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Resumo

Desde o descobrimento do fendmeno de magneto-resisténcia-gigante (GMR - sigla em in-
glés) nos anos 80, houve um grande avango em relacdo as propriedades eletronicas e 6ticas em
materiais magnéticos. A ideia de utilizar nanoestruturas magnéticas para manipular o spin de
portadores para armazenamento e leitura informagao fez surgir uma nova drea: a spintronica. A
partir disso, pesquisadores vém estudando a utilizacdo de Semicondutores Magnéticos Diluidos
(SMDs) para obter essas caracteristicas em dispositivos eletronicos. A utilizacdo de ligas do
grupo III-V dopadas com Mn se mostraram muito promissoras, principalmente por terem sido
registrados experimentalmente sistemas com alta temperatura de Curie (7¢). Nesse trabalho es-
tudamos as caracteristicas Opticas e eletronicas de SMDs baseados no grupo III-V, onde analisa-
mos pocos quénticos dopados tipo-p compostos por AlGaAs/(n x InAlGaAs/InAlGaAs : MT)
e InAlAs/InGaAs/InAs : MT, onde MT € o metal de transi¢do. Para isso, utilizamos o método
k- P para calcular a estrutura de bandas dentro do formalismo 6 x 6 de Luttinger-Kohn e 8 x 8 de
Kane. Os célculos sdo resolvidos autoconsistentemente resolvendo simultaneamente a Equa-
¢do de Poisson e a Equagdo da Massa Efetiva de multibandas. A partir desse método, foram
estudadas as densidades de carga de spins, as polarizacdes totais, as energias das transi¢cdes ele-
tronicas e espectros de fotoluminescéncia tedricos e a variacdo destas grandezas com diversos
parametros, como as larguras das camadas magnéticas, ndo magnéticas, do niimero de cama-
das magnéticas, entre outros. Também estudamos os efeitos da variagdo da porcentagem de
tensao nesses sistemas. Em todos os casos o objetivo principal € verificar quais combinagdes
de pardmetros nos fornecem polarizacdo maxima, além de analisar as transi¢des eletroncias
envolvidas, bem como investigar a influéncia de todos os potenciais envolvidos nos calculos
destas grandezas. Esses resultados se mostram importantes para o desenvolvimento de novos

dispositivos spintronicos.
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Abstract

Since the discovery of the Giant Magnetoresistance (GMR) phenomenon in the 80 years,
there was a great advance in the electronic and optical properties in magnetic materials. The
idea of using magnetic nanostructures to manipulate the spin of carriers for storage and reading
information has given rise to a new area: the spintronics. From this, scientists has been studying
the use of Diluted Magnetic Semiconductors (DMS) to obtain these properties in eletronic de-
vices. The use of Mn doped alloys of group III-V showed very promising, mainly due experi-
mental systems with high Curie temperature (7¢). In this work we study the optical and elec-
tronic characteristics of DMSs based on group III-V, where we analyzed p-type doped quantum
wells composed by AlGaAs/(n x InAlGaAs/InAlGaAs : TM) and InAlAs/InGaAs/InAs : TM,
where TM is the transition metal. For this, we use the & - p method to calculate the band struc-
ture within the 6 x 6 Luttinger-Kohn and 8 x 8 Kane formalisms. The calculations are solved by
self-consistently solving both the Poisson equation and the multiband Effective Mass Equation.
From this method, spins charge densities, total polarizations, electronic transitions energies and
theoretical photoluminescence spectra were studied, as well as, the variation of these quantities
with several parameters, such as magnetic and non magnetic layers widths, the number of mag-
netic layers, among others. These results are important for the development of new spintronic

devices.
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CAPITULO 1

Introducao

No decorrer das ultimas décadas, a possibilidade de utilizagdo do spin para armazenagem
e processamento de informacdo, ou ainda o surgimento da computac¢io quantica fez surgir um
novo campo da fisica: a Spintronica [1]. Essa area de estudo se concentra na utilizacdo do
grau de liberdade de spin em nanoestruturas magnéticas, de modo que a armazenagem da in-
formacdo, bem como o seu transporte sao integrados em um tnico material. Isso s6 foi possivel
gracas a descoberta do fendmeno da magneto-resisténcia-gigante (GMR, sigla em inglés para
Giant Magnetoresistance) [2]]. O fendmeno é observado em heteroestruturas de material fer-
romagnético alternada com material ndo-magnético (Fe e Cr, por exemplo) [2-4]. Quando o
material € crescido na auséncia de um campo magnético externo, a magnetizacao das camadas
ferromagnéticas adjacentes € antiparalela. Isso causa um aumento muito grande da resisténcia
no sistema. Ja o crescimento do material na presenca de um campo externo faz com que a mag-
netizacdo das camadas magnéticas adjacentes sejam dadas na mesma direcdo e, nesse caso,
a resisténcia t€m um valor pequeno. A GMR ¢ justamente o efeito de aumento ou diminui-
cdo drastica da resisténcia do sistema causada pela alteracdo do ordenamento da magnetizagao
das suas camadas ferromagnéticas, que nos primeiros casos estudados teve diferenca entre as
resisténcias dos dois sistemas da ordem de 75% [3]].

Algumas aplicagdes relativas a spintronica ja foram construidas, como por exemplo, senso-
res de campo magnético utilizando GMR e sensores para industria e cabecas de leitura de disco
rigido [3,6]. Outras ainda estdo sendo investigadas, como as memodrias MRAM (Magnetoresis-
tive Random Access Memory), cabecas de leitura de spin [7/H9], etc. Alguns dos itens pesquisa-
dos envolvem a Spintronica aplicada aos semicondutores, como os spin-FETs (Spin-polarized
Field Effect Transistors), spin-LEDs (Spin-polarized light-emmiting diodes), spin-lasers, de-
tectores de fotoemissdo na faixa infravermelho, isoladores em guias de onda e outros [10-19].

A juncdo entre spintrOnica e semicondutores se mostra muito promissora, ji que une as ca-
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racteristicas dos materiais magnéticos (controle de corrente por manipulacdo de spin e ndo
volatilidade) com o potencial dos semicondutores, possibilitando a jun¢do entre a capacidade
de armazenamento de informacao, detec¢do, 16gica e comunicacao em um unico chip, tomando

o lugar de vérios componentes de uma s6 vez [[11}/12,|14].

A principal caracteristica que leva os pesquisadores a investir no desenvolvimento de dispo-
sitivos baseados em semicondutores magnéticos estd diretamente ligada a ndo-volatilidade, ou
seja, o sistema nao perde informagdo quando a fonte de energia elétrica € desligada. Isso possi-
bilita uma alta velocidade de processamento de dados, causando uma diminuicdo significativa
na quantidade de energia necessdria se comparado aos dispositivos semicondutores convenci-
onais e permitindo que um maior nimero de componentes sejam colocados em uma mesma
area. Materiais com essas caracteristicas vém sendo estudados nas ultimas duas décadas e sdao

denominados Semicondutores Magnéticos Diluidos (SMDs) [1,[20,21]].

O método para construcao de SMDs consiste, a priori, em substituir ions da rede cristalina
de semicondutores convencionais por ions magnéticos, geralmente com a camada 3d incom-
pleta, produzindo momentos magnéticos localizados na matriz semicondutora [22]]. A principal
caracteristica dos SMDs € a sua propriedade magnética. Um dos objetos de estudo mais im-
portantes nessa drea € a busca por materiais com alta temperatura de Curie (7¢) associada a um
bom controle das propriedades magnéticas do SMD. A temperatura de Curie € a temperatura
para qual um material perde suas propriedades magnéticas na auséncia de um campo magnético

externo, tornando-se paramagnético [23]].

O estudo dos SMDs tiveram inicio a partir da década de 80, com foco no estudo de estrutu-
ras do tipo II-IV, como o CdTe, HgTe e ZnSe dopados com Mn [24]]. A evolucdo das técnicas
do crescimento dos cristais, como o método de epitaxia por feixe molecular (MBE, sigla em in-
glés para Molecular Beam Epitaxy) e deposi¢do metal-organica por vapor quimico (MOCVD,
sigla para Metal-Organic Chemical Vapor Deposition), permitiu que em 1984 fosse criada uma
super-rede de CdTe, através da técnica MBE por Kolodziejski et al. [25]. Utilizando o mesmo
método, Harris e seus colaboradores cresceram uma super-rede de HgTe em 1986 € um ano
depois, em 1987, Chu et al. cresceram a primeira super-rede de HgTe [26,/27]]. Recentemente,

foi comprovada emissdao de radiacdo na faixa de Teraherts em em pocgos quanticos de SMDs
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compostos de CdTe:Mn [28]].

Nos anos seguintes, gragas a técnica de crescimento por epitaxia molecular em baixas tem-
peraturas (LTMBE - Low Temperature Molecular Beam Epitaxy) comecgaram a ser feitos estu-
dos relativos aos semicondutores do grupo III-V [29]. O crescimento de SMDs dopados com
Mn baseados em arsenetos, como a criacdo de amostras de InAs em 1989 e GaAs em 1996,
crescidos sobre um substrato de GaAs foram relatados por Ohno et al. [30,31]]. Nos dois casos,
foi observado o comportamento ferromagnético em baixas temperaturas. O aumento da T¢ nos
semicondutores baseados em arsenetos ainda € objeto de estudo importante e, desde a criacao
desse tipo de SMD, houve muito progresso. Foram observadas T¢ > 330 K para filmes finos e
camadas de pontos quanticos de InAs [32,33]] e em outro estudo, foi medida 7¢c = 173 K para

pogos de AlAs:Mn [34].

Mais recentemente, comecaram a ser analisadas ligas terndrias e quaterndrias baseadas em
arsenetos, como por exemplo, InGaAs, InAlAs e InAlGaAs e testadas suas possibilidades para
dispositivos eletronicos de altas e baixas frequéncias [[15,35,36]]. A utilizacdo dessas ligas se
mostraram promissoras. Ja foi comprovado, inclusive, o ferromagnetismo em uma temperatura
de Curie de 300 K para InGaAs:Mn crescido em um substrato de InGaAs [37]. Além disso,
com a liga quaterndria de InAlGaAs, foi desenvolvido um fotocdtodo de emissdo polarizada
que conseguiu polarizacdo de 92% [38]] e foi criado um dispositivo de emissdo laser funcional

a uma temperatura de Curie de 130 K, apresentando frequéncia de 3, 8 Terahertz (10'? Hz) [39].

A nossa proposta de trabalho € analisar as caracteristicas opticas e eletronicas de SMDs
baseados em arsenetos do grupo III-V, mais especificamente estudar super-redes de multiplos
pocos quanticos com a seguinte composi¢do AlGaAs / (n X InAlGaAs / InAlGaAs:MT) / Al-
GaAs, em que n representa o nimero de camadas magnéticas, MT € a sigla para metal de

transicdo (Fe, Cr, V, Mn). A estrutura cristalina estudada € do tipo zincblende.

O principal problema € calcular os estados e as energias na banda de valéncia para um sis-
tema dopado tipo-p, objeto de estudo desse trabalho. O tipo de dopagem, em semicondutores,
depende de qual substincia estamos inserindo na rede cristalina. A dopagem do tipo-p ocorre
quando sdo substituidos alguns d&tomos da rede original por outros com um elétron a menos na

banda de valéncia, gerando uma lacuna. A dopagem tipo-n, por sua vez, ocorre quando inseri-
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mos dtomos na rede cristalina com um elétron a mais na banda de valéncia. A dopagem altera
significativamente as propriedades eletronicas em um semicondutor. Os semicondutores tipo-p,
como possuem trés tipos de portadores (buracos) na valéncia, t€m uma complexidade maior se
comparados aos semicondutores tipo-n, que apresenta apenas um tipo de portador (elétron) na
banda de condugdo. Nesse trabalho, a dopagem € dada pela substituicdo de dtomos de In, Al

ou Ga por ions de MT na liga quaternaria InAlGaAs, portanto tipo-p.

Para resolucdo do problema, utilizaremos o método k- p para o cdlculo da estrutura de
bandas considerando o tipo de dopagem e levando em conta vérios efeitos, tais como: tensao
(strain), potencial magnético e os potenciais de interagdo de muitos corpos do sistema (troca-

correlagdo e potencial Coulombiano) [40].

Os cdlculos do método k- p serdo desenvolvidos dentro do modelo 6 x 6 de Luttinger e Kohn
para determinacdo da banda de valéncia [41]. Como iremos discutir o espectro de fotolumines-
céncia tedrico para descri¢do das propriedades Gticas do sistema, se faz necessario incorporar a
banda de condugdo nos calculos. Para isso, sera utilizado o modelo 8 x 8 de Kane [42] que leva
em conta os estados da banda de conducdo e de valéncia. Os cdlculos sao resolvidos autocon-
sistentemente resolvendo simultaneamente a Equagao de Poisson e a Equacdo de Massa Efetiva
de multibandas. Serdo mostrados as densidades de carga de spins polarizados, as polarizagdes
totais, as energias das transi¢cdes eletronicas e espectros de fotoluminescéncia tedricos, anali-
sando a variacdo destas grandezas com diversos parametros, tais como largura das camadas
magnéticas e ndo magnéticas, variacdo do nimero de camadas magnéticas, entre outros. Para
os sistemas aqui estudados, iremos analisar os efeitos da variagdo do tensionamento nas tran-
sicdes eletrOnicas e nos espectros de fotoluminescéncia tedricos € como ela atua em conjunto

com a variagdo das porcentagens de In e Al nos pocos quanticos.

Em relacdo ao estudo das variagdes de tensionamento, estas ja foram realizadas em sistemas
de InAlAs/InGaAs em MOSFETs (Metal Oxide Semiconductor Field Effect Transistor), e 0s
resultados mostraram um aumento de 70% da mobilidade dos elétrons com o aumento de 1,5%
de tensdo [43,/44]. Outro estudo mostrou o efeito da variacdo de tensdo devido a aplicagdo de
pressdo externa na dire¢do de crescimento em heteroestruturas do tipo II-VI / III-V, e analisou

como sdo alterados as energias dos gaps das heteroestruturas, a fotoreflectancia e separagcao
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dos estados de buracos leves e pesados, mostrando a possibilidade de ajuste experimental do
tensionamento em heteroestruturas [45]. No nosso trabalho o objetivo serd verificar quais sis-
temas obtém polarizagdo maxima e quais sdo as combina¢des de concentracdes de In e Al e
da tensdo que permitam que isso aconteca. Essa informagdo € importante para a fabricacdo de
dispositivos eletronicos [46].

Os capitulos a seguir estao organizados da seguinte maneira: o Capitulo 2 trata da descri-
¢do da teoria da perturbacdo para o caso ndo degenerado até segunda ordem e a partir disso,
discutiremos como podem ser obtidos os autoestados e autoenergias através do método k- p-
No Capitulo 3 descrevemos o método k- p no modelo 6 x 6 de Luttinger e Kohn para heteroes-
ruturas, o Hamiltoniano total H e seus componentes: o termo de energia cinética generalizado,
Hy; o potencial produzido pela diferenga dos gaps de cada material, Vygr; o potencial devido a
interacao coulombiana, V¢; o potencial de troca-correlagdo, devido a interagdo entre os diferen-
tes portadores Vxc; o potencial de tensdo Vg, causado a diferenca entre os parametros de rede
dos materiais que compdem a super-rede e o potencial magnético provocado pela distribuicdo
de impurezas magnéticas e sua interacdo com os portadores livres, Vysag. Ainda no Capitulo 3
serd descrito o formalismo 8 x 8 de Kane e como sdo obtidos os espectros de fotoluminescén-
cia tedricos. No Capitulo 4 serdo apresentados os resultados das simulacdes computacionais
dos sistemas com multiplos pogos quanticos de AlGaAs / (n x InAlGaAs / InAlGaAs:MT) /
AlGaAs e quais sdo as consequéncias eletronicas e Gticas da alteracdo de alguns parametros,
como: o nimero de camadas magnéticas n, as concentracdes de In e Al nos pogos, da largura
dos pocos e barreiras e do tensionamento. Ainda nesse capitulo serd feita a comparacdo do
espectro de fotoluminescéncia tedrico com o trabalho experimental desenvolvido por Terent’ev

et al. em 2015 [47]. Por fim, serdo discutidas as conclusdes do trabalho no Capitulo 5.






