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Resumo

Pretende-se calcular o coeficiente de absorgdo da luz em funcio da frequéncia, por filmes quinticos
com superficies congruentes(FSC).

Realizaram-se pesquisas bibliograficas referentes as possibilidades tecnoldgicas, espectro
energético dos portadores, efeito de quantificagio dimensional(QSE) e efeitos dpticos nos FSC.
Foi calculada a amplitude de transi¢Ses qudnticas, deduzidas as regras de selecgdio ¢ foram

consideradas apenas as transi¢des directas permitidas pelas regras de selecgio.

E aplicada a aproximagio de massa eficaz para cada uma das bandas, a banda de valéncia(BV)

¢ a banda de condugdo(BC).
Foi calculado o coeficiente de absor¢io em fungdo da frequéncia, a densidade combinada de

estados em fungdo da frequéncia e foram feitas analises desta grandeza perto dos pontos criticos.
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Introducio

Até aos anos 50 a investigacdo de filmes ndo atingira a sua plenitude mesmo que a teoria ja tivesse sido
elaborada e prevesse mais possibilidades tecnoldgicas. Este facto deveu-se 4 atengfo dos investigadores
em estudar filmes de metais e de semicondutores macigos de estrutura e simetria cristalina ja
conhecidas. A tendéncia de substituir os dispositivos vacuo-electrénicos por outros de semicondutores
impulsionou as pesquisas relacionadas com os semicondutores macigos, embora as tecnologias para
fabricar filmes com pardmetros exigidos ndo fosse bastante evoluida. No inicio dos anos 70, a
necessidade de aumentar a velocidade de elaboragdo de informacgio e a densidade do seu fluxo mudou

esta situacdo.

De acordo com [1] a passagem para a tecnologia de pelicula que pudesse aumentar a densidade
dos elementos basicos e criar novos dispositivos microelecténicos possibilitou a elaboragio de métodos
sofisticados de crescimento de cristais tais como; a epitaxia de feixe molecular(M.B.E), a deposigio
quimica de vapor(C.V.D) , a deposigdo fisica de vapor(P.V.D) a electrodeposigéio, etc. Destacar que
dentre as técnicas de crescimento antes citadas a M.B.E ¢ a que reproduz ¢ controla durante o processo
de crescimento, com maior seguranga e precisdo as especificagdes da tecnoldgicas a saber; os

pardmetros geométricos dos filmes, a composicédo e a concentragio dos portadores.

O presente trabalho de licenciatura dedica-se ao céalculo do coeficiente de absorgdo da luz em fungdo

da frequéncia, num modelo de filmes, os FSC com espessuras variaveis.

Uma vez conhecido o coefictente de absor¢do em fungdo da frequéncia pode-se obter outros pardmetros

importantes dos filmes tais como; a permissividade dieléctrica em fun¢do da frequénciaa(w), 0s

coeficientes de reflexdo e de transmissdo, o indice de refracgéio, etc.

De acordo com as pesquisas bibliograficas realizadas [2] e [3], uma vez conhecido o coeficiente
de absor¢do em fungdo da frequéncia , pode-se criar novos dispositivos ou melhorar os ja existentes,
criar novas estruturas como as heterojungdes tensas , sistemas bidimensionais com pogos quinticos,
composi¢iio de filmes estratificadas. Existem também outros dispositivos cujo funcionamento pode

rigorosamente ligado ao gas bidimensional de electrdes devido ao surgimento dos niveis de
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quantificagio dimensional. Os MESFET, D-MESFET, laseres para fibras épticas usados nas

telecomunicagdes, laseres com dupla heteroestrutura e sensores magnéticos.

Enquadrada nos esforgos que o departamento de Fisica da UEM na area de energia solar est4 a
realizar, a presente tese de licenciatura insere-se no projecto denominado “Investigacio das
Propriedades e Modelagdo Computacional dos Sistemas Fisicos” com vista a prognosticar as
propriedades dos materiais com o objectivo da transformagdo da energia e os resultados desta podem

ser uma contribui¢do modesta para o mesmo.

