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Resumo

Desordem em materiais heteroestruturados semicondutores experimentalmente bidimensio-
nais (2D) é inevitavel, o que pode ser originado de impurezas carregadas, vacancias ou
substituicao atomica. Numerosos fenémenos excitantes surgem em materiais quanticos
desordenados, como, por exemplo, a transicao metal-isolante, que pode ser explicada
pelo efeito da localizagao de Anderson. Para as propriedades de transporte, um sistema
2D descrito por um potencial desordenado pode exibir transi¢oes de difusao-balistica e
localizagao-deslocalizagao ao diminuir (manter fixo) o tamanho do sistema para uma desor-
dem fixa (crescente). A presenga de porosidades em materiais semicondutores, denominados
materiais porosos, pode ser aproveitada para propor novos dispositivos para aplicacoes,
como, por exemplo, guias de onda. Para o estudo dos estados eletronicos para um sistema
quantico (pogo) poroso, feito de InAlAs/InGaAs, se faz necessaria a solu¢do numeérica da
equacao de Schrodinger independente do tempo na aproximacao da massa efetiva com
a técnica de diferencas finitas. No contexto das propriedades de transporte eletrénico e
materiais porosos, uma descri¢cao tedrica adequada e didatica é baseada na propagacao
de pacote de ondas. Assim, investiga-se a dinamica do pacote de ondas propagando-se
através de um canal semicondutor poroso com os defeitos sendo simulados por uma regiao
de espalhamento desordenado produzido por potenciais de obstrucao. O referencial teérico
baseia-se na técnica de split-operator para resolver a equagao de Schrédinger dependente
do tempo dentro da aproximagao da massa efetiva. Na simulagao, considera-se o canal
semicondutor feito por InGaAs com largura de 100 A, crescimento em substrato de InAlAs,
e 0s porosos sao tomados com simetria circular e diferentes densidades. Os resultados para
os coeficientes de probabilidade, reflexao e transmissao de corrente sao analisados para
diferentes: valores iniciais de energia cinética do pacote de ondas gaussianas, densidades
porosas desordenadas e aleatoriedade porosa. Mostra-se que as transigoes inter-sub-bandas

sao fortemente dependentes da configuracao da regiao de espalhamento desordenado.

Palavras-chave: Heteroestruturas. Poros. Equagao de Schrédinger.



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 Schrédinger 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 Schrodinger pass within the
effective mass approximation. In the simulation, consider the semiconductor channel made
by InGaAs with a width of 100 A, 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. Schrodinger Equation.
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Introducao

Desordem em materiais bidimensionais (2D) semicondutores heteroestruturados é
inevitavel, o que pode ser originado por impurezas, vacancias ou substituicdes atbmicas.
Fendmenos interessantes surgem em materiais quanticos desordenados, como, por exemplo,
a transicao metal-isolante que pode ser explicada pelo efeito da localizacdo de Anderson
[1, 2, 3, 4, 5]. Na descricado de propriedades de transporte, um sistema 2D descrito por um
potencial desordenado pode exibir transicbes de um regime de difusdo para um regime
balistico, 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) §, 7, 8, 9]. Desde a descoberta do silicio poroso emissor de I [L1], diferentes
tipos de materiais semicondutores poroso$Z 13, 14] tém sido utilizados para diversas
aplicacbes, como para a de criagdo de guias de ondds 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 éptica eletrbnica
[28, 29, 30, 31]. Este trabalho pretende investigar uma heteroestrutura semicondutora de
InAlAs/InGaAs porosa, ja que o estudo de sistema tipbulk, sem porosidade, é bastante
conhecido na literatura. A forma de se crescer um cristal pode apresentar vacancia no
material, e a simulacdo destes pode ser feita utilizando porosidade. Um estudo desta
heteroestrura com porosidade pode ser usado para investigar propriedades opticas, devido
as transic6es intrabandas desta heteroestrutura, que possuem bamdgapdireto.

Em um contexto didatico e apropriado, o estudo dos estados eletrbnicos em um
poco quantico 2D poroso é feito pela solucdo da equacédo de Schrodinger bidimensional
independente do tempo, e as propriedades de transporte eletrénico podem ser analisadas
através da propagacao de pacotes de ondas [32, 33, 34, 35, 36, 37].

Neste trabalho, é feito um estudo tedrico das propriedades eletrbnicas da he-
teroestrutura semicondutora porosa do arseneto de galio-indio (InGaAs) e arseneto de
aluminio-indio (InAlAs). O referencial tedrico se baseia na solugédo da equacéo de Schrodin-
ger bidimensional independente do tempo para estados ligados na regido porosa do canal e
também na técnicasplit-operator para resolver a equacao de Schrédinger dependente do
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tempo dentro da aproximacdo da massa efetiva e do formalismo matemético da funcéo
envelope.

Considera-se um substrato do semicondutor InAlAs sobre o qual é crescido um
canal deL = 100 A de largura do semicondutor InGaAs, onde foram simuladas diferentes
densidades de poros com simetria circular e disposi¢do espacial aleatoria. Para os estados
ligados, também foi analisada a relagcéo de disperdag(K ) e as funcdes de ondas na regiao
porosa. Quanto aos resultados para o transporte eletrénico, 0 mesmo sera investigado
através do coe ciente de transmissédo e re exao e pela densidade de corrente, sendo
analisados para diferentes valores de energia cinética do pacote de ondas com diferentes
densidades e desordenamentos poroso, que estdo dispostos em uma regido em torno da
regido central do canal. Foi apresentada uma transicéo entre sub-bandas que se mostra
fortemente dependente da con guracéo da regido de espalhamento desordenado.

