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Resumo

Pereira, Pedro Henrique; Lustoza de Souza, Patricia; Maioli Penello,
Germano. Fotodetectores de infravermelho baseados em su-
perredes assimétricas com estados vazantes no continuo.
Rio de Janeiro, 2019. 115p. Tese de Doutorado — Departamento
de Engenharia Elétrica, Pontificia Universidade Catélica do Rio de
Janeiro.

Nesta tese, apresento uma investigacdo tedrica e experimental das
propriedades eletro-6pticas de um fotodetector baseado em uma superrede
assimétrica InGaAs/InAlAs com um defeito estrutural. Essa heteroestrutura
apresenta duas importantes caracteristicas: estados parcialmente localizados
no continuo, chamados de estados eletronicos vazantes, e um aumento
virtual do band offset na banda de conducao. Devido a assimetria da
superrede, a fun¢ao de onda do estado eletronico vazante é localizada numa
dire¢do e estendida na outra. Em consequéncia dessas caracteristicas, o
fotodetector apresenta modo dual de operacao, fotocondutivo e fotovoltaico,
e temperatura de operacao ambiente. O modo fotovoltaico foi alcangado
devido a diregao preferencial de escape do fluxo de elétrons excitados para
os estados eletronicos vazantes no continuo. A temperatura de operacao
elevada ocorre devido a diminuicao da corrente de escuro térmica causada
pelo aumento virtual do band offset. No modo fotovoltaico, o espectro de
fotocorrente apresenta dois picos estreitos de energias em 300 meV e em
torno 440 meV, sendo eles relacionados as transi¢oes Opticas do estado
fundamental para o primeiro e o segundo estado vazante no continuo,
respectivamente. Para o modo fotocondutivo, a largura de linha do espectro
de fotocorrente ¢ fortemente dependente da direcdo do bias de voltagem
aplicado. Para o bias positivo, o espectro de fotocorrente apresenta um
pico em 300 meV e um ombro de energia em torno de 260 meV. Para o
bias negativo, o espectro de fotocorrente mostra uma banda larga com dois
picos em 300 meV e 260 meV. Esse comportamento esta relacionado com a
populacao dos estados na minibanda em fungao da direcao do bias aplicado.
As figuras de mérito do fotodetector, em ambos os modos de operacao,
apresentam resultados similares aos melhores fotodetectores encontrados

na literatura.

Palavras-chave

Fotodetector de infravermelho;  Pocos quénticos;  Superrede; — As-

simetria estrutural;  Estados eletronicos vazantes no continuo.
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Abstract

Pereira, Pedro Henrique; Lustoza de Souza, Patricia (Advisor);
Maioli Penello, Germano (Co-Advisor). Infrared photodetectors
based on asymmetric superlattices with leaky states in
the continuum. Rio de Janeiro, 2019. 115p. Tese de doutorado
— Departamento de Engenharia Elétrica, Pontificia Universidade
Catolica do Rio de Janeiro.

In this thesis, I present a theoretical and experimental investiga-
tion of the electro-optical properties of a photodetector based on an In-
GaAs/InAlAs asymmetric superlattice with a structural defect. This het-
erostructure has two important characteristics: partially localized states in
the continuum, called by leaky electronic states, and a virtual increase in
conduction band offset. Due to the asymmetry of the superlattice, the wave-
function of the leaky electronic state is located in one direction and extended
in another one. As a result of these features, the photodetector presents a
dual-mode operation, photoconductive and photovoltaic modes, and room
temperature operating. The photovoltaic mode has reached due to the pref-
erential direction for the flow of excited electrons in the leaky electronic
state in the continuum. The high operating temperature occurs because of
the decrease in thermal dark current due to the virtual increase of band
offset. In photovoltaic mode, the photocurrent spectrum has two narrow
energy peaks at 300 meV and around 440 meV, which are related to optical
transitions from the ground state to the first and the second leaky electronic
states, respectively. For photoconductive mode, the line width of the pho-
tocurrent spectrum is strongly dependent on the direction of the applied
voltage bias. For the positive bias, the photocurrent spectrum has a peak
at 300 meV and a power shoulder around 260 meV. For the negative bias,
the photocurrent spectrum shows broadband with two peaks at 300 meV
and 260 meV. This behavior is related to the population of the mini band
states as a function of the applied bias direction. The figure of merits of the
photodetector, in both operation modes, present results similar to the best

photodetectors found in the literature.

Keywords

Infrared Photodetector; Quantum well;  superlattice;  Structural

asymmetry;  Leaky electronic states in the continuum;
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parabdlica esta representado pela linha vermelha continua. Ha
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Figura 2.2 Efeito da localizagdo dos dopantes tipo-n em um pogo
quantico de Ings3GagarAs/IngseAlgssAs com espessura de
3.0 nm e densidade planar de 1.5 x 10 m~2. (a-b) O perfil da
densidade planar e o perfil de potencial eletrostatico gerado no
offset da banda de condugao para o caso do pogo quantico ser do-
pado. O potencial eletrostatico apenas é observado com o zoom
no fundo do pogo. (c-d) O perfil de densidade planar de elétrons
e o potencial criado por eles para o caso das barreiras em volta
do poco quantico dopadas. O potencial eletroestatico gerado é
perceptivel no offset da banda de conducao

Figura 2.3 Diagrama de blocos do método de interacao autoconsis-
tente

Figura 2.4 (a) Campo elétrico gerado por um tnico plano de cargas
infinito com espessura de dz. (b) Densidade de carga planar
devido a diversos planos infinito empilhados.

Figura 2.5 Representacao da amostra processada na geometria guia
de ondas

Figura 2.6 Representacao em diagrama de energias dos mecanismos
responsaveis pela corrente de escuro em fotodetectores baseados
em pogos quanticos, que sao: a emissao termionica (i), o tune-
lamento termicamente assistido (ii) e o tunelamento entre os
pogos quénticos (iii).

Figura 2.7 FEnergia de ativagdo em um pogo quantico com 4.0 nm
de espessura. A energia de ativacao e definida como a diferenca
entre a energia de Fermi e o inicio do continuo de estados.

Figura 3.1 (a)Perfil de potencial de um pocgo quéntico simples sobre-
posto com as probabilidade eletrénicas. A linha azul representa
o estado fundamental e a linha verde representa o estado resso-
nante no continuo. (b) Coeficiente de transmissao do elétron em
funcao da sua energia. O coeficiente de transmissao € oscilatorio
para energias acima barreira e ele tende ao valor unitario. As
regides onde o coeficiente é proximo de um é conhecido como es-
tados ressonantes. O primeiro estado ressonante é representado
pela linha verde.

Figura 3.2 Efeito do nimero de pocos e barreiras no espelho de
Bragg no confinamento dos estados localizados no continuo
em uma superrede simétrica com um defeito estrutural. (a)
Estrutura de banda da superrede formada por um periodo de
espelho de Bragg. (b) Estrutura de banda com o espelho Bragg
formado por cinco pogos e barreiras. (c) A forga de oscilador da
transicao optica do estado fundamental para o primeiro, linha
preta, e o segundo, linha verde, estado localizado no continuo
em funcao do tamanho do espelho de Bragg.
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Figura 3.3 (a) Estrutura da banda de conducao da superrede assi-
métrica e seus respectivos autoestados. A superrede é formada
por um espelho de Bragg com cinco pogos/barreiras quanticas,
o poco quantico de defeito estrutural e um espelho de Bragg va-
zante formando apenas por um pogo/barreira quantica. Os dois
primeiros estados vazantes no continuo sao representados pelas
linhas verde e preta, respectivamente. (b) Perfil de potencial da
banda de condugao da superrede simétrica com um defeito es-
trutural. (c¢) A forca de oscilador em fun¢ao do comprimento do
espelho de Bragg a direta do pogo quantico de defeito. A cruz
negra e o quadrado cinza representam os valores experimentais. 50

Figura 3.4 (a) Perfil de potencial da banda de condugao da super-
rede simétrica com um defeito estrutural, dopado tipo-n, sobre-
posta com as probabilidades eletronicas dos estados resolvido
de modo autoconsistente. O potencial eletrostatico gerado pelos
dopantes é visto no zoom do fundo do pogo de defeito estrutu-
ral. Ele decresce o poco quantico em aproximadamente 2 meV.
(b) O espectro de absorgao calculado através da regra de ouro
de Fermi para a estrutura eletronica resolvida de modo auto-
consistente, linha preta, e para a estrutura de banda calculada
apenas com o equagao de Schrodinger. A diferenga de energia
do pico principalmente entre os dois métodos foi 1.25 meV. A
forca oscilador da transicao 6ptica é 0.28, para ambos os métodos. 51

Figura 3.5 O efeito da localizacao dos dopantes na superrede assi-
matrica na localizagado dos estados eletronicos vazantes. A ava-
liacao desse efeito foi feito calculando a foca de oscilador da
transicao 6ptica do estado fundamental, linha azul, para o pri-
meiro estado vazante no continuo, linha preta. (a-b) Estrutura
de banda e forca de oscilador considerando que as barreiras
quanticas em volta do poc¢o quantico de defeito estdo dopados.
(c-d) Considerando que apenas que a barreira quantica a es-
querda do pogo quantico de defeito esteja dopado. (e-f) Caso
apenas a barreira a esquerda do pogo quantico de defeito esta
dopado. 52

Figura 3.6 (a) Perfil de potencial da banda de conduc@o na dire-
c¢ao de crescimento da amostra sobreposta com as densidades
de probabilidade dos elétrons. A linha pontilhada representa a
energia de Fermi para a temperatura de 78 K. O estado funda-
mental esta localizado no pogo quantico de defeito, linha azul.
Em destaque no continuo de estados, os estados confinados com
maior forca de oscilador para as transi¢oes épticas iniciadas no
estado fundamental.(b) O espectro de transmissao do elétron ao
atravessar a superrede em func¢do da sua energia. (c¢) O espec-
tro de absorcao calculado, a partir da regra de ouro de Fermi,
considerando o estado fundamental como o estado inicial para
as transigoes opticas 53

Figura 4.1 Dimensoes da amostra para as medidas de absorbancia. 56
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Figura 4.2 (a) Espectro de absor¢do experimental da superrede
assimétrica no intervalo entre 78 K a 300 K, com o incremento
de 20 K. Dois picos de absor¢ao, um principal em 300 meV e
um secundario em torno de 430 meV, e um ombro em 260 meV
sdo observados. (b) A comparacao entre o espectro de absorgao
medido em 78 K e 300 K. Além do desvio para o azul no pico
de absorcao em 300 K, um aumento consideravel na amplitude
do ombro ¢é observado.

Figura 4.3 Comparagao entre os espectros de absorc¢ao experimental
e tedrico normalizados. O resultado tedrico considerando as
dimensoes nominais da superrede, linha vermelha, apresenta
uma discrepancia na energia do pico experimental em 290 meV
em torno de 15 meV. A linha azul representa o espectro absorc¢ao
tedrico da superrede com o melhor ajuste com o espectro de
absorcao experimental.

Figura 4.4 Ajuste do espectro de absorbancia, medido em 78 K, com
quatro curvas lorentzianas usando o software Igor pro. (a) As
quatro curvas lorentzianas centralizadas nos picos de absorban-
cia. (¢) A comparagao entre o espectro de absorbancia experi-
mental, quadros vermelhos, com a soma das curvas lorentzianas,
linha azul. (c¢) O erro relativo entre o espectros de absorbancia
experimental e o ajuste estatistico.

Figura 4.5 Comparacao entre a for¢a de oscilador experimental, em
funcao da temperatura, e o valor teérico da forca de oscilador
das transigoes 6pticas entre o estado fundamental no pogo quan-
tico de defeito estrutural e os dois primeiros estados vazantes no
continuo.

Figura 4.6 Comparacao entre os espectros de fotocorrente no am-
biente com o gas carbodnico, linha azul, e o ambiente sem a
presenca do gas carbonico, linha preta.

Figura 4.7 (a) Espectros de fotocorrente normalizados, no modo
fotovoltaico, em funcao da temperatura entre 80 K até 300 K.
Os espectros foram empilhados para facilitar a analise do perfil
da fotocorrente com o aumento da temperatura. (b) Espectros
de fotocorrente normalizados em 78 K e 300 K.

Figura 4.8 Comparacao entre as medidas de absorcao, bolas azuis,
e de fotocorrente, triangulos pretos, em 80 K com o espectro de
absorc¢ao tedrico, linha vermelha.

Figura 4.9 (a) Corrente de escuro em funcao do bias de tensao entre
-5.0 V e +5.0 V para o intervalo de temperatura de 78 K até
300 K. A curva preta representa a corrente iluminada medida
em 78 K. (b) Temperatura BLIP em funcao do bias de tensao.

Figura 4.10 (a), O produto RyA para os biases-5.0 V,-3.0 V, 0V, 3.0
V e 5.0 V em fungao do inverso da temperatura. (b) A energia
de ativacao em funcao do bbias de tensao.

Figura 4.11 Representacao esquematica da configuracao experimen-
tal da medida da responsividade espectral.
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Figura 4.12 Responsividade de pico da superrede assimétrica no
modo fotovoltaico em funcdo da temperatura. As bolas pretas
representam os resultados experimentais e a linha é apenas um
guia aos olhos.

Figura 4.13 Representagao esquematica da configuracao experimen-
tal utilizada na medida da corrente de ruido utilizando o ampli-
ficador lock-in.

Figura 4.14 (a) Comparagao entre a detectividade de pico limitada
pelo ruido Johnson com a detectividade de pico determinada
através da corrente de ruido medida com o amplificador lock-in
em funcao da temperatura. A corrente de ruido medida com o
amplificador lock-in.

Figura 4.15 Espectros de fotocorrente normalizados da superrede
assimétrica, no modo fotocondutivo, para o intervalo de bias
de tensao aplicado entre -5.0 V e 5.0 V. Os espectros foram
empilhados com o objetivo de facilitar a analise do perfil do
espectro de fotocorrente em funcao do bias de tensao.

Figura 4.16 (a) Perfil de potencial da banda de condugao e a den-
sidades de probabilidade eletronicas para o bias de tensao de
-3.0 V. (b) A probabilidade de populagao térmica dos estados
confinados na superrede, considerando a energia de Fermi de
290 meV e a temperatura da rede cristalina de 80 K. Para bias
negativo quase todos os estados da minibanda estao populados.
(c) Comparagao entre o espectro de fotocorrente experimental
(quadrado vermelho) e o espectro de absorcgao teorico, no qual
foi considerado as contribuigoes de todos os estados termica-
mente populados.

Figura 4.17 (a) Perfil de potencial para a banda de conducdo e
as densidades de probabilidade dos elétrons para o bias de
+3.0 V. (b) A probabilidade de populagao térmica dos estados
confinados na superrede, considerando a energia de Fermi de 290
meV e a temperatura de rede de 80 K. Para bias positivo, apenas
um estado da minibanda estd populado. (¢) Comparacao entre
o espectro de fotocorrente (quadrado vermelho) e o espectro de
absorgao tedrico (linha preta), considerando a contribui¢ao de
todos os estados termicamente populados (linhas azul e rosa).

Figura 4.18 Comparagao entre as energias do pico principal (tridn-
gulo preto) e do pico secundario/ombro (circulo preto) dos es-
pectros de fotocorrente com os picos de energias dos espectros
de absorgao teérico (linhas rosa e azul) em funcao do bias. (a)
Para bias negativo e (b) Para os bias positivo.

Figura 4.19 Sobreposicao dos espectros de fotocorrente, no modo
fotocondutor, medidos na temperatura de 78 K (linha azul) e a
maior temperatura possivel (linha preta) para os biases -5.0 V,

3.0V,3.0Ve50V.
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Figura 4.20 (a) Responsividade de pico medido nos biases -5.0 V, -3.0
V, 3.0 Veb5.0V em funcao da temperatura. (b) Relacionando a
caracteristica da funcao de onda do estado vazante no continuo
ser vazada numa dire¢ao com o maior valor da responsividade
de pico para bias positivo.

Figura 4.21 (a) A corrente de ruido em funcdo do bias de tensdo
medida com o amplificador lock-in em funcao da temperatura.
(b) Detectividade de pico calculada a partir da medida da
corrente de ruido em funcao do bias e da temperatura.

Figura 5.1 Estrutura de banda da superrede assimétrica acoplada
em uma cascata quantica. A cascata quantica tem a funcao de
tornar o decaimento do elétron no LES para o estado funda-
mental mais otimizado.

Figura 6.1 TIlustracdo do preenchimento dos estados do elétron do
pogo quantico no espaco k bidimensional

Figura 7.1 O espectrémetro por transformada de Fourier é baseado
no interferémetro de Michelson com um espelho movel. O sinal
no detector vai ser uma composicao de muitas frequéncias,
em cada resulta da interferéncia de um comprimentos de onda
diferente.

Figura 7.2 Representacao da relacao entre o interferograma e a den-
sidade espectral de energia de um feixe através da transformada
de Fourier.

Figura 8.1 (a) Representacao do problema de ondas propagando
através de um meio inomogéneo pelo método matriz transferén-
cia. Este método relaciona o amplitude do campo de entrada
com a amplitude do campo de saida por meio da matriz trans-
feréncia. (b) No método matriz transferéncia o potencial é dis-
cretizado numa grande de N camadas com espagamento, a e
potencial V' constantes.

Figura 10.1 (a) Campo elétrico gerado por um tnico plano de cargas
infinito com espessura de dz. (b) Densidade de carga planar
devido a diversos planos infinito empilhados.

78

80

83

92

95

96

98

114


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1521445/CA


PUC-RIo- CertificagaoDigital N° 1521445/CA

Work on something most of your colleagues
think is boring or off track. You might be
lucky and find an area where there isn’t much
competition.

Dr. Tomas Lindahl, Nobel Price in Chemistry 2015.
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1
Introducao

As transigbes Gpticas intersubbandas (do inglés ISBC) foram observa-
das primeiramente por Eglash e West em 1985 em uma heteroestrutura for-
mada por arseneto de galio e arseneto de gélio-aluminio (GaAs/AlGaAs)
(West, 1985). Essas transi¢oes ocorrem entre dois estados eletronicos dentro da
banda de conduc¢do de uma heteroestrutura formada por dois semicondutores
com gaps de energia diferentes, dando origem num potencial do tipo pogo quan-
tico na diregao de crescimento da amostra. O pogo quantico de Eglash e West
foi formado por uma camada fina de GaAs (pogo quéntico) entre camadas de
AlGaAs (barreira quantica). Eles chamaram esse fendémeno 6ptico de "transigao
entre estados envelopes no poco quantico'. Esse nome ¢é devido a aproxima-
¢ao da func¢ao envelope usada para descrever os estados eletronicos dentro da
banda de condugao da heteroestrutura semicondutora (Bastard, 1990). Uma
grande vantagem observada desde o inicio nas transi¢oes intersubbandas em
comparacao com as transicoes interbandas' é a maior facilidade para sintonizar
a energia da transi¢do, por meio da variagdo da largura (espessura do semi-
condutor pogo) e/ou da profundidade (dopagem do semicondutor barreira)
do pogo. Essa descoberta abriu uma nova era para os dispositivos Opticos e
optoeletronicos baseados nas transigoes intersubbandas (Helm, 1999).

As transigoes intersubbandas foram extensivamente estudadas por Levine
e Harris, dentre os diversos fendmenos observados por eles estao o forte pico
de absorcao e o efeito Stark nas transicoes intersubbandas em superredes
de AlAs/GaAs (Levine, 1987, Harwit, 1987). Em 1987, Levine apresentou o
primeiro fotodetector de infravermelho baseado em pogos quénticos (do inglés
QWIP) com detec¢ao no comprimento de onda de 10 pym (Levine, 1987).

As transicoes intersubbandas sao classificadas em trés tipos, dependendo
da localizacao do estado final da transicao. Usualmente, o estado inicial da
transicao é o estado fundamental do poco. No primeiro caso, o estado final
é outro estado ligado dentro do poco quantico, essa transicio é conhecida
como transicao ligado-ligado Fig. 1.1(a). Sua principal caracteristica é a alta

seletividade na energia ressonante e sua desvantagem ¢é a baixa taxa de

LA transicdo interbanda ocorre entre a banda de valéncia e a banda de conducido do
semicondutor. A energia de transi¢cdo nesta transicdo é o gap de energia do semicondutor.
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extracao dos elétrons fotoexcitados para o continuo de estados. No segundo
caso, o elétron é fotoexcitado diretamente para o continuo de estados acima
da barreira. Neste caso, o elétron fotoexcitado gera fotocorrente facilmente,
mas a seletividade da energia é baixa. Essa transicao ¢ conhecida como
transigdo ligado-continuo de estados Fig. 1.1(b). Por ultimo, o estado final
é localizado proximo ao topo do pog¢o quantico, esse estado é conhecido como
quasiligado e este estado é facilmente extraido para o continuo de estados.
Esse tipo de transicao reune as duas vantagens das outras transicoes, ou seja,
alta seletividade na energia ressonante e facil extragao para o continuo. Essa

transicao é conhecida como ligado-quasiligado Fig. 1.1(c).
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Figura 1.1: Os trés tipos de transigoes intersubbanda; (a) transi¢do ligado-
ligado, (b) transicao ligado-continuo e (c) transicao ligado-quasiligado

Nos trés casos, para os elétrons fotoexcitados gerarem fotocorrente é
necessario criar uma direcao preferencial para guiar o fluxo dos elétrons
fotoexcitados até um dos contatos elétricos. O método mais comum de guiar
esse fluxo é por meio da aplicagdo de uma tensao elétrica nos contatos
elétricos, esse modo de operacao do fotodetector é conhecido como o modo
fotocondutivo. No modo fotocondutivo, o bias de tensdo aumenta a taxa
dos elétrons fotoexcitados extraidos para o continuo de estados, mas em
contrapartida ele introduz uma corrente de escuro indesejada. Essa corrente
de escuro é um dos principais fatores que limita o funcionamento dos QWIP’s
em baixas temperaturas (Levine,1993).

O outro modo de operacao do fotodetector é o modo fotovoltaico, ou
seja, sem a necessidade do bias de tensao aplicado nos contatos elétricos para
gerar a fotocorrente. O fluxo de elétrons fotoexcitados é guiado através de
um campo elétrico interno gerado por uma assimetria espacial na heteroes-
trutura. Neste modo de operagao, a intensidade da corrente de escuro gerada
¢ muito menor quando comparado com QWIP fotocondutivo, mas a taxa de
extracao dos elétrons fotoexcitados para o continuo de estados é também baixa

(Schneider, 1997). O primeiro QWIP fotovoltaico foi apresentado por Goossen
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em 1988 (Goossen, 1988), ele utilizou uma estrutura composta de um pogo
quantico acoplado num pogo parabdlico. Outras estruturas com assimetria es-
trutural foram utilizadas em QWIP fotovoltaico, por exemplo duas barreiras
finas entre um pogo quantico (Schneider, 1993, Luna, 2003) e o po¢o quantico
dopado assimetricamente (Schonbein, 1996). A detectividade, razao entre a
fotocorrente e a corrente de ruido, de ambos os modos de operagao do fotode-
tector apresenta valores similares (Schneider, 1997). Com isso, cada modo de
operacao ¢ indicado dependendo das caracteristicas requeridas pela aplicagao.
Por exemplo, o modo fotocondutivo é usado em situagdes onde a intensidade
da fotocorrente necessita ser alta e o modo fotovoltaico é usado em situagoes
onde o sinal a ser medido ¢ fraco, logo a corrente de escuro precisa ser baixa.