CAPITULO 2

Fundamentacao Tedrica

2.1 Teoria da Perturbacao

Os primeiros estudos de estruturas de bandas em semicondutores, feitos a partir da Equa-
cdo de Massa Efetiva (EME), foram realizados por Luttinger e Kohn em 1955 [41]. Nesse
trabalho, os autores construiram a EME para estados da banda de valéncia e apresentaram os
pardmetros de Luttinger, que t€ém fundamental importancia para a determinacdo das massas
efetivas dos portadores. Posteriormente, Kane [42] incluiu em seus cdlculos a banda de con-
ducdo e, utilizando-se do método k- P, construiu a estrutura de bandas para o Si e 0 Ge. A
solu¢do da EME pode ser encontrada através do uso da teoria da perturbac@o nos casos dege-
nerado ou nao degenerado [48|]. Todos os célculos desenvolvidos aqui sdo feitos a partir das
Referéncias [48-50]. Considerando o limite em que a teoria da perturbacdo € valida, ou seja,
considerando que os potenciais perturbativos sao muito menores que o potencial cristalino, po-
demos utilizar a teoria da perturbacdo nao degenerada para buscar a solucio da EME. Para
que isso seja feito, precisamos encontrar o potencial perturbativo do sistema e acrescenta-lo ao

Hamiltoniano ndo perturbado. Partindo da equacao de autovalores de Schrodinger, temos:

H0‘¢n> = 8n’¢n>, 2.1)

onde Hy é o Hamiltoniano nao perturbado, &, é o autovalor e |¢,) é o autoestado para o autovalor
&,. Contudo, o nosso interesse aqui € resolver a equacdo Schrodinger com o Hamiltoniano

perturbado H:

H’Wn) - En|‘lln>a (2-2)
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aqui |y,) é o autoestado para o Hamiltoniano perturbado H e E, é o seu autovalor correspon-

dente. Podemos reescrever o Hamiltoniano como:

H =Hj+ Vpera (23)

sendo V), € o potencial responsavel pela perturbagdo no sistema. Agora fazemos V), igual a

H - HO + Aerer, (2'4)

onde A € um paradmetro continuo real. O A, a principio, indica a intensidade da perturbagdo no
sistema, sendo o valor A = 0 o sistema ndo perturbado e A = 1 totalmente perturbado, ou seja,
assumimos que a perturbacdo no sistema possa ser controlada. No final dos cdlculos, retorna-
remos o valor de A para 1. O método da perturbacéo baseia-se na expansdo dos autovalores de

energia E, e seus autovetores |y,) em poténcias de A, da seguinte maneira:

W) = (W) + A W) + A% ) + .. (2.5)

E,=E 4+ AE! +A2E2 4 ..., (2.6)

onde |y?) e EY = ¢, sdo os autovetores e as autoenergias nio perturbadas. Substituindo (2.4)),

2.3) e (2.6) em (2.2), obtemos:

(Ho+AVper) (1W) + Alwi) + A% y5) +...) =

2.7
(EQ+AE + A2E2+ ) (W) + Alya) + A2 y2) + ...),
c reagrupando 0S termos com 0 mesSmo grau cm AI
Holw) = &y, (2.8)

Holyp) — &l W) = Ep W) — Voer| W), (2.9)
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Holwz) — €| Wi) = Ep| W) — Vier W) + Ef W) (2.10)

Podemos agora obter o termo de corre¢do pra energia de primeira ordem. Fazendo o produto

interno de (y?| na equacio (2.9), de modo que a equagio pra E! se torna:

Ey = (W) |Vper|W2), (2.11)

e essa € a equacao para correcao de energia de primeira ordem. Para obtermos a correcdo de

primeira ordem para a fun¢@o de onda, devemos reescrever (2.9) como segue:

(Ho— &) W) = —(Vper — Ep) W) 2.12)

Agora supomos que |y!) possa ser escrita como uma combinacio linear de |y?), pois
|w?), constitui um conjunto completo de fungdes ortonormais. Portanto, reescrevendo |y},

obtemos:

= Y eyl (2.13)
m#n

onde o termo da somatoria =nna | incluid i C (n) _ 0 |
para m = n ndo precisa ser incluido, pois como C,, ’ = 0 garantimos

que a fungdo |y,,) de (2.5) seja normalizada. Podemos observar que até a primeira ordem em

A

(Wl W) = (W 1) + AW (W) + (W [ ) + AP () + (2.14)

e como as funcdes de onda ndo perturbadas |y?) sdo ortonormais, podemos concluir que o
primeiro termo é 1 e que (v} |y9) = (y?|y!) = 0, contanto que |y!) ndo tenha componentes
0
|W)-
(n)

Nosso objetivo € determinar quem sdo os coeficientes Cp,” para assim podermos escrever a

primeira correcéo pra funcdo de onda. Podemos substituir a equagdo (2.13) em (2.12)) e obter:

! Aqui consideramos o coeficiente de |y?) igual a 1 em (23]
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Y (En— &G 1¥i) = = (Vper —EL)IY). (2.15)
m#n

Tomando o produto interno com |y!), temos:

Y (en— )G (WP YD) = — (WP Vperl W) + (WP |EX W), (2.16)
m#n

Para o caso em que / # n temos que o segundo termo do lado direito de (2.16)) € igual a zero

e ficamos com

(&m—&)Ch = — (Wi Vper|y), (2.17)
0 0
& —&n
€, portanto
| Vier|Win
yh =y, Wl VeVl o, 219)

m#n

Agora nos resta encontrar a corregio para as energias de segunda ordem, E2. Para isso,

tomamos o produto interno de |y?) em (2.10), de modo a obter:

E2 = (W |Vper W) — EX W0y, (2.20)

contudo, como |y!) é descrita por (Z.13) que leva em conta todos os estados em que 1 # n, 0

segundo termo de (2.20)) se torna nulo, restando apenas:

Ep = (W |Voer| W), (2.21)

e utilizando (2.19)), obtemos:

EZ =

n

y W Voer W) (W2 [ Viper | W)

(2.22)
m#n En—Ep
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0 vV 0\ |2
m#n ST

Encontradas as correcoes de primeira e segunda ordem para as energias e a fung¢do de onda
perturbada de primeira ordem, podemos fazer A = 1 nas equagdes (2.5) e (2.6) e, finalmente,
expressar as correcoes até a segunda ordem para a energia e até a primeira para o autoestado

COomo seguc:

) =y + ¥ "”” pe""’">|wn>+.-., (2.24)

m#n Em

0 2
‘l/mver‘//r?
Ey= &+ (W |VperlW) + Y W lVoerl Vi) |

, (2.25)
m#n En—Enm

A seguir, iremos descrever o método k- p a partir do caso ndo degenerado da teoria da

perturbacao discutido até aqui.

2.2 Método £ - p

A suposicao da existéncia de bandas de energia em cristais nos permite estudar as caracte-
risticas Oticas e eletronicas em sélidos. Alguns métodos para constru¢do da estrutura de bandas
foram desenvolvidos ao longo de décadas e duas vertentes sdo atualmente mais utilizadas: a
teoria do funcional de densidade (DFT - Density Functional Theory), que parte de primeiros
principios da teoria quantica (ab initio), sem recorrer a parametros experimentais; € os métodos
empiricos e semi-empiricos, que dependem de parametros que sdo determinados experimental-
mente [S1]]. Entre os métodos empiricos estd, por exemplo, o método de pseudopontecial e
no método semi empirico temos o k- P que dependem de um conjunto de dados experimentais
para a calcular as estruturas eletronicas. O método k- p é particularmente conveniente para
estudar as caracteristicas Oticas e sistemas com um nimero de particulas relativamente grande
se comparado com sistemas de algumas moléculas com custos computacionais relativamente
baixos. Além disso, usando esse método pode-se obter expressdes analiticas para a dispersao

de bandas e massas efetivas geralmente em torno de um ponto de alta simetria (ponto I', onde
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ky = ky = k; = 0) [48] e incluir nos célculos diversos efeitos fisicos, como campos magnéti-
cos intrinsecos, campos magnéticos externos, strain, campos elétricos, campos piezoelétricos,
troca-correlacdo, etc. A partir desse método também € possivel estudar estruturas de bandas de
sistemas complexos, como os quantum dots, quantum wires e calcular, além disso, os espectros

de fotoluminescéncia tedricos para heteroestruturas e SMDs, que € o objetivo do nosso estudo.

Este método pode ser desenvolvido em torno de alguns argumentos. O primeiro € que o po-
tencial dentro do cristal seja periddico, de modo que as solugdes para a equacao de Schrodinger

para um elétron obedeca ao teorema de Bloch [S1]]:

¢,:(F) = e*Tu 2(F), (2.26)

onde v ¢ o indice da banda de energia, u ;(7) € uma fungéio com a periodicidade da rede e k

¢ um vetor da rede reciproca pertencente a primeira zona de Brillouin. A partir dessa fungdo
de onda, assumimos que atue no sistema apenas um potencial cristalino V (¥) de modo que, se

substituimos (2.26)) na equagio de Schridinger, obtemos:

ﬁZ
[_ + V(?>:| (Pvz(?) - Evz(pv%(?)’ (2.27)

onde p € o operador momento p = —ihV. Aplicando p duas vezes na funcio de Bloch, obtém-se

7) (2.28)

e*T | = 4 V(F) + —— + —— | uz(F) = E 7" Tu (7), (2.29)
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e podemos escrever a expressao final como:

~2 7 = 21,2
p . hk-p hk
£ Ly .=
2my V(R + mo 2my

No ponto ky = (0,0,0), a equacdo (2.30) se torna:

2
p - = -
{— + V(r)} uyo(7) = Evottvo (7). 2.31)
2m0

Desde que as fungdes u,; sejam periddicas, (2.31)) se torna mais ficil de se resolver do
que (2.30), além de poderem ser expandidas para qualquer ponto k. Se a equagdo (2.31)) for
resolvida, encontramos as fungdes u,(7) e as energias €,9 e podemos utiliza-las como base para

. ~ 5 R . .

a teoria de perturbacdo fazendo V., = % + % serem o potencial perturbado. Esse método
é conhecido como método & - p. A teoria da perturbagdo funciona para valores de potenciais
pequenos, se comparados ao valor das energias nao perturbadas. Isso nos leva a afirmar que

esse método funciona para pequenos valores de k, proximos a um ponto de alta simetria (até

10% da Zona de Brillouin) [48§)]].

Reescrevendo os autovalores de energia Ey e as autofungdes |yy) em termos da teoria da

perturbagio, utilizando os potenciais perturbados de (2.30)), obtemos:

2 R k- Pluyo)?
E, = &yt + 2 [(uvolk - Pluyro)| ’ (2.32)
2m0 mg Vit EVO - EV’O
h (uvoﬁé - Pluyro)
_ VOt Fimvies 2.33
lwy) = uyo+ 2 Evo—Evg Uy ( )

mo #v
Os termos de correcio segunda ordem na expressdes que envolvem k2 se anulam, devido a
ortonormalidade dos estados |u,/g) e |uyo) e os termos de primeira ordem para as expressdes
que envolvem o produto k- p se anulam em ambas expressdes (2.32) e (2.33). Podemos também
escrever as energias para valores pequenos de k da seguinte maneira:
nk?

2m
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de modo que m* € definida como a massa efetiva da banda v. Fisicamente, a massa efetiva
¢ a massa que o portador apresenta quando a estrutura cristalina estd sujeita campo externo
(elétrico ou magnético) que age sobre os portadores. E podemos escrever uma expressao para
a massa efetiva para o caso ndo degenerado como segue:
d - 2
L |{volk - Bluyio)]

—_— =4
m my m% k2 Vv EvO - Ev’O

(2.35)

O estudo a partir do método k- p nao degenerado pode ser utilizado quando hd alguma
quebra de simetria que cause uma ndo-degenerescéncia das bandas ou para sistemas que ja
possuem essa caracteristica. Quando ha estados degenerados, como no caso aqui estudado
para estruturas zincblende, se faz necessdria utiliza¢do de teoria de grupos para escrevermos
as fungdes de onda no espaco dos momentos para tais estruturas. Esses trabalhos ja foram
realizados e estdo além do escopo desse estudo. Mais detalhes podem ser encontrados nas
referéncias [41,42,/48],52]] cujos Hamiltonianos serdo apresentados no capitulo seguinte.

No proximo capitulo serdo descritas os potenciais considerados no Hamiltoniano principal

e serdo discutidas as condic¢des para utilizagdo do método nas simulagdes de super-redes.



CAPITULO 3

Metodologia

3.1 Hamiltoniano para uma Particula

Neste capitulo serdo descritos todos os termos do Hamiltoniano proposto para esse traba-
lho, levando em conta a descricdo tedrica de super-redes e heteroestruturas. O Hamiltoniano

total € mostrado abaixo:

H=Hy+Vyer +Vc +Vxc +Vs+ Viac (3.1

onde serdo descritos todos os componentes do Hamiltoniano, sendo estes: o Hamiltoniano de
energia cinética, Hp; o potencial quadrado criado pela diferenca de materiais que formam a
super-rede,Vygr; o potencial causado pelas interagdes eletrostéticas entre os portadores, Vi;
o potencial de troca-correlagcdo,Vxc; o potencial de tensdo (strain) devido ao descasamento
dos parametros de rede entre os materiais da heteroestrutura, Vg e o potencial de interagdo
magnética, Vg, que € da ordem de 50 —200meV .

Para esse Hamiltoniano, podemos escrever a equacao de Schrodinger da seguinte maneira:

Hy ;(7) = Eyy,;(7), (3.2)

em que k é um vetor da primeira zona de Brillouin (ZB). Fazendo v, (7F) = (57| vk), com a
fun¢do de onda obedecendo o teorema de Bloch e s sendo o spin, podemos escrever o Hamil-

toniano dado por (3.1)) como:

(H = Ho+Vuer +Ve + Vxe + Vs +Viuac) ¥, (F) = Evy, 1 (7). (3.3)
A equagdo acima € resolvida autoconsistentemente. As etapas do célculo serdo descritas na

15
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secdo (3.11)). A préxima segdo descreve as heteroestruturas e super-redes semicondutoras.

3.2 Heteroestruturas e Super-redes

Quando uma estrutura de materiais semicondutores com caracteristicas diferentes € cres-
cida em camadas sequenciais, a denominamos heteroestrutura. A diferenca entre os materiais
nas camadas permite, na maioria dos casos, obter um maior controle sobre os fenomenos que
ocorrem em uma determinada regido [53|]. A super-rede € o sistema em que as camadas se
tornam muito estreitas e sdo repetidas periodicamente pelos materiais que formam as barrei-
ras e os po¢os. Nossos cdlculos baseiam-se na andlise de uma super-rede de pogos quadrados
infinita, crescida na direcdo (001). A representa¢do esquemdtica da super-rede é mostrada na

figura[3.1] e foi proposta por Tsu e Esaki em 1970 [54].

Figura 3.1 Representacdo esquematica de uma super-rede na banda de valéncia para dois tipos diferen-
tes de materiais, 1 e 2.

As estruturas estudadas aqui t€m simetria zincblende [48]]. Desse modo, iremos abordar o
problema a partir de uma célula unitaria da super-rede. A célula unitdria da super-rede é do tipo
tetragonal que, se assumirmos um nimero 1 de camadas crescidas na dire¢do (001), é descrita
pelos seguintes vetores primitivos [40]:

a

(bs=8y), @=3(2cte), a=de; | (3.4)

da, =
em que a € o parametro de rede do material volumétrico (bulk), d; (j = 1,2,3) sdo os vetores
primitivos, d = % € o periodo da super rede e 17 € um nimero inteiro, que como dito anterior-

mente, define o nimero de camadas que compdem a célula unitdria da super-rede. Assumindo

que a super-rede infinita pode ser descrita em termos de uma regido finita sujeita a periodi-
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cidade, podemos descrever a regido em termos de vetores apropriados. Podemos fazer isso
tomando um determinado nimero de pontos em uma dada direcdo do espaco, definindo uma
rede de pontos periddica. Escrevemos o nimero de pontos em cada direc¢do a partir de nimeros
inteiros G| nas dire¢des £ e y e G na dire¢do Z. Assim, podemos expandir qualquer vetor da

rede como Gydy, G)dz e G d3. Os os vetores primitivos no espago reciproco so dados por:

- 2T, - 2T, - 4r
bl:;(ex_ey% b2:7(€x+ey)7 bSZ(%

)é, . (3.5)
A partir disso, podemos afirmar que o volume da célula unitdria da estrutura serd Qo = a° /4.

O volume da regido de periodicidade € dado por GﬁG 1Mo que pode ser escrito como:

da?

Q=GiG Q= GﬁGLT. (3.6)

Os vetores de onda k s6 podem assumir valores definidos pela relagao:

k=—b+—=—by+——>b 3.7
G| 1+GH 2+GL 3, (3.7

onde k1, k> e k3 sao nimeros inteiros. A seguir, apresentaremos o formalismo da equagao da

massa efetiva na base de ondas planas.

3.3 Equacao da Massa Efetiva (EME)

Uma maneira de se resolver a equacdo de Schrodinger (3.3) € utilizando o formalismo
6 x 6 desenvolvido por Luttinger e Kohn [41]. Dentro desse modelo, para um material bulk no
ponto de alta simetria F(% = 0), temos seis fung¢des: quatro degeneradas no topo da banda de

valéncia, buracos leves e pesados, com simetria I'g, que na base | jm;) sdo indexados por j =

3
2
3 1
2

emj =3, %, —%, —% e duas fungdes degeneradas, buracos split-off com simetria I'7, com j =
em; = %, —%. As representagdes da estrutura de bandas para estruturas cubicas e da primeira

Zona de Brillouin sdo mostradas na figura[3.2]

As fungdes de onda para um cristal com simetria zincblende estdo de acordo com o teorema
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(a) E(k)
Tis A
C<lll> <100> Tl <100>
N
() :
Z
ky

k

Figura 3.2 Representacdo esquemadtica da estrutura de bandas de valéncia para materiais ctibicos ao
longo das direcdes (111) e (100) (a) sem acoplamento spin-drbita e (b) com acoplamento spin-drbita.
HH, LH e SH(SO) sdo as bandas de buraco pesado, buraco leve e split-off, respectivamente. A separagdo
da energia Agp devida a interacdo spin-orbita é indicada. Em (c) temos a representacio esquemadtica da
primeira Zona de Brillouin para a super-rede de pogos quanticos. Figuras extraidas da Referéncia [40].

de Bloch. As fun¢des de Luttinger-Kohn sdo escritas como:
.7 L.
]mjk> = —e¢ <rs ‘ ij>, (3.8)

<?s 7o

onde Q € o volume da célula unitéria bulk. Considerando a periodicidade da super-rede, temos:

<?s ‘ jmﬂéK> = %ei(hl@)? <?s ‘ jmj>, 3.9)

onde

<7s ‘ jmﬂéK> = <?s

Utilizando esta base, podemos escrever as autofuncdes da super-rede do seguinte modo:

jmjic’+1<zz>. (3.10)
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<7s ‘ v%> = Z <jmﬂéK ’ v7€> <?s ’ jmﬂc’]{>- (3.11)

Jjm;K

A equagio (3.2)) pode ser reescrita da seguinte forma:

) <jmﬁéK‘H0 +Vuer + Ve +Vxe + Vs +Viac ]’m;%K’> <j'm9-7éK’ V%>
Jm K (3.12)
—E (K) (jmjkk | vE).