No capitulo | apresenta-se a teoria geral de absor¢do da luz, no capitulo 2 € calculado o
operador de perturbag#o e especifica-se o tipo de perturbagiio usada nesta investigagiio no capitulo 3. O
capitulo 4 ¢ dedicado ao cdlculo da amplitude de transi¢io quantica. No capitulo 5 estabelece-se os
tipos de transigdes entre as sub-bandas e apresenta-se as regras de selecgio que norteiam as transigles
quénticas entre as mesmas. No capitulo 6 ¢ calculado o form-factor das transi¢des directas sendo o
capitulo 7 dedicado ao calculo da densidade combinada de estados em fungfo da frequéncia . E feita a
analise do comportamento do coeficiente de absorgéo perto dos pontos criticos no capitulo 8. Faz-se
uma discussdo de resultados no capitulo 9 e por fim no capitulo 10 sdo dadas as conclusGes gerais e as
recomendagbes deste trabalho. Este trabalho € composto ainda por dois apéndices onde sido
apresentados todas as informag¢des com maior detalhes cujo enquadramento no texto principal nio foi

possivel.

§1 Teoria geral de absor¢io da luz

Quando a luz interage com a matéria , pode provocar alteragdes 4 nivel das propriedades dpticas,
electromagnéticas e nos fendmenos de transporte ; € em particular se for considerada a interacgio com
um cristal semicondutor esta pode induzir transi¢des quanticas entre os estados electrénicos do cristal.
Deste ponto de vista pode-se observar a passagem de portadores de carga(electrdes) de um estado da

banda de valéncia (BV) para outro da banda de condugio (BC) ou o contrario, isto ¢, a passagem dos

portadores da BC para da BV. No caso concreto que € objecto de estudo neste trabalho, os FSC,

Jodo de Lima Albino Junior




Absorcdo da luz por filmes de superficies congruentes,
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podem realizar-se transi¢des quanticas entre as sub-bandas surgidas devido ao QSE .Quando os
portadores transitam para outros estados das bandas ou sub-bandas sem passar por um outro estado
metastavel entdo a transigfo € directa e no caso contrario sera virtual(indirecta). Existem dois tipos de
transi¢des directas a saber; transi¢des verticais (seta 1da figura 1) quando o quase-impulso do electriio é
omitido € a transigdo ndo vertical (seta 2 da figural) quando € tido em conta o quase-impulso do
electrdo. Nesta tese estudam-se as transi¢des verticais permitidas pelas regras de selecgfio que serdo

posteriormente estabelecidas para o modelo escolhido do filme.

Quando um electrdo transita de um nivel excitado com um valor de energia maior, para outro nivel
com energia menor, hd libertagiio de energia. Chama-se a esse fendmeno emissio. A emissdo pode ser
expontinea, ou estimulada. No caso contrario ao anterior, isto €, ao incremento de energia ao electrdo

para que este transite de um estado de energia menor para outro de energia maior, chama-se absorgio.

1

Figura 1 Tipos de transi¢des directas.Transi¢do vertical, seta 1, e ndo vertical,seta2.

No caso da interagdo da radigdo electromagnética de baixa intensidade com a matéria ndo
ocorre alteragdo a lterac3o a nivel dos estados electrénicos desta mas pode estimular transigdes de
electrdes do estado inicial / para o estado final £ De acordo com a MQ [21] é necessério considerar a
equagdo de Schrodinger ndo estacionaria, pois as fungdes de onda dos estados inicial e final dependem
do tempo através dos coeficientes de desenvolvimento e para além disso, de acordo com o modelo

considerado a radiagdo electromagnética ¢ uma onda plana que depende da frequénciaw e do tempo ¢
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obtendo-se uma equagdo diferencial linear da primeira ordem em relacio aos coeficientes de
desenvolvimento Cé’;. Usando a correcg¢dio da segunda ordem da teoria de perturbagio para o modo
eléctrico da onda electromagnética e multiplicando-o pelas fungdes de onda e sua fungdo de onda
complexo conjugada obter-se-4 a amplitude de transi¢des qudnticas que € apresentada na sua forma
final pela relagdo (6.18). A probabilidade de transi¢cio por unidade de tempo (1.1) multiplicada pelas
fungdes de distribuicdo dos estados inicial ¢ final da a probabilidade de um electrdo passar de um
estado qualquer da BV para outro estado da BC e esta formula vem sendo dada pela relagio (7.1).
W, =27” (il 7Y 5[E, - B £he]  (10)

Nesta relagfio o sinal +Aw no argumento da delta fun¢fio de Dirac representa a probabilidade de
emissio e—Aw a probabilidade de absor¢io de um electrdo respectivamente. O argumento da delta

fungio de Dirac apresenta também a lei de conservagdo da energia € do momento e por se tratar apenas

da absorgio serd considerado somente o sinal —(negativo) no referido argumento da deita fungfo.