Mesmo que o campo de pesquisa em QWIPs se encontra num estagio de
desenvolvimento maduro o suficiente para haver dispositivos comerciais com
aplicagoes em diversas areas, desde militar (6culos de visdo noturna) passando
por areas de interesse civil (saide, infraestrutura, detecgdo de gases), ainda
ha alguns pontos em abertos para que essa tecnologia se torne amplamente
difundida. Dentre esses pontos, a temperatura de operacao do fotodetector
é um fator critico que a deixa com um custo operacional alto e com pouco
grau de portabilidade. Geralmente, os QWIPs necessitam de temperaturas
criogénicas, em torno de 77 K, para operarem corretamente. A corrente de
escuro de origem térmica é um dos principais fatores que faz a sua temperatura
de operacao ser limitada. Essa corrente tem a caracteristica de aumentar
exponencialmente com a temperatura (Levine,1993). Uma alternativa para
aumentar a temperatura de operacao dos fotodetectores é por meio do modo
fotovoltaico. O fotodetector baseado em cascata quantica (do inglés QCD) é
um bom candidato para fotodetector fotovoltaico operando em temperatura
ambiente, esse tipo de heteroestrutura nao apresenta corrente de escuro de
origem térmica (Giorgetta, 2009). QCD’s operando em temperatura ambiente
ja foram reportados, tanto para heteroestruturas da familia I1I-V (Graf, 2006,
Xuejiao, 2014, Harrer, 2016) quanto para heteroestruturas da familia II-VI
(Ravikumar, 2014, Ravikumar, 2015). As desvantagens dos QCD’s sdo o menor
grau de liberdade na sintonizacao da energia de detecgao e a baixa resisténcia
diferencial (Hofstetter, 2010).

Existem duas alternativas para aumentar a temperatura de operacao do
QWIP fotovoltaico, que sao; aumentar a razao entre os elétrons fotoexcitados
e os elétrons termicamente excitados ou diminuir a taxa dos elétrons termica-
mente excitados.

A primeira alternativa consiste em processar o fotodetector dentro de

nano-antenas, de tal forma que a energia ressonante da antenna seja a mesma
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energia de detecgao do fotodetector (Palaferri, 2018, Rodriguez, 2018). O efeito
antena faz com que a area de coleta dos fotons seja maior que a area elétrica do
fotodetector, como é visto na Fig. 1.2(a). Com isso, um aumento no nimero de
elétrons fotoexcitados é observado, mas mantendo a intensidade da corrente
de escuro térmica no mesmo patamar observado no fotodetector processado
no formato tradicional de mesa. Em 2018, Sirtori apresentou um QWIP de
GaAs/AlGaAs processado dentro de nano-antenna com detec¢ao em 9.0 pm

operando em temperatura ambiente com uma responsividade de 0.2 A/W,
Fig. 1.2(b-c).
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Figura 1.2: (a) A regiao ativo do fotodetector processada entre duas nano-
antenas. As nano-antenas otimizada na frequéncia ressonante do fotodetector
aumenta a area de coleta de fotons. Com isso mais elétrons fotoexcitados
sdo gerados com a corrente ruido baixa. (b) O espectro de fotocorrente
desde temperatura 77 K até temperatura ambiente. (¢) Comparagdo entre a
responsividade do fotodetector processo em formato de mesa e no formato de
nano-antennas. Figura extraida de artigo (Palaferri, 2018).

A segunda alternativa consiste em diminuir o nimero de elétrons termi-
camente excitados por meio do aumento do offset da banda de condugao. Esse
aumento pode ser feito de forma direta, usando heteroestrutura compensacao
de tensao elastica (Lai, 2005), ou de forma virtual, usando superrede semicon-
dutora (Takagi, 1991). Um QWIP de barreiras duplas de AlAs entre um pogo
de Ingg4Gag.16As com compensacao de tensao com deteccao em 2.09 pum com
temperatura de operacao de 270 K foi reportado por Lai em 2005 (Lai, 2005).

O aumento virtual do offset da banda de conducao foi a abordagem escolhida


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1521445/CA


PUC-RIo- CertificagaoDigital N° 1521445/CA

Capitulo 1. Introducio 20

para ser investigada nessa tese para aumentar a temperatura de operacao de
um fotodetector baseado em superrede assimétrica com detec¢ao em 4.0 pm.

Uma superrede semicondutora é formada por um crescimento periédico e
alternado de camadas nanométricas de dois semicondutores de gap diferentes,
por exemplo uma superrede formada por arseneto de indio e gilio (InGaAs)
e arseneto de indio e aluminio (InAlAs) é apresentada na Fig. 1.3(a). Se
a distancia entre cada poco for suficientemente pequena ao ponto de haver
sobreposicao entre as fungoes de onda dos estados ligados de cada pogo,
os estados que antes eram discretos agora se sobrepoem dando origem em
regides com bandas permitidas (minibandas) e regides com bandas proibidas
(minigaps). A formacdo dessas bandas é observada no perfil de potencial
da banda de conducao na direcao de crescimento de uma superrede de
InGaAs/InAlAs formada por 10 pogos quanticos (InGaAs) com espessura de
2.5 nm separados por barreiras quanticas (InAlAs) de 7.0 nm de espessura,
Fig. 1.3(b). As minibandas estao representadas pelas linhas azuis, enquanto os
minigaps sdo as linhas vermelhas. E interessante notar que, as minibandas e os
minigaps nao estao limitados apenas para os estados confinados na superrede.
O continuo de estados também é modulado pela superrede, dando origem as
regides de minigaps dentro do continuo. O aumento virtual do offset na banda
de condugao acontece em consequéncia da presenca da regiao de minigap no

continuo.

(a) (b)

1501 1

Direcao de crescimento (z)

A
B
A
B
AN
B
A
=}
A
B
A
B
A
B
A
B
A
B
A
B
A

Ot | ; n | B
- — | A
nGafs 60  -30 0 30 60
BER > naias 7

Figura 1.3: (a) Superrede semicondutora formada por dois semicondutores com
gaps de energia diferentes. (b) Perfil de potencial da banda de condugao na
direcao de crescimento da superrede sobreposta com o médulo quadrado das
funcoes de onda. As fung¢des de onda azuis representam as minibandas e as
fungoes de onda vermelhas representam os minigaps.
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Outra caracteristica interessante das superredes é a possibilidade de criar
estados localizados dentro do continuo de estados. Esse estado é criado quando
a largura de um tnico pogo quantico da superrede é diferente dos demais pogos.
Esse pogo atua como um defeito estrutural para a superrede e a superrede atua
como um espelho de Bragg para o confinamento espacial da fun¢ao de onda de
um estado estendido no continuo na regiao do defeito estrutural.

Esse estado foi primeiramente observado em 1992 por Capasso
(Capasso, 1992). Ele utilizou uma superrede simétrica de InGaAs/InAlAs
com um defeito estrutural para criar um estado localizado 60 meV acima
da barreira. Para o confinamento espacial desse estado, a espessura de cada
camada da superrede foi escolhida cuidadosamente para atuar como um
espelho de Bragg no processo de localizagao espacial da funcdo da onda do
estado estendido através de interferéncias construtivas/destrutivas. O perfil
de potencial dessa superrede em conjunto com as densidades de probabi-
lidade eletronicas, o coeficiente de transmissao eletronico e o espectro de
absor¢cao medido sao apresentados na Fig. 1.4. O estado confinado dentro
do primeiro minigap no continuo é representado pela linha azul, 1.4(a). Esse
estado também é observado no coeficiente de transmissao na forma de um
pico de energia estreito acima da barreira, 1.4(b). A medida do espectro de
absorgao da superrede pode ser vista na Fig. 1.4(c), um pico de absor¢do em
360 meV é observado. Esse valor esta em perfeita concordancia com a previsao
tedrica para a transicao Optica entre o estado fundamental e o primeiro estado
localizado no continuo.

Capasso et al. utilizaram a transicdo éptica entre o estado ligado e o
estado confinado no continuo para criar uma nova classe de laser, o laser de
cascata quantica (Faist, 1994). Essa transicao também pode ser utilizada em
fotodetectores. O primeiro fotodetector baseado em superrede com um defeito
estrutural (do inglés SLIP) foi desenvolvido por Leavitt e Little em 2001
(Leavitt, 2001). A superrede apresentada por eles foi projetada de tal forma
que uma parte da primeira minibanda estaria confinada dentro do potencial da
superrede e a outra parte estaria estendida no continuo, conforme observado
na Fig. 1.5(a). Neste caso, os elétrons fotoexcitados para o estado confinado no
minigap podem espalhar para dentro dos estados da minibanda e assim gerar
fotocorrente. Eles aplicaram essa ideia em trés amostras diferentes, em cada
amostra a diferenca de energia entre o estado localizado no minigap e o topo
da minibanda foi reduzida. Todas as amostras apresentaram bandas estreitas
de fotocorrente, Fig. 1.5(b). Para que a diferenca de energia fosse reduzida em
cada amostra, foi necessario o relaxamento da condicao de espelho de Bragg

na superrede.
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Figura 1.4: (a) Perfil de potencial em conjunto com o médulo ao quadrado
das fungoes de onda, (b) espectro de transmissao teérica e (c) medida do
espectro de absorcdo para a heteroestrutura proposta por Capasso, extraida
de (Capasso, 1992).
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Figura 1.5: (a) Representacao do perfil de potencial do QWIP com estado
confinado no minigap. (b) espectro de fotocorrente medido para trés amostras
diferentes. Figura extraida de (Leavitt, 2001)

Apés o trabalho de Leavitt e Little ndo houve mais avangos com os SLIPs.
Até que em 2011, o doutorando, na época, Germano M. Penello deu inicio

as investigagoes desse tipo de fotodetector no laboratorio de semicondutores
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(LabSem) na Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro (PUC-Rio).
Penello desenhou uma superrede onde o estado localizado estaria dentro da
minibanda no continuo (Penello, 2016), como visto na Fig. 1.6(a). Neste caso, o
elétron no estado localizado no continuo é facilmente espalhado para os estados
estendidos da minibanda e com isso geraria fotocorrente mais facilmente do que
o fotodetector desenvolvido por Leavitt e Little. Uma caracteristica peculiar
na superrede de Penello foi a paridade anomalo nas fungoes de onda, com isso
o espectro de fotocorrente medido mostrou dois picos préximos de fotocorrente
nas energias 300 meV e 440 meV, Fig 1.6(b). Ambos os picos correspondem
as transigoes Opticas entre o estado fundamental e os dois primeiros estados

localizados no continuo.
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Figura 1.6: (a) O perfil de potencial em conjunto com as fungoes de onda e
(b) o espectro de fotocorrente medido pelo QWIP com estado localizado no
continuo por Penello. Neste trabalho, o estado localizado se encontra dentro
da minibanda. Figura extraida da referencia (Penello, 2013)

Desde entao, um grupo de pesquisa em SLIPs se formou no LabSem.
O avango seguinte veio em 2015 pela doutoranda Lesslie Guerra. Guerra
demonstrou que os estados confinados no continuo poderiam ser utilizados
para gerar fotocorrente com energia de deteccao superior ao offset da banda
de condugdo da superrede semicondutora (Guerra, 2016, Pereira, 2020). Na
Fig. 1.7(b), o espectro de fotocorrente com um pico em 600 meV referente a
transicdo 6ptica entre o estado fundamental e o segundo estado localizado no
continuo é apresentado. Esses foram os avancos apresentados até o momento
no uso dos estados localizados no continuo em SLIPs no LabSem, um artigo
de revisao sobre isso pode ser encontrado na referéncia (Penello, 2019).

Nesta tese serd investigada uma superrede assimétrica com defeito es-

trutural com o objetivo da fungao de onda do estado localizado no continuo
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Figura 1.7: (a) O perfil de potencial em conjunto com as fungoes de onda e (b) o
espectro de fotocorrente medido pelo QWIP com estado localizado no continuo
por Guerra. Neste trabalho, Guerra demonstrou a geracao de fotocorrente com
energia maior que o bandoffset. Figura extraida da referencia (Guerra, 2016)

ser completamente localizada num direcdo enquanto na outra direcao ela é
estendida. Esse estado recebeu o nome de estado eletronico vazante no con-
tinuo (Penello, 2018, Pereira, 2019). A grande vantagem desse tipo de estado
em SLIPs é a possiblidade de obter fotocorrente sem a necessidade de bias de
tensao aplicado e com isso aumentar a temperatura de operagao do fotodetec-
tor.

A tese foi dividida em quatro capitulos, comecando com a revisao tedrica
dos conceitos basicos da fisica dos fotodetectores, em seguida a construgao dos
estados vazantes no continuo, os resultados e discussoes do fotodetector com
o estado vazantes no continuo e por fim a conclusao e trabalhos futuros. Além
disso, quatro apéndices foram adicionados: o calculo da densidade de estados
2D para a aproximagao nao-parabdlica, o método da matriz transferéncia
usado no calculo do coeficiente de transmissao eletronico e por fim os métodos

numéricos utilizados nas solugoes das equagoes de Schrodinger e Poisson.
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Revisao tedrica

Os conceitos necessarios sobre a fisica dos fotodetectores baseados em
pogos quanticos (QWIPs) para a compeensdao e a andlise dos resultados
desta tese serao apresentados nesse capitulo. Dentre eles, as transi¢oes in-
tersubbandas, os estados eletronicos na banda de conducao da heteroes-
trutura nas aproximacoes da massa efetiva e da nao-parabolicidade, a in-
teracao elétron-féton, o efeito dos dopantes no offset da banda de condu-
¢ao da heteroestrutura, os métodos numéricos usados nos calculos da es-
trutura de banda de modo autoconsistente e as figuras de mérito do foto-
detector serao apresentados. Esse capitulo foi baseado nos seguintes livros

(Helm, 1999, Bastard, 1990, Schneider, 2007, Ashcroft, 2005).

2.1
Transicoes intersubbandas em pocos quanticos

A radiagao infravermelha é detectada no QWIP através da fotocorrente
gerada quando um elétron aprisionado no estado fundamental do pogo quantico
é promovido para o continuum de estados ao absorver um féton de energia
maior que o potencial do pogo. O mecanismo principal para a geragdo da
fotocorrente ¢ a transicao intersubbanda, isto é, transicao 6ptica entre estados
dentro da banda de conducao da heteroestrutura semicondutora. De modo
geral, determinar as energias e as fungdes de onda desses estados na banda
de conducao da heteroestrutura nao é uma tarefa simples, sendo necessario
utilizar algum método aproximativo. Nesta tese, os estados eletronicos serao

calculados através das aproximagoes da funcao de envelope e da massa efetiva.

2.1.1
Aproximacao massa efetiva

E conhecido que um cristal semicondutor é constituido por um grande
numero de atomos distribuidos periodicamente numa rede cristalina. Em pri-
meiros principios, a dindmica dos portadores de cargas (elétrons e buracos) na
rede cristalina é um problema de muitos corpos e a sua solugao é complexa
e, quase sempre, é necessario recorrer para algum método aproximativo. O

método do k.p e o da massa efetiva sao os dois métodos mais utilizados na
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investigacao da dinamica dos portadores de carga na heteroestrutura semicon-
dutora da familia ITII-V. O método do k.p é o mais completo para estudar as
dindmicas dos portadores de carga nas bandas da heteroestrutura, em con-
trapartida, ela necessita de um processamento computacional consideravel. A
aproximacao da massa efetiva é a aproximagao mais simples de implementacao
para o estudo das propriedades elétricas e dpticas em heteroestruturas semi-
condutoras e outra vantagem dessa aproximagao € o tempo de processamento
ser consideravelmente menor quando comparado com o método k.p. O método
da massa efetiva consiste na alteracdo da massa de repouso do elétron (mg) por
um pardmetro empirico (m*) no qual estd embutido nele todas as interagoes
que o elétron sofre da rede cristalina da heteroestrutura, por exemplo, as inte-
ragoes com os elétrons, as impurezas e os fonons. Esse parametro é conhecido
como a massa efetiva do elétron no semicondutor.

A dindmica do elétron, na aproximagao massa efetiva, é governada pela
equacgao de Schrodinger para um elétron na banda de conducao. O teorema
de Bloch para potenciais periddicos diz que a fungdo de onda de um elétron
na banda de condugao no estado i (1;(r)) pode ser fatorada em duas partes,
uma fungdo envelope que varia lentamente no periodo da rede (f;(r)) e outra

fungao periédica na rede (u;(r)) na forma de

Yi(r) = fi(r) - us(r). (2-1)
Para o caso do elétron num semicondutor, a funcao envelope reduz numa

kr sendo k o vetor de onda do elétron e r o vetor

funcao de onda plana e
posicao na rede. Por outro lado, em uma heteroestrutura, a fungao envelope
vai depender do parametro de rede de cada semicondutor. Assumindo que
o parametro de rede é o mesmo em toda a heteroestrutura, a equacao de

Schrodinger na aproximagao massa efetiva, se torna

Neste caso m*(r) é a massa efetivada do elétron em cada semicondutor e

V(r) é o potencial devido ao offset da banda condugdo da heteroestrutura.
Considerando que a heteroestrutura foi crescida de forma epitaxial, camada
por camada, a funcao envelope pode ser fatorada novamente em uma funcgao
de onda plana no plano perpendicular ao crescimento (x,y) e uma fungao na

dire¢ao do crescimento (¢(z)), na forma de

1 .
ik (r) = —=€e"+"0(2), 2-3
sendo k; = (ky, ky, 0) o vetor de onda no plano perpendicular ao crescimento,

A a area da heteroestrutura. O potencial devido ao offset é constante em cada
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semicondutor, logo o potencial ¢ a uma funcao dependente apenas na direcao
de crescimento z, V(r) = V(z). A equagao de Schrodinger pode ser dividida
numa parte dependente do plano perpendicular e outra dependente da direcao

de crescimento, na forma de

RRd 1 d
T T o)+ VE)9(E) = Budn(2). (2-4)

A energia total é a soma da energia do elétron livre na direcdo perpendicular

mais a autoenergia da solucao da equacao unidimensional

2
E.x, =E,+ Z:ﬁ (2-5)

sendo E,, a energia da subbanda que depende do potencial V' (z).
Em geral, a massa efetiva do elétron m* nao é a mesma em toda a
heteroestrutura. Levando em consideracao que o operado d/dz nao comuta
com o operador 1/m(z), a eq. 2-4 requer que ¢,(z) e (1/m*)d¢,(z))/dz sejam

iguais na interface entre os semicondutores (zap), na forma de

¢£(ZAB) = ¢§(ZAB>7 (2‘6)
1 dg,(2) 1 dgf(2)
m*  dz e - m*B dz s (2-7)

Essas sao as condigoes de contorno de BenDaniel-Duke (BenDaniel, 1966).
Com isso, a continuidade da funcao de onda e a densidade de corrente sao
conservadas na interface.

Na préxima se¢ao a interacao elétron-foton serd apresentada.

2.2
Interacao elétron-radiacao

A interacdo entre o elétron confinado no pogo quéantico e a radiacao
infravermelha é o principal processo na geracao da fotocorrente. Nesta tese, essa
interacao sera abordada numa aproximacao semi-classica, ou seja, o elétron
serda abordado segundo as leis da mecanica quantica e o campo eletromagnético
serd tratado classicamente (Bastard, 1990).

O hamiltoniano do elétron com carga elétrica e na presenca de um campo

eletromagnético é dado por

W +V(r), (2-8)

sendo P o momento conjugado e m* a massa efetiva do elétron, A o potencial

H =

vetor do campo eletromagnético e V(r) o offset da banda de condugao.
O hamiltoniano, eq. 2-8, pode ser escrito como

P? e e g A?

H = A -p-— p-A+

+ V(r). (2-9)

2m*  2m* 2m* 2m*
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O termo quadratico do potencial vetor esta relacionado com efeitos nao-lineares
e eles serdo desconsiderados nessa tese. Considerando que os operadores
momento e potencial vetor ndo comutam entre si, o hamiltoniano pode ser

reorganizado em duas partes

H=Hy,—H,, (2-10)
P2
Hy= 5+ V() (2-11)
€
H, .= —(A- CA). 2-12
Y- (A-p+p-A) (2-12)

O termo H, é o hamiltoniano do elétron na heteroestrutura na auséncia do
campo eletromagnético e o segundo termo H,._, é o hamiltoniano da interagao
radiacao-elétron.

A parte elétrica da onda eletromagnética incidente na heteroestrutura

pode ser escrita na forma de onda plana

E = Eyecos(q - r — wt), (2-13)
sendo Fy a amplitude da onda, q o vetor propagacao e e o vetor de polarizagao
linearmente perpendicular ao vetor q. O campo eletromagnético sera escrito
no gauge de Coloumb, isto é, o potencial elétrico associado é nulo e o campo

elétrico é escrito como E = %—?. Com isso, o potencial vetor é escrito

Eoe

Azisjn(q.r_wt)zﬂl(
w

elar=—wh 4 ¢ ¢ (2-14)
sendo c.c o complexo conjugado.

Outra aproximagao que pode ser aplicada ao potencial vetor é a aproxi-
macao de dipolo, isto é, aproximar o termo exponencial a unidade. Essa apro-
ximagcao ¢ usada quando o comprimento de onda da onda incidente ¢ muito
maior que a dimensao caracteristica do sistema, neste caso, a espessura do
poco quantico. Geralmente, a espessura do pog¢o quantico é na ordem de al-
guns nandémetros e o comprimento de onda para a transicao intersubbanda é na
ordem de micréometros. Com essa aproximagao, os operadores momento linear
e potencial vetor comutam entre si e o hamiltoniano da interagao elétron-foton

se reduz num unico termo, ou seja,

(& ZEO
H, =" "%%%.p). 215
e p) (215)
A probabilidade de transigao entre o estado inicial, [1;), e o estado final,

1), sobre a influéncia do campo eletromagnético é calculada via regra de ouro

de Fermi, na forma de

2T
Pij = %‘(@DﬂHinterwi)Pé(Ef - E; — E) (2‘16)
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Sendo Hjyser 0 hamiltoniano da interacao. A probabilidade de transicao para

a interagao elétron-féton, eq. 2-15, é escrita como

2r ¢* Ej
Pi= syl e p) [G)PS(E; — B~ E).  (217)

A funcao delta de Dirac diz que a transicdo ocorre apenas quando a energia
da radiacao incidente é igual a diferenca de energia entre os dois autoestados.

O operador momento pode ser reescrito através da identidade de comu-
tadores (Cohen, 1991)

(H,1]. (2-18)

A matriz de interacao se torna

m

(rle - ol = o (sle - [HLx] i) = o (B — E)arle el (219)

sendo [1) os autoestados do hamiltoniano Hy. A probabilidade de transigao é

escrita como

Py =

e’ E} {Qm*
Ah?m*w? | h?

A partir da matriz (| (e-r)|1);) é possivel obter a regra de selecao

(By = EJPI(y] () [0 } 6 (B — B — E). (2:20)

da polarizacao da onda incidente para as transi¢oes intersubandas. Conforme
visto, o autoestado |1)) pode ser fatorado numa fungdo de onda plana no
plano perpendicular ao crescimento e outra func¢ao na direcdo de crescimento.

