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Resumo

Esta dissertacao trata de um modelo tedrico de um dispositivo nanoscopico baseado
em estudos sobre semicondutores magnéticos diluidos (DMS) e transporte em heteroestru-
turas semicondutoras com o objetivo de contribuir para o desenvolvimento da spintronica.
Esta por sua vez, propoe a exploragao do grau de liberdade de spin das particulas além da
carga delas. Este ramo da fisica tem recebido bastante atencao, pois pode servir futura-
mente como base para a computacao quantica. O dispositivo consiste de heteroestruturas
semicondutoras formadas por camadas de Mn,Ga,_,As e Al,Ga,_yAs. O Mn,Ga;_,As,
a baixas temperaturas e para certos valores de z, é um semicondutor ferromagnético. Foi
realizado um estudo do tunelamento ressonante em dupla barreira para buracos pesados
(HH) e buracos leves (LH). Os calculos foram feitos em uma aproximacao “tight-binding”e
foi utilizada a aproximacao Hartree para a interacao entre buracos. Foi empregado um
método de dizimagao para o tratamento da equagao de Schrodinger na diregao perpendi-
cular as interfaces do material, e foram calculados a distribuicao de cargas e o perfil de
energia potencial de forma autoconsistente. Analisamos a corrente de buracos e os niveis
ressonantes do poco formado pela dupla barreira sendo o dispositivo submetido a uma
diferenca de potencial variavel sem a aplicacao de um campo magnético externo. Dentro
deste modelo, observamos que a distribuicao de cargas positivas ¢ essencialmente de HH e
o magnetismo é sustentado também pelos HH. Além disto, a partir do estudo das evolugoes
da distribuicao de cargas e do perfil de potencial sob uma voltagem variavel, pudemos
desenvolver métodos numéricos bem otimizados. Observamos também a existéncia de
dois regimes distintos para a evolucao do perfil de energia potencial. Por fim, obtivemos
correntes polarizadas por spin para os LH.






Abstract

In this thesis it is developed a theoretical model for a nanoscopic device based on
studies of diluted magnetic semiconductors (DMS) and transport in semiconducting hete-
rostructures. The main motivation for working with this project is to make a contribution
for the development of spintronics which has the purpose of exploiting spin degrees of free-
dom of particles as well as their charges. This area of physics has received much attention
because it can be a basis for quantum computing in the future. The device consists
of semiconducting heterostructures made from layers of Mn,Ga,_,As and Al,Ga,_,As.
Mn,Ga;_,As is, at low temperatures and for some values of x, a ferromagnetic semicon-
ductor. It was made a study of double barrier resonant tunneling for heavy holes (HH)
and light holes (LH). The calculations were made in the tight-binding approximation and
the interaction between holes was calculated in the Hartree approximation. It was used
a decimation formalism for the treatment of the spatial component of the Schrédinger
equation perpendicular to the material interfaces. Furthermore, charge distribution and
potential energy profile were calculated selfconsistently. We have analyzed the current of
holes and the resonant levels of the well (created by the double barrier) for the device,
under a variable applied voltage and without external magnetic field. In the proposed
model, we have observed that hole distribution is essentially made of HH and the magne-
tism is also sustained by HH. Furthermore, from the study of how charge distribution and
potential profile evolve under an variabel applied voltage, we could develop well optimized
numerical methods. We have also observed the existance of two distinct regimes for the

evolution of the potencial energy profile. At last, we obtained spin polarized currents for
LH.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Motivacao

O conjunto de avancgos realizados no estudo de semicondutores magnéticos diluidos
(DMS) nos tltimos anos, sejam eles no campo experimental ou teérico, é uma grande
motivacao para a realizacao deste projeto. Particularmente, a descoberta de ferromagne-
tismo em DMS baseados em compostos III-V, como Mn,Ga;_,As e Mn,In,_,As [1, 2],
tem estimulado muitos trabalhos na area da spintronica, propondo novos dispositivos
3,4, 5,6, 7, 8] e desenvolvendo teorias que melhorem a nossa compreensao dos fenémenos
relacionados a estes materiais [9]. A spintronica [10, 11, 12, 13] propoe a exploracao do
grau de liberdade de spin das particulas, diferentemente da eletronica tradicional na qual
¢é apenas explorada a carga delas. Outra grande motivagao para a realizacao deste projeto
é que o desenvolvimento da spintronica pode ser um dos caminhos para a construcao do
computador quantico [13]. Um aspecto importante do desenvolvimento de dispositivos
spintronicos semicondutores é que estes podem em principio gerar amplificacao de sinais,
diferentemente de dispositivos basedos em metais. Outro aspecto é que seria bem mais
facil integrar dispositivos semicondutores a ja existente tecnologia eletronica de semicon-
dutores [13]. Além disso, foi também estimulada a criacdo de novas técnicas de cresci-
mento de materiais, as quais produzem as heteroestrututas necessarias para a fabricacao
de dispositivos e aplicacoes tecnoldgicas.

1.2 Objetivo

Propomos neste projeto um modelo para um diodo de tunelamento ressonante, que
deve gerar correntes de buracos polarizadas por de spin. Este dispositivo também pode
funcionar como um analisador de correntes de spin. A geracao de portadores polarizados
por spin [3, 7, 14] é um problema muito estudado ultimamente, tendo em vista, nao
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somente os avancos da spintronica, mas também a possibilidade da computacao quantica.
Quando submetido a uma voltagem V' varidvel, o dispositivo produzira uma corrente de
portadores polarizada por spin dependente de V' sem a aplicagao de um campo magnético
externo. No trabalho aqui apresentado, os estudos foram restritos a correntes de buracos
(portadores com carga positiva), pois estes sdo os portadores majoritdrios no material
utilizado como base para os calculos. O modelo foi baseado em uma dupla barreira com
poco semimagnético formada por heteroestruturas semicondutoras. Os célculos deste
modelo foram realizados na aproximacao “tight-binding”, parte analiticamente e parte
numericamente. A distribuicao de cargas, o potencial e as fungoes de onda dos portadores
no sistema aqui tratado foram definidos como funcoes discretizadas cujas componentes
sao os valores destas grandezas em sitios alocados nos atomos da rede cristalina. Foi
feito um tratamento da equacao de Schrodinger no espaco real, usando um método de
dizimagao [15, 16]. Este me permite desacoplar o calculo das fungdes de onda na regiao de
espalhamento (regido com perfil de energia potencial nao uniforme) e fora dela, traté-las
separadamente e reacopla-las de forma exata. Neste processo sao dizimadas as solugoes da
regiao de espalhamento de forma a obter as solu¢oes do emissor em funcao das solucoes
do coletor. Aliado a isso foi utilizado um proceso autoconsistente para a obtencao da
distribuicao de cargas e o perfil de potencial. Aqui foram considerados buracos leves
(LH) assim como buracos pesados (HH). Utilizarei a letra o como indice para expressar
a massa efetiva dos buracos nas equacoes, o = [ para LH e « = h para HH. Apesar da
diferenca entre as massas efetivas ser grande, para a faixa de energia dos niveis estudados
e para os valores de V' aplicada ao sistema, ambos os niveis de LH e HH da dupla barreira
sao importantes para os calculos realizados neste projeto [14, 17, 18, 19]. E importante
também ressaltar que um grande esforco foi dedicado para, além de obter resultados que
nos proporcionem um enriquecimento da compreensao do dispositivo proposto, utilizar
esses resultados a fim de desenvolver e aplicar métodos computacionais de forma a criar
um programa eficiente.

1.3 O dispositivo

Primeiramente, foi abordada a construgao de uma dupla barreira de energia potencial
que ¢é o principal elemento do nosso projeto. Esta dupla barreira consiste de heteroes-
truturas (estruturas formadas pela jungao de camadas de materiais diferentes) formadas
por um emissor de GaAs, uma barreira de AlAs com 40 A de espessura, um poco de
Mn,Ga;_,As com 93 A de espessura, outra barreira de AlAs com 40 A de espessura e
um coletor de AlAs com 40 A de espessura. Os parametros de rede do GaAs e do AlAs
sao 9,653 Ae 5,660 A, respectivamente. Estes materiais tém ambos a estrutura Zinc
Blende de forma que a distancia entre duas bicamadas (uma bicamada consiste de um
plano de As e o plano de Ga ou Al mais préximo da estrutura cristalina) ¢, para os dois
materiais, aproximadamente 2,828 A (metade do parametro de rede). Nao considerarei
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para o GaAs puro e o dopado com Mn diferencas entre parametros de rede e valores de
massa efetiva para os portadores destes materiais.

Estes dois materiais tém diferentes “gaps”de energia entre a banda de conducao e a
banda de valéncia [20, 21]. O “gap”’do GaAs é menor que o “gap”’do AlAs de forma
que ha a formacao de dupla barreira nas bandas de energia dessas heteroestruturas. A
regiao interna da dupla barreira, ou seja, a camada central é formada por GaAs dopado
com Mn?T que substituem principalmente os fons Ga** da rede [22]. A dopagem que
ocorre neste material é positiva, pois os fons Mn?*, que subistituem os fons Ga*, atuam
como impurezas aceitadoras de elétrons (cada Mn?* substitucional aceita um elétron
extra ficando carregado negativamente) gerando uma quantidade de buracos. Portanto,
chamarei as impurezas ionizadas de Mn~. No nosso caso, o grau de dopagem ¢ tal
que as densidades de buracos livres e de impurezas carregadas negativamente sao de
10%° em~3. Desta forma, dentro do poco hd uma liga de Mn,Ga,_,As. O valor de
x representa a fracao de atomos de Ga da rede que foram substituidos por impurezas.
Para pequenas concentragoes de Mn, esta liga é um isolante paramagnético. Conforme x
aumenta, o material se torna ferromagnético e para concentragoes maiores (z ~ 0,03) a
liga passa por uma transicao isolante-metal permanecendo na fase ferromagnética. Para
x > 0,05, a liga se torna um isolante ferromagnético. Na fase metdlica, a transicao
ferromagnética ocorre na faixa de temperatura de 30 — 110 K, dependendo do valor de x.
Foi reportada uma temperatura de Curie T ~ 140 K obtida por recozimento da amostra
com monitoramento da resistividade [23]. Além disso, em dispositivos baseados em GaAs
com dopagem p seletiva de Mn foi reportado o controle elétrico externo da concentracao
de buracos livres e da T [24], assim como uma temperatura de Curie 7o ~ 172 K.
Estas temperaturas ainda sao muito baixas para aplicagoes tecnologicas, porém foram
reportadas temperaturas de Curie acima da temperatura ambiente em filmes de ZnO
dopados com Co [25, 26], e em filmes de GaN com dopagem n de Mn [27]. Amostras
homogéneas de ligas de Mn,Ga,_,As com z até 7% foram prodizidas por epitaxia de feixe
molecular de baixa temperatura (LT-MBE) sem a formagao de “clusters”que poderiam
fazer o material se tornar ndo-magnético [1, 28]. A figura 1.1 contém uma representagao
simplificada e fora de proporcao das bandas de valéncia e conducao do material utilizado
neste trabalho, mostrando as diferencas entre as bandas no material e a formacao da

dupla barreira (nao foi considerada nesta figura dopagem de Mn na camada central de
GaAs).

No Mn,Gay_,As, o ferromagnetismo é mediado pelos buracos [28, 29, 30, 32]. A
interacao entre os buracos e os atomos de Mn~ é antiferromagnética de forma que é in-
duzida uma interagao ferromagnética indireta entre os fons de Mn~, ficando estes com
seus spins alinhados na mesma diregao. Definirei esta direcao como up. Ainda estd em
debate na literatura se neste material os buracos que mediam a interacao ferromagnética
sao localizados ou nao. No caso de se considerar os buracos deslocalizados ou pouco loca-
lizados o ferromagnetismo pode ser descrito como uma interagao RKKY [28, 30, 31]. Se,
ao contrario, os buracos forem considerados localizados proximos aos sitios de dopagem,
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Figura 1.1: O material que forma a dupla barreira de energia potencial na auséncia de
dopagem.

o ferromagnetismo deve ser descrito por outro tipo de interagao indireta [32]. Farei aqui
um estudo de transporte de spin de buracos. Portanto, devo analisar este fenomeno na
banda de valéncia do material. Devido a presenca de ferromagnetismo na regiao interna
da dupla barreira, ha um deslocamento do topo da banda de valéncia do Mn,Gai_,As,
sendo este deslocamento oposto para buracos com spin down em relagao a buracos com
spin up (representarei o sinal do spin pela letra ). O “spliting” espontéaneo (sem campo
magnético) da banda de valéncia ja foi observado na caracteristica corrente-voltagem em
experimentos feitos com dispositivos que usam Mn,Ga;_,As como um emissor [3, 14].
Defino, para realizagao dos calculos, o eixo z do meu sistema cartesiano de coordenadas
paralelo a direcao de crescimento das heteroestruturas. Esta é a direcao na qual fago
o estudo de transporte, ou seja, a energia potencial do meu sistema depende apenas da
variavel z. Entao, terei sitios definidos na direcao do eixo z aos quais estao associados
planos paralelos ao plano zy (cada plano estd representado por um indice j). Posso re-
presentar, de forma simples, uma dupla barreira na perspectiva dos buracos equivalente
aquela formada na banda de condugao. Podemos ver esta representagao na figura 1.2.
O valor deste fator de deslocamento mencionado anteriormente foi obtido de um célculo
realizado por Ghazali et al [33], em estudos de pogos quanticos, e foi utilizado em outros
trabalhos de sistemas de multicamadas [34]. Neste cdlculo, é obtido um acréscimo de 75
meV para buracos com spin up (¢ = +1) e um decréscimo de mesma magnitude para
buracos com spin down (0 = —1). Cada barreira tem 40 A de largura o que corresponde
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a 14 bicamadas de AlAs. As barreiras tem altura de 529 meV, que é devida a diferenca
de energia entre as bandas de valéncia do GaAs e do AlAs. O poco tem 93 A de largura
o que corresponde a 33 bicamadas e sua base esta a +75 meV ou —75 meV, dependendo
se os portadores tém spin up ou down respectivamente.

