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Resumo

A descricdo Teorica e experimental da propagacao de pacotes de ondas em sistemas
de baixa dimensionalidade, tém grande importancia para o estudo deste sistema, pois
sdo pecas fundamentais para a constru¢do de um dispositivo eletrénico. Neste trabalho é
apresentado uma pesquisa teorica do transporte de elétrons em sistemas semicondutores
formados por 0s quanticos obstruidos por barreiras (poros) por meio de diferentes lar-
guras de canais para saida de elétrons. O modelo teorico utilizado baseia-se na solucéo
numérica da equacgado de Schrodinger dependente do tempo, utilizando aproximacéo da
massa efetiva, do formalismo matematico da funcéo envelope e da técrupht-operator.

A técnica split-operator possibilita a separacdo de operados que ndo comutam, simpli -
cando a solugao numérica da equacao de Schrddinger dependente do tempo. As larguras
de canais investigados foram deig = 10 nm, L5 =15 nm, Lyg =20 nm, L3 = 30 nm,

L4 =40 nm e Lsyp = 50 nm e as energias cinéticas dos pacotes de ondas usados foram
"1 =70 meV, ", = 140 meV e "3 = 180 meV. O potencial de con namento nestes
sistemas se da na direcdo do eixo O objetivo é investigar a dindmica da propagacao

de pacotes de ondas sob efeito de espalhamento produzido por potenciais de obstrucao

(poros) em relacédo a largura do canal.

Palavras-chave: Semicondutores. Fios Quanticos. Heteroestruturas. Teécnicplit-

operator.



Abstract

Theoretical and experimental description of the wave packet propagation in low di-
mensional systems, are of great importance for the study of this system, as they are
fundamental pieces for the construction of an electronic device. This work presents a
theoretical research on electron transport in semiconductor systems formed by quantum
wires obstructed by barriers (pores) through di erent widths of channels for electron
output. The theoretical model used is based on the time-dependent numerical solution
of the Schrodinger equation, using the e ective mass approximation, the mathematical
formalism of the envelope function and the split-operator technique. Thgplit-operator
technigue allows the separation of non-switching operands, simplifying the numerical so-
lution of the time-dependent Schrodinger equation. The investigated channel widths are
Lio=10nnm, Lis=15nm, L,g =20 nm, L3g =30 nm, L4g =40 nm and L5y =50 nm
and the kinetic energies of the wave packets used drg= 70 meV, ", = 140 meV and
"3 = 180 meV. The containment potential in these systems is in the direction of thg
axis. The objective is to investigate the dynamics of wave packet propagation under the
e ect of scattering produced by obstruction potentials (pores) as a function of the width

of the channel.

Keywords: Semiconductors. Quantum Wires. Heterostructures. Techniquplit-operator.



Introducao

Neste capitulo sera introduzido um breve historico sobre o surgimento dos semicon-
dutores, os tipos de nanoestruturas semicondutoras e sua importancia para a evolugao
de equipamentos tecnoldgicos que estdo cada vez menores e com poder de processamento

maiores. Sera abordado também bandas de energias.

1.1 Breve Historico

O estudo em semicondutores ganhou forca no século XX, nos anos 80 sendo mais
preciso. Isso soO foi possivel gracas a Willian Bradford Shockley (1910 - 1989), John
Bardeen (1908 - 1991) e Walter Houser Brattain (1902 - 1987), que em 1947, criaram o
primeiro transistor ! baseado em materiais semicondutores. Nesta mesma época o fisico
e engenheiro eletricista, Jack S. Kilby (1923 - 2005), criou 0 primeiro circuito integrado
(CI). Na Figura 1.1 (a) vemos os criadores do primeiro transistor, no centrd-igura
1.1 (b) ) vemos a foto do transistor e a esquerddigura 1.1 (c)) vemos o primeiro ClI
criado na"Texas Instruments” por Jack S. Kilby [1, 2].