O presente trabalho esta dividido em quatro partes, sendo elas a introducao, a
fundamentacao tedrica, resultados e discussdes e a concluséao.

Neste capitulo introdutério foi feita uma breve reviséo literaria sobre materiais
semicondutores porosos, mostrando a importancia do estudo e aplicabilidade dos mesmos.
E discutido brevemente sobre o sistema estudado nesta dissertacéo, as técnicas utilizadas
e os resultados obtidos.

No Capitulo 2, é apresentado o modelo tedrico abordado ao apresentar o teorema
de Bloch para o estudo de pacotes de ondas em estruturas cristalinas. E mostrado o
tipo do hamiltoniano (A) do sistema, assim como a teoria da massa efetiva e da funcéo
envelope. A ferramenta matematica utilizada para o estudo dos estados eletronicos &
feita pela discretizacdo da equacdo de Schrédinger bidimensional independente do tempo
por diferencas nitas, onde é mostrada a descricdo do método numérico utilizado para a
obtencao dos autovalores (relacéo de disperséo de energia) e autoestados (snapshots) do
sistema quéantico em duas dimensdes, além de um algoritmo Bgthon implementado
para a demonstracdo do método. No Apéndice A é disponibilizada a implementacao
computacional emPython, comentada, do célculo de propriedades eletrdnicas de sistemas
bidimensionais. Na ultima secdo é mostrada uma aplicacdo de um poco sem a presenca de
porosidade.

No Capitulo 3, é feita a discussao aprofundada dos estados eletrénicos de um poco
quantico 2D poroso, onde se analisa a in uéncia da densidade de porgsnos estados
ligados dentro do poco. Uma analise das autoenergias para uma variacdo da dimensédo do
poco também é feita.

No Capitulo 4, é apresentado o modelo tedrico e os resultados do transporte
eletrénico para um canal quantico poroso. Utiliza-se o métodplit-operator, que separa
operadores e permite o calculo dos estados quanticos, resolvendo, assim, a equacao de
Schrédinger dependente do tempo para um sistema poroso. Os resultados para o coe ciente
de transmissao e a probabilidade de corrente mostram que as obstrucdes no interior do
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canal provocam espalhamento do pacote de ondas sobre grande in uéncia da densidade de
poros ().

Por m, as conclusdes e perspectivas do trabalho sédo descritas no Capitulo 5.



Modelo Tedrico

Neste capitulo sera apresentado o formalismo teérico para calculo dos estados
eletrbnicos, num poco quéntico 2D poroso. Discute-se as aproximac¢des do Hamiltoniano
do sistema, a importancia da teoria da massa efetiva para a relacdo de dispersao de
energia. S40 mostrados os parametros e o sistema para um poco quantico. E discorrida a

discretizacao da equacado de Schrddinger independente do tempo e uma aplicacdo de um
pOco quéantico sem porosidade.
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2.1 Estados de Bloch

A solucdo da equacéo de Schrédinger para o modelo de elétron livre ou até mesmo
para um elétron preso num potenciall{ulk) 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 interacdes do sistema. O calculo dos estados eletrbnicos para esses sistemas
ocorreria de forma tranquila, pois ha um namero baixo de interacdes no sistema.

Em um semicondutor que possui uma estrutura cristalina composto por inUmeros
ions localizados nos sitios da rede, a solucdo da equagédo de Schrodinger se torna algo
complicado, pois, em um sélido cristalino, a quantidade de atomos é da ordemNie
10?® cm 2 e o célculo dos estados eletrdnicos se torna impraticavel, pois ha uma gama
imensa de interacdes, fazendo com que o hamiltoniari®)(do sistema se torne gigantesco
[38, 39|, conforme pode ser visto na Equacao 2.1. E da forma como se apresenta ndo possuli
solucao analitica e/ou numérica devido a sua complexidade.

2 X 1 X X Z, & 1 X X e
= ri — : - T ogw Tt
2me 40 I Ry 8"0 | g IM il
X 2 P 1 X X 7,Z,€ @)
™M, ! 8" o JRI Ryj° '

I Jsl

Os termosi, j sdo denotados para os elétronsle J s@o para 0s nucleos atbmicos,
enquanto queR,, Z, e M, sdo, respectivamente, a posicao, nimero atbmico e a massa
do ndcleo. A massa e a carga elétrica do elétron sao, respectivamemige e [38. Os
cinco termos da equacéao representam: (1) a energia cinética dos elétrons, (2) interacao
Coulombiana entre elétron-nucleo, (3) interacdo Coulombiana entre elétron-elétron, (4)
a energia cinética dos nucleos e, por m, (5) interacdo Coulombiana entre ndcleo-nucleo.
Os termosjr;  rjj, JRy  Ryjejri R,j séo, respectivamente, as distancias de intera¢éao
Coulombiana entre o elétron e o elétronj, o nucleol e o ndclead e o elétroni e o nucleo
|, a interacdo spin-6rbita € omitida, assim como efeitos relativisticos.

Uma forma de achar a solucédo da Equacédo 2.1 é fazendo aproximacfes que a
simpli quem, diminuindo, assim, o nimero de termos de interac6es na equacdo. Uma
das aproximacfes a serem feitas € a aproximacdo adiabatica (aproximacdo de Born-
Oppenheimer), que separa a dinamica dos elétrons da dinamica dos nucleos, considerando
gue a energia cinética dos elétrons € muito maior que as dos nucleos devido as suas massas e,
desta forma, consegue-se reduzir bastante a Equacao 2.1. Mas, ainda assim, é impraticavel
usar o hamiltoniano ao representar os orbitais atomicos [38].