500

] \ / spin down
400 — spin up
1 V=0mV
300
200 |
% 4
100 -
E
> 0
] N |~V
-100 -
-200 — \
-300
T T T T T T T T T
-400 200 0 200 400
z(A)

Figura 1.2: A dupla barreira de energia potencial para os buracos.

1.4 O hamiltoniano

Os spins dos portadores sao tratados dentro do modelo de dois canais de spin, no
qual portadores com spin paralelo e antiparalelo sao tratados independentemente, pois
efeitos como “spin-flip” podem ser negligenciados para a escala de tamanho do material e
a escala de tempo considerados aqui. Cada spin estda submetido a um perfil diferente de
energia potencial, pois esta depende de o devido ao “spin-sppliting” que ocorre na banda
de valéncia da regiao dopada com Mn~. Além disso, a energia cinética dos buracos
depende da massa efetiva dos mesmos, indicada por . Também devo ressaltar que o
nosso modelo trata a interagao entre protadores na aproximacao de Hartree.

Como conseqiiéncia da aproximacao de Hartree, no nosso caso, o hamiltoniano do
sistema completo é escrito como um somatdrio sobre i(ao):



6 CAPITULO 1. INTRODUCAO

NH
H=>Y HO (1.1)

i(oa)

no qual H*“® é o hamiltoniano da particula i cujo spin é indicado por o e cuja massa
efetiva é indicada por «. Escreverei a funcao de onda completa como um produtoério das
funcoes de onda de cada particula:

NH
=[] v (1.2)

i(oa)

onde U7 ¢ a funcao de onda da particula i. Além disto,

N = N& + NH + N2 + NE (1.3)

onde N Nﬁl, N NH, e NE sao o nimero total de buracos, o niimero de HH com

spin down, o numero de LH com spin down, o nimero de HH com spin up e o niimero
de LH com spin up respectivamente. A equagao de autovalores com o hamiltoniano e a
funcao de onda completos é

HY = EV (1.4)

ou

( Z Hj a/o/)) (H q]i(aa)) =& (H \Iﬂ Ja) ) (15)
jlo'al) i(oa) i(oa)

Como H® age apenas em U°®) posso escrever

5 ( I wie )Hi(oa)\pi(Ua) —& (H \I/i("o‘)) (1.6)

i(oa) \Jj(o'a') i(oa)

na qual o indice superior (7), no produtdrio que estd no membro esquerdo, indica que

o produto é para j =1,..., N H_exceto j = i. Ao dividir ambos os membros da equacio
(1.6) por [ ¥ obtenho
i(oa)
Hoa)yilen) — g 1.7
Z \Ijz a H ( )

i(oa

Como & é uma constante, cada termo somado no lado esquerdo do sinal de igual de
(1.7) também é uma constante, ou seja,

1

e Hi(cra)\];,i(aa) — gi(oa) (18)
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Yol =¢. (1.9)
i(7a)

Assim, obtenho para cada particula uma equacao de autovalores:

Hi(o-oz)qji(aa) — gi(aa)\yi(o‘a)‘ (110)

Como cada uma destas equacoes pode ser resolvida independentemente das outras, a
partir deste ponto omitirei os indices i do H* ¥, da U7 e da £1°® ¢ os escreverei como
Haozj Joa o oo

Nos planos perpendiculares a direcao da corrente, ha simetria de translacao. Portanto,
obtemos de (1.10) um conjunto de equagdes unidimensionais desacopladas. Além disto,
nao se faz necessario resolver N equacdes, pois para cada par oo a solucio é a mesma.
Desta forma, sera apenas necessério resolver quatro equagoes unidimensionais. Veremos
como resolver estas equacoes no capitulo 3.

1.5 Transporte quantico e o tunelamento ressonante

Apés apresentar alguns fatores importantes para a condugao do projeto, tratarei do
transporte de portadores (buracos) através do dispositivo. Devido ao confinamento dos
buracos, temos na diregao z um sistema discretizado e, portanto, ha a formagao de um
gas bidimensional de buracos. Este gas tem uma baixa densidade de portadores e, assim,
um comprimento de onda de Fermi grande. Neste projeto, estamos tratando de um sis-
tema nanoscépico no qual ha conservacao de coeréncia de fase, ou seja, as dimensoes do
dispositivo (L;) sao menores que o comprimento de coeréncia de fase (l,). Sistemas que
combinam comprimento de onda de Fermi grande e conservacao de coeréncia de fase sao
bem descritos pelo transporte quantico. Um fator importante no tratamento do trans-
porte quantico é o livre caminho médio (/). Este pode distinguir o transporte difusivo, no
qual o livre caminho médio é menor que as dimensoes do sistema (I < L;), do transporte
balistico, no qual o livre caminho médio é maior que as dimensoes do sistema (I > L;).
Devido as dimensoes do nosso sistema, este se encontra no regime de transporte balistico.
Neste regime a condutividade local nao representa um papel importante, apenas a con-
dutancia, pois esta nao pode ser expressa em funcao da condutividade como no transporte
difusivo. Uma alternativa é utilizar a férmula de Landauer para expressar a condutancia
em termos das propriedades da amostra perto do nivel de Fermi. Esta formula trata a
condutancia como um problema de transmissao. No regime balistico, fenomenos de inter-
feréncia como o tunelamento ressonante [35] se tornam importantes. Este fenomeno tem
um papel crucial para a geragao de correntes polarizadas por spin no modelo de disposi-
tivo que propomos. Para uma revisao de tranporte quantico em nanoestruturas ver [36].
A regido do material mostrada na figura 1.2 (regido com potencial nao uniforme) serd
chamada de regiao de espalhamento (j = 0,..., N — 1). A regido a esquerda da figura
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serd chamada de emissor (j < 0) e a regiao a direita de coletor (j > N — 1). Usarei esta
nomenclatura, pois neste trabalho serao tratadas correntes de buracos que incidem pela
esquerda da regiao de espalhamento e sao transmitidos para a direita desta regiao. Além
disto, representarei indices negativos por uma barra superior como medida de concisao e
para evitar que, por exemplo, a seqiiéncia de fndices il seja confundido com a diferenca
1 — [. Sabemos que ha uma probabilidade nao nula de um buraco tunelar através de uma
das barreiras e esta probabilidade depende da energia da particula. Esta probabilidade ¢é
muito baixa e a probabilidade de um buraco tunelar duas barreiras é muito menor. Porém,
no caso da dupla barreira, ocorre o tunelamento ressonante. As particulas incidentes na
dupla barreira que tunelam através da primeira barreira ficam confinadas. Por ficar con-
finado, refletindo nas barreiras repetidas vezes, um buraco aumenta a probabilidade de
tunelar através da segunda barreira. No interior da dupla barreira, formam-se niveis
ressonantes. Havera picos de transmissao quando os buracos tiverem energias proximas
as energias dos niveis ressonantes da dupla barreira, que por sua vez tém dependéncia
com o spin e com a massa efetiva. Ao se aplicar uma diferenca de potencial V' entre o
emissor e o coletor da dupla barreira, os niveis ressonantes terao suas energias reduzidas.
A medida que estes niveis se encontram entre 0 meV e a energia de Fermi no emissor é
gerada uma corrente de buracos. Conforme V' aumenta e a energia de um destes niveis
passa para um valor menor que 0 meV, a corrente se extingue. Pelo fato de o coletor e o
emissor estarem em equilibrio, podemos definir nestes um nivel de Fermi. Diferentemente,
a regiao de espalhamento esta fora do equilibrio termodinamico, porque estéd submetida
a V. Conseqiientemente, nao podemos definir nesta regiao um nivel de Fermi. Portanto,
chamarei a energia do estado mais alto ocupado de energia de ocupagao (Ey). O for-
malismo utilizado aqui nao ¢ ideal para tratar sistemas fora de equilibrio, o formalismo
ideal seria o de fungoes de Green de Keldysh. Apesar disto, esperamos obter bons resulta-
dos qualitativamente. Neste modelo, consideramos que o emissor e o coletor recebem um
grau de dopagem positiva de berilio, de forma que a energia de Fermi no emissor é 15 meV.

1.5.1 Coeficientes de Fresnel e Transmitancia

Nesta secao, mostrarei como determinar os coeficientes de Fresnel de transmissao e
reflexao que sao grandezas importantes no célculo da corrente através do dispositivo. No
apéndice A sao obtidas as relagoes de dispersao para os buracos no emissor e no coletor,
a partir da solugao da equacao de Schrodinguer. Desta solugao, obtenho a componente z;
da funcao de onda discretizada: a equagao (A.37). Comego os célculos desta segdo com
esta solugao para o emissor (k' = k2):

Yo* = ATaeihiia | pAoaeikiie, (1.11)

Desta forma, nos dois iltimos planos do emissor, tenho as seguintes expressoes para
as fungoes de onda:
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ga :A?ae—Qik?a+Aga€2ik‘ja (112)

%'a :A?aefikg‘a_i_A?aeik?a (113)

ou, escrevendo estas como um sistema de equagoes matricial,

672ik§‘a €2ik§a A?a ga
( e—ikg‘a 6ikg‘a Aga - (ITa : (114)

Serd descrito, mais adiante no capitulo 3, o formalismo que nos permite calcular g
e Y9* em fungao de A7*. Assim, podemos resolver este sistema e obter A7 e A7%:

e~ 2ikZa  p2ikZa o o ‘
A= omikia ke | = e =t — "t = —2jsen(kTa) (1.15)
oo €2ik§‘a ) )
Ai _ ‘ djga 6ik§a — wgaezk?a o w%ae%k?a (116)
1
6_2ik?a ga oo —2ikYa oo —ikZa
Ar = e—tksa ¢go¢ = ¢i e 2T = ’(,DQ e "z (117)
1
A9% — AZ B w%aemkg‘a _ gaeik?a (1 18)
A 2isen(k2a) '
Aoe Ar B Q/Jgaefik?a _ 77Z)¢_1704672ik§‘a (1 19)
A 2isen(k%a) ' '

Os coeficientes de transmissao e de reflexao para os buracos que incidem na dupla
barreira sao definidos da seguinte forma:

o oa
oo oo

onde A7 A7* e A7 sao, respectivamente, as amplitudes das fungoes de onda para
buracos incidentes na dupla barreira, transmitidos e refletidos por ela. Além disso, defino

tO'Oé [oge?

; T

(1.20)

2 2

A7 ﬁ
Age Age

que sao transmitancia e refletancia respectivamente. R°* +T°“ = 1 quando nao ha V'
aplicada.