§2 Operador de perturbagio

Define-se o campo electromagnético em termos do potencial 4(F,r) que satisfaz 4s equagdes de

Maxwell. A intensidade do campo € determinada do modo:

- 194
E=--— (2.1)

onde o potencial vectorial 4 pode ser submetido a uma condigdo adicional. Aplicando a condigdo de
Lorentz escreve-se:
divd = 0 (22)

Conforme a MQ e a Ecl para estabelecer a forma explicita do operador de Hamilton referente a ac¢fo

o . - 5. e~ =
do campo electromagnético ¢ suficiente substituir o operador P+—A4 no lugar do operador? ,
C

obtendo-se a relagio:

(23)
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Tomando em conta a relagdo de comutagdo [}3, ;1]= -ihV4 ea condigdo de Lorentz (2.2) transforma-se

o operador (2.3) para a forma:
(2.4)

Sendo evidente que os dois Ultimos aditivos correspondem a perturbag@o relacionada com a accéo do
campo electromagnético . Avaliando a relagio destes termos, encontra-se:

(2.5)

intl

Determina-se a amplitude do potencial vectorial i a partir da formula (2.1). E 6bvio que :

4= Lo, (2.6)

@

Por sua vez, pode-se exprimir a amplitude Eg através da densidade do fluxo de energia S pois:
= g-|50|’ 2.7
L4

Combinando as férmulas (2.5), (2.6) e (2.7) escreve-se a relagdio mais comoda do ponto de vista da
avaliagfo que se pretende estabelecer. Assim resulta:
H

wP\ ¢

Hya _ _c_(s_f!‘a}% 2.8)

int1

3

Substituindo os valores tipicos de S~10° W/cm® este valor é dez vezes maior que a densidade de fluxo

de energia solar na atmosfera) , w~10"1/s ( frequéncia referente a luz infravermelha) e

P=hx =10 gcm/ s (impulso térmico correspondente a temperatura T=300k) verifica-se que :

Hintz _q0-4 (2.9

int1
Entdo ,pode-se com recurso significante, desprezar o termo quadratico da perturbagio, tendo

afinal: 3

Hiy = _'ﬁ_ﬁ.;a (2.10)
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§3- Perturbacio referente a onda plana monocroematica.

Em geral a relagdo (2.10) € valida para campos electromagnéticos com distribuigfio espacial e
temporal arbitrarias que satisfazem 4s equagdes de Maxwell. No entanto , para aplicagGes praticas é
importante conhecer o coeficiente de absor¢do em fungéo da frequéncia. Como o potencial vectorial
pode ser apresentado sob a forma de integral de Fourier € suficiente prestar atengio a uma s
harménica , isto ¢, aquela referente a onda plana monocromatica de frequénciaw . De acordo com a
definigéo:

E=GE% ) 3.1
Nesta relagioé € o vector unitario de polarizagdo, ¥ é o vector de onda relacionado com o
impulso do fotdo f’f por via da relagdo de deBroglie:

P, =hi ' (3.2)

Das formulas (2.1) e (3.1) resulta a forma explicita do operador de perturbagio respectivo a onda

plana monocromatica.

Aoy =7:%Eoef(ﬁ-w)(av) (3.3)

E de sublinhar que a definigdo de onda plana dada pela relagio (3.1) corresponde a onda que se
propaga num meio ilimitado e uniforme. Neste trabalho pretende-se investigar a absorgdio pelo
filme com fronteiras de forma especial. Por isso € preciso avaliar © papel que o relevo das
fronteiras possa desempenhar .Em primeiro lugar , o campo resultante reduz-se a sobreposigio da
onda plana definida conforme a formula (3.1) e as ondas espalhadas pelas irregularidades da
superficie . Como as fronteiras sdo fixas , isto € ,estdticas ndo possuem qualquer grau de liberdade

do movimento interno. Entdo tem lugar o espalhamento de Rayleigh. A intensidade das ondas

g

4
espalhadas é proporcional ao factor (:1_] , onde 4 ¢ o comprimento de onda e £ o tamanho

