. Contudo, a possibilidade de induzir tais desvios com ILF
ndo-ressonante, polarizado perpendicularmente a camada de confinamento, ainda nao havia
sido investigada. Essa possibilidade foi analisada no presente estudo, onde desenvolvemos
calculos numéricos sistematicos para elétrons em QWs simples de GaAs/AlGaAs sujeitos a
um feixe de laser monocromatico de CO,, polarizado ao longo do eixo z e propagando-se
na dire¢do do eixo y com freqiiéncia w, = 1,78 x 10" Hz e amplitude Fp, = 180kV/cm. Com

esses valores, uma amplitude de oscilagdo de ag, ~ 15 A foi obtida.

Para 0 QW de GaAs/AlGaAs utilizamos os pardmetros apresentados nas Tabelas 4 e 5
do Apéndice A na pagina 87. Além disso, consideramos uma descontinuidade de banda
Vo(x) = 60% AE,. Assumindo [45,46] uma mobilidade eletronica de ~ 5 x 106 cm?/V's
encontramos w,T ~ 9535 para uma fragao molar x = 0,3 (V = 227,9 meV), que garante
a validade das aproximagoes assumidas no esquema do potencial revestido de laser, vide
Egs. (2.18) e (2.21). Para essa fragao molar de aluminio, a condi¢dao de ressonancia estd
garantida para larguras de pogo equivalentes a Ly, = 190 A. Dentro dessa faixa, tomamos
uma largura de pogo igual a 150 A e calculamos cada nivel de energia ligado (na auséncia de
campos externos) em relacao ao fundo do QW. Esses niveis de energia sdo representados
pelas linhas tracejadas na Figura 4 na proxima pagina, juntamente com o perfil modulado
da banda de condugio e os niveis de energias modificados pelo laser (linhas horizontais

sélidas).

Na presenca do campo de laser polarizado na diregdo de crescimento z, o potencial
efetivo é alterado nas proximidades das heterointerfaces, ou seja, préximoaz = -% ez =%,

resultando em um QW com interfaces ndo-abruptas ou graduais. Além da energia potencial,
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F1GURrA 4 - Modificagdes no perfil da banda de condugéo e nos niveis de energia
de um QW de GaAs/Aly;Gag;As de 150 A induzidas por um ILF de CO, com
polarizagao paralela ao eixo de crescimento z.

todos os autovalores de energia sdo afetados, sofrendo desvios para o azul. Os primeiros
trés niveis de energia sdo desviados de AE; = 1,7 meV, AE, = 7,3meV e AE; = 18,2meV,
estes e outros valores relativos a Figura 4 estao sumariados na Tabela 2. O quarto nivel de
energia, estando inicialmente logo abaixo da borda da banda de condugéo das barreiras, se
desliga do pogo em conseqiiéncia das mudangas provocadas pelo feixe de laser no potencial

efetivo.

TABELA 2 - Niveis de energias calculados na auséncia (El.(o)) e presenca (E;)
dos campos de laser e desvios para o azul sofridos em decorréncia da ILF
polarizada ao longo do eixo z. Os valores sdo em rela¢ao ao fundo do QW.

SUBBANDA Efo) (meV) E; (meV) AE; (meV)
i=1 15,9 17,6 1,7
i=2 63,4 70,7 7,3
i=3 140,7 158,9 18,2
i=4 227,8 — —
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F1GURrA 5 - Desvios provocados nos niveis de energia pelo laser intenso de CO,
num QW de GaAs/Alj 35Gag ¢5As de 200 Aem fun¢io da amplitude de oscilagdo
(ap,) do elétron no campo de laser.

O aumento do desvio para o azul em cada nivel de energia ligado também foi investigado.
Mudando os pardmetros do QW para x = 0,35 e L = 200 A (para essa fragio molar particular
L. aumenta para 215 A), visando aumentar o niimero de estados ligados, encontramos
uma situagdo na qual existem cinco estados ligados abaixo da borda da banda de condugio
da camada de AlGaAs na auséncia de campos de laser (observe as linhas tracejadas de
referéncia da Figura 5). Aumentando a intensidade do laser de CO,, todos os niveis de
energia sio novamente afetados, apresentando um crescimento quase linear com a amplitude
de oscilagdo do elétron no campo de laser ay,, conforme mostra as linhas sdlidas da Figura 5.
Note que os desvios sao maiores para os niveis mais elevados e que o quinto nivel, em
particular, passa ao estado nao-ligado para uma amplitude de oscilagdo de aproximadamente

11,5 A.

Até agora, pelo que sabemos, as conseqiiéncias de submeter os portadores a um ILF
adicional numa configuragdo cruzada, como mostra a Figura 3 na pagina 29, ndo foi investi-

gada. No presente estudo consideramos o campo de laser intenso adicional como sendo
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F1GURrA 6 - Densidade de estados para elétrons confinados em um QW de
GaAs/Aly3Gag;As de 150 A sob acio de dois ILF em configuragio cruzada.

um laser THz nédo-ressonante (w,/2m = 1 x 102 Hz), polarizado ao longo do eixo x e se
propagando ao longo do eixo z. De acordo com trabalhos anteriores [36,35], o efeito de
tal ILF na DOS bidimensional é perceptivel no caso de fétons ressonantes onde o pro-
cesso de absorgdo de fotons é o principal canal para ocorrer interagdes elétron-fonon. Essa
caracteristica resulta numa forma funcional para a densidade de estados em termos da
intensidade e da freqiiéncia do laser, mas a existéncia de tal forma nao foi confirmada para
ILF ndo-ressonante. A inclusdo dos efeitos do campo de laser THz nao-ressonante em nosso
modelo levou a uma caracteristica adicional, qual seja o desvio para o azul (DFKE) da
energia dos estados ligados, além disso, existe também uma diferenca importante quando
comparada com os resultados obtidos para o laser de CO, agindo sozinho [36,35], na qual
todos os niveis de energia sao deslocados de uma mesma quantidade, que correspondente
a energia do campo de EMR dada por 2yhw,. Para Fy, = 5kV/cm, encontramos desvios
adicionais — devido a presenca do ILF THz — de 4,15 meV, jé para Fy, = 15kV/cm o desvio

foi determinado em 37,02 meV, para todos os niveis de energia.

Voltando nossa aten¢ao novamente para o pogo de GaAs/Al,;Gay;As de largura igual

a150 A (Figura 4 na pagina 37), investigamos as mudancas induzidas nos niveis de energia
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FicuraA 7 - Dependéncia da densidade de estados com a freqiiéncia do
laser THz para elétrons confinados em um QW de GaAs/Alj;Gag;As de
150 A sob agio de dois ILF em configuragio cruzada.

e na DOS por duas radiagdes de ILF cruzados. As mudangas na DOS em relagédo ao perfil
escada sdo mostradas na Figura 6. Fica claro a partir dessa figura que o efeito do campo de
laser THz é o de reduzir a DOS em relagido a DOS livre de campos, esta ultima representada
na Figura 6 pela linha tracejada. Como podemos observar pela Figura 6, a DOS induzida
por laser, linha sélida, depende do nivel de energia e da intensidade do laser. A redugao
observada na DOS para F,, = 5kV/cm é apenas moderada, mas ela se torna significativa
para Fo, = 15kV/cm. De fato, verificamos que a redugdo da DOS devido ao ILF THz aumenta
monotonicamente com a intensidade do laser e ela sugere um interessante mecanismo de

ajuste para a dependéncia da DOS com a energia.

Foi detectada também uma dependéncia interessante para a DOS com a freqiiéncia do
laser, conforme representa a Figura 7, na qual as curvas para um determinado laser de CO, e
um campo de laser THz transversal adicional (com trés freqiiéncias diferentes) sao tracadas.
Note que o desvio para o azul induzido pelos campos de laser THz no nivel de energia do
estado fundamental aumenta com a redugio da freqiiéncia, como esperado. Além disso, o

pico para a linha s6lida mais grossa esta claramente abaixo de 1,0, um fato facil de entender
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quando levamos em consideragio o fator J3(y), implicito na Eq. (2.46) para D, (E), com
Fo(ky) = Jo(y)Jo(aoxky ), vide Eq. (2.47). Primeiro, nas descontinuidades da DOS temos
E = E, + 2yhw,, assim o argumento da fung¢do F? é nulo. Isso reduz a integral a apenas
fol dg/ ﬂ, cuja solugdo é 11/2, isso faz com que a DOS na descontinuidade (em unidades
de py) seja proporcional a J3(y). Visto que, para um dado F,, y aumenta com 1/w?} para
valores decrescentes de w,, J3(y) estd logo abaixo de 1,0 para valores pequenos de y, mas
decresce rapidamente para y > 0,5 (por exemplo, J2(0,5) = 0,88 enquanto JZ(0,9) = 0,65).

Essa é a razdo para que o pico da DOS esteja bem abaixo de 1,0 para baixas freqiiéncias.

A dependéncia da DOS com a freqiiéncia e a intensidade do laser que investigamos
¢ importante ja que a DOS reflete 0 maior numero de portadores possiveis que podem
ocupar estados com energia compreendidas entre E e E + dE, afetando intrinsecamente o
calculo do nivel de Fermi [36,35]. Como a densidade do 2DEG em MDQWs é altamente
dependente da posi¢do do nivel de Fermi em relagio aos niveis de energia, esse ajuste na
DOS induzida por laser altera o processo de transferéncia de carga, como ja foi apontado

em outros trabalhos [31, 32,36, 35].

Observamos ainda que a DOS induzida pelo laser THz obtida com fétons nao-resso-
nantes ¢ ligeiramente diferente daquela obtida previamente por Xu [35], na qual a emissdo
de féton foi observada como um processo secundario em interagdes elétron-féton. Pri-
meiramente, o desvio para o azul obtido para um campo de laser THz com intensidade
de 4kV/cm é de somente ~ 2,5meV para todos os niveis de energia, enquanto aqueles
que encontramos aqui sdo muito maiores e aumentam com o indice do nivel de energia
devido a presenca do segundo ILF de CO,. Isso pode ser visto na Figura 6 na pagina 39 pela
comparag¢do das distancias entre cada linha sélida vertical (descontinuidade em E = E,,)
e suas respectivas linhas tracejadas (descontinuidade em E = E,(f))), que se referem aos
niveis de energias dos estados ligados na auséncia de campos externos. Para Fy, = 5kV/cm
foram obtidos desvios de 6,35 meV e 13,25 meV, ja para uma intensidade Fy, = 15kV/cm
os desvios obtidos foram de 39,22 meV e 41,17 meV. Em segundo lugar, ja que os laseres
que simulamos neste trabalho foram considerados ndo-ressonantes com os estados de
energia dos portadores, as oscilagdes obtidas na dependéncia da DOS com a energia com
um laser THz ressonante [35] ndo foi observada, embora a redu¢ao do DOS para crescentes

intensidades de laser seja praticamente a mesma [23,35]. A falta de tais oscilagdes pode ser
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explicada em termos da natureza da interagdo elétron-féton para fétons ndo-ressonantes
como se segue. Na presenca de fétons ressonantes, a abertura de canais adicionais para
absor¢do (m > 0) e emissdo (m < 0) Opticas leva a uma D,,(E) ndo-nula para E - E, <0 e
um crescimento na DOS que pode tornar D, (E) maior que p, (veja por exemplo Xu [36]).
Essas caracteristicas ndo estdo presentes em nossos resultados ja que no caso de uma ILF
nao-ressonante a série (envolvendo fun¢oes de Bessel de diversas ordens) estabelecida
para a fungdo de Green média G, (E) na Eq. (2.44), que é o nticleo da DOS na n-ésima
subbanda dada pela Eq. (2.45), é reduzida a apenas um termo (ao termo correspondente
am = 0) devido a auséncia de f6tons ressonantes (m + 0). Desse modo, resta somente
Fy(ky), que é uma série envolvendo fungoes de Bessel de ordem par. Verificamos que, para
intensidades de laser THz abaixo de 20kV /cm, o termo de ordem zero domina inteiramente
o comportamento de tal maneira que Fy(k,) = Jo(y)Jo(aoxky ), vide Eq. (2.47), representa
uma aproximacao muito razoavel. Verificamos isso pela computagdo da DOS com todas
as séries truncadas no termo de ordem 16 para varias intensidades de laser THz e entao
comparando esses resultados precisos com aqueles obtidos com a aproximag¢ao de ordem
zero. Nao detectamos qualquer diferenca significativa, quaisquer que sejam que torne claro
que as oscilagdes na DOS sdo provocadas pelos termos com m # 0 nas séries G, (E)
associadas aos fotons ressonantes, ndo considerados em nossas simulagdes atuais, e também

nio pela exclusio de termos de ordem mais alta no somatorio para Fy(k, ).

E interessante notar que a DOS reduzida pelo laser ¢ fortemente dependente da intensi-
dade do laser THz, o que sugere um mecanismo de ajuste optico simples para tal quantidade.
Ademais, os desvios para o azul sdo significantemente maiores como conseqiiéncia de am-
bos os laseres, de CO, e THz, tornarem possivel ajustar os niveis de energia dos estados

ligados eficientemente pelo uso da presente configuragdo de laseres transversais.

E também importante ressaltar que analisamos os efeitos de laseres intensos somente
em pogos quanticos de GaAs/AlGaAs, mas nao deve ser dificil extender os resultados a
outros tipos de materiais com estrutura zinco-blenda, tais como outros compostos III-V,
desde que os parametros usados aqui para os QWs de GaAs/AlGaAs sejam ajustados para
esses materiais. Nesse caso, valores diferentes para L, surgirdo e eles devem ser levados

em consideragdo a fim de manter as aproximagdes assumidas aqui como validas.
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3 EFEITO DE DOPAGENS
NAO-ABRUPTAS E INTERFACES
(GRADUAIS

PRESENTAMOS UM ESTUDO tedrico da influéncia de perfis ndo-abruptos de dopa-
A gem na estrutura eletrénica de pogos quanticos de GaAs/AlGaAs com dopagem
modulada em uma das barreiras de AlGaAs. Interfaces graduais semelhantes aquelas obtidas
no capitulo anterior sdo levadas em consideragdo na modelagem matematica do sistema
quantico. Enfase ¢ dada na dependéncia da densidade superficial dos portadores com a
largura do espagador (spacer) e com o tamanho de difusdo dos doadores. Propomos um
método de discretizagdo propria para resolver as equagdes acopladas de Schrodinger de
Poisson em malhas ndo-uniformes, o qual permite obter resultados numéricos estaveis para
a densidade superficial de elétrons mesmo quando perfis ndo-abruptos de dopagem e massa

efetiva sdo utilizados.