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

a solucédo da equacao de Schrodinger, é tirar vantagem da periodicidat{e) da rede
cristalina. O teorema responsavel por fazer isso € conhecido como teorema de Bloch [38].
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Considerando a aproximacao de elétrons independentes, onde 0s mesmos sao
considerados como particulas indistinguiveis e independenté§],[em que cada elétron
move-se sob a in uéncia de um potencial médi(r), o hamiltoniano do sistema ira conter
apenas as interagdes elétron-ions. Reduzindo consideravelmente o nimero de termos da
Equacéao 2.1.

Para tal, usa-se o operador translacdo sobre uma funcao de onda estacionaria
numa rede periodica de parametr®, o qual € descrito [41]:

-fR n(r)= n(r+Tgr)= g Tr n(r): (2.2)

Os autoestados para qualquer operador peridodico, como o hamiltoniano, séo
escolhidos com valores de nidos d€ [41], assim:

nk (1) = gk TRUn;K(r); (2.3)

ondeunk (r) é periodico (n.x (r + Tr) = Unk (r)).
A Equacdao 2.3 sgo autofuncGes do operador hamiltoniarid, onde o operador
translacdo atuando sobreA ,(r) é dado,

TrA (N=A ,r+R)= AT (n); (2.4)
onde o hamiltoniano é invariante em relacao a translacao [40, 41], ou seja,
h [
frA  W(r)=0; (2.5)

desta forma, pode-se encontrar 0 hamiltoniano para as autofungcdes de Bloch, conforme
serd mostrado abaixo, partindo da Equacéo 2.4.

A o(r+R)= AT (r)= Eq n(r); (2.6)

como trata-se dos vetore& especi cos da Primeira Zona de Brillouin (PZB), deve-se
utilizar as fun¢des de Bloch da Equacéo 2.3,

AEfR (1) = En nk(r); (2.7)
tomandoTr = R e assim,
ReX ReK Ry (r) = En€® Runk (r); (2.8)
tem-se,
ReX Runk (1) = EqUnk (r); (2.9)

1 A célula unitéria original, de nida como célula unitaria de Wigner-Seitz, é o lugar geométrico formado

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

X
HK)=  €“FH(R); (2.10)
R
tem-se [41],
A (K)Unk (1) = EnUni (1) ; (2.11)
assim, o hamiltoniano é [41],
A (K )un (r) = ~—2(r + 1K)+ V() Unk (r) = Enlnk (r); (2.12)
2mg
abrindo a equacéo, tem-se,
2 2 22
IQ(K)un;K(r) = 2—mor 2 m—oir K + ﬁ+ V(r) uUnx(r)= Equnx(r); (2.13)

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

(H0+ H1+ Hz) Uk (r) = EnUK (r), (214)

onde,

p2
Ho = oo+ V(T); (2.15)
Hi= K P (2.16)
€,
~2k2

Ho = oo (2.17)

onde Hy € o Hamiltoniano de um sistema ndo perturbado e os termét e H, sdo
perturbativos.

2.2 Teoria da massa efetiva e funcéo envelope

Tomando o ponto central da Primeira Zona de Brillouin,( K = 0), como ponto
de referéncia, a solugcdo da Equacgéo 2.12 formard um conjunto completo de fung@egér),
formado pelos autoestados ddy, com autoenergia€, (K = 0) [42]. Este procedimento
permite calcular qualquer funcéo de onda para qualquir 6 0 a partir de uma combinagéo
linear de funcdes de Bloch,

hS
Un:k (1) = CninoUneo(r) ; (2.18)

no

onde o coe cientec,.no € conhecido como funcéo envelope.
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O formalismo da funcdo envelope é um argumento matematico para que se possa
usar a aproximacdo da massa efetiva para descrever o comportamento dos elétrons e
buracog na estrutura cristalina, quando sujeito a perturbacdes.

Neste trabalho serdo estudados elétrons de conducédo, 0s quais encontram-se
na banda de conducéo, exceto para semicondutores de gap estreito, 0s quais nao seréo
investigados aqui. Desta forma, é possivel simpli car o modelo estudado para um modelo
de banda simples.

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

pela equacao abaixo,
~2k2

hun;ojHK pj Un;ol = Enjo + (2.19)

2m,
Entéo recai-se numa forma de disperséo de energia que aparece no modelo equiva-

lente de elétrons livres com uma forma aproximadamente parabdlica na regido da banda de

conducéo préxima ao pontd = 0. No entanto, a curvatura difere da parabola de dispersao

do modelo de elétron livre, dependendo da composi¢éo e estrutura do semicondutdr [

Esta curvatura € introduzida por meio de um parametro empirico denominado massa

efetiva do elétron (,).

Da teoria das perturbacfes, a energia do estadpcorrigida até a segunda ordem
[42], é dada por,

~2k2 2 X jhungjK  pjUnooij?

s , 2.20
2m0 m% n% n En(o) EnO(O) ( )

comparando a Equacao 2.19 a Equacéo 2.20, encontra-se a expressao da massa ef@fjva [

2 X jhunojK  pjUneoij? |
m3k? En(0) Eno(0)

1.1, (2.21)
mg Mg % n

A relacdo entre tensor massa efetiva e a derivada segunda da energia em relacédo a
K pode ser encontrada fazendo uma expansédo em série de Taylor da endtg(& ) em
torno deK =0,
X @F, 1% @k

. @k 2, @kak
e comparado-se as Equacdo 2.20, Equacado 2.21 e Equacao 2.22, encontra-se nalmente o

tensor de massa efetiva,

E.(K)= E,(0)+ kiki ; (2.22)

L L@EK) T

&~ 2 @kak
A massa efetiva é importante para o estudo da relacédo de disperséo de energia em
materiais semicondutores, e a mesma também de ne quando um material € anisotrépico.

