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Resumo

A influéncia de um campo magnético uniforme e de um campo laser intenso, linear-
mente polarizado, sobre a densidade de estados (DoS) para portadores confinados em um
fio quantico cilindrico semicondutor, é determinada nesse trabalho por um esquema nao
perturbativo, seguindo o regime da fun¢ao de Green. Além das alteragoes conhecidas na
DoS provocadas por um campo laser THz, intenso, ou seja, uma redugao significativa no
perfil da densidade de estados e o aparecimento das oscila¢oes de Franz-Keldysh, o mo-
delo proposto revela que a inclusao de um campo magnético longitudinal induz blueshifts
adicionais nos niveis de energia dos estados permitidos. Os resultados obtidos mostram
que o aumento dos blueshifts com a magnitude do campo magnético depende apenas do
nimero quantico azimutal m (m =0, 1,2, ...), sendo mais acentuado para os estados com
maiores valores de m, o que leva a alguns cruzamentos dos niveis de energia. Para todos
os estados, foi verificado que, mesmo na auséncia de campo magnético, um efeito de loca-
lizacao leva a uma transi¢ao no perfil habitual da DoS de um sistema quase-1D para um
perfil de picos tipico de sistemas quase-0D, como por exemplo, aqueles encontrados para

portadores confinados em um ponto quantico.

Palavras Chaves: terahertz, Franz-Keldysh, semicondutor, fio quéantico.



Abstract

The influence of an uniform magnetic field and an intense laser field, linearly-polarized,
on the density of states (DOS) for carriers confined in a cylindrical semiconductor quantum
wire, is determined in this work by a non-perturbative method, following the scheme of the
Green s function. Besides the known changes in the DoS provoked by an intense terahertz
laser fieldnamely, a significant reduction on the profile from the DoS and the appearance
of Franz-Keldysh-like oscillations, our model reveals that the inclusion of a longitudinal
magnetic field induces additional blueshifts on the energy levels of the allowed states.
Our results show that the increase of the blueshifts with the magnitude of the magnetic
field depends only on the azimuthal quantum number m (m = 0,1,2,...), being more
pronounced for states with higher values of m, which leads to some energy crossovers.
For all states, it was found that even in the absence of magnetic field, a location effect
leads to a transition in the usual profile of the DoS of a quasi-1D system for a profile of
peaks typical of quasi-0D systems, such as those found for carriers confined in a quantum

dot.

Keywords: terahertz, Franz-Keldysh, semiconductor, quantum wire.
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Capitulo 1

Introducao

O grande desenvolvimento da industria de nanotecnologia deve-se, em parte, a mani-
pulacdo de materiais semicondutores, dos quais ¢ cada vez mais crescente o uso de hete-
roestruturas, o que torna a fisica do estado solido uma grande aliada no desenvolvimento
de dispositivos aplicaveis a nanoeletronica e optoeletronica.

Nos ultimos anos tem-se voltado o interesse para o estudo de sistemas de baixa di-
mensionalidade. Pois, um sistema quéantico de baixa dimensionalidade apresenta-se com
pequeno numero de estados ocupados. Logo, a reducao das dimensoes espaciais de um
semicondutor, apresenta mudancas nas propriedades magnéticas, elétricas e épticas do
material que constitui esse semicondutor [1]. Sendo assim, a forma e o tamanho do confi-
namento quantico modulam as propriedades opto-eletronicos do material, possibilitando
a criagao de novos dispositivos aplicaveis para industria de nanotecnologia.

Nos tultimos anos, o desenvolvimento de modernas fontes de laser sintonizavel de alta
poténcia, como por exemplo lasers de elétrons livres (FELs - Free Electron Laser) tem
permitido a compreensao do estudo da interacdo de campos laser intenso (ILFs - Intense
Laser Fields) com portadores de carga em semicondutores, principalmente na faixa de
frequéncia terahertz (THz) [2-6].

O laser de elétrons livres é uma fonte notavel de radiacao coerente, capaz de produzir
pulsos ultrarrapidos de radiacao, de micro-ondas a raios-X, milhoes de vezes mais brilhan-
tes que as fontes sincrotron e potentes o suficiente para produzir imagens de moléculas.
O nome “radiagao terahertz” advém da frequéncia da radiagdo gerada - a proépria luz -

que ¢ da ordem de 1 trilhao de oscilagoes por segundo.
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A radiacao terahertz esta localizada no espectro da radiacdo eletromagnética, entre
a porgao superior das micro-ondas (comprimento de onda na faixa dos milimetros) e a
porgao inferior do infravermelho (comprimento de onda na faixa de centésimos de milime-
tro). E também chamada de infravermelho distante. A rigor, a luz terahertz constitui-se
em um hiato na ciéncia da luz e da energia, pois ela localiza-se numa regiao do espectro
eletromagnético que ainda nao é totalmente entendida pelo cientistas. Agora que uma
forma de gerd-la com alta poténcia foi obtida, a radiacao terahertz pode potencialmente
estender largamente as tecnologias baseadas em ondas que foram desenvolvidas nos ulti-
mos 150 anos: do telégrafo, radio e raios-X até computadores e telefones celulares. Sendo
que, essas tecnologias se devem a manipulagao de semicondutores.

As nanoestruturas semicondutoras, tais como: pocos, fios e anéis quanticos sao carac-
terizadas como estruturas de baixa dimensionalidade (baixa-D), devido as suas limitagoes
espaciais. Os semicondutores de baixa-D apresentam propriedades opticas e de transporte
distintas, quando comparadas com as dos cristais semicondutores bulk [1, 7.

Quando um sistemas de baixa-D é submetido a campos de laser ILFs alguns fené6menos
fisico s@o teoricamente esperados e observados, tais como absorgao ressonante THz [8],
magnetotransporte modificado pelo laser [9], grandes distor¢oes nos espectros de absorgao
6ptica [10-13], e mudangas na DoS em gés de elétrons tridimensionais (3DEGs - Three-
dimensional Electron Gases) e estritamente bidimensionais (2DEGs) [14], quase 2DEGs
[15], e quase 1DEGs [16] devido ao efeito dindmico de Franz-Keldysh (DFKE) [17-19].

Uma importante consequéncia nas mudancas da DoS ¢é a possibilidade de obter um
controle 6ptico da densidade eletronica no canal de modulagao de heteroestruturas de
semicondutores dopados [20], em que essa grandeza influencia fortemente na mobilidade
e na condutividade eletronica do material, determinando assim, a sua viabilidade para
aplicacao em dispositivos [7], incluindo novos dispositivos optoeletronicos capaz de operar
modulagoes ultrarrdpidas e comutagao de sinais épticos [21-23].

Em comparagao com os sistemas eletronicos bidimensionais (2D), as propriedades ép-

ticas dos sistemas unidimensionais (1D), tais como elétrons confinados em fios quanticos e

IEste efeito é semelhante ao efeito usual de Franz-Keldish, que descreve efeitos de absorcao éptica nao
nulos abaixo do limite da banda seguidos por oscilagdes caracteristicas acima do limite da banda como

consequéncia da aplicacdo de um campo elétrico uniforme
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anéis quanticos, irradiados por ILFs sao menos compreendidas. Experimentalmente, isso
pode ser devido, em parte, a dificuldade de crescer amostras de alta qualidade [24, 25].
Por outro lado, recentemente alguns pesquisadores desenvolveram uma abordagem nao
perturbativa adequada para calcular o efeito de campo laser intenso (THz) na DoS para
elétrons confinados em um fio quéntico cilindrico [16]. Este tipo de abordagem é funda-
mental para o tratamento de sistemas irradiados por ILFs, uma vez que, as estimativas da
teoria de perturbacao de ordem inferior tornam-se invalidas com o aumento da intensidade
do campo laser [6].

Além disso, é sabido que a aplicacao de um campo magnético altera significativamente
os niveis de energia dos estados ligados para os elétrons em dtomos e moléculas (Efeito
Zeeman) [26]. Para os elétrons em semicondutores ndo magnéticos, a aplicacao de um
campo magnético apresenta uma reducao na dimensionalidade devido ao confinamento
induzido por esse campo. Na verdade, quando um campo magnético uniforme é tomado,
por exemplo, na direcdo do eixo z e tratado no calibre de Landau, como de costume, é
aplicado em um semicondutor, os estados quanticos dos portadores de carga sao afetados
pelo surgimento de dois termos no operador Hamiltoniano: um potencial magnético pa-
rabélico, que limita a fungao de onda eletronica (ao longo de, digamos, do eixo x), e um
termo de primeira derivada acoplado aos movimentos dos portadores ao longo das diregoes
perpendiculares ao campo magnético (ou seja, dos eixos x e y), que é uma reminiscéncia
da Forga de Lorentz [27]. Como o potencial vetor associado a este campo nao depende
de y (no Calibre de Landau), a equacao original de Schrodinger (SCD) pode ser separada
em equagoes diferenciais simples.

A equacgao para o movimento ao longo do eixo x € idéntica a de um oscilador harmonico
1D e isso faz com que haja o colapso da DoS a partir de uma funcao suave e continua
(degraus horizontais de um pogo quintico) para uma série de fungoes delta chamadas
niveis de Landau. Naturalmente, estes niveis sao nitidos apenas em sistemas ideais onde os
elétrons nunca sao espalhados por quaisquer outros elétrons, defeitos, impurezas, fonons,
etc. Em um tratamento mais realista, um elétron normalmente permanece em um nivel
por um tempo finito, 7, entre sucessivos eventos de espalhamento, de modo que os niveis
de Landau adquirem uma largura, em termos de energia, h/7.

Para qualquer forma assumida da fun¢ao de onda (como, por exemplo, Gaussiana
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ou Lorentziana), ndo se espera mudancas significativas na DoS a menos que a separagao
entre os niveis sucessivos de Landau (a saber Aw., onde w. = eB/m*) seja superior a
sua largura, ou seja, w.7 > 1, o que significa que um elétron deve permanecer por pelo
menos uma Orbita completa no campo magnético antes da DoS se dividir. Isto separa os
efeitos semiclassicos, vistos em campos magnéticos de baixa intensidade, dos efeitos da
mecanica quantica, que surgem em campos suficientemente intensos para que os niveis de
Landau sejam bem resolvidos. Este quadro mais realistico é adequado para explicar os
fendbmenos mais complexos que envolvem baixa temperatura em experiéncias com campos
magnéticos intensos (ou seja, experiéncias para as quais kT < hw,.), como o Shubnikov
de Haas em efeitos Hall quanticos, que ¢é feito por intermédio da relacao das oscilagoes
de algumas observaveis (resistividade elétrica, por exemplo), obtidos pelo aumento da
intensidade do campo magnético, para o deslocamento do nivel de Fermi Er em relacao
aos niveis sucessivos de Landau.

A DoS em ¢ = Ep é sempre alta entdo Er estd dentro de um nivel de Landau, e
uma pequena mudanca em Fr induz uma grande mudanca na densidade (fluido eletrénico
compressivel), enquanto o comportamento oposto ocorre quando Er reside dentro do Gap
(lacuna de energia entre o topo da banda de valéncia e fundo da banda de condugao),
onde a DoS é nula. Sendo assim, na auséncia de outros campos externos, o efeito de um
campo magnético uniforme em um sistema eletrdnico é normalmente estudado (por meio
de um modelo da mecénica quantica) por meio das contribui¢ées do campo magnético
sobre a energia do sistema e a formacao dos niveis discretos de Landau, que altera a DoS
de uma maneira peculiar [27].

Como a DoS determina o nimero maximo de portadores que podem ocupar os estados
com energia entre € e e+de, que regem as propriedades 6pticas de um sistema de baixa-D e
estabelece a sua dimensionalidade [28], achamos interessante investigar em nosso trabalho,
por meio de um esquema nao perturbativo, com base na abordagem de funcao de Green
introduzida em um trabalho recente [16], o efeito de um campo magnético uniforme,
longitudinal, na DoS orientada por laser, para elétrons confinados em um fio quéantico
semicondutor irradiado por um campo ILF THz nao ressonante.

Nesse trabalho desenvolvemos um novo método para determinar a densidade de esta-

dos de um fio quantico de GaAs submetido a campo laser, intenso, polarizado e a campo
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magnético uniforme. Foi utilizado a aproximacao da massa efetiva, sendo que, os resul-
tados obtidos se deve a um método nao perturbativo utilizando a funcao de Green para
produzir uma expressao analitica da DoS de um fio quéantico, que e é valida para qualquer
intensidade e frequéncia do laser. De fato, existem outras abordagens mais complexas
para resolver o problema aqui proposto, por exemplo: resolucao numérica da densidade
para semicondutores de baixa dimensionalidade usando a equacdo de Bloch (SBE) no
espaco real [29, 13], ou fazendo uso da teoria de Floquet, cujos resultados sao véalidos
apenas para frequéncias suficientemente altas [30, 31], ou seja, seria muito restritivo tal
tratamento. Dessa forma, o método com a abordagem nao pertubativa usando a funcao
de Green ¢é mais vantajoso.

O método desenvolvido trata de um estudo sistematico da modulacao na densidade
de estados em um fio quantico de arseneto de gélio sob a influéncia campos laser THz,
polarizado, e magnético uniforme. As mudangas ocorridas no padrao de confinamento dos
portadores no fio quantico de GaAs antes e apds a presenga das radiagoes mencionadas
sdo bastante consistentes e nos renderam duas publicagoes internacionais [16, 32]. Dessa
forma, certificamos que o nosso método é plausivel e deve ser tratados como guia para
futuros trabalhos de nanoestruturas sob os efeitos do laser, como por exemplo, modulacao
em nanoestruturas dopadas [33].

No préximo capitulo tem-se um breve detalhamento sobre a metodologia adotada
e veremos como se da o perfil da DoS para alguns sistemas quanticos, inclusive de fio
quantico (sistema quase-1D) antes e apds a presenca de campos eletromagnéticos externos.
No capitulo 3 tem-se o célculo da DoS para um fio quantico de GaAs com raio a = 1004,
com barreira de potencial infinita, sob a influéncia de um ILF THz, polarizado na dire¢ao
de crescimento do fio. No capitulo 4 foi adicionado aos estudos verificados no capitulo
3 um campo magnético uniforme na direcdo de crescimento do fio. No capitulo 5 foi
abordado os mesmo tratamento dos capitulos 3 e 4, porém para um fio quantico de GaAs
com barreira de potencial finita. No capitulo 6 tem-se os resultados obtidos e, finalmente,

no capitulo 7 verifica-se as conclusoes a respeito desse trabalho.
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Capitulo 2

Metodologia

Nesse capitulo, tem-se uma apresentagao sucinta sobre a aproximagao da massa efetiva
utilizada para determinar as propriedades eletronicas de sistemas quanticos e, um estudo
da densidade de estados para sistemas quanticos na auséncia de campos externos. Para os
calculos aqui realizados consideramos que os elétrons estao inseridos num mar de elétrons,
tal como um géas de elétrons nao interagentes, sendo assim, fizemos um estudo gradual
da DoS para confinamentos quanticos (3D, 2D e 1D). O objetivo desse estudo é entender
melhor o perfil da densidade de estados de gases de elétrons e, entao, verificar os efeitos

de campos externos em o fios quanticos de GaAs.

2.1 Formalismo da Massa Efetiva

Para entendermos as propriedades eletronicas em heteroestruturas semicondutoras é
preciso entender o comportamento dos portadores de carga (elétron e buraco) dessa estru-
tura sob a acao de um campo elétrico externo. Uma forma de entender tal comportamento
é utilizando a aproximacao da massa efetiva, que é uma massa ficticia que leva em consi-
deracao todas as interacoes existentes em uma rede cristalina, seja da banda de conducao
ou da banda de valéncia. Como o potencial periddico de um cristal nao altera a relagao
energia-momento da curvatura da banda de energia, para que a banda mantenha-se cons-
tante é necessario ocorrer uma variacao da massa que se modifica para diferentes diregoes
de movimentacao dos elétrons pelo cristal.

Para tratar o movimento de um portador de carga dentro do cristal usamos o conceito
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de pacote de ondas, que consiste em um grupo de ondas com energia constante. Esse
pacote de onda se movimenta com uma velocidade de grupo v, = Ow/0k, onde w é a
frequéncia angular dessa onda e k é o vetor de onda. Como a energia do elétron é ¢ = hw,

temos:
1 0e

= hor

Considerando que um elétron numa rede unidimensional (ou seja um pogo quéntico

o, (2.1)

1D) seja submetido a um campo elétrico externo E , fazendo que o elétron de carga ¢ se
desloque de dr num intervalo de tempo dt, o trabalho realizado pelo campo elétrico seréd
igual a um elemento de energia de, tal que:

dx

de = qEdx = qF
e =qbdr=qE—

dt = qEv,dt, (2.2)

da equacdo (2.1) vem que de = de(k) = vyhdk, logo gEdt = hdk. Fazendo a derivada

temporal de vy, determina-se a aceleracao de grupo a, sendo assim

. dv,  1d’e(k)  1d%(k)dk

T dt  h dkdt R dk2 dt (2:3)

dk E
De gEdt = hdk vem que i %, como gF = F onde F é a forca elétrica que atua
sobre o elétron,
Ld*(k)F 1 d*(k)
B g 2.4
“Thdk h R dk? 24)
fazendo uma analogia a segunda lei de Newton F' = ma, tem-se:
1 1 d%e(k
a_1 _ 1delk) (2.5)

F m* R dk? "’
onde m* é a massa efetiva do elétron na rede cristalina, que depende da derivada de

segunda ordem da energia em relagao ao vetor de onda.

2.1.1 Aproximacao da Massa Efetiva

Quando observamos a relacdo entre energia e vetor de onda para elétrons livres,
e(k) = %kQ, onde mg é a massa do elétron livre, vemos que o termo k? que deter-
mina a curvatura da fungao (k). Porém, de outra forma, podemos dizer que a massa do
elétron é determinada pela curvatura da fungao (k). Para elétrons em cristais, a fungao

e(k) pode apresentar regides de alta curvatura perto do limite de uma zona de Brillouin.
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Quando a largura da banda proibida E, é pequena em comparagao com a energia do
elétron livre no limite da zona, A, a curvatura da banda é acentuada por um fator E%
Nos semicondutores, a largura da banda permitida, é aproximadamente igual a energia
de elétron livre, cerca de 20,0 eV, enquanto que a largura da banda proibida é da ordem
de 0,2 eV a 2,0 eV. Dessa forma, o reciproco da massa é multiplicado por um fator de
10 a 100 e a massa efetiva é reduzida por um fator de 0,1 a 0,01 em relagao a massa do
elétron livre. Estes valores se aplicam somente nas regioes proximas da banda proibida,

sendo assim, para regides afastadas da banda proibida a curvatura de £(k) e a massa do

elétron tende aos valores verificados para elétrons livres.