ApOs a criacao deste protétipo de transistor ndo demorou muito para que se tivesse um
modelo aperfeicoado. Com o0s avancos no estudo da fisica do estado sélido, o transistor se
tornou essencial na industria eletrénica. Um artigo publicado em 1965 por Gordon Earle
Moore [3], presidente da empresa INTEL, enfatizou que miniaturizacdo permitia dobrar

0 numero de transistores em circuitos integrados, sem que houvesse custos adicionais

lpela criacdo deste transistor, Shockley, Bardeen e Brattainos foram contemplados em 1956 pelo
prémio Nobel em Fisica [2].
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Figura 1.1: (a) Os cientistas William Bradford Shockley (sentado), Walter Houser Brat-

tain (em pé a direita) e John Bardeen (em pé a esquerda) em um laboratério [1]. (b)
Registro do primeiro protétipo de transistor feito de materiais semicondutores. (c) Pri-

meiro Circuito Integrado produzido e desenvolvido por Jack S. Kilby. [4]

na sua fabricagdo [2]. Esta tendéncia, segundo Moore, seria dobrada a cada 24 meses,
e que a mesma deveria continuar, surgindo assim a famosa lei de Moore. Nas Ultimas
décadas, este crescimento do transistor foi observado a cada 18 meses. Isto se re ete nos
dias atuais com aparelhos eletronicos cada vez menores, como 0os computadores de méo
(smartfones, tablets, notebooks), smart tv, supercomputadores, & veiculos de transporte
(carros, avides, etc.) [2].

Mesmo com técnicas, como a de crescimento de Imes nos criada nos anos 70, pro-
porcionando um grande avanc¢o na industria eletrdnica, a lei de Moore devera chegar a
um ponto em que deve cessar seu crescimento, segundo previsdes da industria de semi-
condutores [2]. Isso deve ocorrer pelo fato do processo de litogra a, que integra grandes
guantidades de circuitos sobre um mesmo substrato semicondutor, esbarrar em limitacdes
de leis fisicas. Com a miniaturizagédo dos circuitos integrados e dos transistores, esta cada
vez mais dificil de se controlar a corrente de fuga e a integridade dos sinais pelo fato de
termos ndmeros de 4tomos cada vez menores no processo de miniaturizagéo [2]. Mesmo
parando nesta barreira, dispositivos com dimensfes menores e com altos desempenhos di-
minuem o consumo de energia, e o fator economia-desempenho é a explicacéo para termos
um mercado da eletrbnica em expansao nas ultimas cinco décadas [5, 2].

Atualmente, grande parte dos trabalhos em semicondutores estao voltados para nano-

estruturas bidimensionais, como pontos, po¢os, 0S e anéis quanticos, cuja os portadores
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de cargas elétricas, como os elétrons e buracos, possuem diferentes graus de con namen-
tos nessas nanoestruturas. SO foi possivel se criar estas nanoestruturas com 0s avangos
de crescimento de materiais semicondutores, como Si, Ge, AlAs, GaAs, entre outros, por
processos de litogra a [2]. As dispersdes de energia de elétrons e buracos destes sistemas
sdo importantes para as propriedades épticas e eletrbnicas dos materiais semicondutores
gue compde as nhanoestruturas [2].
Uma pesquisa realizada no site de busca de papedsijence Direct revela que nos ul-

timos 23 anos, publicaram-se em revistas e periddicos mais de 504.665 trabalhos baseados

em materiais semicondutores. Dentre estes, a maioria de baixa dimensionalidade.

1.2 A Estrutura de Bandas

A teoria das bandas, proposta pelo Fisico Felix Bloch (1905 - 1983) em 1928, foi um
passo importante para o estudo dos semicondutores como conhecemos hoje [6].

O estudo das estruturas de bandas de energia sdo fundamentais para a compreenséao
dos mecanismos responsaveis pela corrente elétrica em materias semicondutores, e para
suas aplicacées na nanotecnologia. Para entendermos o que sédo bandas de energia, co-
mecaremos por um problema muito conhecido na teoria quantica que é do modelo do
atomo de um elétron. A solugcdo do mesmo na teoria quantica baseia-se na equacao de
Schrédinger, que possui uma solucdo exata quando se trata de estruturas atdmicas com
baixo niamero atdmico(Z) . Estes atomos possuem estados quanticos estacionarios com
niveis de energia quantizados e discretos que correspondem aos orbitais atémicos 1s, 2s,
2p, 3s, 3p, 3d, etc. [7, 8].

Quando temos em médidN  10°® cm 2 atomos dispostos em uma rede cristalina, as
consideracfes sdo diferentes. Temos nesta situacdo muitos atomos préximos e o calculo
dos estados eletrbnicos se torna complicado por termos muitas interacfes, como elétron-
elétron, elétron-nucleo e ndcleo-nucledfuacao (1.1) ). Matematicamente, seria como
combinar linearmente a solucdo da funcado de onda)(de um atomo com a dos outros
atomos, ou seja, 0 elétron que esta nd hivel de energia, 1s, pode ocupar este mesmo

estado no atomo vizinho e 0 mesmo tera duas funcdes de ondas diferentes que descreverao
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estes dois estados quanticos possiveis, porém compartilhando a mesma energia, ou seja,
terdo uma dupla degenerescénéiaA degenerescéncia é quebrada quando sdo aproximados
varios atomos [8].