(2.23)

2 Em um semicondutor, quando ha excitagdo de um elétron, que se localiza na banda de valéncia, para
a banda de condugdo, o mesmo deixa um espaco na banda de valéncia, que é chamado de buraco
[38, 41, 43].
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Suas propriedades dependem da orientacdo do corpo do material. Portanto, a teoria da
massa efetiva é utilizada para corrigir a massa do elétron sob a acdo de um potencial
peridédico e esta associada com a derivada segunda da energia, como pode ser visto na
Equacéo 2.23. Os valores para a massa efetiva utilizados neste trabalho podem ser obtidos
na literatura [44, 45].

2.3 Descricao teorica do sistema

A juncéo entre materiais degap de energia distintos cria po¢os de potenciais
para os elétrons e buracos na direcdo de crescimento da heteroestrutura. Os modelos de
banda para materiais cristalinos s&o feitos teoricamente, usando calculos de primeiros
principios, via DFT (Teoria do Funcional da Densidade) ou aproximacdes do tipo ligacdo
forte (Tight Binding) [46]. Normalmente, o modelo é baseado em uma célula unitaria do
cristal e os calculos sao realizados na Primeira Zona de Brillouin. A Figura 1(a) mostra a
estrutura cristalina do semicondutor estudado, onde X pode ser o géalio (Ga) ou aluminio
(Al), pois estas duas ligas ternarias semicondutoras possuem a mesma estrutura cristalina.
A Figura 1(b) mostra a estrutura octaédrica da Primeira Zona de Brillouin.

(@)

(b)

Figura 1 (Color online) (a) Estrutura cristalina das ligas ternarias semicondutoras
InAlAs/InGaAs. (b) Primeira Zona de Brillouin com indicagéo e direcdo de alta simetria
Nno espago reciproco.
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Para simular realisticamente materiais porosos, a criagéo da distribuicdo dos poros
€ uma etapa crucial. O modelo estudado aqui usa trés parametros de entrada: o diametro
dos poros, regidao permitida dos porod { L) e a porosidade (), que indica a fracao
de volume ocupada por poros. O didmetro dos poros utilizados éDle 10 A =1 nm,
classi cado como micrd poros f7]. A geracdo dos poros comeca com uma heteroestrutura
InAIAs/InGaAs, ver Figura 2, que expde a estrutura principal de estudo.

Figura 2 (Color online) Representacdo esquematica do canal feito de arseneto
de gélio-indio (InGaAs), com largural, = 100 A. A regido Ly representa uma regido
limitada em x para os poros.L; é a regifio sem a presenca de poros. E mostrada a
densidade de poros () na areaL, L. A regido em branco representa a liga ternaria
semicondutora de arseneto de aluminio-indio (InAlAS).

Observa-se o canal feito de InGaAs (regido em azul, potencial nulg (x; y)), com
largura igual L, = 100 A. Dentro da mesma ha uma regidb, L, onde encontram-se 0s
poros dispostos aleatoriamente, representados pelas circunferéncias em preto com potencial
Vporos = 600 meV, onde se deve alcancar uma dispersao g% ( = 0:10), 25%( = 0:25),
50%( =0:50) e 75%( =0:75), tendo uma semelhanca com queijo suicég. A regido

3 De acordo com Uni&o Internacional de Quimica Pura e Aplicada (IUPAC), em inglés International
Union of Pure and Applied Chemistry, as dimensdes dos micro, meso ou macro poros séo tipicamente
de< 20A, 20 A 50A, ou> 50 A, respectivamente [47].
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L¢, representando a regido sem a presenca de poros. Fora do canal, tem-se a liga de InAlAs
(regido em branco) com potencial igual &, = 600 meV. O valor da massa efetiva utilizado

foi de m, = 0:041Im, [32, 33, 34, 35, 36, 44, 45]. O calculo da densidade de poros) é
dado por,

= As . (2.24)

B Aporos
ondeAs € aregidoLy Ly, Aporos € @ area de um poro @ € a dispersédo, podendo ser de
10% 25% 50%e 75% Neste trabalho, os poros ndo se sobrepbem, ou seja, ndo se tocam,
e néo tocam nos limites da regido,L L,.

A Equacéo 2.25 traz a relagéo da diferenca de energia devido a quebra de degene-
rescéncia ocasionada pelos poros (ver Capitulo 3). Onde tem-se a diferenca da energia de
um determinado autoestado para um sistema contendo porosidade e para um igual a zero,
sendoE,( 60) eE,( =0), respectivamente,

En=En( 60) En( =0): (2.25)

2.4 Estados con nados em 2D

Esta secdo tem como objetivo mostrar o comportamento dos estados quanticos
bidimensionalmente con nados.

No ambito da mecéanica quantica, os autoestados de um sistema quéantico séo
discretos. Por exemplo, um elétron preso num poco de potencial quadrado nito tera seus
possiveis niveis de energia discretos e ndo continuos, diferentemente do elétron livre, que
possui niveis de energia continuos. Desta forma, € possivel tirar informa¢des importantes
dos estados de energia na regiiQ L, contendo os poros dentro do canal (vide Figura 3).