2.2 Gas de Elétrons

O estudo da densidade de estados para um gas de elétrons aumentando gradualmente
o confinamento desse gds, é feito nessa secdo. Primeiramente apresentamos o gas de
elétrons tridimensional (3DEG), posteriormente bidimensional (2DEG) e finalmente uni-

dimensional (1IDEG), sendo que, esse tltimo é o mais importante nesse trabalho.

2.2.1 Gas de Elétrons Tridimensional

Considerando um sistema tridimensional de elétrons quase livres, tal como o 3DEG, no
qual os elétrons estao confinados numa caixa cujas paredes formam barreiras de potencial
infinito e a funcdo de onda vai a zero nas paredes, ou seja, nao ocorre tunelamento de
barreira.

Supondo ainda, que essa caixa seja um cubo de lado L, a funcao de onda que descreve
os estados eletronicos ¢ do tipo ondas planas. Dessa forma a funcao de onda pode ser
escrita da seguinte forma: ¥ = \%Ve”;"?, onde 1/4/V representa o fator de normalizacio
da func¢ao de onda, k é o vetor de onda e 7 é o vetor posicao do elétron. Do Teorema de
Block [34], temos que V(z,y,2) = W(x + L,y + L,z + L), entdo:

le expli(kot + kyy + ko2)] = le explilka(z + L) + ky(y + L) + ko(2 + L)), (2.6)

assim

ezkzxezk;yyezkzz _ elkmx6ZkIL€ZkyyelkyL€ZkzzBZkzL, (27)
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ikalgibyLeib-l = 1 que resulta em k = 2Tn,2 + 2™n,§ + 2Zn, 2. Cada conjunto

logo e =~ v*e
de valores n,, n, e n, define um estado quantico distinto, tal que n? = n2 + ni + n2.
O Hamiltoniano aplicado a fun¢do de onda determina a energia do estado associado,
HV, = ¢,V,, onde ¢, sao os autovalores de energia. A densidade de estados, D(FE), é

dada por onde N é o nimero total de estados, sendo que D(FE) pode ser determinado

dE’

pela expressao:
= gs 26 —€n), (2.8)
onde g, ¢ o fator de degenerescéncia de spin (g = 2), 0(& — €,) ¢ a funcao delta de
Dirac que na expressao (2.8) representa que somente estados com energia F = ¢, serdo
computados, sendo a energia de particula livre dada por €, = A?k*/2m*, m* é a massa
efetiva dos elétrons, entao:
h2
_22225< k2+k2+k:2)> (2.9)
ke ky ke
Aproximando os somatérios por integrais com vetores de ondas quase continuos, temos
que >, — f Pk = Vk , onde Vi é o volume ocupado por estado no espago dos ks,
definido por Vi, = (3%)® e d*k = k*dk senpdyp db),
d3k k2dk senyp dgodﬁ L3

i —dek dy df 2.10
logo:
L3 fe’e) h2 T 2
D(E) ~ 27/ 5<E - k2> k?dk/ senpdy [ df, (2.11)
83 Jo 2m* 0 0
2 27
resultando em:
L3 h2k?
D(E / 5[ E - K2dk, 2.12
(B) ~ w2 Jo < 2m* ) ( )

fazendo u = 2 temos du = hQ’fdk: e kdk = m—;du, como k = /2m*u/h?, logo k*dk =

2m*?

2m*u/h? 55 du, substituindo na expressdo (2.12):

L3m* o 2m*u
D(E)%W/O 8(B — )| = du. (2.13)

Como propriedade da fungao Delta de Dirac sabe-se que [ §(xg — ) f(z)dx = f(z0), entdo

a equagao (2.13) fica da seguinte forma:

L3m* |2m*E

D(E) ~ —ap =

(2.14)
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A densidade total de estados, DoS, representada por p(E) é dada pelo nimero de estados
por energia por volume no espago real, p(E) = (2%)/V = %E), com V = L? assim:
2m*E

(2.15)

2.2.2 Gas de Elétrons Bidimensional

Para um gas de elétrons bidimensional, no plano xy, a fun¢do de onda do sistema é
dada por ¥, (z,y) = \} e onde \FS ¢ o fator de normalizacao no plano xy, k=k,+ k:;
e = z& + yy. Seguindo as condigoes de existéncia da fungao de onda, a densidade D(F)
obedece a equagio (2.8) com ¢, = E, + h*k*/2m*, sendo que m* é a massa efetiva do

2DEG e E, é a energia do estado ligado na base da n-ésima sub-banda. A expressao para

D(FE) fica da seguinte forma:

2m

D(E) = g, Zé(E —E, — hzk‘f), (2.16)

assim

—22225<E E, —hQ(kMk?)) (2.17)

ke ky n
aproximando os somatorios em k por uma integral de superficie temos: Y, — Sik [d?*k =
€k onde Sy = (%)? ¢ a érea ocupada por estado, com d*k = kdk dfy, onde 0y é o

angulo entre k e k,. A equagdo (2.17) assume a forma:

27T2 Z/ ( Zz2>k¢dk‘/ do,, (2.18)

2

L2 00 h2k‘2
E)~ L / s(E-E, - kdk. 2.1
) T ; 0 ( 2m* ) (2.19)

Fazendo h2k/2m* = u vem que du = h%kdk/m*, entao kdk = m*/h?, substituindo na

logo

equacao anterior temos:

LZ m*
Z/ (E - E, )h2d (2.20)
que pela propriedade da fungao delta é vilida quando F — E,, = u e apresenta contagem
nao nula para F > F,, sendo assim temos:
LZ
D(E) ~ Z@ (E - E,). (2.21)
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Dessa forma a DoS seréd expressa por:

og) =22 _ s om - B,) (2.22)
logo
p(E) = p0 Y O ~ ) (2.23)

onde py é a densidade de estados da primeira sub-banda. Assim, o perfil da DoS sera
dada por um conjunto de degraus de larguras py. O aumento (em saltos) da DoS ocorre
cada vez que a energia cruza com a base de uma sub-banda, isso, deve-se justamente a

disponibilidade de estados adicionais (disponiveis) na sub-banda superior.

2.2.3 Gas de Elétrons Unidimensional

Para um sistema unidimensional, tipo 1DEG, supondo movimento eletrénico se da na
dire¢ao do eixo z. A fungao de onda ¥, (z) = %e“‘ﬁ, aqui \%L é o fator de normalizacao
1D. k = k, e ¥ = x2. Novamente, utilizando a funcao delta de Dirac que na expressao
2.8 representa que somente estados com energia E = ¢, serdo computados, sendo que

en = €n(ky), entdo no espaco dos k:

D(E)=2) 6(E —¢,). (2.24)
kg
Dispensando o indice  do problema unidimensional, aproximando o somatorio em k por
uma integral, >, — [ %, com Ly = 2%, logo tem-se z—’z = Qﬁle = %dk.
© L
D(E) ~ 2/ ZS(E — e,)dk, (2.25)
o0 2T
fazendo ¢, = wu, como ¢, = gi’f ¢ a energia de elétron livre, tem-se v = %, logo
du = Ziﬁfdk, assim dk = Z-du, mas + = an*u‘ Entao dk = 3/%=du. Sendo assim,

D(E) ~ ﬂ_Lh /_o:o @5@ —w)dk, (2.26)

mudando o intervalo de integral de —oo até co para o intervalo de 0 até oo a integral fica

D(E) ~ zﬂ_Lh /_O; Eé(E — w)dk. (2.27)
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Como [;°d(z —a)f(z)dx = f(a), a integral anterior tera como resultado:

L |m* L [2m*
D(E) = 2—| = —1/ . 2.2
(E) Tmh\ 2E 7wh\ FE (2.28)

A DoS sera dada por p(E) = N(E)/L e finalmente, tem-se:

o(E) = Wlh,/ 22*. (2.29)

A equacao (2.29), que determina o perfil da DoS para um sistema quantico unidimen-

sional, é de fundamental importancia para o desenvolvimento desse trabalho, uma vez
que estamos verificando as modificagdes na DoS de um fio de GaAs, sistema quantico
quase-1D, sob a influéncia de campos eletromagnéticos externos, e tais mudancas deter-
minam as alteragoes dos confinamentos eletronicos do material e, com isso, suas possiveis

aplicagoes para a industria de nanotecnologia.
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Capitulo 3

Influéncia de Campo Laser em

Sistemas Quanticos Quase-1D

Nesse capitulo, verificamos como um campo laser intenso THz, polarizado, interfere nos
estados eletronicos de sistemas quanticos tipo gas de elétrons. Vamos supor um 3DEG no
qual um campo laser intenso polarizado, sendo que, com essa polarizacao apenas o campo
elétrico atua nesse gas. A polarizacao se da ao longo do eixo z e o laser se propaga na

direcao do eixo y, conforme a figura 3.1.

[

Laser

Polarizado

Figura 3.1: Sistema quantico 3D sob a influéncia de campo laser polarizado no eixo z,
propagando na dire¢ao do eixo y.

-,

Definida a diregao do campo elétrico, fica conhecida a dire¢ao do potencial vetor (A),

devido a esse campo elétrico (E), uma vez que esses dois vetores sao paralelos (A || E).
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Utilizando a aproximacao de dipolo para o potencial vetor, temos que, esse potencial
depende exclusivamente do tempo (A = A(t)). Como estamos tratando da influéncia de
um campo laser em uma direcao privilegiada, vamos propor uma separacao de variaveis
para resolucao do problema para o 3DEG.

No caso mais geral sabemos que o operador Hamiltoniano é do tipo H = E. + V(7),

sendo F,. = QPZ - o termo de energia cinética do operador, onde p'é o momento linear (quan-
tidade de movimento) e V(7) é o termo de energia potencial relacionado ao confinamento
eletronico. O Hamiltoniano aplicado a fun¢ao de onda, ¥, que descreve o comportamento
dos elétrons, resulta na energia total desse sistema, de forma que HV = EV onde F é a
energia total para um sistema fisico descrito por tal funcao de onda, com EV¥ = %\I/, para
um sistema que evolui no tempo. Com o intuito de evitar confusdes entre as notacoes
das grandezas energia e campo elétrico, vamos representar o campo elétrico E por F nas
préximas expressoes que envolver tal entidade fisica.

Utilizando a aproximacao de dipolo para o campo laser intenso, tem-se F (rt) ~ F (1).
No calibre de Coulomb, onde o divergente do potencial vetor é nulo V-A=0¢co potencial
escalar também é nulo, ou seja, ¢ = 0 (auséncia de fontes), o movimento dos elétrons na
direcao de polarizacao do campo laser terda um incremento na energia cinética, ao passo
que na dire¢ao perpendicular a tal polarizagao nao ha modificagoes na energia cinética,
sendo assim o Hamiltoniano ¢ dado por:

ph o [P+ eAR)?
{Zm* * 2my
L [

+ V(F)}\I'(F, t) = z’hgtklf. (3.1)

Na equacao anterior p, e p, sdo os operadores momento nas dire¢cdes perpendicular
e paralela ao eixo z, respectivamente, logo m? e mj sao as massas efetivas perpendi-
cular e paralela ao eixo z, respectivamente, que geralmente sdo diferentes, e é a carga
do elétron. Como estamos descrevendo um sistema de elétrons livres 3D, o potencial de
confinamento é nulo V(7) = 0, entao é natural a separagdo de variaveis de forma que
U(r t) =Y (r6,zt) =£&(r0) x(z,t), com r radial (no plano xy), sendo assim:

* + *
2m’ 2m;

ber (e, = in et O ). 32)

com isso, temos que:
e | €L+ eAWPY O
2m* 2mj ot’

(3.3)
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uma vez que p?3 nio opera em Y, da mesma forma que p, e A(f) nio operam em ¢&.

Dividindo toda expressao (3.2) por £ x, temos:

2m* € 2mjx X Ot

(3.4)

Como as coordenadas do plano, r e #, sdo variaveis independentes da coordenada z e do

tempo t podemos reescrever a expressao como

pie _ [t eAOFx | ihox _ (3.5)
2m* & 2miix x Ot . '

onde £, , ¢ uma constante que torna possivel a igualdade em varidveis independentes.

Portanto:
ﬁi E 3.6
2mt mn (3.6)
e —
[P + eA(t)]*x ox
== =" 4+ FEanX =1th— 3.7
Zmﬁ‘ + X = ot’ (3.7)

onde x = x(z,t), a equacado (3.6) pode ser facilmente integrada em t apds reescrevé-la

COmo se segue,

(7. + eA(t))2 - Ox
== 4+ Eon = ih—=—. 3.8
{ 2m‘*| + Bmn (X =1 ot (38)
Lembrando que % = i%’;, entao
L et eA®P . | _1ox _ dnx),
ih QmT‘ ey ot ot
B vdt = [ d(Inx) = In[x(z, 1
5 e = [ ) = it 0]
[ + eA(t))? X(2:1)
dt + Byndt b = n(x(2,)) — In(x(z,0)) =1 .
5 T Bt} = i ) = mixte,0) = X2
Dessa forma chegamos a seguinte expressao:
B [, + eA)]?
(2 8) = x(2,0) eXp{ - lEmndtJr / o dt| V. (3.9)

Nesse caso, o campo laser polarizado trata-se de uma onda eletromagnética (EM) linear-
mente polarizada na direcao z, ou seja, um campo eletromagnético polarizado. Usando o

operador p, = Eag sabendo que o potencial vetor é A = AZ e o comprimento de onda
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do laser A > tamanho caracteristico, na aproximacao de dipolo para esse campo EM
harménico A ~ Agsen(wt)Z, com Ay = Fy/w, onde w é a frequéncia de oscilagdo do laser
e I} sua intensidade, entao:

eha(A X) Aéal+ 2 A%y

(7. + eA(D)]*x(2,t) = o o

S h{0A dx hOx
7, + eA(t)]? « IXA) +eAZZX 4 242y
7. + eAPx(z 1) = i + (aeraZ) LOX gy
Como A nio depende de z o primeiro termo entre parentes a direita da igualdade ¢ nulo,
logo

[P + eA()*x (2, 1) = p2x + QGAﬁgX +e?A%x
1 02
D, + eff(t)]2 = p? + 2eAp, + e?A?

mas p, = hk., sendo k. o vetor de onda no eixo z, entao

7, + eA(t)]>  K2k? + 2hik,e Agsen(wt) + 2 A2sen? (wt)
2my 2m '

Integrando em ¢, temos:

t[F. 4 eA(t))? Bk2 ehk,A 2A2 2wt)\1[*
J R | (R ]
Cp. A eAD)? . Rk2, ehk,A 242 2AZ
/ P + eA(t) dt = ~—z¢ & Ocos(wt) — 1] + €0 250 sen(2wt),
0 2m; 2mj mjw amj 8mjjw
fazendo v = A5 hde v ¢ adimensional e oy = ;‘i‘g, sendo que g é chamado de

Sml*lﬁw ’ I

pardmetro de revestimento do laser. Para uma dada fonte, cuja frequéncia é v (em THz)
e intensidade de saida é I (em kW /cm?), as seguintes férmulas praticas sio tteis: Fy (em
kV/em) ~ 0,868V 1/ ¥/&, e ap (em unidades efetivas) ~ 7, 31e;%/4\/I/v?. Adotamos, para
alta frequéncia, o valor da constante dielétrica para o GaAs, €, = 10,9. Entao, obtemos

que:

ans A()12 h2k?2
/ [P + eA(t)] dt — 2t + 2vhwt — aphk;[cos(wt) — 1] — yhsen(2wt).
o 2mj 2mj

Substituindo essa integral na equacao (3.8), temos:

X(Z,t) _ X(Z,O)@ h [ 2 H v ] ezaokz[cos(wt)—l} ewsen(2wt)' (310)

O termo 2yhw = €*Fy /(4mjw?) é a energia devido ao campo de radiagio EM induzida

pela DFKE [14, 15]. Sendo assim, a separacao de varidveis é possivel e, os autovalores de
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energia, F,, ,,, obtidos no plano perpendicular ao eixo z, digamos plano xy, sao utilizados
como parametros para determinar todas as observaveis do 3DEG, com a inclusao dos
efeitos relacionados ao movimento dos elétrons no eixo z, que sao modulados pela radiacao
EM.

Para um sistema quase-1D, tipo fio quantico, sob os efeitos de um laser THz polarizado
na dire¢ao do seu crescimento (eixo z) conforme a figura 3.2, aproximamos o nosso estudo
ao de um quase-1DEG, entdo, verificamos que mesmo para uma barreira de potencial
finita, em um sistema de coordenadas cilindricas, onde x e y sdo substituidos por r e 6
(mudanga de coordenadas devido a simetria do fio), o potencial de confinamento é do tipo
V() = V(r), que esta no plano perpendicular & z, sendo assim, a separagao de variaveis

verificada para o 3DEG é vélida para o sistema quantico quase-1D.

Ly

~ |4

Lazer
Polarizado

Figura 3.2: Fio quantico cilindrico sob a influéncia de campo laser polarizado no eixo z,

propagando ao longo eixo .

Na auséncia de campos externos, determinamos as autofungoes, os autovalores de
energia e a DoS, para um fio de GaAs com secao transversal uniforme. Esse fio, semi-
condutor cilindrico, de raio a e comprimento L(>> a) ao ser limitado por uma camada
coaxial de semicondutores distintos, apresenta uma barreira de finita V4. De acordo com as
aproximacao utilizadas, a equagao de Schrodinger em coordenadas cilindrica ¢é facilmente
separavel, e as autofungdes sao to tipo V(r, 0, z,t) = £(r,0)x(z,1).

Uma vez que, ja ¢ de nosso conhecimento o desenvolvimento da parte longitudinal do

30



fio quantico, ou seja, ao longo do eixo z, pois, essa parte do problema para o sistema quase-
1D néo difere do 3DEG, temos que resolver a parte transversal do problema (plano zy ou
plano r6). Fazemos, agora, uma nova separacao de varidveis, tal que, {(r,0) = R(r)W ().
Ainda sim, consideramos que a barreira de potencial V; é praticamente impenetravel para
as fungoes de onda correspondentes aos primeiros autovalores de energia em r = a, ou
seja, os niveis de energia mais baixos estao confinados em um poco quantico infinito.
Neste caso, o potencial da heteroestrutura V (r) é nulo para r < a e infinitamente grande

para r > a. Retomando a equagao (3.6), onde:

5 _ o100 10
L= h['r’ar rar +r2892

temos:
R [10/( 0 1 02
o [r@r (Tﬁr> + ﬂ@@zlg(r’ 0) = Enmné(r,0). (3.11)
Fazendo uso de £(r,0) = R(r)W(0), vem que:
R [10/( 0 1 02
- oy P I 11 (A 5 - 12
2m* [r or <T8r> * r2 802] R manEW =0, (3.12)
OO e L2 el g Rw —o (3.13)
2m* | ror "or r2 062 i - .

