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Resumo
Desordem em materiais heteroestruturados semicondutores experimentalmente bidimensio-
nais (2D) é inevitável, o que pode ser originado de impurezas carregadas, vacâncias ou
substituição atômica. Numerosos fenômenos excitantes surgem em materiais quânticos
desordenados, como, por exemplo, a transição metal-isolante, que pode ser explicada
pelo efeito da localização de Anderson. Para as propriedades de transporte, um sistema
2D descrito por um potencial desordenado pode exibir transições de difusão-balística e
localização-deslocalização ao diminuir (manter fixo) o tamanho do sistema para uma desor-
dem fixa (crescente). A presença de porosidades em materiais semicondutores, denominados
materiais porosos, pode ser aproveitada para propor novos dispositivos para aplicações,
como, por exemplo, guias de onda. Para o estudo dos estados eletrônicos para um sistema
quântico (poço) poroso, feito de InAlAs/InGaAs, se faz necessária a solução numérica da
equação de Schrödinger independente do tempo na aproximação da massa efetiva com
a técnica de diferenças finitas. No contexto das propriedades de transporte eletrônico e
materiais porosos, uma descrição teórica adequada e didática é baseada na propagação
de pacote de ondas. Assim, investiga-se a dinâmica do pacote de ondas propagando-se
através de um canal semicondutor poroso com os defeitos sendo simulados por uma região
de espalhamento desordenado produzido por potenciais de obstrução. O referencial teórico
baseia-se na técnica de split-operator para resolver a equação de Schrödinger dependente
do tempo dentro da aproximação da massa efetiva. Na simulação, considera-se o canal
semicondutor feito por InGaAs com largura de 100 Å, crescimento em substrato de InAlAs,
e os porosos são tomados com simetria circular e diferentes densidades. Os resultados para
os coeficientes de probabilidade, reflexão e transmissão de corrente são analisados para
diferentes: valores iniciais de energia cinética do pacote de ondas gaussianas, densidades
porosas desordenadas e aleatoriedade porosa. Mostra-se que as transições inter-sub-bandas
são fortemente dependentes da configuração da região de espalhamento desordenado.

Palavras-chave: Heteroestruturas. Poros. Equação de Schrödinger.



Abstract
Disorder in experimentally two-dimensional (2D) heterostructured semiconductor materials
is inevitable, which can originate from charged impurities, vacancies or atomic substitution.
Numerous exciting phenomena arise in disordered quantum materials, such as, for example,
the metal-insulator transition, which can be explained by the Anderson localization effect.
For transport properties, a 2D system described by a disordered potential can exhibit
diffusion-ballistics and localization-dislocation transitions by decreasing (holding fixed)
the size of the system for a fixed (increasing) disorder. The presence of porosities in
semiconductor materials, called porous materials, can be used to propose new devices for
applications, such as, for example, waveguides. For the study of the electronic states for a
porous quantum system (well), made of InAlAs/InGaAs, it is necessary the quantitative
solution of the Schrödinger transmission independent of time in the approximation of the
effective mass with the finite difference technique. In the context of electronic transport
properties and porous materials, a suitable theoretical and didactic description is based on
wave packet capacity. Thus, we investigate the dynamics of the wave packet propagating
through a porous semiconductor channel with the defects being simulated by a disordered
scattering region produced by monitoring potential. The theoretical framework is based
on the split-operator technique to solve the time-dependent Schrödinger pass within the
effective mass approximation. In the simulation, consider the semiconductor channel made
by InGaAs with a width of 100 Å, grown on InAlAs substrates, and the porous ones
are taken with circular symmetry and different densities. The results for the probability,
reflection and current transmission coefficients are analyzed for different: initial values of
kinetic energy of the Gaussian wave packet, disordered pore densities and pore randomness.
It is shown that the inter-subband transitions are strongly dependent on the configuration
of the disordered scattering region.

Keywords: Heterostructures. Pores. Schrödinger Equation.
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1
Introdução

Desordem em materiais bidimensionais (2D) semicondutores heteroestruturados é

inevitável, o que pode ser originado por impurezas, vacâncias ou substituições atômicas.

Fenômenos interessantes surgem em materiais quânticos desordenados, como, por exemplo,

a transição metal-isolante que pode ser explicada pelo efeito da localização de Anderson

[1, 2, 3, 4, 5]. Na descrição de propriedades de transporte, um sistema 2D descrito por um

potencial desordenado pode exibir transições de um regime de difusão para um regime

balístico, e um regime com estados localizados para um regime que apresenta estados

deslocalizados ao diminuir (manter �xo) o tamanho do sistema para uma desordem �xa

(crescente) [6, 7, 8, 9]. Desde a descoberta do silício poroso emissor de luz [10, 11], diferentes

tipos de materiais semicondutores porosos [12, 13, 14] têm sido utilizados para diversas

aplicações, como para a de criação de guias de ondas [15, 16, 17], diodos emissores de

luz [18, 19, 20, 21, 22, 23, 24], detector de umidade [25, 26], armazenamento de energia

[27], etc, a �m de estudar suas propriedades, sendo uma delas a de óptica eletrônica

[28, 29, 30, 31]. Este trabalho pretende investigar uma heteroestrutura semicondutora de

InAlAs/InGaAs porosa, já que o estudo de sistema tipobulk, sem porosidade, é bastante

conhecido na literatura. A forma de se crescer um cristal pode apresentar vacância no

material, e a simulação destes pode ser feita utilizando porosidade. Um estudo desta

heteroestrura com porosidade pode ser usado para investigar propriedades ópticas, devido

às transições intrabandas desta heteroestrutura, que possuem umbandgapdireto.

Em um contexto didático e apropriado, o estudo dos estados eletrônicos em um

poço quântico 2D poroso é feito pela solução da equação de Schrödinger bidimensional

independente do tempo, e as propriedades de transporte eletrônico podem ser analisadas

através da propagação de pacotes de ondas [32, 33, 34, 35, 36, 37].

Neste trabalho, é feito um estudo teórico das propriedades eletrônicas da he-

teroestrutura semicondutora porosa do arseneto de gálio-índio (InGaAs) e arseneto de

alumínio-índio (InAlAs). O referencial teórico se baseia na solução da equação de Schrödin-

ger bidimensional independente do tempo para estados ligados na região porosa do canal e

também na técnicasplit-operator para resolver a equação de Schrödinger dependente do
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tempo dentro da aproximação da massa efetiva e do formalismo matemático da função

envelope.