Na Figura 3(a), € mostrada uma vista de todo o canal, e a regido tracejada € a
regido onde ocorre 0 con hamento para o estudo dos estados eletrénicos na mesma. Na
Figura 3(b) tem-se uma visao 3D dos poros no canal. Na Figura 3(c) tem-se a regido sem
porosidade e observa-se alguns estados ligados no poco, pois o elétron estard con nado na
direcaox ey.

Para encontrar os autoestados e autovalores deste sistema, € necessario solucionar
a equacao de Schrodinger independente do tempo. Para o caso do elétron sob a acdo de
um potencial bidimensional \(x;y), tem-se,

~ e,e

2m, @% @Y
onde ~ é constante de Planck reduzidam, é a massa efetiva do elétron no material e
V(X;y) é o potencial con nador.

(X y)+ V(xy) (xy)=E (Xy); (2.26)

Uma das formas de solucionar numericamente a Equacao 2.26 é pela diagonalizagéo
do Hamiltoniano discreto, que consiste em discretiza-lo, transformando-o em um conjunto
de equacdes lineares, obtendo, assim, 0s autoestados e seus respectivos autovalores.
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Figura 3 (Color online) Em (a) é observada a regido de con namento bidimensional do
canal, em (b) é apresentada uma visao tridimensional dos poros dentro do canal e em (c)
€ mostrada a regidd., L, sem porosidade com estados ligados devido ao con namento

na direcao dex ey.

Deve-se fazer um passo importante antes da discretizagdo da equacasatheddinger
gue é adimensiona-la. Para isso, de ne-se algumas constantes,

Constante de Rydberg

2

Raio de Bohr
a, 0:5292A (2.28)

Substituindo os valores da Equacédo 2.27 e Equacdo 2.28 na Equacao 2.26 e
multiplicando por m, e a3, tem-se a equacéo,

2 2
2me%2_2 %+ @% (x;y)+ V(xy) (xy)=E (Xy); (2.29)
>Mgo @ @

(X y)+ V(xy) (xy)=E (xy); (2.30)
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onde sera de nida a razdo entre essas duas massas como my=m,, conhecida como
massa reduzida,

, @ @, @ @ . . oY = N
Ryag @x @X @y @y (y)+ V(xy) (xy)=E (Xy); (2.31)

fazendo-se algumas consideraces paxd ¥ x=a; e y°= y=a),

@_ @@%_1 @,
@x @R@x 2% (2:32

@ @ 1@ 1o _10e @,

@x @ %@ 2@k R@% @%
0 mesmo processo da Equacao 2.32 e Equacédo 2.33 deve ser feito de forma analoga para a
variavel y. Voltando para a variavelx°= x ey°= vy, tem-se,

@ @

(2.33)

- t0 e @
@x @X Z@% @ @& @x @X (2:34)
@@_10 @_10 0@ (2.3
@y @y @y @Y & @y @y '
entao, ,
# @@, 00 V) )= E Oey):
Rya% ax @x @y @y (X y)+ V(xy) (xy)=E (xy); (2.36)
@ @ @ @ _ : y) — Y -
R axex @y @y (Gy)+ Vxy) (xy)=E (Xy); (2.37)
dividindo a Equacgéo 2.37 poRy:
@ @, @ @ _ : ) — : 1
Ry a@x @x @y @y (xy)+ V(xy) (xy)=E (xy) R, (2.38)
RR @ @, @ @ . VGY) oo By,
R, @x@x @y@y VTR KT R G (239
fazendo-se algumas consideracoes,
\Y
Vixy) = Y < viy); (2.40)
y
E
0_— — .
EC= R, " E: (2.41)
tem-se,
@ @ @ @ . : ) — V) -
axax @yay VT VEY) (xn)=E xy): (2.42)

A Equacéo 2.42 é a equagdo de Schrddinger escrita com termos adimensionais, de
forma que o proximo procedimento consiste em aplicar técnicas numéricas de discretizagao.
Neste trabalho, usa-se a técnica de diferencas nitas. Como foi abordado no Secéo 2.2,
a massa efetiva depende da direcdo, portanto, quando faz-se a discretizac&o utilizando
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diferencas nitas, a mesma sera levada em consideracao. A solu¢cdo numérica da equacao
de Schrédinger bidimensional com massa efetiva utilizan@®ython é feita no Apéndice A
(recomenda-se ao leitor revisita-lo), de forma detalhada.

A discretizacao do intervalo do sistema sera feita em um intervalo que comeca
de Xmin , cOmN pontos separados por uma distancia xa x. Logo, € possivel de nir o
intervalo, como pode ser visto na Figura 4.

Figura 4 Comparacao entre um intervalo espacial continuo e discreto, sendo qu& € o
parametro de discretizacdo que representa a distancia entre dois pontos xosgtm e
Xmin € 0 valor minimo dex.