Como o operador diferencial 0/0r atua somente em R(r) e o operador diferencial 9/06
atua somente em W (#), aplicamos cada um dos operadores em suas respectivas fungoes

de atuacao e dividimos toda expressao pelo produto RW, resultado em

1o 0 L (W
o [mar (rarR> n TQW( i )1 By =0, (3.14)

sendo assim, temos que

h? 1 0 w
o [maNR') * rawl = Enn =0. (3.15)
Entao
1 0 2m* w
R+ =2E,,=———, 3.16
R T (3.16)

a separagao de varidveis, com as fungoes R(r) e W (), nos leva a

W//
W .

7”2[ L9 2m] (3.17)

rRor T T Em] o
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Para que tal igualdade seja verdadeira, essa equacao deve resultar em uma constante,
uma vez que se trata de equagoes de variaveis distintas. Por conveniéncia, chamamos essa
constante de m?, sendo assim
"
Weo_
W

OWEO) _ _, 2wo), (3.18)

062
logo W () = e™? onde m é um nimero inteiro (nimero quantico azimutal ou ntimero
quantico magnético), assim W” = —m?2e"™? que ao substituir na equacdo (3.15) produz

uma equagcao do tipo

h2 1 m26im9
- —(R+rR")— ——| — Epn,=0. 3.19
2m* er( +ri) r2egimd ] ’ ( )

h2 R/ R// m2
— — 4+ ———| —-E,,=0, 3.20
2m? [T’R * R r? ] ’ (3:20)
multiplicando toda expressao por —r? R2m?* /h* obtemos
2R2m* B

r2R" 4+ rR — m?R 4 L Emn 0, (3.21)

B2

As condigoes de contorno requerem que a funcao de onda deve permanecer finita em
r =0 e que R(r) deve tender a zero quando r tende a a (r — a), sendo nula para r > a.
Ao levar em conta essas condigoes, chegamos a uma solucao analitica para o problema de

autovalores da parte radial do fio de GaAs. Sabendo que, E,,, = h*k2, ,/(2m7), temos

2r2 Rm* Enn

2 = k??mrzR,

substituindo na equagao (3.21) a expressao fica da seguinte forma
r*R"+rR + [r’kZ,,, — m’|R =0, (3.22)

que é uma funcao de Bessel de primeira espécie e ordem m, sendo assim

Adp(kmn,7), para 0<r<a
R(r) = (3.23)
0, para 1 > a.
Nessa solugao Jp,(kpn, ) ¢ uma fungdo de Bessel de primeira espécie e ordem m,

sendo (,, n-ésimo zero da funcdo, e k., = (nn/a, o fator de normalizacdo da Bessel
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6 A= [VrL aJmin(Cmn)) ™t Obtidos os zeros da fungao tem-se os valores dos vetores
de onda k,,,, logo os autovalores de energia correspondentes sao simplesmente £, , =
RkZ, . /2m7, onde m? é a massa efetiva para do elétrons na diregio perpendicular ao eixo
z 1. Estas energias marcam o fim de cada sub-banda 1D. A DoS dos elétrons para este
sistema pode ser calculada a partir de sua formulagao geral D(E) = g > 0(E — €mnk. ),
onde gs(= 2) é o fator de degenerescéncia de spin e &, 5. = Em.n + h2k?/ 2mj é a energia
total do elétron. Como k, é um vetor de onda quase continuo, o somatério em k, pode ser

substituido por uma integral no espaco dos kg, resultando na densidade de estados livre

do laser (piivre) dada por:

. (E) _ gs«/277’LT‘< Z @(E — 5m,n,kz) (324>
¥ 2nh m,n \/E — em,n,kz ’

sendo que, aqui © ¢ a fun¢do degrau de Heaviside.

Na presenca de um campo laser polarizado, os estados quanticos assumidos pelos
portadores em fio quantico quase-1D podem ser obtidos pela equagao semiclassica de

SCD, dependente do tempo [34-39], conforme inicio dessa se¢ao.

—,

[(ﬁ + eA)? L OU(7 1)

+ V(F)] U(r,t) =ih pr (3.25)

2m*
Como j4 foi verificado anteriormente, para um gas de elétrons quase livre (3D), R(r) e
W (#) nao sao afetados pelo laser e a solucao longitudinal, dentro do método e pardmetros
utilizados, obedece a equagao (3.9) conforme trabalho recente na investigagao de efeitos da
ILFs na DoS para quase 2D elétrons em um pogo quantico [41]. Para um campo elétrico
oscilante sobre o eixo z, a dependéncia temporal devido a oscilagdo do laser recai na parte
longitudinal, tal que x(z) = x(z,t) e a fungao de onda total pode ser escrita por:

2,2
—i hekZ
W |:Em,n+ 5}

—Z 4+ 2vhw |t . .
\Ilm7n7kz (F, t) _ \Dm,n,kz (7?, 0)6 ™ a } ezaokz[cos(wt)—l] el’YSen(Zwt)’ (326)

com 7 = 7(r,0,z) em coordenadas cilindricas e k = k; + k., sendo que, as energias
associadas a parte radial do vetor de onda (k, ) estao embutidas na equagao pelo pardmetro
—ik-7

de energia F,,,. Sendo assim, para uma onda plana, ¥ o< e , ¢ necessario investigar a

1Os primeiros zeros da funcio J,, () sdo tabelados em livros diddticos. Alternativamente, eles podem
ser calculados para qualquer precisao desejada com um software matematico tal como Maple, como foi

feito em nosso trabalho.
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influéncia da componente longitudinal do vetor de onda (k ) na DoS do sistema quéntico
quase-1D, proposto em nosso modelo. De acordo com a aproximacao nao perturbativa
usando fun¢ao de Green, suponha que um elétron seja colocado do estado |m/,n’,k.)
num tempo t’' e o mesmo sofra uma evolu¢do para um estado |m,n, k,) para t > t', a

probabilidade de ocorréncia dessa evolucao é dada por:

Bt ot k) simomks) = /Wmmm )Wk, (7, ) dT

= hm,n,kz (t ) t)(sm,m’(sn,n’a (327)
onde utilizamos a seguinte integral [ ¢! =R7"@3r = §(K k), com

hm k. (tl t) — e*’i[Em,n,kz +2vhw] (t;t/> eiaokz [cos(wt)—cos(wt')] ei'y[sen(th)fsen@wt’)]. (328)

Introduzindo o propagador retardado (ou fungao de Green) para elétrons nao intera-

gentes [42], tal que:

G+(m n' Kk m,n, k‘ t>t)—5mm’5nn’5kzk’ G

) z

(t>t), (3.29)

m,n,k

onde G} (t > t') = FO(t — t')hym . (', 1). Esta funcdo de Green de tempo duplo

m,n,kz

(t > t') é a solugao de

ih— —

O  (p+ed)?
ot 2m*

. Emn] G (t>t)=08(t—t) (3.30)

m,n,k,
no espago (m,n, k,;t) e

8 ﬁ+ 614) / — / g
l i — (Qm) (f)] Gl (0> VW e (7,0) = 6(8 — U)Wy, (7,0)  (3.31)

no espago real, onde m,n e k, sao nimeros quanticos, ou seja, a funcao Gm wk(t>1) éa
nova funcao de Green no espaco (m,n, k,;t). Nessas equagdes fizemos o uso da seguinte
propriedade: dO(t —t')/dt = 6(t —t'). Como estamos queremos os autovalores de energia,

aplicamos a transformada de Fourier de G}, (t > t') que é dada por:

m,n,kz

i (Bt) = [ expli(E + in)7/B.GY, ,. (7 > 0)dr, (3.32)

onde aparece o termo de energia E, com 7 =t —t’ e o termo infinitesimal, in, foi intro-

duzido na série para forcar a convergéncias da integral em 3 v, (E,t"). Convertendo as
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exponenciais que envolvem as fung¢oes trigonométricas “seno” e “cosseno” em fungoes de

Bessel, uma vez que temos as seguintes propriedades dessas fungoes

e:l:ixcos@ — Z (iz)me($>ezm9 (333)

m=—0oQ

e
etimsend Z J(z)(£D)™ ™ =2 Z 1J+(§ )0 cos(2mb)£2i > Jopi1(x)sen[(2m-+1)6)],
m=—oo m=—00 m, m=0
(3.34)
verificamos que
s S (s, 1)
Et . 3.35
mnkz( ) m;ooE—&“m,n,kz—Q’}/hW—mhw—l-in ( )
A fungao auxiliar 3, (k,,t') é dada por:
Sm(k‘z,t,) _ (_1)mfm(k7z) Z inJm+n(a0kz) ei[nwt’—fysen(th/)]’ (336)
sendo que os coeficientes da série de Fourier-Bessel sao dados por
)= 3 20 faoh) + () Mmook, (337
n=0 n,
onde
Re{Sn(—k., 1)} = Re{Sn(k.,t")}
I {S(—k., )} = —Im{S, (k.. )}

Como estamos interessados somente no efeitos da amplitude do laser, devido a radiagao
EM, sobre os estados eletronicos de 1DEG, devemos tomar a média sobre o tempo inicial
t' (durante o periodo de oscilagdo do campo laser), ou seja, para o periodo de oscilagao

do laser, 27 /w, [14], temos uma fungao de Green média, entao

mnk( ) / mnkz( ) /) ,7 (335)
yeyivz f!ﬂ- T 21

e m=—oo E — Emmnk, — 2'}/77/&1 — mhw + 277

(3.39)

Nota-se que

ffooo R‘e{Bm,n,kz (E)}dE = 0
ffooo Im{Bm,n,kz (E)}dE = -7
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dessa forma
/ Bm,n,kz (E)dE = _ﬂ-ia (340)

desde que 3=°°_ 2 (k) =1.

A equagao (3.39) é a fungdo de Gauss para estados estaciondrios, onde o significado
fisico de m no somatorio é que |m| fétons sao absorvidos para m > 0, |m/| fétons sdo emi-
tidos para m < 0 onde m ¢ um nimero inteiro. Quando apenas os fé6tons nao ressonantes
fizerem parte no processo, como estamos interessados aqui, as interagoes fétons-elétrons

sao elasticas e os processos de absor¢ao/emissao nao sao permitidos. Isto reduz a equagao

(3.39) a uma série para apenas um termo, quando m = 0. Assim

= _ f3 (k=)

E) = 41
Bm,n,kz( ) E— Emmk, — 275&) n ”77 (3 )

onde fy(k.) pode ser simplificado para
fo(kz) = Jo(v)Jo(awok:) + 2 Z Jon (V) Jan (k). (3.42)

n=1

A densidade para os estados ligados em cada sub-banda 1D pode ser encontrada pela

expressao
Di(B) = = X 1By, ()} (3.43)
Porém
{3, 5. (E)} = =70(E = emnk. — 27hw) f (k=) (3.44)
entao
Dinn(E) = gs ; 0(E = emnk. — 27hw) f5 (k2). (3.45)

Novamente, como k., é um vetor de onda quase continuo, a densidade total de estados é

determinada pela expressao a seguir

9s1/2M]| ~ O(E — eppn. — 2vhw
27h m,n \/E —Emnk, — Z’YHOJ

p(E) = ) fg(\/Qmﬁ(E — Emmk. — 2vhw)/h),  (3.46)

onde €, , % ¢ a energia total de cada estado m,n,k, e 2vhw é o termo de energia que
aparece devido ao laser atuando no fio quantico de GaAs. Nota-se que a DoS depende
tanto de w quanto de Fp, via parametros do laser v e «g, sendo que para os limites de

campos de baixa intensidade e de alta frequéncia, esses parametros devem desaparecer,
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uma vez que fo(k,) — 1 nessas condigoes, pois, uma funcao de Bessel do tipo J,(z) pode

ser expressa da seguinte forma

1 ™
Jn(z) = ;/0 cos(nf — xsend)do. (3.47)
Logo
1 = 1
Jn(0) = —/ cos(nd)dh = —M, (3.48)
7 Jo T n

assim, para n # 0, J,(0) = 0, ja no limite quando n — 0 temos:

lim J,(0) = lim 20T (3.49)
n—0 n—0 nim
Dessa forma
1, para n=20
T(0) = P .
0, para n#0
Sendo assim
folk=) = Jo(0)Jo(0) + 2" Jon(0)Jan(0) =1 x 142> 0x 0 = 1. (3.50)
n=1 n=1

Portanto, nos limites de campos fracos a DoS devido a orientagao do laser, equagao (3.46),
recupera a sua forma, na auséncia de campos externos, equacao (3.24).
Independentemente do material semicondutor que compoe o fio e do raio desse fio,
algumas caracteristicas gerais podem ser deduzidas a partir da equagao (3.46) para a DoS
sob efeitos do laser polarizado. Primeiramente, o termo 2yhw provoca um desvio uniforme
na DoS (blueshift) quando comparado com a DoS na auséncia do laser. Em segundo lugar,
como estamos multiplicando cada py, ,(E) por f&(k.), que é menor que 1 para todo k, > 0
entdo o DoS total é reduzida para energias acima de cada singularidade desviada pelos
blueshifts. Devido ao efeito da natureza oscilatoria das Fungoes de Bessel verifica-se o
aparecimento de oscilagoes na DoS com o aumento da intensidade e/ou a diminui¢ao da
frequéncia do laser. Todas estas caracteristicas sdo as assinaturas do efeito DFKE em

pogos quanticos [14, 15, 41] e sdo abordados nesse trabalho.
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Capitulo 4

Influéncia Simultanea de Campos
Laser e Magnético em Sistemas

Quanticos Quase-1D

Nesse capitulo, apresentamos o método utilizado para determinar a DoS do fio quantico
de GaAs, nas mesmas condi¢oes apresentado anteriormente, ou seja, um fio tem compri-
mento L, raio r = a (com L > a) e barreira de potencial infinita em r > a. Porém, com
o fio submetido a agdo de dois campos, i) um campo laser ILF THz, polarizado, oscilando
paralelo a diregdo de crescimento do fio; ii) um campo magnético uniforme paralelo a
dire¢ao de crescimento do fio. Supondo um fio crescido na direcao do eixo z com raio no
plano zy, veja figura 4.1.

Na presenca simultanea dos campos elétrico e magnético mencionados, onde o campo
elétrico é dado por F = F(z,t)2 e B = BZ, onde B é constante, os estados quanticos
assumidos pelos portadores confinados em um fio quantico de GaAs, podem ser estuda-
dos dentro de um modelo nao relativistico com base na equacao de Schrodinger-Pauli
dependente do tempo (uma formulacgdo da equagdo de SCD dependente do tempo para
particulas de spin % que leva em conta a interacao do spin da particula com um campo

EM externo) [16, 43] é dada pelo hamiltoniano a seguir:

7+ eA)? 1
Wted] 59" unB + V(P W(F 1) = ih— = (4.1)

2m*
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Figura 4.1: Fio quantico crescido na dire¢do z sob a a¢ao de um campo laser oscilando
paralelo a direcao de crescimento do fio e um campo magnético uniforme na direcao de

crescimento do fio.

onde j = —ihV ¢ 0 momento do clétron e A = A(7,t) é o potencial vetor associado aos
campos eletromagnéticos externos (ﬁ e E) O segundo termo do operador Hamiltoniano é
o termo de Stern-Gerlach, em que ¢g* é conhecido como fator de Landau (aproximadamente
2 para elétrons da banda de condugao) e up = eh/(2m*) é o magneto de Bohr. Este termo
produz uma divisao conhecida como a divisao de spin giromagnético entre o spin-up (sinal
-) e spin-down (sinal +) dos elétrons. Como apontado por Harrison [43], mesmo em um
campo magnético relativamente intenso (cerca de 10 T) a diferenga de energia devido a
este termo (ou seja, g*upB) é de apenas 1 meV, que na escala tipica de nanoestruturas
¢ relativamente pequena e pode ser negligenciada. Isso gera uma equagao SCD mais

simples, verificada no capitulo anterior

lw

B m@‘ll(r,t).
2m*

+ V(F)] U(rt) = o (4.2)

Entretanto o problema do fio quantico, agora, envolve dois campos e com isso dois po-
tenciais vetor, um Ap relacionado ao campo laser polarizado na direcao paralela ao eixo
z e um Ap relacionado com o campo magnético B. Porém, o potencial vetor devido ao
laser é o utilizado anteriormente, ou seja, na aproximacao de dipolo XF = Apsen(wpt)?Z,

com Ay = Fy/wr onde wp é a frequéncia do laser e Fy é a intensidade do laser que oscila
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periodicamente no tempo. Devemos, entao, determinar o potencial vetor relacionado com
0 campo magnético.

Para o campo magnético uniforme (é) podemos associar um potencial vetor, A B, que
satisfaz o teorema do rotacional, B = V x Ag. Para um vetor ¥ no plano paralelo a
dire¢ao de crescimento do fio (plano zy), temos ¥ = (z,y,0), o calibre simétrico para esse

potencial vetor nos leva a seguinte relacao Ag = —%F x B, trabalhando esse calibre em

coordenadas cilindricas, temos:

=
Q>

1 A1 A

N | —
=
(@n] o >

0
B
Dessa forma potencial vetor, devido ao campo magnético, que ira atuar no sistema

quantico quase-1D sera dado por:

— — — 1 A F
A=Ap+ Ap = §TB0 + sen(wt)?, (4.4)
w

como Ap estd no plano zy, perpendicular ao eixo z, temos que Ag = A, logo o Hamil-

toniano sera do tipo:

(po+eA)? | (p+ed)® 1o OV (7, )
+ + V() |V (r t) = ih————=, 4.5
2m’ 2mj (7)) ot (45)
onde p, = —ihV | e A, representam, respectivamente, o operador momento e o potencial

vetor na dire¢do perpendicular ao eixo do fio, enquanto p, e fL sao, respectivamente, o
momento e o potencial vetor na diregao do eixo do fio (eixo z). Em coordenadas cilindricas
a componente transversal do gradiente ¢ dada por: V| = %f + %%é. Devido a simetria
do problema o potencial de confinamento é radial, dessa forma podemos fazer a separacao
de varidveis utilizada anteriormente, W(r, 0, z,t) = £(r,0) x(z,t), aplicando essa separagao

na equacao anterior, temos:

(pr+eAL)? | (p. +eA.)? L, L 0&(r,0) x(2,1)
[ o + om + V() |&(r,0) x(2,t) =ih p ) (4.6)
(ho +eAL)? (p. + eA,)? ~ 08X
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(ﬁz + 6/1;)2 N 1 . aX
—X +xV(NE] =ihs— (4.8)
2m” ot

Ao dividir toda expressao por £y, podemos separar as partes radial e longitudinal do

[ (L + G/L)Zé .

*
2m’

problema, resultando em:

Essa igualdade sera verdadeira somente se os dois termos da igualdade forem iguais

1 ox (ﬁz“'e/_l’Z)2

a uma constante £, ,. Podemos entao separar a equacao SCD em duas novas equagoes

diferenciais parciais
(pL+eAL)?
2m’

onde a constante E,,, corresponde aos autovalores de energia associado ao movimento

+ V(F)]f = Enné, (4.10)

transversal dos elétrons em no fio quantico, que sao modulados pela intensidade do campo
magnético uniforme aplicado longitudinalmente, e

[(ﬁz + e/L)2

X
E,nlxy =1h—=. 4.11

ot
Note, nesta ultima equagao, que x(z,t) depende do campo magnético s6 parametrica-

mente, devido a energia £, ,,.