Considera-se um substrato do semicondutor InAlAs sobre o qual é crescido um

canal deL = 100 Å de largura do semicondutor InGaAs, onde foram simuladas diferentes

densidades de poros com simetria circular e disposição espacial aleatória. Para os estados

ligados, também foi analisada a relação de dispersãoEn (K ) e as funções de ondas na região

porosa. Quanto aos resultados para o transporte eletrônico, o mesmo será investigado

através do coe�ciente de transmissão e re�exão e pela densidade de corrente, sendo

analisados para diferentes valores de energia cinética do pacote de ondas com diferentes

densidades e desordenamentos poroso, que estão dispostos em uma região em torno da

região central do canal. Foi apresentada uma transição entre sub-bandas que se mostra

fortemente dependente da con�guração da região de espalhamento desordenado.

O presente trabalho está dividido em quatro partes, sendo elas a introdução, a

fundamentação teórica, resultados e discussões e a conclusão.

Neste capítulo introdutório foi feita uma breve revisão literária sobre materiais

semicondutores porosos, mostrando a importância do estudo e aplicabilidade dos mesmos.

É discutido brevemente sobre o sistema estudado nesta dissertação, as técnicas utilizadas

e os resultados obtidos.

No Capítulo 2, é apresentado o modelo teórico abordado ao apresentar o teorema

de Bloch para o estudo de pacotes de ondas em estruturas cristalinas. É mostrado o

tipo do hamiltoniano (Ĥ ) do sistema, assim como a teoria da massa efetiva e da função

envelope. A ferramenta matemática utilizada para o estudo dos estados eletrônicos é

feita pela discretização da equação de Schrödinger bidimensional independente do tempo

por diferenças �nitas, onde é mostrada a descrição do método numérico utilizado para a

obtenção dos autovalores (relação de dispersão de energia) e autoestados (snapshots) do

sistema quântico em duas dimensões, além de um algoritmo emPython implementado

para a demonstração do método. No Apêndice A é disponibilizada a implementação

computacional emPython, comentada, do cálculo de propriedades eletrônicas de sistemas

bidimensionais. Na última seção é mostrada uma aplicação de um poço sem a presença de

porosidade.

No Capítulo 3, é feita a discussão aprofundada dos estados eletrônicos de um poço

quântico 2D poroso, onde se analisa a in�uência da densidade de poros (� ) nos estados

ligados dentro do poço. Uma análise das autoenergias para uma variação da dimensão do

poço também é feita.

No Capítulo 4, é apresentado o modelo teórico e os resultados do transporte

eletrônico para um canal quântico poroso. Utiliza-se o métodosplit-operator, que separa

operadores e permite o cálculo dos estados quânticos, resolvendo, assim, a equação de

Schrödinger dependente do tempo para um sistema poroso. Os resultados para o coe�ciente

de transmissão e a probabilidade de corrente mostram que as obstruções no interior do
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canal provocam espalhamento do pacote de ondas sobre grande in�uência da densidade de

poros (� ).

Por �m, as conclusões e perspectivas do trabalho são descritas no Capítulo 5.



2
Modelo Teórico

Neste capítulo será apresentado o formalismo teórico para cálculo dos estados

eletrônicos, num poço quântico 2D poroso. Discute-se as aproximações do Hamiltoniano

do sistema, a importância da teoria da massa efetiva para a relação de dispersão de

energia. São mostrados os parâmetros e o sistema para um poço quântico. É discorrida a

discretização da equação de Schrödinger independente do tempo e uma aplicação de um

poço quântico sem porosidade.
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2.1 Estados de Bloch

A solução da equação de Schrödinger para o modelo de elétron livre ou até mesmo

para um elétron preso num potencial (bulk) é relativamente simples, pois teria-se apenas

um termo para o modelo de elétron livre (energia cinética do elétron) e dois termos para

o modelobulk (energia cinética+ potencial) no operador Hamiltoniano, o qual descreve

todas as interações do sistema. O cálculo dos estados eletrônicos para esses sistemas

ocorreria de forma tranquila, pois há um número baixo de interações no sistema.

Em um semicondutor que possui uma estrutura cristalina composto por inúmeros

íons localizados nos sítios da rede, a solução da equação de Schrödinger se torna algo

complicado, pois, em um sólido cristalino, a quantidade de átomos é da ordem deN �

1023 cm� 3 e o cálculo dos estados eletrônicos se torna impraticável, pois há uma gama

imensa de interações, fazendo com que o hamiltoniano (Ĥ ) do sistema se torne gigantesco

[38, 39], conforme pode ser visto na Equação 2.1. E da forma como se apresenta não possui

solução analítica e/ou numérica devido à sua complexidade.
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: (2.1)

Os termosi , j são denotados para os elétrons eI , J são para os núcleos atômicos,

enquanto queR I , Z I e M I são, respectivamente, a posição, número atômico e a massa

do núcleo. A massa e a carga elétrica do elétron são, respectivamente,me e � e [38]. Os

cinco termos da equação representam: (1) a energia cinética dos elétrons, (2) interação

Coulombiana entre elétron-núcleo, (3) interação Coulombiana entre elétron-elétron, (4)

a energia cinética dos núcleos e, por �m, (5) interação Coulombiana entre núcleo-núcleo.

Os termosjr i � r j j, jR I � R J j e jr i � R I j são, respectivamente, as distâncias de interação

Coulombiana entre o elétroni e o elétronj , o núcleoI e o núcleoJ e o elétroni e o núcleo

I , a interação spin-órbita é omitida, assim como efeitos relativísticos.

Uma forma de achar a solução da Equação 2.1 é fazendo aproximações que a

simpli�quem, diminuindo, assim, o número de termos de interações na equação. Uma

das aproximações a serem feitas é a aproximação adiabática (aproximação de Born-

Oppenheimer), que separa a dinâmica dos elétrons da dinâmica dos núcleos, considerando

que a energia cinética dos elétrons é muito maior que as dos núcleos devido às suas massas e,

desta forma, consegue-se reduzir bastante a Equação 2.1. Mas, ainda assim, é impraticável

usar o hamiltoniano ao representar os orbitais atômicos [38].