Utiliza-se a notacdo de indices para representar os pontos no espaco, tal que
(x)! ;. Com o intervalo discretizado, € possivel de nir fun¢des avaliadas em cada
ponto do mesmo. Utilizando o mesmo tipo de notacado por indices, obtém-se,

(x+1 x) 1 (2.43)
(x+2 Xx) 2 (2.44)
(x+3 x) $ 3 (2.45)
(X+N  x) N (2.46)

No caso bidimensional, existe outro intervalo para a dire¢cdoe, nesse caso, as
funcdes de onda podem ser descritas por 2 indices ao invés de 1, da seguinte forma:

Gyt (2.47)

Comecando a modelagem da primeira derivada, da Equacéo 2.42, num ponto da
direita da grid discreta, emi + 1, e a segunda derivada nhum ponto da esquerda, 1, e
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depois fazendo o inverso, comecando com a primeira derivada num ponto da esquerda,
i 1, e a segunda derivada num ponto da direita,+ 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 . o
UG vt (2.48)
@ @IJ . i;j i+1;jX i5j ‘ i;j i+1;jX i;j .
ax’ @Ji 1 x Jij ” i1 (2.49)
resolvendo,
@ @ i o
@X i;j ﬁ i;j ALY X2 2 i1 N XZI & ) (2.50)
reorganizando,
de forma analoga parg,
@ @ i i i i i
@y iij @ij IyJZ i +1 #‘l‘ |Jy21 i + |Jy21 i 1- (252)
Resolvendo para o segundo caso,
@é;i(ji . xi L . (2.53)
@ @i, i e
ax @Jxliﬂ < Jivr < Jij (2.54)
organizando os termos,
axiax M e Tt i @59
reorganizando,
@ @ i+1 i i+1 ] i _
@' @x e o et e it e it (259
seguindo paray,
@ @ i i + i i+ i

Tirando a média emx, através da discretizacdo das Equacéo 2.51 e Equacao 2.56,
obtém-se,

@ @j it i+ T2 0t 0 it

i5j 2 i+1] 2 ij + 2
@x" @x 2 X 2 X 2 X

i1 . (258)
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Efetuando a média eny, através da discretizacdo das Equacao 2.52 e Equacéao 2.57,
obtém-se,

@ @j §t i i t2 it T

@yHJ @y 2 y2 i +1 2 y2 B + 2 y2 B

Substituindo a Equacéo 2.58 e Equacédo 2.59 na Equacéo 2.42,

it i v F2 5t iy it +
Taxe 2 % it T T
T N - +2 .+ (S R,
+ —"‘2 y;J Lo > ';/2 UL+ —"’2 y'z’l Y1 +Vy o = E g
(2.60)
organizando os termos,
it o0 it Lo t2 gt 0
5 w2 1 T 5 o i
2 y? 2 X2 2 X2
i+ t2 i+ g it ij ¥ i+ _
+ 22 + Vi 5 X2 i+13j 2 y2 ij+1 = E i
(2.61)
De nindo algumas relagdes, N
By = TP (2.62)
o
Bi 1; = ”2—)(;1], (2.63)
B i1 +2 i + . 1j i +1 +2 i + Ho1 ]
Aij = =t T I;/z T+ Vi (2.64)
R
Cijra = —pg ™ y'z" = (2.65)
PR
Cij 1=~ (2.66)

Logo, a discretizacdo ca,
Cij 1ij 1vBigg iyt Ay iy ¥ By i+t Cya iy = E 45 (267)

Em um grid em que 0s pontoX representam 0 €ixxx € 0S pontosy representam o
eixoy, a equacdo com indices acima representa um sistema lineaixdeg/. Essas equacgdes
podem ser reescritas como equac¢des matriciais, reduzindo o problema a um problema de
autovalor e autovetor. Assim, o lado esquerdo da Equacédo 2.67 é expandido para alguns
termos.
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(i=0;j =0 0 + 0 + Aoo oo * Bio 1o + Co1 o
(i=1;j=1) C1o 10 + Bo1 o1 + Apg g1+ Boioo1r + Cioogp
+ Bi1 11 + A1 21 * Bzo a2 + Coo o202

(i=2;j=1) C20 200

(i=xj =1 Cxo xo + Bx 11 x 11 *t Axix1 * 0 + Cgx2 x2 (2.68)

(i=1;j=2) Ci1 11 + Boz2 o2 + A1z 12+ Boo 22 + Cuiz o1
(i=2;] =2 Ca1 21 + B2 12 + A2 22 + Bz2 32 + Coz 23
(i=%Xj=9y) Cxy1xy1 *+ Bxiyxuy * Axyxy *+ 0 + 0

Os termos com indices com= j = 1,i = X+1 ej = y+1 serdo desconsiderados,

pois estdo fora das diagonais da matriz e ndo estéo inclusos na matriz coluna, como pode
ser observado na matriz da Matriz 2.69.

Organizando os valores para todos os indices em forma de mattiz(matriz
Hermitiana), com um vetor coluna , que possui componentes da funcdo de onda, nota-se
que esta é uma matriz esparsa, com o paramettq; contendo o potencial indo na diagonal
principal da matriz, o termo B ., ; indo acima da diagonal principal (diagonal secundaria),

o termoB; ,; indo abaixo da diagonal principal e os termoS;; ; eCj;.; mais afastados,
formando a matriz esparsa, o restante dos termos da matriz € nulo. Agora se faz necessaria
a solucao numérica desta matriz.

(i) Bz Ciz
(1:1) A2 Bs;2 C2:2
(2;1)
(X'.l) Bx 1;1 Ax,l Cx;z
(1;2) Ao B2:2 Ci;3
) (2.69)
: C20
(xy 1)
(1.y) B x L,y 1 Axy 1
Cxy 2 Ay Boy
(xy 1) : :
(xy) Cxy 1 Bx 1y Axy

Quanto aos resultados das densidades de probabilidade das fun¢cbes de onda,
serd utilizada, por conveniéncia, a densidade de probabilidade relativa, descrita pela
Equacao 2.70, para que se tenha um grad co com uma Unica escala de cores, glap
da densidade de probabilidade terd um valor entre O e 1. Desta forma, ainda é possivel
observar todos os estados.