4.1 Resolvendo a Parte Transversal do Fio Quantico

A equagao transversal é vélida independente do campo laser F=F (2,t)2 e seus
parametros, podemos resolvé-la como um pogo quantico onde os elétrons estao confinados
sob os efeitos de uma barreira de potencial radial, V() = V(r) e do campo magnético

B = B2. Considerando um problema de barreira infinita, no qual o potencial é dado por:

0, se 0<r<a
V(r)= (4.12)
oo, se 1 > a.
A funcao de onda deve desaparecer para r > a e, em seguida, a condi¢do de contorno é
que a funcdo de onda, transversal, £(r, ) deve ser continua, dai nula para r = a. Como

V(7) = 0 no interior do fio, podemos expandir o termo ao quadrado no Hamiltoniano

(termo de energia cinética), observando que:
Vi (ALg) = AL ViE+E(VL A = AL Vg (4.13)
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pois no calibre de Coulomb V| - A = 0, a expansao fica da seguinte forma

(—ﬁ?vi + A% 4 2eA, ~ﬁL>f = Epné. (4.14)

*
2my

Utilizando o calibre simétrico para o potencial vetor, onde A = eré satisfaz o calibre

de Coulomb. Como V32 = , ar(T%> + 7}2 8892, o Hamiltoniano pode ser expresso por:
10/( 0 1 0 e’r’B?*  erB (—ih) 0
—— — &= E,.8, 4.15
{ZmL[r(?r(@r)—i—T?@W]—i_ 8m* +mi r 06 $ nb (4.15)

como a frequéncia de ciclotron é dada por w, = eB/m’ a equagao acima fica

—h? 8§ +i872§ _}_me 2r2¢ zhwc%_
2m? 7‘87" "or r2 062 8 2 00

Epné. (4.16)

Devido a simetria do problema, tentamos a separagao de variaveis £(r,0) = R(r) W(0) na

expressao anterior, assim:

32 2 * 2,2 ,

om* [ror\  or 2 902 8 2 90
Logo:
(1o, o1 miwir? ihwe .,
— —— < — =FE,RW, (4.1
VVZmL lrar( R)] RQmj 7’2W N R 2 ’ (4.18)

dividindo toda expressao por R(r)W(#), temos:

n? [R 2 w" o mrw*r? ihw, W
- — +R'| - = - — Epn=0 4.19
Qm*iR[ * ] 2mir2 W T3 2 W ’ ’ (4.19)
entao
nor LR m’iw?rQ ihw, W' o h? @7 (4.20)
“2miR 8 2 W " om e W
multiplicando toda expressao por 2 };TQ, vem que
R 2m’ r? m* w?r? ir’m* w, W' w”
R// 1 Em n— 1% L*e _— = — 421
R [ * ] 2 [ ’ 8 oW W (4.21)

! . 7z . 7z e ~ . 7 . 7.
nesse caso, se m for uma constante arbitraria é possivel a separacao de variaveis. Utili-

zando — VI[,/VH((:)) = m? (conhecido para o fio sem a agdo do campo magnético), esse resultado

_ imf _ i W
nos leva a W (0) = €™, logo W'(6) = imW (0) que produz a seguinte igualdade 7 = im,
ou seja, uma constante, dessa forma W (f) = e™? satisfaz as condigdes desejadas, onde m

deve ser um ndmero inteiro (niimero quéntico azimutal).
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Retomando a expressao (4.19) e multiplicando toda a expressao por — 2”;5 R, chegamos

a seguinte equacao

R 2m? W' o1 w1

R"+ — L —ihwe— — —m w2’ + E,., |R = 0. 4.22
N r * h? <2mir2 w +22 Wog et T Em, (422)
Substituindo, na equagao anterior, W (), W’(6), W”(0) e m inteiro, a equagao fica da

seguinte forma

R 2m} 1 Pm? 1
1/ e 1 . o ene 2w 2.2 —
R" + . + 2 (Em,n 2mhwc 1 gMLwer )R 0. (4.23)

Para resolver essa equacao diferencial analiticamente, devemos expressa-la em termos
de uma equacgao conhecida, sendo assim, fizemos uma mudanga de variavel, tal que z =
ar?, com a = eB/(2h) = 1/(21%), sendo que I = y/h/eB é chamado de comprimento

magnético. Com esta mudanga, R(r) torna-se uma funcao f(z), logo, dR/dr = 2ardf /dz.

Assim,
d’R d df df d (df
R'=— =—|(2ar— | =200— +2ar— | — 4.24
dr? dr( ardm) Yir * ar\dz ) (4.24)
mas % = Z—f%, como z = ar?, temos que Z—f = 2ar, entao
2
R" =2af" + 20&"2‘:62 (;Z) =2af" + 2047’(2047’);[;; = 2af' + 4a*r?f”, (4.25)

substituindo na equagao radial, equagao (4.23),

2ar f'

2m, 1 h*m? 1
2af + 4aPr? f + o <Em7n — —mhw, o mjwzr2>f =0, (4.26)

h? 2 S 2mir? 8

dividindo a expressao anterior por 4« e reorganizando a expressao

ar’f" + f' + (4.27)

2m* (Epn  mhw, h*m? m* w?r?
h2 - f :O7

4o 8av 8m’ r2a 32«
como ar? = z, podemos fazer essa substituicao e aplicar a distributiva para os termos

entre parenteses

" , m| By, mimw. m? m? 2w?r?
n_ - - =0 1.28
AR < h*2a hdo r2do h?16c f=0 (4.28)
sendo r* = x/a e a = eB/(2h) a expressdo torna-se
o mi Emn  mimw. m? miiwis F=0 (4.20)
T - T ian |/ T :
heB 2eB dx 4e2 B2 ’
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finalmente, para w. = eB/m’ , a equagao radial é reduzida para:

E,. m m T
If//+f/+<hwv _2_4&,_4)']0_' (430)

Ao levar em conta as propriedades assintéticas da equacao diferencial, é sabido que,

para grandes valores de z, a solucdo deve se comportar como e */2

, 0 que sugere que
devemos reduzir esta equacao diferencial para alguma equagao diferencial conhecida. Para

a solugdo desejada escrevemos f(z) como o produto e=*/2z!™/2X (z). Dessa forma

ro— _;e—x/zxm/z X e—x/2V2m|$m/2—1 X 4 ee/2glml2
= (—;X + |2”:C|X + X’)e—mxm/?, (4.31)
€
o= iem/2x|m|/2 ¥ ;ex/ﬂg”xumvzl) ¥ ;ex/zxm/z X 4+

_;e—mmzfxamm—l) X4+ 6—w/2|7;”'f| (’ZL\ _ 1) Lml/2-2) x| e—m/QWQ’xumva—l) X+

_;ex/2x|m|/2X/ + 6ac/2|7;2'|x(|m|/21))(/ + efz/2x|m|/2X,,

1 |Im|] m? m m —2/2 |m

Substituindo f, f' e f” na equacao 4.30, tem-se

z_|ml  m? |m| : " Ly Iml :
Sy X — )X +2X —— X4+ X+ X
l<4 5 T 9 )Xt (|m] —2) X"+ X" + 5 X + 5 X+ +

E’I’I’LTL 2

organizando a equagao

E 1

dividindo a expressio por e~*/2z1"/2 g equacio diferencial em X (x) fica da seguinte forma

B 1
n_mtml+ )X:O. (4.35)

X// 1_ X/ .
X" (1 )X (- T

Em,n
fuwe

Agora, fazendo a = — + m+|;n|+1 e b = |m| + 1, esta equagao se reduz a forma da
equagao diferencial de Kummer, cuja solu¢ao analitica X (x) é a combinagao linear das

fungoes de Kummer M (&,b,x) e U(&,b, x). Como a fungao U(a, b, z) diverge para x — 07,
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esta parte da solugao deve ser ignorada e, dessa forma, a solucao radial para o fio quantico

é dada pela equacio f(z) = Ce */2zI™I/2M(a,b, x), que corresponde a

jod ()(Tz
R(r) = Ce™ 5 rmM2 M (&, b, ar?). (4.36)

4.2 Resolvendo a Parte Longitudinal do Fio Quantico

Devido a direcao de polarizacdo do campo laser, verificamos que este nao afeta os
estados quanticos na direcao transversal do fio, sendo assim, a componente longitudinal
do fio quantico pode ser tratada da mesma forma que anteriormente, sem a a¢cdo do campo
magnético, dessa forma, os autovalores de energia F,, , encontrados na parte transversal
do fio quantico sao utilizados como parametros para resolver a parte longitudinal.

Para resolver a parte longitudinal desse sistema quase-1D, utilizamos os mesmos ar-
tificios do capitulo anterior, salvo que os autovalores E,,,, sob a influéncia do campo
magnético (é), sofrem alteracoes em relacao aos autovalores encontrados na auséncia
desse campo magnético. Entretanto o método de resolucao nao é modificado para essa
parte do problema, ou seja, temos um campo laser polarizado, cujo campo elétrico osci-
lante obedece o calibre de Coulomb e a aproximagcao de dipolo, o potencial vetor é dado
por A, = Apsen(wt)z, onde w é a frequéncia do laser, Ay = Fy/w, Fy sendo a intensidade
do laser.

Dessa forma a equacao que governa a parte longitudinal do fio quantico é do tipo

(2 1) = x(z, O)exp{ [ mnt+/ P: + eAlz dt”, (4.37)

QmH

2A2 _ er

8m‘*‘hw € Qo m”w

de resolucdo, convertendo W) ¢ ¢@sen(¥) om funcoes de Bessel. Com o auxilio da

com vy = Utilizando novamente a funcao de Green como método
transformada de Fourier para fungdo de Green de tempo duplo, considerando somente as
interagoes elasticas elétrons-fotons a densidade total de estados (DoS) é determina pela

expressao

9s7/2M L O(E — eppnp. — 27hw)
p(E) = Gy H;L \/E_€m7n7kz o fo(ﬁm” — Emnks —2771@/71) (4.38)
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Capitulo 5

Fio Quantico com Barreira de

Potencial Finita

As solugbes para a DoS do fio quantico de GaAs sob a influéncia de campos laser
polarizados e magnético uniforme, verificadas nos capitulos anteriores, foram tratadas
supondo uma barreira de potencial infinita para » > a, ou seja, as func¢oes de ondas que
descreviam os estados quanticos para o sistema quase-1D estavam limitadas em 0 < r < a,
onde a = 100A. Esses resultados sdo tratados no préximo capitulo e publicados em artigo
recente [32].

Sabendo das dificuldades de crescer um fio quantico com uma interface uniforme e
barreira de potencial infinita, tratamos nesse capitulo o fio quantico de GaAs envolvido
por uma barreira de potencial finita. Sendo que, essa barreira se deve a limitagao espacial
desse fio por uma liga de arseneto de gélio aluminio (Al,Ga;_,As, onde x é o percentual
de aluminio substitucional ao galio na liga em relacdo ao GaAs) para r > a.

Nesse caso, temos duas regioes distintas, radialmente, e ocorre a penetragao de barreira
para funcao de onda. Adotando, para 0 < r < a, o rétulo de regiao A do espago, onde
se encontra somente o GaAs, e para r > a, o rétulo de regiao B do espaco, onde se
encontra a liga ternaria de Al,Ga;_,As, veja figura 5.1. Adotamos, para esse trabalho,
uma concentragao de aluminio x = 0,30 por ser um valor muito utilizado na literatura.
Para essa concentracao de aluminio verifica-se um potencial de confinamento é dado por
V(r) = 60%AE,, onde AE, = 1,155z +0, 3722 é a diferenca entre as banda proibidas das

ligas em questao (GaAs e Al,Ga;_,As). Dessa forma, temos um valor fixo de barreira de
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Figura 5.1: Fio quantico com barreira de potencial, radial, finita, crescido na direcao z.

Verifica-se que ocorre penetragdao de barreira da funcao de onda, ou seja, ha a probabili-

dade dos elétrons serem encontrados tanto na regiao A quanto na regiao B.
potencial V (r) = Vi = 227,88 meV, para r > a, logo

0, para,0<r<a
Vir) =

Vo,  para, r > a.

Dessa forma, existe a probabilidade de alguns estados quanticos serem encontrados na re-
giao de Al,Ga;_,As, logo, deveremos remodelar o problema do fio quantico a fim de obter
as funcoes de onda que descrevem esse sistema quantico e obter seu estados eletronicos.
Inicialmente, supondo que o fio quantico de GaAs, com barreira de potencial finita, nao
sofre influéncia de campos externos, temos a equagao de SCD em coordenadas cilindricas

dada por:

nvi Vi
— — +V(r)|V(r,0,z) =c¥(r,0,z2), 5.1
(<o = V) ¥r0.5) =90 5.1)
onde, m’ e mﬁ sdo, respectivamente, as massas efetivas para movimento transversal e
longitudinal dos elétrons. W(r,0,z) é a fungdo de onda do sistema, sendo r,60 sdao as

coordenadas radiais do fio e z a coordenada longitudinal e € é a energia total do sistema.
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Para um sistema que evolui no tempo W(r, 0, z) = ¥(r,0,2,t) e € = %\D(r, 0,z,1).

Para resolver o problema do fio quantico sob a condicdo de barreira de potencial
finita, as massas efetivas diferem entre as regides A (GaAs) e B (Al,Ga;_,As) do fio,
respectivamente, indicadas por m% e mj, com m% = 0,0665mg e m} = (0,0665 +
1,006z + 0,01372?)mg onde my é a massa de repouso do elétron. Vale ressaltar que
estamos levando em consideragao que as massas efetivas para movimentos longitudinais
e transversais dos elétrons sao iguais, conforme os capitulos anteriores, que é uma boa
aproximacao. Verifica-se que as separacao de variaveis utilizada anteriormente é valida, ou
seja, U(r, 0, z,t) = £(r,0)x(z,t) e as partes radial e longitudinal podem ser desmembradas,

gerando a equagao radial

(19, 0 1 02
2m* ?W?‘Wﬁ(r, 0) + 2 mm 0)| +V(r)&(r,0) = Epaé(r,0) (5.2)

e a equacao longitudinal
h? 82
2m* @X

(z,t) +ex(z,t) = Epnax(z,t). (5.3)

Aqui, os autovalores de energia E,, ,, sdo fixos para cada par de estados (m,n) e constituem
a condicao de igualdade entre as equacoes que determinam a parte radial e longitudinal.

Concentrando na parte radial do problema, como ja fora verificado anteriormente, é
possivel a separagio de varidveis £(r,0) = R(r)W (0) com W (0) = ¢ o que nos leva a

seguinte equacao:

2m*(Vo — E
R+ rR + (— m (Voh2 m’n)r2 — m2>R =0. (5.4)

No interior do fio, regiao A (V(r) = 0), temos o vetor de onda k4, , = ka = /2m4 Ep, /I

J& para a regidao B, exterior ao fio (V(r) = V4 ), temos o vetor de onda kg, , = kg =

\/ 2miy (Vo — Emn)/h (note que nesse caso, como temos massas efetivas diferentes dentro
e fora do fio, devemos expressar essas diferencas na solugdo de cada parte do problema),

sendo assim temos duas solugoes, uma interna ao fio (para o GaAs)
R’ +rR + (kirQ — m2> R =0, (5.5)

que é uma equagao de Bessel do primeira espécie e ordem m, J,,,(ka,7), e outra externa

ao fio (para o Al,Ga;_,As)

r*R" +rR + (—k:%rQ - m2> R =0, (5:6)
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que é uma Bessel de segunda espécie e ordem m , K,,(kg, 1), ou seja,

AJy(ka,r) para0<r<a
R(r) =
DK,,(kg,r)  parar > a.

A condigao de encaixe (contorno), na interface do fio GaAs/Al,Ga;_,As, onde existe
uma descontinuidade de massa é tratada aqui pelo hamiltoniano de BenDaniel e Duke
[44, 45, 46]. Esse hamiltoniano ¢ comumente utilizado para realizar simulagoes numéricas
mais fiéis quando se trata de interfaces, levando em consideragao a continuidade da funcao

de onda e a descontinuidade da massa, dessa forma

lim AJ,,(ka,r) = lim DK,,(kg,7) (5.7)
r—a~ r—at
(§]
1 0 1 0
—A m k ) r=a — 7DKm k ) r=a- .
e ATt o = D) 55)

Fazendo uso da regra da cadeia para as derivadas das Bessels na condi¢do de contorno

(5.8), a razao entre (5.8) e (5.7) resulta em

ka Jy(ka,r)
my I (ka, )

. kiBK;n(kBa 7“)

 miy Kp(kp,7) (5:9)

r=a r=a

Substituindo as expressoes de ky = /2m* E,,./h e kg = \/2m*B(V0 — Enn) /R, na equa-
¢ao anterior, temos

‘/0 K/ (kB,T’)

* ! k
mi Jm(kasr) | _ _1om (5.10)
my Jm(ka,7)|._, Enn Kn(ks,7)|._,
Utilizando as condigoes de recorréncia das fungoes de Bessel, onde
, m
Tn(@) = — (@) = Jsa(2) (5.11)
e
, m
K, (x) = ;Km(m) — Kpi1(x) (5.12)

Verifica-se que a solugdo depende somente dos autovalores de energia (E,,,) que sao as

solugbes (raizes da fungao) da seguinte equagao

l i (me(kA,r)—Jm+1(kA,r)>Km(k:B,r)] _

ma\ T

r=a

=0 (5.13)

r=a

1% m
[ B ¢ _ 1 (TKm(kBa T) - Km—l—l(kB; T)Jm(kAa 7”)‘|
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A solucao para o fio quantico, com barreira de potencial finita, exige que os estados
ocupados para os portadores, devem possuir autovalores de energia €, < Vo, onde
Emmk, = Emn + E,, sendo E, = n*k?/ mﬁ os autovalores de energia devido a parte longi-
tudinal do fio, e k. é o vetor de onda longitudinal. Verifica-se, ainda, que a probabilidade
desses portadores estarem na regiao do fio é bem mais aprecidvel que na regiao externa do
fio, sendo assim, na solucao longitudinal utilizaremos apenas a massa efetiva mj = mjy,
que é uma boa aproximacao, dessa forma a solucao longitudinal se assemelha a de um fio

com barreira infinita, verificada anteriormente.

5.1 Fio Quantico com Barreira Finita Sob a Influén-
cia de Campos Externos

Uma vez conhecido os niveis de energia de um fio quéntico de GaAs com barreira
de potencial finita, na interface de GaAs/Al,GA;_,As, verificamos as mudangas desses
autovalores de energia sob a influéncia de campos de laser intenso, polarizado, e magnético

uniforme, conforme o estudo realizado para esse mesmo fio com barreira infinita.