Uma ideia formidável, na tentativa de simpli�car mais o hamiltoniano e achar

a solução da equação de Schrödinger, é tirar vantagem da periodicidadeV(r ) da rede

cristalina. O teorema responsável por fazer isso é conhecido como teorema de Bloch [38].
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Considerando a aproximação de elétrons independentes, onde os mesmos são

considerados como partículas indistinguíveis e independentes [40], em que cada elétron

move-se sob a in�uência de um potencial médioV(r ), o hamiltoniano do sistema irá conter

apenas as interações elétron-íons. Reduzindo consideravelmente o número de termos da

Equação 2.1.

Para tal, usa-se o operador translação sobre uma função de onda estacionária

numa rede periódica de parâmetroR, o qual é descrito [41]:

T̂ R  n (r ) =  n (r + T R ) = ei K �T R  n (r ) : (2.2)

Os autoestados para qualquer operador periódico, como o hamiltoniano, são

escolhidos com valores de�nidos deK [41], assim:

 n;K (r ) = ei K �T R un;K (r ) ; (2.3)

ondeun;K (r ) é periódico (un;K (r + T R ) = un;K (r )).

A Equação 2.3 são autofunções do operador hamiltoniano,Ĥ , onde o operador

translação atuando sobre
h
Ĥ  n (r )

i
é dado,

T̂ R Ĥ  n (r ) = Ĥ  n (r + R) = Ĥ T̂ R  n (r ) ; (2.4)

onde o hamiltoniano é invariante em relação à translação [40, 41], ou seja,
h
T̂ R Ĥ

i
 n (r ) = 0 ; (2.5)

desta forma, pode-se encontrar o hamiltoniano para as autofunções de Bloch, conforme

será mostrado abaixo, partindo da Equação 2.4.

Ĥ  n (r + R) = Ĥ ei K �R  n (r ) = En  n (r ) ; (2.6)

como trata-se dos vetoresK especí�cos da Primeira Zona de Brillouin (PZB)1, deve-se

utilizar as funções de Bloch da Equação 2.3,

Ĥ ei K �R  n;K (r ) = En  n;K (r ) ; (2.7)

tomando T R = R e assim,

Ĥ ei K �R ei K �R un;K (r ) = Enei K �R un;K (r ) ; (2.8)

tem-se,

Ĥ ei K �R un;K (r ) = Enun;K (r ) ; (2.9)
1 A célula unitária original, de�nida como célula unitária de Wigner-Seitz, é o lugar geométrico formado

pelos pontos da rede de Bravais (rede direta) que estão mais próximos de um determinado ponto do
que de qualquer outro ponto. A Primeira Zona de Brillouin (PZB) é a célula de Wigner-Seitz para o
espaço recíproco [38, 40, 41].
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onde o parâmetro abaixo descreve o hamiltoniano para um elétron em um potencial

periódico [38],

H(K ) =
X

R

ei K �R H(R) ; (2.10)

tem-se [41],

Ĥ (K )un;K (r ) = Enun;K (r ) ; (2.11)

assim, o hamiltoniano é [41],

Ĥ (K )un;K (r ) =
�
�

~2

2m0
(r + iK )2 + V(r )

�
un;K (r ) = Enun;K (r ) ; (2.12)

abrindo a equação, tem-se,

Ĥ (K )un;K (r ) =
�
�

~2

2m0
r 2 �

~2

m0
i r K +

~2k2

2m0
+ V(r )

�
un;K (r ) = Enun;K (r ) ; (2.13)

sabendo que o operador momento é dado porp = � i~r , tem-se,

(H0 + H1 + H2) uK (r ) = EnuK (r ) ; (2.14)

onde,

H0 =
p2

2m0
+ V(r ); (2.15)

H1 =
~

m0
K � p ; (2.16)

e,

H2 =
~2k2

2m0
; (2.17)

onde H0 é o Hamiltoniano de um sistema não perturbado e os termosH1 e H2 são

perturbativos.

2.2 Teoria da massa efetiva e função envelope

Tomando o ponto central da Primeira Zona de Brillouin,�( K = 0) , como ponto

de referência, a solução da Equação 2.12 formará um conjunto completo de funçõesun;0(r ),

formado pelos autoestados deH0, com autoenergiasEn(K = 0) [42]. Este procedimento

permite calcular qualquer função de onda para qualquerK 6= 0 a partir de uma combinação

linear de funções de Bloch,

un;K (r ) =
1X

n0

cn;n 0un0;0(r ) ; (2.18)

onde o coe�cientecn;n 0 é conhecido como função envelope.
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O formalismo da função envelope é um argumento matemático para que se possa

usar a aproximação da massa efetiva para descrever o comportamento dos elétrons e

buracos2 na estrutura cristalina, quando sujeito a perturbações.

Neste trabalho serão estudados elétrons de condução, os quais encontram-se

na banda de condução, exceto para semicondutores de gap estreito, os quais não serão

investigados aqui. Desta forma, é possível simpli�car o modelo estudado para um modelo

de banda simples.

Assim, o HamiltonianoK � p do sistema é reduzido em um elemento básico dado

pela equação abaixo,

hun;0 jHK �p j un;0i = En;0 +
~2k2

2m�
e

: (2.19)

Então recai-se numa forma de dispersão de energia que aparece no modelo equiva-

lente de elétrons livres com uma forma aproximadamente parabólica na região da banda de

condução próxima ao pontoK = 0. No entanto, a curvatura difere da parábola de dispersão

do modelo de elétron livre, dependendo da composição e estrutura do semicondutor [42].

Esta curvatura é introduzida por meio de um parâmetro empírico denominado massa

efetiva do elétron (m�
e).

Da teoria das perturbações, a energia do estadon, corrigida até a segunda ordem

[42], é dada por,

En (K ) = En;0 +
~2k2

2m0
+

~2

m2
0

X

n06= n

jhun;0 jK � pj un0;0ij 2

En (0) � En0(0)
; (2.20)

comparando a Equação 2.19 a Equação 2.20, encontra-se a expressão da massa efetiva [42],

1
m�

e
=

1
m0

+
2

m2
0k2

X

n06= n

jhun;0 jK � pj un0;0ij 2

En (0) � En0(0)
: (2.21)

A relação entre tensor massa efetiva e a derivada segunda da energia em relação a

K pode ser encontrada fazendo uma expansão em série de Taylor da energiaEn(K ) em

torno de K = 0,

En (K ) = En (0) +
X

i

@En
@ki

+
1
2

X

i;j

@2En

@ki @kj
ki kj ; (2.22)

e comparado-se as Equação 2.20, Equação 2.21 e Equação 2.22, encontra-se �nalmente o

tensor de massa efetiva,

m�
ei;j

=
�

1
~2

@2En (K )
@ki @kj

� � 1

: (2.23)

A massa efetiva é importante para o estudo da relação de dispersão de energia em

materiais semicondutores, e a mesma também de�ne quando um material é anisotrópico.
2 Em um semicondutor, quando há excitação de um elétron, que se localiza na banda de valência, para

a banda de condução, o mesmo deixa um espaço na banda de valência, que é chamado de buraco
[38, 41, 43].
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Suas propriedades dependem da orientação do corpo do material. Portanto, a teoria da

massa efetiva é utilizada para corrigir a massa do elétron sob a ação de um potencial

periódico e está associada com a derivada segunda da energia, como pode ser visto na

Equação 2.23. Os valores para a massa efetiva utilizados neste trabalho podem ser obtidos

na literatura [44, 45].