Combino (1.20) com as equagoes (1.18) e (1.19) para calcular os coeficientes de Fresnel
de transmissao e de reflexao:

Tox — |taoz|2 — ’ : Raa — |T0a|2 —

(1.21)

A 2isen(kSa)

tO'Oé — —
Aga Q/}%ae%kg‘a _ Q/Jgaeikglphaa

Age (1.22)
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Aoa @Dgaefik?a _ ga672ik§‘a
— T _
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1

=-L =
A

. . . 1.23
wgaemk?a _ wgaelkga ( )



Capitulo 2

Corrente

Exporei neste capitulo o tratamento matematico do céalculo das correntes de buracos
através do dispositivo. A probabilidade de acharmos um buraco com spin o e massa
efetiva m*® na regiao em torno de um dos planos j da rede é proporcional a e|¢?°‘|2. Esta
¢ uma relacao de igualdade no caso da funcao de onda estar normalizada. Na aproximacao
de buraco independente, a contribuicao de um buraco para a carga de um dos planos j
perpendiculares ao eixo z é:

¢ = e, (2.1)
2.1 Equacao de continuidade

Para construir a equacao de continuidade, devo trabalhar com a equacao de Schroédin-
ger dependente do tempo:

HOW Y (x,y, 2, 1) = ih%lllm(x,y,z,t). (2.2)

Realizo novamente uma separagao de varidveis (a separacao de varidveis é descrita no
apéndice A), além de utilizar a forma discretizada da componente z da fungao de onda.
Portanto, tenho:

Uz, y, 2, t) = X ()Y (y)*Z2°%(2;, 1). (2.3)

Utilizarei para a fungado Z7%(z;,t), que combina as componentes z, de spin e temporal,
a seguinte nomenclatura:

77 (25, 1) = 5. (2.4)

11
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A partir da equacao (A.34) posso escrever a parte unidimensional, na dire¢ao z, da
equagao de Schrodinger dependente do tempo que inclui a componente de spin,

v [ j71<t) - 21/’;‘ (t) + j+1(t>} + Uj 1/13‘ (t) = ma% (t), (2.5)
onde v® é definido em (A.33). A partir da equagao (2.1) posso escrever
(3q;m 0 9 0 0

— o |ahTX|2 — L (ahTQk, o) oax Z o ook 2.6

Além disso, obtenho da equagao (2.5)
gk oo __ ¢0a* (03 oo (oo oo oo, /. ox

¢j Tp ih [ ( j—1 2@/13‘ + j+1) + Uj %Dj } ) (2-7)
e, do complexo conJugado de (2.7), tenho:

] 8t - Zh Jj+1 J J : ’

Portanto, a combinacao das equagoes (2.6), (2.7) e (2.8), fornece-me:

aqw ev™ ook a oa,) ook o, ook cax oo
o~ ih 5 —UFUT) = (WU — ) (2.9)

Lembrando-se das relagoes abaixo

Y7 — pTMT = QZIm(w;-m* }’f‘l) (2.10)
e
TS — YT = 20l g) (2.11)
obtenho, entao,
aqga 26’Ua ok o ook [[OQ
o = o [Im(ff) — Im(ufees™)] . (2.12)
Posso escrever a equacao (2.12) da seguinte forma:
aq.(;.a oo oo
5 = Ij_% — ]j+%, (2.13)
onde
ox 2€Ua ook | [OQ
I]._% =— Im (7" 7% (2.14)
e
oo 2eva ok (oo
77y = ——Tm(y7yse) (2.15)
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sao, respectivamente, as correntes de portadores definidas entre os planos j — 1 e j
e entre os planos j e j + 1. A figura 2.1 mostra um diagrama ilustrativo das correntes
definidas entre estes planos.

IGOC o
j=172 j+172

o> o > o
j=1 J J+i

Figura 2.1: Diagrama que descreve a corrente entre os planos.

A equagao (2.13) é a equagao de continuidade. Esta mostra que o aumento da carga
presente no plano j é igual a diferenca entre a quantidade de carga que entra neste plano
e a quantidade que sai do mesmo por unidade de tempo, isto é, que ha conservacao de
carga no sistema.

2.2 Corrente de um portador

Calcularei a contribuicao de um buraco a corrente definida no coletor de acordo com a
equacgao (2.15). A funcao de onda deste buraco esta caracterizada (na diregdo z) por um
vetor de onda k. A definigdo de k!* estd no apéndice A e é dada pela equagao (A.37).
Por se tratar do coletor, esta funcao de onda é uma onda plana que se propaga na dire¢ao
z positiva, e suas componentes em dois planos vizinhos podem ser escritas da seguinte
forma:

YT = A7 (2.16)
7o = APt e, (2.17)

Portanto,
gax . Ager K ) g ik ik (2.18)
OIS = | A7 Pe M = | A7° Pleos(K2a) — isen (K2 a)] (2.19)
Im(y7eyse) = —|A7**sen(kXa) (2.20)

e
oo 2ev” oo |2 o

172, = — = A7 Psen(ka), (2.21)

its R
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A equagao (2.21) mostra que, para um estado estaciondrio, no coletor a corrente é,
na verdade, independente de j. Entao, esta equacao me fornece um meio de calcular a
contribuicao de qualquer portador para a corrente. A partir da relacao de dispersao para
buracos no coletor, obtida no apéndice A na equagao (A.42), posso escrever a velocidade
de grupo para buracos no coletor:

« (0% (6%

o 08 106 24 kea). (2.22)
ope  h ok~ h

Portanto, a partir de (2.21), posso reescrever a equacao para a corrente de um portador,

(%

e
170(&7) = —v A7 (2.23)
a
Posso também caracterizar o transporte de um buraco definindo o tempo classico que
ele leva passando de um plano j para o préximo,

o (ﬁ)_l. (2.24)

a

Finalmente, obtenho a equacao que calcula a contribuicao de cada buraco para a
corrente:

o (0% € o € o o
17 (€2) = S|Ap = S Az pree, (2.25)

Através de uma analise dimensional, vemos que (2.25) é uma expressao para correntes
de buracos. Defino I§ = -5 que ¢ a unidade de corrente para um buraco, ja que |Age|?
e T°* sao adimensionais. Ambos |A7%|? e 7* dependem da energia, entdo temos uma
expressao da corrente em fungao da energia. Vemos em (2.25) que a corrente é direta-
mente proporcional a transmitancia. Como foi dito por Landauer, no transporte balistico
“corrente é transmitancia”[37, 38]. No apéndice B, é imposta a normaliza¢ao da funcao
de onda dos buracos em todo o dispositivo. Desta normalizagao é obtida uma expressao
para |A?%? em fungio de R e T°°.

2.3 Corrente total

Contribuem para a corrente todos os buracos que estao entre 0 e £ no emissor. Em
3 dimensoes, estes buracos ocupam, respeitando o principio de exclusao de Pauli e a
temperatura zero, uma esfera no espago reciproco com raio kr (esfera de Fermi). Devo
impor condigoes de contorno para a funcao de onda no dispositivo. A melhor escolha é de
condicoes periddicas de contorno, pois resultam em ondas que se propagam. Como aqui é
tratado o transporte de cargas, esta é a escolha mais conveniente. Nos calculos a seguir,
que se concluem com a determinacao da densidade de estados, nao farei consideragoes a
respeito de spin nem massa efetiva, pois estes nao influem no célculo. Imagino o material
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em questao como um paralelepipedo de dimensoes L,, L, e L., no qual cada face estd em
contato com a face oposta. Isto resulta no seguinte conjunto de condicoes:

X(z)=X(z+L) ., Yly)=Y(y+1L,) , Z(z)=2Z(z+L.). (2.26)

No apéndice A, obtive as seguintes solugoes para as componentes x, y e z da funcao
de onda de um buraco no sistema:

X =A, e | Y =A, e | Z=A_ e (2.27)

Y

Impondo as condigoes de contorno na componente x obtenho

Axie:tikxx _ Axi eiikx (z+Lz)
— Axi eiikzxiikz[/z (228)
ou
kel — 1. (2.29)

Esta equacao fornece a condicao:

2n,T
ky =4+"—= 2.30
= (230
onde n, ¢ um numero inteiro.
De forma anéloga, obtenho
2
k, =+ "y (2.31)
Ly
e
2n,m
k, =+ 2.32
i 232

nos quais n, e n, sao nimeros inteiros. Portanto, os vetores de onda que caracterizam
uma particula livre no material sao

2n,m  2n,m  2n,m
k= |+ 42 ¥ 422 ) 2.33
( L, L, ’ L, > ( )

O volume no espaco reciproco que contém um estado é

21 27 27 87
Vi= 77 =+ (2.34)
L,L,L; Vg
onde Vg é o volume do dispositivo no espago real.
O nimero de buracos por unidade de volume no espaco reciproco é
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1 Vg L.S
Pr Vk 871'3 871'3 ( 35)

no qual S = L,L,.

Farei uma mudanca para um sistema de coordenadas cilindricas no espago reciproco,
k = (K|, ¢,k-). O volume de um disco da esfera de Fermi com altura dk. e raio kj = k,,
mostrado na figura 2.2, é 7k2dk,. Portanto, o nimero de estados em cada disco da esfera

é

L,
prd’k = pprkidk, = fk,%dkz, (2.36)
8
além disto,
k2 = k% — k2. (2.37)
Portanto,
L.S
2 _ = 2 72
pirhidk, = 275 (k% — k2) dk. (2.38)

Ve
~<

Figura 2.2: Semi-esfera de Fermi.

A corrente total deve levar em consideracao apenas os estados compreendidos na semi-
esfera de Fermi que tém k, positivo, pois estes representam transporte de particulas na
direcao z positiva. Desta forma, a corrente total I é:

Ir=3"I(E.) = / I(E.) pud’k. (2.39)

occ
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O somatério acima é sobre todos os estados ocupados. Ao substituir a expressao de
prd’k, dada por (2.36), na equagao (2.39) obtenho

é’ﬂf / (k3. — &2) I(€.)dk.. (2.40)

E mais conveniente mudar a variavel de integracao para a energia. Além disto, a
partir deste ponto colocarei os indices de spin e massa efetiva. Entao, reescrevo (2.40) da
seguinte forma

Ir = / [(E) prrk2dk, =

m**L._S hz(k‘a>2 h?(k,a)Z dke
]aa — z / F o z ]cra « vz d « 241
g AR*m? [ 2m*® 2m*® (&) dEe & (241)
ou
m**L,S dk®
17 = —Z/ Ep —ENI(EN) | == | dEY 2.42
T 477/271_2 ( F z) ( z) (d(‘:za) z ( )
onde & = h;g?f No emissor e no coletor, os HH e LH estao em equilibrio termo-

dinamico, portanto, existe um potencial quimico e uma energia de Fermi £ valida para
os buracos em equilibrio.

Considerarei a partir deste ponto algumas aproximagoes. Para valores considerados
neste projeto, k%a < 1 e k%a < 1 de forma que eu posso considerar as seguintes apro-
ximagoes para o sen(k'®a) e para o cos(kla):

sen(kfa) =~ kla (2.43)
ke 2 2
cos(kfa) =~ 1 — %. (2.44)
A partir destas aproximagoes, reescrevo £ no emissor (A.43) e v¢ (2.22):
a\2 2
£ = 2P [1—M—11
2
h’ .
- <_ 2m*aa2> (kz )20,2
n(k2)?
= —%27 2.45
2m*e ( )
b = (2(11}0‘) oy 2a h? oy
¢« h =7 h 2m*«a? ) *
hk/Oé
= = (2.46)

m*Oé
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Com referéncia em (2.45) e (2.46) calculo Zg% e I7%(&):

dke 1 m

a @ = 79 o (247)
d&¢ T Rke
e (hkX

I79(EY) = = =) | AT, 2.48

€= (25 ) 1age 2.9
Substituo as expressoes dadas por (2.47) e (2.48) na equacgao (2.41) para obter
m*aeLZS Ep Ll |Aqa|2Taa

oo — / gy 2T LT JEY 2.4

T 4h3’ﬂ'2 0 (SF gz) Lo a gz ( 9)

z

Como mencionado anteriormente, |A7%|> é calculado no apéndice B e este resultado
estd na equagao (B.27). Utilizando esta equagao obtenho

m**eL,S [EF k. To« %2,
9% = 4'2/ Er — EX = A&
r wre o Er & L.(1+ Roo 4 Too) 2
m*®eS [Er k' Toa
= o )y Er— &) des 2.50
2h3ﬂ-2 /0 ( F Z) kz (1 + Ro—a —f-TUa) z ( )

sendo k., k,, T°* e R dependentes de £¥. A equagao (2.50) me permite calcular a
corrente total de buracos para cada par ca independentemente.



Capitulo 3

Tratamento de um sistema aberto

Neste capitulo, tratarei do formalismo do método empregado na solugao da compo-
nente z da equacao de Schrodinger para o sistema completo apds a separacao de variaveis.
Deste ponto em diante, suprimirei o subindice z. O sistema na direcao z ¢ infinito e nao
tem simetria de translagao. Para resolver este sistema exatamente, proponho corta-lo
em trés regioes, o emissor, a regiao de epalhamento e o coletor. Estas podem ser resol-
vidas, individualmente, de forma exata porque o nosso método consiste de um processo
nao-perturbativo. A equagao de Schrodinger é resolvida matricialmente para a regiao de
espalhamento, na qual U? nao é constante. No coletor e no emissor, o perfil de energia
potencial é constante e, portanto, as solugoes sao ondas planas. Em seguida, as energias
dos planos 1 (tltimo plano do emissor) e N (primeiro plano do coletor) e os seus “hop-
pings” sao renormalizados de forma a dizimar as solucoes da regiao de espalhamento e
estabelecer uma relagao entre as solugoes do coletor e do emissor através de um reaco-
plamento exato. Este método de dizimagao [15, 16] é equivalente ao método de impor,
através do dispositivo, a continuidade das fungoes de onda que descrevem os buracos e
das derivadas destas. O primeiro vale para o espaco discreto e o segundo para o espaco
continuo.