3.1 INTRODUCAO

Avangos nas técnicas de crescimento epitaxial, como a epitaxia por feixe molecular
(MBE), tornaram possivel o crescimento de heteroestruturas semicondutoras de alta qua-
lidade, cuja composi¢do e dopagem podem ser ajustadas para uma enorme variedade de
especificagoes desejaveis. Em particular, um 2DEG pode ser criado em um MDQW tipo
n quando o comprimento médio do espalhamento excede a largura do pogo. Tal sistema
eletronico tem algumas caracteristicas interessantes como, por exemplo, a alta densidade
de portadores no canal — que ¢ praticamente independente da temperatura — e a alta mo-
bilidade a baixas temperaturas. A alta mobilidade resulta principalmente do fato de que
os portadores estdo espacialmente separados dos doadores remotos por uma camada no-
minalmente ndo-dopada, conhecida como camada do espagador ou simplesmente como

espagador (spacer) [47]. Desse modo, tanto a densidade superficial do 2DEG quanto a
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mobilidade eletronica a baixas temperaturas dependem do perfil de dopagem, para um
dado par de concentra¢do nominal de dopagem e espessura do espagador. Teoricamente,
melhores desempenhos devem ser observados com o uso de heteroestruturas com perfis de
dopagem abruptos, um fato que fez da redugdo da interdifusdo de impurezas um tépico
importante na pesquisa em fisica de semicondutores [48,49,50]. Todavia, existem muitas
evidéncias experimentais indicando que os perfis de dopagem reais nao sao abruptos [51,52]
e esse fato esta relacionado as limitagdes no controle da implanta¢do de impurezas durante o
processo de crescimento, bem como a difusdo e segregacdo de dopantes durante a deposigao

e posterior temperamento [48,49,50,51,52].

Os efeitos do perfil de dopagem na performance de varios dispositivos eletronicos ja
foram identificados [53, 54]. Foi demonstrado, por exemplo, que HEMTs tém voltagens
criticas altamente dependentes da composigdo e do perfil de dopagem ao longo da direcgdo
de crescimento [37], que, por sua vez, afeta também o desempenho de fotodetectores
infravermelhos baseados em MDQW:s [55]. Tudo isso aumentou o interesse na compreensao
da influéncia de perfis de dopagem nao-abruptos na densidade do 2DEG, um das principais
quantidades fisicas a serem controladas em dispositivos baseados em heteroestruturas com

dopagem modulada.

Nesta etapa do trabalho apresentamos os resultados de um estudo tedrico preciso dos
efeitos de perfis de dopagem nao-abruptos na densidade eletronica para elétrons em um
MDQW gradual de GaAs/AlGaAs a baixa temperatura (4,2 K). A estrutura eletronica de
subbanda foi determinada pela solu¢do das equagdes acopladas de Schrodinger e Poisson de
forma autoconsistente. Utilizando o método de diferencas finitas (MDF)', essas equag¢des
foram propriamente discretizadas seguindo uma generalizagdo da discretizagdo proposta
inicialmente por Li e Kuhn [56] para resolver a equa¢ao de Schrodinger unidimensional
para QWs. Tal generaliza¢ao permite uma discretizagdo propria para malhas ndo-uniformes.
Esse novo método generalizado foi aplicado também na resolu¢ao do problema de valor
de contorno envolvendo a equagdo de Poisson unidimensional. Isso permitiu uma simu-
lagdo precisa do processo de transferéncia de carga, que foi confirmado pela analise de
estabilidade dos resultados numéricos, mesmo para perfis (de dopagem e de interfaces)

nao-abruptos. Nossos resultados mostram um aumento significativo na densidade do 2DEG

'Vide Apéndice B na pégina 92 para maiores detalhes sobre o MDF.
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em comparagao com aquela obtida por meio da idealizagio do sistema ao usar um perfil de
dopagem abrupto. Além disso, mostramos que a densidade aumenta rapidamente com o

comprimento de difusdo dos doadores.

3.2 FORMALISMO

Levando-se em consideragao que, em heteroestruturas semicondutoras reais, existem
diferengas tanto na massa efetiva dos portadores quanto na constante dielétrica ao longo
das diferentes camadas de materiais, ou seja, ao longo da direg¢ao de crescimento (eixo z),
o Hamiltoniano de BenDaniel-Duke para a equagao de Schrodinger [56] e a equagdo de
Poisson generalizada [57] devem ser utilizados, conforme discusséo feita na Se¢do B.3 na

pagina 106. Desse modo, as equagdes de Schrodinger e Poisson sdo dadas, respectivamente,

por
h? d d
_?d_z—m*l(z) P V(z)|x(2) = Ejxj(2) (3.1)
e
d d e . _
d—Ze(z)d—ZVH(z) = €—0 [N{(2) = Ni(z) - ne(2)], (3.2)

em que as variaveis assumem o seguinte significado:

m*(z) = massa efetiva do elétron;

V(z) = perfil da banda de conducao;

X;(2) = fungdo de onda envelope da j-ésima subbanda;

E; = j-ésimo nivel de energia;

€(z) = constante dielétrica em fungido da posicao;
Vu(z) = potencial de Hartree;
N{(z) = concentragdo de doadores ionizados;
N, (z) = concentragio de aceitadores ionizados;

ne(z) = concentragdo dos portadores de carga;

e, além disso, temos que V(z) é dado por

V(z) = Vo(z2) + Va(z) + Vxc(2), (3.3)
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sendo Vj(z) o perfil inicial da banda de condugio (BC), isto é, antes da transferéncia de
carga, Vi (z) o potencial de Hartree e Vxc(z) as corregdes de troca e correlagao para Vi(z),

representadas por [58,59]

e? 3n.(z) ]1/ :
\% = -0,6107 , 34
xc(2) 4mepe(z) [ 4n G4
na qual a concentragdo dos portadores de carga é dada por
i (3.5)

ne(z) = ZNSJ |Xj(z)

Voltando & equacéo de Poisson, Eq. (3.2), a densidade superficial Ns; do 2DEG pode ser
calculada por meio de

m*

Ns; = nh?

Ep - E;
kgTIn |1+ exp T , (3.6)
B

onde Ep é o nivel de Fermi.

3.3 TRANSFERENCIA DE CARGA E PERFIL DE DOPAGEM
NAO-ABRUPTO

O processo de transferéncia de carga [38] é simulado por mudancas sucessivas no
nivel de quase-Fermi na barreira dopada e dentro do pogo, até que a diferenca entre eles
seja reduzida abaixo de uma tolerancia predeterminada, nessa situagdo dizemos que o
equilibrio termodinamico foi atingido. Na aproximagdo de deplecio é considerado que
todas as impurezas sdo ionizadas dentro de uma camada de tamanho L, [60, 61]. Note que
os resultados de Wang, Farias e Freire [62] estdo restritos a essa aproximagao, que ¢é superada
em nossos calculos com a inclusdo da concentragdo de impurezas ionizadas dependente
da posigdo z (ela é também fungdo paramétrica da temperatura T). Tal concentragao de
impurezas ionizadas esta relacionada a concentracéo total (isto é, neutra e ionizada) de
acordo com as seguintes expressoes [63]:

ND(Z)

Ep+Ep-V(z) ] ’

Np(zT) =
1+gp exp[ T

(3.7)

para doadores, e
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Ni(zT) = Na(z) (3.8)
A > - —E]:—EA+V(Z) > )
1+gAexp[—kBT ]

para aceitadores. Onde gp = 2 e g = 4 representam os fatores de degenerescéncia da banda

no ponto I' para dtomos de impurezas monovalentes.

A modelagem habitual para o perfil de dopagem de doadores Np(z) é o abrupta, ou
seja,

N paraz<Ls,
ND(Z) = (39)

0 caso contrario,

onde N é a concentracio nominal de dopantes e Lg é a largura do espagador. Todavia,
o perfil de dopagem mais realistico no qual estamos interessados neste trabalho deve
incluir a interdifusdo de doadores remotos, que é inerente ao processo de crescimento [48].
Utilizamos aqui entdo um perfil ndo-abrupto muito similar ao fenomenoldgico, adotado

anteriormente por Wang, Farias e Freire [62]:

Np(z) = NTB[I—erf(ZJrLS)], (3.10)

onde erf(z) representa a fun¢do erro normalizada e D; é comprimento de difusdo dos
doadores. Para aceitadores residuais, um perfil uniforme N4(z) = N foi assumido através

de toda a heteroestrutura.

3.4 DISCRETIZACAO EM MALHA NAO-UNIFORME

Ao aplicar o MDF para resolver as Egs. (3.1) e (3.2) para QWs, Li e Kuhn [56] mostra-
ram que resultados numéricos estaveis e, principalmente, precisos sdo obtidos somente
quando uma discretizagdo propria da malha uniforme é adotada. Verificamos, no presente
estudo, que tal discretizagao pode ser generalizada para malhas nao-uniformes, de maneira
semelhante a adotada em [64]. Para a equagdo de Schrodinger, isso resulta na seguinte

equacdo de diferencas,

2 . . . . .
- h— [aing)l —(a; + bi)xfj) + biX(J)] + V,-x(.J) = E]-xl(,J), (3.11)

2 i+1 1
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onde os valores auxiliares a; e b; sio dados, respectivamente, por

-1
a; = (m;f_l/z AZi AZ,'Jrl/z) (312)

-1
bi = (mzil/Z AZ{.H AZi+1/2) > (313)

na qual a massa efetiva e o passo da malha num ponto intermediario sdo obtidos de

mr+m?
Mip = —— (3.14)
e
Az; + Az;
AZm/z = % (315)

Note que o indice i varia de 1 até n — 1, onde #n é o nimero total de subintervalos, com o

tamanho do i-ésimo subintervalo sendo determinado por Az; = z; — z;_;.

A discretizagdo representada pela Eq. (3.11) leva a formagdo de uma matriz tridiagonal
para o problema de autovalor’. Infelizmente essa matriz nao é simétrica, mas existe uma
transformagdo simples que fornece uma matriz simétrica com os mesmos autovalores [63].
Essa é uma caracteristica importante do ponto de vista computacional, j& que a ndo simetria
da matriz implica necessariamente numa maior complexidade algoritmica do métodos de

diagonalizagao.

A equagao de Poisson também pode ser resolvida numericamente usando a malha
ndo-uniforme seguindo o mesmo procedimento utilizado para a equagao de Schrodinger,
sua forma discretizada em diferencas finitas é dada por

2

€i-1/2 (ei—l/z €z’+1/2) €i41/2 e . _
Vg . - |——+ —— | Vg + Via.., = —Az; N - N, —n..), 3.16
AZ,' Hict AZ,' AZ,‘H Hi AZ,'H His € /2 ( bi Ai nel) ( )

onde
€+ €1

5 (3.17)

€ir1/2 =

O esquema de alocagdo nao-uniforme dos pontos da malha é uma modifica¢do do
método exposto por Press et al. [65] e inclui mais pontos em torno da regido de ionizagéo e
também junto as heterointerfaces. Tal modificagdo é essencial para a precisio e estabilidade

dos célculos autoconsistentes.

*Vide Apéndice B, se¢do B.2 na pdgina 102 para maiores detalhes.
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As condi¢des de contorno para x;(z) e Vi(z) devem ser observadas e sdo dadas, res-

pectivamente, por

xW=x¥ =0 (3.18)
VHO = EF + ED — Vo, (319)

juntamente com a condi¢do para a derivada de Vi no n-ésimo ponto:
DVy, =0. (3.20)

Observe que as condigdes de contorno nas heterointerfaces sio automaticamente satisfeitas

quando as Egs. (3.11) e (3.16) sdo utilizadas [56].

3.5 REesuLTADOS OBTIDOS

Apresentamos nesta se¢do os resultados da simulagdo autoconsistente do processo de
transferéncia de carga em um MDQW de GaAs/Aly 33Gag 6;As. Os calculos foram reali-
zados dentro da aproximagao de massa efetiva e uma banda de condugéio parabdlica foi
assumida [37]. Os pardmetros do MDQW que investigamos sao os mesmos encontrados em
Lima et al. [46], com exce¢do da concentragdo nominal de doadores, que foi elevada para
2 x 10® cm™ a fim de destacar os efeitos do perfil nao-abrupto de dopagem no processo de
transferéncia de carga e também na densidade eletronica resultante. Incluimos uma pequena

concentragdo de aceitadores residuais, equivalente a 1 x 10¥* cm~2, e consideramos uma

GaAs Al Ga, As

w, z

FiGura 8 - Modelo de interface abrupta (linha tracejada) e
de interface gradual (linha sélida) utilizado em nosso calculo
autoconsistente.

Fonte: adaptado de Ferreira et al. [66]
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F1GURA 9 - Dependéncia da densidade superficial de elétrons com o tamanho do
espagador para um QW gradual de GaAs/AlGaAs. A linha tracejada refere-se ao perfil
de dopagem abrupto, na aproximagao de deplecgio, e as linhas so6lidas representam os
perfis ndo-abruptos simulados.

mudanga (perfil) linear na fragdo molar de aluminio nas interfaces invertida e normal [66],
conforme mostra a Figura 8. Como pode-se notar na Figura 8, levamos em consideragéo
uma leve assimetria nas interfaces, com espessuras de w; = 4 ML para a interface normal
e w, = 6 ML para a interface invertida (1ML = 2,83 A), visto que resultados experimen-
tais [67] comprovaram o fato de a interface invertida ser mais rugosa que a interface normal

em pogos quanticos de GaAs/AlGaAs.

Na Figura 9 mostramos a dependéncia da densidade dos portadores com o a largura
do espagador Lg para um perfil de dopagem abrupto dentro da aproximagao de deplegdo
(linha tracejada) e para perfis de dopagem nio-abruptos (linhas sélidas) com D; = 50 A e

100 A.

Para todos os perfis, a densidade do 2DEG diminui rapidamente para Lg abaixo de
300 A. Note que a densidade do g4s de elétrons bidimensional aumenta significativamente
com o aumento de D; de 0 (abrupto) até 100 A. O crescimento de Ls tende a tornar as curvas
mais proximas devido a redugdo do efeito da dopagem nao-abrupta na transferéncia de

carga.
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4 EFEITO DE CAMPOS DE
POLARIZACAO

FIM DE INVESTIGAR os efeitos de interfaces graduais e dopagens nao-abruptas nas
A energias de transi¢do intersubbanda, no potencial de confinamento e na densidade
superficial de elétrons em pogos quanticos de GaN/AlGaN utilizamos, neste capitulo, o
formalismo numérico desenvolvido no capitulo anterior. Incorporamos os efeitos dos
campos elétricos de polarizacao — presentes predominantemente nos nitretos III-V com
estrutura wurtzita — no potencial de confinamento do po¢o quantico, resultando numa
expressdo analitica para a energia potencial e, conseqiientemente, numa modificagdo do
potencial efetivo analoga aquela obtida anteriormente no Capitulo 2 para a modulagao do
potencial sob a influéncia de campos de laser. Assim como no Capitulo 3, observamos que
a densidade superficial de elétrons aumenta significativamente em fun¢ao do comprimento

de difusio dos doadores.

4.1 INTERESSE PELO GAN

O interesse da comunidade cientifica pelo GaN surgiu, principalmente, devido a seu gap
grande e direto. Embora os diodos emissores de luz (LEDs) verdes ja existissem antes do GaN,
eles eram relativamente fracos quando comparados aos LEDs baseados em GaAs. Ademais,
nao havia fonte de luz baseada em estado sélido que emitisse no azul, um dos motivos pelos
quais os LEDs até entdo existentes ndo podiam ser montados em displays inteiramente
coloridos. Com o desenvolvimento da fisica do GaN, LEDs eficientes e duraveis, emitindo
desde o verde até o ultravioleta, tornaram-se disponiveis para o mercado consumidor,

complementando os emissores vermelhos de GaAs ja existentes.