Portanto a matriz se torna

(gl (e 1)) = //deze Tyt (z) lewry + e ] e T ei(2),  (2-21)

ou na forma,

(@/)f|(e r |77/)f A//¢f ez sz ) —i(kL—K TLdeZ+
+Z/[6LTL] @‘Z(kL—kl TLdTL/gbjc(Z)gbi(Z)dZ

Considerando que as autofungoes sao ortonormalizadas, o segundo termo, que

(2-22)

depende apenas da polarizagao perpendicular ao plano de crescimento, apenas
sera diferente de zero se o estado inicial e final forem os mesmos, isto é, i = f

e k; = k'|. Portanto, a transigao intersubbanda sera dada por

(sl e 1) ) = sy x [ 03(2)264(2)d (2-23)
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Com isso, a transicao intersubbanda ocorre apenas quando a polarizagao da
onda estiver na direcao de crescimento da heteroestrutura e o vetor de onda
perpendicular precisa ser conservado k; = k.

A eq. 2-20 se torna

Pi' -
T AR2mrw?A | B2

O termo entre parénteses é conhecido como a forga de oscilador. Essa grandeza

T - BNl PoE - B - )y (22

mede o quao forte é a transicao entre dois estados eletronicos por meio de um

campo oscilante, ou seja,

2 *
f1i = S5 (Ey = E)|(@i216) *0(E; — E; - B). (2-25)

Na implementagao numérica, o espectro de absorcao é calculado a partir
dos autoestados da heteroestrutura e a funcao delta de Dirac é aproximada

por uma fungao lorentziana (Sakurai, 1995) na forma de

. (T 1
O(E; — B — B) = [im (%) (E— (E; — E;))2+12/4 (2-26)

sendo I' a largura de meia altura da lorentziana. O espectro de absorcao entre
o estado inicial e todos os demais estados excitados da banda de conducao sera
dado por
1 il
() = 2,; 2n (E — (B, i E))?+12/4°
Outra importante informacao fisica sobre a banda de conducgao da

(2-27)

heteroestrutura ¢é a posicao do nivel de Fermi, ou seja, quais estados eletronicos
estao inicialmente populados. Na préoxima secao serd apresentado o método
usado calcular o nivel de Fermi num pogo quantico na aproximagao nao-

parabdlica do vetor de onda do elétron.

2.3
Nivel de Fermi em um poco quantico na aproximacao da nao parabolici-
dade

A definigdo do nivel de Fermi, na teoria de bandas, é a energia hipotética
de um nivel eletrénico tal que, em equilibrio termodinamico, a probabilidade
dele estd populado é de 50%. O nivel de Fermi pode alterar as propriedades
elétricas e oOpticas dos semicondutores, pois ele indica quais estados estao
ocupados. Por exemplo, o perfil do espectro de absorcao depende diretamente

dos estados inicialmente populados.
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O nivel de Fermi em heteroestruturas unidimensionais (pogo quéntico
semicondutor) pode ser determinado através do célculo da densidade planar
dos elétrons na subbanda ocupada. A densidade planar dos elétrons é dada
pela integral do produto entre a densidade de estados bidimensional (p??(E))

e a distribui¢do de Fermi-Dirac (fP(FE)), na forma de

N = fFP(E)p*P(E)dE. (2-28)
subbanda
No qual
PP(E) =
~ e(E-EF)/ksT 1 ]
2D () — m( (2-29)
pB) =~

my(E) =m*(0)[1 + 2aE].

Onde EFr é o nivel de Fermi, mj(F) a massa efetiva da densidade de estados
bidimensional, m*(0) é a massa efetiva do elétron no fundo da subbanda e
a é o coeficiente da nao-parabolicidade. A densidade de estados foi obtida
considerando a nao-parabolicidade na relagao de dispersao do vetor de onda
do elétron no pogo quantico. Essa aproximagao foi modelada fazendo a massa
efetiva do elétron ser dependente da energia (no apéndice I é apresentada a
deducao matematica dessa densidade planar nao-parabdlica). Usando a eq. 2-

29, o numero de elétrons se torna

N =

m*(0) [Emax 1+ 2«
7-‘-h2 /Emzn e(E*EF)/kBT _|_ 1
sendo F,,;, a energia do estado fundamental e F,,,, a energia da altura do pogo

dE, (2-30)

quantico. Geralmente, o niimero de elétrons é uma grandeza conhecida, sendo
o nivel de Fermi ¢ a tnica variavel desconhecida na equagao 2-30. Portanto, o
nivel de Fermi pode ser determinado através de algum método numérico para
encontrar as raizes dessa funcao.

O efeito da dispersao nao-parabélica no nivel de Fermi num pogo quantico
de Ings3GagarAs/IngsAlgsgAs com espessura de 2.5 nm, densidade planar
de 7.1 x 10 m=2 e o coeficiente da nao-parabolicidade do InGaAs sendo
a = 1.14 x 1073 meV~! pode ser observado na Fig. 2.1. Nela é observado
o perfil de potencial na diregdo de crescimento (linha preta) sobreposto com
o estado fundamental do pogo quéantico (linha azul). As linhas vermelhas,
continua e tracejada, representam os niveis de Fermi considerando a dispersao
nao-parabdlica (linha continua) e parabdlica (linha tracejada) do vetor de
onda do elétron no pogo quantico. O nivel de Fermi considerando a dispersao

parabdlica ¢ 307 meV enquanto o nivel de Fermi considerando ela nao-
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parabolicidade ¢ de 290 meV. Portando, a nao-parabolicidade na dispersao

reduz o nivel de Fermi, neste exemplo foi de 17 meV.

600 w P —
Energia de Fermi — — " Sem nado-parabolicidade
Com néo-parabolicidade
% 400+ \ ( 1
£ N
Ko i e —— L
(@)}
P -
(O] 200 1
C
L
0 L u L
-10 -5 0 5 10
Z (nm)

Figura 2.1: Efeito da nao-parabolicidade no nivel de Fermi num poco quantico
com espessura de 2.5 nm e densidade planar dos elétrons de 7.1 x 10'®*m=2 a
77 K. O nivel de Fermi considerando a dispersao parabdlica esté representado
pela linha vermelha tracejada, enquanto o nivel de Fermi considerando ela nao-
parabdlica esta representado pela linha vermelha continua. H4 uma reducao
no nivel de Fermi quando ¢é considerada a dispersao nao-parabdlica, neste caso
esse reducao foi 307 meV para 290 meV.

Além do nivel de Fermi, os dopantes na heteroestrutura dao origem num
campo eletrostatico e para algumas aplicagoes é necessario conhecer o seu efeito

no perfil do offset na banda de conducao.

2.4
O efeito dos dopantes no offset da banda de conducao da heteroestrutura

Até o momento, a dindmica do elétron foi investigada apenas sob a in-
fluéncia do potencial devido ao offset da banda de condugao. Para fotodetec-
tores, algumas camadas da heteroestrutura sao dopadas com impurezas tipo-n
com o objetivo de popular o estado fundamental do pogo quantico com elétrons.
Dependendo do niimero de camadas dopadas e/ou o nivel dos dopantes, o po-
tencial eletrostético (V.(z)) gerado por esse actimulo de elétrons pode alterar o
perfil de potencial da heteroestrutura. Como exemplo, o potencial eletrostatico
(linha vermelha) gerado pelos dopantes tipo-n quando eles estao localizados
no pogo quantico ou nas barreiras entre o poco quantico pode ser observado na
Fig. 2.2. A concentracdo planar e a espessura dos dopantes sdo 1.5 x 10 m~2
e 3.0 nm, respectivamente. Para o caso do pogo quéntico dopado Fig. 2.2(a-b),
o potencial eletrostatico gerado é pouco perceptivel quando comparado com o
potencial gerado pelo offset da banda de condugao, ele é apenas observado com

zoom no fundo do pogo. Enquanto no caso das barreiras dopadas Fig. 2.2(c-d),
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uma perturbacao consideravel é observada no perfil de potencial em volta do

pogo quantico.
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Figura 2.2: Efeito da localizacao dos dopantes tipo-n em um pogo quantico
de Ings3GagarAs/IngseAlgagAs com espessura de 3.0 nm e densidade planar
de 1.5 x 10 m=2. (a-b) O perfil da densidade planar e o perfil de potencial
eletrostatico gerado no offset da banda de condugao para o caso do pocgo
quantico ser dopado. O potencial eletrostatico apenas é observado com o zoom
no fundo do pogo. (c-d) O perfil de densidade planar de elétrons e o potencial
criado por eles para o caso das barreiras em volta do poco quantico dopadas.
O potencial eletroestatico gerado é perceptivel no offset da banda de conducao

2.5
O caélculo autoconsistente

Como verificado na se¢ao anterior, para uma melhor compreensao da di-
namica do elétron na banda de conducao da heteroestrutura é necessario levar
em consideracao o efeito gerado pelos dopantes ionizados na heteroestrutura.
Esse efeito pode ser representado pela adi¢ao de um termo referente ao poten-
cial eletrostatico (V.(z)) no hamiltoniano do elétron na banda de conducao,
eq. 2-4. A intensidade e o formato do potencial eletrostatico depende da con-
centracao e da espessura dos dopantes, e ele é determinado através da solucao
da equacao de Poisson. Neste caso, a estrutura eletronica precisa ser deter-
minada de modo autoconsistente, isto é, a funcao de onda do elétron precisa
satisfazer as equagoes de Schrodinger e de Poisson simultaneamente.

O método autoconsistente em forma de diagrama de blocos é apresentado
na Fig. 2.3. Em resumo, o calculo autoconsistente ¢ iniciado com a solucao da

equacao de Schrodinger considerando apenas o potencial devido ao offset da
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banda de condugao da heteroestrutura. Com a funcao de onda do elétron, a
densidade eletronica é calculada e a equacao de Poisson pode ser resolvida
para determinar o potencial eletrostatico gerado pelos dopantes ionizados. O
proximo passo é adicionar esse potencial eletrostatico ao potencial do offset
e resolver a equacao de Schrodinger novamente para obter a nova funcao de
onda do elétron. Para verificar se a solugdo autoconsistente convergiu, o desvio
padrao das energias é calculado e comparado com o valor de tolerancia, neste
tese foi usado uma tolerancia de 1078, Caso o desvio padrao for menor que a
tolerancia, o problema foi resolvido de modo autoconsistente. Caso contrario,

o calculo é refeito até que o desvio padrao seja menor que a tolerancia.

Resolva a equacao de

Schrédinger usando o
potencial da banda de

Resolva a equacao de
Poisson

Adiciona o potencial

eletrostatico ao
potencial da banda

conducao

o] de;vi(? padréo da Resolva a equacéo de
energia e menor que Schrodinger para 0 novo
1078 potencial

Resolveu o problema de
modo autoconsistente

Figura 2.3: Diagrama de blocos do método de interagdo autoconsistente

Os métodos numéricos utilizados nas solugoes das equagoes de Schrodin-

ger e Poisson serao apresentados na proxima segao.

2.5.1
A solucado da equacao de Schradinger via metodo do Split-Operator

A equagao de Schrodinger serd resolvida numericamente através do mé-
todo do Split-Operator (Degani, 2010). Esse método consiste em calcular a
evolugao temporal da funcao de onda através da fatorizacao do operador evo-
lugao temporal em diversas exponenciais para cada operador do halmiltoniano,
esse método esta mais detalhado no apéndice II. A evolucao de uma fungao de
onda no tempo t até t + At é governada pelo operador evolugao temporal na

forma de

—i ft+At -

U(x, t+ At) =e™ Hdta (1, At), (2-31)
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sendo H o hamiltoniano dado pela eq. 2-4. A equacao 2-31 nao pode ser
resolvida exatamente, sendo necessario o uso de algum método numérico para
calcular a evolucao da funcao de onda. O método do Split-Operator consiste na

fatorizacao do operador temporal em diversas exponenciais na seguinte forma

iVEAt —ip_ 1P —iV(At

Yzt + At) =eF 2 T Sew 2 (z, At) + O(AL),  (2-32)

onde o erro associado nessa aproximagdao ¢ da ordem de (At®). Esse erro é
devido a nao comutatividade entre os operadores P e 7 do Hamiltoniano.
Esse método também pode ser utilizado para calcular os autoestados
(autofungoes e as autoenergias) da heteroestrutura. Neste caso, a autofuncao
é obtida através da evolucdo de uma funcado arbitraria dentro no dominio
do tempo imaginario (f = —it). A grande vantagem do método do Split-
Operator é a sua flexibilidade de aplicagao, desde para evoluir temporalmente

uma funcao de onda até para determinar os autoestados da heteroestrutura.

2.5.2
Equacao de Poisson

A equacao de Poisson serd resolvida numericamente por dois métodos
diferentes: via elementos finitos (Tan, 1990) ou através da aproximagao desse
problema ao calculo do potencial eletroestatico gerado por um plano infinito
de cargas (Harrison, 2016). No apéndice I1I, esses dois métodos numéricos sao

apresentados com mais detalhes.

2.5.2.1
Solucdo via método dos elementos finitos

O primeiro método é a solugao da equagao de Poisson unidimensional na

aproximagcao dos elementos finitos. A equacao de Poisson é escrita como

d d

LG Velz) = —€%(2), (2-33)
sendo V.(z) o potencial eletrostético gerado pelos dopantes, €(z) a constante
dielétrica na diregao de crescimento e p(z) a densidade de carga. A densidade

de carga ¢ dada por

() = (n(2) = N7 ). (2:34)
no qual N é a densidades dos dopantes doadores ionizados e n(z) é a densidade

eletronica. A densidade é escrita como

n(z) =3 Ni[vi(2)", (2-35)
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onde N; é o numero total de portadores por secao transversal na i-ésima
subbanda, dada por
k:BTm*

Th2
no qual F; é a energia da subbanda, T' é a temperatura da heteroestrutura,

N; = In |1+ eEr-Ea/ksT ] (2-36)

kp é a constante de Boltzmann, A é a constante de Planck reduzida, m* é a

massa efetiva do elétron dentro do pogo quantico e Er é a energia de Fermi.

25.2.2
Solucao via potencial eletroestatico gerado por um plano infinito de cargas

O segundo método consiste em usar a simetria planar dos pogos para
reduzir o problema no calculo do potencial elétrico gerado por um plano infinito
de cargas. Em geral, o potencial eletrostatico em um ponto z (V,(2)) é calculado
a partir do campo elétrico (E(z)) gerado por uma densidade de carga (o(2))

na forma de

Vo(2) = — / T E()-d-. (2-37)

!

Figura 2.4: (a) Campo elétrico gerado por um tnico plano de cargas infinito
com espessura de dz. (b) Densidade de carga planar devido a diversos planos
infinito empilhados.

(a) (b)

O campo elétrico gerado por um plano infinito de espessura 6z com

densidade de carga o e permissibilidade ¢, Fig. 10.1(a), é dado por

B(z) = 20;((2 )>. (2-38)

onde a densidade de carga ¢é escrita como
0(2) = ¢ [Nip"(2)9(2) — d(2)] 02, (2-39)
sendo 1(z) a funcdo de onda do elétron, d(z) a densidade volumétrica dos

elétrons na posicao z e N; o nimero de elétrons por se¢ao transversal em cada

subbanda do pogo quantico, dada por
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kBTm*

2
mh
O segundo método ¢é mais simples, estavel e rdapido do que o primeiro

N; = In |1 4 eEr=Ed/ksT| (2-40)
método para o cdlculo do potencial eletrostatico unidimensional. A sua tnica

desvantagem ¢ que ele é apenas aplicado em problemas unidimensionais.

2.6
Caracterizacdes elétricas e 6pticas e as figuras de mérito dos fotodetec-
tores

A qualidade do fotodetector é verificada através das medidas elétricas
e Opticas, tais como os espectros de absorcao e fotocorrente. Com essas
medidas é possivel avaliar o crescimento da amostra e o seu processamento
em fotodetectores através dos picos de energias do espectro de absorgao e
do perfil do espectro de fotocorrente. Essas medidas fornecem informacoes
qualitativas sobre o fotodetector, mas elas nao podem ser usadas para avaliar
o seu desempenho e compara-lo com outros fotodetectores. A comparacao do
desempenho entre os diversos fotodetectores é feita através das figuras de
mérito, tais figuras sdo as medidas de corrente de escuro, temperatura BLIP,
responsividade, corrente de ruido e detectividade. Nesta secdo essas grandezas

fisicas serao apresentadas.

2.6.1
Espectro de absorcao

Geralmente, o espectro de absorcao é a primeira caracterizagao Optica
realizada na amostra, com ela é possivel verificar a qualidade do crescimento
através dos picos de energias no espectro de absorcao. Experimentalmente, o
coeficiente de absor¢ao da heteroestrutura pode ser determinado através da lei
de Beer-Lambert, essa lei relaciona a intensidade do feixe I apés ele atravessar
um material de largura L e com coeficiente de absor¢ao ag. A lei de Beer-

Lambert é escrita como

I = Iye= ok, (2-41)
sendo Iy a intensidade do feixe antes de incidir na amostra. A absorbancia é

definida como o logaritmo da razao entre as intensidades, na forma de

Absorbancia = — logy, L—IJ = —log, [e’aoL} : (2-42)

Com isso, é possivel determinar o coeficiente de absorcao da heteroestrutura a
partir do espectro de absorbancia.

A absorbancia é medida com o espectrometro de radiagao infravermelha

por transformada de Fourier (do inglés FTIR). Este equipamento é formado
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por um interferdmetro de Michelson e uma fonte de radiacao infravermelha de
espectro largo. Um detector MCT (Céddmio Mercurio Telureto ou HgCdTe) é
usado para determinar a intensidade do espectro da fonte apds a interagdo com
a amostra (no apéndice IT é apresentado o funcionamento do FTIR com mais
detalhe).

Conforme apresentado na se¢ao 2.2, as transi¢oes intersubbandas apenas
ocorrem quando a polarizacao da radiagao infravermelha estd na direcao do
crescimento da amostra. A intensidade do feixe com polarizacao na direcao
de crescimento é dita como I7,; e a intensidade do feixe com polarizagdo no
plano perpendicular ao crescimento é chamada de Irg. A intensidade com a
polarizacao TM fornece informacoes nao apenas das absor¢oes intersubbandas,
mas também de todas as outras absorgoes Opticas do sistema, por exemplo
pelo caminho éptico, pelo substrato e pelos portadores livres. Por outro lado,
a intensidade com a polarizacao TE fornece informacoes sobre todos essas
absorgoes exceto das absorgoes intersubbandas. Portanto, a absorbancia devido
apenas das transicoes intersubbandas é obtida pela razao entre as intensidades
TM e TE, ou seja,

I

No geral, a transicao intersubbanda apresenta uma baixa probabilidade
de ocorréncia, na ordem de 1-10%, dificultando assim a medida da absorbancia.
Uma maneira de aumentar a taxa de absorcao dos fétons pelos elétrons
confinados nos pogos quanticos da regiao ativa da amostra é através do
processamento da amostra na geometria guia de ondas. O guia de onda é
formado com o polimento das bordas da amostra com angulo de 45°. Neste
caso, a radiagdo infravermelha incide normalmente em uma das bordas da
amostra e ela atravessa diversas vezes a regiao ativa até sair pela outra

extremidade da amostra, conforme esquematizada na Fig. 2.5.

Figura 2.5: Representacao da amostra processada na geometria guia de ondas

Considerando a geometria da amostra e a lei de Beer-Lambert, o coefici-

ente de absor¢ao pode ser calculado através da relagao
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1 10Absorbéncia
aplem™) = al ) : (2-44)
\/§ Ny Tat

sendo 7, o comprimento da regidao ativa e m, o nimero de reflexdes que

a radiacao sofre ao atravessar a amostra na configuracao guia de ondas. O

numero de reflexdes na configuracao guia de ondas é dado por

Lz
2Ly’
sendo Lx e Ly o comprimento e a espessura da amostra, respectivamente.

(2-45)

Ty
A partir do coeficiente de absorcao experimental é possivel calcular a
eficiéncia quantica do pico de absorcao da amostra, através da equacao

(1 _ 62‘010'7’at)

2
A eficiéncia quantica interna fornece a taxa de absorcao dos fotons pelos

Nabs = (2—46)
elétrons confinados nos pogos quanticos. Vale ressaltar que o valor maximo
para a eficiéncia quéntica interna é 1/2, por causa da regra de selegdo da

polarizacao da radiacao incidente nas transi¢oes intersubbandas.

2.6.2
Corrente de escuro

Um dos primeiros testes de qualidade apds o processamento da amostra
no formato de mesa é a medida de corrente de escuro versus tensao elétrica em
fun¢do da temperatura (I-V). As curvas de I-V fornecem varias informagoes
sobre o dispositivo, tais como: a uniformidade do crescimento da amostra, a
qualidade do processamento e a intensidade da corrente de escuro. No caso
da corrente de escuro, a curva I-V fornece informacoes sobre a quantidade
de corrente indesejada que o fotodetector esta gerando e os mecanismos fisicos
responsaveis por ela. A medida da corrente de escuro ¢ feita com o fotodetector
dentro de um escudo de calor para eliminar a corrente gerada pela radiagao
de fundo do ambiente. Para o funcionamento do fotodetector, a fotocorrente
gerada pela radiacao incidente a ser detectada precisa ser maior que a corrente
de escuro intrinseca do fotodetector.

A origem dessa corrente de escuro parasita pode ser atribuida a trés
tipos de mecanismos: a emissao termidnica (i), o tunelamento termicamente
assistido (ii) e o tunelamento entre os estados ligados dos pogos (iii). Esses
trés mecanismos estdo esquematizados na Fig. 2.6. A emissdo termidnica
acontece quando o elétron no estado fundamental absorve energia térmica da
rede cristalina suficiente para vencer a barreira de potencial (E > Eg). O
tunelamento termicamente assistido ocorre quando a energia térmica absorvida
pelo elétron ndo é maior que a barreira de potencial (E < FEp), mas existe

uma probabilidade finita do elétron tunelar através do potencial triangular
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formado no offset da banda condugao quando bias de tensao é aplicado sobre
o fotodetector. Por fim, o tunelamento quantico entre os estados fundamentais
dos pocos quanticos. Os dois primeiros mecanismos tém forte dependéncia
com a temperatura, enquanto o ultimo mecanismo tem a caracteristica de ser

independente da temperatura e é mais evidente em baixas temperaturas.

A

Figura 2.6: Representacao em diagrama de energias dos mecanismos respon-
saveis pela corrente de escuro em fotodetectores baseados em pocos quanticos,
que sdo: a emissao termidnica (i), o tunelamento termicamente assistido (ii) e
o tunelamento entre os pogos quanticos (iii).

2.6.3
O Produto entre a resisténcia diferencial e a area do fotodetector (R, A)

O produto entre a resisténcia diferencial a zero bias e a area do detector
(RoA) é uma figura de mérito importante para os fotodetectores fotovoltaicos.
A resisténcia diferencial pode ser determinada a partir das curvas [-V do
fotodetector. O produto RgA é inversamente proporcional a corrente de escuro,
indicando que maior resisténcia diferencial menor serd a corrente de escuro.

O produto log (RyA) em fungao do inverso da temperatura apresenta dois
comportamentos distintos. Um comportamento constante em baixas tempera-
turas, devido a corrente de escuro gerada pelo tunelamento quantico entre os
estados fundamentais dos pogos quanticos da heteroestrutura. Por outro lado,
o produto log (RgA) decresce exponencialmente com o aumento da tempera-
tura, em funcdo do aumento da corrente de escuro de origem térmica. Para
altas temperaturas, o produto RyA em func¢ao da temperatura pode ser mo-
delado com a lei de Arrhenius (Levine,1993). Essa lei relaciona a dependéncia
com a temperatura de uma constante cinética. Neste caso, a lei de Arrhe-
nius para fotodetectore baseado em pocgos quanticos diz que a dependéncia da

temperatura do produto RyA é na forma de
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RyA = Be Fa/(ksT) (2-47)
sendo B um fator pre-exponencial, E, a energia de ativagao, kg a constante de

Boltzmann. A Energia de ativacao pode ser obtida experimentalmente através

da linearizacao da eq. 2-47, na forma de

—-E, 1
In (RyA) = o T +InB. (2-48)

Sendo a energia de ativacao igual ao coeficiente linear da reta multiplicado
pela constante de Boltzmann.