A partir da equacao (3.12) acima, analisaremos cada uma das contribui¢des. Isto sera dis-

cutido nas préximas secoes.

3.4 Termo de Energia Cinética Generalizado

Para uma heteroestrutura, diferentemente do que acontece com homoestruturas, na ma-
triz de energia cinética existem termos externos a diagonal principal em relacdo aos vetores da
super-rede K|'le K, devido a diferenca de materiais nessas estruturas. No método aqui uti-
lizado, a EME ¢é representada em termos de ondas planas, a diferenga entre os parametros do
operador de energia cinética nao € expressa pelas suas condi¢des de contorno, mas justamente
pelos elementos fora da diagonal principal na matriz de energia cinética com relacdo a KeK'.
Apresentaremos aqui as matrizes de energia cinética de Luttinger-Kohn e Kane para a energia

cinética.

3.4.1 Matriz de Luttinger-Kohn

Dentro do formalismo 6 x 6 de Luttinger-Kohn (LK), o operador de energia cinética, Hy é

dado por [52]:

10 vetor da super-rede é definido como um vetor no espaco reciproco com periodo da super-rede dado por
K= %7”1, em que / é um inteiro
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0(2) 8(z) R(z) 0 550 ~iv2R(2)
§(2) 7(2) 0 R -5(00)-1() iy/356)
R (2) 0 T(z) -8(2) -iy/35° ) 5(0()-T1(2)
0 R(2) -5 0(2) ~iVaR'(2) - 550 ’
~58Q) 500-T@) /30 WVRE 100 +T()-AR) 0
WIRG) i3I0 500-T0)  536) 0 L0+1)-A@)
(3.13)
onde Q(z),R(z),8(z) e T(z) sdo operadores diferenciais
. 1 .
Q=7 - [F* (n()+nE) (ke +&) + (1) - 2n() p:p:] (3.14)
A 1 .
T=—s (7 (n(2) — () (& +&) + (n(2) +271(2)) pop] (3.15)
& ho. : .
S = —2iV3 (ky — iky) 13(2) P (3.16)
2m0
5 i 2 g2 :
R= =3 V3nEK — k) =21 (2) ki) (3.17)

e A é a energia do desdobramento de spin-orbita. y;,7, € 3 sdo os parametros de Luttinger e

mg € a massa do elétron. Os parametros de Luttinger sdo obtidos da literatura [40,52,55]]

Uma heteroestrutura € formada, como mencionado anteriormente, por camadas de diferen-
tes materiais. Os parametros dependentes de z na matriz acima nos mostram justamente isso,
eles variam de acordo a regido do sistema (materiais diferentes t€ém parametros diferentes. Para
que isso seja levado em conta, utilizaremos um pardmetro de massa efetiva f(z) ao longo de
uma super-rede de periodo d composta por n materiais. Os detalhes de como € obtida a expres-
sao final dos termos da Hamiltoniana de energia cinética (3.18) abaixo, pode ser encontrada no

Apéndice[Al
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(jmK|Ho |j'miK') =

0 $ R 0 i3 NGY
g 7 0 R —50-1) /38
I3 0 P8 i -1
0 I3 TR S S
—s L0-1) i3 Wk L0+7)-A 0
Wk i /3§ L(0-1) 1§ 0 Lo+71)-A
(3.18)
onde Q T,ﬁel?sﬁo dados por
~ h2 1 n . . ) 5 ) n . .
0= (L (0h+%) @—z1) | (B+1)+K> Y (1 —2) (@ —zi1)
2mod |\ /5 i=1
(3.19)
. n 1 5 N :
T:_ﬁg Z(Yi—}é) (zi —zi-1) (kx+ky)+K Z(Yi +29) (zi —zi-1)
i=1 i=1
(3.20)
" L H 23 . Ly
S:lz—rnoT(kx—lky)KZ'}é(Zi—Zi—l) (321)

2 n n
R= —2%()? [(Zyz (Zi—Zi1)> (k;% _k§> — 2 (Z?’é (z —Zi1)> kxky] (3.22)
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>>

Il
Ul -
.ME

N
I
—_

Ai(zi—zi-1) (3.23)

paraK' =K, e

O in? 1 1><
2mo (K'—K) d

{ww n+n)+2[(ﬁ+rz) (Bt + %) e K>}(k%+k§)+

—N

+|Or -2~ 2v2)+2[(Vi—%é)—(Vi“—29/2'“)}6""("’“1’}KK’}
(3.24)

in? 11
— X
2my (K’ K) d

(=)= =)+ 5, [ =)~ O =) () +

[(wum (1 +200) + 0, [ +26) = (1 207 1)) 00 e |
(3.25)

T =

—N

n—1 ) ) o
N T (,},?:l - ,},?}) + (,},:l)) o ,},é-Fl) el(K —K)Zi] (326)

i 2 n—1 ) .
R ] [ E e ) -

i [(7’3’ -n)+ Y (h-n") ei(K/_K)Z"] kxky} (3.27)
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~ 1 1 nl i(K'—K)z;
A= A K=K (An—A1)+ ) (A —Ajy) K K)a (3.28)

i=1
para K’ # K.

Para o caso de dois materiais (n=2), geralmente os casos mais comuns nos sistemas de

pocos quanticos e super-redes, as expressdes acima se resumem a

2

R h

0 = —5, Al(di+Rd) + (ndi+nd)] (ki+k) +
+ K2 [(Mdi+7d2) =2 (pdi +Rd2)]} (3.29)

R h?

I = —5 e {lndi+%id) — (ndi+ 5] (i +15) +
+ K*[(rldi+7Rd) +2(ndi+1d)]} (3.30)
S=—i i 2V3K (Pdi +vda) (ke — iky) (3.31)

- 2m0d 341 342 X y .
. h?

R= —m\@ [(Ady +Bdo) (k2 —k2) — 2i (Yidy + o) kiky] (3.32)
A(z) = é(Aldl + Aods) (3.33)

onde d, e d, sdo as larguras da barreira e do pogo, respectivamente (ver Figura ??). Para K’ =K

c,
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0= 5 g—gna |~ [0 )+ (B- )] (6+8) +
+KK' [(F—1)-2(Bn—n)] (3.34)
= gy |1~ 108 ) - (3 )] (34 +
= 2mo(K—K')d " 2~ P x T Ky
+KK' [(R-n)+2(h—n)] (3.35)
2
S’:—%[l KK (B — o) (ke — iky) (K +K') (3.36)

>
I

‘%\5{1 K] [(F =) (B —K3) =20 (B — ) ok

(3.37)

(Ao — Ay) [1 —e(K*K’Wl] (3.38)

para K’ # K.

As expressdes (3.18)-(3.28) descrevem a matriz de energia cinética a partir do formalismo

LK.

3.4.2 Matriz de Kane

Agora iremos apresentar a matriz de energia cinética dentro do formalismo de Kane, que
leva em conta também a banda de conducao. No modelo 8 x 8 desenvolvido por Kane [42,55],

o Hamiltoniano (jm;K|Ho|j'm’K') ndo perturbado € descrito como segue:
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(jm;K|Ho | j’m’jK’> =

[ b, +AR 0 iP, NEL N 0 i/1p. 2p.
0 E+A® o -i/iee i3 b i/2p, —\/1p.
—iP_ 0 0 S R 0 ﬁ —iv2R
Vi - ie s 7 0 R —L(0+1) i/3$
SNV NET I, 0 7 - —iy/38x — g1 |’
0 P, 0 Rx —Sx 0 —iV2R* —ﬁﬁ*
S i ie —dse o1 038 —ivaR L0+ -AG) 0
VR iR Wk i3S Lo-1) 58 0 LO+1) -G |

(3.39)

sendo que os operadores Q, T, S e R foram definidos nas equagdes (3.14) - . Os termos

extras sao dados por:

AR =A (K +K) + ﬁi% i (3.40)
E,(z) = Eq, (3.41)

Py = P(ky L iky), (3.42)

p— % <A§P+Pﬁz) , (3.43)

. ’ 2 7 A . 7z
onde m;, é a massa efetiva do elétron, A = ;’? € o parametro de massa efetiva dos elétrons da
e
banda de condugio, E¢(z) é a energia do gap entre as bandas de condugao e valéncia no ponto I
eP=i (mio) (c|px|x) € o elemento de matriz de momentos entre estados. Além disso, precisamos

considerar também novos parametros de Kane, dados por:
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1E
S e
' 3E,
— 1Ep
_ VZL_EE_g
_ IEP
= ¥ 6. (3.44)

onde }flL, yzL e }/3L sdo os parametros de Luttinger e £, = (%)P2 ¢ a energia de Kane. Podemos

generalizar as expressodes as expressoes (3.40)-(3.43)) para n materiais, da seguinte maneira:

A

21y

AK? =k y Ai(zi—zi1) (3.45)
i=1
O .
Eg = E gEgi (Zi _Zi—l) (346)
l:
Pr=—(kethy) Y Przi—zi1) (3.47)
=1
O L
P = gKZP"(Z" —2Zi-1) (3.48)
i=1
paraK' =K, e
. 1 (K2 + k2 +KK') n_l o
2 AWKy , , K'—K)z
Ak —ZE (K/—K) ( n Al)‘i‘l:Zl (Al_A1+1)€l( )z (349)
A 1 o i(K'—K)zi
Eg = _lg (K/ —K) (Egn _Egl) + lZ] (Egi _Egi+1) € (350)
. 1 (ke £ iky) nl KK
Pe=—i (Ig,_Ky) (Pn—P1>+i:Zl<Pl-—ﬂ+1>e’< )% (3.51)
R 1 (K+K) ! KKz
b= —iiw—x) =P+ 1:21 (P, —Pyy) 'K K% (3.52)
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para K’ # K.

27

Reduzindo estas expressdes para dois materiais (n = 2), pois serdo os casos a serem

estudados aqui, temos,
LI )
Ak® = Ek (A1d) +Axdy)

- 1
Ey = —(Eg di + Egydy)

QL

A 1 .
P = E(kx + lky)(Pldl —}-Pzdz)

L
P, = EK(Pldl -l-Pzdz),
para K' =K e,
. i(k2 4+ k2 4+ KK') ;o
Al = — X(K/_yK)d (Az—Al)[l—e(K KM},
A i .
b= —xr—xya P~ Fa) [1 o K)d‘] :
, i(ky % ik "
Py = —(ﬁ(f_—K)yc)l(Pz—Pl) [1 —el& K)d‘} ;
A i(K+K) K—K)d
= ~tk—gyaa PP [1 -
para K' # K.

(3.53)

(3.54)

(3.55)

(3.56)

(3.57)

(3.58)

(3.59)

(3.60)

A matriz de Kane € particularmente interessante pra esse estudo, pois leva em conta o

estados das bandas de condug¢do e valéncia, importante para a determinagdo do espectro de

fotoluminescéncia tedrico, como serd mostrado na segdo [3.10] A seguir serd apresentado o

potencial da Heteroestrutura.
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3.5 Potencial da Heteroestrutura

Nas Heteroestruturas é considerado o potencial quadrado gerado pela diferenga das ener-
gias dos gaps dos materiais. A descontinuidade da banda de valéncia pode ser representada na

forma matricial:

<]m]%K‘ VHET| j'm;jc)K'> = <K| VHET| K/> 6jj’6mjm’j' (3.61)

Essa matriz é diagonal em relagdo aos termos jm; e j’ m; [52]. Os termos (K|Vyer|K') sdo

os coeficientes de Fourier de Vygr na direcao de crescimento z.

3.6 Potencial de Coulomb

O potencial de Coulomb, € dado pelo potencial de Hartree devido a distribui¢iao dos bura-
cos livres, p(7), e o potencial devido a distribuicdo de aceitadores ionizados, Ny. O potencial

de Coulomb ¢é obtido a partir da solu¢do da equagdo de Poisson

4me?

VAV (F) = ——— [Na(¥) + p(P)], (3.62)

onde € € a constante dielétrica.

Utilizando a transformada de Fourier da equacao de Poisson, temos:

41e? 1
€ KK

(imK|Ve |jmiK') = (K|p(z) = Na(2) |K'), (3.63)

No método utilizado nesse trabalho, os elementos da matriz de Coulomb sdo dadas no

espago reciproco da seguinte maneira:

< jmﬂél(‘ Vel j’m;%K'> = (K| Vel K) 88 (3.64)

Como podemos observar a matriz acima € diagonal. Os elementos fora da diagonal prin-
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cipal se anulam para estados de Bloch |jm;) diferentes, devido ao fato de propormos que a
energia potencial de Coulomb é suave na escala atdmica [40]. Para obter os coeficientes de
Fourier da distribui¢do de buracos, (K|p(z)|K’), escrevemos a distribui¢do de buracos em ter-

mos das componentes (7s|vk) do seguinte modo:

=Y ¥ |0 (3.65)
$ Estados’v@
vazios

O segundo somatdrio é realizado sobre todos os estados ndo ocupados. Reescrevendo a
densidade de probabilidade dos portadores na base das fungdes dadas na equagao (3.11)), temos

que

‘<?s’v%>‘2:\/§z Yy ¥ <jmj%K”

j/m/j jm] K//Kl/l

v7€> <v? ‘ j’m}%K”’>

(3.66)
« <Z | K" _K///> <Jm]7€’

?’s> <7s

i m'j%>

Para removermos as flutuagdes espaciais na escala atdbmica de comprimentos, devemos to-
mar a média da expressdo acima dentro da célula unitdria do material bulk e a partir disso, rea-
lizar a soma sobre as diferentes coordenadas de spin [40]. Essa média é diagonal em j, j',m; e

m’J e seus elementos sdo dados por:

g \/ﬁz Y <jmﬁéK”

]m] K//K///

r

<?s

)

v%> <vié ‘ jm,~%K”’><z [K"—K") . (3.67)

Portanto, podemos reescrever a distribuicdo de cargas dada na equagio (3.65) ao longo da

dire¢do z como:
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pO=vVQ Y Y Y (jmkK" | VE) (vE| jmfK") (2| K"=K") . (3.68)
|V%> ij K//K///
vazios
Na representacdo de ondas planas,
(K|p|K") = éP(K— K'), (3.69)

onde,

PK)= ¥ LY (jmix’
vk Jmi K"
vazios

V) (v | jmkK" <K ). (3.70)

Consideramos também que a carga total dentro de uma célula unitdria € nula, devido a

neutralidade de carga, levando a relacao:

(K|Na |K) = (K| p|K) = 0. 3.71)

A concentracio de aceitadores ionizdveis Ny ird assumir valores de 1 x 10'8.1 x 10'% e
1 x 1020 ¢em—3, que sdo valores comumente encontrados na literatura [47,56]. Na préxima

secdo serd discutido o potencial de troca-correlagdo que serd considerado nos calculos.

3.7 Potencial de Troca-Correlacao

A interacao entre os buracos pesados, buracos leves e de split-off, no qual todas as bandas
estdo acopladas, precisa ser considerado no cédlculo das energias, por causa do problema de
muitos corpos a ser resolvido. Aqui utilizaremos a parametrizacdo para um gas de elétrons
homogéneo, generalizada para um gas de buracos livres proposta por Hedin-Lundqvist [57],
que dependem das ocupacdes py, (buracos pesados), p;;, (buracos leves) e py,; (buracos split-

off). As densidades de cada estado s@o dadas por:
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1 2mp \ 2
o = () v
1 2
DB = ﬁ( Zzlh> vE,
1 (2m,,
D(E)so W( ’;) VE—A, (3.72)

onde myy,, myy, € my, sao as massas isotropicas do buraco pesado, leve e de split-off, respecti-
vamente. A justificativa para utilizarmos as massas isotropicas aqui surge do fato de nao con-
siderarmos que o efeito de "entortamento"das bandas interfira na interagdo de troca-correlacao
significativamente. Obtemos as ocupagdes de cada portador integrando as densidades até o

potencial quimico local p(z), obtendo [55]:

3

1 2mp \ 2 3

— [ - 2

Phh 3ﬂ2( P ) u(z)
3

1 2my \ 2 3

= — _ 2

Pin 37r2( 2 > u(z)

Pso = 0, (3.73)

onde que ppu, pin € Pso Sa0 as ocupacdes de buracos pesados, leves e de split-off, respectiva-

mente. O potencial quimico € determinado pela densidade total de buracos:

P(2) = pwn(2) + pin(2) + pso(2)- (3.74)
que se torna
U2\ (s 3 oty o ;
p(z) =75 (;) [(mhh +m,h) 1(2)2 +mso(p(z) —A)2 | . (3.75)

Se o potencial quimico for menor do que o desdobramento spin-Orbita, A, ndo havera esta-

dos ocupados de buracos split-off e p(z) se reduz a expressio:
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P(2) = pun(2) + pin(2). (3.76)

Assim:

1 /2\2/_: 3 ,
P<Z>=m(;) (miﬁﬁﬁh)u(z)z (3.77)

Discutindo ainda o caso para U(z) < A temos:

”_1131;/12 32
Phh = WP(Z) 4 )
mh T My
"_113;{ ’ 32
Pin= 35 P2 P (3.78)
My, +my,

Para o caso em que p(z) > A ndo é possivel encontrar uma expressdo analitica para as
ocupagoes de buracos. Se considerarmos a ocupagdo de buracos split-off muito menor que a

soma das ocupagdes dos buracos pesados e leves, podemos aproximar (3.75]) como:

2 2
3m)3 3 3\ 3 2
pl = 2) e [(’"hﬁmﬁ,) (P(Z)—p?0)3], (3.79)
onde
U (2, | (37%)° N\ -3
mS() 2 b 2
Piolz) = 37:2( 72 ) ) hz( hh+mfh) p(z)s —A (3.80)

€ a populacdo de buracos de split-off. Contudo, nos casos estudados aqui, A é grande o su-
ficiente para desprezarmos os efeitos de ocupacdo de estados split-off, fazendo com que as
aproximagdes desenvolvidas em sejam vélidas.