5.1.1 Influéncia de Campo Laser Intenso THz

Ao submeter o fio quantico (GaAs/Al,GA;_,As) a um campo de laser intenso, THz,
polarizado na direcao de crescimento do fio, sendo que, somente o campo elétrico do laser
atua em sistema quantico quase-1D. Sabemos que, nesse caso em particular, os autovalores
de energia devido a parte radial do problema nao sofrerao alteragoes.

Os autovalores longitudinais sofrerao acréscimos de energia devido a DFKE (blu-
eshifts), com o aparecimento do potencial vetor associado ao campo elétrico, que na
aproximacao de dipolo é dado por A, = F, Jwsen(wt)Z, onde Fy é a intensidade do laser
e w ¢ a frequéncia de oscilagao do laser.

O laser provoca desvios uniformes na DoS. Esses desvios sao fixos para cada valor de
intensidade e frequéncia do laser, como verificado anteriormente e a equagao longitudinal

é do tipo
P, +eA,)?
(zm*)X(ZJ) = E.x(2,1), (5.14)
A
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sendo P, = —ih% o operador momento na direcao z.

5.1.2 Influéncia de Campos Laser Intenso THz e Magnético Uni-

forme Simultaneos

Um campo magnético uniforme, paralelamente ao fio quantico altera os niveis de
energia, I, ,, da parte radial do fio, logo devemos verificar a solucao radial para o fio
quantico de GaAs com barreira de potencial finita sob a acado desse campo. Utilizando
o calibre simétrico para o potencial vetor devido ao campo magnético, temos que A 1=
1/ QTBé, onde B é a intensidade do campo magnético e a equagao radial (5.2) torna-se

(pL —+ 6/1;)2
2m*

E(r,0) + V(r)&(r,0) = Epnn(r,0), (5.15)

que nos leva a equacao do fio com barreira infinita sob a acdo de campo magnético

uniforme. Porém, com adicao do termo de energia potencial no hamiltoniano, ou seja,

~R*[10/( 0O 1 02 e’r’B?  erB (—ih) 0

8m’ my r 00

2m7
Escrevendo a fungao de onda radial como um produto de duas fungoes, £(r,0) =
R(r)W (0), com W(#) = ™. Dentro do fio, onde V(r) = 0, a solugio é a mesma do fio
de barreira finita sob a acao de um campo magnético uniforme, porém, com massa efetiva,
m* = m. Como a frequéncia de ciclotron é dada por w. = eB/m’ , temos w4, = eB/m’

nessa regiao e a equagao (5.16) fica da seguinte forma

R 2m’ I (A w1,
R T B (G it — gniea® 4 B JR=0. (67
Entao
R 2m? 1 h*m? 1
R// + 7 + hQA (Em,n - §thAc - W - szwzlcr2>R = 0. (518)
A

Fazendo R(r) — f(z), onde z = ar?, com o = eB/(2h), temos:

xf//+f/+<Em7n__2_>f:()_ (5.19)

Para f(z) = e ®/22Im/2X (2), ao efetuar as devivadas, f'(z) e f”(x), e substituir na

equacao anterior, isso nos leva a

(5.20)

Enn 1
mX”+(|m|+1—x)X’+< n _mt|ml+ )X:O.

he Ac 2
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Em,n
hwAc

Agora, fazendo a = — + mH;n'H e b = |m| + 1, esta equagdo se reduz a forma da
equagao diferencial de Kummer, cuja solugao analitica X (z) é uma funcdo de Kummer
M(a,b,z), uma vez que essa converge na origem e diverge no infinito. Sendo assim, para
0<r<a

Ra(r) = A= (ar®)"2M (@, b, ar?). (5.21)

Ja para a regido externa ao fio, como V(r) = Vy, m* = m}y e wp. = eB/mj;, é ficil
verificar que basta substituir £, , por Emm, onde Emm = E,n — Vo. A equacao radial

fica da seguinte forma

R 2my (=~ 1 RPm? 1,
R" + o + 72 (Em’n — imthc - W — gmbBCT R =0. (5.22)
Logo _
E m m? x
" ! mn 7 _ = (. 2
tf +f+<ch 2o 4>f 0 (5.23)

Sendo assim

E,n 1
n_mtml+ )X:O. (5.24)

:UX"—{—(|m|+1—x)X’+<thc— 5

E’m,n

Fu’-}Bc

Fazendo & = — + mﬂ?‘“ e b = |m|+ 1, esta equagao se reduz a forma da equagao
diferencial de Kummer, cuja solugao analitica X () é uma funcdo de Kummer U (&, b, z),

uma vez que essa converge para r tendendo ao infinito. Dessa forma, para r > a
Rp(r) = De= "2 (ar®)™RU (F, b, ar?). (5.25)

A condigao de contorno na interface GaAs/Al,Ga;_,As, segundo o hamiltoniano de

BenDaniel e Duke nos leva a

lim Ra(r) = lim Rp(r)

r—a” r—a™t
lim M(&,b,ar?) = lim U(a,b,ar?) (5.26)
r—a” r—at

1
m

1 0
7ERB(T)|T:W (5.27)

*
B

0
ERA(T) |r=a =
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Fazendo as derivadas das fungoes Ra(r) e Rp(r)

d
;RA(T) = dT[A(xlml/zear2/2rm]\/[(él,b,ar2)1

_ Aa|m|/2 [_arear2/2T|m|M + efar2/2|m‘r\m\flM + efaTQ/QT\m\MI

= Aalml/2e=er®/2piml [—ON‘M + M]\/[ + M']
T
—  Aglml/2g—ar?/2,|m| [M’ + (—ar + |m|> M}, (5.28)
r
e
sRB(r) = ; [Damﬂ@—ar?/%lmlU(é, b, arQ)]

_ Da\m\/Q [_are—ar2/2r|m|U+e—ar2/2|m|r|m|—1U+e—arz/2T|m|Ul

—  Dalml2e=ar?/2pIml [—Oﬂ’U + mU + U’]
r
= Dalml2e=ar*/2pIml [U’ + (—Oz?” + |m|> U] . (5.29)
r

Substituindo as derivadas na condi¢ao dada pela equagao (5.27) e dividindo os dois lados

~ _ 2
da expressao pelos termos em comum, a/”/2e="/2¢ml  temos:

1 1
*A[M'%—(—ar—f—’m)]\/[] :*D[U'%—(—ar-i—’m‘)U] (5.30)
my r r—a B r r=a
Dividindo a equagao (5.30) pela equacao (5.26), vem que
1 | M N |m| 1 |v N |m|
— —ar+-— = —|—=—ar+-—
mh | M | my | U (A
mp | M m] v, |m|
;3 et LG = =+ 2 5.31
-~ [M + - —or -~ i + - —or -~ (5.31)

Devemos notar que b = |m|+ 1, de modo que b € Z7 sendo esse parametro o mesmo para
M(a,b,ar?) e U(a,b,ar?), a tabela de derivadas para funcoes de Kummer (Nist-2010,
pagina 325) fornece

d a
—M =-M 1 1
e (a,b, 2) 5 (a+1,0+1,2)

jU(a,b,z):—aU(a—f—l,b—i—l,z)
z
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Sendo assim, obedecendo a regra da cadeia para a derivadas das func¢oes de Kummer,

temos

M'(a,b,ar?) = %M(é+1,b+1,ar2)20zr

U'a,b,ar?) = —aU(a+1,b41,ar*)2ar (5.32)

Logo a expressao (5.31) ird assumir a seguinte forma

mi lé M@E+1,b+1,aa*)2aa  |m|

m% | b M (&, b, aa?) —1—7—@@ -
~U@+1,b+1,00?)2
_U@a+Lbrlaaaa  jml (5.33)
U(a,b, aa?) a

Dividindo toda expressao por aa, vem

mi %M(é—l—},b—l—l,acﬂ) N Im| A = _2§U(§+l,b+1,aa2) N m| 1 (5.34)
mh | b M (&, b, aa?) aa? U(a,b, aa?) aa?
Como a = —%A" 4 mHm —Emnf;vo 4 mHPEL 6§ — | + 1, para cada ntmero

quantico azimutal m e intensidade do campo magnético B, os autovalores de energia F,, ,,

devido a parte radial do problema, serdao as raizes da seguinte equagao

m lza M@E+1,b+1,00%) | |m| 1] UG+ Lo+ 1ad®) m| 0,(5.35)

po + + 2a =
mi | b M(a,b, aa?) aa? U(a,b, aa?) aa?
logo, podemos verificar a dependéncia desses autovalores de energia com a intensidade do
campo magnético uniforme na direcao do fio. Sendo que, esses autovalores serdo inseri-

dos como pardmetros na parte longitudinal do problema, como nas situagoes verificadas

anteriormente.
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Capitulo 6

Resultados

Os resultados obtidos para o fio quantico de GaAs, sob as condigdes propostas nesse
trabalho de doutorado, sao tratados gradualmente nesse capitulo. Sendo que, a escolha do
arseneto de galio deve-se a sua aplicabilidade, pois, esse material semicondutor é de grande
interesse para industria de nanotecnologia [47, 50, 51], muito utilizado na construcao de
circuitos integrados.

O arsenieto de galio é utilizado na fabricagao dos chips mais rapidos do mundo, os
quais, embora mais caros do que os que utilizam substrato de silicio, sao muito mais
velozes na transmissao de informacoes, além de possibilitar uma reducao significativa nos

tamanhos dos equipamentos.

6.1 Fio Quantico Com Barreira de Potencial Infinita

Sob a Acao de ILF THz

Os resultados obtidos, tanto para a barreira de potencial infinita, quanto para a bar-
reira de potencial finita, sdo para um fio quantico de GaAs com raio de 100A. Para os
calculos desenvolvidos, foi assumido que as massas efetivas devido ao movimento dos elé-
trons ao longo do comprimento do fio e perpendicular ao comprimento do fio sdo iguais,
mj =m’ = 0,0665my, sendo my a massa de repouso do elétron.

Considerando o fio quantico de GaAs com barreira de potencial infinita sob a influéncia

de laser intenso ILF THz, polarizado. Calculamos a densidade de estados em funcao da
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energia para um pogo quantico cilindrico, tipo fio quantico.
Primeiramente, determinamos os niveis de energia £, , na auséncia de campos exter-
nos, tabela 6.1, de acordo com os zeros da fun¢ao de Bessel. Esses valores sdo importantes

para comparagoes posteriores a adicao de campos externos.

Estados (Ep,.)
*Fop Ein Eag Eo 2 Esq Er s Eyq Eso Eos

Energias

(meV) 33,13 84,12 151,12 174,58 233,22 281,99 329,91 405,92 429,05

Tabela 6.1: Niveis de Energia E,,, para o fio quantico de GaAs de raio a = 100A na

auséncia de campos externos. *Estado fundamental.

Estes niveis de energia marcam as posi¢oes das divergéncias na pjive(E). O aumento
das distor¢oes na forma da DoS com o aumento da intensidade do laser é mostrado para
os quatro primeiros niveis na figura 6.1, onde a frequéncia ¢é fixa em 1 THz, modulando a
intensidade do laser com Fy = 0 na auséncia do laser (nivel de referéncia), e aumentando
a intensidade para Fy = 2 kV/cm, Fy = 5 kV/cm e Fy = 10 kV/em. O aparecimento de
oscilagoes DFKE ¢é bem visivel para as intensidades Fy = 5 kV/cm e Fy = 10 kV /cm.

A figura mostra claramente os desvios nos niveis de energia (blueshifts), determinados
por e*F /(4m)*w?, que para as intensidades de Fy = 2 kV /em, Fy =5 kV/cm e Fy = 10
kV /em sdo, respectivamente, 0,7 meV, 4,2 meV e 16,7 meV.

Mantendo uma intensidade fixa para o laser em Fy = 2 kV/cm, verificamos que a
redugao da frequéncia desse laser provoca distor¢oes na DoS semelhantes as observadas
anteriormente, onde os desvios de energia para as frequéncias de 1 THz, 0,4 THz e 0,2 THz
sao, respectivamente, 0,7 meV, 4,2 meV e 16,7 meV, sendo que, a redugao da frequéncia
diminui as oscilagoes da DoS 6.2.

Sendo assim, podemos modular o perfil da DoS para o fio quantico de GaAs sob a
influéncia de de ILF THz de duas formas: i) aumentando a intensidade do laser e mantendo
sua frequéncia constante; ii) reduzindo da frequéncia do laser e mantendo sua intensidade
constante, sendo que ambas situacoes nos leva a uma mudanga no perfil da DoS de sistemas
quase-1D para a forma de uma distribuicao de picos que se assemelha a DoS de sistemas

quase-0D. Esta ¢ uma consequéncia de uma forte localizacao dos estados induzidos pelo
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Figura 6.1: O perfil da DoS para um campo de laser de frequéncia 1 THz, com os blueshifts

para algumas intensidades do laser.

campo elétrico intenso (campo laser polarizado [48, 49]), que reduz o continuo 1D para
um conjunto discreto 0D.

Visto que a DoS identifica o nimero maximo de portadores que podem ocupar os esta-
dos com energias entre € e € + de, para uma determinada temperatura e um determinado
numero de portadores confinados em um fio quantico. Sabendo que, esses portadores
determinam a posicao do nivel de Fermi, que por sua vez controla o preenchimento das
sub-bandas 1D, é evidente que o estudo das alteragoes na DoS induzidas pelo laser de-
senvolvido nessa tese pode servir como um guia para outros trabalhos que envolvam a

influéncia de laser em semicondutores de baixa dimensionalidade.

o7



10 L N : * I . ) < I

h : il
........ sem laser i :
Jl—= = 10THz :: H :" K
—i— : : sl
iR i % |
0.8 - —73 all} | -
| il R
| T o)y s
* R L
0.6- i 3 -
i |
” .
o
Q

Energia (meV)

Figura 6.2: O perfil do DOS para um campo de laser de intensidade Fy = 2 kV/cm, com

a reducao da frequéncia em THz.

6.2 Fio Quantico Com Barreira de Potencial Infinita
Sob a Acao Simultanea de ILF THz e Campo
Magnético Uniforme

Agora, temos os resultados obtidos para o fio quantico de GaAs, com barreira de
potencial infinita, na presenca de um campo laser ILF THz, polarizado na direcdo de
crescimento do fio (eixo z) e um campo magnético uniforme paralelo ao fio B = B2. Os
autovalores de energia F,, ,, sdo alterados pela intensidade do campo magnético conforme
a figura 6.3, onde temos um gréfico de E,,,, em funcao de B. As linhas sélidas sao para
m = 0, as linhas tracejadas sao para m = 1 e as linhas trago-ponto sao para m = 2.
Os rétulos (m,n) identificam cada sub-banda 1D, sendo m o niimero quéntico azimutal.

Nota-se que todas as curvas com um mesmo valor de m possuem praticamente a mesma
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inclinagao. Portanto, com o aumento de B os estados de menor m (menos inclinados)

serdao cruzados por estados de maior m (mais inclinados).

500 ~
400
< 300-
0
£ _
<
£
LE 200
100 -
0 T I T | T | T |
0 20 40 60 80
B (T)

Figura 6.3: Autovalores de energia E,,, em funcao do campo magnético B aplicado

paralelamente a um fio quantico de GaAs com raio de 100 A.

Os resultados revelam que os desvios nos niveis de energia, E,,,, provocados pelo
campo magnético nao sao uniformes ocasionando o cruzamento de niveis, veja tabela 6.2
o valor do campo magnético para o cruzamento de alguns niveis de energia.

Como as curvas com o mesmo valor de m tém praticamente o mesmo perfil, ou seja,
apresenta a mesma declividade devido de dependéncia de E,,, com B. Aumentando a
intensidade do campo magnético (E ) os estados com menores valores m (menos inclinados)
serdo cruzados por estados com os maiores valores de m (mais inclinados). Assim, os
efeitos do campo magnético sobre a densidade de estados do fio quantico de GaAs difere
dos efeitos causados pelo campo laser polarizado, onde os desvios da DoS sao uniformes,

como mostrado em um dos nossos trabalhos mais recentes [16].

Com o objetivo de explorar mais niveis de estados tem-se o grafico da DoS, figura 6.4,
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Ep o Ei s Eys Es,
Epy | 13T - - -
Eaps || - - 13T -
Es - 26T 68T -
Eiulll - - 27T 39T

Tabela 6.2: Intensidades do campo magnético para o cruzamento entre alguns niveis de

energia F,,,, esses valores foram obtidos variando gradualmente o valor de B para o

GaAs.

na auséncia de campo magnético (ou seja, B= 0), com isso, temos os desvios uniformes
nos niveis de energia F,, , provocados por campos de laser intenso de frequéncia 1 THz,
linearmente polarizado. Como referéncia temos a linha pontilhada para Fy = 0 (ou seja,
a DoS livre do laser). As outras linhas sdo para Fy = 2 kV/cm (tracejada), Fop = 5
kV/cm (trago-ponto) e Fy = 10 kV/em (solida). Os correspondentes desvios de energia
sao, respectivamente, 0,7 meV, 4,2 meV e 16,7 meV, conforme verificado anteriormente.
Note a reducao no perfil da DoS e o aumento dos BlueShifts uniformes com o aumento de
Fy. Note também, o aparecimento das oscilagoes nas energias acima das singularidades
de cada nivel quase-0D, conhecidos pela dinamica de Franz-Keldysh.

As mudancas no perfil da DoS para elétrons sob as acoes combinadas de um campo
laser de 1 THz, com intensidade fixa (Fy = 5 kV/cm), e um campo magnético uniforme
(B constante) sao indicadas na figura 5.5. A curva trago-ponto é para B = 0 (apenas
uma referéncia). As outras curvas sdo para B = 10 T (tracejada) e B =50 T (s6lido).

Como ja foi mencionado, para valores crescentes de B, os autovalores de energia E,, ,
com valores mais elevados de m, aumentam mais rapidamente do que aqueles com menores
valores de m. Quando alteramos o campo magnético de B = 0 para B = 10 T nao ¢
observado cruzamento de niveis de energia e alguns desvios nos niveis de energia sao
representados por setas sélidas. No entanto, quando a intensidade do campo magnético
é alterada de B = 10 T para B = 50 T alguns cruzamentos de niveis de energia sao
observados, como indicado pelas setas pontinhadas na figura 5.5. Para outros valores do

campo magnéticos temos os cruzamentos mencionados na tabela 6.2.
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Figura 6.4: DoS para elétrons confinados em um fio quantico de GaAs (de raio 100 A)

irradiado por um campo laser linearmente polarizado. Os estado (m,n) estao circulados

na figura.

6.3 Fio Quantico de GaAs Com Barreira de Potencial

Finita Sob a Acao de ILF THz

Seguindo os passos do modelamento matematico desse trabalho, determinamos os
niveis de energia para um fio de GaAs com barreira de potencial finita, definida pela
interface radial de Al,Ga;_,As com x = 0, 30.