3.1 Equacao de Schrodinger matricial

Tenho de resolver a seguinte equacao de autovalores (1.10) para a componente z, agora
escrita na notacao de Dirac:

HO’a ‘ ¢Ua> — 80’& ‘ waa) (31)

na qual H7*, £7% e | ¥7*) sao respectivamente o operador Hamiltoniano, seus autova-
lores e os autoestados associados a estes autovalores na direcao z. Devo lembrar que hé
quatro pares oa, ou seja, (3.1) corresponde a quatro equagoes.

19
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Primeiramente, defino a base ortonormal candnica:

iy =| 1 (3.2)
0
(0] J) = 0y (3.3)

onde o valor 1 corresponde ao plano i. A equagao (3.2) contém uma expressao matricial
de um orbital de Wannier.
Além disto,

oo
1

| %) = | vg” (3.4)
(370[
de forma que
vit = (i | v7%) (3.5)
e
ey = 3w ) (3.

Posso escrever também, nesta base, os operadores de projecao

() =[0)(i | (3.7)

e a relacao de completeza

> Jil-1 69

1=—00
Desejo, primeiramente, escrever a equacao de Schrodinger em forma matricial. Intro-
duzo a relagao de completeza no lado esquerdo do sinal de igual da equacao (3.1):

[e.e]

S HO iy | ) = 7% | ¢ (3.9)

1=—00

e aplico (j | a esquerda da equagao (3.9):
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o0

G ITHT [ 97) = E7( | 7). (3.10)

Utilizando a equagao (3.5), obtenho

o

Do IR iy = E7Te. (3.11)

1=—00

Em seguida, defino o elemento de matriz do operador hamiltoniano

HE = (| H™ | 4) (3.12)
e, assim, a equacao (3.11) fica da seguinte forma,

> H7T = E7yge. (3.13)

1=—00

Finalmente, escrevo a equagao de autovalores (3.1) em forma matricial:

oo oo ()@ oo
Hll H12 1 :gaoc 1

oo oo o oo
H21 H22 2 2

(3.14)

A matriz que representa o operador hamiltoniano neste caso é tridiagonal. No apéndice
A, obtenho a equacao de Schrodinger unidimensional independente do tempo em dife-
rengas finitas (equacao (A.34)) que pode ser escrita de maneira diferente:

UO[ Q'Oé +( _ 2U )¢0’Oj 0[ O'Oé1 — gO’O&wUOL (315)

7—1

ou

a 0'04 +€UQ¢UQ+U J+1 Saawo’a (316)

onde €7* = U7 — 2v®.
Esta equacao me fornece os elementos de matriz da equagao (3.14), que fica da seguinte
forma:

oa a
€ v 0 oca oca
1 1 1
. oo _ coa oo
v €egr v* . 2 =& 2 . (3.17)
oo oo

0 v Ega . 3 3
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No caso de um sistema finito, esta equagao pode ser resolvida numericamente e assim
eu obtenho seus autovalores e autoestados.

3.2 Desacoplamento do sistema

Neste ponto, realizo o corte (desacoplamento) artificial do sistema em trés regioes.
Inicialemnte, o hamiltoniano pode ser dividido em duas partes:

HO™ = HG™ + HE. (3.18)

0¢ representa as trés regioes desconexas e H{ representa a conexao entre elas. Além
disto, HJ* pode ser escrito da seguinte forma:
’ 0

HE = M + M+ HE (3.19)

no qual H%, HZ* e H¢ sao os hamiltonianos do emissor, da regiao de espalhamento

e do coletor respectivamente. A figura 3.1 contém uma representacao pictérica de Hg,
onde o perfil de ‘HZ* é ainda desconhecido. Somente H%* tem indice de spin, pois os

efeitos magnéticos estao restritos a regiao de espalhamento.

ﬂ‘sc o
H: He

—
)
—
Z
Z
+
.

Figura 3.1: Representacao do sistema cortado.

Ap6s ter discutido brevemente o processo de desacoplamento do sistema, posso escrever
H°® como a seguinte matriz:
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Ve | |
v €5 | \
Ua ’ |
H% v € | |
e i .
H | g e |7
e |
| EEE
] e |
_ o ‘ _ . _ ’ _ .
|| HY O N A
| |
| |
| | |HE

O hamiltoniano de conexao possui apenas quatro elementos nao nulos:

=0 | 10|+ v* 0T |+ v* | N=1)(N|+ v*| N{N-1].
Em geral temos

HO = > o [ D=1+ D[+ v | )({I+1].

l=—00

Ao multiplicar (3.22) a esquerda por (j | obtemos

[ee]

GlHee = 32 GIDa=1]+ oG IO+ v G [ H{+1]

l=—00

= -1+ GG+ G+,

pois (5 | I) = dj.
Multiplico (3.23) a direita por | 17*) e de acordo com (3.1) obtenho:

VG = L7 + G0 97 0"+ L[ 97) = 77 [ ¢77).

23
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3.2.1 O emissor e o coletor

Primeiramente, partindo de (3.24), trataremos as regides do emissor e do coletor.

Para j <1, €/ = ¢} = =20 entdo

VYTl = 20T + o T = ETMTY (3.25)
onde (j | 7%) = 7.
Proponho solugoes do tipo
1/};70{ _ A?aeik?(ja) + A?ae—ik?(ja)' (326)

Estas solugoes satizfazem (3.25) desde que k¢ satisfaga a relacao de dispersao

E* = 2v”[1 — cos(ka)]. (3.27)

Para j > N, €7% = ¢ = —2v% — V. Neste caso, da equagao (3.24), obtenho

v 7Y — (20" + eV )T + v = E7PT. (3.28)

Esta equacao admite solucoes do tipo
Yoo = A7t U (3.29)

desde que k! satisfaca a relagao de dispersao

E7 =201 — cos(k®a)] — eV. (3.30)
3.2.2 A regiao de espalhamento e suas fronteiras

Para tratar as equagoes que envolvem as fungoes de onda da regiao de espalhamento
(0 < j < N—1) que estd representada na figura 3.2, proponho uma base finita formada por
N autoestados reais de HZ* (utilizarei as letras m e n para representar estes autoestados):

N—
| m7) = Z uge | iy, ulet = uge (3.31)

im im
=0

—_

onde cada autoestado esta associado a um autovalor £7*. A obtengao dos autoestados
de HZ* é um problema de um sistema matricial e finito da forma de (3.17) que pode ser
resolvido numericamente. A solugao numérica é obtida rapidamente, pois a matriz tratada
é tridiagonal. O hamiltoniano da regiao de espalhamento tem a seguinte composigao:

=My +Hu+Hv+Hy +Hion + Hrn (3.32)



3.2. DESACOPLAMENTO DO SISTEMA 25

1400
1 ---- spin down
1200 spin up
) bias =0 mV
1000
800
% i
600 -
E
2 404
200
04
1 (] ]
-200 - re=sl
T T T T T T T T T
-400 -200 0 200 400
z (A

Figura 3.2: Poco infinito artificial que inclui a dupla barreira (perfil de HZ®).

no qual ‘H$% representa a energia cinética dos buracos, Hy o perfil de energia potencial
da dupla barreira, Hy o “spliting”da banda de valéncia na regiao magnética, H;_, a
interacao entre as impurezas e os buracos e Hj;_j representa a interacao entre buracos.
Como

& mo) =0 e o | m7) =0, (3.33)

multiplicando (3.1) & esquerda por (m?® | obtenho

E7 ™ | 47 = (m | HT | 47) = (mo® | (M -+ HEY) | 4°°)
= e [ 0T |7 + o (m | N — (N [ 47%) +

+En (M7 [ 7%) (3.34)
ou, de outra forma,
UERUE + Ul + oS = E7 (3.35)

onde

v = (mo | 47,
v = v*ugt = v (m7* | 0) e

voy = vtuty,, = v (m7* | N —1). (3.36)



26 CAPITULO 3. TRATAMENTO DE UM SISTEMA ABERTO

A equagao (3.25) para j = 1 escreve-se
VPG — 20T v = 7Y (3.37)

e a equagao (3.28) para j = N escreve-se

VAP — (20 + eV S + v YR, = ETOYSE. (3.38)

Pela ortonormalidade dos | m?®) posso escrever

G1= X4 Imme ]

N—-1N-1
= > > uin(ifg)(m™|
m=0 j=0

N-1
= ugo (m?® |, (3.39)

=0

3

Para 0 < j < N —1, primeiramente, escreverei )7 em funcao dos ¢,7%. Ao multiplicar

(3.39) por | ¥7) obtenho
Ui = <j | )
= Z UGV (3.40)

Baseado em (3.40) e (3.36) obtenho

N-1
VUG = Y o = Z ogaue (3.41)
m=0

YRy = Z vuR o, ;ga Z Ui ,m- (3.42)

Substituo (3.41) e (3.42) nas equagoes (3.37) e (3.38), e junto com (3.35) obtenho o
seguinte sistema de equagoes

N-—1
VOPSY - (ef — ETN) TN+ D it =0 (3.43)
m=0

VAR + (€5 — E7) Y + U =0 (3.44)
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N-1

Z aa /Ua gaa) + anN-q-l (345)

m=0

Este sistema de equagoes representa o reacoplamento entre as trés regioes e estd re-
presentado diagramaticamente na figura 3.3.

m

—
.
F
—
\S]
—

N N+I ... T J+1 ...

Figura 3.3: Reacoplamento das trés regioes do sistema.

3.3 Dizimacao das solucoes de HS" e o reacoplamento

Reduzirei o sistema (3.43), (3.44) e (3.45) a apenas duas equagoes eliminando todas

e somo para m =

. . . . 1. vZe
as varidveis ¢,7%. Em primeiro lugar, multiplico (3.44) por "

0,...,N — 1 para obter

N-1 (,Uga)2 N-1 VI,
1im /Ua Im“mN ga _ (). 3.46
(i) v - S (S al) w0 o

Depois somo (3.46) a (3.43), obtendo assim

awaa + < a NZ_:I (U({qfrxz)2 60’04) ga | (Nz_:l Ui‘%vfnojl\f > w (3 47)
v 2 €1 oo ca 1 oo oo ’
! o E0 = &Y o E0 = &Y

Em segundo lugar, multiplico (3.44) por gaﬁéw e somo para m = 0,...,N — 1,
chegando a equacao

= v, Ugla aa /aa = UJOC ?
( Z goiym gjia> Z U < Z 550{ 2’0&) w (348)
m=0 m m=0

Entao somo (3.48) a (3.45), o que me fornece
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N-1 v(lj-avgmoj\f N N-1 ( oo )2
(Z Lty gm> <€N + Y e & ) o | poyge | = (3.49)
m=0 0

v
Defino as energias renormalizadas

- 2
)

gr=coy y dml (3.50)
1 1 mX::O gaa _ g%a

o«

~oQ (e R (va)2
€N :€N+ Z m (351)
m=0 m

e o “hopping”renormalizado

VIN = oo oo’ :
mo0 €7 — &7,

Finalmente, apds ter eliminado as solucoes da regiao de espalhamento, obtenho o
sistema que acopla as solucoes do emissor as solugoes do coletor:

VT + (B = E°) U5 + TIRURT = O (3.53)
BERUE® + (87 — E7°) U5 + 0705, = 0. (354)

Este sitema de equagoes estd representado diagramaticamente na figura 3.4. Como,
Y3 e {7, sdo conhecidos, (3.54) fornece-me 7% e depois posso calcular ¢ a partir de
(3.53). Posso entao, utilizando as equagoes (1.22), (1.23) e (1.21), calcular transmitancia
e refletancia dos buracos através da regiao de espalhamento.

UI_N
v° v”
21 N N+l
~ oo ~ oo
81_ EN

Figura 3.4: Sistema renormalizado apés dizimagao das solugoes de HZ*.



Capitulo 4

Solucao autoconsistente

Tratarei neste capitulo de como sao calculados, autoconsistentemente, a distribuicao
de cargas e o perfil de potencial na regiao de espalhamento. Ha necessidade de um
calculo autoconsistente, pois a solucao deste problema sai de um sistema de equagoes nao
linear. Ao partir de uma distribuicao de cargas, é possivel calcular o perfil de potencial e,
conseqiientemente, de energia potencial. Esta é parte do Hamiltoniano que, por sua vez,
determina os autovalores e autoestados deste problema. Conforme veremos a seguir, o
calculo da distribuicao de cargas depende de ambos, autovalores e autoestados. Portanto,
a distribuicao de cargas definida em cada plano depende da distribuigao de todos os
outros planos. Foi utilizado computacionalmente um método quase-Newton para achar
as solugoes autoconsistentes.