O primeiro grande marco na tecnologia do GaN ocorreu em 1971, quando Pankove,
Miller e Berkeyheiser [68] apresentaram o primeiro diodo emissor de luz (LED) baseado

em GaN, que emitia luz verde. Contudo esse era um emissor de baixa eficiéncia. O prin-
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cipal obstaculo em diregdo a fabrica¢ao de LEDs, baseados em GaN, de alta performance
utilizando jun¢des p—n foi primeiro a indisponibilidade de um material adequado que
pudesse ser utilizado como substrato para o crescimento epitaxial de GaN, segundo, a falta
de tecnologia para dopar GaN do tipo p. Amano et al. [69] demonstraram em 1986 que
filmes de GaN com baixa densidade de deslocamentos podem ser crescidos em substratos
de safira (AL,O3). Posteriormente, em 1995, S. Nakamura e colaboradores publicaram uma
série de artigos [70,71,72,73] demonstrando a existéncia de diodos altamente eficientes

baseados em QWs de GaN que emitiam luz na faixa do azul, violeta, verde e amarelo.

O trabalho pioneiro de Nakamura et al. finalmente tornou o GaN disponivel para
aplicagdes comerciais. Em diversos lugares LEDs de nitretos estdo sendo utilizados em
painéis visuais, sinaleiros e indicadores opticos em geral. Espera-se que os LEDs de GaN,
juntamente com fontes de LEDs vermelhos, substituam eventualmente as lampadas conven-
cionais de bulbo incandescente, visto que a eficiéncia do LED aumentou consideravelmente
nos ultimos anos, passando de 0,11lm/W para mais de 40 lm/W, enquanto a eficiéncia de
uma lampada tipica é de apenas 151lm/W. O potencial dos dispositivos Opticos baseados
em GaN vem sendo testado visando o seu uso em detectores na faixa do ultravioleta, em
leituras dpticas de alta densidade de dados e também em aplicagdes na telecomunicagoes e

na medicina.

A utilidade do GaN néo esta limitada a optoeletrdnica. Sua banda proibida larga, que o
torna atraente para dispositivos dpticos, também o torna atrativo para a nanoeletronica de
alta poténcia. Uma banda proibida larga geralmente implica em uma grande voltagem de
ruptura, que faz do GaN um dispositivo apropriado para transistores de alta poténcia. Uma
maior velocidade de saturagdo e uma condutividade térmica superior em relagiao ao GaAs
significa que o GaN possui potencial para superar o GaAs em performance na eletronica
de dispositivos semicondutores. Como o GaAs, o GaN pertence a familia dos compostos
III-V, ja que o Ga pertence ao grupo III e ambos, N e As, pertencem ao grupo V da tabela

periddica (vide Tabela 1 na pagina 21).

Apesar do tremendo progresso no desenvolvimento de dispositivos baseados em GaN,
alguns problemas criticos ainda permanecem sem solugdo. Devido a falta de um substrato
adequado, o GaN ainda é crescido em Al,O3, que representa uma diferenca, em termos

do parametro de rede, de aproximadamente 13%. O crescimento de GaN tipo p altamente
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dopado e a fabricagdo de contatos de baixa resisténcia para essas camadas ainda é um
desafio. Quando esses e outros fatores forem resolvidos, o potencial pleno do GaN sera

concretizado.

4.2 CARACTERISTICAS DOS NITRETOS-III

A estrutura cristalina natural dos nitretos III-V (GaN, AIN, InN) é a wurtzita. Esses
materiais sdo caracterizados por propriedades de polarizagdo que diferem radicalmente
daquelas apresentadas pelos compostos III-V GaAs, AlAs e InAs, por exemplo. Por meio
de argumentos simples de simetria [74], pode ser mostrado que semicondutores na fase
wurtzita (WZ) sdo caracterizados por uma polarizac¢ao diferente de zero mesmo em sua
geometria de equilibrio, ou ndo-deformada, chamada de polarizagido espontinea ou, ocasio-
nalmente, polarizac¢do piroelétrica, fazendo referéncia a sua mudanca com a temperatura. A
polarizagdo espontanea pode possibilitar novos graus de liberdade, sob a forma de campos
eletrostaticos independentes de tensao, para realizar o ajuste fino nas caracteristicas opticas
e de transporte de nanoestruturas de nitreto. A presenca de polariza¢ao espontanea pode,
por exemplo, ser explorada a fim de cancelar os campos piezoelétricos produzidos em

heteroestruturas de nitreto tipicas sob tensdo.

Gragas aos avangos recentes [8,9,75,10,11] em dire¢do a moderna teoria quantica de
polarizagao, foi possivel determinar de maneira precisa, a partir de calculos de primeiros
principios, os valores da polarizagdo esponténea e, adicionalmente, as constantes dielétricas
e piezoelétricas dos nitretos III-V [7,12,76]. Os resultados desses calculos mostraram que os
nitretos III-V tém propriedades importantes relacionadas a polarizagdo que os diferenciam
substancialmente dos semicondutores III-V de estrutura zinco-blenda padrdes. Dentre
essas propriedades distintas podemos citar (i) as constantes piezoelétricas enormes — muito
maiores que a maioria de todos os outros compostos III-V e também oposta em sinal; (ii) a
existéncia de polarizacao espontanea da mesma ordem de grandeza que a dos materiais
ferroelétricos. A mais interessante delas talvez seja a presenga de polarizagdo esponténea, que
implica na existéncia de campos elétricos internos mesmo na auséncia de piezeletricidade,
isto é, mesmo em sistemas crescidos com excelente casamento entre as constantes de rede.
Além disso, diferentemente da polarizagdo piezoelétrica, a polarizagdo espontanea possui

uma diregdo fixa no cristal que, na fase wurtzita, é a dire¢ao do eixo (0001), que é a direcdo
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[0001]

M
F1iGUra 10 - Ilustragdo esquematica da estru-

tura wurtzita do GaN mostrando as constantes
de rede a e c e o pardmetro interno u.

Fonte: Stampfl e Walle [80]

de crescimento preferida para a fabricacio epitaxial de nitretos. Dessa maneira, o campo
elétrico resultante da polarizagdo espontinea ird apontar para a dire¢do de crescimento, e
isso maximiza os efeitos da polarizagdo espontanea em tais sistemas e torna o problema

efetivamente unidimensional.

4.2.1 Propriedades Estruturais

A estrutura cristalina natural dos nitretos III-V, como o GaN, AIN e o InN, é a wurtzita
(WZ), contudo alguns trabalhos recentes [77,78,79] reportaram sucesso no crescimento de
amostras estabilizadas com estrutura zinco-blenda (ZB), principalmente quando crescidas
em substratos de silicio (Si) ou GaN. Em geral, a fase WZ dos nitretos-III apresenta uma
polarizagdo espontanea maior que aquela exibida na fase ctibica (ZB). Apesar dos semicon-
dutores I1I-V GaAs, AlAs e InAs possuirem também uma estrutura cristalina ctibica, como
o GaN na fase ZB, ndo ha indicios de polarizagdo espontanea em tais materiais. A geometria
ctibica, mais simples, da fase ZB pode ser definida utilizando-se apenas uma constante de

rede, a chamada constante de rede basal a, conforme mostra a Figura 11 na pagina seguinte.

A geometria hexagonal da fase WZ ¢ definida por duas constantes de rede, a e ¢, e

por um parametro interno u, conforme ilustra a Figura 10. Como é bem conhecido por
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[0001]

Ficura 11 - Ilustra¢do esquematica da estru-
tura cubica (zinco-blenda) do GaN mostrando
a constante de rede basal a.

Fonte: Stampfl e Walle [80]

meio de experimentos, e também por predi¢des tedricas, nem o pardmetro interno da
célula u nem a razdo c/a entre as constantes de redes sdo ideais nos compostos bindrios de
nitretos do grupo III 81, 82, 83, 84]. Esse distanciamento dos valores ideais, quais sejam
c 3

< = \/g = 1,633 e u = 3 = 0,375, ¢ fundamental para a compreensio da polarizagio

piezoelétrica identificada [7, 85,13, 86, 87] nos nitretos-III com estrutura WZ.

Para as ligas A,B;_,N (AL Ga;_N, In,Ga;_,N e Al,In,_,N) de nitretos do grupo III
os parametros de rede a e ¢ sdo fun¢des da fragao molar da liga e escrevemos entdo a =
a(x) e ¢ = c¢(x). Tais constantes, na fase WZ, podem ser obtidas pela seguinte média

ponderada entre as constantes dos compostos binarios AN e BN (vide Tabela 6 na pagina 89),

procedimento conhecido como lei de Vegard [88]:

axpn(x) = xaan + (1 - x)apx (4.1)

CABN(x) =XCAN+(1—X)CBN (42)

Assim, levando-se em consideragdo os valores das constantes de rede mostrados na
Tabela 6, obtemos para as ligas terndrias com estrutura cristalina WZ as seguintes expressoes
para as constantes de rede em angstroms (A) em fun¢io da fragdo molar da liga (Al ou

InN):

aacan(x) = 3,189 - 0,077x (4.3)
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amcan(x) = 3,189 + 0,356 (4.4)
aamn(x) = 3,545 - 0,433x (4.5)
Catgan (%) = 5,185 — 0,203x (4.6)
CimGan (¥) = 5,185 + 0,518 (4.7)
camn(x) = 5,703 — 0,721x. (4.8)

4.2.2 Polarizagdo Espontanea

A presenca de polariza¢do espontdnea em materiais ferroelétricos ja foi bastante es-
tudada. Por outro lado, a sua existéncia em semicondutores com simetria cristalina rela-
tivamente baixa, como a estrutura wurtzita, era considerada como simples especulagoes
tedricas, até que uma série de calculos de primeiros principios realizada por Bernardini
e colaboradores [7,12,76,85] mostrou que os semicondutores III-V contendo nitrogénio,
altamente relevantes sob o ponto de vista tecnologico e cuja estrutura cristalina natural é de
fato a WZ, possuem uma polariza¢ao espontanea muito grande, além de grandes constantes
de acoplamento piezoelétrico. Enquanto as propriedades relacionadas a piezeletricidade
sao amplamente conhecidas, a polarizagio espontanea ¢, de certa forma, nova na fisica de

semicondutores.

Motivados pela observagao [89] de ndo-linearidades no parametro estrutural interno u,
Ambacher et al. investigaram as propriedades piroelétricas das ligas de nitretos procurando
por possiveis ndo-linearidades [88]. Os resultados da pesquisa mostraram que a polarizagdo
espontanea das ligas relaxadas para uma dada composi¢do depende linearmente do valor
médio do parametro u, indicando que diferengas de polarizagiao espontinea entre ligas de
mesma composi¢do sao devidas, principalmente, a variagdo do comprimento da ligagdo
anion-cation. Devido a ndo-linearidade do pardmetro interno da célula, um comportamento
nao-linear da polarizagdo espontanea em fun¢io de fragdo molar x é esperado. Assim, a
polariza¢do espontanea (em C/m?) das ligas terndrias de nitretos é dada por uma funcéo

quadrética em x [89],
Pl (x) = Piyx + Py (1 - x) + bx(1-x), (4.9)

na qual os primeiros dois termos representam a interpolagéo linear usual entre os compostos
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F1cura 12 - Estimativa teorica da polarizagdo es-
pontanea ndo-linear para ligas ternarias de nitretos
III-V com estrutura cristalina wurtzita.

Fonte: Ambacher et al. [89]

bindrios. O terceiro termo incorpora a ndo-linearidade em ordem quadratica (vide Figura 12)

e geralmente é dado por [88]:
b=4PF (x=0,5)-2(PX + Pax)- (4.10)
Termos de ordem mais alta que a quadratica sdo geralmente negligenciados devido

sua pequena influéncia na aproximagao, estimada em menos de 10% [89]. Substituindo na

Eq. (4.9) os valores fornecidos na Tabela 8 (Apéndice A, pagina 90), obtemos

Pl (%) =-0,090x — 0,034(1 - x) + 0,021x(1 - x), (4.11)

PP o (x) = —0,042x — 0,034(1 - x) + 0,037x(1 - x) (4.12)
(S

PY o(x) =-0,090x — 0,042(1 - x) + 0,070x(1 - x). (4.13)

Somente o conhecimento sobre a polarizagdo espontdnea nas ligas terndrias de nitretos

nao ¢ suficiente para estimar as cargas de polarizagdo induzidas nas interfaces das hete-
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roestruturas baseadas em GaN ou ainda calcular os campos internos de polarizagdo. Tais
heteroestruturas sdo geralmente crescidas pseudomorficamente e tensionadas em substratos
com uma significante falta de casamento entre as constantes de rede e coeficientes de ex-
pansdo térmica. A tensdo subseqiiente, causada na tentativa de manter a simetria, modifica

a estrutura cristalina e dd origem a polarizagdo piezoelétrica.

4.2.3 Polarizagdo Piezoelétrica

A piezeletricidade é um conceito bem conhecido na fisica de semicondutores. Com-
postos bindrios de importancia tecnoldgica estratégica, como os arsenetos e os fosfetos
III-V, podem ser for¢ados a exibirem campos de polarizagio piezoelétrica pela imposi¢ao

de tensao sobre esses materiais.