O fio de GaAs de raio a = 100 A, é delimitado para uma barreira de potencial, Vy =
227,88 meV, para r > a, valor tabelado para a concentragao de aluminio presente na
liga ternaria da barreira (Al,Ga;_,As). Para o GaAs assumimos que as massas efetivas
radial e longitudinal sdo praticamente iguais, miy ~ my, = 0,0665m, sendo my a massa

de repouso do elétron. Ja para o Al,Ga;_,As a massa efetiva radial utilizada foi m}, =
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Figura 6.5: DoS do fio quantico de GaAs (de raio 100 A) sob a acfo simultdnea de um
ILF de 1 THz (de intensidade Fy = 5 kV/cm) e um magnético uniforme B aplicado ao

longo da dire¢ao do eixo do fio. Os estado (m,n) estao circulados na figura.

(0,0665+ 1,006z +0, 013722)my, sendo que para resolver a parte longitudinal no problema
do fio quantico adotamos apenas a massa efetiva m’ |, uma vez que a probabilidade de
encontrar o elétron dentro do fio é bem maior do que fora dele para os valores de energias
calculados.

Na auséncia de campos externos, de acordo com os zeros da funcao de Bessel, verifi-
camos os autovalores de energia para o fio quantico de GaAs com barreira de potencial
finita, tabela 6.3.

A diferenca entre os valores de energias, encontrados no fio com barreira infinita e
barreira finita, identificam a modulacao definida pela barreira de potencial, uma vez que
a penetracao de barreira da mais liberdade a funcao de onda e, com isso, uma reducao dos

niveis de energia. Estes niveis de energia marcar as posigoes das divergéncias na pyre(F).
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Estados (Ep,..)
*Eoa  FEia Es Eo Es Ei»

) ) )

Energias

(meV) 23,07 58,44 104,28 120,62 158,93 190,70

Tabela 6.3: Niveis de Energia £, , para o fio quantico de GaAs de raio a = 100A na

auséncia de campos externos. *Estado fundamental.
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Figura 6.6: O perfil da DoS para o fio de GaAs com barreia de potencial finita sob a ac¢ao
de um ILF, polarizado, de 1 THz.

O aumento das distor¢oes na forma da DoS com o aumento da intensidade do laser
¢ mostrado na figura 6.6, para uma frequéncia fixa de 1 THz, variando a intensidade do
laser com Fy = 0 na auséncia do laser (nivel de referéncia), Fy =2 kV/cm, Fy = 5 kV/cm
e Fy = 10 kV/em. Note, no grafico, a evidéncia do aparecimento de oscilagoes DFKE,

para o fio de barreira finita, principalmente para as intensidades Fy = 5 kV /cm e Fy = 10
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kV /cm.

O gréfico da DoS para o fio quantico de GaAs com barreira de potencial finita, na
condi¢ao de intensidade fixa Fy = 2 kV /em para frequéncias varidveis esta representado na
figura 6.7. Como os desvios nos niveis de energia devido ao laser polarizado nao depende
das condigbes radiais, os blueshifts sao os mesmos encontrados para o fio de barreira

infinita, sob a acao do laser com as mesmas intensidades e frequéncia. A mudanca ocorre

somente nos autovalores Enn.
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Figura 6.7: DOS para fio quantico de GaAs com barreira de potencial finita sob a agdo

de ILF THz, linearmente polarizado, para frequéncias variaveis e intensidade fixa Fy = 2

kV /cm.

O perfil da DoS do sistema quantico quasi-1D muda gradualmente para o perfil de picos
de tipicos de sistema quase-0D, para uma frequéncia fixa do laser de 1 THz e aumento da
intensidade, ou para uma intensidade fixa e reducao da frequéncia em THz, isso é, para

os valores frequéncia e intensidade considerados em nossos calculos.
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6.4 Fio Quantico de GaAs Com Barreira Finita Sob a
Acao de ILF THz e Campo Magnético Uniforme

As modificacoes da densidade de estados para o um fio quantico de GaAs com barreira
de potencial finita na presenca de dois campos simultaneos, um ILF THz, polarizado em
z (diregao de crescimento do fio) e um campo magnético uniforme B = Bz, segue as

mesmas tendéncias ja verificadas.

200

150

(meV)

1004~

Emn

50

0 10 20 30 40 50 60
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Figura 6.8: Dependéncia dos autovalores de energia FE,,, com o campo magnético B
aplicado paralelamente a um fio quantico de GaAs com raio (a = 100 A) com barreira de

potencial finita. Os rétulos (m,n) identificam cada sub-banda 1D.

O potencial vetor devido ao campo magnético, obtido pelo calibre simétrico, altera
os autovalores de energia F,,,, conforme a figura 6.8, onde temos um grafico de E,,,, em
funcao de B. As linhas sélidas sdo para m = 0, as linhas tracejadas sdo para m = 1 e as
linhas trago-ponto sao para m = 2. Nota-se que todas as curvas com um mesmo valor de

m possuem praticamente a mesma inclinacao. Portanto, com o aumento de B os estados
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de menor m (menos inclinados) serao cruzados por estados de maior m (mais inclinados).

O gréafico mostra que para maiores intensidades do campo magnético, B , os autovalores
de energia £, , aumentam mais rapidamente para estados com valores mais elevados de
m. Logo os desvios nos niveis de energia nao sao uniformes, possibilitando o cruzamento
de niveis de energia com o aumento da intensidade do campo magnético. Observe que o
estado (2,1) cruza o estado (0,2) para B = 9,5 T e o estado (3,1) cruza o estado (1,2) em
B=18T.

As mudancas no perfil da DoS para elétrons sob as a¢oes combinadas de uma campo
de laser terahertz com uma intensidade fixa (Fy = 5 kV/cm) e um campo magnético
uniforme (B constante) sao indicadas na figura 6.9. A curva trago-ponto é para B = 0

(apenas uma referéncia). As outras curvas sao para B = 5 T (tracejada) e B = 20 T

(s6lido).
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Figura 6.9: DoS para o um fio quantico de GaAs com barreira de potencial finita sob a
acao simultdnea de um ILF, polarizado, com uma frequéncia fixa de 1 THz e intensidade

Fy =5 kV/cm, e uma campo magnético uniforme.
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Capitulo 7

Conclusoes

Neste trabalho, investigamos as mudancas na DoS dos estado ligados de elétrons nao
interagentes, confinados em um fio quantico de GaAs com raio de 100A.

As mudancas verificadas sdo induzidas por campos laser THz nao ressonante, linear-
mente polarizado e campo magnético uniforme. Como método de resolucao, utilizamos
o formalismo da funcao de Green em nossos cédlculos, de forma a tratar exatamente a
interacao elétron-foton. Nossos resultados mostram que os efeitos de campos laser sobre a
DoS dos elétrons sao: i) desvio ndo uniforme, nos niveis de energia, induzido apenas pelo
campo magnético, sendo que, esses desvio sao mais pronunciados para os estados com
maiores valores do niimero quantico azimutal m; ii) desvios uniformes nos niveis de ener-
gia devido ao ILF THz, blueshifts dados por 2vyhw, introduzido pela DFKE; iii) redugao
no perfil da DoS de sistema quase-1D para quase-0D; iv) o aparecimento de oscilagdes de
Franz-Keldysh.

Os efeitos de campos eletromagnéticos em sistema quantico quase-1D foram abordados
com base nos efeitos devido a DFKE, introduzido por Jauho e Johnsen para 3DEG e
estritamente 2DEG [14]) e estendido a quase-2DEG por W. Xu [15]. Verifica-se que
os efeitos sdo mais evidenciados para altas intensidades de laser e/ou regime de baixa
frequéncia. Nesse caso, o perfil habitual da DoS para um confinamento quéantico quase-
1D, cuja dependéncia com a energia ¢ dada pelo inverso da raiz quadrada, muda para
uma distribuicao de pico que se assemelha aquela encontrada para elétrons quase-0D
confinados em pontos quanticos [7].

As modificagoes da DoS devido a presenca de campos eletromagnéticos externos, para
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os parametros adotados nesse trabalho, sao fortemente dependentes tanto do campo mag-
nético, quanto do campo laser THz, o que sugere um mecanismo para o ajuste do nivel de
Fermi e da densidade de portadores em cada sub-banda 1D, com implicagoes para todas
as propriedades fisicas de semicondutores de baixa-D [16].

Para um fio quantico com um nimero fixo de portadores, um aumento detectavel
na energia de Fermi, com a ocupacao de maiores sub-bandas 1D é esperada como uma
consequéncia da redugao da DoS. Esse efeito afeta tanto o transporte 6ptico quanto as
propriedades de transporte em nanoestruturas, por isso, a compreensao dos efeitos de
campos laser THz nao ressonante e campos magnéticos na DoS do fio quantico de GaAs
parece oferecer uma forma de sintonizar as observaveis de sistemas quanticos de baixa
dimensionalidade.

Este tipo de controle pode ser de grande interesse para aqueles que trabalham com
dispositivos eletronicos baseados em nanoestruturas semicondutoras, um campo de pes-
quisa que tem sido estimulado pela evolucao das modernas técnicas de crescimento de
cristais, bem como o desenvolvimento de novas fontes de campos magnéticos intensos [59]

e radiagoes laser de alta qualidade e de alta poténcia (principalmente FEL).
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Apéndices

Apéndice A - Constantes Fisicas Fundamentais

Nesse apéndice vamos introduzir os valores de algumas constantes fisicas utilizadas
em nosso trabalho. Os valores dessas constantes sao de fundamental importancia para o
calculo de estruturas eletronicas e comumente revisados por 6rgaos competentes como o
CODATA (Committee on Data for Science and Technology). Os valores apresentados na
tabela 7.1 foram recomendados e publicados pelo CODATA [53] na sua tltima atualizacao

ocorrida em 2006.

Simbolo Valor Unidade Descricao

& 2,99792458 x 108 m/s velocidade da luz no vacuo

e 1,602176487 x 10~ C carga elementar

€0 1/(poc?) F/m constante dielétrica

h 6, 62606896 x 1034 Js constante de Plank

h 1,054571628 x 10734 Js constante reduzida de Plank
mo 9,10938215 x 1073 kg massa de repouso do elétron

Lo A x 1077 N/A?  permeabilidade magnética do vacuo

Tabela 7.1: Valores de algumas constantes fisicas de fundamental importancia para o

calculo de estruturas eletronicas recomendadas pelo CODATA [53].

Existem, ainda, algumas constantes que sao intrinsecas ao material em questao, dessa
forma vamos destacar algumas constantes utilizadas para a composto binario GaAs e para
liga ternaria Al,Ga;_,As muito difundida para confinamento quéntico de elétrons em
pocos quanticos de GaAs. Esses valores, representados na tabela 7.2, sao recomendados

por Li [54].
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Simbolo  GaAs Al,Ga_,As Unidade Descri¢ao

E, 1,5194 1,5194 4 1, 362 + 0, 2222 eV largura da banda proibida
m* 0,0665 0,0665 + 0,1006z + 0, 013722 mo massa efetiva do elétron
€ 12,4 12,4 - 1,8z ) constante dielétrica

Tabela 7.2: Valores de algumas constantes fisicas de fundamental importancia para o cal-
culo de estruturas eletronicas das ligas binaria GaAs e ternaria Al,Ga;_,As recomendadas

por Li [54].

Geralmente os parametros das ligas ternarias de semicondutores I1I-V podem ser de-
terminados a partir da interpolacao linear dos valores dos parametros dos compostos
binarios relevantes (dessa forma para a liga ternaria de AlGaAs tem-se os compostos bi-
narios GaAs e AlGa relevantes para sua formacao), esse procedimento é conhecido como
lei de Vegard. Entretanto, existem outras aproximagoes utilizadas, como as de ordem

quadratica ou mesmo cubica.

Apéndice B - O Hamiltoniano de BenDaniel e Duke

A equacao de Schrodinger para o fio quantico de GaAs, com barreira de potencial
finita, levou em consideragao a descontinuidade da massa efetiva na interface entre GaAs
e AlGaAs. Nesse caso, para obter solugdes numéricas mais proximas da realidade expe-
rimental, devemos considerar a descontinuidade da massa efetiva no modelamento mate-
matico [46].

O estudo de nanoestruturas geralmente é tratado pelo hamiltoniano convencional, que

em 1D ¢é dado por:
h? d*y)

Com* da?

+V(x)(x) = Ed(x), (7.1)

onde m* é a massa efetiva. Porém, para o caso em que a massa efetiva variavel, ou
seja, depende da coordenada espacial m* = m*(z) é comum o uso do hamiltoniano de

BenDaniel e Duke [44, 45], esse hamiltoniano é dado por:

I d [““”] £ V(@) = Bule). (7.2

m*(z) dx

veja que, para uma massa efetiva constante os dois hamiltonianos levam a mesma equacao
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diferencial.

Seja uma interface 1D, na qual ha uma separagao entre dois meios distintos em x = a,
isso leva uma equagdo de onda v (x) para x < a e outra equagdo de onda ¥y(x) para
x > a. O hamiltoniano convencional e o hamiltoniano de BenDaniel e Duke satisfazem a
condic¢ao de continuidade da funcao de onda no ponto x = a de descontinuidade de massa,
tal que: ¢1(a”) = to(a™).

Integrando as fungoes (7.1) e (7.2) para ambos os lados da interface, temos que o

hamiltoniano convencional fornece

dib(a”) _ dip(at)

7.3
dx dr ' (7.3)
entretanto, o hamiltoniano de BenDaniel e Duke fornece
1 - 1 +
W) 1 db(a) -

m*(a~) dx m*(at) dr

conforme utilizado para descrever a interface do fio quantico de GaAs.

Apéndice C - Funcgoes Especiais

C.1 Funcao de Bessel de Primeira Espécie

Tomemos a equacgio de Laplace em coordenadas cilindricas de forma que V2 (r, 0, 2) =

0, ou seja
P 10 1o o
or:  ror  r2002 022

Podemos resolver a equagao por separacao de variaveis, tal que: ¥(r, 0, z) = R(r)®(0)Z(2)

Y(r,0,z) =0.

e entao obtemos as equacoes seguintes

7"+ X7 =0, (7.5)

com A\ real,
" +m?*® =0, (7.6)
PR+ rR 4+ (FA\*r* —m*)R =0, (7.7)

escolhendo —\? na equacao 7.5 as solucdes possiveis sao:
Z(2) = Ae™ 4 Be ™,
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®(6) = C cos(mb) + Dsen(mb).

Substituindo A\r = x na equacao (7.7) e tomando y(z) = R(x/\) obtém-se a seguinte
equacao radial

22y +xy + (2 —m®)y = 0, (7.8)

que ¢ a equagao de Bessel de ordem m. Caso escolhéssemos +M\? na equacao (7.5) a
equacao radial seria uma equacao de Bessel modificada de ordem m, e ficaria da seguinte
forma

22y + xy — (2 +m?)y =0, (7.9)

Seja a equagao de Bessel de ordem v, com v real ou complexo, dada por

2.1

o2y + xy + (2 — )y = 0. (7.10)

Podemos obter uma solugao dessa equacao em termos de séries de poténcias utilizando o

método de Frobenius
o
= Y 0,
n=0

ao substituirmos y na equacao (7.10) por esta série tem-se

" [i an(s +m)(s+n = 1)x5+n_2] o [i an(s + n)xﬁn_ll + (2* = v?) i apz™t =0
n=0 = T
resultando em
i [ s+n)(s+n—1)+(s+n) —VQ)}st_i_iananH —0,
n=0
que é equivalente a
i an[(s +n)(s+n—1)+(s+n)— y2)}x$+n + i oz = 0
n=0 =

esse somatorio terd a forma de
[s(s=1) s agz*+ | (s+1)s+(s+1) =] an 5+1+Z {[(s+n)? = v an + aps o = 0.

Para ag # 0 o primeiro termo da equacao anterior nos leva a equacao indicial s? — 2 = 0,
da qual obtém-se s = +v. O segundo termo, [(s + 1)* — v*Ja; = 0, ndo tem um nome
especifico, porém para satisfazer o primeiro termo temos a; = 0 e todos os temos de

indices impares serao nulos. J& o terceiro termo ¢ chamado de férmula de recorréncia,
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[(s+n)*—1?|a, +a, o = 0 para n > 2. Dai todos coeficientes de indice par serdo obtidos

pela relagao de recorréncia para n > 2, tal que

4. — Qp—2
= ——— 2
(s +n)2—v?’

sendo assim, todos termos de indice par poderao ser obtidos em termos de ag. Para s = v
a série solucao da equacgao de Bessel de ordem v, em termos de fun¢oes Gamma, assume

a forma

esta solugao é denominada de fungao de Bessel de primeira espécie de ordem v e é indicada

por J,(x), escrita por

) =3 n!m(: >:+ ) @)H

n=0
Esta série converge para todo intervalo finito e estd definida para todo valor de z (real ou

complexo). Quando v nao for inteiro, a segunda solugdo da equagdo de Bessel pode ser

obtida pelo método de Frobenius tomando s = —v, dessa forma a série solugao serd entao
2n—v
0 C_l)n T
J;V - 5 )
(%) 7;) nll'(n—v+1)\2

contudo J, e J_, sdo duas solugoes linearmente independentes da equacgao de Bessel.

t=1/1) Jesenvol-

A funcao geratriz da func¢ao de Bessel pode ser dada por g(z,t) = e(@/2)(
vida em série de Laurent na variavel ¢, que definird as funcoes de Bessel de ordem inteira

na variavel x, assim

@/ — Z Jn(x)t", (7.11)
substituindo ¢t = e na equacgdo (7.11), temos uma exponencial que envolve a funcio
“SGHO”,

et — N () (1) ™. (7.12)
J4 para t = ie™ na equacdo (7.11), temos uma exponencial que envolve a funcio “cos-
seno”,

erizeost — > (F0)" T, (x)e™. (7.13)

Logo podemos expandir uma fungdo do tipo “seno” ou “cosseno” em termos de fungoes

de Bessel, como verificado na tese.
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C.2 Funcao de Green

O trabalho desenvolvido nessa tese utiliza, como método de resolucao de um sistema
quantico quase-1D, a aplicacao de propagador retardado para resolver um problema quan-
tico envolvendo potencial eletrostatico, sendo que, esse propagador é uma fungao de Green,
que por sua vez € uma solucao da aplicacdo de um operador diferencial parcial linear em
uma fungao, possibilitando varias aplicagoes na fisica.

Seja o operador diferencial, dado por D, aplicado a uma fungdo, f(z), arbitraria
definida para uma regiao §2 do espaco, tal que a aplicacdo do operador na fungao resulte

em:

Df(x) = g(x) (7.14)
onde f(x) e g(x) sao fungoes definidas na regiao 2 do espaco com n dimensoes (R"),
essa equacao pode ser resolvida com o auxilio da fun¢ao de Green, isto é, de uma funcao

G(z,z") de dois pontos x e x’ pertencentes a 2, verificando que
D,G(z —2') =6(x — ), (7.15)

isso implica que o operador D, opera na funcdo de x ficando o ponto z’ fixo, sendo assim,

qualquer solugao particular da equagao (7.15) se escreve formalmente como:

fla) = /Q G(x,2")g(x')dz'. (7.16)
Portanto
Df(x) = /Q D,G(z,2')g(a')dz’ = ¢(z) (7.17)

Dessa forma G(z, ') é uma possivel fungao de Green para a equagao (7.14).