2.3 Descrição teórica do sistema

A junção entre materiais degap de energia distintos cria poços de potenciais

para os elétrons e buracos na direção de crescimento da heteroestrutura. Os modelos de

banda para materiais cristalinos são feitos teoricamente, usando cálculos de primeiros

princípios, via DFT (Teoria do Funcional da Densidade) ou aproximações do tipo ligação

forte (Tight Binding ) [46]. Normalmente, o modelo é baseado em uma célula unitária do

cristal e os cálculos são realizados na Primeira Zona de Brillouin. A Figura 1(a) mostra a

estrutura cristalina do semicondutor estudado, onde X pode ser o gálio (Ga) ou alumínio

(Al), pois estas duas ligas ternárias semicondutoras possuem a mesma estrutura cristalina.

A Figura 1(b) mostra a estrutura octaédrica da Primeira Zona de Brillouin.

(a)

(b)

Figura 1 � (Color online) (a) Estrutura cristalina das ligas ternárias semicondutoras
InAlAs/InGaAs. (b) Primeira Zona de Brillouin com indicação e direção de alta simetria
no espaço recíproco.
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Para simular realisticamente materiais porosos, a criação da distribuição dos poros

é uma etapa crucial. O modelo estudado aqui usa três parâmetros de entrada: o diâmetro

dos poros, região permitida dos poros (Lx � Ly) e a porosidade (� ), que indica a fração

de volume ocupada por poros. O diâmetro dos poros utilizados é deD = 10 Å = 1 nm,

classi�cado como micro3 poros [47]. A geração dos poros começa com uma heteroestrutura

InAlAs/InGaAs, ver Figura 2, que expõe a estrutura principal de estudo.

Figura 2 � (Color online) Representação esquemática do canal feito de arseneto
de gálio-índio (InGaAs), com largura Ly = 100 Å. A região Lx representa uma região
limitada em x para os poros.L f é a região sem a presença de poros. É mostrada a
densidade de poros (� ) na áreaLx � Ly. A região em branco representa a liga ternária
semicondutora de arseneto de alumínio-índio (InAlAs).

Observa-se o canal feito de InGaAs (região em azul, potencial nulo -V(x; y)), com

largura igual Ly = 100 Å. Dentro da mesma há uma regiãoLx � Ly onde encontram-se os

poros dispostos aleatoriamente, representados pelas circunferências em preto com potencial

Vporos = 600 meV, onde se deve alcançar uma dispersão de10%(� = 0:10), 25%(� = 0:25),

50%(� = 0:50) e 75%(� = 0:75), tendo uma semelhança com queijo suíço [48]. A região
3 De acordo com União Internacional de Química Pura e Aplicada (IUPAC), em inglês International

Union of Pure and Applied Chemistry, as dimensões dos micro, meso ou macro poros são tipicamente
de < 20 Å, 20 Å � 50 Å, ou > 50 Å, respectivamente [47].
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L f , representando a região sem a presença de poros. Fora do canal, tem-se a liga de InAlAs

(região em branco) com potencial igual aVe = 600 meV. O valor da massa efetiva utilizado

foi de m�
e = 0:041m0 [32, 33, 34, 35, 36, 44, 45]. O cálculo da densidade de poros (� ) é

dado por,

� =
AS

Aporos
d ; (2.24)

ondeAS é a regiãoLx � Ly, Aporos é a área de um poro ed é a dispersão, podendo ser de

10%, 25%, 50%e 75%. Neste trabalho, os poros não se sobrepõem, ou seja, não se tocam,

e não tocam nos limites da região Lx � Ly.

A Equação 2.25 traz a relação da diferença de energia devido à quebra de degene-

rescência ocasionada pelos poros (ver Capítulo 3). Onde tem-se a diferença da energia de

um determinado autoestado para um sistema contendo porosidade e para um igual a zero,

sendoEn (� 6= 0) e En (� = 0) , respectivamente,

� En = En (� 6= 0) � En (� = 0) : (2.25)

2.4 Estados con�nados em 2D

Esta seção tem como objetivo mostrar o comportamento dos estados quânticos

bidimensionalmente con�nados.

No âmbito da mecânica quântica, os autoestados de um sistema quântico são

discretos. Por exemplo, um elétron preso num poço de potencial quadrado �nito terá seus

possíveis níveis de energia discretos e não contínuos, diferentemente do elétron livre, que

possui níveis de energia contínuos. Desta forma, é possível tirar informações importantes

dos estados de energia na regiãoLx � Ly contendo os poros dentro do canal (vide Figura 3).

Na Figura 3(a), é mostrada uma vista de todo o canal, e a região tracejada é a

região onde ocorre o con�namento para o estudo dos estados eletrônicos na mesma. Na

Figura 3(b) tem-se uma visão 3D dos poros no canal. Na Figura 3(c) tem-se a região sem

porosidade e observa-se alguns estados ligados no poço, pois o elétron estará con�nado na

direçãox e y.

Para encontrar os autoestados e autovalores deste sistema, é necessário solucionar

a equação de Schrödinger independente do tempo. Para o caso do elétron sob a ação de

um potencial bidimensional V(x; y), tem-se,

�
~2

2m�
e

�
@2

@x2
+

@2

@y2

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) ; (2.26)

onde ~ é constante de Planck reduzida,m�
e é a massa efetiva do elétron no material e

V(x; y) é o potencial con�nador.

Uma das formas de solucionar numericamente a Equação 2.26 é pela diagonalização

do Hamiltoniano discreto, que consiste em discretizá-lo, transformando-o em um conjunto

de equações lineares, obtendo, assim, os autoestados e seus respectivos autovalores.
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Figura 3 � (Color online) Em (a) é observada a região de con�namento bidimensional do
canal, em (b) é apresentada uma visão tridimensional dos poros dentro do canal e em (c)
é mostrada a regiãoLx � Ly sem porosidade com estados ligados devido ao con�namento
na direção dex e y.