De acordo com a lei de Hooke, em um sélido elastico a deformacéo g; é diretamente

proporcional a tensio o;j, dada por:
0ij = Y. Cijkiki> (4.14)

1

onde C;jx; sdo os componentes do tensor eldstico. Devido a simetria espacial, esse tensor de
posto 4 pode ser reduzido a uma matriz 6 x 6 usando a notagdo de Voigt: xx — 1, yy — 2,
zz = 3, yz,zy = 4, zx,xz > 5 e xy, yx — 6. Os elementos do tensor elastico podem ser
reescritos como C;jx; = Cpup> onde 4, j, k, I = x, y,ze m,n =1,...,6. Usando essa notagao,

a lei de Hooke ¢ simplificada para

O; = ZCIJSJ (415)
J

A matriz 6 x 6 das constantes eldsticas C;; para cristais com estrutura wurtzita (WZ) ¢

dada por
[Cu Cn Cp 0 0 |
CIZ Cll Cl3 0 0
C,= Cis Cs Gy 0 0 (416)
0 Cyu O 0
0 Cy 0

0 0 3(Cn-Cpn)]
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Outra forma util de descrever as propriedades mecéanicas dos cristais ¢ por meio das
constantes de deformagao eldstica S;;. Tais constantes sdo calculadas pela inversio da matriz

Cij e sao dadas por

CuCy; - Cis

S = 5
" (Cu - CIZ) [C33(C11 + Clz) - 2C123]
S, = CCss — C123
12=- >
(Cu - CIZ) [C33(C11 + Clz) - 2C123]
. Cis
3= >
C33(C11 + Clz) - 2C123
S = Cu+Cp
33 = —
C33(C11 + Clz) - 2C123
e
1
Syy = —.
44 Can

Um fato interessante nos nitretos bindrios com estrutura WZ ¢é que sua rigidez elastica
é isotropica no plano da base [89]. Isso é importante por que a deformagao nas camadas
epitaxiais das heteroestruturas de nitretos do grupo III crescidas ao longo do eixo ¢ (eixo
[0001]) — geralmente causada pela falta de casamento entre as constantes de rede e/ou a
falta de casamento entre os coeficientes de expanséo térmica da camada e do substrato — é
direcionada ao longo do plano da base (paralelo ao substrato). Nenhuma forga é entédo
aplicada na direcdo de crescimento, desse modo o cristal pode relaxar livremente nessa
dire¢do. A deformagao biaxial resultante (¢; = €,) causa tensdes 0; = 0,, enquanto 03 tem
que ser zero. Usando as Egs. (4.15) e (4.16), podemos derivar uma relagdo entre a deformagao

ao longo do eixo c e a deformagéo ao longo do plano da base:

C
g3=—2—2g, (4.17)
Css
onde
C
v(0001) = 2—= (4.18)
C33
¢é a razio de Poisson e
81 = a _ aO (4.19)

ao
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c—Co

€3 = (4.20)

Co
sdo as mudancas relativas das constantes de rede a e ¢ em rela¢do as constantes de rede a, e

co do cristal relaxado. A tensao no plano da base causada pela falta de casamento entre as

constantes de rede envolvidas pode ser calculada por meio de

CZ
01 =¢ (Cu + CIZ — i) , (421)
C33

na qual
2

C
Cu + C12 - 2—13 > 0.
C33

A polarizagao piezoelétrica para materiais hexagonais pertencentes ao grupo cristalo-

grafico Cqy, é dada por [74]
P =% d;o i=1,2,3 1=1,...,6 (4.22)
I

onde P sdo os componentes da polarizacio piezoelétrica e d;; sdo os mdédulos piezoelétricos
(vide Tabela 8 na pagina 90). Usando as relagdes de simetria entre os médulos piezoelétricos,
ds = ds,, d3; # 0 e dis = dyy (todas as outras componentes d;; = 0), a Eq. (4.22) pode ser

reduzida a um conjunto de apenas trés equagoes:

. 1
Plp = Edlso's; (423)
. 1
P; = £d1504; (424)
P;Z = d31 (01 + 0'2) + d3303. (425)

Levando em consideragdo as solicita¢des biaxiais, como é de interesse, temos que
01 = 0, e 03 = 0, além disso as tensdes de cisalhamento sdo consideradas despreziveis, assim
04 = 05 = 0 e a polarizagdo piezoelétrica resulta apenas num componente nao-nulo, paralelo
a dire¢do de crescimento e dado por:
C2
PY* = 2d3 0, = 2d3 ¢ (C11 +Cp — C—B) ) (4.26)
33

Ao invés dos mddulos piezoelétricos, as constantes piezoelétricas ey; sio geralmente

utilizadas para descrever as propriedades piezoelétricas dos nitretos do grupo III. Elas
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podem ser calculadas por meio de

ex = Y diiCii k=123 1=1,...,6 j=1,...,6. (4.27)
j

Para cristais hexagonais a relagdo entre os mddulos piezoelétricos e as constantes

piezoelétricas podem ser reduzidas a

e = ex = Cuds + Cadsy + Ciadss = (Cy + Ci) doy + Cads, (4.28)

es; = 2C;3d3 + Cszdss, (4.29)

ei5 = €4 = Cyydys (4.30)
e

ex; =0, paratodos os outros componentes. (4.31)

A polarizagao piezoelétrica pode agora ser escrita como fun¢io da deformagédo usando

as constantes piezoelétricas:

P =" eer, (4.32)
I
onde k=1,2,3el=1,...,6. 0 componente ndo-nulo da polarizagdo piezoelétrica causada
pela deformacéo biaxial é
P?I))Z = €131 + €63, + €3€33 (433)
Cl3
=2ge3 + €3€33 com & =-2—g¢ (4.34)
33
C
= 281 (631 - 633—13) . (435)
Css

Daqui por diante vamos omitir o indice 3 e representar a polarizagdo piezoelétrica das
ligas de nitretos crescidas pseudomorficamente em camadas de buffer de GaN, AIN e InN

simplesmente como PPZ, Sob essas condic¢des, a deformagado pode ser calculada por

g = Pt — 8(x) (4.36)

a(x)
Como primeira aproximagao, as constantes de rede — vide Egs. (4.3) a (4.8) —, pi-
ezoelétricas e elasticas das ligas sdo aproximadas por uma interpolagdo linear entre as

constantes dos compostos binarios relevantes e inseridas na Eq. (4.35). Nos célculos seguin-
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tes utilizamos os valores das propriedades fisicas indicados na Tabela 9 na pagina 91. Como
conseqiiéncia da Eq. (4.35) e da interpola¢ao linear das constantes eldsticas e piezoelétricas,
a polarizagao piezoelétrica nas ligas ternarias de nitreto pode ser aproximada, com precisdo

melhor que 1%, pelas seguintes expressdes quadraticas (com PP? em C/m?):

P};fGaN/GaN(x) = [-0,0525x + 0,0282x(1 - x)], (4.37a)

PIETGaN/AlN(x) =[0,026(1 - x) +0,0248x(1 - x)] (4.37b)
e

PG/ (¥) = [0,28x = 0,113(1 - x) + 0,042x(1 - x)]. (4.37¢)

Resultados semelhantes podem ser obtidos para as ligas AlInN e InGaN crescidas em
substratos de GaN, AIN ou InN, para tanto basta usar as interpolagdes lineares adequadas

para as constantes eldsticas e piezoelétricas.

Para heteroestruturas com barreiras sob tensao moderada, o conjunto de Egs. (4.37)
pode, dependendo da implementagao, ser utilizado como entrada de um processo autocon-
sistente baseado na teoria de massa efetiva, tanto diretamente como polarizagdo, quanto

indiretamente como densidade de carga interfacial.

A teoria convencional da polarizacao em sdlidos assume tradicionalmente que a res-
posta de um material a tensdo — que pode, por exemplo, ter sido gerada pela falta de
casamento entre as constantes de rede dos materiais envolvidos no crescimento epitaxial
de uma heteroestrutura — é essencialmente um efeito linear bem representado pela lei de
Hooke, ou seja, podemos assumir que C;; e ex; sio constantes para um dado cristal bindrio
(ou terndrio) e que a polarizagdo piezoelétrica possui dependéncia linear em func¢io da
tensdo aplicada. Esse modelo se mostrou preciso na descrigdo de diversas heteroestruturas
semicondutoras [90,91,92,93,94]. Todavia, no inicio dos anos 90, alguns autores [95,96,97]
demonstraram que determinados semicondutores piezoelétricos, como por exemplo o
telureto de caddmio (CdTe), quando submetidos a forcas ou pressdes intensas, apresenta-
vam resposta piezoelétrica ndo-linear. Posteriormente, Shimada et al. [98] previram, em
seu trabalho tedrico, que efeito similar podia ser esperado para os nitretos do grupo III.
Recentemente, Ambacher e colaboradores [89] demonstraram que a piezeletricidade do
GaN, InN e AIN, bem como a de suas ligas, ndo é linear em termos da deformagéo (vide

Figura 13 na pagina seguinte). Além disso, os autores demonstraram também que os va-
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Ficura 13 - Evidéncia de polarizacao piezo-
elétrica ndo-linear com rela¢ao a deformagao
nos nitretos bindrios com estrutura wurtzita.

Fonte: Ambacher et al. [89]

lores da polarizagao piezoelétrica, especialmente nos casos de grandes deformagoes, sdo

subestimados quando utilizada a aproximagao linear dada pela Eq. (4.35).

A piezeletricidade nao-linear dos compostos binarios de nitretos do grupo III pode ser

descrita pelas seguintes relagdes [89], com PP* em C/m?:

PPl =-1,808¢ + 5,624  para e<0 (4.38a)
Pl =-1,808e —7,888¢>  para €>0 (4.38b)
P = —0,918¢ + 9,541¢? (4.38¢)
PP = —1,373¢ + 7,559¢7. (4.38d)

Desse modo o procedimento para o calculo da polarizagao piezoelétrica de uma liga
A,B;_4N para qualquer deformacgio se torna direto, bastando escolher um valor para x,

calcular a deformagao €; = €(x) a partir da lei de Vegard e depois a polarizagdo piezoelétrica
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F1GURA 14 - Polarizagdo piezoelétrica das ligas
ternarias de nitreto em fun¢do da fragdo molar x
usando a aproximagcao linear (linhas tracejadas) e
nao-linear (linhas sélidas).

Fonte: Ambacher et al. [89]

pela expressao
Plon(x) = xPiy [e(x)] + (1- %) Py [e(x)], (4.39)
onde Piy e PY; sdo as polarizagdes piezoelétricas dos compostos bindrios relevantes dadas

pelo conjunto de Eqgs. (4.38).

A polarizagao piezoelétrica de ligas ternarias AlGaN, InGaN e AlInN crescidas pseudo-
morficamente em buffers de GaN como fungéo da fragao molar da liga, isto é, Al ou InN, é
mostrada na Figura 14. Observe que a polarizagao piezoelétrica ndo ¢ linear em fungéao de
X e que, especialmente para ligas com alta concentragiao de In — que sdo, todavia, dificeis
de se obter na pratica—, o valor (absoluto) da polarizagdo piezoelétrica excede o valor

(absoluto) da polarizagao espontanea (compare com a Figura 12 na pagina 57).

E interessante notar na Figura 14 que, para heteroestruturas Al g,Ing;3N/GaN, estd

previsto o crescimento com excelente casamento entre as constantes de rede de modo
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que a polarizagdo piezoelétrica na liga tende a desaparecer. Uma comparagdo dos valores
calculados por Ambacher et al. usando interpola¢do linear para as constantes elasticas e
piezoelétricas ou levando-se em consideracdo a ndo-linearidade da polarizagdo em relagdo
a deformacdo mostra que a interpolacgio linear leva a uma subestimagdo da polarizagdo
piezoelétrica. Assim sendo, o esquema aprimorado, representado pelas Eqgs. (4.38) e (4.39),
¢ de grande interesse na modelagem de nanoestruturas sujeitas a grandes deformagdes,
isto é, compostas por camadas com alta concentragio de In, para o caso das ligas InGaN e

AlInN.

4.2.4  Cargas Induzidas por Polarizagio

A polarizagio total P é a soma das polarizagoes piezoelétrica e esponténea, isto é,
Pypn = PK%N + PISXI:;SN (440)

A densidade de carga induzida por polarizagdo, por sua vez, esta associada com o gradiente
de polarizagao e é dada por:

pp=—VP. (4.41)

Como caso especial, na superficie de uma camada A, B;_,N (deformada ou néo), bem
como nas interfaces de uma heteroestrutura A, B,_,N/GaN, a polarizagdo total muda abrup-

tamente, causando uma densidade de carga bidimensional o, dada por

oapN = Papn = Phpy + P (para superficies) (4.42)
0ABN/GaN = Pgan — Papn (4.43)
= (PE+ PP ) — (PR + Pin) - (para interfaces) (4.44)

Em heteroestruturas do tipo n deve-se levar em consideragao que os elétrons livres irdo
acumular-se nas interfaces com cargas positivas, compensando +o0. Como conseqiiéncia, um
2DEG com concentra¢ao de portadores proxima a concentragdo da densidade interfacial
+0/e pode se formar. Deve-se observar que esses 2DEGs sdo formados sem qualquer
necessidade de uma barreira com dopagem modulada. Isso ¢ de interesse especial para
a fabricacao de HEMTs de alta freqiiéncia e alta poténcia, visto que o crescimento e o

processamento desses dispositivos torna-se bastante simplificado.
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4.2.5 Campo e Potencial Elétricos Induzido por Polarizagdo

Em um sistema finito, a existéncia de um campo de polarizagdo insinua a presenca de
campos elétricos. Para o caso piezoelétrico, a magnitude do campo elétrico depende da

tensdo, das constantes de piezoelétricas e principalmente da geometria do dispositivo.

Em 1997, Bernardini e colaboradores [12, 76, 85] demonstraram que a polarizagdo
(piezoelétrica e espontanea) dos nitretos do grupo III realmente se manifesta como campos
eletrostaticos, devidos as cargas induzidas por polarizagao resultantes, por sua vez, das

descontinuidades da polarizagdo nas heterointerfaces.

A primeira demonstragao experimental da presenga de campo elétrico induzido por
polarizagdo em heteroestruturas III-V de nitretos foi realizada por Bykhovski et al. [99] ao
analisar as caracteristicas corrente-tensao (I-V) de tais materiais. O efeito do campo elétrico
intrinseco nas propriedades opticas de heteroestruturas de nitretos-III foi investigado
experimentalmente pela primeira vez por Takeuchi et al. [100]. O efeito da polarizagédo
espontinea sobre o campo elétrico intrinseco de QWs de GaN/AlGaN foi objeto de pesquisa
de Langer et al. [101]. Varios outros trabalhos experimentais [102,103,104,105] importantes
demonstraram a presenga de campos elétricos intrinsecos intensos em nitretos do grupo

IIT e abordaram o seu efeito em diversas propriedades fisicas de interesse tecnologico.

Os campos elétricos no pogo e na camada da barreira devido as polarizagdes esponténea
e piezoelétrica podem ser determinados supondo que a diferenca de potencial total em um
periodo da estrutura deve ser igual a zero. Desse modo os campos elétricos na barreira e no

pogo devem ter sinais opostos. Essas condi¢des podem ser expressas pela seguinte equagao:
F.Ly = FyLy, =0, (4.45)

onde:
F, é a intensidade do campo elétrico no pogo,
F, é a intensidade do campo elétrico na barreira,
L, representa a largura do pogo e

Ly, representa a largura da barreira.

Isso implica que a distribui¢do do campo elétrico ao longo da heteroestrutura é propor-
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cional a razao dos comprimentos das camadas. Conseqiientemente, a camada epitaxial mais
fina tera um campo elétrico maior que a camada mais grossa. De acordo com essas condi-
¢Oes expostas anteriormente, a intensidade dos campos de polarizagido no pogo quantico

pode ser calculada por meio das seguintes expressdes:

P,-P,)L
E - PPl (4.46)
GWLb + €wa
&
P,-P)L,
&:i__il_, (4.47)
€wlp + €pLy,

em que P, é a polarizagdo total no poco, P, é a polarizacao total na barreira, €,, é a constante
dielétrica do material do poco e €, é a constante dielétrica do material da barreira. A

polarizag¢ao total no canal é dada por

P, = PP+ P (4.48)

P, = PP, + P

— © AlGaN AlGaN* (449)

As constantes dielétricas €, e €,, sdo obtidas pela interpolagédo linear (lei de Vegard)
dos valores dos pardmetros dos compostos binarios relevantes, que podem ser obtidos

diretamente das Tabelas 6 e 7 na pagina 89.