C.2.1 Funcgoes de Green na Eletrostatica

Na eletrostatica o potencial V(7) devido a uma distribuigdo de carga com densidade
p(7) em uma regiao €2 do espago deve satisfazer a equagao de Poisson que se trata de uma

equagao diferencial parcial de segunda ordem dada por:

VIV () = —jopm, (7.18)

dessa forma,

B 1 p(7)
= = 1
Vi) dmeg Ja |7 — 1| (7.19)
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A deducao formal deste resultado é facilitada pelo uso da distribui¢ao de Dirac, §(7—

7 ), comumente chamada de Delta de Dirac, onde:

- 0 se 7 7
57— ) = 7
oo se ¥ = 71!

Sendo que para o espago tridimensional,

ng—mﬂmﬁ:fw% (7.20)

—
/

para toda funcao f(7) continua em 7 = r’.
Interpreta-se fisicamente 6(7" — 73) como a densidade de uma distribuicao de cargas
gerada por uma carga pontual unitaria localizada no ponto 7. Para uma carga pontual,

q1, localizada no ponto " o potencial é dado por:

1 41
V() = S - 7.21
"= (7.21)
para q; = —&g, podemos descrevé-la por ¢ = —eod (77— 7 ) que da origem a um potencial
do tipo
1 1
V() =—— ,
( 47 |F— r’|

—
/

logo G(7,r") =

_1_1
47 |F—y?

‘ satisfaz a equacao

V2G(7,77) =

=y
|
Ry
S~—

(7.22)

C.2.2 Funcgoes de Green na Eletrodindmica

Na eletrodindmica [55], ou seja, quando temos cargas em movimento, as Equagdes de

Maxwell, no Calibre de Coulomb, nos levam as seguintes expressoes:

1 02 —p(t, 7
e
T s 10%\ 2 . =
OA(t,7) = [ V" — el A(t,7) = —poJ(t, 7), (7.24)

onde o operador O é conhecido por D’Alembertiano. Nesse caso buscamos uma fungao

de Green que satisfaca

OG(t, 7t 1) = 6(t — )0 (F — 1), (7.25)



tal que a solugao de
aft,r) =g(t,7), (7.26)
seja dada por:
£, / ' G, 7t 7 g (t' 7). (7.27)
Podemos, entao, utilizar a transformada de Fourier para encontrar a funcao de Green

desejada, dessa forma,

d d3k S
(t,7) = / WD it R oK), (7.28)
Flw k) = / dtd3re‘i“te‘iE'Ff(t,F). (7.29)
Fazendo a transformada de Fourier na equagao (7.26) obtemos:
2
AV A
(—k +02>f_g:f— E2_%229- (7.30)

Dessa forma, podemos fazer a transformada inversa de Fourier para obtermos f(t,7) em

termos de g(¢',r7), logo

dwd®k ., 7~ —1 -
f(t,f‘) — / W ezwtezkwig(w?k)

(2m)4 2 w2/02
dwdk _ L
— / (;} ) ezwtezkr 2/ . /dt d3 ! —iwt! efzk g(t ,’I"/)
™ —w/c
dwdk -1
— dt d3 ! 7 / w(t—t") 1k( )_’7 31
/ Tyt ) (2m)4 e e B2 — w?/c? (7.31)

Ao compararmos esta ultima equacao com a equagao (7.27), verificamos que a fungao

de Green ¢é dada por:

fazendo At =t — ¢/, AP = 7 — 1/ e reescrevendo a integral, temos:
G(t, 7t / deoet / i (7.33)
— W2 /c2
Para um sistema de coordenadas cilindricas, escolhendo k., na direcao de A7, vem que

- eikAr cos 2

= -1 iwA o 2 !
G(t,?";t/,r) = W/dwe t/o dk k /_1 d(COSH)m 0 d(b
-1

. 0o k2 1 A )
iwAt ikAr _ _ —ikAr
(2n) /0 s raiiar e~ RATY (7.34)
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Simplificando a integral em termos de sen(kAr) e trocando a ordem das integrais em

k e w, ficamos com a seguinte integral

eiwAt

w2 — k202 ’

A2 1

/OO dk k sen(kAr) /OO dw (7.35)
0 —00

A integral em w pode ser resolvida pelo método dos residuos. Existem dois polos no
plano de w complexo, sendo um em w = kc e outro em w = —kc. A integral anterior
dependera de como fechamos o contorno nesse plano complexo para incluir um, dois, ou
nenhum dos dois polos (lembrando que se a escolha for tal que nenhum polos cai dentro
do contorno, a integral se anula).

Algumas opgdes de contornos possiveis sao mostradas na figura contorno. Outras
escolhas podem ser feitas além dessas duas mostradas na figura, vocé poderia escolher
incluir o polo da direita mas nao o da esquerda, ou vocé poderia escolher incluir o da
esquerda e nao o da direita, ou ainda, poderia até escolher uma combinacgao linear que

envolvesse os dois polos.

" Imiw) g ™ Im(a)
\\
/ \
|' X x AL Ao R

Figura 7.1: No painel da esquerda, se o contorno é fechado “por cima” os polos sao
incluidos e a nossa integral é dada pela soma dos residuos; se o contorno é fechado por

baixo, a integral da zero. J4 no painel da direita, é o inverso que ocorre.

Essa liberdade na escolha do contorno, e quais residuos portanto vao determinar a
integral, é uma consequéncia da liberdade que temos para escolher qual funcao de Green
queremos. Lembre-se que existem infinitas funcdes de Green, e a nossa escolha deve se
pautar pelas condi¢oes de contorno ou outros argumentos de natureza fisica.

Para problemas que envolvem radiacao de ondas eletromagnéticas devemos escolher

o painel esquerdo da figura fig:contorno. Essa escolha leva a func¢ao de Green retardada.
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Note que, para que a integral possa ser fechada “por cima” é necessario que, na equacao
(7.35), iwAt — —oco quando Im(w) — 400. Em outras palavras, para a nossa escolha de
incluir ambos os polos, é preciso que At > 0. Se At < 0 entao o contorno deve ser fechado

“por baixo”, nenhum dos polos é contido no contorno e a integral da zero, ou seja

eiwAt
C(AL Ar) = WS ~ / dk k sen(kAr) O(AL)2ri X;J @W=w) s (730)
Tomando ambos os residuos, w = +kc, obtemos
2@(At 2sen(kcAt)
C@(At) 1 o eikAr _ efikAr eikcAt _ efikcAt
At Ar) = S22 2 / dk (7.
GALA) = =5 A by ( 2i 2i (7.38)
Agora, basta usar o fato de que o integrando é uma funcao par de k, e que:
/ T ke = 2m8(r), (7.39)
o resultado é
. _ cf(At) 1
G(At; Ar) = A —[0(Ar + cAt) — 6(Ar — cAt)]. (7.40)

Devido a fungao-degrau 0(At), apenas a segunda fungao ¢ pode ser diferente de zero, o
que nos da o resultado final

—16(A)

G(ALAY) =~ =5

St — (t — Ar/c)]. (7.41)

O argumento da func¢ao § pode ser escrito em termos do tempo retardado tg =t — Ar/c.
O termo Ar/c é o tempo que um sinal que caminha & velocidade da luz leva para ir do
ponto 7’ até o ponto r. Um observador no ponto r, no instante ¢, vé portanto um sinal
que foi emitido no ponto " no instante tgr. O que equivale dizer: um sinal emitido no
instante ', no ponto 77, chega no ponto r no tempo t = t' + Ar/ec. Ea funcao de Green
retardada que nos da a noc¢ao de causalidade, de uma ordem na natureza (no caso, na
natureza do eletromagnetismo) que determina que as causas antecedem os efeitos. Essa
propriedade causal do eletromagnetismo foi depois estendida para toda a Fisica, e levou
a Teoria da Relatividade Especial de Einstein, em 1905. Para analisar, vamos escrever

a solugao final para as ondas no nosso campo f(t;7) em termos da fonte e da fungao de
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Green retardada. De (7.35) temos

ren = f dt’d%ﬂgé[ '~ talg(t', 7

— g(t.,x")

Note que nao ha necessidade de escrever a funcao ©, uma vez que, a condicao de que At >
0 é sempre satisfeita no caso que estamos considerando. Fizemos a tltima integral, em
dt', apenas para mostrar como o nosso resultado final se relaciona com outros resultados
do eletromagnetismo, que podem ser mais familiares. Se pusermos o potencial elétrico
V em vez de f |, e —p/€y e no lugar de g, obtemos simplesmente a solu¢ao conhecida da
eletrostatica. Mas note que agora a densidade de carga nao é a instantanea (em t), mas

aquela num instante anterior, tp =t — Ax/c.

C.3 Funcoes Hipergeométricas

A funcao de Kummer é uma funcao hipergeométrica que é solucao de uma equagao
diferencial ordindria, linear, homogénia e de segunda ordem, sendo que alguns autores
chamam essa equagao diferencial de equacao diferencial de Gauss [56].

Considerando uma equagao diferencial ordinaria, linear, homogénea e de segunda or-
dem na sua forma mais geral e impondo que haja somente trés pontos singulares regulares,
sendo estes zero, um e infinito, a equacao resultante ¢ a chamada equagao hipergeométrica.

Para uma equagao diferencial do tipo:

W"(z)+ P(2)W'(2) + Q(2)W(z) = 0, (7.43)

onde P(z) e Q(z) sao fungoes analiticas. Podemos, por intermédio da combinagao de duas
transformacoes, preservando a forma da equac¢do e mantendo os pontos de singularidades
inalterados, chegar a uma equagdo hipergeométrica. As transformacao recorridas sao:
bilinear! e transformagao da forma, do tipo W (z) = (z — 21) Mz — 22) (2 — 23) “v(2),
com A+ p+ v = 0 que para os pontos singulares regulares z;, 29 € 23 iguais a 0, 1 e oo

obtém-se a seguinte equacao diferencial

z(1=2)W"2)+[c—(a+b+1)z]W'(2) — abW(z) = 0, (7.44)

1'Uma transformacdo do tipo y = (az + b)/(cx + d) para x # —d/c.
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que é chamada de equacao hipergeométrica. Sendo que a solucdo de qualquer equacao
diferencial ordinaria, linear, homogenia e de segunda ordem, com trés pontos singulares
e regulares, pode ser escrita em termos de uma solugdo da equacgao hipergeométrica. A
permutacao entre os coeficientes e entre os pontos de singularidades nao modificam a
identidade da equacao, porém, conduzem a hipergeométricas diferentes, que fornecem 24
solucoes diferentes conhecidas como solugoes de Kummer. Como uma equacao diferencial
ordinaria de segunda ordem s6 admite duas solugoes linearmente independentes, exitem
entre essas 24 solugdes uma série de relagoes, conhecidas como relagoes de Kummer, que
permitem obter outras solugdes a partir de uma solugao conhecida [57].

As solugoes de uma equacao hipergeométrica em torno de seus pontos singulares podem
ser obtidas pelo método de Frobenius. Para o ponto singular z = 0, ou seja, na vizinhanca

da origem, ¢ dada pela série a seguir:
W(z) =Y d.,2"", (7.45)
n=0

com dy # 0, onde d,, sdo os coeficientes e s é o parametro livre. Substituindo essa série

na equacao 7.44 tem-se

(z=2%))_ (n+s)(n+s—1)d,2""*+
n=0
[c—(a+b+1)2] Y (n+s)dpz""" —ab ) d,2"" =0,
n=0 n=0
que resulta, apés um remanejamento dos somatérios, em
dn+s)n+s+c—1)d2"" 1= [(n+s)(n+s+a+b)+ abld,2"" = 0. (7.46)
n=0 n=0

Deslocando o segundo somatorio temos:

o

(n+s)(n+s+c—1)d 2" =" [(n+s)(n+s+a+b)+abld,_1z"*1 =0,
n=1
(7.47)

n=0

que nos fornece a equagao indicial: s(s+ ¢ — 1) = 0 e relacdo de recorréncia:

m+s+a—1)(n+s+b—1)

b = (n+s)(n+s+c—1)

dyp_1, comn > 1,

da equacao indicial vem que s = 0 ou s = 1 — ¢ e se o parametro ¢ nao ¢ um inteiro

negativo, podemos obter uma solugdo com o expoente s = 0, com isso a relacao de
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recorréncia torna-se

n+a—1)(n+b—1)
(n)(n+c—1)

d, = ( d,_1, comn > 1.

Podemos agora, escrever os coeficientes d,, em termos do coeficiente dy, obtendo

dl == a;:bdo
4 — (a+1)(b+1) ,  ala+1)b(b+1)
2T 20+ 1) T 2e(e+1)
dy — (a+2>(b+2)d2 _ a(a+1)(a+2)b(b+1)(b+2)do

3(c+2)

que em termos da funcao Gamma resulta em

3.2c¢(c+1)(c+2)

lla+n)T'(b+n) I'(c) 1
(@) T() Tlc+n)n "

d, = (7.48)

Dessa forma a solugao da equacao diferencial nas vizinhas da origem z = 0 sera dada por:

B ab) ala+1)bb+1) 5 ala+1)(a+2)bb+1)(b+2) 4
do= |1+ 1e” * 2lc(c+1) 3le(c+1)(c+ 2) :

A fungao entre colchetes, verificada na vizinhanga da origem é chamada de fungao
hipergeométrica ou fun¢ao de Gauss e é representada por o F} (a, b; ¢; z), onde os parametros

a e b aparecem no numerador da série, enquanto ¢ aparece no denominador, sendo que

c# —monde m =0,1,2,---, assim a fungdo hipergeométrica fica da seguinte forma
I'(e) & T(a+n)(b+n)
Fi(a,b;c;z) = n 7.49
2Fi(a, bic;2) ['(a)T(b) nz:% [(c+n)n! = (7.49)

que é convergente para |z| < 1.
Podemos, ainda, utilizar a representacao integral dessa hipergeométrica. Seja a inte-
gral do tipo
J = /01 P71 — ) (1 — 2t) T,

onde Re(c) > Re(b) > 0, assumindo |z| < 1 no intervalo 0 < ¢ < 1 podemos escrever

(1 — 2t)~* em termos de uma série uniformemente convergente, tal que

J = /01 tb_l(l . t)c_b_l i F(g(:)n) (Zt)n

1 & Ta+n) o e—b-1
= o> 2 /Ot (1— 6)°>1dt. (7.50)

|
n=0 n:

dt

n!

87



A integral da equagao anterior corresponde a funcao Beta, 3(b+n,c—0b), que em termos
da fungao Gamma pode ser escrita como

I'(b+n)'(c—0b)
C(c+mn)

Bb+n,c—b) =

bl

dessa forma

1 & T(a+n)T(+n)l(c—b)

/= I'(a) = Z n! I(c+n)
B F(c b) °°Fa+nF(b+n)
B nz‘; I'(c+n)n!

n

n

_ F(c—b)F(b) L) §~Tatnlb+n),
Mo @i & et
_ Te=br®) o
= g ehlbic:) (7.51)

Sendo assim, a forma integral da hipergeométrica em questao serd

JFi(a,bi ¢ 2) = 1“(05(;))1“(()) | R e T e (7.52)

C.3.1 Funcgoes Hipergeométricas Confluentes

Uma funcao hipergeométrica confluente é verificada quando dois dos trés pontos sin-
gulares se fundem em uma unica singularidade, sendo assim, a equagao tera apenas duas
singularidades e por isso é chamada de confluente. Dessa forma a funcao hipergeométrica
confluente, solugao da equacao diferencial, depende apenas de dois pardmetros.

Para a equagao (7.44) verificada anteriormente, considerando o pardmetro b # 0 e
introduzindo uma mudanga de varidvel do tipo z = /b, resulta a seguinte equacao dife-

rencial
: (1 - 2) W(x) + {c _ (bl + 1) } W(z) — aW (z) = 0, (7.53)

tomando o limite b — oo, finalmente chegamos a uma equacgao hipergeométrica confluente
W' (x) + (¢ — 2)W'(z) — aW (z) = 0. (7.54)
Esta equacao tem somente dois pontos singulares, um singular regular na origem e um

singular irregular no infinito, sendo que este ultimo se deve a confluéncia de dois pontos
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singulares regulares (1 e 00) da equagao hipergeométrica. Voltando a solu¢ao da hiperge-
ométrica, equacao (7.49), temos

I'e) & T(a+n)(b+n)
['(a)l(b) 2 I'(c +n)n!

n=0

T

G (1)

W(x/b) = oF1(a,b;c;2/b) =

que no limite b — oo, tem-se I'(b+ n)/T'(b)b"™ = 1, sendo assim a hipergeométrica conflu-

ente é tal que:
! I(e) % Tatn)
['(a) [(c+n)n!

n=0

W(z) = 1Fi(a;c;x) = " (7.56)

Uma equagao hipergeométrica confluente, como a equagao (7.54) possui duas solugdes

linearmente independentes M (a, ¢,x) e U(a, ¢, x) introduzidas por Kummer em 1837 [58].

Dada a solugdo M(a,c,x) = 1Fi(a;c;x) a outra fungao é determinada pela seguinte
relagao
I'i1— I'c—1
Ula,c,x) = I‘(a(—c—?l)M(a’ c,x)+ (ch))xch(a —c+1,2—c¢ ). (7.57)
Na forma integral temos:
I'(c) !
M = —/ shpa=l(1 — ) qt 7.58

onde Re(c) > Re(a) > 0 e para Re(a) > 0 temos:

1 [ee)
Ula, c,z) = / e~ta=1(1 4 £)e-a- Ly, (7.59)

[(a) Jo

Apéndice D - Programas Utilizados

Como o nosso trabalho requer a resolugdo numérica de algumas equagoes diferenciais,
fizemos o uso do Maple, software bastante pratico para a resolucao de problemas fisicos e
matematicos, sendo assim, nesse apéndice vamos expor os programas criados e utilizados

para concretizagao do nosso trabalho.

D.1 Fio de Barreira Infinita

Aqui estao os programas utilizados para o fio quantico cilindrico de GaAs com barreira

de potencial infinita em r = a.
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D.1.1 Autovalores de Energia Radiais

Esse programa determina os autovalores de energia devido a parte radial do confina-

mento eletrdnico no fio quantico de GaAs sem a influéncia de campos externos.

># Calculo dos Primeiros Estados Radiais de um Fio Finito de GaAs Com Bar-
reira de Potencial Infinita em r=a:

># File: QWire cilindro_infinito.mws -  Data: 03/0ut/2007

> restart;

># Hartree (unidades efetivas)

> me:=1: h:=1: # h & o hbar
> ge:=1; # ep0:=8.854188e-12: # sqrt(4*Pi*epO*epA); epA:=12.40:}

> Ht:=11.76870917; # 1 Ht efetivo do bulk GaAs (em meV)
> Ang:=1e-10;
> aB:=98.673654 * Ang; # 1 aB efetivo em bulk GaAs (em Ang)

># Obtendo os primeiros auto-estados do fio quéntico:

># Fio quintico cilindrico de raio=a e barreira infinita.

