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Caracterizagao experimental e modelagem teorica das
propriedades Opticas de nanoestruturas
semicondutoras

Experimental characterization and theoretical modelling of
the optical properties of semiconductor nanostructures

RESUMO

No presente trabalho utilizamos pardmetros conhecidos de um pogo quantico de GaAs
com barreiras de AlGaAs para simular os niveis de energia, fungdes de onda e densidade
de probabilidade, através de uma solugdo numérica da Equagdo de Schrodinger
independente do tempo para um pogo finito. A partir dos resultados da simulagdo foi
possivel calcular a energia de transicdao elétron-buraco entre o nivel fundamental e os
primeiros niveis excitados do pogo. Com os resultados da interagao elétron-buraco para os
diferentes niveis energéticos do poco, foi possivel confrontd-los com um espectro de
fotoluminescéncia da amostra obtido a 8K e poténcia de 6 uW, com o objetivo de
identificar se o pico principal do espectro tem origem na transi¢cao do nivel fundamental,
primeiro nivel excitado ou segundo nivel excitado do pogo.

PALAVRAS-CHAVE: Pogo Quantico. Fotoluminescéncia. Modelagem.
ABSTRACT

In the present work, we used known parameters of a GaAs quantum well with AlGaAs
barriers to simulate energy levels, wave functions and probability density, using a
numerical solution of the time-independent Schrédinger equation for a finite quantum
well. From the results of the simulation, it was possible to calculate the electron-hole
transition energy between the fundamental level and the first excited levels of the well.
With the results of the electron-hole interaction for the different energy levels of the well,
it was possible to compare them with sample’s photoluminescence spectrum obtained at
8K and power of 6 uW, in order to identify whether the main peak of the
photoluminescence spectrum is related to the transition from the fundamental level, the
first excited level or the second excited level of the well.

KEYWORDS: Quantum Well. Photoluminescence. Modelling.
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INTRODUGCAO

Nos dias atuais o estudo dos materiais semicondutores tem grande
importancia para o avanco da eletronica e microeletrénica (DIAS, 1991). Os
semicondutores podem ser construidos através de diferentes estruturas e
combinacdes de ligas, podendo formar estruturas binarias, ternarias e até mesmo
quartanarias (DIAS, 1991). Uma dessas estruturas € a estrutura de pogo quantico,
onde se tem um elétron confinado entre barreiras de potencial finitas ou
infinitas. A construcdo desse sistema consiste em um material com um
determinado gap entre duas camadas de outro material com um gap maior
(MORAIS, 2009).

Conforme as caracteristicas do pogo como largura, potencial e material os
pogos quanticos apresentam niveis de energia diferentes, assim podendo obter-
se diferentes gaps para diferentes sistemas. O gap do material é de grande
importancia para determinar sua aplicabilidade, como por exemplo, com um gap
de 0,953 eV e 0,799 eV (comprimento de onda de 1,3 e 1,55 um
respectivamente) o material pode ser utilizado na constru¢do de /aser para
transmissdo de dados por fibra ética.

Utilizando parametros da amostra é possivel realizar uma modelagem
tedrica dos niveis de energia contidos na estrutura semicondutora, a fim de
prever teoricamente o comportamento energético da mesma. Para realizar a
simulagdo dos niveis de energia de um pogo quantico finito é necessario resolver
a Equacdo de Schrodinger, assim obtendo duas solu¢cdes que sdo utilizadas para
obter de forma numérica os niveis de energia do poco.

A amostra estudada no presente trabalho trata-se de uma estrutura
semicondutora de tipo pogo finito feita de GaAs com barreiras de AlGaAs. Com as
informagdes da amostra foi possivel realizar a simulacdo dos niveis de energia
possibilitando o calculo tedrico da energia de gap e com isso feito a analise do
espectro de fotoluminescéncia da mesma.

MATERIAL E METODOS

AMOSTRA

A amostra analisada neste trabalho foi crescida através da técnica de MBE
(Molecular Beam Epitaxy), sobre um substrato semi-isolante de GaAs (001)
seguido por uma camada buffer de 1 um de GaAs. Na sequéncia foi crescido uma
super-rede com 30 repeti¢des de [Aly13Gags,As/GaAs (50 A)], uma camada de 20
A de AlAs e duas barreiras de 500 A de espessura de Alg 15Gagg,As confinando
uma camada de GaAs de 150 A. Uma camada final de AlAs de 20 A e uma Cap
Layer de GaAs com 50 A fecha a estrutura. A amostra é um poco finito que é bem
modelado pela mecanica quantica conforme o descrito a seguir.
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MODELAGEM

Bem tradicionais na mecanica quantica os pocos de potencias sdo problemas
amplamente utilizados, pois podem ter suas construcdes modeladas de varias
formas e com vdrias aplicacdes tanto do ponto de vista académico quanto em
aplicacdes tecnoldgicas.