. .2
n; X;
rel(n;x;y) = J ( . y)J VR
j max(n;X;y)j
a densidade de probabilidade esta associada a um estamdoom uma funcdo de onda
(n; x;y), e, quando normalizada, tem seu valor maximo igual amax(N; X;y).

(2.70)
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2.5 Exemplo de aplicacdo do modelo tedrico para descricdo de
estados eletronicos de um poco quantico bidimensional

O tipo de heteroestrutura semicondutora in uencia no espectro de energia do
portador de carga. Esses dispositivos tém uma escala de comprimento da ordem do
comprimento de onda de de Broglie4p, 50| do portador e exibem um comportamento
ondulatério. Portanto, a equacao de Schrédinger pode ser usada para descrever suas
propriedades eletrdnicas e ondulatorias 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 ddbandgag quando se junta dois materiais déandgapde energia
diferentes, formando um poco de potencial para o elétrosd. As heteroestruturas podem
ser feitas através de técnicas epitaxidi®m nanocristais produzidos por métodos quimicos
ou por implantacdo iénica, ou nanodispositivos produzidos por técnicas de litogré.a

Quando a energia potencial do con namento (E(r)) for maior que a energia
portadora E,,, essas energials,, do portador serdo con nadas e quantizadag §]. A energia
potencial E(r) pode con nar os portadores em uma, duas ou trés dimensdes, correspon-
dendo a pocos, 0s ou sistemas de pontos quanticos, respectivamente. A quantizacéo da
energia € acompanhada pelo con namento do movimento dos portadores nas dire¢ces em
gue estdo con nados [43].

Para um poco quantico bidimensional, onde tem-se o con hamento do portador
na direcdo dex ey, a energia total da particula é dada por [43]:

~k: .

Enm(K)= E{M+ EM™ + - (2.71)

e
comn; m=1;2;3;::: sendo os niveis de energia quantizados (direcdo de con namento) e
na direcdoz tem-se o grau de liberdade, onde os niveis de energia sdo continuos.

A Figura 5 mostra a densidade de probabilidade da funcéo de onda do elétron
con nado no poc¢o 2D. O poco tem largura simétrica na direcdo deemy, sendolL =
Ly = L, =100 A =10 nm. Para os resultados apresentados aqui, a densidade de poros é
nula ( = 0:00). O valor do potencial de con namento & de Yz) = 600 meV .

Foram calculados 9 autoestados no poco. ot das densidades (n; X;y) revela
as regifes do poco onde o elétron é mais propicio a ser encontrado, para aqueles valores
especi cos de energia. Como trata-se de um poco nito, existe uma probabilidade do elétron
ser encontrado fora do pog¢o, como pode ser visto mais nitidamente no autoestado com

4 Na fisica do estado soélido, dandgapé uma regi&o entre as bandas de valéncia e de condugio, onde os
estados eletrdnicos séo proibidos [38, 41, 43].

5 E uma técnica de deposicédo de na camada monocristalina sobre substrato monocristalino, seguindo a
mesma estrutura de orientacdo [43].

6 E uma técnica na qual é feita uma impressao, sobre um substrato, ou seja, as heteroestruturas so
"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 relativag(n; x;y), de nidas na
Equacao 2.70.

energiaEs. O estado fundamental possui energigy = 116:48 meV. O 1° e 0 2 autoestado

sao degenerados, possuindo a mesma enerfia= E, = 284:89 meV. Observa-se que,

até o 6 autoestado com energi&s = 539:76 meV, o elétron ainda esta con nado dentro

do poco. Nos autoestados seguintes, a energia do elétron é maior que a do poco, e 0
elétron pode transitar no material como um elétron livre, com energia continua, apenas
sob in uéncia do potencial periédico da rede.

A Figura 6 mostra uma perspectiva 3D da Figura 5. Nela é possivel visualizar
melhor a densidade de probabilidade relativa dos autoestados, para valores maiores que
Es, com uma probabilidade maior de ser encontrada fora do poco.
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Figura 6 (Color online) Plot 3D das primeiras 9 densidades de probabilidades obtidas,
€ seus respectivos autovalores de energia em meV. A escala colorida na lateral direita
indica o valor das respectivas densidades de probabilidade relativas(n; x;y), de nidas

na Equacéo 2.70.

A Figura 7 mostra um resultado interessante de onde pode-se extrair 0 comporta-
mento das autoenergias e como as mesmas variam de acordo com a dimensao do poco.
Em relacdo as energias dos 9 estados para um tamanho inicial de poco iguakFa40 A
até um valor deL = 200 A, é possivel perceber que elas tendem a diminuir conforme a
largura do po¢o aumenta, conforme pode ser encontrado na literatura [43].

A Tabela 2.1 mostra os valores das autoenergias para diferentes larguras de pogos.
Percebe-se os estados degenerados com as enefgias E, e Eg = E7, agora analisando
seus valores em funcdo do tamanho do con namento. Larguras menores de pocos irao
con nar menos estados que pog¢os maiores, como era esperado.

A partir de L = 130 A, é possivel con nar os 9 estados dentro do pogo. Percebe-se
gue os estados degenerados também aparecem para as enefgiasE, e E¢ = E-.
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Figura 7 (Color online) As autoenergias (meV) associadas aos 9 primeiros autoestados
no poco, em termos das larguras do mesmo (A). Os valores numéricos das energias estio
representados no eixy em ordem crescente, sendo ql® representa o estado de mais
baixa energia. A densidade de poros € igual &Q = 0:00).