caracteristico do centro de espalhamento. Conforme o modelo do filme quintico o valor deé em
ordem de grandeza é nanométrico .Quanto ad o seu valor atinge as centenas de mandmetros

mesmo que a luz pertenga a faixa ultravioleta do espectro das ondas electromagnéticas. Ao tomar
para avaliagdes numéricas &~50nm e A~400nm, verifica-se que o factor em questio é cerca

de10°, Consequentemente o papel do espalhamento ¢ desprezivel. Dai decorre que a forma
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explicita do operador de perturbagio dada pela relagéio (3.3) € aplicavel para tratar os problemas de
absor¢do da luz por um filme quéntico num vasto diapasdo de frequéncias, a saber: desde o

ultravioleta ao infravermelho .

Para finalizar o paragrafo presta-se atengfio ao vector de polarizagdo.é . Atendendo 4 condi¢do de

Lorentz (2.2) e a relagdo (3.1) conclui-se que os vectores ¢ ¢ &~ sfo mutuamente perpendiculares,
isto é:

ek=0 (3.4)
A investigacAo posterior referir-se-a a dois casos :

- O primeiro € o de que a onda polarizada no plano se propaga ao longo do eixo z. Neste caso

K= (0,0,K‘) ¢ da relagdo (3.4) resulta que o vector da polarizagéo €, fica no plano (x,y)

possuindo duas componentes €y € €y .

- O segundo caso refere-se 4 onda que se propaga no plano (x,y) . O vector de onda &k €

’?=(K'xa K'yO). De (3.4), ao vector 2 tem que ser atribuida uma s6 componente ¢, =1,

§4 Amplitude de transicio quintica.

Conforme a teoria geral ,o0s resultados fundamentais da qual foram concentrados no §1, a probabilidade

de transi¢io determina-se por meio da amplitude de transicéo (Ilffme) E 6bvio que o célculo da

amplitude s6 pode ser feito se forem especificadas as autofungdes dos estados entre 0s quais se efectua
a transi¢do quéntica. Antes de acertar estas fungdes é de sublinhar que um dos indices i ou f
corresponde ao conjunto de todos os niimeros quanticos que determinam completamente o estado
quantico dos portadores. Por sua vez os representantes deste conjunto bem como as autofungdes
correspondentes podem ser especificados com base na resolugdo da equagdo de Schrddinger. A
equagfo referente aos filmes de superficies congruentes foi resolvida por A. Macamo [1]. Adoptando
os resultados deste trabatho conclui-se que o estado do electrio, além do indice de banda energética
respectiva ao cristal ideal, determina-se por trés nimeros quéanticos , a saber, o numero referido ao
movimento transversal, o nimero que corresponde a0 movimento que se realiza ao longo do eixo x o

numero que descreve o movimento livre relacionado com o eixo y.
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. ifz . . (. .
Designemos por ‘-'Ija(f‘ ) a autofungdo respectiva a a-ésima banda e i-ésimo estado
quantico. Como se pretende aplicar métodos bem elaborados para os cristais ideais é conveniente

desenvolver a fun¢do LP;(F) por fungdes de Bloch[17]. O desenvolvimento proposto pode ser feito pois

como se sabe[17] , as fungdes de Bloch criam um conjunto completo de fun¢Ses ortonormalizadas.

Entdo obtém-se:
F =kZC;;‘Pd;(7) @.1)
Onde \Pd;(;‘.) é fungdo de Bloch assim definida [17]:
e (F)=Ug )" (4.2)
Quanto aos coeficientes C;; da expansdo (4.1) ndo precisam de ser especificados uma vez que serdo

excluidos durante a consideragdo posterior.

Ao combinar as relagdes (4.1) ,(4.2) e a forma explicita do operador I:IP definida de acordo com a
expressio (3.3) obtém-se:
im'

[

(a,-lh’pl ﬂf) zcdccfj [VU +igk'U ]e E-0iF (4.3)

Atendendo a periodicidade da fungio U ( ) transforma-se a relagdo (4.3) para a forma que inclui o

somatorio por vectores 4, da rede cristalina e a integragdo pelo volume Qg da célula elementar

resultando:

(alir) =25 ZCMC,Q oMo I"{ F Uit iUl e

kk'\m

O somatério por m reduz-se ao delta de Cronecker de modo que :

Zei(f-f.—ff-fhm = N6 —k'—fﬂi, (45)

H

Onde N € o nimero total de células elementares, ¥ é o vector de onda relacionado com o impulso do

fotdo, k é o vector de onda do electrio ¢ g, é um vector inteiro da rede inversa. Como os vectores

kek' mantém-se na primeira zona de Brillouin é permissivel atribuir o valor 0 ao vector g, da rede

inversa. Importa também realgar que o vector de onda K ¢ muitas vezes menor do que os valores
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tipicos dek que entram em jogo durante a absorgio da luz. De facto, o valor tipico de II?I é de 2.10°m!