Conforme investigamos no Capitulo 2, a aplicacao dos campos elétricos geralmente
ocasiona uma alteragdo do perfil da banda de condugéo, propomos aqui uma forma linear
por partes simples para o perfil da banda de condugdo de pogo quantico de GaN/AlGaN
crescido ao longo do eixo z e sob a influéncia dos campos internos de polarizagdo conforme

expressao abaixo:

eFyz + Vy, paraz <0
V(z) =1 eF,z, para0 <z <Ly (4.50)

eFyz+eFyL,+V, paraz>L,

Como veremos na se¢do seguinte, a expressao acima para o potencial efetivo é a respon-
savel pelos fortes desvios para o azul obtidos quando levamos em consideragdo os campos

internos de polarizagao.
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Ficura 15 - Efeito dos campos intrinsecos de polarizacao no perfil da banda de

condugio e nos niveis de energias dos estados ligados em um QW nao-dopado de
GaN/Alj 70Gag 3N de largura igual a 20 A.

4.3 RESULTADOS OBTIDOS

Apos a descricdo, realizada nas se¢des anteriores, das peculiaridades existentes na
modelagem de nanoestruturas baseadas em nitretos do grupo III, apresentamos nesta se¢ao
analise dos efeitos dos campos elétricos internos e das interfaces graduais nos niveis de
energia do elétron, nas energias de transi¢ao intersubbanda e no perfil da banda de condugéo
de QWs simples de GaN/AlGaN. O procedimento numérico adotado aqui segue o0 mesmo
processo de discretizagao propria em malhas ndo-uniformes discutido no capitulo anterior

(vide Se¢do 3.4 na pagina 47).

A Figura 15 apresenta as modificagdes introduzidas no perfil da BC, descritas pela
Eq. (4.50), devido aos campos internos de polariza¢ao para um QW de GaN/Aly 70Gag 30N
de largura 20 A com estrutura wurtzita. Os niveis de energia calculados estio indicados
pelas linhas horizontais sélidas, as linhas tracejadas de referéncia representam o QW na

auséncia de campos de polarizagdo. As energias encontradas para os estados ligados foram:
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F1GURA 16 - Duas primeiras fun¢des de onda normalizadas sob efeito dos campos
intrinsecos de polarizagao em um QW de GaN/Al,70Gag 3N de largura igual a
20 A. A insergio no canto superior direito da figura mostra o grafico da derivada da
primeira fun¢do de onda, note os dois pontos de descontinuidade localizados nas
heterointerfaces.

E; =0,507eV, E, =1,187¢eV e E; = 1,697 eV, todos os valores tomados em rela¢ao ao fundo
do QW.

As primeiras duas fung¢des de onda normalizadas, relativas ao QW mostrado na Fi-
gura 15, estdo representadas na Figura 16. Chama a atenc¢do na Figura 16 a descontinuidade
da derivada primeira da fun¢do de onda nas heterointerfaces, indicada na figura pelos
circulos tracejados e melhor visualizada com o grafico da derivada da primeira fungéo
de onda, que é mostrado na insercéo realizada no canto superior direito da Figura 16. Tal
descontinuidade surge devido a diferenga, significativa para QWs de GaN/AlGaN, de massa
efetiva entre os materiais constituintes do QW e indica, além disso, que utilizamos o Ha-
miltoniano adequado, qual seja o Hamiltoniano de BenDaniel e Duke, na discretizagdo da

equagdo de Schrodinger, de modo que a continuidade do produto da derivada primeira da
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Ficura 17 - Efeito dos campos internos de polarizagdo nas energias de transi¢do
intersubbanda em QWs nao-dopados de GaN/Alj 70Gag3N. A influéncia dos
campos de polarizagdo é maior para QWs mais largos.

fungdo de onda com o inverso da massa efetiva é automaticamente satisfeita’.

A mudanga no perfil da banda de condugéo provocada pelos campos de polarizagido
piezoelétrica e espontanea tem grande influéncia nas energias de transigdo intersubbanda,
conforme ilustra a Figura 17, na qual fazemos uma comparagao entre as energias de transi¢do
das duas primeiras subbandas em QWs de GaN/AlGaN em funcio da largura do pogo.
Um aumento significativo (desvio para o azul) nas energias de transigdo intersubbanda na
presenga dos campos de polarizagdo pode ser observado claramente a partir da Figura 17 e
também foi verificado experimentalmente [106]. Note ainda que, neste caso, a polarizagdo
espontinea tem um efeito ligeiramente maior nas energias de transi¢do intersubbanda em

comparagdo com o desvio causado pela polarizagdo piezoelétrica.

Existe evidéncia experimental de que as interfaces de po¢os quanticos de GaN/AlGaN
sejam graduais. Kisielowski, Liliental-Weber e Nakamura [107] mapearam a distribui¢ao da

fragdo molar de In em escala atomica para QW de GaN/InGaN/AlGaN usando microscopia

'Veja Eq. (B.40) na pagina 107 do Apéndice B.
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F1cura 18 - Efeito das interfaces graduais nas energias de transi¢ao intersubbanda
das duas primeiras subbandas em QWs nao-dopados de GaN/Al 70Gag 30N sem
campos internos de polarizagdo. A influéncia das interfaces graduais é maior para
QWs mais estreitos.

eletronica de transmissao de alta resolu¢ao (HRTEM). Os resultados revelaram a existéncia
de graduagoes nas heterointerfaces de até 25 A de largura. Shirasawa et al. [108] encontraram
rugosidades de interface em heteroestruturas de GaN/AlGaN crescidas via epitaxia de fase
vapor de metalorganicos (MOVPE) numa faixa de 7 a 20 A, que depende do tempo de

interrupg¢ao do crescimento.

A Figura 18 ilustra a influéncia das interfaces graduais nas energias de transicao inter-
subbanda para os dois primeiros niveis de energia. A fim de analisar exclusivamente o efeito
das interfaces graduais nas energias de transi¢ao intersubbanda e também a fim de comparar
a intensidade desse efeito com os desvios para a azul obtidos anteriormente devido aos
campos elétricos de polarizagdo, desconsideramos, neste momento, o efeito de tais campos
intrinsecos de polarizagao. Os resultados apontam elevados desvios para o azul nos niveis de
energia dos estados ligados quando interfaces nao-abruptas sdo levadas em consideragao, os
desvios sio mais acentuados para QWs com interfaces mais graduais, observe, na Figura 18,

que os QWSs que apresentam uma interface normal de 4 ML e uma interface invertida
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F1cura 19 - Dependéncia da densidade superficial de elétrons com o tamanho do
espacador em um QW gradual de GaN/Alj goGagN. A linha tracejada refere-se ao
perfil de dopagem abrupto, na aproximagéo de deplecéo, e as linhas sdlidas representam
os perfis ndo-abruptos simulados.

de 5 ML (curva pontilhada) exibem maiores energias de transi¢do intersubbanda quando
comparados tanto as energias dos QWs com interface normal de 3 ML e interface invertida

de 4 ML (curva tracejada) quanto as energias dos QWs abruptos (curva sélida).

Note, ainda na Figura 18, que o efeito produzido pelas interfaces graduais tem com-
portamento diferente daquele observado anteriormente devido aos campos internos de
polarizagéo (vide Figura 17), no qual a influéncia do campo é mais pronunciada para pogos
mais largos. Aqui a situagao é oposta, ou seja, o efeito das interfaces graduais é mais acentu-
ado para QWs mais estreitos, de modo que o efeito das interfaces graduais tende a se tornar
cada vez mais importante em nanodispositivos semicondutores, visto que a melhoria no
processo de crescimento das interfaces parece ndo acompanhar as necessidades de reducdo

da dimensao de tais dispositivos.

Na Figura 19 mostramos a dependéncia da densidade dos portadores com o a largura
do espagador Lg para um perfil de dopagem abrupto dentro da aproximacao de deplegido
(linha tracejada) e para perfis de dopagem nao-abruptos (linhas solidas) com comprimentos

de difusio D; de 20 A e 40 A. A densidade do 2DEG obtida aqui ¢ pelo menos uma ordem
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de grandeza superior aquela obtida anteriormente com QW de GaAs/AlGaAs.

Para todos os perfis, a densidade do 2DEG diminui rapidamente para Lg abaixo de 60 A.
Note que a densidade do gas de elétrons bidimensional aumenta significativamente com o
aumento de D; de 0 (abrupto) até 40 A. O crescimento de Lg tende a tornar as curvas mais

proximas devido a redu¢ao do efeito da dopagem nédo-abrupta na transferéncia de carga.
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5 CONCLUSOES

N ESTE TRABALHO investigamos a influéncia de campos elétricos externos e inter-
nos, perfis de dopagem e interfaces graduais em algumas propriedades eletronicas

relevantes em pogos quanticos de GaAs/AlGaAs e GaN/AlGaN.

Para o sistema composto de GaAs/AlGaAs submetido a radiagdo de dois campos de
laser, nossos resultados mostram que o campo polarizado na dire¢ao de crescimento da
heteroestrutura altera significativamente o perfil da banda de condugéo e induz desvios
para o azul nos niveis de energia dos elétrons. Tais efeitos dependem da intensidade e da
freqiiéncia do laser incidente e também de sua dire¢do de polarizagio. Para o campo de
laser intenso polarizado ao longo da dire¢do de crescimento, a dependéncia dos desvios
com a intensidade do laser ¢ monotdnica, sendo os desvios maiores para niveis de energia
mais altos. As analises numéricas realizadas apontam que certos niveis de energia em
estados excitados podem se tornar livres para determinada intensidade critica do laser.
A dependéncia com a polarizagio do laser foi investigada pela comparagdo do efeito do
nosso campo de laser com um campo de laser THz, com polarizagdo paralela ao plano das
heterointerfaces, cujo desvio para o azul induzido é o mesmo para todos os niveis de energia,
sendo igual a energia do campo de radiagdo eletromagnética. Em nosso caso, encontramos
dependéncia linear dos desvios em fun¢ao do parametro de revestimento do laser. Em
relagdo a dependéncia da densidade de estados com a energia, na presencga de um campo de
laser THz, ndo-ressonante e linearmente polarizado, encontramos redugdes que também
dependem da intensidade e da freqiiéncia do laser THz. O aumento suave e monotonico de
tal redu¢ao em fungéo da intensidade do laser THz sugere um mecanismo de ajuste fino para
a densidade de estados, o nivel de Fermi e a densidade do 2DEG. Esse tipo de controle pode
ser de grande interesse para os que trabalham com dispositivos optoeletronicos baseados em
pogos quénticos ou sistemas de baixa dimensionalidade similares na presenca de campos
de laser intensos. Em particular, as mudancas na densidade de estados da sua forma escada

usual para uma forma funcional lembra o perfil da densidade de estados do fio quantico.
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Para pogos quénticos simples de GaAs/AlGaAs com dopagem modulada em uma das
barreiras, desenvolvemos célculos autoconsistentes em que mostram a relagio entre a den-
sidade superficial dos portadores de carga e o perfil de dopagem. Propusemos um método
de discretizagiao propria para resolver as equagdes acopladas de Schrodinger de Poisson
em malhas nao-uniformes que permite obter resultados numéricos estaveis e bastante
precisos para a densidade superficial de elétrons, mesmo quando perfis ndo-abruptos de
dopagem e massa efetiva sao utilizados na modelagem. Notamos que a densidade do 2DEG
diminui rapidamente para uma largura do espagador abaixo de 300 A, independentemente
do perfil de dopagem adotado, e que a densidade do gas de elétrons bidimensional aumenta
significativamente com o aumento do tamanho de difusido dos doadores desde 0 (abrupto)
até 100 A. Além disso, verificamos que o crescimento do espagador tende a tornar as curvas
da densidade superficial de elétrons mais préximas devido a redugao do efeito da dopagem
ndo-abrupta na transferéncia de carga. Nossos resultados revelam que o perfil de dopagem
¢ a provavel causa para a subestimagdo na densidade do 2DEG verificada em trabalhos

anteriores baseados em perfis de dopagem abruptos.

Utilizamos pogos quanticos de GaN/AlGaN para dar continuidade ao estudo dos efeitos
de campos intensos, das interfaces graduais e dopagens nio-abruptas nas propriedades
eletronicas de semicondutores III-V, mais especificamente nas energias de transi¢ao inter-
subbanda, no perfil da banda de condugio e na densidade do gas de elétrons bidimensional.
Para tanto, utilizamos o procedimento numérico rigoroso desenvolvido anteriormente no
Capitulo 3, no qual estudamos as propriedades do gas de elétrons bidimensional formado
pela modulagio de dopagem. Contudo, devido as caracteristicas distintas dos nitretos-III,
foi necessdria a inclusdo detalhada, na modelagem computacional, dos campos elétricos
de polarizagdo e também dos novos parametros relacionados ao nitretos III-V, visando
considerar suas nao-linearidades. Uma vez mais obtivemos uma relagio entre o perfil da
banda de condugio e a intensidade dos campos elétricos (conforme Capitulo 2) que nos
conduziu, por sua vez, a uma analise das energias de transi¢do intersubbanda e dos desvios
para o azul, mostrando que o efeito das interfaces graduais nas energias de transi¢ao inter-
subbanda esta em dire¢ao oposta ao efeito obtido com os campos de polarizagao, visto que
este ultimo efeito ¢ mais pronunciado em pogos quanticos mais largos enquanto o primeiro
¢ mais acentuado em pogos estreitos, indicando a importancia das interfaces graduais na

modelagem de dispositivos semicondutores de baixa dimensao. O calculo autoconsistente
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realizado em QWs de GaN/AlGaN revelou um comportamento para a densidade do 2DEG
analogo aquele obtido em QWs de GaAs/AlGaAs, contudo, no primeiro caso, a densidade
do 2DEG ¢ pelo menos uma ordem de grandeza maior. Visto que o efeito na densidade do

2DEG ¢é mensuravel, resultados experimentais sao esperados.

5.1 TrABALHOS FUTUROS

Pretendemos utilizar a modelagem computacional e a teoria desenvolvidas, apresenta-
das e publicadas ao longo de nosso doutoramento [109,110,111,112,113] para estender o estudo
do efeito de campos de laser ndo-ressonantes e em configuragdo cruzada as heteroestruturas
de nitretos do grupo III a fim de obter um controle dptico das propriedades eletronicas
semelhante aquele obtido neste trabalho com pogos quénticos de GaAs/AlGaAs. Além
disso, intencionamos realizar calculo autoconsistente da mobilidade eletronica em pogos
quénticos dopados de GaN/AlGaN incluindo os efeitos de polarizagao, tendo em vista que
nosso grupo de pesquisa possui vasta experiéncia [114, 115, 112,116, 46, 45] nesse tipo de

célculo.
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APENDICE A — PROPRIEDADES
FUNDAMENTAIS DOS

MATERIAIS INVESTIGADOS

STE APENDICE traz os valores atualmente recomendados para alguns parametros fisi-
E cos fundamentais utilizados em nossa modelagem de nanoestruturas semicondutoras
baseadas nos compostos binarios GaAs e GaN e em suas ligas. Tomamos o cuidado de
compilar os valores mais atuais e, possivelmente, os mais precisos disponiveis na literatura
especializada. Incluimos também os valores das constantes fisicas fundamentais, conforme
a ultima revisao do committee on data for science and technology (CODATA), necessarias ao

calculo da estrutura eletrdnica de de sistemas semicondutores.