L=E, Eo E, E, Es E, Es = E, =

40 A 391.25 645.19 645.19 647.82 681.00 701.35 724.59 724.59 755.38
50 A 309.48 623.36 623.36 647.23 680.38 695.95 695.95 700.93 742.69
60 A 244,95 550.08 550.08 646.56 675.59 675.59 677.54 699.36 739.75
70 A 197.63 463.67 463.67 642.84 660.56 671.66 671.66 693.60 726.42
80 A 164.20 393.36 393.36 598.83 629.01 670.65 670.65 671.83 702.22
90 A 136.99 332.44 33244 517.70 587.59 611.18 667.92 667.92 697.98
100 A 116.47 284.89 284.89 448.04 527.92 539.76 652.94 652.94 690.18
110 A 100.19 246.36 246.36 389.56 467.83 474.28 600.58 600.58 672.21
120 A 86.72 214.03 214.03 339.59 412.47 416.18 533.95 533.95 635.95
130 A  76.36 188.94 188.94 300.41 367.37 369.71 476.78 476.78 586.97
140 A 67.25 166.74 166.74 265.51 326.30 327.79 423.95 423.95 531.79
150 A 59.68 148.18 148.18 236.21 291.31 292.29 378.67 378.67 480.22
160 A 53.65 133.37 133.37 212.76 263.02 263.71 341.99 341.99 436.63
170 A 48.20 119.92 119.92 191.42 237.11 237.58 308.33 308.33 395.63
180 A 43,53 108.40 108.40 173.09 214.74 215.08 279.25 279.25 359.63
190 A 3973 99.00 99.00 158.13 196.40 196.65 255.41 255.41 329.79
200 A  36.22 90.28 90.28 144.26 179.35 179.53 233.23 233.23 301.81

Tabela 2.1 Valores das autoenergiask;,), em meV, estdo em ordem crescente, com
aquelas que correspondem a estados degenerados sendo representadas em negrito com
asterisco, para diferentes larguras de poco com densidade de poros iguatd :00.



2.5. EXEMPLO DE APLICACAO DO MODELO TEORICO PARA DESCRIGCAO DE ESTADOS
ELETRONICOS DE UM POGCO QUANTICO BIDIMENSIONAL 46

Estes resultados servem como um indicativo para o estudo dos estados eletrénicos
no po¢co com porosidade (discutido no Capitulo 3) e da propagacéo temporal (discutido
no Capitulo 4), j& que a porosidade afeta os estados eletrénicos. A propagacao, da forma
como sera de nida mais a frente, esta diretamente relacionada com a possibilidade de se
encontrar o elétron na mesma.



Estados eletrébnicos em um poc¢o quantico 2D poroso

Neste capitulo serdo apresentados os resultados dos estados eletrbnicos do poco
guantico 2D poroso. Serao analisadas diferentes densidades de porosidades dentro do poco
e como o mesmo afeta os estados eletrbnicos. Este estudo ajuda na andlise da propagacao
de pacote de ondas atraves de diferentes porosidades discutido no Capitulo 4.



3.1. RESULTADOS E DISCUSSOES 48

3.1 Resultados e Discussoes

Os resultados discutidos nesta sec¢édo utilizam os mesmos parametros da Secao 2.5
do Capitulo 2, com tamanho do pogo sendo= Ly = L, =100 A =10 nm, con nando
0 elétron em duas dimensfex (e y). Os poros possuem o mesmo valor de potencial
do pogo ¥ poros = 600 meV). O didmetro dos poros utilizados € xo, tendo um valor de
D=10A =1 nm. Os poros podem ocupar qualquer posi¢do aleatéria dentro do poco,
respeitando sempre a densidade de= 0:10, =0:25 =0:50e =0:75(ver Figura 2
do sistema).

A Figura 8 mostra os 9 primeiros autoestados para o poco de=L100 A. Para
uma densidade de =0:10, a quantidade de poros encontra-se na Tabela 3.1.

=000 =010 =025 =050 =0.75
n° Poros 0 12 32 63 95

Tabela 3.1 Nuamero de Poros para diferentes densidades do poco com largura 100 A.

A Figura 8 mostra o estado fundamental com uma energi, = 133:87 meV.
Percebe-se que o valor da energia, quando comparado ao po¢o 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 estéo dentro do poco. De forma geral, teve aumento no valor das autoenergias
em relagéo ao sistema com= 0:00.

| En Eo E, E, Es Eq Es Eq E, =

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 autoenergiask;,), em meV, estdo em ordem crescente, com

aquelas que correspondem a estados degenerados sendo representadas em negrito com

asterisco, para um poco de largurh = 100 A com densidade de poros igual a= 0:00 e
=0:10

Outro fator interessante de se analisar € que, quando ndo havia poros no sistema,
ocorria degenerescéncia para alguns estados (veri car Figura 5), e isto é quebrado na
presenca dos poros quando se observa a Tabela 3.2 e a Figura 8 para os estados com
energiak; e E,. Os estados com energig; e E, também sofrerdo rotagédo dentro do canal,
isso de fato era esperado, ja que os poros tém um valor de potencial maior que a energia
dos estado<€; e E,. Os poros ocupam certas regides dentro do poco, fazendo com que,
naquele ponto, tenha uma densidade de probabilidade menor (ndo é completamente nula,
mas a chance de encontra-lo € pequena). Entdo o estado tem menor espaco dentro do poco,
como se 0 poco estivesse diminuindo e, desta forma, o estador@primido, aumentando,
assim, sua energia. Para os estados com enerdtasE; e Eg, que estdo fora do poco, as
autoenergias sao quase parecidas com o sistema com densidax®:00.
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