Deve-se fazer um passo importante antes da discretização da equação deSchrödinger,

que é adimensioná-la. Para isso, de�ne-se algumas constantes,

� Constante de Rydberg �

Ry =
~2

2m0a2
0

� 13:6058eV (2.27)

� Raio de Bohr �

a0 � 0:5292Å (2.28)

Substituindo os valores da Equação 2.27 e Equação 2.28 na Equação 2.26 e

multiplicando por m0 e a2
0, tem-se a equação,

�
~2

2m�
e

a2
0

a2
0

m0

m0

�
@2

@x2
+

@2

@y2

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) ; (2.29)

� Rya2
0
m0

m�
e

�
@2

@x2
+

@2

@y2

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) ; (2.30)
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onde será de�nida a razão entre essas duas massas como� = m0=m�
e, conhecida como

massa reduzida,

� Rya2
0

�
@

@x
�

@
@x

+
@
@y

�
@
@y

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) ; (2.31)

fazendo-se algumas considerações para (x0 = x=a0 e y0 = y=a0),

@
@x

=
@

@x0
@x0

@x
=

1
a0

@
@x0

; (2.32)

@
@x

�
�

@
@x

�
=

1
a0

@
@x0

�
�

1
a0

@
@x0

�
=

1
a2

0

@
@x0

�
@

@x0
; (2.33)

o mesmo processo da Equação 2.32 e Equação 2.33 deve ser feito de forma análoga para a

variável y. Voltando para a variávelx0 = x e y0 = y, tem-se,

@
@x

�
@

@x
=

1
a2

0

@
@x0

�
@

@x0
=

1
a2

0

@
@x

�
@

@x
; (2.34)

@
@y

�
@
@y

=
1
a2

0

@
@y0

�
@

@y0
=

1
a2

0

@
@y

�
@
@y

; (2.35)

então,

� Ry
a2

0

a2
0

�
@

@x
�

@
@x

+
@
@y

�
@
@y

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) ; (2.36)

� Ry

�
@

@x
�

@
@x

+
@
@y

�
@
@y

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) ; (2.37)

dividindo a Equação 2.37 porRy:

� Ry

�
@

@x
�

@
@x

+
@
@y

�
@
@y

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) �

�
1

Ry

�
; (2.38)

�
Ry

Ry

�
@

@x
�

@
@x

+
@
@y

�
@
@y

�
 (x; y) +

V(x; y)
Ry

 (x; y) =
E
Ry

 (x; y) ; (2.39)

fazendo-se algumas considerações,

V0(x; y) =
V(x; y)

Ry
= V(x; y) ; (2.40)

E 0 =
E
Ry

= E ; (2.41)

tem-se,

�
�

@
@x

�
@

@x
+

@
@y

�
@
@y

�
 (x; y) + V(x; y) (x; y) = E (x; y) : (2.42)

A Equação 2.42 é a equação de Schrödinger escrita com termos adimensionais, de

forma que o próximo procedimento consiste em aplicar técnicas numéricas de discretização.

Neste trabalho, usa-se a técnica de diferenças �nitas. Como foi abordado no Seção 2.2,

a massa efetiva depende da direção, portanto, quando faz-se a discretização utilizando
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diferenças �nitas, a mesma será levada em consideração. A solução numérica da equação

de Schrödinger bidimensional com massa efetiva utilizandoPython é feita no Apêndice A

(recomenda-se ao leitor revisitá-lo), de forma detalhada.

A discretização do intervalo do sistema será feita em um intervalo que começa

de xmin , com N pontos separados por uma distância �xa� x. Logo, é possível de�nir o

intervalo, como pode ser visto na Figura 4.

Figura 4 � Comparação entre um intervalo espacial contínuo e discreto, sendo que� x é o
parâmetro de discretização que representa a distância entre dois pontos �xos dogrid e
xmin é o valor mínimo dex.

Utiliza-se a notação de índices para representar os pontos no espaço, tal que

 (x) !  i . Com o intervalo discretizado, é possível de�nir funções avaliadas em cada

ponto do mesmo. Utilizando o mesmo tipo de notação por índices, obtém-se,

 (x+1� x)  1 (2.43)

 (x+2� x)  2 (2.44)

 (x+3� x) $  3 (2.45)
...

...

 (x+ N � x)  N (2.46)

No caso bidimensional, existe outro intervalo para a direçãoy e, nesse caso, as

funções de onda podem ser descritas por 2 índices ao invés de 1, da seguinte forma:

 (x; y) !  i;j (2.47)

Começando a modelagem da primeira derivada, da Equação 2.42, num ponto da

direita da grid discreta, emi + 1, e a segunda derivada num ponto da esquerda,i � 1, e
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depois fazendo o inverso, começando com a primeira derivada num ponto da esquerda,

i � 1, e a segunda derivada num ponto da direita,i + 1, para depois tirar a média desses

dois valores, e, desta forma, consegue-se minimizar o erro associado. Para o primeiro caso,

tem-se,
@ i;j
@x

j i +1 ;j �
 i +1 ;j �  i;j

� x
; (2.48)

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

j i � 1 �
� i;j

�
 i +1 ;j �  i;j

� x

�

� x
j i;j �

� i;j

�
 i +1 ;j �  i;j

� x

�

� x
j i � 1;j ; (2.49)

resolvendo,

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

� � i;j

�
 i +1 ;j �  i;j

� x2

�
� � i � 1;j

�
 i;j �  i � 1;j

� x2

�
; (2.50)

reorganizando,

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

�
� � i;j

� x2

�
 i +1 ;j �

� � i;j

� x2
+

� i � 1;j

� x2

�
 i;j +

� � i � 1;j

� x2

�
 i � 1;j ; (2.51)

de forma análoga paray,

@
@y

� i;j
@ i;j
@y

�
�

� i;j

� y2

�
 i;j +1 �

�
� i;j

� y2
+

� i;j � 1

� y2

�
 i;j +

�
� i;j � 1

� y2

�
 i;j � 1 : (2.52)

Resolvendo para o segundo caso,

@ i;j
@x

j i � 1 �
 i;j �  i � 1;j

� x
; (2.53)