O poco finito é um sistema quantico onde temos uma particula confinada em
um potencial (forca atrativa exercida sobre a particula) finito, em que o poco
apresenta a caracteristica de ser quadrado (EISBERG; RESNICK, 1994). Ao explorar
esse problema bastante conhecido da mecéanica quantica, podemos observar e
modelar fendmenos muito interessantes como, por exemplo: a discretiza¢do e a
guantiza¢gdo de energia do pog¢o. Semicondutores podem ser utilizados para
produzir estruturas com potencial tipo pogo quantico (FILHO; ALEXANDRINO;
CABRAL, 2018).

O ponto de partida para determinar os niveis de energia quantizados do
problema de poco finito é a equacdo de Schrodinger, para o nosso caso a mesma
serd unidimensional e independente do tempo (FILHO; ALEXANDRINO; CABRAL,
2018).

2

T om

(1)

Vo, x<—=L/20ux> L/2
V(x) = { (2)
0,-L/2 < x < L/2
A partir da equacdo (1) com um potencial descrito pela equacdo (2), é
possivel obter duas solu¢cdes para Equagao de Schrodinger:

m*EL2 m*EL2 m*(Vo— E)L2
Tan — Vo ) , (3)
Ton2 2h? 2h2
m*ELZ2 m*ELZ2 m*VoLZ  m*EL2
\/ 2h2 COt(J 2h2 >_\/ 2h2 202 7 (4)

A solucdo referente aos niveis de energia fundamental e pares é dada pela
equacdo (3) e a outra solucdo para os niveis de energia impar é dada pela
equacdo (4) (EISBERG; RESNICK, 1994). Tais niveis de energia serdo utilizados
posteriormente para o cdlculo do gap tedrico da amostra.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Na figura (1) apresentamos o espectro de fotoluminescéncia (PL) obtido a
temperatura de 8 K e poténcia de 6 uW. Podemos notar a presenca de um pico
de maior intensidade luminosa, denominado pico principal.

O pico principal apresentado na figura (1) é a representacdo da energia de
gap de um pogo quantico de GaAs com barreiras de Alg 15Gag g,AS.

Os gaps dos materiais que compdes 0 poco sdo possiveis de calcular através
de equacgbes com dependéncia da temperatura (BLAKEMORE, 1982).

(eV), (5)

5,405 .10 % T2

Eg(T) = 1,519 — ===
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5,41.10~% T2

— 2 _
E,(T) = 1,519 + 1,155x + 0.37x T20m)

(eV), (6)

Figura 1 — Espectro de fotoluminescéncia a temperatura de 8 K.

T=8K Pico principal
Poténcia = 6 pW /

Pico secundario

/

1520 1,525 1,530 1,535 1,540 1,545 1,550
Energia (eV)

Intendidade de PL (u.a.)

Fonte: Autoria prépria (2020).

A equacdo (5) é utilizada para calcular o gap do GaAs, enquanto para o
calculo do gap do Al,Ga;,As utilizamos a equagdo (6). Nestas equacbes T é a
temperatura do material e o parametro x na equacao (6) é a concentragdo de Al
(aluminio) na liga terndria Al,Ga;,As. Utilizando a equagdo (5) com uma
temperatura de 8 K a energia de gap do GaAs é 1,51884 eV e utilizando a
equacao (6), com a mesma temperatura e concentracdo de 18% de aluminio (x =
0,18) a energia de gap para o Alg15Gagg,As € 1,73872 eV.

Para poder obter teoricamente os valores dos niveis de energia do poco
guantico (niveis de energia pares), foi utilizada a equacdo (3) resolvendo-a de
forma numérica, onde m* é a massa efetiva do elétron (0,067my), L a largura do
poco quantico, h é a constante de Planck dividido por 2w, V, a intensidade do
potencial do poco quantico e E o nivel de energia. Devido aos valores
extremamente pequenos da constante de Planck, largura do poco e da
intensidade do potencial é necessario reescrever estes parametros em termos de
outras grandezas conhecidas, de modo a facilitar os calculos numéricos. Assim a
largura do poco foi reescrita em termos do raio do dtomo de hidrogénio (ay =
0,53 A), a constante de Planck dividida por 2r foi normalizada (h =1), os offsets
das bandas de valéncia e de conducdo que sdo equivalentes ao potencial do pogo
quantico foram convertidos em fun¢do da energia do dtomo de Hidrogénio (gy =
27,2 eV, é duas vezes a energia do estado fundamental do dtomo de hidrogénio)
e a massa do elétron também é unitdria (mg = 1).