Com as expressdes acima em maos, podemos agora introduzir as expressdes da para-
metrizacdo desenvolvida por Hedin-Lundvist para escrever os termos do potencial de troca-
correlagdo. Essa parametrizacdo foi originalmente desenvolvida para elétrons e foi generali-

zada para para buracos [40,55]. O potencial de troca-correlagio para os buracos, dentro desse
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modelo, € escrito como:

2 2
2 e 2 21
v — ¢ — £ )0.0368In [ 14+ = 381
xc 28&;}% (ﬂ?ar?h> 28a§hh (77506) n( +R§1h) (3.81)
2 2
2 e 2 21
v —__¢ — £ )0.03681In [ 1+ = 3.82
XCT peaih (nar§h> 2eaylh (na) n( +R§h) (3.:82)
2 2
e 2 e 2 21
V30, = — - — 10.0368In{ 1+ — 3.83
xc 2eay”’ (nar§0> 2eai? (na) n( + Rgf’) (3.83)
onde:
al =g (ﬂ) a (3.84)
hy

P = K%) (azq)3pq}3 : (3.85)

RI = K‘%) (azq)fsp(z)]_% , (3.86)

onde g = hh,lh,so ¢ p,; e p dados pelas expressoes (3.77),(3.78) e (3.80) e € € a constante

dielétrica do material.

Os primeiros termos do lado direito das trés equagdes (3.81) - (3.83) acima, descrevem a
interacao de troca entre os portadores do mesmo tipo e o segundo termo (expressdao que envolve
o logaritmo) descreve a troca entre portadores de tipos diferentes. A partir disso, podemos

escrever a matriz de troca correlagdo em relacdo a base | jm ;) como [40,55]]:
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Oxc Sxc Rxc 0 0 0

Sj)k(C Txc 0 Rxc 0 0

B B Rie 0 Txe -S 0 0
< im jk‘ Vie ‘ j’m;.k> _ | Txe xe. mexe . (3.87)

0 0 0 0 0% 0

0 0 0 0o 0 0
onde
1 k2 4 k2 k. \?
Oxc = [V,’}é+3v§’g] ( s y) v (f) , (3.88)
Tie = 5 |3Vie+Vie] (%) + Vi (f) , (3.89)
3 k. —ik,\ >
Ryc = —% Vi =i ( — y) , (3.90)
3 k,—ik,) k
Sxc = i£ [V)?g — Vf(hc] M , (3.91)
4 K2

Q. = Vo . (3.92)

A matriz ¢ diagonal se Vj;, e Vj;, sdo iguais. Contudo, esses potenciais sdo bem
diferentes, pois as densidades dos buracos sdo diferentes. Podemos ainda observar que esta
matriz € aplicada a um gds de buracos homogéneo da banda de valéncia com simetria I'g.
A caracteristica de nao-homogeneidade € introduzida por meio da aproximacdo de densidade
local, contida nas expressdes (3.81)) - (3.83)). Na pritica, os termos para buracos split-off sdo
desprezados, como dito antes. Desse modo, podemos reescrever (3.87)) com uma dependéncia

~ - . Y ! 2
em z, que fazemos ter uma representagdo no espaco reciproco, (jm;K|Vxc|j'm’;K'), que serd

escrita como:
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< im ,-751{’ Vye j’m;.iéK'> -
(K|OxcK')  (K|Sxc|K') (K|Rxc|K') 0 0 0
(K|Sxc|K")"  (K|Txc|K') 0 (K| Qxc IK") 0 0
(K|Rxc |K') 0 (K|Txc|K")  —(K|Sxc|K") 0 0
0 (K|Rxc|IK')"  —(K|Sxc|K')"  (K|Qxc|K') 0 0
0 0 0 0 (K| O%c |K") 0
0 0 0 0 0 (K| Q0 |K")

onde

(K|Qxc|K') = ; [ (KIVik |K') +3 (K| Vi |K') |

k2 + k2 e\ 2
x ( s y)+<K|v£é (%)

(K| Txe |K') = [3 (K| VAL | K'Y + (K| Vi ‘K’ﬂ X
e+ k3 2
x( ; ) K|V)§}‘C|K’>( )

KR K) = X2 [uvi oy e ] (25

KIsue i) =53 K174 )~ K1 ) (M) ,

k2

K’Qm ‘K> S‘()‘K> 7

com Vy~ dados pelas expressdes (3.81)-(3.83)

35

(3.93)

(3.94)

(3.95)

(3.96)

(3.97)

(3.98)
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Na préxima secdo iremos discutir o potencial de tensdo, que terd papel importante nesse

trabalho.

3.8 Hamiltoniano de tensao (Strain)

A atuacdo da tensdo nas propriedades eletrOnicas e 6ticas dos semicondutores foi investi-
gada por décadas e se tornou muito importante para o entendimento da estrutura de bandas des-
ses materiais [40]. Ao crescer um cristal semicondutor sobre um substrato, como por exemplo
uma heteroestrutura, ocorre um descasamento dos parametros de rede do cristal semicondutor
e do substrato. Essa diferenca produz uma for¢a de tensionamento mecénica que causa uma
deformacdo no material. A deformacdo e, por conseguinte, o efeito tensdo serd maior quanto
maior for a diferenca dos parametros de rede, que podemos definir como:

d0a ay—ay

— = (3.99)
a

ai

onde a; e ap sdo os parametros de rede do substrato e da camada epitaxial, respectivamente.
Se da for menor que 0, 1% ndo existe tensionamento. Se da estiver entre 0,1% e 2% a ten-
sdo comega a afetar a estrutura de bandas e, acima de 2% a estrutura de bandas € seriamente
modificada [40].

De modo geral, o tensionamento pode atuar na estrutura de dois modos: compressivo ou
distensor. No caso compressivo, o parametro de rede da camada epitaxial é menor que o do
substrato e no caso distensor ocorre o oposto. Estudaremos aqui estruturas cubicas, zincblende,
o tensionamento ocorre de forma biaxial, compressivo ou distensor, que pode ser descrito pela
soma da tens@o hidrostdtica com a componente uniaxial, sendo que a dire¢do da componente
uniaxial seja oposta a uma das componentes hidrostéticas, como mostrado na figura 3.3}

Para descrever quantitativamente a deformac@o em um cristal, precisamos imaginar que trés
vetores ortogonais unitérios £, y e Z fazem parte de um sélido. Apéds o sélido sofrer uma defor-
macao uniforme, os vetores unitdrios originais tém seus comprimentos e orientagdes alterados,

transformando-se em novos vetores X', §' e 7’. A relagio dos antigos eixos com 0s novos pode
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@ | | 0 t

— 4 - = -+ -«
compresséo compressao tensao distensao distensao tensao
biaxial hidrostética uniaxial biaxial hidrostatica uniaxial

Figura 3.3 Representacdo esquemadtica, em materiais ctiibicos, de uma camada biaxialmente tensionada
nos casos de: (a) compressdo e (b) distensdo. Figura adaptada da Referéncia [40].

ser descrita pelo seguinte sistema de equagdes [S1]]:

¥ =(1+en)t+egd+ect (3.100)
V' =gt 4 (1+8&,)9+ &2 (3.101)
=g fteyf+ (1+e,)2 (3.102)

A deformag@o do sistema € definida pelos coeficientes g,4, com o, B = x,y ou z. Pode-
mos com isso analisar o efeito do alongamento sobre um ponto 7 que se encontra inicialmente

localizado no espago por:
F=xf+yP+22 (3.103)
Ap6s um alongamento uniforme, o novo vetor é dado por:
7 =xx' +yy + 7 (3.104)
O vetor do deslocamento causado pela deformacao é;
Re?—7 =x(3—%) +y(—7) +2(2—7) (3.105)

e portanto, de acordo com (3.100) - (3.102), podemos reescrever R como:

R = (x&+ VEx + 7€) X+ (XExy + Y&y + 287y) 9 + (XEx; + yE); +2822)2 (3.106)
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que podemos reescrever em termos de novas fungoes u(7), v(7) e w(¥), da forma:
R=u®i+v(®)y+wP)? (3.107)

Assim, podemos definir as componentes da deformac¢do como:

u v ow
Ex = a, Ey = a—y, &= a—z, (3.108)
Ju Jdv Jdv  dw Ju Jw
Sxy—a_y+a—x, gyz_a_z+_8y’ gzx—a_z+ ox (3.109)

Com as componentes da deformacdo em maos, nés podemos calcular a tensdo, definida
como for¢a por unidade de drea, no sélido. A tensdo pode ser expressa em termos de nove
componentes Gy, €m que ¢, = x, y ou z, com « indicando a diregéo da forga e f3 indica a
normal ao plano ao qual a forca € aplicada. Em uma estrutura cibica, de nosso interesse aqui,
a quantidade de componentes de tensao € reduzida de nove para seis, pra satisfazer a condicao
de que a aceleracdo angular e, consequentemente, faz com que o torque total seja nulo em cada
célula cubica unitaria do solido. Nesse caso, temos Oy, = Oy, Oy = Oy; € Oy, = Oy,. Pela
lei de Hooke, podemos escrever as componentes de tensdo como combinacdes lineares das

componentes da deformacdo, construindo um tensor de deformacdo, que definimos por:

Oxx Cii Cnp Ci3 Cis Cis Cig Exx
Oyy G Cn Gz Gy G5 Cyg Eyy
Oz | _ G G Gz G G35 Cse €2 , (3.110)
Oy, Cy1 Cyp Caz3 Cya Cys Cye Eyz
Ozx Gs1 Csp Csz Csa Css Cse Exx
Oxy Co1 Co2 Coz Cou Cos Cop) \ Exy,

onde Cy; sdo as constantes de rigidez eldsticas que tem dimensdes de forca/drea ou ener-

gia/volume. Considerando uma simetria cibica, s6 existem trés constantes de rigidez elasticas
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independentes e se reduzem a matriz [S1]] [48]:

Oxx Ch Cp Co 0 0 O Exx
Oyy Cir Ciy C»n 0 0 0 Eyy
O _ Cp Cyp Cii O 0 0 & G111
oy 0 0 0 Cyu 0 0 |]e:
Guy 0 0 0 0 Cu 0 |/|ex
Gy 0 0 0 0 0 Cu/\ey

No estudo desenvolvido aqui, a camada epitaxial € biaxialmente tensionada no plano do
substrato. Consideramos aqui que o crescimento do cristal ocorre na dire¢io z, (001),0u seja,
havera uma componente de strain paralela ao plano xy, g, determinada como fung@o do para-
metro de rede do material 1 (substrato) e do material 2 (camada epitaxial), da seguinte maneira:

ar —a

g = . (3.112)
ai

O crescimento do cristal sendo na dire¢do (001) implica que os termos mistos da expressao

(3.111)) serdo zero, por condi¢des de simetria. Assim sendo, a matriz pode ser escrita como:

Oxx Ci1 Ci» Ci2 Eux
Oy | — C2 Cni Ci2 Eyy (31 13)
Oz Cio Cnn Cii/) \&;

Como a tensdo € biaxial no plano xy, como mencionado anteriormente, nés consideramos
uniformes e de mesma magnitude os deslocamentos no plano & = &, = g e também as ten-
s0es Oxy = Oyy = 0]|. O deslocamento na dire¢do z definimos por &, = £, e como ndo existe

componente de tensdo na dire¢do z, temos 0;; = 0, = 0. Podemos obter £, em termos de g

resolvendo (3.113):

8L:__8\|- 3.114)

Agora que obtemos o tensor de strain, podemos aplicar a teoria do potencial de deformacgao
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para calcular os efeitos da tensdo. A Hamiltoiana da tensdo € calculada a partir da teoria de

perturbacao de primeira ordem, que em geral pode ser escrito por:

HiP =Y D, (3.115)
ij

onde D;; € o operador de deformacdo que tansforma-se sob operagoes de simetria. Os termos
Diajﬁ sdo os elementos da matriz na base o € 8 que representa uma base de fun¢Ges no cristal
na auséncia da perturbagao causada pelo tensionamento eldstico. O nimero de elementos desta
matriz pode ser reduzido de modo semelhante ao caso das constantes eldsticas. Contudo, para
os potenciais de deformacgdo essa reducao € dependente da simetria das fun¢des de onda dos es-
tados de bandas de condugdo e valéncia. Os detalhes de como sdo encontradas as hamiltonianas

de strain nas bandas de valéncia e de conducao estdao descritos no Apéndice
De um modo geral podemos escrever as contribuicdes hidrostaticas da valéncia e da condu-

¢do como sendo:

Hyiq = aV<€xx+8yy+8zz); (3.116)

Hﬁid = a0<8xx+£yy+8zz); (3.117)

onde utilizando (3.114), temos:

Hy,,=H +H.
L hid hid . (3.118)
Hpig = ac(Ex + &y + &) +av(Exx + &y + &) = 2€)ag (1 B 2C_ﬁ> ;

em que:

ag = ac+ay. (3.119)

O termo a, é a soma do potencial de deformacao hidrostitico da banda de condugéo (a.)
com o potencial de deformacéo hidrostatico da banda de valéncia (ay).
Os termos que estamos interessados desde o inicio s@o justamente os segundos termos do

lado direito de cada equagdo da (B.19)) até (B.26) (vide apéndice B). Estes sdo as componentes
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da matriz de strain uniaxial, que podemos escrever como:

e 0 0 O 0 0
0 —& 0 0 —iv2e 0
0 0 -—-e 0 0 —iV2e
Hyniaxial = y (3.120)
0 O 0 ¢ 0 0
0 iv2e 0 0 0 0
0 0 iV2e 0 0 0
que para simplificar a notacdo, escrevemos:
C
£ = be (1+2£) , (3.121)
Cn

onde b é o potencial de deformacdo de cisalhamento da banda de valéncia para simetria de
strain tetragonal e g € o descasamento dos parametros de rede relativo. Nesse trabalho uti-
lizaremos a notagcdo de Bir-Pikus para o potencial de deformacdo. H& vérias outras notagdes
na literatura, dentre elas a notagdo de Klener-Roth que também é amplamente utilizada [58]].

Portanto agora podemos escrever de forma geral o potencial de tensdo total:

Vs = Hhid + Huniaxial (3122)

De um modo geral, podemos perceber que a tensdo aumenta a energia do gap no caso com-
pressivo e diminui no caso distensor. Outro papel importante da tensao estd diretamente ligado
aos estados ocupados nos sistemas. Mesmo nao considerando o efeito de desdobramento de
spin-orbita o tensionamento provoca uma quebra na degenerescéncia dos estados de buracos
leves e pesados, causada pela deformacao nas estruturas das bandas de conducdo e valéncia.
Analisando (3.112)) nos casos compressivo e distensor, temos que €| pode ser positivo ou ne-
gativo, alterando a forma do Hamiltoniano (3.120). Essa altera¢do faz com que os estados os
potenciais Vyg, Vg € Vson sofram um deslocamento, que no caso compressivo (SH positivo)
temos Vg =V +€,Vig =V —2€ e Vsog =V + €. A representacio esquematica da separagao

dos estados sdo mostrados na figura [3.4] [40].
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(@) (b) ©) =

Vin Veon V Vi Vin Vson

\ 4

e

Figura 3.4 Representacdo esquematica do potencial de portadores para a banda de valéncia (a) sem
tensdo (b) com tensdo compressiva e (c) com tensdo distensora. As linhas representam o potencial sem
tens@o (linha preta), potencial de buracos pesados e split-off (linha azul), potencial de buracos leves
(linha vermelha).

Os sinais se invertem no caso distensivo, devido ao sinal do g ser negativo e esse deslo-
camento altera a ocupacao dos estados para um determinado tipo de portador, dependendo do
tipo de tensionamento [40]. Em todos os casos aqui estudados a tensdo é comprimida. No
préximo capitulo analisaremos casos onde a tens@o € varidvel, ou seja, sistemas parcialmente
tensionados. Isto é o que geralmente ocorre experimentalmente ao se fabricar determinada

amostra [43-4558].

A seguir serd discutida a interagao magnética dos buracos da rede com os fons magnéticos

do metal de transic¢ao.

3.9 Interacao Magnética

O objeto de estudo dos SMDs sdo as interagdes entre os elétrons, os fons magnéticos e
os buracos do sistema e ainda ndo ha um consenso sobre qual modelo é mais adequado para
explicar tais interacdes. Essa interacdo ocorre, basicamente, devido a eletrostética entre os por-
tadores e ao principio de exclusdo de Pauli. Alguns estudos foram feitos em arsenetos com
base no modelo RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida), como por exemplo, sistemas de
Ga(Mn)As, AlGa(Mn)As e InGa(Mn)As e acredita-se que esse modelo pode explicar bem as
interacdes nesses sistemas [[S9H61[]. Os elétrons que estdo localizados na camada d ou f incom-

pleta interagem com os portadores (elétrons e buracos) livres no material, também interagindo
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com outros fons magnéticos. A interacdo entre os elétrons das camadas s e p do material e
os elétrons d dos fons magnéticos € chamada de interacdo de troca. Existem varios modelos
que discutem como as trocas acontecem, € podemos enfatizar os seguintes: Troca Direta (Hei-
senberg Direct Exchange) que consiste numa interacdo direta entre dois spins localizados; e a
troca indireta (Indirect Exchange) que € a interac@o entre os spins dos elétrons nas camadas d
ou f e os portadores livres. Abaixo discutiremos as duas interacdes de troca e apresentaremos
o modelo utilizado neste trabalho, que € uma adaptacdo do modelo de RKKY que descreve
o sistema a temperaturas proximas da temperatura de Curie e com densidade de ions baixas

(menor que 15%) [59,60].