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

j i +1 �
� i;j

�
 i;j �  i � 1;j

� x

�

� x
j i +1 ;j �

� i;j

�
 i;j �  i � 1;j

� x

�

� x
j i;j ; (2.54)

organizando os termos,

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

� � i +1 ;j

�
 i +1 ;j �  i;j

� x2

�
� � i;j

�
 i;j �  i � 1;j

� x2

�
; (2.55)

reorganizando,

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

�
� � i +1 ;j

� x2

�
 i +1 ;j �

� � i;j

� x2
+

� i +1 ;j

� x2

�
 i;j +

� � i;j

� x2

�
 i � 1;j ; (2.56)

seguindo paray,

@
@y

� i;j
@ i;j
@y

�
�

� i;j +1

� y2

�
 i;j +1 �

� � i;j

� x2
+

� i;j +1

� x2

�
 i;j +

� � i;j

� x2

�
 i;j � 1 : (2.57)

Tirando a média emx, através da discretização das Equação 2.51 e Equação 2.56,

obtém-se,

@
@x

� i;j
@ i;j
@x

�
� i;j + � i +1 ;j

2� x2
 i +1 ;j �

� i +1 ;j + 2� i;j + � i � 1;j

2� x2
 i;j +

� i;j + � i � 1;j

2� x2
 i � 1;j : (2.58)
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Efetuando a média emy, através da discretização das Equação 2.52 e Equação 2.57,

obtém-se,

@
@y

� i;j
@ i;j
@y

�
� i;j + � i;j +1

2� y2
 i;j +1 �

� i;j +1 + 2� i;j + � i;j � 1

2� y2
 i;j +

� i;j + � i;j � 1

2� y2
 i;j � 1 : (2.59)

Substituindo a Equação 2.58 e Equação 2.59 na Equação 2.42,

�
�

� i;j + � i +1 ;j

2� x2
 i +1 ;j �

� i +1 ;j + 2� i;j + � i � 1;j

2� x2
 i;j +

� i;j + � i � 1;j

2� x2
 i � 1;j +

+
� i;j + � i;j +1

2� y2
 i;j +1 �

� i;j +1 + 2� i;j + � i;j � 1

2� y2
 i;j +

� i;j + � i;j � 1

2� y2
 i;j � 1

�
+ V i;j  i;j = E i;j

(2.60)

organizando os termos,

�
� i;j + � i;j � 1

2� y2
 i;j � 1 �

� i;j + � i � 1;j

2� x2
 i � 1;j +

�
� i +1 ;j + 2� i;j + � i � 1;j

2� x2
+

+
� i;j +1 + 2� i;j + � i;j � 1

2� y2
+ V i;j

�
 i;j �

� i;j + � i +1 ;j

2� x2
 i +1 ;j �

� i;j + � i;j +1

2� y2
 i;j +1 = E i;j

(2.61)

De�nindo algumas relações,

B i +1 ;j = �
� i;j + � i +1 ;j

2� x2
; (2.62)

B i � 1;j = �
� i;j + � i � 1;j

2� x2
; (2.63)

A i;j =
� i +1 ;j + 2� i;j + � i � 1;j

2� x2
+

� i;j +1 + 2� i;j + � i;j � 1

2� y2
+ V i;j ; (2.64)

C i;j +1 = �
� i;j + � i;j +1

2� y2
; (2.65)

C i;j � 1 = �
� i;j + � i;j � 1

2� y2
: (2.66)

Logo, a discretização �ca,

C i;j � 1 i;j � 1 + B i � 1;j  i � 1;j + A i;j  i;j + B i +1 ;j  i +1 ;j + C i;j +1  i;j +1 = E i;j : (2.67)

Em um grid em que os pontosx representam o eixox e os pontosy representam o

eixo y, a equação com índices acima representa um sistema linear dex� y. Essas equações

podem ser reescritas como equações matriciais, reduzindo o problema a um problema de

autovalor e autovetor. Assim, o lado esquerdo da Equação 2.67 é expandido para alguns

termos.
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(i = 0 ; j = 0) 0 + 0 + A 0;0 0;0 + B 1;0 1;0 + C0;1 0;1

(i = 1 ; j = 1) C1;0 1;0 + B 0;1 0;1 + A 1;1 1;1 + B 2;1 2;1 + C1;2 1;2

(i = 2 ; j = 1) C2;0 2;0 + B 1;1 1;1 + A 2;1 2;1 + B 3;2 3;2 + C2;2 2;2
...

...
...

...
...

...
(i = x; j = 1) C x; 0 x; 0 + B x � 1;1 x � 1;1 + A x; 1 x; 1 + 0 + C x; 2 x; 2

(i = 1 ; j = 2) C1;1 1;1 + B 0;2 0;2 + A 1;2 1;2 + B 2;2 2;2 + C1;3 1;3

(i = 2 ; j = 2) C2;1 2;1 + B 1;2 1;2 + A 2;2 2;2 + B 3;2 3;2 + C2;3 2;3
...

...
...

...
...

...
(i = x; j = y) C x; y � 1 x; y � 1 + B x � 1;y  x � 1;y + A x; y  x; y + 0 + 0

(2.68)

Os termos com índices comi = j = � 1, i = x +1 e j = y+1 serão desconsiderados,

pois estão fora das diagonais da matriz e não estão inclusos na matriz coluna, como pode

ser observado na matriz da Matriz 2.69.

Organizando os valores para todos os índices em forma de matrizH (matriz

Hermitiana), com um vetor coluna , que possui componentes da função de onda, nota-se

que esta é uma matriz esparsa, com o parâmetroA i;j contendo o potencial indo na diagonal

principal da matriz, o termo B i +1 ;j indo acima da diagonal principal (diagonal secundária),

o termo B i � 1;j indo abaixo da diagonal principal e os termosC i;j � 1 e C i;j +1 mais afastados,

formando a matriz esparsa, o restante dos termos da matriz é nulo. Agora se faz necessária

a solução numérica desta matriz.

(i; j )
(1; 1)
(2; 1)

...
(�x; 1)
(1; 2)

...
(�x; �y � 1)

(1; �y)
...

(�x; �y � 1)
(�x; �y)

0

B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
@

A 1;1 B 2;1 C 1;2

B 1;1 A 2;1 B 3;2 C 2;2

. . .
. . .

. . .
. . .

B �x � 1;1 A �x; 1
. . . C �x; 2

C 1;1
. . . A 1;2 B 2;2 C 1;3

C 2;0
. . .

. . .
. . .

. . .

. . . B �x � 1; �y � 1 A �x; �y � 1
. . .