Para o poco quantico, a energia de ativagao (FE,) é definida como a
diferenga entre o nivel de Fermi (Er) e o inicio do continuo de estados. O
inicio do continuo de estados para um pogo quantico simples é dado pela
altura da barreira quantica. Entao, a energia de Fermi pode ser determinada
experimentalmente a partir da energia de ativacao. A energia de ativacao de

um pogo quantico com espessura de 4.0 nm é exemplificada na Fig. 2.7.

750

500

2501

Energia (meV)

-10 -5 0 5 10
Z (nm)

Figura 2.7: Energia de ativagao em um poco quantico com 4.0 nm de espessura.
A energia de ativagao e definida como a diferenca entre a energia de Fermi e o
inicio do continuo de estados.

2.6.4
Responsividade

O objetivo do fotodetector é transformar a radiacao infravermelha inci-
dente em uma corrente elétrica. A grandeza fisica que mede a taxa de fotocor-
rente, Iy, gerada pela poténcia de radiacao incidente, Prr, no fotodetector ¢ a

responsividade (), que é dada por

Ly A _
= Prr(A) W] (2-49)

A responsividade e a poténcia incidente podem ser expressas com as caracte-

risticas microscopicas do fotodetector na forma de
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Iy =ed.ng

(2-50)
P]R = (I)SCh/)\,

sendo ¢, o fluxo da radiacao incidente, n a eficiéncia quantica interna, g o
ganho fotocondutivo, ¢ a velocidade da luz no vacuo, h a constante de Planck
e A o comprimento de onda da radiacao. A eficiéncia quantica esta relacionada
com os elétrons fotoexcitados por fotons incidentes e o ganho esta relacionado
com os elétrons fotoexcitados coletados pelos contatos elétricos do fotodetector
com os elétrons fotoexcitados. Com isso, a responsividade é escrita em funcao
das caracteristicas do fotodetector na forma de

R = %)\g. (2-51)
A responsividade nao é a melhor figura de mérito para comparar o desempenho
entre diversos fotodetectores, pois ela é uma grandeza que depende do tamanho
do fotodetector e nao leva em conta o ruido gerado pelo fotodetector. Sendo

necessario o uso de uma figura de mérito mais universal.

2.6.5
Detectividade

A detectividade é a figura de mérito mais importante para os detectores,
pois com ela é possivel fazer a comparacao do desempenho entre eles. A
detectividade ¢ definida como o inverso da poténcia equivalente ao ruido (do
inglés Noise-equivalent power (NEP))
1

D=——.
NEP
sendo NEP o menor nivel de radiagdo detectavel no detector e ela é definida

(2-52)

como a razao entre a responsividade e a corrente de ruido do fotodetector,

R

ruido
A detectividade normalizada (D*) é a melhor grandeza para comparar

NEP =

(2-53)

detectores de diferentes tamanhos e largura de banda utilizada na medida do

ruido. A detectividade normalizada (D*) é escrita como

7VAdAf R.

Iruido
Na préxima secao sera odiscutidos os mecanismos fisicos responséaveis

D* = (2-54)

pela corrente de ruido gerada pelo fotodetector.
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2.6.5.1
Corrente de ruido

O termo ruido refere-se as flutuagoes espontaneas que ocorrem na cor-
rente elétrica, ou na tensdo, em dispositivos elétricos. No contexto dos foto-
detectores, a corrente de ruido gerada esta, principalmente, relacionada com
trés mecanismos distintos: o ruido térmico (ou ruido Johnson), o ruido de cor-
rente de escuro e o ruido 1/f. O ruido estabelece um limite inferior para o
funcionamento do fotodetector, pois a corrente elétrica gerada pelas transicoes
intersubbandas precisa ser maior ou igual a corrente de ruido gerada no foto-
detector. O conhecimento dos fatores que contribuem para esse limite ¢ crucial
no processo de otimizacao dos fotodetectores.

Embora o ruido 1/f seja inerente a maioria dos processos fisicos e
eletronicos, raramente ele é a contribuicao principal para a corrente de ruido
limitante. Geralmente, a corrente de ruido é medida no regime de altas
frequéncias para suprimir suficientemente o ruido 1/f. Portanto, esse ruido

serd negligenciado na discussao a seguir.

2.6.5.2
Ruido térmico ou ruido Johnson

O ruido térmico ocorre em qualquer dispositivo resistivo e ¢ causado pelo
movimento Browniano dos elétrons em equilibro térmico. A corrente devido ao
ruido térmico é dada por

., AkgTAf
Zruido,] - T?

(2-55)
sendo kg a constante de Bolztmann, T" a temperatura, Af a largura de banda
da medida e R a resisténcia diferencial do dispositivo. O ruido térmico também
é chamado de ruido branco pois o seu nivel é o mesmo em todas as frequéncias.

O ruido térmico é o mecanismo de ruido dominante para os fotodetectores
fotovoltaicos. logo, o seu desempenho é descrito pela detectividade de ruido

Johnson

RyA
AkgT

D% =R (2-56)

2.6.5.3
Ruido de geracao-recombinacao

O ruido de geragao-recombinagao é causado pela flutuagdo no nimero
de elétrons disponiveis para o transporte da corrente por causa da emissao
e da captura aleatéria dos elétrons nas armadilhas existentes na amostra. A

corrente de ruido de geragao-recombinacgao é dada por
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Z.zuido,G—R = 4egruidolescuroAf (2-57)
sendo e a carga elétrica, ¢ruiqo 0 ganho de ruido e .44 a corrente de escuro.
O desempenho do fotodetector devido apenas ao ruido de corrente de geracao-

recombinacao ¢ descrito pela detectividade de ruido de geracao-recombinacao

R
\/4egruido [escuroAf .

D g = (2-58)
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Estado eletronico vazante no continuo

Neste capitulo sera apresentada uma investigacao teérica de como o es-
tado eletronico vazante no continuo é construido numa superrede semicondu-
tora assimétrica com um defeito estrutural. A relacdo entre o comprimento
da superrede e a localizagao das funcoes de onda dos dois primeiros estados
vazantes no continuo sera investigada. Outro ponto de interesse é o potencial
eletrostatico gerado pelos dopantes ionizados tipo-n e o seu efeito na localiza-
¢ao das fungoes de onda dos estados vazantes. Todos esses casos serao avaliados
através da intensidade da forca de oscilador entre o estado fundamental do pogo
quantico de defeito e os dois primeiros estados vazantes no continuo. As equa-
¢oes de Schrodinger e Poisson serao resolvidas numericamente com os métodos
do Split-Operator e dos elementos finitos, respectivamente. O coeficiente de
transmissao do elétron sera calculado com o algoritmo da matriz transferén-
cia. Os parametros das ligas semicondutoras Ing 53Gag 47As/Ing 50Alg 45 As uti-
lizados nas simulagoes foram (Vurgaftman, 2001): a massa efetiva do InGaAs
€ M,cans = 0.0446my, a constante dialética do InGaAs € €r,c0as = 14.3, a
massa efetiva do InAlAs é mj, 4,4, = 0.0836my, a constante dialética do In-
GaAs é €;,44s = 14.3, 0 offset da bada de conducao é Vo = 503 meV e a

constante de niao-parabolicidade é v = 1.03 x1071® m~2,

3.1
Estados ressonantes no continuo

E conhecido que o continuo de estados acima de um poco quantico é
formado por estados estendidos e que neste continuo hé regides onde o coefi-
ciente de transmissdo eletronica é aproximadamente unitario (Bastard, 1990).
Na Fig. 3.1(a) é apresentado o perfil de potencial da banda de condugao so-
breposta com as densidades de probabilidade eletronicas de um poco quantico
simples de InGaAs/InAlAs com 2.5 nm de largura e o seu coeficiente de trans-
missao eletronica pode ser visto na Fig. 3.1(b). O pogo quéntico apresenta
dois estados ligados e diversos estados estendidos no continuo. O coeficiente de
transmissao ¢ praticamente nulo para as energias abaixo da altura da barreira
(503 meV) e um comportamento oscilatério aproximando-se de um para as

energias maiores que a barreira de potencial. As regioes onde o coeficiente de
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Figura 3.1: (a)Perfil de potencial de um pogo quéntico simples sobreposto com
as probabilidade eletronicas. A linha azul representa o estado fundamental e
a linha verde representa o estado ressonante no continuo. (b) Coeficiente de
transmissao do elétron em fungao da sua energia. O coeficiente de transmissao é
oscilatorio para energias acima barreira e ele tende ao valor unitario. As regioes
onde o coeficiente é proximo de um é conhecido como estados ressonantes. O
primeiro estado ressonante é representado pela linha verde.

transmissao é proximo da unidade sdo conhecidas como bandas ressonantes. As
bandas ressonantes sao regioes onde o elétron nao sofre qualquer espalhamento
devido ao potencial do poco quantico. A energia de cada banda ressonante para
0 pogo quantico simples pode ser determinada através da equagao de trans-
missao eletronica. No regime da energia do elétron maior que o potencial da
barreira (E > Vj), a transmissao é dada por (Cohen, 1991)

-1

1B (E = Vi)
V@ sin? (kyLy)|
onde k,, é o vetor de onda do elétron, L,, e Vj sdo a largura e a profundidade

T(E)= |1+

(3-1)

do pogo quéntico, respectivamente. As bandas ressonantes ( T = 1) ocorrem

quando o argumento da fung¢ao seno for zero, ou seja,

kL) = nm. (3-2)
Essas bandas tém grande interesse de aplicacao em fotodetectores, pois elas
sdo bons canais de escape para os elétrons fotoexcitados. O tinico problema
desse canais é que as fungoes de onda desses estados sao estendidas, levando a
uma forga de oscilador para a transicao 6ptica iniciada do estado fundamental
baixa e com isso uma baixa seletividade na energia de detecgao.

Uma alternativa para o uso desse estado ressonante em fotodetectores é
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fazer o confinamento espacial da sua funcao de onda através das interferéncias
destrutivas e construtivas criadas por um espelho de Bragg na configuracao um
quarto de comprimento de onda. Esse confinamento espacial ocorre quando as
espessuras do pogo (L,,) e da barreira (L;) do espelho de Bragg satisfazem,
aproximadamente, a condicdo um quarto de comprimento de onda de de

Broglie para a energia do estado ressonante, ou seja,

KL, =
(3-3)
KyLy =

™
2
T
5
As egs. 3-2 e 3-2 s@o as condigbes necessarias para o confinamento espacial
da funcao de onda do estado ressonante no continuo. Na préxima secao sera
investigado o comprimento do espelho de Bragg necessario para o confinamento

espacial do estado estendido.

3.2
Estados localizados no continuo

O primeiro passo para a criacao do estado vazante no continuo consiste
em investigar qual é o comprimento necessario da superrede para confinar a
funcao de onda do estado ressonante. Para isso, simulagdes autoconsistente
serao implementadas em funcao do comprimento da superrede. A superrede é
formada por um nimero inteiro de espelho Bragg, cada espelho é formado por
um poco e uma barreira com espessuras de 2.0 nm e 7.0 nm, respectivamente.
A espessura do pogo quantico de defeito estrutural é 2.5 nm. As estruturas
de bandas de uma superrede simétrica formada por um periodo de espelho
de Bragg e outra superrede formada por cinco periodos de espelho de Bragg
sobrepostas com as densidades de probabilidade eletronicas podem ser obser-
vadas nas Fig. 3.2(a-b). Para a superrede com um periodo de espelho de Bragg,
os dois primeiros estados localizados no continuo (linhas verde e preta) estao
parcialmente localizados na regiao do pogo quéantico de defeito. Enquanto para
a superrede com cinco periodos de espelho de Bragg, as fungoes de onda estao
completamente localizadas. Na Fig. 3.2(c) é apresentada a forga de oscilador
para as transi¢cdes Opticas entre o estado fundamental e os dois primeiros es-
tados confinados em funcao do ntimero de periodo de espelho de Bragg. A
amplitude da forca de oscilador do primeiro estado confinado, linha verde, sa-
tura em 0.28 para uma superrede com dois ou mais periodos de espelho de
Bragg. Enquanto a amplitude da for¢a de oscilador do segundo estado loca-
lizado, linha preta, se aproximada da saturacao em 0.11 com uma superrede

formada por cinco periodos de espelho de Bragg. Em conclusao, para ter os
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dois primeiros estados ressonantes localizados espacialmente sao necessarios,

no minimo, uma superrede formada por cinco periodos de espelho de Bragg.
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Figura 3.2: Efeito do nimero de pogos e barreiras no espelho de Bragg no
confinamento dos estados localizados no continuo em uma superrede simétrica
com um defeito estrutural. (a) Estrutura de banda da superrede formada por
um periodo de espelho de Bragg. (b) Estrutura de banda com o espelho Bragg
formado por cinco pogos e barreiras. (c¢) A forga de oscilador da transigao 6ptica
do estado fundamental para o primeiro, linha preta, e o segundo, linha verde,
estado localizado no continuo em fun¢ao do tamanho do espelho de Bragg.

3.3
Estados vazantes no continuo

O passo seguinte é a construcao do estado vazante no continuo, ou seja,
um estado cuja fungdo de onda é completamente localizada numa direcao do
crescimento e na outra direcao ela é estendida.

Nesta simulagdo, o comprimento da superrede a esquerda do pogo quan-

tico de defeito foi fixado em cinco periodos de espelho de Bragg e o niimero de
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periodos de espelho de Bragg a direita serd variado de um até cinco periodos.
As estruturas de bandas para a superrede formada por um e cinco periodos de
espelho Bragg estdao representadas nas Fig. 3.3(a-b). A superrede assimétrica,
com um periodo a esquerda, apresenta as caracteristicas desejadas para o es-
tado vazante no continuo. Na Fig. 3.3(c) é apresentada a forga de oscilador
em funcao do nimero de periodos de espelho de Bragg a direita. O estado
vazante apresenta uma forca de oscilador de 0.22, esse valor é 21% menor
quando comparado com a forca de oscilador do estado localizado no continuo.
A cruz e o quadrado cinza na Fig. 3.3(c) representam os valores experimentais
da forca de oscilador para a transi¢coes Opticas para o primeiro estado vazante
no continuo (Penello, 2018) e para o primeiro estado confinado no continuo
(Penello, 2016), respectivamente. Os valores apresentam bom acordo entre a
teoria e o experimento.

Com isso, a configuragdo da superrede com um defeito estrutural para
criar dois estados vazantes no continuo foi determinada. A superrede é formada
por um poco quantico de defeito com 2.5 nm de largura, a esquerda desse
pogo uma superrede com cinco periodos de espelho de Bragg e uma superrede
com apenas um periodo de espelho de Bragg, o espelho de Bragg vazante, a
direita dele. As espessuras do poco e da barreira de cada periodo do espelho de
Bragg sdao 2.0 nm e 7.0 nm, respectivamente. O passo seguinte é determinar a
melhor posicao para os dopantes tipo-n na superrede, de tal forma que o efeito
do potencial eletrostatico gerado pelos dopantes seja minimo para manter a
condicao de espelho de Bragg para o confinamento espacial das fungoes de

onda dos estados vazantes no continuo.

3.4
Efeito dos dopantes tipo-n sobre o confinamento espacial dos estados
vazantes no continuo

A investigacao desse efeito sobre o confinamento espacial dos estados
vazantes sera realizada numa superrede assimétrica com um defeito estrutural
e a densidade dos dopantes ionizados tipo-n ¢ fixado em 3.0x10"'® cm™3 em
todos as situacoes investigadas. Essa concentragao de dopantes leva a um nivel
de Fermi localizado em 31 meV acima do estado fundamental do po¢o quantico
de defeito e 27 meV abaixo da primeira minibanda de estados.

O primeiro caso investigado é a superrede assimétrica com um pogo quan-
tico de defeito dopado. Na Fig. 3.4(a) é apresentada a estrutura de banda au-
toconsistente da superrede em conjunto com as densidades de probabilidade
eletronicas. Como a espessura da regiao dopada é muito pequena (2.5 nm), o

potencial eletrostatico gerado é apenas com o zoom no fundo do pogo quantico
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Figura 3.3: (a) Estrutura da banda de condugao da superrede assimétrica e
seus respectivos autoestados. A superrede é formada por um espelho de Bragg
com cinco pogos/barreiras quanticas, o pogo quantico de defeito estrutural e
um espelho de Bragg vazante formando apenas por um pogo/barreira quantica.
Os dois primeiros estados vazantes no continuo sao representados pelas linhas
verde e preta, respectivamente. (b) Perfil de potencial da banda de condugao
da superrede simétrica com um defeito estrutural. (c) A forca de oscilador
em funcao do comprimento do espelho de Bragg a direta do poco quantico de
defeito. A cruz negra e o quadrado cinza representam os valores experimentais.

de defeito estrutural, linha vermelha. O potencial eletrostatico devido a dopa-
gem aumenta a profundidade do pogo quantico aproximadamente em 2.0 meV,
ou seja, um efeito atrativo para os elétrons. Na Fig. 3.4(b) sdo apresentados os
espectros de absor¢ao para a superrede calculada de modo autoconsistente e
para a superrede calculada apenas com a equagao de Schrodinger, linhas preta
e azul, respectivamente. Como o perfil de potencial quase nao alterou com a

presenca dos dopantes no poco quantico de defeito, os espectros de absorcao
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dos dois métodos sao similares, apenas foi observado um decréscimo na energia

do primeiro pico de absorcao de 1.25 meV para o calculo autoconsistente.
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Figura 3.4: (a) Perfil de potencial da banda de condugao da superrede simétrica
com um defeito estrutural, dopado tipo-n, sobreposta com as probabilidades
eletronicas dos estados resolvido de modo autoconsistente. O potencial ele-
trostatico gerado pelos dopantes é visto no zoom do fundo do poco de defeito
estrutural. Ele decresce o pogo quintico em aproximadamente 2 meV. (b) O
espectro de absor¢ao calculado através da regra de ouro de Fermi para a es-
trutura eletronica resolvida de modo autoconsistente, linha preta, e para a
estrutura de banda calculada apenas com o equagao de Schrodinger. A dife-
renga de energia do pico principalmente entre os dois métodos foi 1.25 meV. A
forca oscilador da transicao optica é 0.28, para ambos os métodos.

Uma segunda possiblidade para a posicao dos dopantes na superrede
seria nas barreiras quanticas em volta do pogo quantico de defeito estrutural.
Neste caso, a barreira quantica é considerada completamente dopada, ou seja,
7.0 nm de dopagem. Trés possiveis locais para os dopantes foram investigados:
nas duas barreiras, Fig. 3.5(a), na barreira a esquerda do pogo quantico de
defeito, Fig. 3.5(c), e na barreira a direita dele, Fig. 3.5(d). Em todos os
casos, o potencial eletrostatico gerado pelos dopantes alterou por completo a
periodicidade do perfil de potencial, e com isso a condi¢ao de espelho de Bragg
da superrede foi prejudicada. Isso é confirmado com o baixo valor da forca de

oscilador da transi¢ao para o primeiro estado vazante de cada caso investigado,
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Figs. 3.5(b)(d)(f). Esses resultados negativos ndo implicam, necessariamente,
que a dopagem nas barreiras da superrede seja ruim e merega ser descartada.
Neste caso foi estudado apenas a situacao da barreira completamente dopada,
talvez uma investigacdo com a barreira parcialmente dopada mostre um

resultado mais interessante.
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Figura 3.5: O efeito da localizacdo dos dopantes na superrede assimatrica na
localizagao dos estados eletronicos vazantes. A avaliacdo desse efeito foi feito
calculando a foca de oscilador da transicao 6ptica do estado fundamental, linha
azul, para o primeiro estado vazante no continuo, linha preta. (a-b) Estrutura
de banda e forca de oscilador considerando que as barreiras quanticas em volta
do pogo quantico de defeito estao dopados. (c-d) Considerando que apenas que
a barreira quantica a esquerda do pogo quantico de defeito esteja dopado. (e-f)
Caso apenas a barreira a esquerda do poco quantico de defeito esta dopado.
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3.5
Estrutura final - Superrede assimétrica com um defeito estrutural dopado

Apoés todas essas investigacoes, a melhor heteroestrutura para criar os
estados vazantes no continuo é uma superrede assimétrica com um pogo
quantico de defeito estrutural dopado tipo-n. A heteroestrutura é formada,
na dire¢do de crescimento, por uma superrede com cinco periodos de espelho
de Bragg, um poco quantico de defeito e um periodo de espelho de Bragg. A
espessura do pogo quantico de defeito estrutural é 2.5 nm e as espessuras do

poco e da barreira do espelho de Bragg sdao 2.0 nm e 7.0 nm, respectivamente.
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Figura 3.6: (a) Perfil de potencial da banda de condugao na diregao de cresci-
mento da amostra sobreposta com as densidades de probabilidade dos elétrons.
A linha pontilhada representa a energia de Fermi para a temperatura de 78 K.
O estado fundamental esta localizado no pogo quantico de defeito, linha azul.
Em destaque no continuo de estados, os estados confinados com maior forga
de oscilador para as transi¢oes Opticas iniciadas no estado fundamental.(b) O
espectro de transmissao do elétron ao atravessar a superrede em funcao da
sua energia. (¢) O espectro de absorcao calculado, a partir da regra de ouro
de Fermi, considerando o estado fundamental como o estado inicial para as
transicoes Opticas

O perfil da banda de conducao na direcdo de crescimento da amostra
com as densidades de probabilidade eletronicas para bias de tensao nulo, modo
fotovoltaico, é apresentado na Fig. 3.6(a). O espectro de transmissao do elétron
ao atravessar a heteroestrutura da esquerda para a direita em funcao da sua
energia é apresentado na Fig. 3.6(b). O espectro de absorcao calculado, via
regra de ouro de Fermi, considerando o estado fundamental como o tnico

estado poupulado pode ser visto na Fig. 3.6(c). O estado fundamental (linha
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azul) estd localizado no pogo quantico de defeito estrutural e a minibanda de
estados (linhas cinzas) se encontra com energia acima do estado fundamental.
Os dois primeiros estados vazantes no continuo estao representados pelas linhas
preta e verde, respectivamente. A presenca da superrede altera a distribuicao
dos estados tanto para os estados ligados quanto para os estados estendidos
no continuo, conforme observado no coeficiente de transmissio. E observado a
formagcao de regioves de minigaps (T = 0) e regides de minibandas (T = 1) no
continuo de estados. A primeira regiao minibanda no continuo tem inicio em,
aproximadamente, 590 meV acima do fundo do poc¢o quéantico. Considerando
que o offset da banda de conducao da liga Ings3GagsrAs/IngseAlgssAs
¢ aproximadamente 503 meV. Portanto, a modulagao devido ao potencial
periédico criado pela superrede faz o offset aumentar virtualmente em 90 meV.
Esse aumento virtual é crucial para a fotocorrente em altas temperaturas,
conforme sera apresentado no préximo capitulo. A energia de Fermi devido
as impurezas ionizadas na temperatura de 77 K é 31 meV acima do estado
fundamental e 27 meV abaixo do inicio da primeira minibanda. Portanto, o
estado fundamental é o tnico estado termicamente populado na temperatura
de nitrogénio liquido. O espectro de absorcao calculado, considerando apenas
o estado fundamental ocupado, apresenta trés picos de absorcao em 60 meV,
300 meV e 430 meV. Cada pico de absorcao corresponde a transicdo optica
entre o estado fundamental e a primeira minibanda e os dois primeiros estados
vazantes no continuo, respectivamente.