4.1 A distribuicao de cargas

Primeiramente, discutirei o calculo da distribuicao de cargas, para o qual serd ne-
cessario atender a neutralidade de cargas e a distincao entre LH e HH. A probabilidade
de encontrar um buraco, com massa m*® e spin o, no estado k em um volume d®r centrado
emr é

YR (r)[*d’r. (4.1)

Conforme a equacao (2.1), a contribuigao deste buraco no estado k para a carga do
sistema é

" = el (). (4.2)

Portanto, a contribuicao total ¢ dos buracos para a carga do sistema sera dada pela
soma de gg® para todos os estados ocupados, ou seja,

29
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¢= > &= > ()l (4.3)

k(o) k(o)

4.1.1 Ocupacgao do sistema

Cada estado da regiao de espalhamento é formado por uma componente discreta na
direcao z e por uma componente continua pertencente aos planos perpendiculares a direcao
z e caracterizada por um vetor de onda ki = (kg,k). A energia correspondente a
componente continua é

2 o 2 2
he( ”) _ h { (
Qm*a 2m*oz

Para cada nivel j do discreto, temos uma banda j parabdlica como mostra a figura
4.1. Portanto, os estados do sistema tém energia dada por

& = k) + (k5] (4.4)

, . R (k)?
o — g 1 gp = giem LU (45)
m
de forma que
)2 2m*® oa j(oa)
(k)" = 7(5 —&7Y). (4.6)

De acordo com (2.30) e (2.31), a area ocupada por um estado em um espago k bidi-

. s . 2 2 ~ . ~ . .. . ~
mensional ¢é igual a L4”L % (L, e L, sao as dimensoes do dispositivo nas diregoes x e
x =Yy

y respectivamente). O nimero de estados em um circulo de raio k‘ﬁy no espago reciproco é

ng = m(kf)? (4.7)

472
Ao combinar as equagoes (4.6) e (4.7), posso escrever o nimero de estados com os
quais cada banda j contribui para o sistema:

* QY
o Sm
Ne

i 2rh?
A partir de (4.8), obtenho a contribuigao a densidade de estados de cada banda j:

(&7 — gilooy, (4.8)

Ong,  Ong Ok|

DY = = . 4.
Tooogy Okprogy (4.9)
Além disto,
ong. o (SKMT\  Skp
J = = 41
okfy  Okjf ( 4m 2m (4.10)
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_H B 1 B m*a
dE> € T p2RoT
I T I

Figura 4.1: Energia cinética do sistema em que cada paraboldide representa uma banda
de energia associada a um nivel do poco.

Ao combinar (4.9), (4.10) e (4.11) obtenho

Y

(4.12)
Cada DJOF(E ) é constante e pode ser representada como uma fungao degrau pois cada

banda j somente contribuiré para a densidade de estados quando & > £7(°%) (ver a figura
4.2). Reescrevo a densidade de estados

Sm*a )
D2(E) = =+ O(& - &), 4.13
() =20y O(E - &™) (1.13)
onde O(z) é a fungao degrau de Heaviside, de forma que a densidade de estados total
pode ser representada como a figura 4.2 e pode ser escrita de seguinte forma:

Sm*a (oo
D&))=Y Py O(E — £i02)),
i(

(4.14)

31
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DE) |

D'+D%+...+D"
0 1 j

D+D +D,

Figura 4.2: Densidade de estados total.

Ao integrar D(&) sobre todos os estados ocupados, obtenho o niimero de buracos do
sistema:

/ “ D(€)dE = N*, (4.15)

—00

onde &,.. € a energia de ocupacao da regiao de espalhamento. Defino esta energia
de ocupacao ao invés de uma energia de Fermi no interior da dupla barreira por ter-
mos um sistema submetido a uma diferenca de potencial e portanto fora de equilibrio
termodinamico. O niimero de buracos com energia menor que £ é definido como

£
(&) = / D(&"dE, (4.16)
de forma que

1(Eec) = N (4.17)

Além disto, N¥ pode ser escrito como

N =p L 8, (4.18)

no qual p é o nimero de buracos por unidade de volume do poco e L é a largura do
poco. Portanto,
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SOCC *Q .
/go 3 % O — £iedg =p L S (4.19)

ou, escrevendo de outra forma,

1 Eoce .
— - O(E — £17)dE = p. 4.20
P MG (420)
Primeiramente, resolvo a integral em (4.20):

gocc . O ) s€ gg(ga) Z gocc
/ O — gy gg = . (4.21)
62 gocc - 5g(m) , S€ 52(("1) S gocc

Portanto, obtenho da equagao (4.20)

Noce

T o e = €)= (1.22)
ou, escrita de outra forma,
ST m N (Epee — E1Y) =¢ (4.23)
jloa)

onde ¢ = 2rh*pL é uma constante conhecida, 1o é 0 niimero de niveis do poco com

Noce

energia menor que Ey. € Z representa a soma sobre todos estes niveis.
jloa)
A partir da equacao (4.23), posso determinar &, e o nimero de estados ocupados.
Reescrevo esta equacao da seguinte forma:

Noce Noce

Eoce Y M = 3 mrEI = ¢, (4.24)

j(oa) j(oa)

ou

Nocc

(+ 35 meagion
£y = — 37 . (4.25)

Nocce

Z m*a

jlo)

Portanto, basta saber o niimero de niveis ocupados n,.. para determinar &,... Utilizarei
a densidade de estados para melhor ilustrar como obterei o nimero de ocupagao. A partir
de (4.16), posso escrever o niumero de estados com energia menor que &:
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n(&€ Y€ - E” o9 4.26
27r712 Z ) ( )
j(oa)
< .
no qual Z representa a soma para j tal que £7°® < £ A expressdo (4.26) estd
jloa)

representada graficamente na figura 4.3. Pela figura vemos novamente que cada banda
associada & £7(°®) contribuird com um ntimero de estados se £ > £7(?®), Podemos variar &,
levando em consideracdo o niimero de estados associados & cada €77 até que a condicao
(4.17) seja atendida. Entao, estaremos determinando &y € nye.. Este processo pode ser
feito numericamente de forma simples. O nimero de estados ocupados total serd

Noce

occ - occ_gj(aa) . 427
n(e W > (B = £17) (4.27)

[ R e

Figura 4.3: Numero de estados total.

Ao combinar a equagoes (4.3) e (4.27), obtenho a carga devido aos buracos do sistema
na posicao z;,
Noce

(=) = h2 > e L) (128)

onde 177 (z;) é a componente z; da fun¢ao de onda correspondente a banda de energia
associada a £7(°%) . Além disto, a carga encerrada em um plano i do continuo é dada por:
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q(z;) = 0(z)S (4.29)
onde o(z;) é a quantidade de carga por area perpendicular a dire¢do z. Portanto,

Noce

€
7) = g 2

M (Egee — EITN [0 (2,)|2. (4.30)
)

4.2 Energia potencial do sistema

Apoés calcular a distribuicao de cargas do sistema, posso calcular o seu perfil de po-
tencial e, conseqiientemente, de energia potencial resolvendo uma equacao de Poisson
unidimensional na direcao z:

2
Foz) _ _p(z) (4.31)
dz? e(z)

na qual p(z) é a densidade volumétrica de cargas. A permissividade £(z) ¢ uma funcao
de z, pois, no nosso modelo, consideramos a diferenca entre as permissividades do GaAs
e do AlAs. O potencial e a distribuicdo de cargas sao fungoes discretizadas, portanto
o(2) = ¢(z;), p(z) = p(z;). Escrevo também e(z) = £(z;), onde z; = ja. Além disto, no
nosso modelo, p(z;) é definido como

p(z) = a(z)/a, (4.32)

onde a ¢é a distancia entre os planos perpendiculares a z. Utilizarei, desta forma, a
aproximacgao da segunda derivada em diferengas finitas escrita na equagao (A.28). Posso
entao escrever que

dPo;  di1— 20+ dj 0
_ _ 9% 4.33
dz? a? ac; (4.33)

ou

Pj—1 = 205 + i1 = —gaj (4.34)
J

onde utilizei as abreviacoes ¢(z;) = ¢;, 0(2;) = 0; e e(2;) = ¢;.

E importante mencionar que este potencial calculado pela solugao da equacao de Pois-
son nao inclui o potencial das barreiras nas camadas de AlAs, o “spliting”da banda no
poco magnético nem a diferenga de potencial aplicada no dispositivo. Estes fatores sao
adicionados ao potencial calculado, e a energia potencial associada ao potencial completo
¢é utilizada no hamiltoniano. Como mencionado anteriormente, consideramos no nosso
dispositivo que a dopagem de Mn é uniforme e restrita ao interior do poco. De forma
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diferente, os buracos nao estao restritos ao poco, portanto podem escapar da dupla bar-
reira. Apesar disto, se os buracos escaparem da dupla barreira, no seu interior haverd
uma quantidade liquida de carga negativa. A carga negativa acumulada no pogo atraird os
buracos de forma que estes nao se afastarao da regiao da dupla barreira. Entao, podemos
afirmar que a distribuicao de buracos no dispositivo esta restrita a uma regiao em torno
da dupla barreira e que fora desta regiao, por nao haver buracos, teremos um perfil de
potencial linear. A partir desta afirmacao, podemos desenvolver um método de célculo
do potencial de forma a impor a linearidade do seu perfil na regiao sem cargas e res-
tringir o célculo da contribi¢ao da distribui¢ao de cargas ao potencial a regiao carregada.
Esta regiao pode ser determinada realizando o célculo autoconsistente de carga e energia
potencial uma tnica vez para todo o sistema. Os coeficientes linear e angular das retas
que formam o perfil de potencial da regiao sem carga sao ajustados pelo proprio processo
autoconsistente.

4.2.1 Método de calculo da energia potencial

Primeiramente, reescrevo a equagao (4.34) da seguinte forma:

Pwi-1 — 2005 T dwj+1 = —gaj- (4.35)
j

O indice [ representa um dos trés setores mostrados na figura 4.4 que fazem parte da

regiao de espalhamento. O setor [ = 2 contém toda a distribuicao de cargas positivas

geradas pala dopagem de Mn. A equagao de Poisson é uma equacao diferencial nao-

homogénea cuja solucao pode ser encontrada através da soma da sua solugao homogénea

a uma solucao particular. Podemos escrever o potencial de cada plano j do sistema da
seguinte forma:

dwi =ew;treo; - =123 (4.36)
onde

Th; = Alj(l + Bl (437)

representa uma solucao homogeénea ao potencial, pois

T j-1 = 2r@; +re j+1 = 0. (4.38)

As constantes A; e B; sao respectivamente os coeficientes angular e linear das retas
que representam a solugao homogénea do potencial nas trés regioes mencionadas ante-
riormente. ¢(;); ¢ uma solugao particular do potencial na regiao [ e no plano j.
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=1 | \ =2 ( P13

spin down

spin up
V=0mV

i, N

—
| —

Regido carregada

Figura 4.4: Perfil de energia potencial para V' = 0 mV. Este diagrama mostra os setores
[ =1,2,3 da regiao de espalhamento. O setor [ = 2 contém toda a distribuigao de cargas
positivas geradas pela dopagem de Mn. Os pontos j; e js representao respectivamente o
ultimo plano da regiao 1 e o primeiro plano da regiao 3.

4.2.2 Solucgao particular da equacao de Poisson

Nesta se¢ao, mostraremos como obter uma solucao particular para o perfil de potencial.
Em primeiro lugar, escrevo a equagio (4.34) para o potencial ¢;:

a
Pi-1 = 20j + i1 = = 0;. (4.39)
J

Escrevo (4.39), de forma matricial,

Y1 o1
-2 1 0 : :
1 -2 1 - vi |=—| = (4.40)
0 1 -2 5 :
PN-1 —afjév__ll
ou, resumidamente,
My = —o' (4.41)

onde
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o= = |. (4.42)

aoN-1
EN-1

O potencial ; deve também satisfazer conti¢oes de contorno homogeéneas:

o =N = 0. (4.43)

Se multiplicarmos (4.41) pela inversa da matriz M obtemos

M *Mp=—-M""o (4.44)
ou
o =Go', (4.45)
onde
G=-M" (4.46)

G ¢ uma funcao de Green que pode ser representada pela figura 4.5 e deve satisfazer
as seguintes condigoes:

Gi1j —2G; + iy j = =035 (4.49)
Gy
0 ‘i N+1 j

Figura 4.5: A funcao de Green G;; para um i fixo.