A.1 CONSTANTES FisicAs FUNDAMENTAIS

Os valores mais atuais das constantes fisicas fundamentais, recomendados e publica-
dos [117] pelo CODATA, foram utilizados em todos os nossos calculos autoconsistentes e

sao apresentados na Tabela 3 abaixo.

TABELA 3 - Valores recomendados pelo CODATA para algumas constantes fisicas fun-
damentais utilizadas neste trabalho.

siMBOLO VALOR UNIDADE DESCRIGAO

2,99792458 x 108 m/s velocidade da luz no vacuo
1,60217653 x 1071° C carga elementar

€0 1/(poc?) F/m constante dielétrica

h 6,6260693 x 1034 Js constante de Plank

h 1,05457168 x 1034 Js constante reduzida de Plank

kg 1,3806505 x 1023 J/K constante de Boltzmann

my 9,1093826 x 10731 kg massa de repouso do elétron

Ko 41t x 1077 N/A? permeabilidade do vacuo

Fonte: Mohr e Taylor [117]
Disponivel em: http://www.physics.nist.gov/cuu/Constants/
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A.2 PARAMETROS DO GaAs E DE SUAS LIGAS

Os valores dos parametros fisicos para os compostos binarios GaAs, AlAs e InAs apre-
sentados na Tabela 4 foram utilizados em nossos calculos autoconsistentes e correspondem
aos valores, a baixas temperaturas, recomendados por Li [118].

TABELA 4 - Valores dos pardmetros basicos utilizados neste trabalho para os compostos
binarios GaAs, AlAs e InAs a baixas temperaturas.

siMmBoLO  GaAs AlAs InAs  UNID. DESCRIGCAO
a 5,6525 5,645 6,0583 A parametro de rede
E 1,5194  3,0994 0,417 eV largura da banda proibida
m* 0,0665 0,1808 0,026 Mo massa efetiva do elétron
€ 12,4 10,6 15,15 € constante dielétrica (estatica)

Fonte: Li [118]

Em geral os pardmetros das ligas terndrias de semicondutores III-V podem ser deter-
minados a partir da interpola¢io linear dos valores dos pardmetros dos compostos bindrios
relevantes, tal procedimento é conhecido como lei de Vegard. Contudo, aproximagoes de
ordem quadratica, ou mesmo cubica, podem também ser utilizadas a fim de obter uma
concorddncia maior com experimentos mais recentes. Para a liga terndria Al, Ga;_,As pro-
curamos utilizar os dados mais precisos e atuais disponiveis na literatura e optamos por
adotar também — de modo a manter a consisténcia entre os parametros dos compostos
bindrios e das ligas ternarias — aqueles propostos por Li [118], visto ainda que foram deter-
minados especificamente no contexto de heteroestruturas do tipo pogo quantico, a mesma
que utilizamos ao longo deste trabalho. Tais parametros sao sumariados na Tabela 5.

TABELA 5 - Valores dos parametros basicos utilizados neste trabalho para a liga ternaria
Al,Ga;_,As a baixas temperaturas.

simB. Al,Ga;_,As UNID. DESCRIGAO
a 5,6525 + 0,0075x A parametro de rede
E 1,5194 + 1,36x + 0,22x? eV largura da banda proibida
m* 0,0665 + 0,1006x + 0,0137x? my massa efetiva do elétron
€ 12,40 — 1,8x €0 constante dielétrica (estética)

Fonte: Li [118]
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TABELA 6 - Valores recomendados para alguns pardmetros basicos dos compostos
bindrios de nitreto com estrutura wurtzita.

siMmB.  GaN AIN InN  UNID. DESCRIGAO
a 3,189 3,112 3,545 A parametro de rede basal
c 5,185 4,982 5,703 A parametro de rede axial
E 3,510 6,25 0,78 eV largura da banda proibida
m* 0,20 0,32 0,07 my massa efetiva do elétron
€ 10,284 10,314 14,614 € constante dielétrica (estatica)

Fonte: Vurgaftman e Meyer [6] e ?Bernardini, Fiorentini e Vanderbilt [12]

A.3 PARAMETROS DO GaN E DE SUAS LIGAS

Devido ao grande interesse comercial e cientifico em semicondutores III-V contendo
nitrogénio, diversos trabalhos foram publicados recentemente revisando as propriedades
fisicas de tais materiais [119,120,121,122,123]. Na utilizagdo dos valores recomendados para
os parametros dos nitretos do grupo III deve-se levar em considera¢ao que ainda ha certa
discordancia entre os dados reportados por diferentes pesquisadores para determinadas pro-
priedades, nao sendo possivel, ainda, saber qual dado é mais preciso. A Tabela 6 lista alguns
parametros basicos dos compostos binarios de nitreto de acordo com as recomendag¢des de

Vurgaftman e Meyer [6] e Bernardini, Fiorentini e Vanderbilt [12].

A fim de obter as constantes de rede, a massa efetiva e a constante dielétrica da liga

ternaria Al,Ga,_,N, utilizamos uma interpolagéo linear (lei de Vegard) dada por:
YABN(x) = XYAN + (1 - x)YBNa (Al)

onde Y representa o pardmetro (grandeza fisica) de interesse.

Ja para a dependéncia da largura da banda proibida com a composigédo x, assumimos

TABELA 7 - Valores recomendados para alguns pardmetros basicos da liga ternaria
Al,Ga;_,N com estrutura wurtzita.

siMBOLO ALGa,_,N UNID. DESCRIGCAO
a 3,189 - 0,077x A pardmetro de rede basal
c 5,185 -0,203x A parametro de rede axial
E 3,510 + 2,04x + 0,7x2 eV largura da banda proibida
m* 0,20 + 0,12x my massa efetiva do elétron
€ 10,28 + 0,03x € constante dielétrica (estatica)
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TABELA 8 - Valores recomendados para a polariza¢do espontinea e para
algumas propriedades elasticas dos compostos binarios de nitreto com estru-
tura wurtzita.

PARAMETRO GaN AIN InN UNIDADE
psp -0,034 -0,090 -0,042 C/rn2
Cu 367 396 223 GPa
Ciz 103 108 92 GPa
Css 405 373 224 GPa
Cu 95 116 48 GPa
Su 3,267 2,993 6,535 1012 N/m2
S13 -1,043 -0,868 -2,724 1012 N/m2
Si3 -0,566 -0,615 -1,565 10712 N/m?
Si3 2,757 3,037 5,750 1012 N/m2
Sas 10,53 8,621 20,83 10-12 N/m2
€31 —0,34¢4 -0,537 -0,41¢ C/m2
€33 0,677 1,504 0,814 C/m2
ers ~0,30° ~0,48 — C/m?
ds; -1,253¢  -2,298%  -3.147¢ 10712 PaC/m?
ds3 2,291¢ 5,352¢ 6,201¢ 10712 PaC/m?
dis -1,5794 -2,0694 -2,2924 10-12Pa C/m2

Fonte: Wright [124], “Zoroddu et al. [81] e Bernardini, Fiorentini e Vander-
bilt [7], ®O’clock e Duffy [125]

uma aproximagdo quadratica simples da seguinte forma
Efpn(x) = xE5y + (1- x)Egy — bx(1-x), (A.2)

na qual o pardmetro b, conhecido como parametro de encurvamento (bowing parameter),
é o responsavel pelo distanciamento da aproximagao linear. Tomando o valor de b = 0,7 eV,
recomendado por Vurgaftman e Meyer [6], e levando-se em considera¢io as Eqs. (A.1)
e (A.2) e também os valores exibidos na Tabela 6, obtemos os pardmetros do AlGaN exibidos

na Tabela 7.

A Tabela 8 apresenta os valores atualmente mais utilizados da: (i) polarizagdo esponta-
nea, (if) constantes elasticas, (iii) constantes de deformacéo, (iv) constantes piezoelétricas e

(v) médulos piezoelétricos dos compostos binarios GaN, AIN e InN.

As interpolagdes lineares entre as propriedades elasticas dos compostos bindrios GaN e
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TABELA 9 — Valores das constantes eldsticas e constantes
piezoelétricas para a liga terndria Al,Ga;_,N com estrutura

wurtzita.
PARAMETRO Al,Ga;_,N UNIDADE
C13 103 + 5x GPa
C33 405 - 32x GPa
€31 -0,34 - 0,19x C/m?
€33 0,67 +0,83x C/m?

AIN utilizadas a fim de obter as constantes piezoelétricas e elasticas da liga ternaria AlGaN

sdo mostradas na Tabela 9.
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APENDICE B - METODO DE DIFERENCAS

FINITAS

METODO DE DIFERENGAS FINITAS (MDF) tem sido bastante utilizado na reso-
O lugdo autoconsistente das equagoes acopladas de Schrodinger e Poisson em hetero-
estruturas semicondutoras [63,126,127,128,129, 64,130,131,132,133,134,135,136,110,137,138]
devido, principalmente, a sua simplicidade e excelente estabilidade. No MDF, as derivadas
da equagio diferencial original sao substituidas por equacdes de diferengas adequadas. Tais
equagoes de diferencas sao escolhidas de acordo com a precisdo desejada ou requerida.
Neste apéndice apresentamos os principais conceitos relativos a discretiza¢ao de equagdes
diferenciais por diferencas finitas e obtemos equagoes de diferencas discretas, de primeira
e segunda ordem, como aproximagdes dos operadores diferenciais continuos presentes
nas equagOes diferenciais originais. Uma breve discussdo a respeito da predominéncia
circunstancial dos erros de arredondamento sobre os erros de truncamento é apresen-
tada. Finalmente, mostramos a importancia de uma discretizagao prépria ao lidar com

heteroestruturas nas quais ocorre mudanga abrupta da massa efetiva.

B.1 APROXIMACOES POR DIFERENCAS FINITAS

A solugdo de uma equagio diferencial (ED) implica na determinagdo dos valores
da variavel dependente em cada ponto do intervalo de interesse. Computacionalmente,
podemos lidar apenas com uma regido continua se for possivel determinar uma expressao
analitica para a solugdo da equacao diferencial. Nesse caso, o computador pode ser utilizado
para calcular a solugdo em qualquer ponto desejado da regiao, com o uso da solugdo analitica.
Contudo, no caso de técnicas numeéricas de solu¢io, ndo ¢ possivel tratar a regido de interesse
como continua, ja que, em geral, os métodos numéricos obtém a solu¢do do problema em
pontos preestabelecidos. O processo de transforma¢ao do dominio continuo em dominio

discreto é chamado de discretizagdo, onde o conjunto de pontos discretos escolhidos para
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Figura 20 - Malha de pontos uni-
formemente espagados.

representar o dominio de interesse é chamado de malha. A Figura 20 mostra uma malha
de pontos uniformemente espagados, o passo da malha é definido como sendo a distdncia

entre dois pontos adjacentes e é dado por Ax = x; — x;_;.

Para que seja possivel tratar numericamente as equagdes diferenciais, elas devem ser
expressas sob a forma de operagdes aritméticas que o computador possa executar. Essen-
cialmente, devemos representar os operadores diferenciais (continuos) presentes na ED
por expressdes algébricas (discretas), ou seja, devemos discretizar a ED. Portanto, antes de
resolver a ED numericamente é preciso encontrar, para os termos que nela aparecem, as
respectivas expressoes escritas em fun¢do dos pontos (finitos) da malha. Essas expressoes
sao denominadas aproximagoes por diferengas finitas. O resultado final desse processo é
uma equagdo algébrica denominada equagao de diferengas finitas (EDF). A EDF ¢ escrita
para cada ponto da regido discretizada em que se deseja calcular a solug¢ao do problema.
Resolvendo-se as EDFs, encontra-se a solugao aproximada do problema. Tal solu¢iao nédo
¢ exata devido a (i) erros inerentes ao processo de discretizaciao das equagao, (ii) erros de
arredondamento nos célculos feitos pelo computador e (iii) erros na aproximagio numérica

das condi¢des auxiliares.

Pode-se obter uma aproximac¢io de diferencas finitas diretamente da definicao de
derivada de uma fungédo f continua,

df [ An) - f(x)

dx Ax-0 Ax

(B.1)

Para tanto, basta que Ax assuma um valor fixo (ndo-nulo), ao invés de tender a zero, para
que o lado direito da Eq. (B.1) represente uma aproximacao (avancada) de diferengas finitas:

df flx A - f(x)
dx Ax '

(B.2)

Desse modo, utilizando-se dois valores de f separados por uma distancia (finita) Ax, a

expressdo (B.2) representa uma aproximagao algébrica para a primeira derivada de f. Essa
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y A
/
secante f(x—|— Ax)
tangente
X x+Ax ;
I Ax I

F1GURrA 21 - Aproximagao da derivada pri-
meira da fung¢do genérica f no ponto x por
uma reta secante.

situagdo estd ilustrada na Figura 21, onde os dois pontos, x e x + Ax, afastados entre si
por uma distancia Ax, formam a reta secante cuja declividade serve de aproximagao para
a derivada da fungdo f no ponto x. Quando a separagdo Ax diminui, a reta secante se
aproxima da reta tangente (derivada real), melhorando assim o valor estimado para a

derivada.

Aproximagdes de diferencas finitas, como a mostrada anteriormente, podem ser obtidas
de varias formas. As técnicas mais comuns sao a expansao em série de Taylor e a interpola-
¢do polinomial. O método da expansdo em série de Taylor sera utilizado na obtengéo de
aproximagoes de diferencas finitas de primeira e segunda ordem para as derivadas primeira,
segunda e mista de uma fungdo f. A técnica de interpolagao ¢ geralmente utilizada no

contexto em que se faz necessario o uso de malhas cujo espagamento néo ¢ uniforme.

B.1.1 Aproximagoes para a Derivada Primeira

As aproximagdes de diferengas finitas tém como base a expansdo em série de Taylor de
uma fun¢do f. Supondo que f seja continua no intervalo [a, b] de interesse e que possua
derivadas até ordem N continuas nesse intervalo, o teorema de Taylor nos permite escrever,
para todo ponto x € [a, b],

&
31 dx3

f(x) = f(x0) + (Ax)

df| | (ax) &
dx " 21 dx?

X0
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em que Ax = x — xy e Ry é o resto (de Lagrange), definido como

_ (Ax)N dN_f

R
N N! deE

, &ela,b]. (B.4)

Para aproximar a derivada primeira de uma fun¢ao f no ponto x; vamos expandir

f(x; + Ax) em série de Taylor em torno do ponto x;,

(Ax)? &f

(e
21 dx?

31 dx3

f(xi+Ax) = f(x;) + (Ax) %‘ + NP (B.5)

Xi Xi
onde as reticéncias indicam os termos restantes da série de Taylor até o resto Ry. Apos
isolar a primeira derivada, podemos escrever

df| _fearan) - f) [ (ax) &
dx Ax 2! dx?