Para a determinacdo dos niveis de energia na banda de conducdo e de
valéncia foram utilizados os parametros da tabela (1).

Tabela 1 — Parametros para determinar os niveis de energia.

A Valores para banda de Valores para banda de
Parametros - A -
condugdo valéncia
L 283,01886 ag 283,01886 ag
v 0,695882.1073 g, 1,125.1073 ¢,
m" 0,067 my 0,053 my

Fonte: Autoria propria (2020).
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Usando os parametros anteriores nas equacdes (9) e (10) foi possivel obter os
resultados apresentados na tabela 2.

Tabela 2 — Valores tedricos para os niveis de energia do pogo e para banda de valéncia.

Nivel E(gp) E(eV)
1° nivel do pogo (Eg) 0,000603 0,016401
2° nivel do pogo (E1) 0,002365 0,064330
3° nivel do pogo (E,) 0,005072 0,137960
Nivel da Banda de Valencia (Ep) 0,000079 0,002170

Fonte: Autoria prépria (2020).

A partir dos niveis de energia demonstrados na tabela (2) juntamente com
a energia de gap do GaAs, é possivel determinar o valor tedrico para a energia de
recombinacdo elétron-buraco para o nivel fundamental e os niveis excitados do
poco através da equacdo (7).

Egeny = En + Epn + Eg(caas) (7)
Ege0y = 0,016401 eV + 0,0021698 eV + 1,51884 eV = 1,53741 eV
Ege1) = 0,064330 eV + 0,0021698 eV + 1,51884 eV = 1,58534 eV
Ege2) = 0,13796 eV + 0,0021698 eV + 1,51884 eV = 1,65897 eV

A partir do espectro de fotoluminescéncia apresentado na figura (1) é
possivel obter a energia do pico principal que é de 1,5322 eV. Ao compararmos
com o valor tedrico de 1,53741 eV temos uma boa concordancia entre o valor
tedrico e experimental, de maneira que a diferenga minima apresentada entre os
dois resultados pode ser devida 4 sensibilidade do equipamento ou flutuagGes na
propria amostra, essas flutuagdes representam um erro relativo de 0,34%. No
regime de poténcia trabalhado (6 uW) ndo foi possivel observar as transi¢cdes
elétron-buraco para o primeiro e segundo nivel excitado.

Utilizando os parametros experimentais foi possivel obter numericamente as
funcdes de onda ilustradas na figura (2.a). Na figura estdo representados os niveis
pares e impares. A partir das fungdes de onda ao quadrado é possivel obter a
densidade de probabilidade para os niveis energéticos, mostrados na figura (2.b).

Figura 2 — (a) FungBes de onda para os trés niveis de energia contidos no pogo (b)
Fungdes de densidade de probabilidade para os trés niveis do pogo.

0.2 T I 1 6 T T T T T
V,=0,189275eV
o (a) n=0 (o)
n=1
E,=0,137960eV ] ne
ot . WY M.~ .l i
w4
=
0.1 4 o
=
E,-0,064330eV| &
I I N N a— = 2F =
/_\ E,=0.016401eV
0 L 1 1 0 L 1
150 0 150 -200 -100 0 100 200
x(A) x(A)

Fonte: Autoria propria (2020)

Podemos ver pela figura (2.b) que o pico que representa o nivel fundamental
do poco (n=0) é maior em relagdo aos picos para os niveis excitados e isso
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significa que a probabilidade de encontrar o elétron no seu estado fundamental é
maior quando comparado aos estados excitados devido a menor quantidade
energética que este demanda. Como a densidade de probabilidade para o nivel
fundamental é maior comparada aos demais niveis, significa que o pico principal
apresentado na PL representa a recombinacdo elétron-buraco no nivel
fundamental do pogo.

CONCLUSOES

No presente trabalho realizou-se o calculo tedrico dos niveis de energia de
um poco de GaAs com barreiras de AlGaAs. Foram obtidos os valores tedricos das
energias para transicao elétron-buraco, possibilitando obter as funcbes de onda e
as densidades de probabilidade. Comparando o valor de energia do pico principal
do espectro PL da amostra com as possiveis transicées calculadas foi possivel
identificar que o pico principal com energia de 1,5322 eV (valor experimental)
representa a interacdo elétron-buraco do nivel fundamental da banda de
condugdo com energia de 1,53741 eV (valor tedrico). Analisando as fungdes
densidade de probabilidade, notamos que a curva que representa o nivel
fundamental é maior em comparagdao com os outros niveis, indicando que é mais
provavel o elétron estar no nivel fundamental. Este resultado estd de acordo com
a interpretacdo de que o pico principal tem origem na transicdo do nivel
fundamental.
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