A equacao de Schrodinger completa para esta situacdo com n elétrons e N nucleos,
escrita em termos das coordenadas eletronicas,, r> , rs, ..., I, € das coordenadas dos

s

nucleosR; , R, , Rz, ..., Ry €:

X2 X2 X @ 11X 1 7,7,0€
= 4 - +
4" ol lio 2j06j 4 OJRj Rjoj

: — rZ+
2m; ! i=1 ZMJ J 2

i=1 i6i0

#

Xn .
1 _ze (r susrs Ry Ry) = E (s Ry 5 RN) S (1.1)

4" ojri Ryj

ji

nesta equacdo, os termos); e M; séo, respectivamente, as massas d@&simo elétron e
doj-ésimo nicleoy; e R; séo suas posicdes, assim cog= ~’r 2eP?= ~’r ?séo
seus momentos lineares ao quadradf;, € o nimero atdmico do ntcleo e € a carga do
elétron. Os cinco termos representam, respectivamente, (1) a energia cinética dos elétrons,
(2) a energia cinética dos nucleos, (3) a energia potencial de interacdo Coulombiana entre
elétron-elétron, (4) a energia potencial de interacdo colombiana entre nudcleo-nucleo e,
por m, (5) a energia potencial de interacdo colombiana entre elétron-ndcleo. Os termos
jri rig, JR;  Rjq ejri R;jj séo respectivamente, as disténcias de interagéo entre o
elétroni e o elétroni’, 0 nlcleoj e o nucleoj’ e entre o elétroni e o nicleoj. Nesta
Equacédo (1.1) , a interacdo spin-orbita é omitida [9].

Pode-se resolver &quacédo (1.1) fazendo aproximacdes, a0 menos qualitativamente
para entendermos melhor os estados eletrénicos quando temos muitos atomos juntos,

conforme sera mostrado na proxima secao.

2De forma breve, se tiverem dois ou mais estados fisicos diferentes com o mesmo nivel de energia,
entdo estes estados séo ditos degenerados.
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1.3 O Teorema de Bloch

Vamos considerar que temos uma rede cristalina, com potencix), em que 0s
nucleos atdbmicos (ions positivos) sdo xo0s, com posi¢cdes conhecidas na rétgyra
1.2 (a). Um elétron que se desloca nesta rede, representadofigura 1.2 (b), sente
uma série de pocos retangulares atrativos de profundidaee largurab (representando

os "ions" - elétrons que estao fortemente ligados aos nlcleos e sdo menos suscetiveis a

mudanca de estadd) com periodo espacialt = a+ b, Figura 1.2 (c) [10, 7].

Figura 1.2: Em (a) um cristal de parametro de redé. Figura modi cada da referéncia

[7]. (b) Um elétron movendo-se na rede cristalina. (c) (Em cima) llustracdo do poten-
cial experimentado por um elétron, quando ele passa ao longo de uma linha através dos
ions positivos. O potencial de um elétron no local do ion é zero e é maximo entre dois
ions. (Em baixo) llustracdo de uma rede de degraus de potenciais retangulares periddicos
unidimensional, sentido quando o elétron passa ao longo de uma linha através dos ions
positivos que estdo na rede critalina. Figura adaptada da referéncia [11].

O potencial associado a um arranjo de atomos nos leva a pensar em unnacao

periddica, desprezando o efeito de superficie, em toda a rede, ou seja:

30 potencial V(x) representa o efeito de todas as particulas do cristal, exceto o elétron.
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V(X +1)=V(x) (1 <x<+1); (1.2)

para todos os vetores de translacdg neste modelo unidimension4l[12, 10].

O hamiltoniano associado ao movimento do elétron na rede é:

_ @ .
B = mai’ V(x); (1.3)

0 que implica que neste potencial periddico na rede é:

Rx+1)= BH(x) (8x); (1.4)

Vamos de nir o operador de translacédo aplicado a uma funcaaoxj(por

Tif (x) = f(x + 1) (1.5)

Seja (x) um estado estacionariode } com energiaE [10]:

R(x) (x)= E (x): (1.6)