C �x; �y � 2
. . . A 1; �y B 2; �y

. . .
. . .

. . .
. . .

C �x; �y � 1 B �x � 1; �y A �x; �y

1

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
A

0

B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
B
@

 i;j

 1;1

 2;1

...
 �x; 1

 1;2

...
 �x; �y � 1

 1; �y

...
 �x; �y � 1

 �x; �y

1

C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
C
A

(2.69)

Quanto aos resultados das densidades de probabilidade das funções de onda,

será utilizada, por conveniência, a densidade de probabilidade relativa, descrita pela

Equação 2.70, para que se tenha um grá�co com uma única escala de cores, cujoplot

da densidade de probabilidade terá um valor entre 0 e 1. Desta forma, ainda é possível

observar todos os estados.

� rel(n; x; y) =
j (n; x; y)j2

j m�ax (n; x; y)j2
; (2.70)

a densidade de probabilidade está associada a um estadon com uma função de onda

 (n; x; y), e, quando normalizada, tem seu valor máximo igual a m�ax (n; x; y).
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2.5 Exemplo de aplicação do modelo teórico para descrição de

estados eletrônicos de um poço quântico bidimensional

O tipo de heteroestrutura semicondutora in�uencia no espectro de energia do

portador de carga. Esses dispositivos têm uma escala de comprimento da ordem do

comprimento de onda de de Broglie [49, 50] do portador e exibem um comportamento

ondulatório. Portanto, a equação de Schrödinger pode ser usada para descrever suas

propriedades eletrônicas e ondulatórias nestes dispositivos.

As heteroestruturas con�nam o elétron, reduzindo o grau de liberdade do mesmo

dentro delas. Em um sistema bidimensional, o espectro de energia forma mini-bandas

devido ao aumento dobandgap4 quando se junta dois materiais debandgapde energia

diferentes, formando um poço de potencial para o elétron [43]. As heteroestruturas podem

ser feitas através de técnicas epitaxiais5 em nanocristais produzidos por métodos químicos

ou por implantação iônica, ou nanodispositivos produzidos por técnicas de litogra�a6.

Quando a energia potencial do con�namento (� E(r )) for maior que a energia

portadora En , essas energiasEn do portador serão con�nadas e quantizadas [43]. A energia

potencial � E(r ) pode con�nar os portadores em uma, duas ou três dimensões, correspon-

dendo a poços, �os ou sistemas de pontos quânticos, respectivamente. A quantização da

energia é acompanhada pelo con�namento do movimento dos portadores nas direções em

que estão con�nados [43].

Para um poço quântico bidimensional, onde tem-se o con�namento do portador

na direção dex e y, a energia total da partícula é dada por [43]:

En;m (K ) = E (n)
x + E (m)

y +
~2k2

z

2m�
e

; (2.71)

com n; m = 1; 2; 3; ::: sendo os níveis de energia quantizados (direção de con�namento) e

na direçãoz tem-se o grau de liberdade, onde os níveis de energia são contínuos.

A Figura 5 mostra a densidade de probabilidade da função de onda do elétron

con�nado no poço 2D. O poço tem largura simétrica na direção dex em y, sendoL =

Lx = Lx = 100 Å = 10 nm. Para os resultados apresentados aqui, a densidade de poros é

nula (� = 0:00). O valor do potencial de con�namento é de Ve(z) = 600 meV .

Foram calculados 9 autoestados no poço. Oplot das densidades� rel(n; x; y) revela

as regiões do poço onde o elétron é mais propício a ser encontrado, para aqueles valores

especí�cos de energia. Como trata-se de um poço �nito, existe uma probabilidade do elétron

ser encontrado fora do poço, como pode ser visto mais nitidamente no autoestado com
4 Na física do estado sólido, obandgapé uma região entre as bandas de valência e de condução, onde os

estados eletrônicos são proibidos [38, 41, 43].
5 É uma técnica de deposição de �na camada monocristalina sobre substrato monocristalino, seguindo a

mesma estrutura de orientação [43].
6 É uma técnica na qual é feita uma impressão, sobre um substrato, ou seja, as heteroestruturas são

"esculpidas" diretamente num substrato semicondutor [43].
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Figura 5 � (Color online) Plot das primeiras 9 densidades de probabilidade obtidas, e
seus respectivos autovalores de energia em meV. A escala colorida na lateral direita indica
o valor das respectivas densidades de probabilidade relativas� rel(n; x; y), de�nidas na
Equação 2.70.

energiaE5. O estado fundamental possui energiaE0 = 116:48 meV. O 1° e o 2° autoestado

são degenerados, possuindo a mesma energia,E1 = E2 = 284:89 meV. Observa-se que,

até o 6° autoestado com energiaE5 = 539:76 meV, o elétron ainda está con�nado dentro

do poço. Nos autoestados seguintes, a energia do elétron é maior que a do poço, e o

elétron pode transitar no material como um elétron livre, com energia contínua, apenas

sob in�uência do potencial periódico da rede.

A Figura 6 mostra uma perspectiva 3D da Figura 5. Nela é possível visualizar

melhor a densidade de probabilidade relativa dos autoestados, para valores maiores que

E5, com uma probabilidade maior de ser encontrada fora do poço.
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Figura 6 � (Color online) Plot 3D das primeiras 9 densidades de probabilidades obtidas,
e seus respectivos autovalores de energia em meV. A escala colorida na lateral direita
indica o valor das respectivas densidades de probabilidade relativas� rel(n; x; y), de�nidas
na Equação 2.70.

A Figura 7 mostra um resultado interessante de onde pode-se extrair o comporta-

mento das autoenergias e como as mesmas variam de acordo com a dimensão do poço.

Em relação às energias dos 9 estados para um tamanho inicial de poço igual aL = 40 Å

até um valor deL = 200 Å, é possível perceber que elas tendem a diminuir conforme a

largura do poço aumenta, conforme pode ser encontrado na literatura [43].

A Tabela 2.1 mostra os valores das autoenergias para diferentes larguras de poços.

Percebe-se os estados degenerados com as energiasE1 = E2 e E6 = E7, agora analisando

seus valores em função do tamanho do con�namento. Larguras menores de poços irão

con�nar menos estados que poços maiores, como era esperado.

A partir de L = 130 Å, é possível con�nar os 9 estados dentro do poço. Percebe-se

que os estados degenerados também aparecem para as energiasE1 = E2 e E6 = E7.