No préximo capitulo, os resultados experimentais dessa heteroestrutura

serao apresentados.
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Resultados e discurssoes

Neste capitulo, serao apresentados os resultados das caracterizagoes
elétro-opticas da amostra e as figuras de mérito do fotodetector. Devido as
caracteristicas do estado vazante no continuo, o fotodetector apresenta modo
de operacao dual, ou seja, o modo fotovoltaico e o modo fotocondutivo. Na
primeira parte do capitulo, a qualidade de crescimento da amostra sera avali-
ada através do espectro de absor¢ao em funcao da temperatura. Em seguida,
as caracterizagoes eletro-Opticas e as figuras de mérito do fotodetector serao
apresentadas. Os resultados foram divididos em duas partes, cada parte dedi-
cada a um modo de operacao do fotodetector. Os resultados apresentados neste

capitulo foram publicados nestes dois artigos (Penello, 2018, Pereira, 2019).

4.1
Detalhamento da amostra crescida

A heteroestrutura consiste de um pogo quantico com espessura de 2.5 nm
dopado tipo-n (Si) com concetracio de 3.0 x 10'® cm™2. A esquerda desse poco
foi inserida uma superrede formada por 5 repeticdes do espelho de Bragg,
sendo ele formado por uma barreira e um pogo com as espessuras de 7.0 nm e
2.0 nm, respectivamente. A direita do poco, foi inserida apenas uma repetico
do espelho de Bragg. Esta heteroestrutura foi repetida 20 vezes com uma
barreira de espessura de 36.0 nm entre elas, essa barreira larga foi colocada
para evitar o tunelamento entre os estados localizados de cada repeticao da
superrede.

Essa amostra foi crescida via epitaxia por feixe molecular (do inglés
MBE) e processada no formato de mesas retangulares de 250 x 320 um?
por fotolitografia durante o pds-doutorado do Professor Dr. Germano Maioli

Penello na universidade de Princeton.

4.2
Espectro de absorcao

A primeira caracterizacao realizada na amostra foi o espectro de absor-
bancia, com essa medida é possivel verificar as energias dos picos de absorban-

cia da amostra e consequentemente a qualidade do crescimento da amostra.
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As medidas de absorbancia foram realizadas em um espectrometro de infraver-
melho por transformada de Fourier (do inglés FTIR) da marca Bruker Vertex
80v. As bordas da amostra foram polidas com angulo de 45° no formato guias
de ondas para as medidas de absorbancia e as suas dimensoes podem ser con-
feridas na Fig. 4.1. O ntimero das reflexdes que o feixe sofre dentro da amostra,
n,, e o comprimento da regido ativa, rq, sdo 5 e 1.8 x 10™* cm™!, respectiva-
mente. A amostra foi posicionada dentro de um porta amostra especialmente
desenhado para a geometria guia de ondas. Um criostato da marca Janis e um
controlador de temperatura da Keythley modelo 331 foram usados nas medi-
das de absorbancia em funcao da temperatura. O espectro de absorbancia foi
determinado através das intensidades do feixe apds atravesar a amostra com as
polarizagoes perpendicular (I7g) e paralelo (Iras) ao crescimento da amostra
por meio da relagao

I
Absorbancia = — logy, <[TM> . (4-1)
TE

Com isso, o coeficiente de absorcao foi determinado através da equacao que

relaciona o coeficiente de absor¢ao com a absorbancia,

In ( 1 OAbsorbéncia)

aplem™) =

(4-2)

ﬂ'nr'rat

| Mt 7

Figura 4.1: Dimensoes da amostra para as medidas de absorbancia.

Na Fig. 4.2(a) é apresentado o espectro de absor¢ao da amostra em fungao
da temperatura, comecando na temperatura de nitrogénio liquido (77 K) e
indo até a temperatura ambiente, com incremento na temperatura de 20 K.
Independente da temperatura, o espectro de absorcao apresenta dois picos de
absorgao, um localizado proximo de 300 meV e o outro em torno de 430 meV.
Conforme observado no espectro de absorgao teérico, Fig. 3.6(c), esses dois
picos correspondem as transi¢oes 6pticas entre o estado fundamental e os dois
estados vazantes no continuo, respectivamente. Um ombro de menor energia ¢é
observado no primeiro pico, proximo de 260 meV, e a sua amplitude aumenta
com a temperatura. Esse ombro esta relacionado com a transicao optica entre
os estados da minibanda e o primeiro estado vazante no continuo. O aumento

da amplitude do ombro ocorre devido a maior probabilidade dos estados da
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minibanda serem populados termicamente com o aumento da temperatura.
Outra caracteristica observada com o aumento da temperatura é o desvio para
o vermelho nas energias dos picos, conforme visto na Fig. 4.2(b). Esse desvio
ocorre por causa da diminuicao do gap de energia das ligas semicondutoras

com o aumento da temperatura.

300 ‘ ‘ ‘ : ‘
(a) Superrede assimétrica - P442
78 K 300K
[ |
— 200
|
S
S
S 100
0
300
— 200
T
S
S
S 100
O n 1 n 1 n
200 300 400 500
Energia (meV)

Figura 4.2: (a) Espectro de absor¢do experimental da superrede assimétrica
no intervalo entre 78 K a 300 K, com o incremento de 20 K. Dois picos de
absorcao, um principal em 300 meV e um secundario em torno de 430 meV,
e um ombro em 260 meV sao observados. (b) A comparacao entre o espectro
de absorcao medido em 78 K e 300 K. Além do desvio para o azul no pico
de absorcao em 300 K, um aumento consideravel na amplitude do ombro é
observado.

Geralmente, o espectro de absor¢ao calculado com as espessuras nomi-
nais da heteroestrutura crescida nao corresponde ao espectro de absorcao ex-
perimental, isso ocorre em consequéncia do processo de crescimento epitaxial
introduzir pequenas variagoes nas espessuras das camadas na heteroestrutura.
Na Fig. 4.3 é feita a comparacdo entre o espectro de absor¢ao experimental

(circulo branco) com o espectro de absor¢ao teérico (linha vermelha), con-
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siderando as espessuras nominais da superrede. A energia do pico principal
teérico é maior que o valor experimental e, além disso, a amplitude do om-
bro ¢ maior do que foi observado no espectro de absorcao experimental. Com
isso, diversas simulagoes foram realizadas variando as espessuras das camadas
da heteroestrutura até que o melhor ajustre entre o espectro absor¢ao teérico
com o espectro de absor¢ao experimental fosse obtido. O espectro de absor¢ao
tedrico (linha azul) que melhor ajusta com o resultado experimental foi obtido
com uma superrede com as seguintes espessuras: poco quantico de defeito de

2.30 nm, pocos quanticos laterais de 1.87 nm e barreiras quanticas de 7.16 nm.

1,0-
O  Experimental

Nominal - 25.0/70.0/20.0
Best fit - 23.0/71.6/18.7

o
o1

Absorccao normalizada

%0 300 400 500
Energia (meV)

Figura 4.3: Comparagao entre os espectros de absorcao experimental e tedrico
normalizados. O resultado tedérico considerando as dimensoes nominais da
superrede, linha vermelha, apresenta uma discrepancia na energia do pico
experimental em 290 meV em torno de 15 meV. A linha azul representa o
espectro absorcao tedrico da superrede com o melhor ajuste com o espectro de
absorcao experimental.

Além de verificar a qualidade do crescimento da amostra, o espectro de
absorc¢ao pode ser usado para extrair o valor experimental da forca de oscilador
das transigbes 6pticas. A forga de oscilador experimental (f) pode ser obtida

através da integral do espectro de absorgao (Levine,1993), dada por

00 [ peNwe?hf\ (sin®6
/0 a(v)dv = <4eom*cnr cosf )’ (4-3)

sendo p. a densidade planar do pogo quantico, IV,, o niimero de pogos quanticos

dopados, e a carga elétrica, h a constante de Planck, f a forca de oscilador
da transicao Optica, €y a permissibilidade do vacuo, m* a massa efetiva do
elétron, ¢ a velocidade da luz, n, o nimero de reflexdes que o feixe sofre ao
atravessar a regiao ativa e € é o angulo entre a direcao do feixe éptico e a

normal da superficie da amostra. A area abaixo da curva de absor¢ao é obtida
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através do ajuste de curvas lorentzianas, conforme é observado na Fig. 4.4(a).
Dentro desse intervalo de energia, o espectro de absorcao experimental ¢ melhor
reproduzido com quatro lorentzianas, Fig 4.4(b): uma lorentziana centralizada
em 250 meV para as transicoes partindo dos estados da minibanda para o
primeiro estado vazante, duas lorentzianas em 290 meV e 430 meV para as
transi¢oes do estado fundamental para os dois primeiros estados vazantes no
continuo e, por fim, uma lorentziana em torno de 350 meV para as transi¢oos

dos estados da minibanda para o continuo.

(c)

(b)
04- ”
©
I 0.3 —
c
©
o
A
o
0
o 0.2 —
<
0.1 -
0.35 —
8 030
[S]
c 0.25 —
2 0.20
= 2
o 0.15 —
2 0.10 —
< 005
T T T T T
250 300 350 400 450
Energia (meV) ¢

Figura 4.4: Ajuste do espectro de absorbancia, medido em 78 K, com quatro
curvas lorentzianas usando o software Igor pro. (a) As quatro curvas lorentzia-
nas centralizadas nos picos de absorbéancia. (¢) A comparagao entre o espectro
de absorbancia experimental, quadros vermelhos, com a soma das curvas lo-
rentzianas, linha azul. (¢) O erro relativo entre o espectros de absorbancia
experimental e o ajuste estatistico.

No célculo da forga de oscilador experimental foi utilizado os seguintes

3 para a densidade eletronica volumétrica, 20 pocos

valores: 3.0 x 10'® cm~
quanticos dopados, 5 reflexdes internas do feixe na amostra e o angulo de

incidéncia entre o feixe e a superficie normal foi 45°. Na Fig. 4.5 a forca de
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oscilador experimental em diversas temperaturas é comparada com a forga
de oscilador tedrica. A forca de oscilador do primeiro pico mostrou pouca
variacdo em fun¢ao da temperatura, com um valor médio de 0.164 + 0.016,
valor proximo do valor tedrico, 0.17. Ja a forga de oscilador do segundo pico
de energia mostrou grande variacao com o aumento da temperatura, sendo o
seu valor médio de 0.18240.103. Uma discrepancia entre o valor teérico da forga
de experimental, 0.05, e o valor experimental foi observada. Esse maior valor
na forga de oscilador do segundo pico experimental pode indicar que mais de
um estado eletrénico esta contribuindo para a formagao desse segundo pico. O
excelente acorde entre os os valores da forca de oscilador experimental e tedrica
do primeiro pico de absor¢ao comprova uma boa qualidade do crescimento da

amostra e a confiabilidade da simulagdo computacional.

0,45 ‘
78 K 300 K
- I 0 B Experimental *
o ®  Tedrico
k
S 0,301 |
|

S o
|
o) R -
© 0,151 ' i
9 o
2 x

0,00 ‘ L I

250 300 350 400 450

Energia (meV)

Figura 4.5: Comparacao entre a forca de oscilador experimental, em fungao
da temperatura, e o valor tedrico da forca de oscilador das transi¢des Opticas
entre o estado fundamental no poco quantico de defeito estrutural e os dois
primeiros estados vazantes no continuo.

Nas proximas segoes serao apresentadas as caracterizagoes eletro-épticas
e as figuras de mérito do fotodetector. Comecando com os resultados do
fotodetector operando no modo fotovoltaico e, por fim, os resultados do

fotodetector no modo fotocondutor.

4.3
Fotodetector operado na modo fotovoltaico

Nesta sec¢ao serao apresentadas as caracterizagoes eletro-6pticas (espectro
de fotocorrente e corrente de escuro) e as figuras de merito (produto ReA,
energia de ativagdo, responsividade espectral e detectividade espectral) do

fotodetector sem bias de tensao aplicado.
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43.1
Espectro de fotocorrente

O espectro de fotocorrente do fotodetector foi medido com o FTIR,
mas agora usando o fotodetector como o detector da fonte infravermelha do
FTIR. As medidas foram realizadas com o fotodetector dentro do criostato em
temperatura de nitrogénio liquido.

O fotodetector foi projetado de tal modo que o seu pico de fotocorrente
principal fosse na mesma energia do pico de absor¢ao do gas carbonico (COs),
em torno de 4.0 pum (300 meV). Entdo, para uma caracterizacao real do
fotodetector foi necesséria a criacdo de um ambiente livre desse gas. A solucao
encontrada para removeé-lo foi cobrir o caminho éptico da saida do FTIR até
o criostato com um tubo de PVC conectado com um fluxo constante de gés
seco. O gas seco tem a propriedade de expulsar a umidade e o gés carbonico
do caminho 6ptico.

Na Fig. 4.6 ¢ feita a comparacao entre o espectro de fotocorrente gerado
pelo fotodetector, no modo fotovoltaico, medido na temperatura de 80 K no
ambiente com o gds carbonico (linha azul) e o ambiente sem a presenca do
gas (linha preta). Nota-se que hd um decréscimo no pico da fotocorrente em
300 meV para o ambiente com a presenca do gas carbonico. Quando a purga do
gés carbonico ocorre, o pico da fotocorrente tem a forma de uma lorentziana
semelhante ao que foi observado no espectro de absor¢ao, Fig. 4.2. Fora da
regiao da absorcdo do gas carbonico, os espectros de fotocorrente seguem o

mesmo comportamento.
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Figura 4.6: Comparagao entre os espectros de fotocorrente no ambiente com o
gas carbonico, linha azul, e o ambiente sem a presenca do gas carbonico, linha
preta.
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O fotodetector apresenta espectro de fotocorrente até a temperatura
ambiente, conforme observado nos espectros de fotocorrente normalizados em
funcdo da temperatura na Fig. 4.7(a). O espectro de fotocorrente apresenta
dois picos em 300 meV e 430 meV que estao em perfeita concordancia com o
espectro de absorcio. E observado o aumento do ruido intrinseco no espectro
de fotocorrente em funcao da temperatura, indiciando que esse ruido tem
origem térmica. Mesmo com esse ruido, foi possivel medir o espectro de
fotocorrente até temperatura ambiente. Na Fig. 4.7(b) é feita a comparagao
entre os espectros de fotocorrente normalizados medidos nas temperaturas 80
K e 300 K. Em 300 K, apenas o pico de fotocorrente em 300 meV ¢é observado.
A energia desse pico diminuiu em comparac¢ao com o pico de fotocorrente em

80 K devido a mudanca da energia do gap das ligas semicondutoras.

Espectros normalizados de fotocorrente

150 300 450
Energia (meV)
1,0 (o) ‘ ‘ ‘ 7

Fotocorrente

150 300 450

Energia (meV)

Figura 4.7: (a) Espectros de fotocorrente normalizados, no modo fotovoltaico,
em funcdo da temperatura entre 80 K até 300 K. Os espectros foram em-
pilhados para facilitar a analise do perfil da fotocorrente com o aumento da
temperatura. (b) Espectros de fotocorrente normalizados em 78 K e 300 K.
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Por fim, na Fig. 4.8 é feita a comparagao entre os espectros de absorgao e
de fotocorrente medidos em 80 K com o espectro de absorc¢ao tedrico. Pode-se
observar um excelente acordo entre as medidas experimentais com a previsao
tedrica.

Esses resultados comprovaram que os estados vazantes no continuo na
superrede assimétrica podem ser usados na detec¢do de radiacao infraverme-
lha em temperatura ambiente no modo fotovoltaico. Na proxima secao serao
apresentadas as figuras de mérito do fotodetector operando no modo fotovol-

taico.

O Fotocorrente 0.0 V
© Absorgio - Experimental |
Absorc¢éo - Tebrico

o
o
T

Absorcao e fotocorrente
normalizadas

Energia (meV)

Figura 4.8: Comparacao entre as medidas de absorcao, bolas azuis, e de
fotocorrente, triangulos pretos, em 80 K com o espectro de absorcao tedrico,
linha vermelha.

4.3.2
Figuras de mérito

Conforme apresentado no capitulo 2, as figuras de mérito do fotodetector
sdo os parametros universais utilizados na comparacao da eficiéncia entre
diversos fotodetectores. As seguintes figuras de mérito foram obtidas para esse
fotodetector: corrente de escuro, temperatura BLIP, produto entre a resisténcia

diferencial e a area do detector, responsividade e detectividade.

4.3.2.1
Corrente de escuro

As medidas de corrente de escuro foram realizadas com um analisador
de parametros de semicondutor da marca HP e modelo 4145b. Para medir
apenas a corrente de escuro, o fotodetector foi colocado dentro de um escudo

de calor. As correntes de escuro geradas nas tensoes entre -5.0 V e 5.0 V no


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1521445/CA


PUC-RIo- CertificagaoDigital N° 1521445/CA

Capitulo 4. Resultados e discurssoes 64

intervalo de temperatura entre 78 K e 300 K, com o incremento de temperatura
em 20 K, sdo apresentadas na Fig. 4.9(a). Nesse intervalo de temperatura, a
corrente de escuro aumenta de forma exponencial em fungao da temperatura,
evidenciando que a maior contribuicao para a corrente de escuro sao correntes
de origens térmicas. A medida da fotocorrente, sem o escudo de calor, em 78 K é
representada pela linha preta na Fig. 4.9(a). A comparagao entre a corrente de
escuro e a fotocorrente fornece informagao sobre a temperatura BLIP (do inglés
Background limited infrared photodetector) do fotodetector. Esse pardmetro
que representa a temperatura no qual a intensidade da corrente de escuro é
igual a intensidade da fotocorrente. Abaixo dessa temperatura, o sinal gerado
pela radiagao infravermelha é superior a corrente de escuro do fotodetector.
Acima dessa temperatura, o fotodetector ainda é capaz de detectar a radiacao,
mas ¢ necessario algum equipamento para filtrar o sinal da fotocorrente dentro
da corrente de escuro. A temperatura BLIP do fotodetector em funcao do
bias de tensdo é apresentada na Fig. 4.9(b). Para bias de tensdo positiva, a
temperatura BLIP foi de 120 K e para bias de tensao negativa a temperatura
BLIP foi de 110 K. Para bias nulo, a temperatura BLIP foi de 170 K.

4.3.2.2
O produto RyA - A resisténcia diferencial vezes a area do fotodetector

A préxima figura de mérito do fotodetector é o produto entre a resistén-
cia diferencial e a drea do detector (RgpA) em funcdo da temperatura. Quanto
maior for esse produto melhor serd o fotodetector, pois fotodetectores com
Ry A baixo indica maior geracao de corrente de ruido. A resisténcia diferencial
em funcao do bias de tensao foi calculada através da derivada da corrente de
escuro, usando o método da derivada em 5 pontos. Na Fig. 4.10(a), é apresen-
tado o produto RyA, em escala logaritma, em func¢ao do inverso da temperatura
para os biases -5.0 V, -3.0 V, 0.0 V, 3.0 V e 5.0 V. No geral, dois comporta-
mentos diferentes para o RyA em fungdao da temperatura sdo observados: um
aumento exponencial do RyA em altas temperaturas ( > 120 K) e um compor-
tamento quase constante em baixas temperaturas (< 120 K). Cada um desses
comportamentos do RyA indica qual é o mecanismo dominante na geragao
da corrente de escuro. Em baixa temperatura, o comportamento praticamente
constante de RyA indica que a fonte dominante da corrente de escuro nesse
regime ¢ devido ao tunelamento quantico entre os estados ligados dos pocos
quanticos. Por outro lado, o crescimento exponencial do RgA a partir de 120 K
sugere que o tunelamento termicamente assistido e a emissao termionica sao
as fontes principais da corrente de escuro. Para 0.0 V, o maior valor de RyA

foi de 5.5 x 10® Q - cm? para 80 K e o seu menor valor foi de 0.77 € cm? em


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1521445/CA


PUC-RIo- CertificagaoDigital N° 1521445/CA

Capitulo 4. Resultados e discurssoes 65
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Figura 4.9: (a) Corrente de escuro em fungao do bias de tensao entre -5.0 V
e +5.0 V para o intervalo de temperatura de 78 K até 300 K. A curva preta
representa a corrente iluminada medida em 78 K. (b) Temperatura BLIP em
funcao do bias de tensao.

temperatura ambiente. Esses valores sdo da mesma ordem de grandeza dos me-
lhores fotodetectores baseados em cascata quéantica encontrados na literatura
(Hofstetter, 2010), (Ravikumar, 2014), (Xuejiao, 2014), (Ravikumar, 2015), e
(Harrer, 2016).

A energia de ativacdo da superrede pode ser determinada experimen-
talmente a partir da dependéncia linear do produto log (RgA) com o inverso
da temperatura, usando a lei de Arrhenius. Neste caso, a energia de ativagao
serd o produto entre o coeficiente angular da reta e a constante de Bolzt-
mann. O valor da energia de ativacao em funcao do bias pode ser visto na
Fig. 4.10(b). A energia de ativacao é dependente da amplitude e da diregao
do bias de tensao aplicado, sendo o seu maior valor ocorrendo para zero bias

de (307.44 + 1.47) meV. A energia de ativacdo decresce com o aumento do
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bias. Isso acontece devido a periodicidade condicao de espelho de Bragg ser
apenas satisfeita para zero bias de tensao aplicada. Com o aumento do bias, o
campo elétrico estatico inclina o potencial, levando a quebra da periodicidade
no perfil do potencial.

A energia de ativagao representa a diferenca entre o comego do continuo
de estados e a energia de Fermi. Com isso, a energia de Fermi experimental
pode ser determinada a partir da energia de ativacao e da energia do comeco
do continuo de estados. Para os poc¢os quanticos simples, o comego do continuo
de estados coincide com a altura da barreira quantica. Para as superredes, o
comecgo do continuo é aumentado virtualmente devido a periodicidade do po-
tencial. Um aumento virtual em 90 meV do continuo para a superrede assimé-
trica foi observado através do calculo do coeficiente de transmissao eletronica
para zero bias, Fig. 3.6(b). Com isso, a energia de Fermi experimental esta
localizada a 27 meV acima do estado fundamental. A energia de Fermi teérica
foi calculada para estar 31 meV acima do estado fundamental, monstrando um

excelente acordo entre a previsao teodrica e a energia de Fermi experimental.

4.3.2.3
Responsividade espectral

A medida da responsividade espectral relaciona a quantidade de fotocor-
rente gerada no fotodetector em funcao da poténcia irradiada por um corpo
negro. A representacdo esquemadtica da configuracao experimental é apresen-
tada na Fig. 4.11. A temperatura do corpo negro foi mantida em 800° C e a
abertura de saida da radiagdao do corpo negro é de 6.4 mm. A distancia entre
o corpo negro e o fotodetector foi fixada em 305.0 mm, entre eles foi posicio-
nado um chopper na frequéncia de 330 Hz. O fotodetector foi posicionado num
angulo de 45° dentro do criostato. A janela do criostado é de seleneto e zinco
(ZnSe), cuja transmissao no infravermelho médio é 0.7.