Pela Equacéo (1.5) aplicada a funcaor (x)f (x) [10], temos

TROOf(x)= A(x + Df(x + 1) = AO)f(x + )= BA)Tif(x)  8f; (1.7)

o hamiltoniano (K (x)) é invariante em relacdo a translacdo, ou seja

4Sabemos que ndo existe, em um cristal, uma periodicidade perfeita e que esta hipétese é apenas
uma idealizacdo. Um cristal real sempre contém impurezas e, mesmo em um puro ha uma probabilidade
proporcional a temperatura de se ter ions mal posicionados quebrando assim a simetria de translagao
[6, 12]. Os ions ndo séo estacionarios, os mesmos vibram o tempo todo em suas posi¢des de equilibrio.
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h i
fiR(x) f(x)=0  8f (x); (1.8)

T, é um comutador, o que implica

h i
;R (x) =0: (1.9)

A Equacdo (1.9) tera um conjunto completo de autofuncées em comupela condigdo
necessaria e su ciente dos operadorése H (x). Entdo, pode-se ter estados estacionarios

escolhidos como autofuncao d [10],

fi )=

H(x) (x)=E (x); (1.10)

onde é um autovalor e precisa ser realf{ ndo é um observavel) [10].

Pela de nicao deT), isso resulta em

x+1)= (x) (8x): (1.112)

Mas, pela condicdo de normalizacdo, deve-se ter [10]:

Z, Z,

1= j (x+Difdx=jj® | x)jdx (1.12)
1 1

tomando (x + | = x' ), obtemos
Z 1 Z 1

1= j )ifdx=j i j x)jfdx; (1.13)
1 1
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o que resulta emj j =1, permitindo, portanto, escrever como umfator de fase[10]:

exp[ikl]; (1.14)

ondek éreal e é de nido por esta relacdo e pel&quacao (1.11) [10].

De nindo uy(x) por

(x) explikx]uk(x); (1.15)

asEquacao (1.11) e Equacao (1.14) resulta

(x +1)=exp[ik(x + DJux(x + 1) = exp[ikl] (x)= exp[ik(x + )] ux(x)

Ue(X + 1) = ug(x): (1.16)

As Equacéo (1.15) eEquacéo (1.16) é um caso unidimensional, restrito, dteorema
de Bloch Elas mostram que os estados estacionarios do elétron num potencial periédico
(1 < x<1),explikx]é uma funcdo de onda plana ax(x) € umafuncdo de Bloch
gue tem periodicidade da rede cristalinaug(x) = ux(x + 1)) e descreve o comportamento
da funcéo de onda dentro de uma célula unitaria [8, 10]. Logo, o elétron ca "livre" no
sentido de est&eslocalizado existe a probabilidade do mesmo ser encontrado no entorno
de cada unidade de rede (sitio). a relacao(x + |) = exp[ikl] (x) mostra quekl é a
desfasagem entre duas unidades vizinhas da rede [10].

Com a utilizacdo do teorema de Bloch, percebeu-se uma caracteristica muito impor-
tante dos cristais: a presenca do potencial peridédico gerado pela rede cristalina € res-
ponsavel pelo aparecimento de bandas de energias continuas e nitas e estas bandas nao
ocorrem apenas para o estado fundamental, mas também para outros estados do sistema

[7]. Observa-se que os niveis de energia vao pard0*® niveis quando se tenN 107
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cm 3 atomos. Os elétrons mais externos estdo ligados fracamente com os niicleos dos
atomos e passam a transitar pela rede cristalina sem muita di culdade [7, 8].

Quando os semicondutores se encontram a uma temperatura absolutalde 0 K,
todas as bandas de energia dos atomos, até a mais externa, denominada "banda de valén-
cia", sdo preenchidas pelos elétrons e a regido (estados) onde o elétron ndo pode transitar

denominada 'gag’, "banda proibida" ou "lacuna”, Figura 1.3(a).

Figura 1.3: (a) Banda de conducédo e valéncia, B = 0 K, devido a aproximacéo de
um grande numero de atomos em um sélido semicondutor. (b) Bandas de energia em um
semicondutor GaAs. As regiées hachuradas mostra a ocupacao dos elétronsTtemO K .
Figuras modi cadas da referéncia [2].

Se os atomos do material tiverem um ganho de energia, como por exemplo, um aumento
na temperatura do material, os elétrons sdo excitados e ganham energia su ciente para
passar para a banda seguinte, onde nao ha elétrons, chamada "banda de conducao”, a que
€ responsavel por contribuir para a condutividade do materiakigura 1.3 (b) . Quando
um elétron passa para a banda de conducdo, o mesmo deixa um espaco na banda de
valéncia, denominado buraco, que possui uma carga positiva. Como temos um numero

continuo e nito de portadores de cargas na camada de valéncia, o espaco (buraco) deixado
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