Proponho a solugao
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S (N+1—34) se i<j

N+1
Frd(N+1—1d) se i>j

que satisfaz perfeitamente as condegoes (4.47), (4.48) e (4.49). Vemos que esta funcao

de Green, a menos do termo N+r1’ constitui-se de um conjunto de nimeros inteiros o que

é surpreendente. Portanto, a solugao da equagao de (4.45) é dada por:

a
N +1

SN +1-)Z SN +1-)E . (4.51)

j<i & > €j

Wi =

4.2.3 Solucao homogénea da equacao de Poisson

Como as regioes 1 e 3 ndo possuem cargas, ©(1); = ©(3); = 0. Assim, obtenho de (4.36)
o seguinte conjunto de equacoes:

o) = Arja+ By (4.52)
G2); = i T Azja+ By (4.53)
¢3); = Asja + B (4.54)

no qual, pelo fato de apenas ¢(2); # 0, escrevi ¢(9); = @;. Para obter a solucao destas 3
equagoes preciso determinar o valor das 6 incégnitas: Ay, Ao, As, By, By, Bs. O perfil de
potencial fora da regiao de espalhamento é uniforme e nulo. Para que haja continuidade
do potencial, a equacao (4.52) para z; = 0 me fornece,

¢)0(0) = By = 0. (4.55)

Falta-me determinar 5 incégnitas. Determinar-las-ei a partir de um sistema de 5
equagoes ecrevendo (4.35) para j = ji,j1 + 1,j2 — 1,72 e N. Como mostrado na figura
4.4, 7, e jo representam respectivamente o iltimo plano da regiao 1 e o primeiro plano da
regiao 3.

Para 7 = j; temos

P1)ji-1 — 20y + @) +1 = 0. (4.56)

Substituirei agora as equagoes (4.52) e (4.53) na anterior. Obtenho, assim,

Al(jl + 1)@ — Ag(jl + 1)(1 — BQ == on1+1' (457)
Para j = j; + 1 temos
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a
P1yj — 20@2)j14+1 + Q@142 = ———0j 41 (4.58)
€j1+1

No plano j = j; + 1, temos GaAs. Portanto, abreviarei ¢;, 41 como 5. Substituindo
(4.52) e (4.53) na (4.58) obtemos

a

Ajra — Agjra — By = 20, 11 — pj, 40 — PERE (4.59)
G
Para 7 = jo — 1 temos
a
Pi-2 ~ 20@ia-1 + d@ia = — T (4.60)
J2—

No plano j = j, — 1, também temos GaAs portanto abreviarei €, ; como €. Ao
substituir (4.53) e (4.54) na (4.60) obtenho

. . a
—A2j2a + —BQ + Ag]ga + B3 = —Pj,—2 + 2@]’2—1 — %sz—l' (461)
Para j = j, temos

P@j2-1 — 20(3)j2 T P(3)j2+1 = 0- (4.62)
Substituo (4.53) e (4.54) em (4.62) para obter

As(jo —1)a+ By — A3(jo — 1)a — By = —¢j,_1. (4.63)

Finalmente, para 7 = N temos
¢iyn = 0. (4.64)
Substituo (4.54) em (4.64) para obter

As equagoes (4.57), (4.59), (4.61), (4.63) e (4.65) me fornecem o sistema de 5 equagoes
com 5 incognitas que posso escrever de forma matricial:

(jl —|— 1)& _(]1 —|— ]_)CL —]_ 0 0 A1 (I)l
jl& —jla -1 0 0 AQ (I)Q
0 A N 1 By | =| & (4.66)
0 (Jo=Da 1 —(2—1a -1 A P,y
0 0 0 Na 1 B3 0
onde
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a

Py =20j,11 — Pji+2 — —0ji+1 (4.68)
el
a
@3 = _<Pj272 —+ 2(10j2*1 — —0jy—1 (469)
e
@4 = —Pjy—1- (470)
A solugao do sistema (4.66) me fornece
BQ = jl(bl - (]1 + 1)@2 (471)
B3 = By — (jo — 1)®3 — jody (4.72)
By
Ay = —— 4.73
’ Na ( )
1
Ay =A3 — — (P35 + By — Bs) (4.74)
J2a
A=A L (0,4 B,) (4.75)

Desta forma, tendo calculado os coeficientes acima, posso escrever a solucao das
equagoes (4.52), (4.53) e (4.54) que me fornecem o potencial nas trés regides da regiao de
espalhamento.
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Capitulo 5

Resultados e conclusoes

Até este ponto, a dissertacao consistiu na apresentacao das bases tedricas e experimen-
tais e do formalismo matematico que sustentam este projeto. Neste capitulo, divulgarei
nossos resultados e farei algumas discussoes sobre os mesmos.

5.1 Distribuicao de cargas e perfil de energia poten-
cial

Primeiramente, reportarei a distribuicao de carga autoconsistente e a diferenga Ao (2)
entre uma distribuicao de cargas e outra com voltagem 0,1 mV menor. Além disto,
mostrarei a distribuicao de buracos por massa efetiva e por spin. Em segundo lugar,
reportarei o perfil de energia potencial obtido autoconsistentemente e a diferenga AU (z)
entre um perfil de energia potencial e outro com voltagem 0,1 mV menor. Junto com o
perfil de energia potencial, mostrarei e discutirei a distribuicao de niveis de energia do
poco formado pela dupla barreira levando em consideracao massa efetiva e spin.

5.1.1 Distribuicao de cargas

Apoés obter a solucao autoconsistente da distribuicao de cargas, mostro nas figuras
5.1 e 5.2 as distribuicoes de cargas para V = 0 mV e para V = 92 mV respectivamente.
Vemos que os portadores se concentram na regiao interna da dupla barreira sem variacao
significativa entre V. =0mV e V = 125 mV, o que mostra que os buracos escapam pouco
da dupla barreira como foi mensionado na secao 4.2. A figura 5.3 contém o grafico de
Ao (z) para V = 92 mV. Podemos ver nas figuras 5.1 e 5.2 um aspecto muito interessante
que verificamos neste trabalho, a distribuicao de cargas se altera minimamente devida
a aplicacao de uma diferenca de potencial. Apesar da variacao ser pequena ela existe,
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e através de Ao (z) podemos ter uma nogao de como a distribuicao de cargas se altera.
Vemos na figura 5.3 que, apés uma pequena variacao de V', hd uma pequena variagao
positiva da acumulagao dos buracos a direita da primeira barreira e uma variacao negativa
bem mais significativa da acumulagao de buracos a esquerda da primeira barreira.

0,006

0,004 |

interfaces

V=0mV
0,002 |
E
=
15 0,000 — J L —_—
o
GaAs | AlAs AlAs GaAs
-0,002 -
-0,004
T T T T T T T T T T T T T
-150 -100 -50 0 50 100 150

z (A

Figura 5.1: Distribuicao de cargas para V' =0 mV.

Além da distribuicao de cargas geral, realizamos também alguns calculos para analisar
a distribuicao de portadores por spin e por massa efetiva. As figuras 5.4 e 5.5 mostram
as distribuicoes de buracos por massa efetiva e por spin respectivamente. Destes calculos
obtivemos as concentragoes percentuais de portadores em termos de regiao, massa efetiva
e spin. Estes dados estam divulgados na tabela 5.1. Podemos ver que aproximadamente
96 % dos buracos é de HH, ou seja, eles contribuem majoritariamente para a neutralidade
de cargas. A tabela 5.2 mostra as concentracoes percentuais de portadores em termos de
massa efetiva e spin no interior da dupla barreira. Nesta tabela, vemos primeiramente que
aproximadamente 93 % dos portadores da regiao interna tém spin down. Vemos também
que aproximadamente 96 % dos buracos interiores sao HH. Estes resultados concordam
qualitativamente com alguns trabalhos feitos em sistemas de multicamadas [34, 39)].

5.1.2 Perfil de energia potencial

As figuras 5.6 e 5.7 contém os graficos do perfil de energia potencial para V =0 mV
e para V = 92 mV, respectivamente, em escalas diferentes. Para diferenca de potencial
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0,006
— 67
.
—_—C
0,004 | —o,
interfaces
V=92 mV
0,002
E
S J \
~— 0,000 —— -_—
b ‘ ’
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Figura 5.2: Distribuicao de cargas para V =92 mV.
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Figura 5.3: Ac(z) para V =92 mV.
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Figura 5.4: Distribuicao de cargas em termos de massa efetiva para V' =0 mV.
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Figura 5.5: Distribuigao de cargas em termos de spin para V =0 mV.
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| | % interna | % externa | % HH [ % LH | % | | %1 |

V=0mV 97,04 2,96 95,98 | 4,02 | 92,00 | 8,00
V =125 mV 97,28 2,72 95,97 | 4,03 | 92,13 | 7,87

Tabela 5.1: Esta tabela contém a porcentagem da carga de buracos total no interior da
dupla barreira (% interna), assim como, no seu exterior (% externa). Além disto, a tabela
mostra as porcentagens de carga de HH (% HH), LH (% LH), buracos spin down (% |)
e buracos spin up (% 7).

| [ %HH[%LH] %] [ %7 |
V=0mV [9586] 4,14 [93,28[6,72
V=125mV | 95,86 | 4,14 | 93,31 | 6,69

Tabela 5.2: Esta tabela contém, para buracos da regiao interna da dupla barreira as
porcentagens de carga de HH (% HH), LH (% LH), buracos spin down (% |) e buracos

spin up (% 7).

nula sao mostrados os 10 niveis ocupados do poc¢o mais alguns outros niveis importantes
para as discussoes que se seguem. A figura 5.8 mostra AU(z) para V =92 mV . A tabela
5.3 mostra os niveis, suas energias, seus spins e suas massas efetivas correspondentes para
V=0mV.

Podemos ver o “band bending” causado pela interacao entre os portadores e determi-
nado pelo célculo autoconsistente. Ao observar a figura 5.6, verificamos a presenca de
alguns niveis nas camadas de inversao junto as barreiras. Eles representam o quadrupleto
de HH com energia —5,90 meV destacado em negrito na tabela 5.3. Estes nao produzem
corrente no dispositivo, pois tém energia sempre abaixo de 0 meV, ou seja, nao sao niveis
ressonantes acessiveis para os buracos incidentes a dupla barreira. Os niveis indicados por
um asterisco sao os niveis ocupados do pogo (niveis com energia £7¢ < &,..). Podemos
observar que dos 10 niveis ocupados 7 sao “spin down”. Além disto, vemos que 7 destes
10 sao HH. Estes resultados concordam com as figuras 5.4 e 5.5 e com a tabela 5.2 em
relacao a distribuicao dos buracos na dupla barreira em termos de spin e massa efetiva, o
que reforca os nossos resultados.

Podemos verificar na figura 5.8, que para um perfil de energia potencial, a queda de
potencial atribuida a V' ocorre na regiao anterior a dupla barreira, ou seja, a energia
potencial do centro do poco varia aproximadamente da mesma forma que a energia po-
tencial do coletor. Esta propriedade, particular a dupla barreira mostrada na figura 5.6,
foi observada para valores de V' de 0 a 140 mV. Para uma dupla barreira com um poco de
100 A e barreiras de 20 A de largura, estudada anteriormente, foi observado que o perfil
de potencial nao variava sempre conforme a figura 5.8. Esta dupla barreira mostrava
dois regimes diferentes para a evolucao do perfil de energia potencial, um para V' > V.,
conforme a figura 5.8 e outro para V < V, conforme a figura 5.9. V, é a diferenca de
potencial na qual hd a mudanca de regime. Para este caso obtivemos V, = 22,2 mV.
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Figura 5.6: O perfil de energia potencial com os niveis de energia da regiao de
mento para V =0 mV.

espalha-



5.1. DISTRIBUICAO DE CARGAS E PERFIL DE ENERGIA POTENCIAL

| Nivel | Energia (meV) | Spin | Massa cfetiva |

1 —180, 58 ) o
2" —165, 84 ) HH
3 —151, 83 ) LH
e —137,36 ) HH
5* —96, 32 ) HH
6* —51, 80 ) Lo
7 — 44,01 ) oo
8 —30,77 T oo
9 16,45 1 HO
1 -5,90 ) HH
2 -5,90 T HH
3 -5,90 ) HH
4 -5,90 T HH
10° 3,64 1 Lo
11 11,45 1 oo
12 10,12 ) HH
13 51,67 T HH
14 90,88 T LH
15 92,43 ) oo
16 102,85 T oo
17 113,36 ) Lo

49

Tabela 5.3: Niveis da regiao de espalhamento para V' = 0 mV. Os niveis em negrito
pertencem as camadas de inversao. Os asteriscos indicam os estados ocupados do poco.
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Figura 5.7: O perfil de energia potencial para V =92 mV.