A responsividade de pico (5)%2) ¢ determinada a partir do valor da
fotocorrente gerada e dos parametros da configuracao do experimento. A
fotocorrente gerada no fotodetector (/) por uma fonte de corpo negro incidente

na temperatura T é dada por (Levine,1993)

I = A :2 RO\)P(A)dA. (4-4)
Sendo A; e Ay a largura de meia altura do pico de fotocorrente, R(\) a
responsividade espectral e P(\) a poténcia do corpo negro incidente no
fotodetector por unidade de comprimento. A responsividade espectral pode

ser escrita como,

R(\) = ROR(N), (4-5)
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Figura 4.10: (a), O produto RyA para os biases -5.0 V,-3.0 V, 0 V, 3.0 V e 5.0
V em func¢ao do inverso da temperatura. (b) A energia de ativagdo em funcao
do bbias de tensao.

onde %g é a responsividade de pico e R(\) é o espectro da fotocorrente
experimental normalizado & unidade no pico. A poténcia do corpo negro por

comprimento de onda ¢ dada por

P(X\) = W(A)sin?(2/2) ApCr cos(8), (4-6)
no qual W () é a densidade espectral do corpo negro

2mc?h 1
W(X) = ( b ) ohe/\epTp _ 1’

onde ¢ é a velocidade da luz, h a constante de Planck, kg a constante de

(4-7)

Boltzmann e T a temperatura do corpo negro. €2 é o angulo sélido entre
o didmetro da fenda do corpo negro (a) e a distdncia do corpo negro até o
fotodetector D, dada por
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_ (@)
0= Wm. (4-8)

Os fatores de acoplamento foram agrupados como Cp = T¢(1 — )M, onde T}
é a transmissao da janela do criostato, r é a refletividade da amostra e M é o
fator de modulacao do feixe 6ptico pelo Chopper.

Por fim, a responsividade de pico §Rg é calculada a partir da fotocorrente medida
no amplificador lock-in, da temperatura do corpo negro e dos parametros do
experimento através da equacao

1
R, = L . 4-9
P sin2(Q/2) ApClpcos 6 [{2 RINW (A)dA (+9)

D = 305.0 mm

4\

Corpo negro 1

800°C

Janela de ZnSe
d=6.4mm

Figura 4.11: Representacdo esquemadtica da configuracao experimental da
medida da responsividade espectral.

A responsividade de pico do fotodetector operando no modo fotovoltaico
entre as temperaturas 80 K e 300 K pode ser observada na Fig. 4.12. Dentro
desse intervalo de temperatura, a responsividade de pico teve um aumento ex-
ponencial até 100 K, depois manteve-se aproximadamente constante até 240 K
e apds isso um decréscimo exponencial na responsividade foi observado. O
aumento exponencial observado em baixas temperaturas indica que o estado
fundamental ainda esta sendo populado pelos os elétrons termoexcitados. Com
o aumento da temperatura, o estado fundamental é populado pelos elétrons
termoexcitados levando ao aumento da responsividade de pico. O compor-
tamento constante da responsividade de pico entre 120-240 K mostra que o
estado fundamental estd completamente ocupado, ou seja, os elétrons termo-

excitados contribuem para a fotocorrente. O decréscimo na responsividade em
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altas temperaturas pode estar relacionado com a diminuicao da probabilidade
de escape dos elétrons fotoexcitados no primeiro estado vazante no continuo
devido ao espalhamento elétron-fonon (Graf, 2006). O valor maximo para a
responsividade foi de 2.0 mA /W entre 120-140 K e em temperatura ambiente

a responsividade caiu para 0.1 mA/W.

Responsividade (mA/W)

100 150 200 250 300
Temperatura (K)

Figura 4.12: Responsividade de pico da superrede assimétrica no modo foto-
voltaico em funcao da temperatura. As bolas pretas representam os resultados
experimentais e a linha é apenas um guia aos olhos.

4.3.2.4
Detectividade espectral

A detectividade espectral é a figura de mérito mais importante para
os fotodetectores, pois com ela é possivel relacionar o desempenho entre os
diversos tipos de fotodetectores. A detectividade ¢ definida como a razao
entre a responsividade de pico e a corrente de ruido gerada pelo fotodetector

multiplicado pela area do fotodetector, na forma de

VETENEN

Iruido
Para o modo fotovoltaico, a corrente de ruido gerada pelo fotodetector

D* = (4-10)
foi obtida por dois métodos diferentes: considerando o ruido térmico como a
unica fonte de ruido ou medindo a corrente de ruido total com o amplificador
lock-in. A corrente de ruido térmico, ou ruido Johnson, foi determinada através
da resisténcia diferencial da corrente de escuro com a eq. 2-55,

4kgTAf
.2 B

2ruiclo,J = R ) (4—11)
que relaciona a resisténcia diferencial com a corrente de ruido térmico. A

medida da corrente de ruido total foi medida com o amplificador lock-in,
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no modo X-Y noise, e com o fotodetector dentro do escudo térmico. Para
evitar o ruido do tipo 1/f, a frequéncia escolhida do chopper foi de 333 Hz. A
representacao experimental da medida da corrente de ruido total é apresentada
na Fig. 4.13.

frequéncia do
chopper de 330 Hz

Lock-in
X-Y noise

Escudo térmico

Figura 4.13: Representacao esquematica da configuragao experimental utili-
zada na medida da corrente de ruido utilizando o amplificador lock-in.

Os valores da detectividade, obtida pelos dois métodos, em funcao da
temperatura podem ser observados na Fig. 4.14(a). No geral, a detectividade
decresce com o aumento da temperatura. Uma anomalia na detectividade
medida abaixo da temperatura de 120 K ¢é observada, a detectividade aumenta
em funcdo da temperatura. Essa anomalia ocorre em consequéncia do limite
minimo de detecgao da corrente de ruido pelo amplificador lock-in. Conforme
pode ser observado na corrente de ruido em funcdo da temperatura na
Fig. 4.14(b). A corrente de ruido medida até a temperatura de 120 K apresenta
um valor constante e posteriormente ela aumenta com a temperatura. A
detectividade térmica determina o limite superior possivel da detectividade,
pois o ruido térmico é uma caracteristica intrinseca de todos os dispositivos
resistivos. O maior e o menor valores para a detectividade limitada pelo ruido
térmico foram 1.43 x 10' Jones e 6.97 x 10° Jones, respectivamente. Por outro
lado, o maior e o menor valores da detectividade medida com o amplificador
lock-in foram de 1.19 x 10° Jones e 1.18 x 10° Jones.

Com isso, as figuras de mérito do fotodetector operando no modo fotovol-
taico foram apresentadas. O modo fotovoltaico apresentou 6timos resultados e
indicando o grande potencial de uso da superrede assimétrica com um defeito
estrutural em fotodetectores fotovoltaicos de infravermelho médio operando

em altas temperaturas. Pelo que foi pesquisado na literatura, essa foi a pri-
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Figura 4.14: (a) Comparagao entre a detectividade de pico limitada pelo ruido
Johnson com a detectividade de pico determinada através da corrente de ruido
medida com o amplificador lock-in em funcao da temperatura. A corrente de
ruido medida com o amplificador lock-in.

meira observagao de fotocorrente (em 300 meV) em temperatura ambiente com
fotodetector baseado em superredes de InGaAs/InAlAs. Na proxima segdo, as
figuras de mérito para o fotodetector operando no modo fotocondutivo serao

apresentadas.

4.4
Fotodetector operado na modo fotocondutivo

No modo fotocondutivo, as caracterizagoes eletro-Opticas serao realizadas
em funcao do bias de tensao aplicado sobre a mesa do fotodetector. Devido
a assimetria da superrede, a direcao no qual o bias de tensao é aplicado
sobre a mesa tem grande influéncia sobre as caracterizagoes eletro-opticas

e, consequentemente, nas figuras de mérito do fotodector. Foi definido que
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o contato inferior da mesa como o contato terra do fotodetector.

4.4.1
O espectro de fotocorrente

Na Fig. 4.15, os espectros de fotocorrente em 78 K para os biases +5.0 V
até -5.0 V sao apresentados. O perfil do espectro de fotocorrente depende da
intensidade e da direcao do bias de tensao aplicado sobre a mesa. Para bias
negativo, o fluxo de elétron saem pelo contato inferior da mesa, o perfil do
espectro de fotocorrente apresenta uma banda larga com dois picos, o principal
proximo de 300 meV e o secundério em torno de 260 meV. A amplitude do pico
secundario aumenta em func¢ao do bias, até que a sua amplitude se torna maior
que a amplitude do pico principal. Para bias positivo, o fluxo de elétron saem
pelo contato no topo da mesa, o perfil do espectro de fotocorrente apresenta
o pico principal em torno de 300 meV e um ombro em 260 meV. A amplitude
do ombro fica mais evidente com o aumento do bias.

O comportamento do perfil de fotocorrente dependente da intensidade e
da direcao do bias de tensao aplicado sobre a mesa sera investigado teorica-
mente através do espectro de absorcao tedrico considerando as contribuigoes
de todos os estados eletronicos termicamente populados.

No primeiro caso, sera investigada a origem do pico secundario no espec-
tro de fotocorrente para o bias-3.0 V aplicado sobre a mesa. Na Fig. 4.16(a) sao
apresentados o perfil de potencial sobreposto com as densidades de probabili-
dade eletronicas. O estado fundamental do poco quantico de defeito estrutural,
os estados da minibanda e os dois primeiros estados vazantes no continuo es-
tao representados pelas linhas azul, roxa, verde e preta, respectivamente. Na
Fig. 4.16(b) é mostrada a probabilidade de ocupagdo térmica em 78 K dos
estados eletronicos em funcao da energia. O calculo do espectro de absor-
¢ao considerando todos os estados termicamente populados sobreposto com
o espectro de fotocorrente experimental sdo apresentados na Fig. 4.16(c). O
bias de tensao negativo inclina o perfil de potencial da superrede na direcao
da superrede formada pelas cinco repeticoes de espelho de Bragg. Com isso,
o estado fundamental da superrede nao estd localizado no pogo quéntico de
defeito e sim nos estados fundamentais dos pogos quanticos da superrede a
esquerda, como é observado na Fig. 4.16(a). Considerando que a energia de
Fermi nao se altera com o bias de tensao, a probabilidade da ocupagao térmica
dos estados da minibanda aumenta com a intensidade do bias. Além do es-
tado fundamental do pogo quantico de defeito, todos os estados da superrede
a esquerda estao populados. A comparacao entre a espectro de fotocorrente

experimental (quadrados pretos), o espectro de absorgao teérica de cada es-
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Espectros normalizados de Fotocorrente

200 300 400
Energia (meV)

Figura 4.15: Espectros de fotocorrente normalizados da superrede assimétrica,
no modo fotocondutivo, para o intervalo de bias de tensao aplicado entre -5.0
Ve 5.0 V. Os espectros foram empilhados com o objetivo de facilitar a analise
do perfil do espectro de fotocorrente em funcao do bias de tensao.

tado populado multiplicado pela sua probabilidade de populagao (linha rosa)
e a soma de todos os espectros de absor¢ao (linha preta) podem ser observados
na Fig. 4.16(c). O espectro de absor¢ao total apresenta um bom ajuste com
o espectro de fotocorrente experimental. O pico principal do espectro de foto-
corrente corresponde a transicdo Optica entre o estado fundamental do pocgo
quantico de defeito e o primeiro estado vazante no continuo. O pico secundario
da fotocorrente origina das transi¢oes Opticas iniciadas a partir dos estados da
minibanda para o primeiro estado vazante no continuo.

Essa metodologia foi aplicada na andalise do espectro de fotocorrente
para o bias +3.0 V, como pode ser observado na Fig. 4.17. Para o bias
positivo, o estado fundamental da superrede ainda continua localizado no
estado fundamental do poco quantico de defeito e o primeiro estado excitado
estd localizado no estado fundamental do poco quantico lateral a direta dele,

Fig. 4.17(a). Nesta direcao do bias, a superrede é formada por apenas uma
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Figura 4.16: (a) Perfil de potencial da banda de conducado e a densidades de
probabilidade eletronicas para o bias de tensao de -3.0 V. (b) A probabilidade
de populagao térmica dos estados confinados na superrede, considerando a
energia de Fermi de 290 meV e a temperatura da rede cristalina de 80 K.
Para bias negativo quase todos os estados da minibanda estao populados.
(¢) Comparacao entre o espectro de fotocorrente experimental (quadrado
vermelho) e o espectro de absorc¢do teorico, no qual foi considerado as
contribuigoes de todos os estados termicamente populados.

repeticdo do espelho de Bragg, logo apenas o estado fundamental do poco
quantico lateral pode ser populado, conforme observado na probabilidade de
populagao na Fig. 4.17(b). O espectro de absor¢ao total teérico apresenta um
excelente ajuste com o espectro de fotocorrente experimental, Fig. 4.17(c).
Novamente, o pico principal esta relacionado com a transicao optica entre o
estado fundamental do poco quantico de defeito e o primeiro estado vazante no
continuo. Enquanto que, o ombro em 260 meV corresponde a transicao 6ptica
iniciada no primeiro estado da minibanda para o primeiro estado vazante no

continuo.
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O pico secundario para bias negativo e o ombro para bias positivo
ocorrem na mesma energia, diferenciando entre si apenas a amplitude. A
origem deles esta relacionada com as transi¢oes épticas partindo dos estados
da minibanda e a amplitude depende do nimero de estados da minibanda

populados em cada direcao do bias de tensao.
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Figura 4.17: (a) Perfil de potencial para a banda de condugao e as densidades
de probabilidade dos elétrons para o bias de +3.0 V. (b) A probabilidade
de populagao térmica dos estados confinados na superrede, considerando a
energia de Fermi de 290 meV e a temperatura de rede de 80 K. Para bias
positivo, apenas um estado da minibanda esta populado. (¢) Comparacao entre
o espectro de fotocorrente (quadrado vermelho) e o espectro de absorcao teérico
(linha preta), considerando a contribui¢do de todos os estados termicamente
populados (linhas azul e rosa).

A mesma metodologia foi aplicada para os demais espectros de fotocor-
rente em funcao do bias de tensdo aplicado. A comparacao entre as energias

dos dois picos no espectro de fotocorrente com os dois picos no espectro de
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absorcao teérico em fungao do bias estd resumida na Fig. 4.18. A energia do
pico principal na fotocorrente (tridngulo preto) nado apresentou qualquer va-
riacdo em funcao da direcdo e da amplitude do bias de tensdo. A energia do
pico secundério na fotocorrente (circulo preto) para bias negativo também nao
apresentou nenhuma variacao com o aumento da tensao. No entanto, a energia
do picos secundario para bias positivo aumentou com a amplitude da tensao.
As energias dos dois pico no espectro de absorgao tedrico (linha azul para o
pico principal e linha roxa para o pico secundario) apresentaram o mesmo com-
portamento observado nos picos da fotocorrente, mostrando um 6timo acordo

entre os resultados experimentais e os resultados tedricos.
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Figura 4.18: Comparacao entre as energias do pico principal (tridngulo preto)
e do pico secundario/ombro (circulo preto) dos espectros de fotocorrente com
os picos de energias dos espectros de absorcao teérico (linhas rosa e azul) em
funcao do bias. (a) Para bias negativo e (b) Para os bias positivo.

Por fim, foi investigado o espectro de fotocorrente em funcao da tempe-
ratura para os biases -5.0 V,-3.0 V, 3.0 V e 5.0 V. Os espectros de fotocorrente
nas temperaturas 78 K e na maior temperatura medida para esses biases estao
esquematizados na Fig. 4.19. Para os biases -5.0 V e -3.0 V, Fig. 4.19(a-b),
os espectros de fotocorrente foram medidos até as temperaturas de 250 K e
280 K, respectivamente. Para os biases 3.0 V e 5.0 V, Fig. 4.19(c-d), os es-
pectros de fotocorrente foram medidos até as temperaturas de 280 K e 260 K,
respectivamente. No geral, os espectros de fotocorrente em altas temperaturas
apresentaram uma razao sinal-ruido muito maior do que foi observado no es-
pectro de fotocorrente em temperatura ambiente no modo fotovoltaico. Além
disso, ocorreu um deslocamento para o vermelho na energia de pico principal
em todos os espectros de fotocorrente em altas temperaturas, em consequéncia
da diminuicao do gap de energia das ligas semicondutoras.

Com isso, as caracterizacoes eletro-Opticas do fotodetector operando no
modo fotocondutivo foram apresentadas. Na préxima se¢ao serao apresentadas

as figuras de mérito.
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Figura 4.19: Sobreposicao dos espectros de fotocorrente, no modo fotocondutor,
medidos na temperatura de 78 K (linha azul) e a maior temperatura possivel
(linha preta) para os biases -5.0 V,-3.0 V, 3.0 Ve 5.0 V.

4.4.2
Responsividade espectral

As medidas da responsividade espectral em funcao do bias de tensdo e
da temperatura foram feitas na mesma configuracdo experimental usada no
modo fotovoltaico, Fig. 4.11. Na Fig. 4.20(a), os valores da responsividade de
pico para os biases -5.0 V, -3.0 V, 3.0 V e 5.0 V em funcao da temperatura
estao apresentados. De modo geral, a responsividade de pico manteve pratica-
mente constante com o aumento da temperatura. Esse resultado indica que a
dopagem na amostra esta otimizada, ou seja, as impurezas estao ionizadas e
a populacao do estado fundamental nao varia com o aumento da temperatura
e, consequentemente, a responsividade se mantém praticamente constante.

Numa temperatura fixa, a responsividade de pico aumenta em funcao
do bias de tensdao. A responsividade de pico para bias positivo apresenta
maior valor quando comparada com a responsividade para bias negativo.
Esta diferenca entre as responsividades em funcao da direcao do bias esta
relacionada com a probabilidade de escape do elétron fotoexcitado no primeiro
estado vazante no continuo. Na direcao positiva do bias, a fungcao de onda é
estendida, enquanto para a direcdo negativa do bias, a funcdo de onda esta

confinada, conforme observada na Fig. 4.20(b).
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Figura 4.20: (a) Responsividade de pico medido nos biases -5.0 V, -3.0 V, 3.0
V e 5.0 V em fungao da temperatura. (b) Relacionando a caracteristica da
funcao de onda do estado vazante no continuo ser vazada numa dire¢do com o
maior valor da responsividade de pico para bias positivo.

4.4.3
Detectividade espectral

A aquisicao da corrente de ruido do fotodetector em funcao do bias e da
temperatura foi realizada com a mesma configuracdo experimental do modo
fotovoltaico, Fig. 4.13. As correntes de ruido para os biases -5.0 V, -3.0 V,
3.0 Ve 5.0 Vem fungao temperatura podem ser observadas na Fig. 4.21(a). De
modo geral, a intensidade da corrente de ruido se manteve aproximadamente
constante em 10713 A até 140 K, apds isso um crescimento exponencial nela
¢ observada até 200 K e depois a corrente de ruido se manteve constante
em 10719 A. O plateau na corrente de ruido observado em baixa temperatura
é devido ao limite inferior de deteccdo do amplificador lock-in. O aumento
exponencial na corrente de ruido observado a partir de 140 K esta relacionado
com a temperatura BLIP do fotodetector. Em cada temperatura, a corrente de
ruido mostrou ser aproximadamente independente do bias de tensao aplicado.

Esse comportamento pode indicar que os mecanismos responsaveis para a
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corrente de ruido sdao de origens térmicas. Um estudo mais detalhado sobre
a origem da corrente de ruido é necessario. A corrente de ruido gerado pelo
detector ¢ menor quando comparado com a corrente de ruido gerada por
detectores baseados em pocos quanticos. Essa redugao na corrente de ruido
ocorre por causa do aumento virtual do offset da banda de conducao que
reduz a geracao de corrente de ruido térmico.

Os valores da detectividade para os biases -5.0 V, -3.0 V, 3.0 Ve 5.0 V
em fungao da temperatura estao resumidos na Fig. 4.21(b). Até a temperatura
de 140 K, a detectividade apresenta um comportamento aproximadamente
constante, devido a corrente de ruido ser limitada experimentalmente. O
maior valor da detectividade foi 5.72 x 10*1° Jones para o bias +5.0 V.
Apobs essa temperatura, é observada uma diminuicdo na detectividade em
consequéncia do aumento da corrente de ruido. Em todas as temperaturas, a
detectividade para bias positivo apresenta melhor resultado quando comparado
com a detectividade medida com bias negativo. Isso acontece por causa da
corrente de ruido ser independente do bias aplicado e também em consequéncia

da responsividade apresentar maior valor com na direcao positiva do bias.
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Figura 4.21: (a) A corrente de ruido em fungao do bias de tensdo medida com
o amplificador lock-in em func¢do da temperatura. (b) Detectividade de pico
calculada a partir da medida da corrente de ruido em funcao do bias e da
temperatura.
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Conclusao e Trabalhos Futuros

Nesta tese de doutorado, o conceito de estados eletronicos vazantes no
continuo (LES) para o uso em fotodetectores de infravermelho médio basea-
dos em superredes com um defeito estrutural (SLIP) de alto desempenho foi
investigado tanto no aspecto teérico quanto experimental. Em razao das carac-
teristicas peculiares deste estado e da assimetria estrutural da heteroestrutura,
o fotodetector apresentou modo duplo de operacao, ou seja, fotovoltaico e foto-
condutivo, e operacao em temperatura ambiente. As figuras de mérito do SLIP,
responsividade e detectividade, mostraram ser competitivas com os melhores
fotodetectores encontrados na literatura, tanto operando em temperaturas cri-
ogénicas, no modo fotocondutivo, quanto operando em temperatura ambiente,
no modo fotovoltaico, evidenciando a versatilidade e o potencial dessa nova
classe de fotodetector.

A funcdo de onda do LES tem a caracteristica de ser localizada numa
direcao e ser estendida na outra. A heteroestrutura investigada para criar
esse peculiar estado foi uma superrede assimétrica de InGaAs/InAlAs com
um defeito estrutural. Para construir o LES, uma engenharia de bandgap na
banda de conducao foi aplicada para otimizar a espessura de cada camada
da superrede. A superrede otimizada é formada por uma superrede com cinco
repeticoes de espelho de Bragg, o poco quantico de defeito estrutural dopado
tipo-n e uma superrede com apenas uma repeticao espelho de Bragg. Essa
amostra foi crescida por MBE e processada no formato de mesas retangulares
por litografia durante o periodo de pds-doutorado do Professor Dr. Germano
Maioli Penello na universidade de Princeton.

A primeira caracterizacao Optica realizada na amostra foi o espectro de
absorcao em funcao da temperatura. Essa caracterizacao foi essencial para
validar o grau de qualidade do crescimento da amostra, pois o confinamento
do LES depende da homogeneidade na espessura de cada camada da superrede
para satisfazer a condicao de espelho de Bragg. O espectro de absor¢ao em 77 K
apresentou dois picos de absor¢ao, um pico principal em 300 meV e um pico
secundario em torno 430 meV. Esses dois picos correspondem as transicoes
6pticas do estado fundamental no poco quantico de defeito estrutural para os

dois primeiros estados vazantes no continuo, respectivamente.
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Devido ao estado eletronico vazante, o fotodetector apresentou modo de
operacao duplo, ou seja, fotovoltaico e fotocondutivo.

Para o modo fotovoltaico, o espectro de fotocorrente apresentou os
mesmos picos observados no espectro de absor¢ao. Conforme esperado, o
espectro de fotocorrente foi medido até a temperatura ambiente com uma boa
relacdo sinal-ruido. A fotocorrente em temperatura ambiente foi possivel por
causa da diminuicao da corrente de escuro de origem térmica. Essa corrente
indesejada foi minimizada no SLIP devido ao modo fotovoltaico e do aumento
virtual do offset da banda de conducao.