Xi

_(axe df
31 dx3

— (B.6)

Xi Xi

Note que, para isolar a primeira derivada, todos os termos da série de Taylor foram divididos

pelo espacamento Ax. Podemos entao dizer que a primeira derivada é igual ao quociente

fxi+ Ax) = f(x:)

A , (B.7)

mais o erro local de truncamento (ELT), dado por:
(Ax) d2f (Ax)? d3f B.S
S22 dx?|, 3 déd| (B8)

O ELT aparece naturalmente devido a utilizagdo de um niimero finito de termos na
série de Taylor. Como ndo podemos tratar os infinitos termos dessa série na aproximagao
numérica para a derivada de f, a série foi truncada a partir da derivada de segunda ordem
inclusive. O ELT fornece uma medida da diferenga entre o valor exato da derivada e sua
aproximac¢do numérica, indicando também que essa diferenca varia linearmente com a
redugdo do espagamento Ax, isto é, com o refinamento da malha. Assim, para reduzirmos
o erro por quatro, por exemplo, devemos utilizar um espacamento Y/4 do original e portanto,
quatro vezes mais pontos na malha. Dessa forma, os termos do ELT seréo representados
por O(Ax). Deve-se notar que uma expressio do tipo O(Ax) sé indica como ELT varia

com o refinamento da malha, e ndo o valor do erro.

Podemos simplificar a notagdo se escrevendo f; para f(x;) ou, em geral, f;,x para
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f(x; £ kAx). Com isso a Eq. (B.6) se torna

df| _ fiufy
o By +0(Ax), (B.9)

xi
que é uma equacao de diferencas finitas que representa uma aproximagio de primeira
ordem para a primeira derivada de f, utilizando diferenca avangada, visto que no célculo
da derivada no ponto x; foi utilizado um ponto adiante de x;, no caso, x;,;. A declividade
(primeira derivada) de f em x; é aproximada pela declividade da reta secante formada pelos

pontos (x;, f;) € (xi+1, fi+1), conforme mostra a Figura 22.

y

F1GuraA 22 - Pontos utilizados na
aproximagdo para a primeira deri-
vada de f por diferenca avancada.

Uma segunda aproximacao de diferengas finitas pode ser obtida a partir da expanséo

de f(x; — Ax) em série de Taylor em torno do ponto x;:

df| | (Ax)? &f
-89 = 1) - ) | + B8 L] oy )
Isolando a primeira derivada, temos
dfl _ fimfi
el Ax), B.11

que é outra aproximacao de primeira ordem para a primeira derivada de f. Diferentemente
da Eq. (B.9), na qual utiliza-se um ponto adiante de x;, a Eq. (B.11) utiliza o ponto x;_;, ponto
este anterior a x;. Por essa razio, essa equa¢do de diferencas é chamada de aproximagao
por diferencas atrasadas. A Figura 23 na pagina seguinte mostra os pontos utilizados nessa
aproximacao. A declividade da fun¢do f no ponto x; é aproximada pela declividade da reta

secante aos pontos (x;_1, fi-1) e (x;, fi)-



B.1 Aproximagoes por Diferencas Finitas 97

y

i

i i
X, X

i—1 i

F1GURrA 23 - Pontos utilizados na
aproximagdo para a primeira deri-
vada de f por diferenca atrasada.

Até agora obtivemos somente aproximacdes de primeira ordem para a derivada primeira
de f, uma aproximagio de O(Ax)? ainda para a primeira derivada pode ser obtida ao

subtrairmos as expansdes em série de Taylor representadas pelas Egs. (B.5) e (B.10):

f(xi+Ax) - f(x; — Ax) = 2(Ax) j—f +O(Ax)?, (B.12)
x .
ou, isolando a derivada,
df | _ fin—fia 2
— = Ax)~. B.1
dx 2Ax +0(Ax) (B13)

X

Note que a aproximag¢ido dada pela Eq. (B.13) utiliza os pontos x;_; e x;,; para o célculo
da primeira derivada de f no ponto central x;. Por essa razdo, ela é denominada aproximagao
por diferencas centrais. Neste caso, conforme mostra a Figura 24 na préxima pagina, a

derivada de f em x; é aproximada pela declividade da reta secante que passa pelos pontos
(xi-1> fin1) € (i fis1)-

No caso de aproximagdes de segunda ordem, redugdes sucessivas no passo Ax da malha
provocam uma reducdo quadratica no erro da aproximacao da primeira derivada de f pela
Eq. (B.13). Ao dividirmos o passo por dois, por exemplo, o erro ¢ dividido por quatro, sem
precisarmos de quatro vezes mais pontos, como nas expressdes de primeira ordem. Isso
¢ uma propriedade extremamente util, ja que, com menor nimero de pontos e, portanto,
menor esfor¢o computacional, podemos conseguir uma aproximagao melhor que aquelas

fornecidas pelas Egs. (B.9) e (B.11).

Em resumo, as trés formulas para a primeira derivada de f deduzidas anteriormente, a
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FIGURA 24 - Pontos utilizados
na aproximagdo de segunda or-
dem para a primeira derivada de

f por diferenca central.

partir da expansdo em série de Taylor, sdo:

df|  fu-f

~
~

dx Ax

Xi

df| fimfin

~
~

b

dx| Ax

e
ﬂ o fi+1 _fi—l
dx 20x

Xi

(férmula avancada)

(férmula atrasada)

(féormula central)

B.1.2  Aproximagodes para a Derivada Segqunda

Expressoes para derivadas de ordem superior podem ser obtidas com o mesmo pro-

cedimento com o qual obtivemos as férmulas para a derivada primeira, isto é, por meio

de manipula¢des adequadas da série de Taylor. Como exemplo, vamos determinar uma

aproximagdo de diferengas centrais de segunda ordem para a segunda derivada de f. Para

tal vamos utilizar ainda as Egs. (B.5) e (B.10). Queremos combina-las para que a primeira

derivada de f seja eliminada, pois estamos interessados na segunda derivada. Por sua vez,

as derivadas de ordem superior a dois que permanecerem na expansio farao parte do ELT.

Assim,

fxi+Ax) = f(x; — Ax) =2f(x;) + (Ax)? % +O(Ax)*. (B.14)

i
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Rearranjando os termos, obtemos

2
df) Sz 2t S oy, (B.15)

dx?| (Ax)?

que é a formula de diferengas finitas centrais de segunda ordem para derivadas segundas. A
Eq. (B.15) é a aproximagdo mais comum encontrada na literatura para derivadas de segunda

ordem.

Aproximagdes de diferencas avancadas e atrasadas de O(Ax) para a segunda derivada
podem ser obtidas manipulando-se convenientemente as expansdes de f(x; + Ax) e f(x; +
2Ax), nesse caso toma-se 0s sinais positivos para a aproximacio avancada e os negativos
para a atrasada. Aproximagdes avangadas e atrasadas de ordem superior podem também
ser obtidas pelas expansoes em série de Taylor, simplesmente utilizando mais termos dessa
série.

Nos casos em que o problema é dependente do tempo devemos considerar a expansao
em série de Taylor de uma fungao de duas varidveis independentes, supondo que f = f(x, t),

a expansdo em torno do ponto x; fornece:

0 Ax)? 02
f(xi+Ax,t) = f(x;,t) + (Ax) éxi+%a_?£xi+ - (B.16)
da mesma forma,
e of| | (Ax)? o*f
f(xi—Ax,t) = f(x;, t) — (Ax) il + TR . (B.17)

Assim, podemos gerar aproximagoes de primeira ou segunda ordem para as derivadas

parciais, como por exemplo:

of = flxi+ Ax, 1) - fxi 1) + O(Ax), (avangada)  (B.18)

ox |y, Ax

Of | flnt)— flxi— Ax,1)

E T o + O(Ax), (atrasada) (B.19)

% . = flxi + Ax, t)Z;){(xi ~Axt) +O(Ax)? (central) (B.20)
e

Pf| _ flxi+Ax,t) =2f(xi,t) + f(xi — Ax, ) 5

o), " A2 +O(Ax)*.  (central) (B.21)
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E facil mostrar que existem expressdes equivalentes para o tempo, ou seja,

% - flxti+ AAf)t ~flxt) | 0(A?), (avancada)  (B.22)

% - fx ti) —JA‘ (tx, ti—At) 0(A?), (atrasada)  (B.23)

% ti _ flx, t; + Atl;{(x’ t; — At) + O(A1)? (central) (B.24)
e

gZ_t]Zf ti _ f(x,t; + At) —zf(Axt,zt,-) + f(x,t; — At) +O(At).  (central) (B.25)

Com as expansdes em série de Taylor de f(x, y) em torno do ponto (x;, y;)—em

que o indice j estd associado a coordenada y—, podemos também determinar expressoes

2 f
o0xdy*

envolvendo derivadas parciais mistas com outras variaveis espaciais, isto é, do tipo

Como estamos interessados agora em obter uma expressio que relacione a variagdo de
f com incrementos em x e y, simultaneamente, devemos utilizar a expansdo em série de

Taylor de fungoes de duas variaveis, dada por:

) of of|  (Axp &f
o ey a9) = )+ (80 5]+ () ay|x_ ol
iy
2 2 2
LB00y) B ey |
2! oxdy|, 2L 9y,

(B.26)

Apos algumas manipulagoes algébricas, a combinagido adequada das expansoes de
x;i£Ax,y;— Ay)e f(x; £ Ax, y; + Ay) até termos de segunda ordem fornece
/( yi— Ay i+ Ay 8

o*f _ fi+1,j+1 - fi+1,j—1 - fi—1,j+1 + fi—l,j—l
0x0y - 4(Ax)(Ay)

XiYj

+ O[(Ax)*(Ay)?*]. (B.27)

B.1.3  Erros de Arredondamento

Apesar das equagoes de diferencas finitas obtidas anteriormente sugerirem que a redu-
¢do do passo Ax melhora a qualidade da aproximagéo para a derivada, isso s6 é verdade
até certo ponto, na pratica a redugdo do espacamento da malha é limitada pelos erros de

arredondamento. Erros de arredondamento estdo presentes na solugdo numérica de um



B.1 Aproximagoes por Diferencas Finitas 101

TABELA 10 - Erro relativo percentual em fun¢ao de Ax na aproximacao
da derivada primeira de f(x) = xe* no ponto x = 2 por diferengas finitas

centrais.

Ax f(2) ERRO RELATIVO
0.1250000000 22.2634852466 0.4345027228
0.0625000000 22.1912277915 0.1085366179
0.0312500000 22.1731819371 0.0271285905
0.0156250000 22.1686716298 0.0067817999
0.0078125000 22.1675441252 0.0016954283
0.0039062500 22.1672622536 0.0004238557
0.0019531250 22.1671917860 0.0001059638
0.0009765625 22.1671741691 0.0000264910
0.0004882812 22.1671697649 0.0000066227
0.0002441406 22.1671686638 0.0000016557

problema devido a aritmética de precisdo finita utilizada pelos computadores. No MDF, se
o passo da malha for demasiadamente pequeno, os erros de arredondamento nos calculos
passam a dominar o erro local de truncamento das expressoes de diferencas finitas, e o erro
relativo percentual efetivamente aumenta. Para ilustrar esse fato vamos calcular numeri-
camente a derivada primeira da fun¢io f(x) = xe* no ponto x = 2 utilizando a equagio
de diferengas centrais de segunda ordem, Eq. (B.13) na pagina 97. Sabemos que a derivada
dessa fungdo é f'(x) = (x + 1)e*, vamos utilizar o valor exato de f’(2) para calcular o erro
relativo das aproximagoes realizadas com os diferentes Ax. Conforme podemos verificar na

Tabela 10, o erro relativo percentual, dado por

valor exato — valor aproximado

Ea= -100, (BZS)

valor exato

diminui quadraticamente cada vez que Ax é reduzido pela metade.

A Figura 25 na pagina seguinte mostra o grafico do erro relativo percentual E, em
func¢do do espacamento Ax, para o cdlculo de f’(2) por diferengas centrais de segunda
ordem. Como se pode observar, o error relativo diminui até que os erros de arredondamento
se tornem grandes, comparados com os erros locais de truncamento, e passem a dominar
o erro da solu¢do numérica. Além de o erro ser oscilatorio, seu valor depende ndo sé do
espagamento Ax, mas também do valor da fun¢io no ponto. A principio, ndo ha como evitar
problemas desse tipo, mas seu efeito pode ser amenizado se realizarmos as operagdes aritmé-

ticas de ponto flutuante em precisao dupla ou quadrupla (quando disponivel). No exemplo
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F1GuRraA 25 - Erro relativo percentual em fun¢ao do espagamento Ax na aproxi-
magao da derivada de f(x) = xe* no ponto x = 2 utilizando precisdo dupla.

da Figura 25, os calculos realizados com precisdo dupla indicam que um espagamento Ax
adequado deve ser da ordem de 10~°. A vantagem de se utilizar maior precisdo pode ser
percebida com a ajuda da Figura 26 na préxima pagina, onde efetuamos o mesmo célculo
de f’(2), s6 que agora utilizando aritmética de ponto flutuante com precisdo quadrupla
(128 bits). Nesse caso, um valor apropriado para Ax é da ordem de 1071, com erros relativos
percentuais da ordem de 10-%, bem melhor que o valor 10~° obtido com a utiliza¢do de

precisdo dupla nos célculos.