> raio:=100; # Raio do fio quéntico (em Ang)

>a:=raio*Ang/aB; # Passa p/ unidades efetivas

># Entre com o numero de estados desejados:

> NE:=b;
># Calcula todos os alphas (zeros da fungdo de Bessel):
> for mm from O to NE do for nn to NE do alpha[mm,nn] :=

evalf (BesselJZeros(mm,nn)) end do end do:

># alphal[0,1] sempre & o menor (corresponde ao ground state)
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>ind[1]:=0,1; alf[1]:=alphalind[1]];

># Ordena os outros zeros da Bessel:
> for i from 2 to NEx(NE+1) do
ind[i] :=NE,NE; alf[i]:=alphalind[i]];
for ml from O to NE do
for nl from 1 to NE do
if alpha[ml,n1]<alf[i] then
eh_menor:=true;
for j from 1 to i-1 do
if ( (ind[j][1]=m1) and (ind[j][2]=nl1) ) then eh _menor:=false;
end if;
end do;
eh_menor then ind[i]:=ml,nl1; alf[i]:=alphalind[i]]; end if;
end if;
end do;
end do:

end do:

># Calcula os autovalores de energia correspondentes (em Ht):
> for i to NEx(NE+1) do
En[ind[i]] := h™2/(2*me*a~2)*alf[i]~2;

end do;

># Passando p/ meV:

> for i to NEx(NE+1) do print (’E’,ind[i], En[ind[i]]*Ht) end do;

D.1.2 Influéncia do Campo Magnético Uniforme

Esse programa determina os autovalores da parte radial do fio de GaAs sob a influéncia

de um campo magnético uniforme na dire¢do longitudinal do fio.
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># File: QWire_infinito Bfield.mws - data: 29/oct/2010

> restart;

> m:=2; # Entre com o nimero quantico azimutal.

> # Hartree unidades efetivas:

> e:=1; mA:=1; h:=1; # h = hbar

> Ht:=11.76870917; # 1 Ht efetivo no material bulk (em ’meV’)
> Ang:=1e-10; # 1 Ang. ( = 107(-10) metros):

> aB:=98.673654 * Ang; # 1 aB efetivo em bulk GaAs (em Ang)

> # Cylindrical Quantum Wire: raio=a, INFINITE barriers
> raio:=100; # Entre com o raio (em ’Ang’)

> a:=raio*Ang/aB; # Passando p/ unidades efetivas:

> B := 1.47926 ; # Entre com o campo magnetico B (em unidades efetivas)

> wc := e*B/mA; # wc & a frequéncia de ciclotron

> A:=1; # constante de normalizagdo da fungdo de onda (usado apenas para
verificar o comportamento radial da fungdo de onda)

> alpha:=exB/(2*h);

> at:=-En/(h*wc)+(m+abs(m)+1)/2; b:=abs(m)+1; # pardmetros utilizados na

funcdo de Kummer

> R_a:=eval (Axexp(-alpha*xr~2/2)*(alpha*r~2)~ (abs(m)/2)*

KummerM(at,b,alpha*r~2), r=a);
> # Entre com o intervalo que contem a raiz desejada:

> n:=1; # Identificador da raiz (n=1 para a la raiz)

> aa:=35; bb:=45; # range de energia (intervalo para procurar a raiz)
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> # 0 numero quantico que caracteriza a solucao & n=1 para o lo zero da
eq. transcendental.
> plot(R_a, En=aa..bb, discont=true);

En:=fsolve( R_a=0, En, aa..bb);

> # A solucao transversal e: xi(r,theta) = R(r) * W(theta), onde
W(theta)=exp(I*m*theta)
> R := piecewise(r<=a,Axexp(-alpha*r~2/2)*(alpha*xr~2)~ (abs(m)/2)*

KummerM(at,b,alpha*r~2), r>a,0);

\2

xi:=Rxexp(I*m*theta);

\4

# Plot da funcao de onda:

\4

# Habilitando recursos graficos mais avancados.

\

with(plottools): with(plots):

\2

# Coordenadas cilindricas:

\4

addcoords(z_cylindrical, [z,r,thetal, [r*cos(theta) ,r*sin(theta),z]);

# Muda o sistema de coordenadas p/ cilindricas

\%

# Calculando a escala adequada:

\4

R_O := eval(R,r = 0);

> if ( abs(R_0) > 0.9%A ) then escala := abs(R_0); else rmax:=
fsolve(diff(R,r)=0, r, 0.005%a..a); escala := eval(abs(R),r = rmax); end
if;

> # A interface do fio com o exterior:

> fio := plot3d(a,theta = 0 .. 2%Pi,zz = -escala .. escala,coords =
cylindrical,color = gray, style = wireframe): #,grid = [35, 20],

> # A funcao de onda:

> wavefunction := plot3d(Re(xi),r = 0 .. 1.2%a,theta = 0 .. 2*Pi,coords =

z_cylindrical,shading = zhue,grid = [60, 60]):
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> # Os nés da funcao de onda:

> nodos := contourplot3d(Re(xi),r = 0 .. 1.2%a,theta = 0 .. 2%Pi,coords =
z_cylindrical,contours = [-.le-1, .le-1],color = "DarkRed",thickness = 2,
numpoints = 900):

> display(wavefunction,nodos,fio,axes = boxed);

> m,n; # identifica os entados de E {m,n}

> Bx6.760148924; EnxHt; # campo B (em T), Energia E (em meV)

D.1.3 Célculo da DoS

Esse programa determina da DoS total para o fio de GaAs, com e sem a influéncia de
um campo laser polarizado THz, tendo como parametros os autovalores de energia devido

a parte radial do problema, intensidade e frequéncia do laser.

> # Calculo da DOS para Quase-1D QWire
> # File: DOS _nonreson.mws - Data: 21/Julho/2011
> restart;

> # Hartree effective units

>me:=1: h:=1: # h & o hbar

> ge:=1; #ep0:=8.854188e-12: # sqrt(4*Pi*epO*epA); epA:=12.40:
> Ht:=11.76870917; # 1 Ht efetivo em bulk GaAs (em meV)

> Ang:=1e-10;

> aB:=98.673654 * Ang; # 1 aB efetivo em bulk GaAs (em Ang)

> # Uma vez obtidos os primeiros auto-estados radiais do QW temos a entra-
da para a DoS:

> # Autovalores (em meV):

> En[0][1]:=23.072; En[0][2]:=120.615; En[1][1]:=58.437;

En[1] [2]:=190.703; En[2][1]:=104.278; En[3][1]:=158.930;
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mMax:=3; nMax:=2; # maiores numeros quénticos dos estados verificados:
kk:=0;
for i from O to mMax do
for j from 1 to nMax do
if type(En[i] [j],float) then kk:=kk+1; aux[kk]:=En[i] [j]; end if;
end do;
end do;
# Ordena:

lis:=[seq(aux[k],k=1..kk)]: Energ:=sort(lis);

Energ := [23.072, 58.437, 104.278, 120.615, 158.930, 190.703]

# Calcula os autovalores de energia correspondentes (em Ht):
for ii from 1 to kk do
Energl[ii] :=Energ[ii] /Ht;

end do;

# Melhorando a notacao p/ a Funcao de Bessel (J):

J := (m,x) -> BesselJ(m,x);

# 1D-DOS (per unit of length) sem laser:

gs:=2; # fator de desgenerecéncia de spin
rho0:=gs*sqrt (2*me) / (2+Pi*h) ;

rho := rhoO*sum(Heaviside (E-Energ[nn])/sqrt(E-Energ[nn]),nn = 1 .. kk):
b := 1.212*Energ[kk]; %+*Ht; # limete miximo de energia do plot:

plot(rho, E=0..b,yy=0..3, numpoints=300, color=black, linestyle=3);

# gerando os pontos da DoS livre de radiagdo para o origin

aa:=0;

np:=1200; hh:=(b-aa)/np; # devinindo o nimero de pontos e passos do plot:
arql := fopen( "D:/Doutorado/NJP_Qwire/DoS/DOSQWfinito.dat" ,WRITE):

for j1 from O to np do
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> EE[j1] :=evalf (aa+jl*hh); eval(rho,E=EE[j1]):

> eval(rho,E=EE[j1]): DOS[j1]:=Re(evalf(%,8));

> if (j1 mod 10 = 0) then print( EE[j1], DOS[j1] ); end if;
> od:

> #Tabelando os resultados no arquivo "arql":

> linhas:=seq([EE[js]*Ht, DOS[js]l], js=0..np-2):
> matr := array([linhas]):

> writedata(arql,matr,float);

> fclose(arql);

> ## Incluindo o efeito do laser intenso:

> hbar:=1.054572e-34: q:=1.602177e-19:

> FO_kV_por_cm:= 5.0 : # Intensidade do laser (em kV/cm)
> # Laser strength in effective units

> FO:=evalf (FO_kV_por_cm*le5 * aB*q/(le-3 * Ht * q));

> f THz:= 1.0: # frequencia do laser (em THz)

> w_SI:=2xPixf THzx1lel2;

> w := evalf( w_SIxhbar/(Ht*(le-3)*q) );

> r0 := qe*F0/(me*w™2);

> gammal:=qe~2+F072/ (8*mexh*w~3) ;

> dfke := 2*xgammalxh*w; %+*Ht; # blueshift devida & DFKE
> infini:=6; # Ultimo termo (par) da soma abaixo

> f0 := u -> J(0,gammal)*J(0,r0*u)+2*sum(J(2*n3, gammal) *J (4*n3,r0*u) ,

n3 =1 .. infini);

> # 1D-DOS com laser:

> rhol := rhoO*sum(Heaviside (E-Energ[nn]-dfke)/sqrt(E-Energ[nn]-dfke)*
f0(sqrt (2*mex (E-Energ[nn]-dfke))/h)"2, nn = 1 .. kk):

> #rhol;

> plot([rho,rhol], E=0..b, DOS_au=0..2, numpoints=400,color=[black,green],
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linestyle=[2,1]);

\4

# Gerando pontos para o ORIGIN:

> aa:=0;

> np:=1200; hh:=(b-aa)/np;

> arq2 := fopen( "D:/Doutorado/NJP_Qwire/DoS/DOSF5f1B5.dat" ,WRITE):
> for j1 from O to np do

> EE[j1] :=evalf(aa+jlxhh); eval(rho,E=EE[j1]):

> eval(rhol,E=EE[j1]): DOS[j1]:=Re(evalf(%,8));

> if (j1 mod 10 = 0) then print( EE[j1], DOS[j1] ); end if;

> od:

> #Tabelando os resultados no arquivo "arq2":

> linhas:=seq([EE[js]*Ht, DOS[js]l], js=0..np-2):
> matr := array([linhas]):

> writedata(arq2,matr,float);

> fclose(arqg2);

D.2 Fio de Barreira Finita

Aqui estao os programas utilizados para o fio quantico cilindrico de GaAs com barreira
de potencial finita em r = a.
D.2.1 Autovalores de Energia Radiais

Esse programa determina os autovalores de energia devido a parte radial do confina-
mento eletronico no fio quantico de GaAs com barreira de potencial finita em r = a sem

a influéncia de campos externos.
> # Autovalores de energia radiais para o fio de GaAs/AlxGal-xAs, Barreira

Finita

> restart;
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A\

J :=(mm, xx) —> BesselJ(mm, xx); K :=(mm, xx) —-> BesselK(mm, xx);
> qe = 1; Ht := 11.76870917;
> Ang := 0.1e-9; aB := 98.673654*Ang;

> a := 100*Ang/aB;

>m := 0; # Namero quantico azimutal

> Al := 0.30; # concentragdo de Al na liga ternaria (barreira)

> VO := 0.60%((1.155%A1+.37%xA1"2)*1000) /Ht; # barreira de potencial (em uni-

dades efetivas):
>mA :=1; mB := 1+(1,006%A1+0.0137%A1"2)/0.0665; # massas efetivas dentro e

fora do fio:

> hbar := 1; k1 := sqrt(2*mA*En)/hbar; k2 := sqrt(2*mB*(VO-En)) /hbar;

> derJ := eval(diff (J(m,kl1*r),r), r=a);

> derK := eval(diff (K(m,k2*r),r), r=a);

> func := mBxderJ*K(m,k2*a)-mA*derK+*J(m,kl1*a); # func3do a ser resolvida
> aa := 0.1e-3%V0; bb := .9999%V0; # intervalo de energia para a funcdo

> plot(func, En = aa .. bb, yy = -0.1e-2 .. 0.le-2, numpoints = 400);

> aaa := 8; bbb := 12; # intervalo onde se encontra a raiz da funcgao
> En := fsolve(func = O, En = aaa .. bbb); # raiz n-ésima da funcgdo
> A :=1; B:= A*BesselJ(m, kl*a)/BesselK(m, k2*a); evalf(B);

> # A solucao transversal eh: xi(r,theta) = R(r) * W(theta), onde
W(theta)=exp(I*m*theta):

> R := piecewise(r <= a, A*BesselJ(m, klx*r), a < r, B*BesselK(m, k2x*r));

\4

assume (theta >= 0);

> xi := Rxevalc(Re(exp(I*m*theta)));

\2

# Plot da funcao de onda:

\4

# Habilitando recursos graficos mais avancados.
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> with(plottools); with(plots);

> # Coordenadas cilindricas:

> addcoords(z_cylindrical, [z, r, thetal], [r*cos(theta), r*sin(theta), z]);
> # Calculando a escala adequada:

>R 0 := eval(R, r = 0)

> if abs(R_0)>.9%A then escala := abs(R_0) else rmax := fsolve(diff(R,r)=0,

r,0.5e-2*a .. a); escala := eval(abs(R), r = rmax) end if

> #A interface do fio

> fio := plot3d(a, theta = 0 .. 2%xPi, zz = -escala .. escala, coords

cylindrical, color = gray, style = wireframe);

> plot3d(xi, r = 0 .. 2%*a, theta

0 .. 2%Pi, coords = z_cylindrical,
shading = zhue, grid = [60, 60]); wavefunction := ¥%;

# Os nos da funcao de onda:

> nodos := contourplot3d(xi, r = 0 .. 2%a, theta = 0 .. 2*Pi, coords

z_cylindrical, contours = [0], thickness 2, numpoints = 400);

> display(wavefunction, nodos, fio, axes boxed) ;

> m; EnxHt; # estado quantico azimutal e E (em meV):

D.2.2 Influéncia do Campo Magnético Uniforme

Esse programa determina os autovalores da parte radial do fio de GaAs, com barreira
de potencial finita em r = a, sob a influéncia de um campo magnético uniforme na direcao

longitudinal do fio.

\

# Resolvendo a parte radial do WQ de GaAs com Barreira finita

\4

# File: QWire_finito Bfield.mws - data: 23/julho/2011

A\

restart;
> # Hartree effective units:

> ge := 1; hbar := 1; Ht:=11.76870917; # 1 Ht efetivo (em meV);

> Ang:=1e-10; aB:=98.673654 * Ang; # 1 aB efetivo em bulk GaAs (em Ang)
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> a:=100*Ang/aB;

> m:=0; # Numero quantico azimutal

> B:= 0.0001/6.760148924; # Entra com B no numerador (o denominador
converte Tesla para unidades efetivas):

> Al1:=0.30; # Concentracao de aluminio na liga AlxGal-xAs (Al=x).

> V0:=0.60%(1.155%A1+0.37*A1"2)*1000/Ht;

> mA:=1; mB:=1+(0.1006*A1+0.0137*A1"2)/0.0665;

> kA:=sqrt (2#mA*En) /hbar; kB:=sqrt(2*mA*(VO-En))/hbar;

> omega_CA:= qe*B/mA; omega CB:= qe*B/mB; alpha:=qe*B/(2*hbar) ;

> b:=abs(m)+1; atill:=-En/(hbar*omega_CA)+(m+abs(m)+1)/2; atilltill:=
-(En-V0) / (hbar*omega_CB)+(m+abs (m)+1) /2;

> #condigdo de encaixe;

> #AxKummerM(atill,b,alpha*a”2)=BxKummerU(atilltill,b,alpha*a”2);

> func:=(mB/mA)*(2*(atill/b) *KummerM(atill+1,b+1,alpha*a~2)/
KummerM(atill,b,alpha*a~2)+ abs(m)/(alpha*a~2)-1)+2*atilltillx
KummerU(atilltill+1l,b+1,alpha*a”2) /KummerU(atilltill,b,alpha*a™2)-
abs(m)/(alpha*a~2)+1;

> aa:=0.0001%V0; bb:=0.9999%V0;

\%

plot(func,En=aa..bb,yy=-5%x10"6..5%1076) ;
> aaa:=1; bbb:=10;

\4

En:=fsolve(func=0,En=aaa..bbb); En*Ht;

A\

A:=1; C:=A*KummerM(atill,b,alpha*a”2)/KummerU(atilltill,b,alpha*a”2);

> # A solucao transversal eh: xi(r,theta) = R(r) * W(theta), onde
W(theta)=exp(I*m*theta)

> R:=piecewise(r<=a, (A/exp(alpha*r~2/2))*(alpha*r~2) " (abs(m)/2)*
KummerM(atill,b,alpha*r~2) ,r>a, (C/exp(alpha*r~2/2))*

(alpha*r~2)~ (abs(m)/2)*KummerU(atilltill,b,alpha*r~2));

> assume (theta>=0);

> xi:=Rxevalc(Re(exp(I*m*theta)));

# Plot da funcao de onda:# Habilitando recursos graficos mais avancados.
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A\

with(plottools): with(plots):

\2

# Coordenadas cilindricas:

\4

addcoords(z_cylindrical, [z,r,thetal, [r*cos(theta) ,r*sin(theta),z]):

\2

# Calculando a escala adequada:

\

R_0 := eval(R,r = 0);

\4

if ( abs(R_0) > 0.9%A ) then escala := abs(R_0); else rmax:=
fsolve(diff(R,r)=0, r, 0.005%*a..a); escala := eval(abs(R),r = rmax);

end if;

> # A interface do fio com o exterior:

> fio := plot3d(a,theta=0..2*Pi,zz=-escala..escala,coords=cylindrical,
color=gray, style=wireframe):

> #A funcdo de onda.

> wavefunction:=plot3d(Re(xi),r=0..2%*a,theta=0..2%Pi,coords=z_cylindrical,

shading=zhue,grid=[50,50]):

> #0s noés da fungdo de onda.

> nodos := contourplot3d(Re(xi),r = 0 .. 2*a,theta = 0 .. 2%Pi,coords =
z_cylindrical,contours = [0],color = "DarkRed",thickness = 2,numpoints =
500) :

> display(wavefunction,nodos,fio,axes = boxed);

> m; B*6.760148924; Enx*xHt; # campo B (em T), Energia E (em meV).
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