Para o modo fotocondutivo, o perfil do espectro de fotocorrente mostrou
ser dependente da direcao do bias de tensao ¢ aplicado. Para bias positivo, o
espectro de fotocorrente apresentou um pico principal em 300 meV e um ombro
em torno de 260 meV. Para bias negativo, o espectro de fotocorrente apresentou
uma banda larga com dois picos, o principal em 300 meV e o secundario em
260 meV. O ombro e o pico secundario estao relacionados & mesma transicao
Optica entre os estados da minibanda e o primeiro estado eletronico vazante.
A diferenca entre eles ocorre por causa do nimero de estados da minibanda
populados. O modo fotocondutivo também apresentou uma temperatura de
operacao alta. A temperatura maxima de operacao foi de 280 K com bias de
+3 V, mas com um ruido térmico consideravelmente maior quando comparado
com a fotocorrente em temperatura ambiente.

Por fim, as figuras de mérito (responsividade e detectividade) do SLIP
foram obtidas. Para o modo fotocondutivo, a responsividade manteve-se cons-
tante em funcao da temperatura. Isso significa que os dopantes estao todos
ionizados dentro desse intervalo de temperatura. A detectividade se manteve
constante até 140 K e apds isso um decréscimo exponencial na detectividade foi
observado. O modo fotovoltaico apresentou o menor valor de responsividade,
mas a sua detectividade estda na mesma ordem de grandeza do modo fotocon-
dutivo devido a baixa corrente de ruido gerada. Com isso, o SLIP investigado
apresentou figuras de mérito em 77 K, no modo fotocondutivo, competitiva com
os melhores QWIPs na literatura. Em temperatura ambiente, o SLIP apresen-
tou figuras de mérito, no modo fotovoltaico, na mesma ordem de grandeza
dos QCDs, com a vantagem do SLIP apresentar uma resisténcia diferencial
maior. Em 77 K, o maior valor da responsividade e da detectividade foram
100 mAW—! e 5.7 x 10 Jones para bias +5 V, respectivamente. Enquanto
para a temperatura ambiente foram 0.1 mAW~! e 1.3 x 10° Jones.

Ainda ha muito a ser explorado nesse tipo de superrede em trabalhos
futuros. Na campo tedrico, o espectro de fotocorrente nao foi possivel ser cal-

culado com o método Split-Operator devido a sua incompatibilidade com a
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aproximacao nao-parabolica. Uma provavel alternativa ¢ utilizar o método da
matriz densidade (Iotti, 2015) para o calculo o espectro de fotocorrente. Além
disso, o calculo da corrente de escuro é importante para minimizar o ruido
térmico de futuros SLIPs (de Moura Pedroso, 2017, Trinite, 2011). No campo
experimental, o processamento dos fotodetectores dentro de nano-antenas tem
mostrado promissor para o aumento da temperatura de operacao do QWIPs
(Palaferri, 2018, Rodriguez, 2018). Neste caso, a vantagem de usar as nano-
antenas em relagado ao processamento do tipo mesa é o aumento do niimero
dos elétrons fotoexcitados, mas mantendo no mesmo nivel os elétrons termica-
mente excitados. Com esse tipo de processamento, provavelmente as figuras de
mérito do nosso fotodetector serao melhoradas. Outro ponto de interesse seria
a introducao de uma cascata quantica na superrede, Fig. 5.1, para otimizar o
processo de decaimento dos elétrons no LES para os estados da minibanda, no
modo fotovoltaico. A espessura de cada camada da cascata precisa ser otimi-
zadas para maximizar o espalhamento elétron-fonon (Saha, 2015, Saha, 2016).
Conforme mostrado durante a tese, o estado vazante no continuo é promissor

para fotodetectores e ainda ha muito a ser explorado.
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Figura 5.1: Estrutura de banda da superrede assimétrica acoplada em uma
cascata quantica. A cascata quantica tem a funcao de tornar o decaimento do
elétron no LES para o estado fundamental mais otimizado.
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6
Apéndice | - Densidade de estados bidimensional na aproxi-
macao nao-parabdlica do vetor de onda do elétron

Neste apéndice serd apresentada a deducdo matematica da densidade de
estados para um gas de elétrons bidimensional. A densidade de estados fornece o
numero de estados por unidade de energia e por unidade de volume disponiveis no

sistema, sendo ela é escrita como

PP(E) = T (6-1)

O gas de elétrons livres bidimensional pode ser modelado como um poco
quantico de duas dimensdes com comprimento L no qual os elétrons estdo livres
dentro do poco. Se a energia potencial dentro do poco quantico é zero e infinita
fora do poco, a equacdo de Schrédinger bidimensional é dada por

2 2 *

R e ) (6-2)
sendo K a constante reduzida de Planck, m*(E) a massa efetiva do elétron no
semicondutor que depende da sua energia e ¥)(z, y) a funcdo de onda bidimensional.
Essa equacdo diferencial parcial (EDP) é resolvida por meio da separacdo de
variaveis, essa EDP é reduzida num sistema de duas equacées diferencias ordinarias
da particula livre. As autofuncdes desse problema sido funcdes oscilatérias nas

direcao x e y, na forma de

W(w,y) = isin(k:mx) sin(kyy), (6-3)

sendo k, e k, vetores de onda do elétron que satisfazem as condicoes de contorno,
isto é, as autofuncdes e as suas derivadas precisam ser nulas nas bordas. Essas

condicdes de contorno s3o satisfeitas quando

no qual n, e n, sdo nimeros inteiros.
Os autoestados permitidos podem ser plotados numa rede de pontos no
espaco k bidimensional. Os estados permitidos estdo espacados entre si por wL

nas duas direcbes, conforme observado na Fig. 6.1.
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X

drea = (2r/L)?

Figura 6.1: Ilustragdo do preenchimento dos estados do elétron do pogo
quantico no espaco k bidimensional

No espaco k, o nimero de estados N ¢ igual a area do circulo de raio k,

dividido pela area ocupada por um estado no espaco k e pela area no espaco real,

ou seja,
1 1
NP =omk? —— — 6-5
™ Qr/L2 (6-5)
27k
2D _
N - (271')27 (6_6)
portanto,
dN?P  k
k7 67
A densidade de estados para o gas de elétron se torna
dN?P  dN?*P dk
p*P(E) = = (6-8)

dE dk dE
Considerando que a relacdo de dispersdo para os elétrons no plano seja aproxi-

madamente parabdlica e a massa do elétron no semicondutor dependente da sua

energia, a energia do elétron é dado por

h2k?
= : 6-9
Logo a derivada do vetor de onda em relacdo a energia sera
dk 21211 dm*(E) 1
kR Tk E —1/27E1/2 Tk E 1/2E_1/2 _1
dE [h?] [Qm T FomiE) (6-10)
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apds algumas manipulacGes algébricas, a derivada é reduzida a
dk 1 |dm*(E)
dE ~ h’k | dE

Finalmente, usando as egs. 6-7, 6-8 e 6-11, a densidade de estado bidimen-

E+m*(E)|. (6-11)

sional é

pP() = ") (612

sendo m’(FE) a massa efetiva da densidade de estados

m(E) = dn;EE)E+m*(E) | (6-13)

Conforme visto, a massa do elétron dependente da energia é usada na
modelagem do efeito da n3o-parabolicidade na dispersdo do vetor de onda do
elétron na subbanda quando a sua energia se torna na mesma ordem do gap de
energia do semicondutor. Neste modelo, a massa dependente da energia é escrita

como

m* =m(0)[1 + a(E — V)] (6-14)
sendo m(0) a massa do elétron no fundo da subbanda e a o coeficiente da néo-

parabolicidade. Com isso, a massa efetiva da densidade de estados reduz a

my(E) =m(0)[1 + 2aE]. (6-15)
Por fim, a densidade de estados para o gas de elétrons bidimensional quando ha

varios niveis ocupados no poco quantico é dado por

" mi(E
o) = "B p - g (616
=1
Vale ressaltar algumas caracteristicas da densidade de estados do gas de

elétron. Para o caso da massa efetiva constante (v = 0) a densidade de estados
dentro de uma subbanda do poco quantico é constante. Por outro lado, a densidade
de estados dentro de uma subbanda varia linearmente com a energia, quando a

massa efetiva variavel é considerada.
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Apéndice |l - Espectroscopia no infravermelho por transfor-
mada de Fourier (FTIR)

Neste apéndice serdo apresentados os conceitos basicos da espectroscopia
no infravermelho por transformada de Fourier (do inglés FTIR). O FTIR é uma
técnica largamente utilizada na investigacao das transicoes Opticas de moléculas e
materiais na regido do espectro infravermelho (Bell, 1972).

O FTIR é basicamente um interferometro de Michelson com uma fonte
de infravermelho de espectro largo, a representacdao esquematica do FTIR é
apresentada na Fig. 7.1. O feixe infravermelho é divido em dois por um beam-
spliter, esse dois feixes seguem para os dois bracos do interferdmetro e eles sao
refletidos por espelhos. Os dois feixes sao recombinados pelo o0 mesmo beam-spliter
e ele é enviado para o detector para que a sua intensidade seja analisada. Para haver
um padrdo de interferéncia, o comprimento de um dos bracos do interferémetro
precisa ser varidvel e esse padrdo de interferéncia sera determinado em funcao
da diferenca do caminho &ptico entre os feixes. Para um feixe monocromatico,
quando a diferenca do caminho éptico entre os dois bracos for um mudltiplo
inteiro de comprimento de onda, eles vao interferir construtivamente e quando
essa diferenca for um miltiplo semi-inteiro do comprimento de onda, eles vao
interferir de forma destrutiva. Essas interferéncias construtivas e destrutivas na
intensidade detectada pelo detector em funcdo da diferenca do caminho 6ptico
dao origem ao interferograma da fonte. Um feixe policromatico vai interferir
de modo diferente para cada comprimento de onda e para diversos caminhos
6pticos. Entao, O perfil do interferdgrama desse feixe policromatico vai ser um
sinal oscilatério superposto dos interferogramas de cada comprimento de onda
do feixe policroméatico. A transformada de Fourier do interferégrama fornece a
densidade espectral em energia da fonte. A densidade espectral em energia fornece
informac3o sobre como a intensidade de um sinal temporal é distribuida em diversas
energias (Born, 1999).

A intensidade do feixe detectada no detector em funcido da diferenca de
caminho 6ptico entre os bracos do espectrémetro (7) é dada pela equacdo da

interferéncia de dois feixes com a mesma intensidade

I =21+ 2|(E(t)* E(t+7))|cos(2mvT), (7-1)
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Detector

Espelho
Beam movel
splitter '
.
Fonte VoY
|
<« »
d

Espelho
fixo A A Y

Figura 7.1: O espectrometro por transformada de Fourier é baseado no
interferometro de Michelson com um espelho movel. O sinal no detector vai
ser uma composicao de muitas frequéncias, em cada resulta da interferéncia
de um comprimentos de onda diferente.

onde E(t) e E(t + 7) sdo as componentes dos campos elétricos dos feixes
para os caminhos épticos do espelho fixo e do espelho moével respectivamente,
(E(t)« E(t+ 7)) é a funcdo de autocorrelacdo entre eles e cos (2rv7) € o padrdo
de interferéncia causada pela diferenca do caminho 6ptico entre os bracos do
interferometro. O campo elétrico temporal pode ser escrito em funcdo da amplitude

do campo elétrico em frequéncia (e(v)) através da transformada de Fourier

E(t) = /oo e(v)e* ™ dt
0
E(t+71)= /oo e(v)e2 ™ dt.
0

A funcao de correlacdo pode ser reescrita na forma de

(E(t)xE(t+71)) = /oo {lim 7{ /J;T e*(u)e(u)dT} e* ™ dy. (7-3)

00 T—

A funcdo entre os colchetes é conhecida como a densidade espectral de energia de
uma funcdo temporal (S(v)) e ela descreve como a energia da funcio temporal

sera distribuida em frequéncia. Com isso, a funcdo de corelacdo se reduz a

(B(t) % BE(t +7)) = /0 T S(v)eE ™. (7-4)

Essa equacdo representa a relacdo entre a funcdo de corelacdo do feixe com a sua


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1521445/CA


PUC-RIo- CertificagaoDigital N° 1521445/CA

Capitulo 7. Apéndice Il - Espectroscopia no infravermelho por transformada de
Fourier (FTIR) 96

densidade espectral de energia através da transformada de Fourier, ela é conhecida
como o teorema de Winier-Khinchine. A intensidade do feixe também pode ser

expressa em termo da densidade espectral, na forma de

Io = / S(v)dr. (7-5)
0
O padrao de interferéncia na intensidade do feixe em funcdo do diferenca do

caminho 6ptico apds passar pelo espectrometro de Michelson, eq.7-1, se torna

1=2 () (1 + cos (2nv7)) dv. (7-6)
Essa equacdo mostra que é pgssfvel determinar a densidade espectral em energia
de um feixe temporal através do seu padrdo de interferéncia via a transformada de
Fourier do seu interferdgrama. Essa técnica é conhecida como espectroscopia no
infravermelho por transformada de Fourier (FTIR). Na Fig. 7.2 est representada
relacdo entre a densidade espectral em energia de um feixe com o seu perfil de

interferégrama medido com o espectréometro de Michelson.

TN

Espectro Interferograma

A4

Frequéncia Caminho éptico

FT-

Figura 7.2: Representacao da relagao entre o interferograma e a densidade
espectral de energia de um feixe através da transformada de Fourier.

A espectroscopia por transformada de Fourier tem duas importantes vanta-
gem sobre a espectroscopia por grade de difracdo no infravermelho que faz dela o
instrumento preferido em muitas aplicacdes, que sdo: fontes com baixa intensidade
podem ser investigadas, ou seja, linhas fracas podem ser identificadas e a rapidez
para medir o espectro, pois no FTIR o detector recebe todos os comprimentos de
onda de uma Unica vez, enquanto que na espectroscopia por grade de difracdo, o

detector recebe uma gama de comprimento de onda por vez.
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Apéndice Il - O método da matriz transferéncia

O problema da onda viajando através de um meio inomogéneo nem sempre
apresenta uma solucdo analitica, salvo alguns casos simples, sendo necessario o uso
de algum método numérico para calcular essa evolucdo. Dentro os métodos numé-
ricos, foi escolhido o método numérico da matriz transferéncia para determinar a
evolugdo da onda. O método da matriz transferéncia (Ghatak, 1988) consiste em
relacionar as amplitudes da onda incidente (A e B) com as amplitudes da onda de
saida (A" e B’) ap6s a interacdo com um potencial através da matriz transferéncia
(T), na forma de

!/
A =T A ) (8-1)
B B’
conforme é observado na Fig. 8.1(a).

O método da matriz transferéncia pode ser aplicado para calcular a pro-
pagacao de onda unidimensional em um meio dispersivo, como exemplo: ondas
eletromagnéticas (Bellissard, 1989), ondas sonoras (Adler, 1989) e ondas de ma-
téria (Jonsson, 1990) (Penello, 2013). Esse método tem a caracteristica de ser
simples, rapido e com boa precisao numérica.

Para construir a matriz transferéncia é necessario discretizar o potencial
do meio numa grade formada por N camadas e em cada camada o potencial
é considerado constante, conforme apresentado na Fig.8.1(b). Neste condicdo, a
matriz transferéncia sera construida considerando que a funcao de onda é formada
por uma superposicao de ondas planas que propagam tanto para a direita quanto
para a esquerda. Assim, cada camada tera sua matriz transferéncia, Ti, e a matriz
transferéncia total serd a multiplicacdo da matriz transferéncia de cada camada.

A matriz transferéncia de cada camada, Ti, é formada por uma matriz de
translacdo, Pi, que faz a propagacdo da funcdo de onda dentro da camada e a
matriz da interface, li, que relaciona as amplitudes das ondas entre a interface.

Para o caso de onda de matéria propagando na direcdo de crescimento de
uma heteroestrutura semicondutora, a funcao de onda do elétron precisa satisfazer
a equacdo de Schrodinger unidimensional de um elétron na aproximacdo massa
efetiva dependente da posicao

-h*d 1 d

U(2) +V(2)¥(z) = EY(z), (8-2)
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(a) V(z)
A

»

L

Zy Zj Zit1 AN,

Figura 8.1: (a) Representacdo do problema de ondas propagando através de
um meio inomogéneo pelo método matriz transferéncia. Este método relaciona
o amplitude do campo de entrada com a amplitude do campo de saida por
meio da matriz transferéncia. (b) No método matriz transferéncia o potencial
é discretizado numa grande de N camadas com espacamento, a e potencial V'
constantes.

sendo /i a constante de Planck reduzida, m*(z) a massa efetiva do elétron
dependente da posicdo, V'(z) o potencial do meio, F a energia do elétron e (z)
a funcdo envelope.

A solucdo da eq. 8-2 em cada camada ¢
Y(z) = Ae™™* + Be ™2 (8-3)

sendo A e B as amplitudes da funcdo de onda e k o vetor de onda. Dependendo

da energia do elétron, o vetor de onda pode assumir dois valores

2E(E-V) se E>V
k=37 "o (8-4)
—i\/ S (V—FE) se E<V,

ou seja, a funcao envelope do elétron pode ter um comportamento oscilatério, se
a sua energia for maior que a energia potencial (E > V'), ou um comportamento
do tipo decaimento ou crescimento exponencial, quando a sua energia é menor
que energia potencial (£ < V).

O préximo passo é aplicar as condicdes de contorno adequadas na interface
dos dois semicondutores. Considerando que a massa efetiva é diferente para cada

semicondutor da heteroestrutura, as condicdoes de contorno de BenDaniel-Duke
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(BenDaniel, 1966) diz que

1(z =a) = Ys(z = a)

m;  dz |z:a mp  dz |Z:‘1’

onde ©1(2), mi, 1a(z) e mj representam a funcdo onda e a massa efetiva de

(8-5)

cada semicondutor, respectivamente. Ou seja, as funcdes de onda e suas derivadas

precisam ser iguais na interface. Aplicando essas condicdes de contorno na eq. 8-3

A@ikla + Befikla — CeikQCL + Defik‘ga

“fil*aAeikla _ ikil*aBe_ikla _ ikiz*aceikga _ “f%aDe_ikQ(l' (8_6)
mj mj m} m}
Que pode ser reescrita na forma matricial, na forma de
1 1 eikw 0 A 1 1 ez‘kz2a 0 C
iky kg —ikia T ik ik —iksa
m? m 0 e B me m 0 e D
(8-7)

Considerando que a interface ocorre em z = a = 0, a matriz interface entre
os dois semicondutores (l;) é dada por

-1

A 1 1 1 1 C
B)  \e _the thaa _ika |\
m mj ms5 ms5 (8-8)
A C
=L
B D
kom7 _kgm’l‘
=t (PR 1) (39)
om om
2 ]'_klm% 1+k1m}§

Geralmente, a descontinuidade ndo acontece apenas no ponto z = (), mas em
pontos arbitrarios. Neste caso, para continuar usando a matriz |; é necessario fazer
uma mudanca de variavel tal que a descontinuidade sempre seja em z = 0. Por
exemplo, se a descontinuidade ocorre em z = a, a mudanca de varidvel necessaria
para trazer essa descontinuidade até z = 0 é 2/ = z — a. Com isso, a matriz
I, pode ser aplicada no problema. Essa mudanca de variavel ndo pode alterar
nenhuma informac3o do sistema, para isso a nova funcdo de onda precisa ser igual

a funcao de onda antiga, ou seja,

P() =y (2 =7 +a) (8-10)
ik12’ A’ ik1(z'4a) A
e 0 / _ (e | O, (8-11)
0 e—zklz B’ 0 e—zkl(z +a) B

ou seja,

Al) —p (4 (8-12)
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P= — (8-13)

sendo P é a matriz de propagacao, P, que propaga a funcao de onda do ponto
z =0 até o ponto z = a.
Com isso, a matriz transferéncia da propagacdo da funcao de onda na camada

1 para a camada 2, com o espacamento de a, é dada por

T, =P, 1. (8-14)

A grande vantagem do método consiste no tratamento de cada trecho por

duas matrizes (2x2) que sdo separadas e independentes. Por fim, a matriz de
transferéncia total serd o produto entre a matriz transferéncia das N-1camadas da

heteroestrutura

N—-1
T=IIT,=Pju-L (8-15)
j=1

Com a matriz de transferéncia calculada, os coeficiente de transmissao e

reflexdo eletrénica podem ser obtidos com os valores assint6tico da matriz

t11 ¢
T=(" " (8-16)
tiz loo
O coeficiente de transmissao é dado por
ki 1
== (8-17)
kg ’t11|

O coeficiente de transmissdo em funcao da energia do elétron é obtido apenas
repetindo esse algoritmo para o intervalo de energia de interesse.

Em resumo, para aplicar esse método numérico o potencial precisa ser
discretizado numa grade com N camadas com o espacamento de a. A matriz
transferéncia de cada camada é obtida multiplicando sequencialmente das matrizes

de propagacao e da descontinuidade, ou seja,

N-1
T= H T, = P?,j+1 -y (8—18)
j=1
ik;a
e'ri 0
P(a)jj = N (8-19)
kjyim} kjraim}
D, = 1 bt kjm;i B kﬂ'mﬂi (8-20)
D) 1— kjpim? 14+ kjpim?
kjmZ,, kjmZ,

b=y 258 (5 (321)
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Apéndice IV - Solucdao numérica da equacao de Schrodinger
via método do Split-Operator

Nesta apéndice serd apresentado, de forma detalhada, o método numérico
usado no calculo dos estados eletronicos criados no offset na banda de conducao
da superrede estudada nesta tese. O método do Split-Operator é uma poderosa
ferramenta para obter tanto os estados eletronicos quanto sua evolucao temporal
através da solucdo da equacdo de Schrodinger dependente do tempo na aproxi-
macdo massa efetiva(Degani, 2010). O método apresentado neste apéndice é uma
generalizacdo do Split-Operator apresentada na referéncia (Degani, 2010), pois
aqui a massa efetiva do elétron serad diferente para cada liga semicondutora da
superrede. O apéndice foi dividido em duas secdes; a evolucdo temporal da funcdo
de onda no dominio real e a evolucao temporal da funcao de onda no dominio

imaginario. Esse ultimo caso é utilizado para calcular os autoestados.

9.1
Evolucao temporal da funcao de onda no dominio real

A evolucao temporal no dominio real de um estado quantico é regida pela
equacao de Schrodinger

i 0 —

ﬁaw(z, t) = Hy(z,1), (9-1)

sendo 7 a constante reduzida de Planck, ¢(z,t) o vetor de estado do sistema e H

o operador Hamiltoniano. O Hamiltoniano de um elétron na aproximacdo massa

efetiva dependente da posicdo (BenDaniel, 1966) é

— 1~
H=_-P
2" m*(z)

no qual P é o operador momentum linear mecéanico e V(Z) o operador energia

P+V(3), (9-2)

potencial.

A solucdo formal da eq.9-1 é

i [tEAt o
bzt + At) = e Lo Hity Ap). (9-3)
Como o Hamiltoniano nao depende explicitamente do tempo, a evolucao temporal

da funcdo de onda serad dada por

Dzt + AL) = o7 Pamm PrVE)sty ) (9-4)
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Esta exponencial é o operador de evolucdo temporal que evolui a funcdo de onda
de t para t + At.