A figura 5.9 mostra que a energia potencial no centro do pogo varia aproximadamente
metade da energia potencial do coletor, e este era o resultado que esperdvamos observar.
Descobrimos que o regime de evolugao depende da relagao entre a energia de ocupagao E,e.
da regiao de espalhamento e a energia de Fermi £, do coletor. &,.. é determinada pela
equagao (4.25) e pode ser observada diagramaticamente nas figuras 4.2 e 4.3. Na auséncia
de V, para a dupla barreira com poco de 100 A observamos que Ee < Er.. Conforme
aumentavamos V', £p. diminuia e a energia potencial na regiao de espalhamento variava
conforme a figura 5.9, até E,.. € Ep. se alinharem (V = V). Havia entdo uma mudanga
de regime e, se continuassemos a aumentar V, &,.. e £, permaneciam alinhadas com a
energia potencial na regiao de espalhamento variando conforme a figura 5.8. A mudanga
de regime ocorria pois nés impomos a neutralidade de cargas no dispositivo. Portanto, se
Er. ficasse abaixo de &,.., 0s buracos da regiao de espalhamento escapariam gerando uma
quantidade liquida de cargas negativa nesta regido. Na dupla barreira com poco de 93 A e
barreiras de 40 A, o maior confinamento dos buracos gerava um aumento de &,.., de forma
que esta estava alinhada a £z, mesmo para V= 0 mV. Desta forma, a variacao da energia
potencial da regiao de espalhamento ocorria sempre conforme o regime representado pela
figura 5.8.
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Figura 5.8: AU(z) para V =92 mV em uma dupla barreira com largura do pogo igual a
93 A e largura das barreiras igual a 40 A.

5.2 Correntes polarizadas por spin

Como foi mencionado na introducao, o objetivo deste projeto é desenvolver um modelo
de um dispositivo que crie correntes de buracos polarizadas por spin. Ao aplicarmos uma
diferenca de potencial variavel no nosso dispositivo, obtivemos a corrente em funcao de
V' mostrada na figura 5.10. O primeiro aspecto a se discutir nesta figura é o fato de
nao observarmos correntes de HH. Isto ocorre porque estas correntes sao despreziveis
quando comparadas as correntes de LH. Analisamos dois picos de transmitancia com
energias proximas, sendo um de HH e outro de LH. A figura 5.11 mostra um pico de
transmitancia para um HH e a figura 5.12 para um LH. Medimos as larguras desses
picos e calculamos a razao Ry; entre a largura para HH e a largura para LH. Obtivemos
Ru = 0,8 x 1075, A intensidade da corrente de portadores é proporcional & &rea sob
a curva 7T7% em funcao da energia. Portanto, R;; é uma medida bem precisa da razao
entre os maximos de intensidade das correntes de HH e LH. Este resultado é reforcado
pela figura 5.13. Devido aos valores de transmitancia observados utilizaremos um grafico
In(77%), que nos permitird analisar o transporte de HH e LH juntamente. Vemos na figura
5.13 que os picos nas curvas correspondentes a LH decaem muito menos que os picos nas
curvas correspondentes a HH apds uma variacao da energia. Assim, fica claro a razao de
termos correntes de HH despreziveis em comparacao as correntes de LH.
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Figura 5.9: AU(z) para V = 0,1 mV em uma dupla barreira com largura do poco igual
a 100 A e largura das barreiras igual a 20 A.

Podemos entender fisicamente o resultado acima, estimando e comparando os graus de
confinamento de HH e LH. O comprimento de penetracao A\?¢, de um buraco com energia
£%% em uma barreira, é dado por

h

o om0, — €70

(5.1)

no qual, U, é a altura da barreira. Portanto, a razao entre os comprimentos de pene-
tracdo de dois buracos, com mesma energia £°¢ e massas efetivas m*' (LH) e m*" (HH),
é
)\Uh m*l
— =\/—F = 0,37. (5.2)
>\al m*h
Dentro da barreira a funcao de onda de uma particula decai, aproximadamente, como
uma exponencial do tipo e=*/*"". Isto nos da uma estimativa do grau de confinamento de
um buraco no poco. Portanto, posso avaliar o quanto um HH é mais confinado que um
LH. A razao entre os graus de confinamento de HH e LH é dada por

_
e 2ol

_Alif_bh 0,37 % 0,63
Cp = © :e—db(ﬁ—ﬁ)ze—dxﬁ—w):[e‘(W)] , (5.3)
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na qual d, = 40 A é a largura da barreira. Para um HH, com energia £7® = 15 meV,
o comprimento de penetracio é A\7" ~ 3,45 A. Portanto

40

0,63
Oy — {6(3,45)] ~ 6,8 x 1074, (5.4)

Cy; da uma nocao da razao entre as intensidades das correntes de tunelamento de HH
e LH. Portanto, esta estimativa super-simplificada mostra que as correntes de HH devem
ser despreziveis em comparacao as correntes de LH.

Também verificamos, na figura 5.10, uma superposicao desprezivel entre correntes de
LH up e LH down. Obtemos um altissimo grau de polarizagao por spin. Com os dados
fornecidos pelas figuras 5.3 e 5.8 pudemos obter um resultado qualitativamente idéntico
aquele apresentado na figura 5.10 tendo que realizar o calculo de autoconsisténcia apenas
para os quatro primerios valores de V' e utilizando distribuicao de cargas e de energia
potencial extrapolados quadraticamente para outros valores de V. Esperavamos obter
um método computacional mais eficiente, porém as técnicas utilizadas anteriormente para
torna-lo mais eficiente ja haviam otimizado o mesmo de forma que as tltimas mudancas
nao geraram grande efeito.
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spin up - LH

140
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40

20 +
0 _ \
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Figura 5.10: Corrente de buracos gerada por uma voltagem varidvel. Vemos correntes de
LH polarizadas por spin. Além disto, verificamos que as correntes de HH sao despresiveis
em comparacgao as correntes de LH.
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Figura 5.11: Um pico de transmitancia de HH para V =0 mV.

5.3 Conclusoes

Estudamos um modelo tedérico de um diodo de tunelamento resonante semicondutor
de Gay_,Mn,As/Ga;_,Al,As submetido a uma diferenca de potencial V' varidvel e sem
aplicagao de campo magnético. O objetivo principal do projeto era construir um dispo-
sitivo capaz de gerar correntes polarizadas por spin. O poco formado no dispositivo pela
dupla barreira é ferromagnético devido a dopagem de Mn no GaAs que gera uma mag-
netizagao média. Como aproximagao, consideramos a distribuicao de impurezas de Mn
uniforme. Esta magnetizacao, restrita ao interior do pogo produz no mesmo um “spliting”
da banda de valéncia e conseqiientemente dos niveis ressonantes. Como resultado disto a
corrente de tunelamento estara polarizada.

O sistema foi estudado na aproximacao “tight binding” e a interacao dos buracos
foi calculada na aproximacao Hartree. O transporte de buracos se deu no regime de
transporte balistico e mais especificamente no regime de tunelamento ressonante. Além
disto, o transporte de portadores foi tratado no modelo de dois canais de spin, conside-
rando portadores com spin up e portadores com spin down independentemente. Neste
projeto, foi considerada pela primeira vez a importancia da banda de buracos leves para
este dispositivo. Desta forma, tinhamos de resolver quatro sistemas, que correspondem
aos quatro tipos de buracos. A distribuicao de cargas e a energia potencial foram calcu-
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Figura 5.12: Um pico de transmitancia de LH para V = 0 mV. Podemos ver a diferenca
de escala deste grafico em relacao ao da figura 5.11. Ao comparar o pico de transmitancia
de um HH com o pico de um LH, concluimos que a razao entre as larguras destes picos é
0,8 x 107°.
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Figura 5.13: Logaritimo da transmitancia em funcao da energia dos buracos, para V =0
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ladas autconsistentemente, resolvendo a equacao de Schrédinger e a equacao de Poisson
simultaneamente. Outro elemento novo deste trabalho foi a solu¢ao do problema de auto-
consisténcia deste dispositivo inteiramente no espago real. Anteriormente, este problema
tinha sido resolvido no espaco reciproco para simplificar a solucao da equacao de Pois-
son [16, 40]. Por outro lado, isto introduzia dificuldades em outras partes do tratamento
matematico. Resolvemos este problema, ao utilizar uma funcao de Green unidimensional
para obter a solucao da equacao de Poisson. De forma surpreendente, a funcao de Green
se mostrou muito simples de se obter e trabalhar no espago real. Para obter um modelo o
mais realistico, também introduzimos a permissividade do dispositivo como uma funcao
dependente do material.

No ponto de vista do calculo numérico, obter a solucao do sistema de equagoes nao-
lineares envolvido no problema de autoconsisténcia foi um grande desafio na realizacao do
nosso projeto. Implementamos inicialmente um algoritimo que utilizava um método de
Newton modificado e o perfil de energia potencial como variavel de autoconsisténcia. Este
processo se mostrou pouco eficiente, pois a dimensao do sistema era muito grande. O fato
de a distribuicao de buracos estar restrita a um terco da regiao de espalhamento, pela
atracao coulombiana das impurezas, nos incentivou a utilizar a distribuicao de cargas
como variavel de autoconsisténcia. Obtivemos, assim, um sistema de dimensao menor
para a autoconsisténcia. Apesar de podermos definir distribuigdo de cargas para um
numero de sitios menor que o anterior, para o perfil de potencial, o sistema permaneceu
com o mesmo tamanho. Pelo fato de termos na regiao sem carga um perfil de potencial
linear, pudemos escrever de forma analitica estas contribuicoes lineares cujos coeficientes
foram ajustados pelo processo de autoconsisténcia. Também introduzimos um sistema de
extrapolagoes para iniciarmos o calculo de cada distribuicao de cargas e perfil de energia
potencial autoconsistentes mais proximos da solucao do sistema. Em seguida, tentamos
substituir o método de Newton modificado por um método iterativo (método de ponto
fixo) para chegar a uma solu¢ao mais rapidamente. Porém, devido a grande quantidade de
carga acumulada no pogo, o simples método iterativo nao convergia. Outra tentativa foi
utilizar um método quase Newton, que se mostrou o mais eficiente para o nosso sistema.
Indo além, combinamos os métodos de Newton modificado e quase Newton de forma a
reduzir o tempo computacional a um centésimo do tempo obtido pelo algoritimo inicial.

Para determinar as solucgoes da equacao de Schrodinger, desacoplamos a regiao de espa-
lhamento do emissor e do coletor. Achamos as solugoes destas trés regices separadamente
e utilizamos um método de renormalizagao para reacoplar as regioes exatamente.

A partir da distribuicdo de cargas, verificamos que os buracos ficam 97 % concen-
trados no pocgo, ou seja, nao perdemos os portadores que mediam o ferromagnetismo no
Gai_Mn,As. Além disto, observamos que 93 % destes portadores da dupla barreira
tem spin down, ou seja, tém spin antiparalelo a magnetizacao média produzida pelas
impurezas. Lembremos também que os buracos interagem antiferromagneticamente com
as impurezas de Mn e que os buracos com spin down sao responsaveis pela sustentacao
do magnetismo no interior do pogo (Mn,Ga,_,As). Como obtemos nesta regiao 93 %
de portadores com spin down, o magnetismo ¢ mantido. Na tabela 5.2, vemos também
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que aproximadamente 96 % dos buracos interiores sao HH. Entao os HH sao responsdveis
pela sustentacao do magnetismo e pela neutralidade de carga.

A distribuicao de niveis de energia do poco formado pela dupla barreira nos mostra que
temos 10 niveis ocupados e que 7 destes tém spin down e 7 sao HH o que concorda bem
com os resultados apresentados pela distribuicao de cargas por spin e por massa efetiva.
Além disto, investigando como varia o perfil de energia potencial ao variar V' observamos
que ha uma relagao entre a forma de evolucao da dupla barreira e a energia de ocupacao
Eoce. Vimos que, se a energia potencial do coletor estiver acima de &,.., metade da queda
de energia potencial devida a V ocorre a esquerda da dupla barreira e a outra metade
a direita. Por outro lado, se a energia potencial do coletor for aproximadamente igual a
Eoce, a queda de energia potencial devida a V' occore completamente a esquerda da dupla
barreira.

Finalmente, calculamos a corrente de buracos através do dispositivo na direcao per-
pendicular as interfaces. Observamos que o valor maximo da corrente de HH é 5 ordens
de grandeza menor que o mesmo para LH. Isto é evidenciado pela largura dos picos de
transmitancia dos buracos. Concluimos que esta diferenca de intensidade é conseqiiéncia
da diferenca entre as massas efetivas dos buracos, que por sua vez, gera um confinamento
5 ordens de grandeza maior para os HH. Para os LH, obtivemos uma superposicao des-
prezivel entre correntes de spin up e spin down, o que mostra que temos um polarizador
de spin bem eficiente.