3.9.1 Troca Direta

A interagdo de troca direta acontece entre dois spins localizados, em que a diferenca entre
os estados simétricos e antissimétricos (singleto e tripleto, respectivamente) é caracterizada

pela Hamiltoniana de Heisenberg [[62]:

Hyy = —J,.S1- S5 (3.123)

onde §1 e §2 sdo os vetores de troca e J,, € a integral de troca dada por:

J= [ [ 91001 ),4 = () (3.124)

onde ¢, e ¢; sdo as fungdes de onda do estado singleto e tripleto, respectivamente.

3.9.2 Troca Indireta

A interacdo de troca indireta, por sua vez, € caracterizada pela interacdo das impurezas
magnéticas adicionadas na rede com os portadores livres do material, em que os portadores
livres sdo os responsdveis pela interacdo entre os elétrons das camadas d ou f dos fons magné-
ticos. A interacdo pode ser tanto ferromagnética (troca direta entre os elétrons das camadas d

e os elétrons da banda s e p) quanto antiferromagnética (dada pela hibridizacdo dos elétrons da
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banda d e ions ou elétrons préximos). O modelo RKKY [63-65]] descreve a interacao indireta
em temperaturas proximas a Temperatura de Curie dos materiais e para concentragdes de impu-
rezas magnéticas baixas (menor que 15%). Como falado anteriormente, ja foram estudados os
efeitos ferromagnéticos de SMDs dopados para Ga(Mn)As, InGa(Mn)As e AlGa(Mn)As com
boa concordancia com a teoria. O modelo que serd utilizado nesse estudo € baseado no modelo

RKKY e foi desenvolvido por Cunha Lima et al. [[59},60] e serd descrito a seguir.

3.9.3 Interacdo Magnética no Modelo Confinado de Luttinger-Kohn

A interacdo entre os buracos livres e os momentos magnéticos localizados nas camadas €

descrita pelo termo abaixo:

Viac(F) = —1Y_5(7) - S(R;) 8 (F— Ry), (3.125)

i
onde / € o termo da interacdo sp —d, Séo spin das impurezas magnéticas localizadas na
posicao R;, que sdo oriundos de um elétron ocupando um orbital d obedecendo a regra de Hund
e 5§ € o vetor de momento do portador livre na posi¢do 7. Nenhuma hibridizacdo é considerada,
pelo fato desse efeito ser muito pequeno se comparado com a separacao de energia das bandas.
Em 7 = 0K podemos fazer a aproximacao de assumir que todos os momentos magnéticos estao
localizados, causando assim uma independéncia do spin das impurezas, S, da sua localizacao

R;. Assim, podemos reescrever (3.123) como:

Viag(F) = —I5(F)- S 8(F— R)). (3.126)

O 6 acima representa que sé hd interacdo quando o elétron estiver muito préximo do fon
magnético, de modo que podemos expressar a soma de todas as contribui¢des 6 da interacido
como uma densidade dependente da posi¢ao dos ion magnéticos, ja que o somatério em (3.126))

s6 depende deles. Ficamos, portanto, com a seguinte expressao:

—

Vmac(F) = —1S - 5(F) pi(F). (3.127)
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Em um material com dopagem magnética, ndo se pode dizer onde esta localizado o ion
magnético, apesar de R; determinar um ponto da rede. Esse problema pode ser contornado se
considerarmos uma distribuicio homogénea de ions magnéticos, de modo que, a densidade p;
pode ser aproximada para xNp, onde x € a porcentagem de fons que sdo substituidos efetiva-
mente pelos fons magnéticos e N; é o nimero total de fons. No nosso caso, onde analisamos
heteroestruturas, devem ser considerados nos célculos a existéncia de camadas magnéticas ou
ndo. Para isso pode-se multiplicar o potencial por uma fungéo g(z) que seja igual a 1 quando z
pertencer a uma camada magnética e 0 caso contrdrio. Adicionando g(z), substituindo s e uti-
lizando a relagdo 5 = g, onde G é dada em termos das matrizes de Pauli 6 = o,/ + Oy j+ ok,

obtemos:

— I_‘ jud
VMAG(”) = —ES- GxNig(z), (3128)

O vetor S na equagdo acima, ainda pode ser substituido pela média da magnetizagdo total

(1\7[ ), de modo que a expressdo final para o potencial magnético é dada por:

I
VMAG(?) = —EM' GxNig(z). (3129)

Essa € a expressao final do potencial magnético que sera utilizado nesse trabalho. O termo /,
que € a pela integral de troca da interagdo sp — d é substituido por Ny 8 para a banda de valéncia,
e de Npa para a banda de condugdo. Nesse trabalho utilizaremos os valores de Noot = 0,2 eV

e NoB = —1,2 eV, que sdo os valores para o GaAs [66].

O préoximo passo € definir a matriz de interacdo magnética. Podemos construi-la a partir
da base |j,m;) mostrada em (B.13)) para representar os estados I'; e I's, a mesma base foi uti-
lizada para descrever o Hamiltoniano de Tensao (Vs (ver apéncice B). A partir disso, podemos
considerar a magnetizacdo ocorrendo paralelamente s interfaces, M, | = M,i+ M, 7, e perpendi-
cular ao plano, M, = Mk, em que M, estd na dire¢do do crescimento. Os elementos da matriz
magnética sao dados pelos termos calculados de (jn|Viuag|j'm'’;), para cada camada de SMD.

Analisando o produto escalar M-G, podemos observar que:
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M, -G|1) =M. 1), (3.130)
M, -G||)=—-M]|]), (3.131)
My -8| 1) = (Mo +iMy)| L) = My | L), (3.132)
M- 8| 1) = (My—iMy)| 1) = M_| 1). (3.133)

Utilizando (3.129) e as equagdes (3.130) - (3.133)), podemos construir a matriz LK do po-

tencial magnético no ponto I', como:

3M, 0 iv/3M_ 0 VM _ 0
0 —3M. 0 —iv3M, 0 —V6M,
v %N —iv/3M, 0 M, 2iM_ 2iV2M, —2M_
MAG = ——No
6 0 ivV3M_  —2iM. —M, V2M. —2iV2M,
N/ 0 —2iV2M,.  \2M_ —M. iM_
0 —V6M_  —2M, 2i\2M, —iM, M,
(3.134)
Podemos reescrever (3.134)) na base apresentada anteriormente:
(jm KK Vil miFK') = (K |Vinag (K’ — K)[KK), (3.135)
sendo que g(K' — K) é uma integral dada por:
, TR
gk —K) = - /0 e KegreiK'2g, (3.136)

que € calculada em uma camada de SMD de largura d. O mesmo procedimento realizado para
encontrar ((3.134) para a banda de valéncia, pode ser realizada para encontrar a representagao

matricial para a banda de conduc@o e o resultado é mostrado abaixo:
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X M, 0
Viviag = —=No&t . (3.137)
6 0 —M,

Essas matrizes sdo utilizadas para inclusdo da interacdo magnética no calculo autoconsis-

tente. A discussao a seguir serd relativa ao calculo do espectro de fotoluminescéncia tedrico.

3.10 Espectro de Fotoluminescéncia Teérico

Existem varios métodos de caracterizagdo de um material. Uma das maneiras mais uti-
lizadas em sdlidos consiste no estudo das propriedades Oticas de determinado material. O
espectro de luminescéncia estd entre os métodos 6ticos mais utilizados em semicondutores. O
fendmeno de luminescéncia acontece a partir da recombinagdo radiativa espontanea de pares
elétron-buraco numa amostra, pois a medida de energia de fotoemissdo nos fornece as dife-
rencas de energia dos estados recombinantes. Esse método se torna uma boa ferramenta para

determinac¢do das propriedades gerais de um semicondutor [55].

Para determinagdo da estrutura de bandas do material, se faz necessario a utilizacdo do
Hamiltoniano 8 x 8 de Kane, porque precisamos conhecer os estados de elétrons e buracos si-
multaneamente. Essa matriz foi descrita na se¢ao[3.4] A partir dos termos da matriz de Kane,
podemos obter a EME, dada por|(3.12} calculando os estados da banda de condugdo e de valén-
cia. Com os estados calculados pode-se calcular a intensidade do espectro de fotoluminescéncia

tedrico, que serd descrito no topico seguinte.

3.10.1 Determinacao da Intensidade do Espectro de Fotoluminescéncia

A expressdo para a intensidade de fotoluminescéncia € dada de forma geral pela a seguinte

expressao [40,/52,55]:
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2hw €2 -
lw)= c myc? & ;;fnenq(k)Nne% [1 _qu%] %
k e "q
’yl’l ﬂI’l e
Ak , (3.138)
x [E (k) — B, (F) hw} P

e € a carga do elétron, mg a massa de repouso do elétron, @ € a frequéncia da radiacdo incidente,

Ey, e Ey,, com g = hh,lh e soh, s@o as energias dos estados para elétrons e buracos, y . é
g nekng

o alargamento da transicdo, n, e ng sdo os estados associados as transi¢oes. Os termos N, 2
ehe

e[l —N, 7 | sdo as probabilidades de ocupagdo para os elétrons e buracos, respectivamente,
q9™q

dados pela expressao:

1
N = (3.139)

ek T
n e[Eprne(k)]/kBT i

e para buracos

|
1—N~}: k , (3.140)
[ ngk Ep—Ey, (F)] / kT |

ol
onde Efr € a energia de Fermi e kp € a constante de Boltzmann. A expressdo para a forca do

oscilador é dada por:

- 12
. o) ‘ NeO.k| py (ng04k ‘
ﬁw®=—2< - H>, (3.141)
mg 0.0, Ene (k) — Enq (k)

sendo p, 0 momento de dipolo na dire¢do x, (n.0.k| é o estado inicial, |nq6q%> o estado final,

O, € 0, determinam os valores de spin para elétrons e buracos [67].

A ultima consideracdo a ser feita € a corre¢do da energia do gap, que varia com a tempera-

tura, através da féormula de Varshni [[68]:

: (3.142)
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onde E, € a energia do gap que pode ser direta ou indireta para uma determinada temperatura
(T), Eg € o valor da energia do gap para T = 0K, ¥ e ¢ sdo as constantes de corre¢do para cada
tipo de material. As constantes utilizadas para corre¢cdo dos materiais estudados aqui estdao
dados na tabela abaixo [[69]:

Tabela 3.1 Parimetros para InAs, AlAs e GaAs.
| Parmetros | 9 (meV /K) | ¢(K) | Eo(eV) |

InAs 0.276 93 0.417
AlAs 0.885 530 | 3.099
GaAs 0.5405 204 | 1.519

Para as ligas utilizadas nesse trabalho, interpolamos linearmente os parametros. A inter-
polacdo é definida no capitulo seguinte, além disso, estudaremos os resultados das simulacdes
realizadas utilizando todas as ferramentas tedricas discutidas até aqui para a a liga quaterndria

InAlGaAs de SMD.

3.11 Etapas do Calculo Autoconsistente

O célculo, a priori, resolve autoconsistentemente as Equacdes de Massa Efetiva (EME)
e de Poisson e converge quando a diferenca entre dois valores consecutivos do potencial e da
Energia de Fermi calculadas t€ém tem uma diferenga menor que 0, ImeV. O nimero necessario
de interagdes para que isso ocorra sao entre 30 e 40 interacOes. A primeira etapa do calculo
se da pela construcdo do potencial gerado pelas cargas fixas, em que os parametros numéricos
necessarios para resolu¢ao da EME sao inseridos e lidos para cada material, tais como: os para-
metros de Luttinger (1, %, 73), 0 periodo da super rede (d), parametro de rede (a), a energia do
gap dos materiais (E,), as constantes elasticas (Cy1 € Cy2) € o nimero de aceitadores ionizados
(Ny4), por exemplo. ApOs isso, s@o construidas as matrizes Hy, Vyer, Vo, Vxe, Vs € Viyag de
acordo com as secoes descritas acima. Feito isso, o Hamiltoniano é diagonalizado para obten-
¢do dos autovalores e autovetores. Calculada a ocupacdo dos estados € determinada a Energia
de Fermi do sistema e a distribuicao de cargas através da solucao da equacdo de Poisson. A

etapa seguinte € calcular a nova carga no sistema, recalculando os potenciais de Coulomb e de
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troca-correlacdo. O potencial de saida se torna o de entrada e o cdlculo € repetido até que os
potenciais convirjam. Com o cdlculo convergido, € realizado o mapeamento das linhas I' —Z
e I'— A em func¢do da energia no espaco reciproco. As fun¢des de onda, e a distribuicao de
cargas também sao fornecidas. A Figura (3.5) mostra esquematicamente como funciona todas
as etapas do célculo.

No capitulo seguinte apresentaremos os resultados e as discussdes das simulagdes reali-
zadas utilizando esse método, bem como quais sdo os parametros fornecidos para as ligas de

SMDs quaternérias do grupo III-V, com base nos arsenetos.
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Dados de entrada
Para cada material |€ os parémetros vy, Ya, Vs, A, Eg, a
elé ospardmetros geraisdo sistemad, Na,

nimero de ondas planas, G,, G,

€om ou sem troca-correlacdo e tensdo,
descricado dasregifes de ada materid,
definindo seus limites e mncentracdo
Distribuicéo de cagasinicia gerada apartir
do tipo de estrutura (poco quadrado, delta dopado,etc)

!

Monta ada matriz Ho, Hs, VHET» Vc, V)(C
Resolve a EME (Diagonali zagdo da Hamiltoniana Total) |@——
Calcula os autoval ores e autovetores

]

Determina aEnergiade Fermi

§

Resol ve a equacdo de Poison

N&o convergiu

Determina nova carga
Recalcula ¢ e Vxc

l Convergiu

Escreve o potencial no espaco direto
MapeaaslinhaslfZ elr'A
Escreve as fungdes de onda e @lcula a
porcentagem das contribuicfes de ada portador
ao longo dbs linhas mapealas

Figura 3.5 Diagrama esquematico do calculo autoconsistente para determinagéo da estrutura de bandas
de valéncia, adaptado de [40]






CAPITULO 4

Resultados e Discussoes

Neste capitulo discutiremos os resultados dos cdlculos para a densidade de cargas de spins
down e up, transi¢Oes eletronicas, perfis de potenciais, polarizacdo e como estes sdo altera-
dos pela variagcdo do tensionamento, da concentracdo de portadores e das larguras das camadas
magnéticas e ndo magnéticas nos sistemas de multiplos pogos quanticos de Aly 4Gag ¢As/ (In.Al,,
Gay—x_yAs /n X InyAlyGay—x_yAs : MT), em que os indices x e y indicam as concentragdes de
cada elemento da liga. Aqui também realizaremos uma compara¢do do método computacional
utilizado nesse trabalho com o trabalho experimental realizado por Tarent’ev et al. [47] em
pocos de InAlAs/InGaAs/InAs : MT.

Podemos ver na figura[d.T|abaixo a representagéo esquemdtica do perfil de potencial de uma
heteroestrutura na banda de valéncia, com trés barreiras magnéticas e quatro ndo magnéticas,

para um determinado tipo de portador.

Banda
N Camada de Valéncia
magnética spin down
Camada

© ndo magnética
o b e
S 2
L]

Camada | ‘41 spinup

> epitaxial

Posicéao (z)
Figura 4.1 Representacdo esquemdtica do perfil de potencial para um dado portador na banda de va-
Iéncia, no qual temos dois materiais semicondutores distintos magnéticos e ndo magnéticos crescidos

na dire¢do z. Estdo representados também os potenciais para spins down (linhas sélidas) e up (linhas
tracejadas).

Nesse modelo, d; representa a largura da camada magnética e d; a largura da ndo-magnética.

53
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A figura mostra esquematicamente o perfil de confinamento de spins up e down. Para o perfil
apresentado na figura, vemos que o confinamento portadores do tipo spin up se da nas regides
nao-magnéticas e para os portadores tipo spin down nas regides magnéticas. esse comporta-
mento pode variar dependendo do sinal da matriz magnética, ou seja, a distribui¢do de cargas
polarizadas depende do sistema analisado.

Como descrito na Secdo (3.8)), para todas as simula¢des descritas aqui, o tensionamento,
quando considerado, serd do tipo compressor. Isso ocorre porque a constante de rede, a, do

poco € sempre maior que o da barreira.

Tabela 4.1 Parametros do cristal para InAs, AlAs e GaAs. Dados extraidos da Referéncia [69]
Parametros | InAs | AlAs | GaAs

N 20 3,76 6,98
)%) 8.5 0,82 2,06
&} 9,2 1,42 | 2,93

Ec(eV) |0418 | 3,099 | 1,519
a(A) [6,058] 5661 |5653
Cn(GPa) | 833 | 125 [122,1
C1o(GPa) | 453 | 534 | 56,6
b(eV) -1,8 | 23 2
m, (mg) | 035 | 0,752 | 0,34
m;, (mg) | 0,026 | 0,160 | 0,094
m’ , (mo) | 0,146 | 0,2882 | 0,172
m?(my) | 0,026 | 0,15 | 0,067
A(meV) | 390 | 280 | 341
K 15,15 | 10,06 | 12,90
ag(eV) | -6,08 | -8,11 | -8,33

A concentracdo de cada liga altera os parametros utilizados na simulag¢do. O calculo dos

novos pardmetros utiliza os valores da tabela (4.1) e segue a interpolagéo linear:

PLigaZXXPInAs+yXPAlAs+(1_x_Y)XPGaAs, 4.1)

onde Prpas, Pajas © Poaas indicam os parametros do InAs, AlAs e GaAs, respectivamente, e
Ppigq indica o pardmetro calculado para liga que sera utilizada. O conjunto de pardmetros que
pode ser construido pela interpolac@o pode representar ligas como InAlAs, InGaAs, AlGaAs,

InAlGaAs, entre outras combinac¢des dependendo dos valores considerados em x e y.
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Os parametros da tabela sdo os seguintes: 1, % € 73 s@o os parametros de Luttinger; A € o
desdobramento de spin-drbita; a o parametro de rede; E, a energia do gap; Cy1 € Cy2 as cons-
tantes elasticas do material; b € o potencial de cisalhamento da banda de valéncia; mjm;‘lh m}kh
e m; , sdo as massas efetivas do elétron, dos buraco pesado, leve e de split-off, respectivamente,
em fun¢do da massa do elétron livre (mg); k € a constante dielétrica do material € a, = a. +a,
¢ a soma do potencial de deformac¢ao hidrostatico da banda de conducao com o potencial de

deformacao da banda de valéncia.