2.5. EXEMPLO DE APLICAÇÃO DO MODELO TEÓRICO PARA DESCRIÇÃO DE ESTADOS

ELETRÔNICOS DE UM POÇO QUÂNTICO BIDIMENSIONAL 45

Figura 7 � (Color online) As autoenergias (meV) associadas aos 9 primeiros autoestados
no poço, em termos das larguras do mesmo (Å). Os valores numéricos das energias estão
representados no eixoy em ordem crescente, sendo queE0 representa o estado de mais
baixa energia. A densidade de poros é igual a 0% (� = 0:00).

L = En E0 E �
1 E �

2 E3 E4 E5 E �
6 E �

7 E8

40 Å 391.25 645.19 645.19 647.82 681.00 701.35 724.59 724.59 755.38
50 Å 309.48 623.36 623.36 647.23 680.38 695.95 695.95 700.93 742.69
60 Å 244.95 550.08 550.08 646.56 675.59 675.59 677.54 699.36 739.75
70 Å 197.63 463.67 463.67 642.84 660.56 671.66 671.66 693.60 726.42
80 Å 164.20 393.36 393.36 598.83 629.01 670.65 670.65 671.83 702.22
90 Å 136.99 332.44 332.44 517.70 587.59 611.18 667.92 667.92 697.98

100 Å 116.47 284.89 284.89 448.04 527.92 539.76 652.94 652.94 690.18
110 Å 100.19 246.36 246.36 389.56 467.83 474.28 600.58 600.58 672.21
120 Å 86.72 214.03 214.03 339.59 412.47 416.18 533.95 533.95 635.95
130 Å 76.36 188.94 188.94 300.41 367.37 369.71 476.78 476.78 586.97
140 Å 67.25 166.74 166.74 265.51 326.30 327.79 423.95 423.95 531.79
150 Å 59.68 148.18 148.18 236.21 291.31 292.29 378.67 378.67 480.22
160 Å 53.65 133.37 133.37 212.76 263.02 263.71 341.99 341.99 436.63
170 Å 48.20 119.92 119.92 191.42 237.11 237.58 308.33 308.33 395.63
180 Å 43.53 108.40 108.40 173.09 214.74 215.08 279.25 279.25 359.63
190 Å 39.73 99.00 99.00 158.13 196.40 196.65 255.41 255.41 329.79
200 Å 36.22 90.28 90.28 144.26 179.35 179.53 233.23 233.23 301.81

Tabela 2.1 � Valores das autoenergias (En), em meV, estão em ordem crescente, com
aquelas que correspondem a estados degenerados sendo representadas em negrito com
asterisco, para diferentes larguras de poço com densidade de poros igual a� = 0:00.
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Estes resultados servem como um indicativo para o estudo dos estados eletrônicos

no poço com porosidade (discutido no Capítulo 3) e da propagação temporal (discutido

no Capítulo 4), já que a porosidade afeta os estados eletrônicos. A propagação, da forma

como será de�nida mais à frente, está diretamente relacionada com a possibilidade de se

encontrar o elétron na mesma.



3
Estados eletrônicos em um poço quântico 2D poroso

Neste capítulo serão apresentados os resultados dos estados eletrônicos do poço

quântico 2D poroso. Serão analisadas diferentes densidades de porosidades dentro do poço

e como o mesmo afeta os estados eletrônicos. Este estudo ajuda na análise da propagação

de pacote de ondas através de diferentes porosidades discutido no Capítulo 4.
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3.1 Resultados e Discussões

Os resultados discutidos nesta seção utilizam os mesmos parâmetros da Seção 2.5

do Capítulo 2, com tamanho do poço sendoL = Lx = Ly = 100 Å = 10 nm, con�nando

o elétron em duas dimensões (x e y). Os poros possuem o mesmo valor de potencial

do poço (Vporos = 600 meV). O diâmetro dos poros utilizados é �xo, tendo um valor de

D = 10 Å = 1 nm. Os poros podem ocupar qualquer posição aleatória dentro do poço,

respeitando sempre a densidade de� = 0:10, � = 0:25, � = 0:50 e � = 0:75 (ver Figura 2

do sistema).

A Figura 8 mostra os 9 primeiros autoestados para o poço de L= 100 Å. Para

uma densidade de� = 0:10, a quantidade de poros encontra-se na Tabela 3.1.

� = 0.00 � = 0.10 � = 0.25 � = 0.50 � = 0.75

n° Poros 0 12 32 63 95

Tabela 3.1 � Número de Poros para diferentes densidades do poço com largura L= 100 Å.

A Figura 8 mostra o estado fundamental com uma energiaE0 = 133:87 meV.

Percebe-se que o valor da energia, quando comparado ao poço sem porosidade, é maior,

podendo ser visto na Tabela 3.2. Observando a Tabela 3.2 e a Figura 8, percebe-se que 5

estados ainda estão dentro do poço. De forma geral, teve aumento no valor das autoenergias

em relação ao sistema com� = 0:00.

� / En E0 E �
1 E �

2 E3 E4 E5 E �
6 E �

7 E8

0.00 116.48 284.89 284.89 448.05 527.92 539.76 652.94 652.94 690.18
0.10 133.87 295.73 304.21 458.41 535.79 552.49 655.37 657.12 691.64

Tabela 3.2 � Valores das autoenergias (En), em meV, estão em ordem crescente, com
aquelas que correspondem a estados degenerados sendo representadas em negrito com
asterisco, para um poço de larguraL = 100 Å com densidade de poros igual a� = 0:00 e
� = 0:10.

Outro fator interessante de se analisar é que, quando não havia poros no sistema,

ocorria degenerescência para alguns estados (veri�car Figura 5), e isto é quebrado na

presença dos poros quando se observa a Tabela 3.2 e a Figura 8 para os estados com

energiaE1 e E2. Os estados com energiaE1 e E2 também sofrerão rotação dentro do canal,

isso de fato era esperado, já que os poros têm um valor de potencial maior que a energia

dos estadosE1 e E2. Os poros ocupam certas regiões dentro do poço, fazendo com que,

naquele ponto, tenha uma densidade de probabilidade menor (não é completamente nula,

mas a chance de encontrá-lo é pequena). Então o estado tem menor espaço dentro do poço,

como se o poço estivesse diminuindo e, desta forma, o estado écomprimido, aumentando,

assim, sua energia. Para os estados com energiasE6, E7 e E8, que estão fora do poço, as

autoenergias são quase parecidas com o sistema com densidade� = 0:00.
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