O método do Split-Operator consiste na "quebra” do operador evolucdo
temporal numa multiplicacdo de exponenciais de cada operador do Hamiltoniano.
Essa operacao algébrica apenas é exata quando os operadores comutam entre
si. Os operadores momentum linear e potencial ndo comutam entre si. Logo a
fatorizacao do operador evolucdo temporal ndo é exata, mas uma aproximacao.

De forma geral, essa fatorizacao é calculada através da expansdo de Zassenhaus
(Casas, 2012),

cl(A+B) _ etAetBe 5 214, Bl [ (BAll (9-5)

Em primeira aproximacao, serad considerado apenas os termos lineares da expansao

de forma que a eq. 9-4 se torna

bzt + At) m o7 Parm PMTVE My A £ O(AR).  (9-6)
O erro dessa aproximacio é da ordem (At?). Este erro pode ser diminuido se o
Hamiltoniano for dividido em mais partes. Por exemplo, se ele for dividido em 3

partes,

_i V(DAL i V(9)At

bz, b+ Af) e T T PR PM T IR AN £ O(AP),  (9-7)

o erro sera na ordem de (At3). Quanto mais dividido o Hamiltoniano for, melhor
sera a aproximacao. Por outro lado, o custo computacional para fazer essa operacao
aumentard exponencialmente. Normalmente, o Hamiltoniano separado em trés
partes ja o é suficiente para manter uma boa precisao do método e com um
tempo de maquina razoavel. Nota-se que as exponenciais ainda sdo hermitianas,
garantido assim a conservacao da corrente de probabilidade e uma boa estabilidade
do método.

A evolucdo temporal de um estado quantico no tempo ¢ até o tempo t+ At é
obtida através da solucdao numérica da eq. 9-7. Para resolver-1a, o espaco e a funcdo
de onda precisarao ser discretizados numa grade de N pontos com o espacamento
entre eles, §, uniforme.

A primeira exponencial da eq. 9-7 contem apenas o operador energia
potencial e ela é diagonal no espaco das posicdes. A sua multiplicacdo pela funcao

de onda é direta

E(z,t+ At) = e 3 (2, At). (9-8)

A préxima multiplicacdo exponencial envolve o operador momentum linear e

a funcdo de onda da multiplicacdo anterior
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n(z,t+ At) = G%PWPAtf(A t+ At). (9-9)
Neste caso, essa multiplicacao ndo é direta, pois o operador momentum linear
nao é diagonal no espaco das posicoes. Essa operacao algébrica pode ser resolvida
por duas abordagem diferentes; reescrever o operador momentum linear no espaco
das posicBes ou ent3o reescrever a funcdo de onda, £(z,t + At), no espaco dos

momenta através da transformada de Fourier rapida (do inglés FFT).

9.1.1
Resolvendo a exponencial do operador momentum linear no espaco das
posicoes

O operador momentum linear no espaco das posicoes é escrito como

d
D= —ih—.
P ! dz

O préximo passo é expandir a exponencial em série de Taylor em At

KkAt)? kAt)?
( ) + ( ) + ...,
3!
onde kK = ——m*(z)d%. Essa expansdo pode ser reescrita na forma de

2
At = (1 + '?) (1 + 'i?t + wit) + O(At3)> : (9-10)

A expansdo foi truncada até que o seu erro fosse da mesma ordem que o erro da

A =1+ kAL +

eq. 9-7. O segundo termo pode ser escrito na forma de bindmio de Newton

At At)
oAl = (1 - K2> (1 — ’“'2) : (9-11)

Portanto, a multiplicacdo da exponencial do operador momentum linear se torna,

-1
(2.t + At) = (1 + ’“”"?’5) (1 - “?t) £zt + A),

(1 - I?) n(z,t + At) = (1 + I?) E(z, t+ Al), (9-12)

ou na forma de

thAtd 1 d thAtd 1 d
- — t+At) = [14+ —— — t+ At).
< 4 dzm*(z) dz) Nzt + Al ( T dzm*(z) dz) Szt + A
(9-13)
Para resolver essa equacdo, é necessario calcular as derivadas em todos os

pontos da grade. A parte a esquerda da equacao sera resolvida primeiro e a parte a
direita posteriormente. A partir de agora serd omitido a parte temporal das funcdes

apenas para simplificar a notacdo.
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(9-14)

Considerando que a massa efetiva do elétron seja constante em cada semiconductor
da heteroestrutura, a derivada na posicdo da massa efetiva do elétron na interface
entre os dois semicondutores tende ao infinito. Esse ponto pode ser contornado,
se ao invés de calcular a derivada na interface, é calculado o valor médio no ponto

antes e depois da interface, na forma de

1 dn(z) _ 1 dn(z)
iBAE m*(z+0z) dz is m*(z—0z) dz s (9_15>
4 20z
thAt 1 dn(z 1 dn(z
() - * 21 .2 (9-16)
426z |m*(z +dz) dz vesigs M (2 —02) dz | _, 5.

A derivada é calculada através do método dos elementos finitos centrado,

na forma de
df flz+0dz) — f(z —02)
4 = -1
dz |, 20z (9-17)
assim temos
ihAt 1 n(z 4 20z) —n(z)
=n(2) - ; -
4202 m*(z + 02) 20z (9-15)
_ihAt 1 n(z) —n(z —20z)
420z m*(z — 02) 20z
reorganizando essa equacao
thAt 1
- 9
4(202)2 m*(z — (52)77(2 02)+
thAt 1 1
1 - 1
+ [ * 4(26z2)? (m*(z +6z) * m*(z — (52))] ) (6-19)
1thAt 1

4(262)2m*(z — (52)77(2 +202)
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Agora a equacdo é bem comportada em todos os pontos do sistema. O tnico
problema é que o incremento dz ndo é uniforme em todas as funcdes. Para deixar o

incremento uniforme, podemos fazer a seguinte manipulacdo matematica na massa

efetiva
I 2
m (zl—l— 6z)  m*(z+ 2(52z) + m*(2) (9-20)
m*(z — 0z) - m*(z — 20z) + m*(z2)
Portanto
_ _ihAt 2 n(z —20z)+

4(20z)2 m*(z — 20z) + m*(2)

thAt 2 2
' ll (202 (m*(z $202) + (=) | (= - 202) + m*(Z))] e
ihAt 2

_ 26
4(202)2 m*(z 4 202) + m*(z)n(z +202)
(9-21)
Por fim, o lado esquerda da eq. 9-13 pode ser escrita como,
ihAtd 1 d N
— | n(z,t + At) = Y —Bm i+
( 4 dzm*(z)d ) ; o (9-22)
+ 148 (m +m*)|n; — Bm
sendo que,
thAt
= 4622
1
mt=— )
mii1 + m; (9 23)
_ 1
m =————.
m;—1 + m;

Essa mesma metodologia pode ser aplicada no lado direita da eq. 9-13. Assim

temos,

) ihAt d 1 d
4 dzm*(z)dz

+[1=8(m +m")| &+ pmTE .

N
t+ At) =
)5 z,t+ jzlwm §j1t 624
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Finalmente, a eq. 9-13 pode ser escrita como,

N

Y —BmTnia+ {1 + B (m_ + m+>} nj = Bm I =
=1

N (9-25)
=Y HBm g+ [1=B(m™ +mb)| &+ BmtE
j=1
Uma vez que a funcdo £(z)é conhecida em todos os pontos da grade, o lado direito
da eq. 9-25 é um vetor coluna (©;) de dimensdo N e o lado esquerdo dela é uma
matriz cujos os Unicos elementos nao-nulos estdo nas diagonais: principal, superior
e inferior. Esse tipo de matriz é conhecida como matriz tridiagonal. Antes de
resolver essa matriz é preciso determinar qual condicdo de contorno sera aplicada
no problema. Neste trabalho, a condicdo de contorno escolhida foi a condicao de
contorno para sistemas finitos, ou seja, a funcao de onda precisa ser nula nas
bordas do sistema, 179 = 7,1 = 0. Nestas condicdes, a representacdo matricial da

eq. 9-25 sera
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—pBm* 0 0 0
1+ 8 (m™ +mt) —Bm* 0 0
—fBm= 1+ 8(m= +m*) —pm* 0
: : : : 0

0 0 0 —Bm~ 1+3(m~ +m?*) |

O;=pm &1+ + [1 - B (m_ + m+)} &+ BmTE
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assim, o problema foi transformado na solucdo de um sistema de equacdes
tridiagonal fornecendo os valores da funcdo de onda (£) em cada ponto da grade.
Vale notar, se a massa efetiva for considerada constante em todo o sistema,
essa matriz se reduz na matriz tridiagonal padrdo do método Split-Operator
(Degani, 2010).

9.1.2
Resolvendo a exponencial do operador momentum linear no espaco dos
momenta

A segunda alternativa consiste em resolver a eq. 9-9 dentro do espaco dos
momenta através do algoritmo da Fast Fourier Transform (FFT). Essa alternativa
apenas ¢ aplicavel quando o perfil de potencial é simétrico. O operador momentum
linear pode ser escrito no espaco dos momenta através da relacdo de De Broglie,

p = hk. Neste caso, o operador é diagonal no espaco dos momenta na forma de

plk)y = hk|k). (9-27)
O proximo passo é transformar a eq. 9-9 no espaco das posicdes para o

espaco dos momenta através do calculo da sua FFT

E(k,t+ At) = FFT [£(z,t + At)]. (9-28)
Com isso, tanto a funcdo de onda & quanto a exponencial estdo escritas mesmo

espaco e a multiplicacdo entre elas é direta

 (hk)?
n(k,t + At) = ' Ae(k ¢+ At). (9-29)
O que resta agora é aplicar a transformada de Fourier inversa para voltar a

funcdo de onda para o espaco das posicoes

E(z,t + At) = FFT 1 [E(k, t + At))]. (9-30)
Finalmente, a funcdo de onda evoluida de ¢ para t+ At é obtida multiplicando

a exponencial da energia potencial,

(z)At

(2t + AL = eT 7 &zt + AL). (9-31)

Repetindo esse processo, At apdés At, a funcdo de onda inicial 1(z,0) sera
evoluida até um estado final ¥)(z,t). Este é o algoritmo do Split-Operator.

Na préxima secdo serad apresentado como os autoestados podem ser obtidos

com o método Split-Operator através a evolucdo temporal no dominio do tempo

imaginario.
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9.2

Evolucao temporal da funcao de onda no dominio imaginario

Os autoestados do hamiltoniano podem ser determinados utilizando o mé-
todo Split-Operator com a evolugdo temporal no dominio imaginério (¢t = —i7).
Neste dominio, a equacao de Schrodinger, eq. 9-4, se torna uma equacdo tipo de
difusdo. O estado fundamental é obtido quando uma funcdo de onda arbitréria é
evoluida num intervalo de tempo suficientemente longo. Com isso, a funcdo de
onda arbitraria vai convergir para o autoestado fundamental quando este tempo
for para o infinito. O operador evolucdo temporal no dominio imaginario, e‘ﬁAt/ﬁ,
ndo é mais unitario e com isso é necessario renormalizar a funcdo de onda em cada
intervalo de tempo (Degani, 2010).

A prova que a evolucao temporal no dominio imaginario de uma funcao de
onda arbitraria conduz ela para o estado fundamental da superrede é feita na
seguinte maneira. Uma vez que os autoestados de um hamiltoniano formam uma
base ortonormal completa ({|¢,,)}), qualquer func3o de onda pode ser escrita como
a combinacdo linear destes autoestados (Cohen-Tannoudji, 1973), na seguinte

forma

(1) =D ane™ | ¢n), (9-32)

n
no qual a,, é um coeficiente complexo e € a autoenergia do autoestado.

Fazendo a mudanca para o tempo imaginario

() =D ane™7"|¢). (9-33)
n
A evolucdo temporal da funcao de onda ndo é mais unitaria, sendo necessario
renormalizar a funcdo de onda em cada intervalo de tempo,
—ent/h

p(ryyrorm = n e 0n)

ol
O estado fundamental, |¢g), pode ser separado da expansio da seguinte maneira

g

|¢0> + anl aneienT/h|¢n>

5 .
e—2(co—en)T/h

(9-34)

U = e

No limite de 7 muito grande a exponencial tende a zero pois ¢, > ¢, e o estado

(9-35)

an
ag

fundamental é fortemente dominante em comparacdo aos outros termo. Portanto

a funcdo de onda converge para a autofuncao do estado fundamental, ou seja,

Tim (7)™ = [60). (9-36)
A partir do estado fundamental é possivel obter os demais autoestado

do Hamiltoniano, através do processo de ortonormalizacdo de Gram-Schmidt
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(Bjorck, 1994). Neste caso, o estado fundamental é conhecido [1g) = |¢g). O

primeiro estado excitado pode ser escrito como

61) =D bue|g,,) (9-37)

A ortonormalizacao de Gram-Schmidt é escrita como

[01(7)) = (Do(7)|d1(7)) |t (7))
Ven(m)o1(0) = [(o(D)len (1)

[¢1(7)) = (9-38)

onde

(1|en) = Z |bn|2 e 2/l

(tho|d1) = boe= /"

_ 190 = e/t g,)
2
\/1 + st

b e2(e1—e;)T/h
Desde que €5 < €1 < €3 < ... < €, no limite de 7 indo ao infinito

[¥1(7))

bi

T [(7)7™ = (). (9-39)
desta forma, o primeiro estado excitado foi encontrado. Este procedimento

pode ser aplicado para os demais estados excitados do Hamiltoniana.
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Apéndice V - Solucao numérica da equacao de Poisson

Nesta apéndice serao apresentados os dois métodos numéricos utilizados no
calculo do potencial eletrostatico gerado pelos dopantes na superrede com um
defeito estrutural, que sdo: solucdo da equacdo de Poisson via elementos finitos
(Tan, 1990) e o célculo do potencial elétrico gerado por um plano infinito de cargas
(Harrison, 2016).

10.1
A solucdo via elementos finitos

A equacdo de Poisson unidimensional na direcdo de crescimento da superrede

€ escrita como

d d

L@ Vi) =~ (10-1)
sendo V,.(z) o potencial eletrostatico gerado pelas impurezas, €(z) a constante
dielétrica na direcdo de crescimento e p(z) a densidade de carga. A densidade de

carga é dada por

p(z) = (n(z) = Nf + N, ), (10-2)
no qual N + N, s3o as densidades das impurezas doadoras e aceitadoras ionizadas

e n(z) é a densidade eletrénica. A densidade eletronica é

2
n(z) =D Ni|i(2)], (10-3)
i
onde V; é o numero total de portadores por secdo transversal na j-ésima subbanda.
Sendo ela escrita como

kBTm*

wh?
no qual E; a energia da subbanda, 7' a temperatura a superrede, kg a constante

N; = In [1 4 eEr=Bo/ksT] (10-4)
de Boltzmann, i a constante de Planck reduzida, m* a massa efetiva do elétron
dentro do poco quantico e Er a energia de Fermi.

Antes de aplicar a aproximacdo de elementos finitos na equacao de Poisson é
aconselhavel reescrever ela na forma adimensional. Para isso, as grandezas fisicas

sao escritas como
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€o
V. (z) = Vel
) Fy (10-5)

U
V' 4me 2a3
oz
zZ=—),

Qo

sendo I} a constante de Rydberg reduzida. Com isso, a equacdo de Poisson, eq.

10-1, adiminensional na forma de

d_,  d— _
—e(2) Vi) = —8mep(2), (10-6)
onde 7(z) é a densidade de carga reduzida
— 2
P(z
p(2) = ap N’ EL )’ — Nf|. (10-7)
0

A discontinuidade da permissibilidade na interface entre os dois semicon-
dutores faz com que a sua derivada neste ponto ndo seja bem comportada para
aplicar o método dos elementos finitos. Um jeito de contornar esse problema é
expandir a derivada, do lado esquerdo da eq. 10-6, nos pontos antes e depois da

interface, na forma de

€z +07) | gz - 6z) e

zZ+6z zZ—0z

20z

= —8mep(2), (10-8)

ou

— dV,

. av
€(z+02) = Ve

—€(z—02)

Z+0z

— —8e(202)p(2) (10-9)

< zZ—0z

Agora a derivada do potencial é uma funcdo bem comportada em todos os
pontos da grade, logo é possivel escrever a derivada primeira na forma de elementos

finitos centrados,

(Cil]zc _ flz+ 52)2£Zf(z — 5,2)’ (10-10)
ou seja,
27+ 53) Ve(z+282) - Velz)] . Ve(z) = Ve(z - 252)]

202 20z

= —8me(202)p(2)(10-11)
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Vale notar que nesta equacdo os intervalos entre cada ponto da grade, ¢z, da
permissibilidade e do potencial eletrostatico ndo sdo uniformes. Para deixar a
equacdo com os intervalos uniformes, a permissibilidade pode ser escrita na forma
de

—  €(Z+252)+€(z)
2

€(z —202) +€(z) ‘
2

&z —0z) =
Com isso, a permissibilidade e o potencial eletrostatico estdo uniforme. Por fim,

fazendo a mudanca de variavel 20z — 4z, a eq. 10-11 se torna

aVo(Z — 32) — bVo(2) + V(2 + 82) = —16med2 (2) (10-12)
sendo a, b e ¢ os coeficientes reais, dado por
a = [e(z - 0z) +€(3)]
b= [e(z) + &z — 02) + €(2) + €( + 02)] (10-13)
c=[e(z+702) +€(z)].

As condicGes de contorno para a equacao de Poisson sdao

‘/e(z) |z:0 - ‘/0
dV.(z
dz

(10-14)

~—

=0.

2=2n

Essas condicdes impdem que o potencial eletrostatico seja igual a altura da barreira
no ponto z = 0, condicao de contorno de Dirichlet, e também exige que o campo
elétrico no ponto z = 2,4, seja nulo, condicdo de contorno de Neumann.

A eq. 10-12 juntamente com as condicGes de contorno, eq. 10-14, pode ser

escrita na sua forma matricial
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Ve —b a 0 o+ Vo
Ve a —b c Pa
= —167T6&2
Venfl —b C pn—l
L 7671 1L O An _bn i L %ﬁn i
sendo
by = [3€(1) +€(2)]
c; = |€(2) +€(1
= [e(2) +<(1) ot
a, = [e(n — 1) +€(n)]
b, = [3€(n) + €(n — 1)]

Finalmente, o problema da solucdo de uma equacao diferencial de segunda ordem
foi transformado na diagonalizacao de um sistema linear, cuja a matriz associada

é tridiagonal.

10.2
Solucao via potencial eletrostatico gerado por um plano infinito carregado

O segundo método para o célculo do potencial eletrostatico gerado pelos
dopantes na superrede consiste na aproximacao desse problema ao calculo do
potencial eletrostatico gerado por uma plano de cargas infinito. A superrede
pode ser modelada como um empilhamento de diversos planos infinitos de dois

semicondutores.

A o(2)

!

Figura 10.1: (a) Campo elétrico gerado por um tnico plano de cargas infinito
com espessura de dz. (b) Densidade de carga planar devido a diversos planos
infinito empilhados.

(a) (b)
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O campo elétrico gerado por um plano infinito com densidade de carga o(z),

Fig. 10.1(a), e permissibilidade ¢(z) é dado por

E(z) = ;6((2 )). (10-16)

Isto é, o campo elétrico gerado por esse plano é constante em todas as direcoes

a partir do plano. O campo elétrico total, devido aos diversos planos infinitos

empilhados, Fig. 10.1(b), é dado como a somatéria da contribuicdo de cada plano

individualmente £ o(z)
E(z) = Z,;oo QE(Z’)sign(z - 2), (10-17)

sendo a funcdo sign(z — z’) definida como

+1, z>1

10-18
-1, z<1 ( )

sign(z — 2') = {

ela foi introduzida para definir a origem do campo elétrico. Por exemplo, se o

plano de carga esta localizado no ponto 2, o campo elétrico no ponto z < 2’ é

E = —0/2¢ e no ponto z > z» é E = 40 /2¢. Isto nada mais é a neutralidade de
carga,
> o(z)=0.

Em semicondutores dopados ha duas contribuicdes possiveis para a densidade
de carga o(z): a contribuicdo devido as impurezas ionizadas que depende das
condicoes de crescimento da superrede e a contribuicdo devido aos proprios elétrons
que depende da densidade de probabilidade dos elétrons na superrede. A densidade

de cargas liquida pode ser escrita como

0(z) = q[Nigh*(2)(z) — d(2)] 0z, (10-19)
1(z) é a funcdo de onda do elétron calculada com a equacdo de Schrodinger, d(z2)
é a densidade volumétrica dos elétrons na posicdo z e N; é o nimero de elétrons

por secdo transversal em cada subbanda, dada por

kgTm* Ep—E;)/kgT
oy In 1+ e\Br=Eo/ksT]| (10-20)

no qual E; a energia da subbanda, 7" a temperatura da superrede, kg a constante

Ni:

de Boltzmann, A a constante de Planck reduzida, m* a massa efetiva do elétron
dentro do poco quantico e Er a energia de Fermi.
Por fim, o potencial eletrostatico gerado pelos planos infinitos carregados é

calculado com

Vi) = [ B dz (10-21)


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1521445/CA


	Fotodetectores de infravermelho baseados em superredes assimétricas com estados vazantes no contínuo
	Resumo
	Sumário
	Introdução
	Revisão teórica
	Transições intersubbandas em poços quânticos
	Aproximação massa efetiva

	Interação elétron-radiação
	Nível de Fermi em um poço quântico na aproximação da não parabolicidade
	O efeito dos dopantes no offset da banda de condução da heteroestrutura
	O cálculo autoconsistente
	A solução da equação de Schrädinger via metodo do Split-Operator
	Equação de Poisson
	Solução via método dos elementos finitos
	Solução via potencial eletroestático gerado por um plano infinito de cargas


	Caracterizações elétricas e ópticas e as figuras de mérito dos fotodetectores
	Espectro de absorção
	Corrente de escuro
	O Produto entre a resistência diferencial e a área do fotodetector (R0A)
	Responsividade
	Detectividade
	Corrente de ruído
	Ruído térmico ou ruído Johnson
	Ruído de geração-recombinação



	Estado eletrônico vazante no contínuo
	Estados ressonantes no contínuo
	Estados localizados no contínuo
	Estados vazantes no contínuo
	Efeito dos dopantes tipo-n sobre o confinamento espacial dos estados vazantes no contínuo
	Estrutura final - Superrede assimétrica com um defeito estrutural dopado

	Resultados e discurssões
	Detalhamento da amostra crescida
	Espectro de absorção
	Fotodetector operado na modo fotovoltaico
	Espectro de fotocorrente
	Figuras de mérito
	Corrente de escuro
	O produto R0A - A resistência diferencial vezes a área do fotodetector 
	Responsividade espectral
	Detectividade espectral


	Fotodetector operado na modo fotocondutivo
	O espectro de fotocorrente
	Responsividade espectral
	Detectividade espectral


	Conclusão e Trabalhos Futuros
	Referências bibliográficas
	Apêndice I - Densidade de estados bidimensional na aproximação não-parabólica do vetor de onda do elétron
	Apêndice II - Espectroscopia no infravermelho por transformada de Fourier (FTIR)
	Apêndice III - O método da matriz transferência
	Apêndice IV - Solução numérica da equação de Schrödinger via método do Split-Operator
	Evolução temporal da função de onda no domínio real
	Resolvendo a exponencial do operador momentum linear no espaço das posições
	Resolvendo a exponencial do operador momentum linear no espaço dos momenta

	Evolução temporal da função de onda no domínio imaginário 

	Apêndice V - Solução numérica da equação de Poisson
	A solução via elementos finitos
	Solução via potencial eletrostático gerado por um plano infinito carregado