4.1 Sistemas de

Alp 4Gag 6As/ (InAl,Ga) —x_yAs/n < InyAl,Gay_x—yAs : MT)

4.1.1 Estudo da Densidade de Cargas

Neste topico estudamos o efeito da variacdo do nimero de camadas magnéticas n, da
quantidade de aceitadores ionizdveis, N4 e das concentracdes de In e Al nos sistemas de
Alp 4Gag 6As/ (InyAlyGay—x—_yAs/n x IncAl,Gay—_yAs : MT) na densidade de cargas. Aqui
analisamos os efeitos da mudanga de n, que muda o perfil de potencial para spins up e down
dependendo do sinal da matriz magnética apresentada na se¢do ([3.9) para a banda de valéncia,
bem como da sua localizacdo espacial. Os nimeros utilizados para n aqui foram 2, 4, 6 e 8.
Além disso, também apresentamos os resultados relativos a mudanca das larguras dos pocos,
dy, e das barreiras, d>. Antes de passarmos para esta andlise faremos uma breve explicacdo so-
bre os efeitos dos potenciais autoconsistentes no potencial total, pois a partir disto poderemos

obter uma interpretacdo mais clara destes resultados.

O entortamento do potencial (bending) na banda de valéncia depende muito das interacdes
de troca-correlacdo e coulombiana. Essas interagdes competem entre si, fazendo com que
as densidades de cargas sejam distribuidas de acordo com o potencial que estd atuando mais
fortemente no sistema. Isso é mostrado esquematicamente nas figuras [4.2]e [4.3] Nessas figuras

sdo apresentados os perfis quando o potencial repulsivo ¢ dominante na interagdo, figurad.2](a),
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e quando o potencial atrativo se sobrepde ao repulsivo na figura[d.2](b). O comportamento dos
dois potenciais somados ddo origem ao potencial resultante, mostrados na figura #.3] em que
temos o potencial atrativo (linha pontilhada) (a), repulsivo (linha tracejada) (c) e o potencial
total resultante das interacdes (linha sélida) (b). A energia de Fermi (linha azul) também ¢é
mostrada nas figuras 4.2]e[4.3] e no nosso caso, os estados ocupados na banda de valéncia para

portadores do tipo buraco estdo acima dessa energia.

Energia

(a) (b)

z

Figura 4.2 Em (a) temos a representacao esquematica de como é o perfil de potencial repulsivo, e em (b)
a repesentacdo do perfil atrativo. Aqui Er representa a energia de Fermi e as linhas sélidas representam
os niveis de energia. Figura extraida da Referéncia [53].

Energia

Figura 4.3 Representacdo esquemadtica do potencial resultante da competicio entre o potencial (a) re-
pulsivo (interacido coulombiana) com (c) o atrativo (interag¢do troca-correlacio) e o potencial resultante
(b) representa o potencial total. Também € indicado o nivel de Fermi (linha azul). Figura extraida da
Referéncia [[70]].

A figura #.4| mostra a densidade de cargas de spin, Dg, nos sistemas com n varidvel, para
spins up e down. Foi utilizado x = 10%, y = 20%, Ny = 1 x 108¢m™3, dy =2nm, d» = 3nme
10% de MT. Podemos perceber em[4.4] (a) e (b) que hd uma tendéncia para as cargas com spin

down se acumularem nos pocos centrais. Um efeito totalmente oposto acontece em (c) e (d),
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em que praticamente toda a carga se localiza nas duas camadas magnéticas mais externas. Nos
dois primeiros casos temos uma predominancia do potencial atrativo que, dado o aumento do
nimero de camadas magnéticas no sistema, se torna menos significativo do que o potencial de

repulsdo, dominante em (c) e (d).
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Figura 4.4 Densidade de cargas de spins up e down para os sistemas com x = 10%, y = 20% e Ny =
1 x 10" cm—3 relativa a variag@o do ndmero de camadas magnéticas, (a) n =2, (b)yn=4,(c)n=>6¢ (d)

n=_.

O curioso aqui € justamente o comportamento da carga com n = 6 € 8. Isso pode ser
explicado quando consideramos o caso em que o bending causado no potencial total, devido ao
potencial de repulsio, é tao forte que s6 permite a ocupacdo dos estados nas bordas do pogo,
como ¢ representado na figura 4.2] (a), levando a um confinamento de spins down nos pogos
mais externos do sistema. Podemos notar também que ndo had ocupacdo de estados com spins

up, nesses casos. Isso se deve ao fato de estarmos utilizando a matriz magnética, que separa os
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estados up e down, permitindo aqui que haja apenas ocupacao dos portadores do tipo down.
Agora iremos analisar o mesmo sistema da figura[4.4] contudo, estudaremos como a varia-
- e . _ 20 ... —3
¢do de Ny altera a distribuicao de cargas nos sistemas. Na figura@4.5/temos Ny = 1 x 10°" cm
e podemos ver uma diferencga significativa entre estes resultados e os anteriores. Nesse caso,
podemos perceber que temos um perfil repulsivo para n = 4, mesmo que muito levemente. Esse

comportamento se torna mais evidente para n = 6 e 8 e para essa densidade de aceitadores, di-

ferente do caso anterior, existe ocupagdo nas camadas mais internas dos sistemas.
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Figura 4.5 Densidade de cargas de spins up e down para os sistemas com x = 10%, y =20% e Ny =
1 x 102 cm—3 relativa a variagdo do nimero de camadas magnéticas, (a) n =2, (byn=4,(c)n=>6¢ (d)

n=2_8.

Como incorporamos mais carga no sistema como um todo, temos uma diminui¢do da ener-
gia de Fermi em relagc@o ao topo da barreira de Coulomb na banda de valéncia, que € nosso

referencial (zero de energia) [40]]. Isso permite que haja ocupagdo das camadas mais internas,
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mesmo com o bending causado pelo potencial repulsivo. A quantidade maior de carga no sis-
tema também pode explicar o comportamento repulsivo em geral. Quanto mais carga o sistema
tem, maior € a interacdo Coulombiana entre os portadores.

Apresentamos na figura 4.6/ a mesma configura¢do dos sistemas acima, mas variamos
a concentracdo de In para x = 30% e mantivemos fixo a de Al em y = 20%. O esquema € igual

ao da figura[4.4] com Ny = 1 x 10'8em =3, dy = 2nm, dy = 3nm e 10% de MT.
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Figura 4.6 Densidade de cargas de spins up e down para os sistemas com x = 30%, y = 20%, d; = 2nm,
dy = 3nm, com 10% de MT e com Ny = 1 x 108 ¢m =3 relativa a variacdo do nimero de camadas

magnéticas, (a)n=2,(byn=4,(c)n=6e(d)n=38.

Podemos perceber que os resultados em (a) e (b) s@o praticamente idénticos aos da figura
M.4le que a diferenca dos resultados em (c) e (d) para os sistemas anteriores é que agora temos
ocupacdo de carga nas barreiras centrais para n = 6 e 8. A interpolacdo leva em conta a energia

de gap dos diferentes materiais. Com o aumento da porcentagem de In, temos um diminui¢cao
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da energia do gap do sistema em conjunto com uma forte atuagcdo da tensdo. Ambos os efeitos
aprofundam as barreiras, aumentando o nimero de estados ocupados, sendo que nos casos
abordados aqui todas as ocupagdes siao de buracos pesados. Aqui a causa desse comportamento

€ que o potencial magnético gera uma barreira da ordem de 80 meV (para 10% de MT) para

spins down.
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Figura 4.7 Densidade de cargas de spins up e down para os sistemas com x = 10%, y = 20%, dr =
3nm, variando a espessura da camada magnética d| = 2, 3 ,4nm e 6nm, com 10% de MT e com Ny =
1x108cm3en=6.

Na figura[4.7] apresentamos os resultados para o cdlculo de Dg, onde variamos a largura do
poco magnético d; em 2, 3, 4 e 6 nm. Os outros parametros foram mantidos fixos em d, = 3 nm,
Ny =1x10"8¢m™3, n = 6 e uma concentragdo de metal de transicio MT = 10%.

As concentracdes de Al e In, sdo 10% e 20%, respectivamente. O comportamento da figura
(a) foi explicado quando discutimos a figura[4.4] (a). Na figura[d.7] (b) e (c) percebemos que a

carga se distribui quase uniformemente nos pocos, visto que o perfil de distribui¢ao das cargas
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apresenta um perfil levemente repulsivo. A interagcdo repulsiva € mais significativa na figura
4.7 (d), na média. Podemos explicar isso pela intera¢do entre os pogos magnéticos, que como
estamos aumentando consideravelmente a largura dos mesmos, esperamos que a interagdo entre
eles se dé mais fortemente. Além disso, com o aumento da largura do poco temos um aumento
considerdvel de carga bidimensional nestes sistemas. Todos estes fatores contribuem para que

tenhamos um potencial mais repulsivo com o aumento da largura das camadas magnéticas.
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Figura 4.8 Densidade de cargas de spins up e down para os sistemas com x = 10%, y = 20%, d| =
2nm, variando a espessura da camada ndo magnética d, = 2,3,4nm e 6nm, com 10% de MT e com
Ni=1x108cm3en=6.

A figura [4.8] apresenta um arranjo semelhante ao anterior, s6 que dessa vez estamos alte-
rando a largura da barreira ndo-magnética. As concentragdes de In e de Al se mantém fixas
em 10% e 20%, novamente. A distribuicdo de cargas em [4.§] (a), na média é um potencial

atrativo. Em[4.8] (b), temos o mesmo caso dos sistemas anteriores [4.7] (a) e f.4] (a) que jd foi
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discutido. Em[.§|(c) e (d) também temos predominéncia da interacdo repulsiva. Observamos
uma clara mudanca da distribui¢do de cargas de spins relacionado diretamente aos potenciais
autoconsistentes envolvidos.

Outra maneira de analisarmos de forma mais geral a distribui¢do de carga de spins € anali-
sando como a polarizagdo se comporta em relagcdo a variacao de concentracdes de In e Al. Mos-
traremos aqui o resultado de simulacdes feitas para sistemas com n = 6, dy = 2nm, dy = 3nm,
com 10% de MT e Ny = 1 x 1020 em™3. A polarizacio total, &2, é calculada do seguinte modo:

= ]H, 4.2)
onde N indica a densidade de cargas com spins down € Ny de spins up.

Na figura}.9mostramos a distribui¢do bidimensional de cargas de spins (N2p) e a polariza-
¢ao total para a concentragdo de Al fixa em 20% e a concentragdo de In variando em 10%,20%
e 30%. Na outra situacdo investigada e apresentada na figura |4.10] a concentracdo de In esta
fixa em 10% e a de Al variando em 20%,30% e 40%. No primeiro caso, que corresponde a
figura[4.9|(a), temos que a polarizagdo total diminui quando é aumentada a concentragio de In
no sistema. Isso pode ser explicado pela tensio no sistema. Com o aumento da concentracdo de
In, aumentamos a diferenca entre os parametros de rede da barreira e do pocgo. Essa diferenca é
a responsével pelo aumento ou diminui¢do da tensdo no sistema e no caso investigado a tensdao
aumenta. Como ja citamos anteriormente, a tensdo faz com que o poco seja mais profundo
para buracos pesados, predominantes nestes sistemas. [sso permite uma ocupagdo maior de es-
tados. Associada a tensdo, temos os potenciais autoconsistentes que fazem a energia de Fermi
se aproximar mais em direcao ao topo da barreira de Coulomb, aumentando assim a ocupacao
de estados de spins up. Na figura (b) apresentamos a polarizagdo que mostra uma queda
com o aumento da % de In como esperado.

O oposto acontece na figura 4.10| (a). Esse resultado nos mostra que com o aumento da
concentracdo de Al, y, temos menos estados com spin up ocupados, isso pode ser explicado no-
vamente pelos mesmos fatores explicados antes. Neste caso temos uma diminuic¢ao da tensao,
pois com o aumento de Al, os pardmetros de rede do pogo e barreira se tornam mais proximos.

Assim teremos barreiras menos profundas e ocupag¢do de menos estados. Adicionado a isso
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Figura 4.9 (a) Concentracido bidimensional, N,p, dos spins down e up e (b) polarizacio relativas a
variacdo de x = 10%,20%,30% com y fixo em 20%. Os outros pardmetros sdo d; = 2nm, do = 3nm,

com 10% de MT, Ny = 1 x 10¥cm 3 en=6.
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temos os potenciais autoconsistentes que agora fazem o nivel de Fermi se afastar em relacdo ao

nosso referencial (topo da barreira de Coulomb), diminuindo assim a ocupagdo de estados de

spins up. O comportamento da polarizagdo total pode ser visto em [4.10] (b), exibindo também,

um aumento da polarizacdo conforme aumentamos a concentracao de Al no sistema.

Iremos a seguir analisar os resultados do ponto de vista Optico, estudando as transi¢oes

eletronicas e espectros de fotoluminescéncia tedricos nestas nanoestruturas magnéticas.
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4.1.2 Estudo da Fotoluminescéncia

Nesta parte estudaremos os mesmos sistemas descritos anteriormente, todavia discutire-
mos os espectros de fotoluminescencia tedricos para trés situacdes: variando Ny, variando a
temperatura e por dltimo veremos como a variacao da porcentagem da tensao altera os espec-

tros. Esse tltimo serd discutido mais detalhadamente na préxima secao.
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Figura 4.11 Espectros de fotoluminescéncia tedricos a T = 2 K para o sistema com x = 10% e y = 20%
variando Ny = 1 x 10'8,1 x 109 e 1 x 10 em 3.

A figura [4.T1] acima mostra os espectros de fotoluminescéncia tedricos a T = 2 K para
diferentes valores de N4 para o sistema com as concentragdes de Ine Alem x = 10% e y = 20%,
respectivamente, valores fixos de d; = 2nm, do = 3nm, n =6 e 10% de MT. O primeiro ponto
a ser observado € que hd um desvio para o azul (blue-shift), ou seja, os primeiros picos do
espectro se deslocam para valores de energia mais altos quando aumentamos o nimero de
aceitadores ionizdveis no sistema. As transi¢des aqui sdo do estado fundamental do elétron com
spin down para o estado fundamental do buraco pesado down, E1 | -HH,|. Esse deslocamento
ocorre devido aos potenciais autoconsistentes, pois 0s potenciais tornam-se mais repulsivos
com o aumento de Ny fazendo com que os estados sejam deslocados para o topo da barreira
de Coulomb, aumentando assim as transi¢des eletronicas. A excecdo ocorre para Ny = 1 X

10" ¢m=3 em que temos um segundo pico que é dada pela recombinacio do estado E; | como
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segundo estado de buracos pesados HH,|. Novamente a razao se deve ao bending do potencial
que neste caso é menos repulsivo comparado com Ny = 1 x 10?°¢m =3, permitindo uma segunda

transicao.

Intensidade (u.a.)

1500 1550 1600 1650 1700 1750 1800
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Figura 4.12 Espectros de fotoluminescéncia tedricos para os sistemas com x = 10% e y = 20% variando
a temperatura em 7 = 2K,40K,100K,200K e 300K. Os outros parimetros sio Ny = 1 x 108 em=3,
di =2nm,d, =3nm,n=6¢ 10% de MT.

Outro ponto importante € analisar como a temperatura influencia a fotoluminescéncia nestas
estruturas. A figura [4.12] mostra como se comporta os espectros de fotoluminescéncia em
relacdo ao aumento da temperatura para 7 = 2K,40K,100K,200K e 300K. O sistema aqui
€ o mesmo analisado na figura com x = 10% e y = 20%, mas nesse caso temos Ny =
1 x 108em™3. A primeira vista podemos perceber que ocorre um desvio para o vermelho
(red-shift), que € o deslocamento dos primeiros picos de menores energias em direcdo a regiao
do vermelho (menores energias). Isso se dd principalmente pela correcao do gap em fungdo
da temperatura de acordo com Varshni [68]], como descrito na segio (3.10). Essa corregdo ¢é
maior quanto maior for a temperatura, logo isso pode explicar o deslocamento das energias
no sistema. O fator responsdvel pelo segundo pico que aparece para 7 = 300K é que com
0o aumento da temperatura aumentamos a probabilidade de transicdo em outros estados. A
transi¢do eletronica aqui € E1 |-HH,| que corresponde ao primeiro nivel de elétron down e

segundo nivel de buraco pesado down ocupados.
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4.1.3 Estudo da Tensao

Uma das andlises importantes desse trabalho € verificar como a tensio atua nesses siste-
mas. Todo sistema composto de camadas de algum material depositado sobre um substrato €
mais ou menos tensionado e esse tensionamento depende do método de crescimento utilizado
e da diferenca dos parametros de rede dos materiais que compdem uma determinada estru-
tura [71]. Investigar quais sdo as consequéncias da variagdo de tensionamento nos sistemas €
importante para estudarmos como as transi¢oes eletrOnicas e os os espectros de fotolumines-
céncia se comportam com essa variacdo. Estudos experimentais ja foram realizados para ver
como a variagdo da tensdo afeta as propriedades eletronicas de semicondutores, bem como fo-
ram feitos muitos estudos sobre o crescimento de materiais tensionados [43},/44.71]]. O estudo
de tensdo varidvel aqui pode servir de base para estudos experimentais com amostras que nao
apresentam 100% de descasamento, devido a algum defeito causado pelos métodos de cresci-

mentos de amostras, por exemplo.