B.2 DETERMINACAO DOS AUTOVALORES E AUTOVETO-
RES

De posse das aproximagdes algébricas obtidas anteriormente podemos resolver nu-
mericamente grande parte das equagdes diferenciais parciais ou ordinarias resultante da
modelagem matematica do problema fisico de interesse. Para exemplificar o procedimento
numérico que pode ser adotado na resolucao das equagoes diferenciais, e também para tor-

nar mais clara a compreensao do MDF, vamos tomar por exemplo a equagdo de Schrodinger
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F1GURrA 26 - Erro relativo percentual em fun¢io do espagamento Ax na aproxi-
magcdo da derivada de f(x) = xe* no ponto x = 2 utilizando precisio quadrupla.

unidimensional independente do tempo para uma particula de massa m* se movendo num
potencial V (x):
h? dy(x
_ AV Ly () = By(x), (B.29)

2m*  dx?
onde /i = h/2m é a constante reduzida de Plank. Como sabemos esta é uma equagdo de
autovalor, na qual y representa as autofungdes e E os autovalores de energia. Vamos impor

as seguintes condi¢des de contorno a Eq. (B.29):

Y(-0)=0 e y(o0)=0. (B.30)

O primeiro passo na resolugdo do problema é impor uma malha no dominio de solugdo
e obter a equacio de diferencas finitas apropriada. Iremos entdo procurar a solu¢io da
equacdo de diferengas nos pontos da malha. Visto que estamos substituindo uma equagéo
diferencial continua por uma equagio de diferencas finitas discreta, devemos procurar
a solugdo em uma malha finita. Esperamos, é claro, que a solugao desse problema seja
(aproximadamente) a solu¢do do problema original. Nesse exemplo iremos tomar a malha

associada a um certo espacamento Ax e obter solu¢des para os pontos interiores—as solu¢des
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para x = —o0 e x = oo estdo fixadas pelas condi¢cdes de contorno e, portanto, ndo estdo
sujeitas a alteragdes. Substituindo os operadores diferenciais na equagao diferencial original,
Eq. (B.29), pelas aproximagoes dadas pelas Eqgs. (B.13) e (B.15), obtemos a seguinte equagdo

de diferencas finitas:

3 A% [ Wia =2y +yig
2m* (Ax)?

‘|+‘/i\Vi:Ei\|]i) i=1L2,...,n-1, (B31)

onde Ax = x; — x;_1 é 0 passo da malha e n é quantidade de intervalos da malha (n +1

pontos). As Egs. (B.31) formam um sistema linear com # — 1 equagdes a n — 1 incognitas

Vi, ..., Y, Tal sistema pode ainda ser escrito na forma
h? h? h?
- zm*\Pi—l + [W + (Ax)zVi] Vi — w\lfm = (Ax)’Ey;, (B.32)

que, por sua vez, pode ser escrito na forma matricial Ay = Ay, ou seja:

d e 0 0 L1 Y
e dy e 0 L5} V2
........................ : = (AX)ZE;' .
0 - ey dua ensa||Vna Vo2

| 0 ez dua]|[WVna] | W1 |

onde os elementos da diagonal principal e os elementos ndo-nulos fora da diagonal principal
sao dados, respectivamente, por

2

d; = L +(Ax)*V;

*

K2
e; = ——— = constante,
2m*

em que seus autovalores sdo dados por A = (Ax)2E;. A matriz obtida com esse exemplo
¢ dita esparsa por possuir muitos elementos nulos e também pode ser classificada ainda

como real, tridiagonal e simétrica.

Para obter os autovalores e autovetores da matriz A devemos resolver o sistema de
equacdes lineares representado pela Eq. (B.32). Existem duas classes de métodos numéricos
que podem ser utilizados para este fim, numa classe encontram-se os métodos diretos,
na outra os indiretos ou iterativos. Com os métodos diretos, a solu¢do é computada pela

execu¢do de um numero finito de operagdes aritméticas, muitas vezes esse nimero de
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operagoes é conhecido a priori. Ja com os métodos iterativos, partindo de uma tentativa
inicial de solugdo, uma seqiiéncia de aproximacoes é gerada com o proposito de convergir

para a soluc¢do do problema.

Métodos iterativos ndo sao, em geral, superiores aos métodos diretos quando aplicados
a equagoes diferenciais ordinarias. Entretanto, em muitas situa¢des fisicas de interesse o
problema se torna multidimensional e requer a solu¢iao de equagdes diferenciais parciais,
resultando em uma matriz de ordem muito elevada. Nessas circunstancias o mérito relativo
¢ invertido, tornando os métodos iterativos superiores aos métodos diretos, ja que, nos
métodos diretos, o erro tende a se propagar a cada operagéo aritmética. Na método direto de
eliminagdo Gaussiana, por exemplo, o processo de retrosubstituicdo propaga qualquer erro
que possa existir em uma componente para todas as demais componentes. Em contrapartida,
os métodos iterativos consideram igualmente todas as componentes e distribuem o erro de

forma uniforme.

Os métodos diretos mais conhecidos sdo: elimina¢ao Gaussiana, eliminacao de Gauss-
Jordan, decomposi¢iao LU, decomposi¢ao QR, decomposi¢ido de Cholesky, decomposi¢iao
em valor singular e algoritmo de Thomas. Como métodos iterativos podemos citar: método
de Jacobi, método de Gauss-Seidel, método de relaxagio sucessiva (SOR) e método do
gradiente conjugado (CGM), para citar apenas alguns. Uma descri¢ao detalhada desses

métodos numéricos pode ser encontrada na referéncias [139, 65].

B.2.1 Bibliotecas Numéricas

Existem vdrias bibliotecas numéricas que implementam, em diversas linguagens de
programacio, os métodos diretos ou iterativos citados na se¢do anterior. Algumas bibli-
otecas sdo comerciais enquanto outras sao livremente distribuidas. Dentre as comerciais
destacamos as bibliotecas NAG e IMSL. Diversas bibliotecas numéricas estao disponiveis gra-
tuitamente no repositério Netlib ', dentre elas recomendamos uma biblioteca amplamente
utilizada em dalgebra linear numérica, qual seja a linear algebra package (LAPACK) [140],
que possui rotinas como a DSTEVX ou DSTEVR, que implementam métodos diretos na
computagao dos autovalores e autovetores de matrizes reais, tridiagonais e simétricas que

podem, portanto, ser utilizadas na resolugio autoconsistente da equagao de Schrédinger

'Disponivel em http://www.netlib.org
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discretizada pelo método de diferengas finitas. Para equagao de Poisson, a rotina DPTTRS
pode resolver o sistema tridiagonal de equagdes lineares resultante do processo de discreti-
zagdo. Alguns métodos mais otimizados [141,142,143] foram recentemente desenvolvidos
baseados nos métodos utilizados por estas e outras rotina da LAPACK e constituem também
uma 6tima op¢ao para a solugdo numérica autoconsistente das equagdes de Schrodinger e

Poisson.

B.3 DISCRETIZACAO PROPRIA

A discretizagao da equagio de Schrodinger unidimensional obtida na se¢ao anterior
ndo levou em consideracdo a descontinuidade da massa efetiva existente em certos sistemas
nanométricos, como é o caso dos QWs. Somente incluindo a mudanca da massa efetiva ao
longo da heteroestrutura é possivel realizar simulagdes numéricas mais fieis, isto ¢, mais
proximas da realidade experimental. Ao levar em consideracio a descontinuidade da massa
no modelo matematico, os padrdes de discretizagao passam a exercer um papel fundamental

na precisio da solu¢ao numérica [56].

Devido a dependéncia espacial da massa efetiva, existente em diversos sistemas quanti-
cos, ndo hd uma forma unica [144,145,146,147] para o operador Hamiltoniano H presente
na equagdo de Schrodinger, ou equagdo de massa efetiva, Hy = Ey. Os Hamiltonianos mais
comumente empregados em calculos de estrutura eletronica em QWs sdo: o Hamiltoniano
convencional, o Hamiltoniano de BenDaniel e Duke e o Hamiltoniano de Bastard. Para o
Hamiltoniano convencional, a equagdo de massa efetiva toma a seguinte forma:

Cw dy)
2m*(x) dx?

+ V(x)y(x) = Ey(x). (B.33)

Ja com o Hamiltoniano de BenDaniel e Duke a equagéo fica:

h? d[ 1 dy(x)

dx [ m*(x) dx

P ] + V(x)y(x) = Ey(x). (B.34)

E, finalmente, com o Hamiltoniano de Bastard temos a seguinte equagéo:

h_zl 1 dyx) & y)

1| m () dx? e m*(x)] + V(x)y(x) = Ey(x). (B.35)
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Para os niveis de energia dos estados ligados do elétron, as condi¢des de contorno
geralmente sdo

Y(x =+00) =0. (B.36)

Essas condi¢oes de contorno abrangem um dominio infinito e isso nao ¢é realizavel
para técnicas numéricas que fazem uso de um nimero finito de malhas finitas, como é o
caso do MDF. Geralmente essas condigdes sdo substituidas pelas condigdes de contorno
aproximadas,

q](xesq) = \l’(xdir) =0, (B37)

onde Xesq € Xgir S30 posi¢des nas quais as fungdes envelope sao suficientemente pequenas.
Inspecionando ambos os lados das Egs. (B.33) e (B.34), conclui-se que tanto o Hamiltoniano
convencional quanto o Hamiltoniano de BenDaniel e Duke satisfazem a continuidade da

fung¢do de onda envelope em um ponto x, de descontinuidade de massa, dada por
y(xg) = y(xg). (B.38)

Integrando ambos os lados das Egs. (B.33) e (B.34), o Hamiltoniano convencional

fornece

dy(xy)  dw(xg)

= , B.39
dx dx (B.39)
mas o Hamiltoniano de BenDaniel, por sua vez, fornece

m(x;) dx  m*(x;) dx

A Eq. (B.40) é normalmente interpretada como a continuidade do fluxo de probabilida-
de [148]. Como as Egs. (B.38) a (B.40) resultam diretamente das Egs. (B.33) e (B.34), elas

sao consideradas como condic¢bes naturais de interface.

Segundo Bastard [149], as condi¢oes de interface dadas pelas Egs. (B.38) e (B.40) po-
dem ser obtidas diretamente da Eq. (B.35) pela integra¢ao do Hamiltoniano ao longo da
interface, ou seja, elas foram tratadas como condi¢des naturais para o Hamiltoniano de
Bastard. Contudo, essa afirmagdo nao é verdadeira e pode levar a resultados (no minimo)
imprecisos quando o Hamiltoniano de Bastard ¢ utilizado na solu¢do numérica da equagio

de massa efetiva [150]. Li e Kuhn [56] mostraram que as fun¢des envelope presentes no Ha-
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miltoniano de Bastard nao obedecem as condi¢des de contorno nas heterojungdes a menos
que condi¢des de interface sejam necessariamente impostas. Em outras palavras, quando
o Hamiltoniano de Bastard é aplicado a uma estrutura com mudanga abrupta de massa
efetiva, as fun¢des de onda ndo possuem as propriedades de continuidade (necessérias)
dadas pelas Egs. (B.38), (B.39) e (B.40). Desse modo, as condi¢des de interface presentes

nas Egs. (B.38) e (B.40) ndo sao condi¢des naturais.

As solugdes para os Hamiltonianos convencional, de BenDaniel e Duke e de Bastard
sao idénticas dentro de um intervalo no qual a massa efetiva e o potencial sejam constantes
pois, neste caso, todos os Hamiltonianos se reduzem a mesma forma diferencial. Se as
condi¢oes de interface dadas pelas Eqs. (B.38) e (B.40) forem impostas ao Hamiltoniano de
Bastard, as solugdes obtidas com este Hamiltoniano serdo as mesmas que as obtidas com o

Hamiltoniano de BenDaniel e Duke [151].

Utilizando as aproximagoes de diferencas centrais de segunda ordem previamente
obtidas, a equacao de diferencas finitas para o Hamiltoniano convencional no dominio de
s0lugao [Xesq> Xair ] pode ser escrita como

h? 1 h2 1 K2 1
- —Z(Ax)z E\Pi—l + _(Ax)z E +Vilyi- m;j\yiﬂ = Evy;, (B.41)

onde a nota¢do m; = m*(x;), V; = V(x;) e ¥; = y(x;) foi empregada e as condi¢oes de
contorno expressas pela Eq. (B.37) sdo representadas por Y, = ¥, = 0, onde n é o numero
de intervalos da malha de pontos x; = x.q + iAx. A Eq. (B.41) representa uma matriz

tridiagonal assimétrica.

O termo diferencial, %

[ 1 dy(x)
> dx

) dx ], presente no Hamiltoniano de BenDaniel e Duke,

Eq. (B.34), ¢ matematicamente indefinido nas descontinuidades da massa. Essa indefini¢do
dos valores da fun¢do em determinados pontos introduz uma ambigiiidade no esquema
numérico. Para contornar esse problema, vamos aproximar o valor da massa em um ponto

intermediario da malha, localizado entre os pontos convencionais x; e x;,;, por

(”’li+1/2)e =

onde 0 é um numero real. Se 0 =1, a Eq. (B.42) resulta na média direta dos valores nodais

[(mi)e + (mi+1)e]) (B.42)

N | —

da massa. Se 0 = -1, a Eq. (B.42) representa a média harmoénica. As equagoes de diferencas

finitas para o Hamiltoniano de BenDaniel e Duke obtidas para valores de 6 iguais a 1
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e —1 sdo chamadas de equacdo de diferencas direta e equacio de diferencas harmonica,

respectivamente, e sao dadas por

_hz( 1 ).+ hZ( Lo )+V__
(Ax)? \m;_1+ m; izt (Ax)2 \m;+m; m;+m;y PV

(B.43)
ol e A
(Ax)? \m; + m;yy Vis1 = BV
e
h2(1+1) . h2(1+2+1)+V
4(Ax)* \m;.;, m; Vist 4(Ax)* \m;.y, m;  miy PV
(B.44)
h? ( 1,1 ) L
4(AX)2 m; mii \PHI_ \lj“
para os pontos exteriores i = 1,2, ..., n—1. Tanto a equac¢ao de diferencas harmdnica quanto
a direta sdo tridiagonais e simétricas.
A equagdo de diferencas para o Hamiltoniano de Bastard é
h? (1+1) N h2(1)+V
(2Ax)2 \m;;  m; Vin (Ax)? \m; ks
(B.45)

h? 1 1
- m (— + —)\Vi+1 = Ey;,

mi  Miy
que também ¢é tridiagonal e simétrica.

Li e Kuhn [56] mostraram que a equa¢do de diferencas direta para o Hamiltoniano
de BenDaniel fornece resultados mais precisos e mais bem comportados que a equagédo
de diferengas harmonica, Eq. (B.44). Quando comparados aos resultados obtidos com o
Hamiltoniano convencional, os calculos utilizando o Hamiltoniano de BenDaniel e Duke
apresentaram menor erro relativo, além de menor custo computacional, visto que a ma-
triz do Hamiltoniano convencional ndo é simétrica. Além disso, conforme previsto pelos
autores, as autofungdes calculadas com o Hamiltoniano de Bastard apresentam falhas nas
heterointerfaces e os autovalores de energia flutuam demasiadamente em fun¢do do numero

de pontos da malha, mesmo utilizando uma discretizagdo propria.

Além da escolha do Hamiltoniano adequado, a posi¢ao dos pontos de descontinuidade
da massa e do potencial é um outro fator que influencia fortemente na precisao e estabi-

lidade dos resultados obtidos por meio do MDEF. Se os pontos de descontinuidade forem
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Ficura 27 - Exemplo de discretizagdo prdpria de um pogo de potencial
retangular. Note que a descontinuidade de massa coincide com um ponto
nodal e que apenas uma das descontinuidades é tratada como interior ao

pogo.

colocados aleatoriamente na malha, o erro relativo em func¢do da numero de intervalos
oscila desordenadamente. Por outro lado, se os pontos de descontinuidade forem colocados
em lugares fixos na malha, obedecendo a uma discretizagdo propria, o erro relativo da

solu¢ao decresce monotonicamente com o aumento do nimero de pontos da malha.

Uma discretizagdo propria para o esquema de diferencas finitas, segundo os autores,

deve satisfazer as seguintes condi¢oes:

(i) a descontinuidade da massa coincide com um ponto nodal;

(ii) apenas uma das duas descontinuidades de massa pode ser tratada como interior ao

pogo.

A segunda condigio ¢ imposta de modo a preservar a largura média do pogo (L) em
sua representacdo discretizada, vide Figura 27, que mostra exatamente um exemplo de
discretizagdo prépria para um pogo de potencial retangular, onde estdo indicadas também

as larguras do pogo (L), do espagador (Lg) e da regido de deplegdo (Lp).
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