Apeéendice A

Relacoes de dispersao

O ponto de partida é a equagao de Schrodinger independente do tempo para um
sistema tridimensional:

h2
2m*a

Em coordenadas cartesianas,

V2AU7(r) + U7 (2)T7(x) = E7407° (1), (A1)

Uo%(r) = 7%z, y, 2) (A.2)
0* 9 0
2 P — _ _
Vi= oot 57+ 57 (A.3)

Resolverei a equagao de Schrédinger por separagao de variaveis:

U, y, 2) = X (2)Y(y) 27(2) (A.4)

R 0? 0? 0? o N oo
_W <@+a—y2+@>){ (CL’)Y (y)Z (Z)+

+U(2) XN ()Y (y) 27%(2) = €70 X (@)Y (y) 27°(2) (A.5)

h2 d2Xa d2ya d2Z0’a
o YOCZO'OC XOCZO'Ot XO[YOt
2m*e ( dx? + dy? + dz? ) +
+ XYW (2)2°% = E7° XY 1779, (A.6)
Multiplico esta equagao por —%. Entao,

29
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1 @Xe 1 #ye 1 [dzee ame 2
s _ o(2)z7%| = _ oo A.
Xod? TvedE 7| a2 @ 0@ R (A7)

O termo a direita do sinal de igual na equacao (A.7) é constante. Além disto, os trés
termos somados a esquerda do sinal dependem, cada um, de apenas uma coordenada espa-
cial. Portanto, cada um destes termos também é uma constante. Defino estas constantes
da seguinte forma:

1 d?X~

~a = — (k) A.
1 d*y« 5
va = —(ky A.
Yo dy? ( y) (A.9)
1 dQZJa Qm*a )
_ o goa| _ _ (Loa A1l
Zoa [ d22 7—12 U (Z) ] (kz ) ) ( O)
para as quais
h 2 2 2
£7 = o [(k2)? + (k) + (h2)] (A11)
Aqui, k7% é uma constante que coincide com kJ%(z) = p—g;(z) apenas no emissor, no

qual U%(z) = 0. A energia £7* pode ser escrita como o somatério de trés energias, da
seguinte forma:

£70 = £+ EX 4 £2° (A.12)
onde
h? )
e @ Al
« h2 a\2
& =5 (k) (A.14)
I )
S ko), Al

Primeiro, resolverei as equagao (A.8):

d2Xa
dx?

+ (k9)’X> = 0. (A.16)

Proponho uma solugao do tipo
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X = A% (A.17)

assim, obtenho a equagao caracteristica

£+ (k2)* =0 (A.18)
cuja solucao é
& = +ik,” (A.19)
e, portanto,
X = AZ e™ev 4 Ay e, (A.20)

Analogamente, a solu¢ao da equagao (A.9) é
YO =AY MY 4 AY oY, (A.21)

Explorarei melhor a equagao (A.10):

2m*a

dQZJa
27 | (k9*)? — T UT(=) | 27 =0, (A.22)

dz?

Como estou trabalhando com um sistema discretizado, posso escrever uma apro-
ximagao para a derivada discretizada através de diferengas finitas (o método de diferencgas
finitas, neste caso, equivale & aproximacao “tight-binding”). Primeiramente, expandirei
Z°%(z + Az) em torno de z:

dZO’Oé
Z°%z+ Az) = Z%(2) + Azd—(z) + (A.23)
z
Obtenho, entao, a seguinte aproximacao:
dZ°%(z)  Z°%(z+ Az) — Z7%(2)
~ ) A.24
dz Az ( )
Escrevo Z7%(z) como uma funcao discretizada
Z7%(zj) = 7 (A.25)
sendo z; = ja, Az; = a e j um nimero inteiro. Deste forma, obtenho
az0() g g — v
- ~ A .26
dz dz a ’ ( )
dvge, U — U
~ A.27
dz a ( )
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oo oo dd’? d¢§m1 oo
G AL L W el O £ e ek (A.28)
dz? d dz a a? '
Portanto,
FIn) vt o

dz? a?
Assim como a fungao de onda Z7%(z), a energia potencial U?(z) é uma fungao discre-
tizada em z:

U(z;) = U°. (A.30)

J

Entao, a equagao (A.22) fica da seguinte forma:

— 2,1/}004 _i_waa var 2m*o‘ - v
BRI gy - 2wy e = (A31)
ou
7o = 207 + T 72 [ Y U7 | 7% = 0. (A.32)
Definindo
h2
R A.
v 2m*®q?2’ (A.33)
obtenho
v (V75 — 200 + 0% ) + (U7 — £2%) 49 = 0. (A.34)

Nos casos do emissor e do coletor nos quais UY = U é constante, a equagao (A.31) se
torna:

= 208 + U

> + (K e =0 (A.35)
onde
o N 2m U
(12)? = (k) = = (4.30)
Proponho a seguinte solucao:
Ve = Azeik’z“ja + AY emika (A.37)

Ao substituir esta expressio, assim como U{ = U em (A.34) obtenho
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e [Acx eik/za(j—l—l)a + A° e—iks’za(j—i-l)a —9 (Aa eik;“ja+
Z4 zZ— Z4
iy e—ik’z"‘ja> + A eik”zo‘(j—l)a + A e—ik’z"‘(j—l)a:| +
z_ 24 2
el a ik®ja a —ikl®ja\ __
+ (U — £2) (A2 ™90+ A2 e7#59%) = 0 (A.38)

Aieik/zaj“ {vo‘ (eiklza“ — 2+ e*iklzaa) +U — Eza} +
+AZ TR [y (TR — g 4 () LU — £2] =0 (A.39)
{v*[2cos(ki®a) — 2] + U — £} {Aieiklzaj“ + AT e_ik/zaj“} = 0. (A.40)

Vemos que a expressao (A.37) proposta é solugao se

EY = 20" [cos(k!a) — 1] + U. (A.41)
No caso particular do coletor, U = —eV e a equagao (A.41) se torna
EY = 20 [cos(k!a) — 1] — eV. (A.42)

Para o emissor, U = 0. Desta forma, tenho k¥ = k% e a equacao (A.41) se torna

EF =20 [cos(kTa) — 1] . (A.43)

Posso escrever a energia em fungao da freqiiéncia angular w,. Assim,

£2(k2) = hut (k). (A.44)

Obtenho, entao, as seguintes relacoes de dispersao:

hiwd (k) = 20% [cos(kfa) — 1] — eV (A.45)
hwl (k) = 20% [cos(kZa) — 1] (A.46)

onde (A.45) é valida para o coletor e (A.46) é valida para o emissor.
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Apéndice B

Normalizacao da funcao de onda

Nesta secao, determinarei |A7%|* a partir da normalizagao da funcao de onda de um
buraco. Portanto, imponho que cada componente da fungao de onda total esteja normali-
zada, de forma que esta também esteja. Restringir-me-ei a componente z, ja que o termo
| A2 que aparece no final da tltima segao se refere & esta componente. Entao, tenho
que

> Wi =1. (B.1)

j=—00

O somatoério pode ser aproximado por uma integral através do método dos trapézios:

o0 1 )
3 P = [ )P = 1. (B.2)

Jj=—00 -

Primeiramente, divido o espago z em trés regides: a regiao de espalhamento (S) (cor-
respondente a figura 1.2) e as regides do emissor (E) e do coletor (C). A regiao de es-
palhamento tem largura d ~ 1000 A= 1 x 10~7 m e o material tem largura L. ~ 1 cm
=1x 1072 m.

L[/ 3 5
p l/_% |¢}';a(z)|2dz+/_% |¢§a(z)|2dz+/% ]wga(z)|2dz] =1. (B.3)

Em (E):
woa(z) — A?aeikgaz + Agae—ikg"‘z (B4)
’wo’a(z)F — (Aga*efikgaz + Aga*eik;’az> (Azij'aeikgaz + A?aefikgo‘z)

— |A;7a|2 4 ’A;ra|2 + A?Q*A?aef%kgaz T A?aA?a*em'k‘zm‘z
= A2 4 |AZ%[ + 2Re (A7 A7oe ") (B.5)

65
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Antes de continuar, escrevo A7 e A% da seguinte forma:

Aga — |A?a|ei% (B6)
Aga _ |A;roz|ei<ﬂr — ,/RaozlAgOﬂei‘PT‘ (B?)

Volto & equagao (B.5) e utilizando as equagdes (B.6) e (B.7) obtenho

U = [T+ A + 2Re [| AT VR @ o] (Bag)
e definindo ¢ = ¢; — ¢,

WU = AP+ A 4 247 PVE cos(2hSz + )
= A% [1 + R7® + 2V R°% cos(2kI%z + 4,0)} . (B.9)

Em (C), tenho apenas a onda transmitida:
PI(2) = AgreE"E (B.10)
entao,

[ (2)[* = |AT** = T A7), (B.11)

Em (S), pelo fato de que d < L., a contribuigao da regido de espalhamento para (B.3)
se faz desprezivel em relacao as contribuicoes do emissor e do coletor. Portanto, a equacao
(B.3) fica da seguinte forma:

1 0 7
!A?Q\Q{/L 14+ R + 2VR7" cos (2k2°2 + )| d2+/ ’ T"adZ} =1 (B.12)
_ Lz 0

a 2

R e T nao dependem de z. Reorganizando a equacao, tenho

1 0 0 L
_‘AZMP{Q o [ cos (k2 ) dz+ (14 B) [ dze 7o [T dzg =1
a Lz L ;

(B.13)
e ap0s resolver a segunda e terceira integrais obtenho

1 0 L
~ | Ave? {2\/Rm [, cos @I+ @) dz + (1+ RO +T7) (7)} _ 1. (B.14)
a .

Resolverei agora a integral remanescente:
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0
noe :2\/R"‘1/L cos (2k7%z + @) dz
-5

: :l
Lz
T2

(g6}

= Vhe {sen (2kI%2 + )

ko«
= \/k’f [sen(y) —sen(p — k7°L.)] . (B.15)
Como,
—1<sen(p)<1l e —1<sen(p—kl“L,) <1 (B.16)
segue que
—2 <sen(p) —sen(p —kJ*L,) < 2. (B.17)

Além disto,

0<VR*<1 (B.18)
e, portanto,

2

In7*| < :
ke

(B.19)

k7% pode ser obtido da equagao (A.43):

E7Y = 20% [cos(kI%) — 1].

Primeiro, suponho que £7¢ < & = 15 meV. Assim, k7%a < 1 e, portanto, posso
expandir o cos(k?%a) em série e utilizar a seguinte aproximacao:

kaa 2 92
cos(k?%a) ~ 1 — (ZQ)G, (B.20)
de forma que,

£0% = —p?(k9%)%a? (B.21)

]_ oo
k7% = £—4/ & (B.22)

a\ —ve
onde v* = —%. Para HH, tenho m*" = 0, 62m,; ¢ para LH, tenho m*' = 0, 087m,

[17]. Desta forma, obtenho v" = —769,29 meV e v! = —5482, 30 meV.
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Se £7¢ = Ep, tenho

1 1
AP S ol +— B.23
? Ta = 7 19a ( )
e, conseqientemente,
n" ~14a , | =~ 38a (B.24)

Lembro que a = 2,828 A e de (B.24) concluo que |n°%| ~ 10> A. Quando V = 0 mV,
obtenho R?® 4+ T°“ = 1; e quando V # 0 mV, obtenho R?® 4+ T°“ ~ 1. Desta forma,
oo oo\ Ly ~ ~ foge) 5
(14+ R4+ T°*)% ~ L. ~ 10° A e concluo que n°® pode ser desprezado na equacio
(B.14).
Se £7% <« Ep, de forma que 7 ~ % tenho, de acordo com a equagao (B.21),

a’v®

L3

£ ~ —16 ~ 10 . (B.25)

Isto quer dizer que n?® tem valores da ordem de % em uma faixa entre 0 e 10740 da
banda de energia mostrada na figura B.1. Portanto, n°® pode ser desprezada na equagao
(B.14) mesmo para valores muito pequenos de k2%. Além disto, para k7% muito pequeno
T7% — 0 e a contribui¢ao das fungoes de onda com estes kJ* é desprezivel para o calculo
da corrente.

-4y T
/
/
/
/
/
/

— /

E 20" 1 /

g:“ / y

/ relagao de dispersao
y — — aproximagao de massa efetiva

n/2a nla
kZ(m")

Figura B.1: Relacao de dispersao no emissor.



Em resumo,

=1

1 L
—|ATP (14 RO+ T7%) =
AT (L BT 5

e, finalmente, a expressao para |A7%|% é

2a

A% = :
A7 L, (14 Ro>+T°)

69

(B.26)

(B.27)
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