Partindo da mesma configuragio da figura [4.12] fizemos uma alteragio no pardmetro de
rede da seguinte maneira: consideramos o parametro de rede do substrato e do pogo para o
sistema totalmente tensionado como sendo o 100% e a partir disso fizemos um calculo simples
de quanto devemos alterar no parametro de rede da barreira para que o sistema tenha apenas
20% de tensionamento, ou nenhum tensionamento, por exemplo. Assim calculamos o novo
parametro que devera ser considerado na barreira do sistema para que tenha a quantidade de

tensdo desejada, usando a seguinte expressao:

Aparreira novo = Apogo — | (porcentagem de tensao) X (dpoco — dbarreira) - 4.3)

onde aparreira novo € 0 NOVO valor do parametro de rede que serd utilizado nos calculos da matriz
de tensdo, dpogo € Aparreira $30 08 valores originais dos parametros de rede do pogo e da barreira,
respectivamente. E ficil de perceber que se utilizarmos 0% de tensionamento teremos que o
parametro de rede da barreira na matriz de tensdo serd igual ao do poco, € como 0s termos
da matriz dependem diretamente da diferenca entre os parametros de rede da barreira e pocgo,

a contribuicdo do tensionamento nas energias finais serdo zero. Todos os casos analisados
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aqui tem tensionamento do tipo compressivo, ja que o parametro do substrato é sempre menor
que o do poco. Mostraremos inicialmente como essa alteracdo muda o perfil do espectro de
fotoluminescéncia para o sistema com x = 10%, y = 20% e Ny = 1 x 108cm™3. A figura

abaixo descreve exatamente esse arranjo.
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Figura 4.13 Espectros de fotoluminescéncia teéricos a T = 2 K para os sistemas com x = 10% e y =
20% e tensdo variando em 0%, 20%,40%,60%,80% e 100%. Nesse caso, d; = 2nm, dp = 3nm, Ny =
1 x 108 ¢em 3, n =6 com 10% de MT.

Podemos perceber que hd um blue-shift na energia com o aumento do tensionamento no
sistema. O tensionamento hidrostatico provoca um deslocamento rigido no valor do gap do
sistema, fazendo com, que no caso compressivo, aumente as energias do gap. Contudo, a pro-
fundidade dos pocos € alterada pela tensdo uniaxial, que neste caso, aprofunda o poco para
buracos pesados, que sdo os Unicos que tem ocupacdo nos sistemas investigados. O resul-
tado aqui € que a soma da tensdo hidrostdtica com a uniaxial aumenta o valor da energia das
transi¢des eletronicas, explicando o deslocamento dos picos para o azul. Todas as transi¢des
eletronicas para estes casos sao dadas por Ey -HHj .

Nesse ponto mostraremos como a presenca de tensionamento altera a distribuicao de
cargas de spins e consequentemente as energias das transi¢des eletrOnicas dos sistemas estuda-
dos. Os parametros que variamos aqui sio as concentracdes x € y € vemos como a porcentagem

de tensdo se manifesta nos resultados dos calculos. Para todos os sistemas temos uma concen-
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tracdo de aceitadores de Ny = 1 X 10%em =3, dy =2nm, dr = 3nm, n =6 e 10% de MT.
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Figura 4.14 (a) Concentracdo bidimensional, N,p, dos spins down e up e (b) polarizacdo relativas a
x =10%, y = 20% variando tensdo em 0%,20%,40%,60%,80% e 100%. Os outros parimetros sao
dy =2nm, dy = 3nm, com 10% de MT, Ny = 1 x 10®cm 3 e n=6.
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Figura 4.15 (a) Concentrac¢do bidimensional, N,p, dos spins down e up e (b) polarizacdo relativas a
x =30% e y = 20% variando tensdo em 0%,20%,40%,60%,80% e 100%. Os outros parametros sao
dy = 2nm, dy = 3nm, com 10% de MT, Ny = 1 x 10®°cm 3 e n = 6.

As figuras [d.14) e [A.15] mostram os resultados para N»p e a polarizacdo total em funcdo da

porcentagem de tensdo para sistemas com x = 10%, y = 20% e x = 30% e y = 20%, respecti-

vamente.

Nas figuras[4.14] (a) e (b) podemos notar que o aumento da tensdo separa as curvas de spins

up e down no sistema, aumentando a polarizacio quase linearmente. A polarizagado € calculada

pela equagdo [4.2] Quando a diferenca entre os pardmetros de rede do pogo e do substrato

aumenta, aumenta também a diferenca de N,p para spins down e up. A razdo se deve ao fato
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de que ao aprofundarmos o poco com o aumento da tensdo temos mais estados ocupados, tanto
para spins up quanto down. Todavia, o que define se estados down e up serdo mais ou menos
ocupados € o posicionamento do nivel de Fermi. Neste caso o nivel de Fermi se desloca para
valores mais altos de energia (em dire¢ao ao fundo do po¢o), permitindo que menos estados up
sejam ocupados.

Em temos o sistema com concentragdes de In e Al fixas em x = 30% e y = 20%.
Podemos observar em {.15] 0 mesmo comportamento de 4.14] contudo isso s6 € vilido para
valores de tensionamento menores que 60%. Para valores mais altos que 60% temos uma queda
dos valores de N,p para spins down e um aumento para estados up. Podemos observar também
uma queda na polariza¢do. Seguindo o mesmo raciocinio do caso da figura 0 que ocorre
aqui € que a energia de Fermi diminui (caminha para o topo da barreira de Coulomb) e como
temos uma concentracdo de In mais alta, temos um aumento do tensionamento no sistema.
O deslocamento do nivel de Fermi permite que estados up que ndo estavam ocupados, sejam
ocupados para valores altos da porcentagem de tensdo. Isso é causado principalmente por causa
dos potenciais autoconsistentes que definem a posi¢do do nivel de Fermi e da distribuicdo de
cargas nos sistemas.

Outra andlise a ser feita é de como o tensionamento afeta as transicdes eletrOnicas para
valores de x e y diferentes. A figura[4.16|exibe justamente isso. Em[4.16|(a) temos as transi¢des

eletronicas em funcao do tensionamento para diferentes concentragdes de y = 20%, 30% e 40%.
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E 2100‘+A|:30A7 ] —e—[InN=20%
E —— AI=40 % L E 18001 L \hs30%
© 2000+ A I -
= a— .© 1700 /-/I/””'
] . I e
S 1900 e S — .
L= e — o _a
w [ ;
Q 1700 e 1500 4 —
N . (@] 500 e
S, — AT —
- — o" A
) 1600 +— T T T T y %)
c 0 20 40 60 80 100 Q2 1400 -— ' ' ' ' )
S B % 0 20 40 . 60 80 100
= % de Tens&o = Tenséo (%)

Figura 4.16 Transicdes eletronicas para (a) x = 10% fixo e y = 20%,30% e 40%; (b) x = 10%,20% e
30% com y = 20%; variando tensdo em 0%, 20%,40%,60%,80% e 100%. Os outros parametros sao
dy =2nm, d» = 3nm, com 10% de MT, Ns = 1 x 10%cm 3 en=6.
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Cada curva representa uma concentragdo de Al diferente e em cada uma estd sendo variada
a tensdo. A concentra¢do de In em[4.16|(a) € mantida fixa em x = 10%. Podemos perceber que
ha um blue-shift na energia para os tré€s valores de concentragdo de Al, sendo que a diferenca
entre os sistemas com e sem tensionamento para cada curva € de cerca de 50 — 60 meV. Como
dito anteriormente, isso pode ser explicado pelo potencial de tensdo, que conforme aumenta,
desloca as energias para valores mais altos. Em [4.16] (b) temos o mesmo tipo de anilise, s6
que mantendo fixa a concentragdo de Al, em y = 20% e cada curva representa um valor para a

concentracdo de In, que toma valores de x = 10%, 20% e 30%.

O comportamento de [4.16|(b) é semelhante ao observado em §.16| (a) e ambos apresentam
um aumento geral da energia de transicdo com a tensdo. Contudo, podemos notar que em 4.16
(b) a diferenca do sistema ndo tensionado para o sistema totalmente tensionado em cada curva
¢ de cerca de 150 meV, se manifestando mais fortemente quanto maior o valor de x. Isso nos
mostra que quando temos uma concentracao maior de In no sistema, analisando apenas a curva
de cor verde em (b), por exemplo, ele passa a ser cada vez mais tensionado, devido a
maior diferenca entre os parametros de rede da barreira e do pogo. Assim podemos afirmar
que a concentracdo de In € o principal responsdvel pelo tensionamento nos sistemas desse tipo,
provocando uma grande mudanca nas transi¢des eletronicas conforme aumentamos a tensao

nos sistemas. Todas as transi¢oes aqui sdo do tipo £ — HH .

4.2 Comparacao com Resultados Experimentais

Um ponto importante de qualquer modelo tedrico é comparéd-lo com resultados experi-
mentais. Nesse trabalho nds simulamos o sistema experimental feito por Terent’ev et al. [47],
que faz um estudo magneto-6tico em pocos quanticos de SMDs do grupo III-V dopados com
Mn, analisando o efeito Zeeman nesse sistema. Contudo, nosso objetivo € reproduzir o espectro

de fotoluminescéncia para o sistema Ing 75Alp 25As/Ing 75Gag 25As /InAs : Mn.

Os autores fabricaram amostras de heteroestruturas assimétricas de pogos quanticos por

Epitaxia por Feixe Molecular (Molecular Beam Epitaxy - MBE) crescidas na dire¢do (001)



4.2 COMPARACAO COM RESULTADOS EXPERIMENTAIS 71

com a seguinte forma: uma barreira de Ing75Aly25As de 11 nm de espessura, seguida por
outra barreira de Ing 75Gag >5As de 2 nm, um pogo de InAs dopado com Mn de largura igual a
4 nm e por fim uma barreira de Ing 75Gagp25As com 13,5 nm de espessura. O pogo de InAs €
tensionado compressivamente. As amostras foram crescidas sobre uma camada tampao (buffer)
de In,Al;_,As em que x é aumentado passo a passo de 0,05 até 0,75 sobre 1 um de camada.
Essa camada buffer é crescida dessa maneira para que sejam fabricadas amostras livres de
defeitos e com um substrato praticamente livre de tensionamento. Por fim, temos uma cap
layer de InAlAs de 36 nm que cobre a heteroestrutura.

Foram utilizadas duas maneiras diferentes de dopagem de Mn, A e B. A representacdo
esquematica de como foram crescidas as amostras A e B podem ser observadas na figura[d.17]

abaixo.

Dire¢ao de crescimento

InGaAs
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\ w || B
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z =
Q
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11,5 nm

Figura 4.17 Representacdo esquemdtica das amostras A e B. As dimensdes sdo dadas em nm. Figura
extraida da Referéncia [47].

A técnica de dopagem de Mn na amostra A consistiu em inserir inserir através da célula
de efusdo Mn a uma temperatura a uma temperatura igual a 852°C. Na amostra B foi feito o
mesmo processo a baixa temperatura da célula de efusao, sendo aqui igual a 653°C. As técnicas
de dopagem levaram 2 uma concentragdo aproximada de 77, = 2 x 102%cm ™3 no poco de InAs.
Os resultados das medidas experimentais das amostras A e B do espectro de fotoluminescéncia

podem ser vistas abaixo:
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Figura 4.18 Espectros de fotoluminescéncia a T =2 K para as amostras A e B, respectivamente. Figura
adaptada da Referéncia [47].

O pico I da figura .18 referente a amostra A, estd localizado em aproximadamente 524
meV, enquanto o pico I da segunda medida, amostra B, estd localizado em aproximadamente
545 meV. A explicagdo para o primeiro pico se da pela recombinagdo radiativa de elétrons e
buracos pesados ocupando os estados fundamentais (E; - HH}). O segundo pico, indicado em
cada uma das amostras, apresenta um red-shift em relacdo ao pico I. Isso ocorre devido ao
nivel aceitador das impurezas de Mn, que cria estados aceitadores com uma diferenca de cerca
de 24 meV para o pico principal de cada uma das amostras. Em ambos os casos as medidas
foram feitas com campo magnético externo nulo, B = 0, a uma temperatura de 7 = 2K. Aqui
levaremos em conta apenas o pico I para comparag¢do com nossos resultados, ja que os calculos

tedricos nao levam em conta a contribui¢io dos estados aceitadores.

Na simulagdo tedrica do sistema, consideramos uma super-rede a partir da heteroestrutura
descrita na figura com excecdo das camadas mais externas (camadas buffer e cap layer).
Além disso, fizemos a concentragdo de portadores Ny = 2 X 1018¢m=3, T = 2K e tensdo com-
pressiva no pogo de InAs, valores que estdo de acordo com o estudo experimental. Os para-
metros utilizados foram os da tabela (#.1]) obedecendo a interpolagdo linear dada na equagao
(.1). Na figura.19]estd o resultado do espectro de fotoluminescéncia teérico da simulacdo

feita para o sistema experimental.

Para obter esse resultado utilizamos os valores de aNy = 0,5 eV e BNy = —1,0 eV para

o InAs [66,/72]]. Podemos perceber que a diferenca entre o pico I do resultado da simulagao
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Figura 4.19 Espectro de fotoluminescéncia teérico a T =2 K para os sistemas experimentais realizados
no estudo [47]].

computacional e o pico I da amostra A € de cerca de 30 meV. Para a amostra B, a diferenca é
de aproximadamente 10 meV. O pico da figura [4.19]é descrito pela recombinagdo de estados
de elétrons com buracos pesados, ambos no estado fundamental com spin down (E| - HH\ ),
estando de acordo com o resultado obtido no estudo experimental. Desta forma, podemos
afirmar que obtivemos um resultado em boa concordancia ao experimental, sendo que pequenos
ajustes nos parametros, tais como tensao, por exemplo, podem dar conta da pequena diferenca
entre as energias.

No préximo capitulo iremos discutir as conclusdes pertinentes nesse trabalho a partir de
todos o resultados mostrados nesse capitulo, com o intuito de publicar artigos em revistas na

area referente.






CAPITULO 5

Conclusoes

Neste trabalho foram analisadas as propriedades de sistemas de DMS do grupo III-V com-
postos por AlGaAs/(InAlGaAs/n x InAlGaAs : MT) e InAlAs/(InGaAs/InAs : MT) a partir
da resolucdo autoconsistente da Equacdo de Massa Efetiva de multibandas juntamente com a
equacao de Poisson dentro do formalismo 6 x 6 de Luttinger-Kohn e 8 x 8 de Kane. A partir
desse formalismo estudamos nanoestruturas magnéticas dopadas tipo-p e foram determinadas
as distribuicdes de cargas de spins, os espectros de fotoluminescéncia tedricos e as transi¢des
eletrOnicas nesses sistemas.

Nos primeiros célculos realizados para os sistemas baseados em AlGaAs/(InAlGaAs/n x
InAlGaAs : MT) investigamos a distribuicdo de cargas de spins, Dg, nos sistemas onde varia-
mos o numero de camadas magnéticas n em 2,4, 6, e 8, a concentragdo de portadores Ny em
1x108em™3 e 1 x 102° cm™3, a largura dos pogos dy em 2nm , 3nm , 4nm e 6 nm, das barreiras
dy em 2nm,3nm,4nm e 6nm e a concentragdo de In assumiu valores de x = 10% e x = 30%.
A concentragdo de Al em todos os estes casos foi mantida fixa em y = 20% e a concentragdo
de MT fixaem 10%.

Com excegdo de um caso particular (N4 = 1 x 10*°cm3), independentemente do conjunto
de parametros que foram alterados, todos os sistemas apresentaram polarizacio maxima, isto
€, todos os estados ocupados tinham uma dnica orientac@o de spin, sendo estes apenas estados

down. O sistema com Ny = 1 x 10%¢m—3

ndo apresentou polarizacdo maxima, mas a maioria
dos portadores de carga estao orientados com spin down (87% - 89%). Outra questao € referente
ao acumulo de cargas nas bordas para concentracdes de aceitadores, N4 mais altas. A razao para
todos estes fatos estd na competi¢do entre os potenciais de Coulomb e troca-correlacio, cuja
combinacdo de ambos determinard o potencial final, bem como o posicionamento do nivel de

Fermi. Nos sistemas em que obtivemos polarizacdo médxima, temos dois canais distintos de

transporte de informacgao, devido a separacdo dos spins up e down, que é um dos requisitos

75
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basicos para construcao dos chamados filtros de spin.

Em seguida foram feitos cdlculos para a mesma liga quaterndria, s6 que dessa vez inves-
tigamos como a variacdo das concentracdes de In e Al nos sistemas alteravam a distribui¢do
bidimensional de cargas de spin, Nop, € a polarizacdo em cada caso. Estudamos a variagdo
da concentracdo de In e de Al separadamente, de duas maneiras: primeiramente fixamos a
concentracdo de Al em y = 20% e variamos a de In em valores de x = 10%,20% e 30%; de-
pois mantivemos a concentragdo de In fixa em x = 10% e variamos a concentracido de Al em
y=20%,30% e 40%. Os outros pardmetros aqui foram mantidos fixos em Ny = 1 x 10'8¢cm =3,
n=6, MT = 10%, di = 2nm e d, = 3nm. Os resultados nos mostraram que quando aumen-
tamos a concentragdo de In no sistema, temos uma redu¢do da ocupacdo de estados com spin
down e um aumento na ocupacdo de estados up, diminuindo a polarizacdo nesse caso. O re-
sultado oposto ocorre para a variacdo de Al. Para esse caso, temos mais estados spin down e
menos up, aumentando a polarizacdo quando aumentamos a concentracdo de Al. Ambos os

comportamentos podem ser explicados pelos efeitos de tensdo e dos potenciais autoconsisten-

tes.

Ap6s serem estudados os efeitos da variacdo de parametros na distribuicdo de cargas de
spins, analisamos os efeitos dessa mudanca dos parametros nos espectros de fotolumines-
céncia tedricos de alguns sistemas. Para esse estudo criamos arranjos onde variamos Ny =
1018 ¢em=3,10" cm™3 ¢ 102 cm™3 e a temperatura para valores de T = 2K,40K, 100K,200K
e 300K. Os outros parametros aqui foram mantidos fixos em x = 10%, y = 20%, n = 6,
MT = 10%, dy = 2nm e d, = 3nm. O blue shift na energia com o aumento de N4 se deve no-
vamente as contribui¢des dos potencias de troca correlacdo e Coulomb, inclusive o surgimento
de um segundo pico para Ny = 1 x 10"%¢m™3. Para o caso em que variamos a temperatura, o

red shift na energia ocorre devido a renormalizacio da energia do gap.

Além das andlises ja discutidas, nesse trabalho também foi realizado o estudo de como a
variagdo da porcentagem de tensao afeta a distribuicao de cargas de spins, espectros de fotolu-
minescéncia tedricos e transi¢des eletronicas em varios arranjos. Para isso modulamos a por-
centagem de tensdo de 0,20%,40%,60%,80% e 100% do valor sem alteracdo. Sistemas com
valores de x = 10%,20%,30%, y = 20%,30%,40%, n = 6, MT = 10%, d| =2nm e d» = 3nm
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foram simulados para o estudo da tensao.

A variacdo da tensdo nos espectros de fotoluminescéncia a 7 = 2K para o sistema com
x =10% e y = 20% nos mostrou que temos um blue-shift nos valores de energia de cada pico
quando aumentamos a porcentagem de tensdo. Esse resultado surge da soma dos potenciais
de tensdo (hidrostatico e uniaxial) que aumentam de modo geral o valor da energia do gap
do sistema, deslocando os picos para valores mais altos de energia. Para esse mesmo sistema
(x=10% e y =20%), obtivemos resultados da distribuicdo de cargas de spins que nos mostram
que com 0 aumento da tensdo temos um aumento da populagdo de spins down e da polarizagdao
total. Para x = 30% e y = 20% o comportamento é o mesmo até 60% de tensdo, apds este
valor temos uma queda na polarizacdo. A razdo se deve a efeitos de tensdo e principalmente
0s potenciais autoconsistentes envolvidos que definem o posicionamento do nivel de Fermi e

ocupag0es dos estados de spin up e down.

Em todos os casos estudados, a defini¢do da méxima polarizacao e mudancas nas transi¢oes
eletronicas se deve a distribuicdo de cargas e posicionamento do nivel de Fermi. Todos estes

diretamente afetados pelos potenciais de Coulomb, troca-correlagdo, magnético e de tensao.

As transicoes eletronicas para a tensdo varidvel foram calculadas para valores diferentes das
concentracdes de In e Al. Em ambos os casos temos um blue shift na energia com o aumento da
porcentagem de tensdo. Sendo mais evidente para os sistemas com variagdo de In. Novamente a
razdo se deve a efeitos de tensdo combinados com os outros potenciais envolvidos que definem
as ocupacoes.

Nesse trabalho também comparamos os resultados dos cdlculos realizados para sistemas de
pocos quanticos de InAlAs/(InGaAs/InAs : MT) com resultados experimentais encontrados
na literatura. No nosso estudo comparamos o espectro de fotoluminescéncia tedricoa T = 2K
com o obtido experimentalmente e o resultado dos cdlculos apresentou uma boa concordancia
com o sistema experimental com diferenca de 30 e 10 meV para as duas amostras A e B,
respectivamente. A diferenca pode ser ajustada modificando parametros, especialmente os de

tensao.

Desta forma, os resultados obtidos nesse trabalho podem ser utilizados para descrever de

forma realistica as propriedades Gticas e de transporte para sistemas de SMDs, podendo servir
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de guia para futuros experimentos com o objetivo de desenvolver novos dispositivos spintroni-
cos.

A partir de todos os resultado obtidos, pretendemos publicar em revistas relevantes da drea
e prosseguir os estudos aprofundando a andlise das distribuicdes de cargas de spin e transi¢oes

eletronicas em estruturas assimétricas.



APENDICE A

Determinacao das Hamiltoniana de energia

cinética

A seguir apresentaremos como sao obtidas as expressoes para as Hamiltonianas de energia
cinética que foram utilizadas nesse trabalho. As expressdes sdo desenvolvidas dentro do for-
malismo 6 x 6 de Luttinger Kohn (LK) considerando os n materiais diferentes que compdem a
heteroestrutura.

Para que seja levado em conta os diferentes materiais que formam a heteroestrutura, pre-
cisamos utilizar um parimetro de massa efetiva f(z) ao longo de uma super-rede de pero d
composta por n materiais. Dentro do formalismo 6 X 6, o pardmetro f(z) assume um certo

valor para uma determinada regido do sistema e pode ser escrito como:

;

fi dy < z<d
h d <z<dp

fR)=S f5 dr<z<d onde : (A1)

fn dn—l <z<d,

\

Para que o termo de energia cinética possa ser escrito em termos de ondas planas, se faz
necessario expressar o operador momento p = —ihiV também em termos das ondas planas.
Como o momento e os parametros de Luttinger variam de acordo com a direcdo do crescimento,
precisamos determinar suas relacdes de comutacio e simetrizar os operadores. Tomando um
operador de forma geral f(z)p;p; (i, j = x,y,z) em um operador hermiteano, devemos substitui-

lo de acordo com a relacdo

1
F@pibr— 5 |y @b+ P (55 (A2)
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onde p; € a componente j do operador momento.

Se i e j sdo independes de z, a fun¢éo f(z) comuta com os operadores, portanto:

f(z)= f(2). (A.3)

para um dos operadores dependentes de z, digamos j = z, por exemplo, teremos:

1
F@p:= 5 |F@P:+PL(2)|- (A4)

e parai = j = z temos que,

F(2)pp. = PLf(2)p:. (A.5)

Feito isso, podemos determinar os elementos da matriz (3.13)) a partir dos operadores

A

O, R considerando a simplificacdo:

(jm kK |Ho| j'm' kK = (K|Ho|K') it 07 (A.6)

em que K = K +k; e K’ = K’ +k;, devido a periodicidade em z. Podemos finalmente escrever

as relacdes para os operadores simetrizados:

K|f(z {K>_ {/Ode_il(zf(z)eﬂ(’zdz} 7 (A7)
wizlris@san] i) = 3 [ g i+ sap e
_ h(K;:Z‘K)/O e K2 f(2)eK 2z (A.8)

Kl r @ K = [ mep s peie ="k [ epeiaz o)
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lembrando que |K) = \/g 'Kz, Podemos analisar as integrais de duas maneiras distintas: quando

elas t€ém os mesmos K’s e quando eles sdo diferentes. As trés expressdes acima dependem do

valor da integral fg f (z)ei(K ~Kzqy que deve ser determinada para os casos K =K' e K # K'.

Para K’ = K, temos

‘/'f (K- szz—-z:ﬁ —zii1). (A.10)

Para K’ # K, a integral é dada por:

/f Zdz——(K,—l_K)

Podemos agora substituir as expressoes (A.I0) e (A.TT) nas equacdes (A.7), (A.§) e (A.9)

e obter, para K' = K

n—1
(fa— )+ Y (fi— firr) &0 (A.11)
i=1

(KIF @K = 5 ¥ filei—z1) (A1)
i=1
hK &
K3 [p:f @)+ 1 @ P IK) = 5 Y filei = 2im1) (A-13)
22 n
(K|plf (@) p:|K) = hK Z ~2i-1) (A.14)
e para K' # K
, 11 ol N
KIF @K = ~ig gy |Un =)+ X Ui firr)e® ’“l] (A.15)
1 , h (K+K') nl A
K|=|p! JK) = iy [ ) el KKz
(K5 |[pLf()+ F2)pe] [K') 2 (KK | =T+ B i fisn)

(A.16)
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hz KK/ n—1

<K|pi< ) Pz ‘K/> = _ZE(KI——K) (fu—f1)+ ; (fi _le)ei(K’—K)z,- . (A.17)

Substituindo as expressdes obtidas para os operadores na matriz de energia cinética (3.13)),

seus termos podem ser reescritos como:

(jm;K| Ho| j'miK’) =

0 S R 0 N —ivV2R
g 7 0 I T SIS
R 0 T -S —i\/38 —\/LE(Q—T)
0 R* -8 0 —iv2R* —%S* 7
—558 H(0-T)  i\/3S 2R 3(O+T)-A 0
2R —i\[38 5(0-T) 5§ 0 HOo+T)—A
(A.18)
onde Q, T,S’el?sﬁo dados por
R h2 1 n ) 5 ) n ) i
O Y (M +9%) Gi—zia) | (K +k)+K Y, (Y —21) (i —zi-1)
Mo i=1 i=1
(A.19)

2 n n
TN KZ () <zl-—~7»f—l>> () +K Y (1 +20) <>]

i=1

(A.20)
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I 2\/_ _ noo
S=i— e d x—zky)Ki;}é(zi—zi_l) (A21)

R= “ome d [(i 1 (2 —Zi—l)> (k)zc _ki) — 2 (i‘, 1 (@ _Zi—1)> kxky] (A.22)

g Y Ai(zi—zio1) (A.23)
paraK' =K, e

~ il 1 1
Q -
2m0 ( ) d

[<ﬂ+ﬁ)—(vﬂ+v§)+"zl[(ﬁ+aé) R [C

—N

+|On-2m) - (- 28) +E, 104 -2) - (47! —287") 0% k)

(A24)
N/~ B |
L= o &= K)E><
{or-m- =)+ T 10— - (=) 05 (2 ) +
[(V'JFZVI) (?’1+2?’2)+i§1 [(h+2%) — (" +25)] K)ZI]KKI}
(A25)

. h?2V3 K +K nl
S:__\/_(kx_iky)ﬁ l
2m0 d
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Aot T oo o) -

[ ES R P P e

i=1

A T
Amic
"4 (K —K)

n—1
(A=A + Y (Ai—Ap) e"“"“ﬁ"] (A.28)
i=1

para K’ # K. Essas sdo as expressoes encontradas na se¢do (3.4)).



APENDICE B

Determinacao da Matriz de Tensao (Strain)

A seguir determinaremos formalmente a Hamiltoniana de Strain Hg para a Banda de Con-

ducdo e de Valéncia.

B.1 Banda de Conducao

Em primeiro lugar, vamos examinar o estado I'¢ que representa o fundo da banda de con-
duc¢do, ndo levando em conta, contudo, a parte de spin, examinando somente a parte espacial.
Este estado € tipo s e tem simetria cbica. O préximo passo € determinar o potencial de de-
formacdo utilizando argumentos de simetria sobre o cubo da figura abaixo. A operacdo que
analisaremos aqui é uma rotagdo de 120 em torno do eixo (111), e obter a seguinte transforma-

¢do de eixos de acordo com o sistema de coordenadas dado na figura [B.1|[40].:

~a
y

Figura B.1 Componente de tensdo oy, que é a for¢a aplicada na dire¢do X por unidade de area de um
plano normal a dire¢do X e componente de tensdo Oy, que € a for¢a aplicada na dire¢do X por unidade
de drea de um plano normal a direcdo y. Figura extra da Referia [40].
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X = y
Y = 1 (B.1)
7 = x

Aplicando essas condi¢Oes aos elementos da matriz D;;, obtemos:

Dy =D,
Dy, =D,y ¢ = Dxx =Dy, =D
D =Dy
(B.2)
D,y =D,
Dy =Dy ¢ = Dxy =Dy, = Dy

Dyz — Dx/yl

J

Fazendo a mesma andlise pra uma rota¢do de 90 em torno de (001), ficamos com a seguinte

transformacao:

x' =y
y = —x (B.3)
7 = z
Os ponteciais se transformam como:
Dyy = —Dy,r = —Dy1yr (B.4)

E com isso, Dy, = 0, e por simetria, Dy, = Dy, = D, = 0. Desse modo, existe somente
um potencial ndo nulo pro caso de simetria I'¢, Dy, € estd relacionado a pressdo hidrostitica.
O efeito da tensdo nesse caso € o de produzir um deslocamento rdo na energia. Podemos

reescrever o Hamiltoniano na banda de Conducdo da seguinte forma:

He = ac(&x+ €y + &) (B.5)
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onde € usual denominar D,, = a. que é o potencial hidrostitico de deformacdo da banda de

condugio [58].

B.2 Banda de Valéncia

No caso da Banda de Valéncia, os estados sdo definidos pelos estados de base py, py € p;.

Utilizando (3.115]), vamos considerar o termo Hy* que fica [40]:

HY = Z Feij = (Pl Hy | py), (B.6)

e, a partir disso, vamos realizar uma rota¢do de 90 em torno do eixo (100), de modo que os

eixos se transformam como:

x' = x
y = z (B.7)
7=~y

de modo que, obtemos:

DY =D,
DR=D |
et
B.8
o |, o
Dt =Dy,

Agora examinaremos termos como Hy” , rotacionando em torno do eixo (001):
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DY = ~D}7,
W= DR=-Dy, (B9
Xy _ Xy
Dyy — Dx’x/

Se considerarmos uma reflexdo através de x = y, podemos perceber que os termos acima serao

Zero e, portanto:

11
Dg =-D., =
2'Z
DY = _p* (B.10)
Xz — — 171 xy xy .
xy x%}y, : DxZ —_— _Dyz —_— O.
Dyz - DX/Z'

Logo, os nicos potenciais de deformagdo que restam sao definidos como:

DY = |
DY = Djy = m (B.11)
Dy = n

Frequentemente utiliza-se a seguinte notagao, que € mais til para a base do momento angular:

a, = l+32m

h = Z_Tm (B.12)
_  n

d = 5

O potencial de deformacdo a, estd diretamente ligado a deformacgdo hidrostatica da banda
de valéncia, que causa um deslocamento rdo na energia. Os termos b e d estdo relacionados a
potenciais de deformacdo uniaxial, conveniente para descrever strains de simetria tetragonal e
romboédrica, respectivamente. No caso de interesse aqui, estaremos apenas analisando o caso

tetragonal, pois estamos tratando de estrutura cristalinas crescidas na direcao (001).

Temos ainda as seguintes relacdes, as quais ja foram discutidas no comeco do capitulo, na
eq. Exx = Ey = €| € & = —2%28“.

A partir disso, iremos calcular os elementos de matriz na base do momento angular, ao
invés da base py, py € p;, uma vez que a base do momento angular € usada para descrever o0s

estados de buracos pesados, leves e split-off:
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3/23/2) = Jlven

3/21/2) = =20+ i)

3/2 -1/2) = %[2|z>+|x—iy>] (B.13)
3/2 3/2) = i)

1/21/2) = —=ld+k+)

1/2 =1/2) = =l + k=)

Os estados I's com j = % em= %, ’73 sao chamados de estados de buracos pesados "up"(se

estd paralelo a ) ou "down"(se antiparalelo a ). Ainda com simetria I'g estdo os buracos leves,

representados por m = %, _7] Os estado com simetria I'; sdo denominados buracos

!

'split-

off'com j = % em= %,’Tl Mais detalhes sobre essa notacdo podem ser encontrados em

[52]].Usando (B.6)), (B.11)) e (B.13) temos que:

(3/2 3/2|He[3/2 3/2) = 1 (pe—ip| e |ptiny)

1 . .

= §[<px|He |px) +i(px| He | py) — i (py| He | px) + (py| He |px) ]
1

= 5 [l&xx +m(8yy + &) + gy +m(e;+ &)
1

= E[sx,c(ler)Jn«eyy(lqtm)+2mszz)] : (B.14)

Podemos notar que os termos mistos se anulam. Escrevendo a expressdo acima em termos do

potencial de deformacio a,, b e d obtidas a partir de (B.12)), temos:
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| = a,+2b
m = a,—b
n = V3d (B.15)

logo,

(3/2 3/2|He|3/2 3/2) = %[exx(Zav—I—b)+£yy(2av+b)+(2av—2b)ezz)]

b
= av(sxx+£yy+ezz)+§(£xx+syy—28zz) ) (B.16)

Usando as relagoes dadas em (3.112) para €;4,41¢/ temos:

(3/2 3/2|H:|3/2 3/2) = a)2¢ (1—%) + b (1+2%). (B.17)

11 11

De maneira andloga, podemos determinar os outros elementos de matriz, levando em conta

também a seguinte relacao:

(p:|He |pz) = lezz + m (e + &), (B.18)
temos entao,
_ _ G iz
(3/2 1/2|He [3/2 1/2) = a,2¢) (1 Cﬁ) be| (1+2CH> (B.19)
_ _ G iz
(3/2 —1/2|He|3/2 —1/2) =a,2¢ (1 Cﬂ) be| (1+2C11) (B.20)

_ Cn Ci>
(3/2 =3/2|He|3/2 —3/2) = a,2¢) (1 Cu>+be| (1+2C“) (B.21)
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(3/2 1/2|He |1/2 1/2) = a2 (1—2—) —iV2bg <1+2%> (B.22)

11 11

(3/2 —1/2|He|1/2 —1/2) = a,2¢ (1 cr )—z\/_bq <1+2C—> ,  (B.23)

Ci

e sabendo que:

(ab|Hg |cd) = {(cd|Hg |ab)™ (B.24)

entao:

(1/2 1/2|He[3/2 1/2) = a,2¢ (1—5) +iv/2be <1+2C—) (B.25)

Ci

(1/2 —1/2|He|3/2 —1/2) = a,2¢ (1—C—) iV2be (1+2C—) . (B26)

11 Ci

Podemos notar que o primeiro do lado direito desde (B.19) até (B.26) sdo idénticos. Es-

ses termos sdo os termos de tensdo hidrostatica e irdo mudar a energia do gap E, devido ao

deslocamento das bandas de conducao e valéncia.
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