(correspondente a luz verde). Quanto a lEI o seu valor é compativel, em ordem de grandeza, com o

. . - L ZkgTm P i
vector de onda respectivo ao impulso térmico do portador, isto é, m Vg =10m™

Entdo, conclui-se que a soma por vectores da rede cristalina definida de acordo com a formula (4.5)

reduz-se ao factor Ndj;.. Sendo assim, € facil realizar o somatério por k' que tem lugar na formula

(4.4). Vé-se que a fungdo exponencial € igual a um. Portanto, obtém-se:

(| His| B,) = % N;é;;c;; Jf/a; 60U, +igkU

Introduzindo o vector f’aﬂ(l_c.) conforme a definigdo :

aff

B (k)=- IUdVU & @1

¢ tomando em conta que as fungdes U ( ) sdo ortogonais ,transforma-se a relagédo (4.6) para a forma:

CIEAVAR ehf;’e N%ZC«C[ B[k +ieks, } (4.8)

A relagdo (4.8) mclm os coeficientes C ;. que podem ser expressos em termos das

autofungdes correspondentes a aproximagdo de massa eficaz as chamadas fungdes de Luttinger-Cohn

designadas por (IJL(F). De sublinhar que a forma explicita destas fun¢des, sfio determinadas
completamente através da resolugdo da equagdo de Schrodinger referente a aproximagdo atris
mencionada e decorre dos resultados estabelecidos pelo autor do trabalho [1] . Aplicando as ideias da

teoria geral dos solidos[17] escreve-se:
LP&(F): E‘I’Q(am)%(i; - am) 4.9
m

Nesta expansio @, -&,) é fungio de Wannier correspondente a «-ésima banda
energética. A fungiio de Wannier também pode ser exprimida através das fungdes de Bloch por via da

série{17].

a7 - )="J=% "“j""‘l‘d;(?) (4.10)
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Combinando as relagdes (4.9) e (10 ) € facil encontrar:
Yolr)= Zfb’(m)c Hnp - (F) 4.11
J_ 4.11)

Atendendo a que as fungdes de Bloch criam um sistema completo de autofungdes, das relagdes (4.11) e

(4.1) resultam os coeficientes C;;- assim:

1 —iki xd =
=—ﬁZe o @,) @12

Dai que os coefi c1entes exprimem-se em termos das fungdes @, ( ), por meio da formula
(4.12). Por 1sso torna-se possivel especificar a amplitude dada pela féormula (4.8) substituindo nestas, as

expressoes (4.12):

a i g) =25 QOZ% )y @) { (k)éﬂekff] (4.13)

kmt
Antes de apresentar o resultado geral deste paragrafo € preciso prestar aten¢do algumas particularidades
do método de massa eficaz. Um electrdo do cristal ¢ submetido a ac¢do de campos potenciais para os
quais ,em regra , tem lugar os dois tipos qualitativamente diferentes, de comportamento espacial. O
primeiro corresponde ao campo que os ides da rede cristalina criam, este campo é periddico com a
periodicidade do cristal. O potencial do campo cristalino varia bruscamente dentro de uma s6 célula
elementar. E 6bvio que, a medida natural da variagio espacial deste potencial em ordem de grandeza, ¢
compativel com a constante da rede cristalina. O segundo tipo de comportamento refere-se aos
campos externos, campos criados por impurezas “pouco fundas” e por outra espécie de defeitos . O raio
de alcance destes campos devido ao efeito de blindagem ¢ da ordem do raio de Debye-Hukkel, em
regra o raio de blindagem ¢ muitas vezes maior do que a constante da rede cristalina. Portanto o
potencial em questio varia gradualmente dentro da célula elementar . Conforme a teoria dos
solidos[17] a aproximagd3o de massa eficaz permite excluir o potencial com a variagdo brusca no
espago, isto é, o potencial cristalino, a custa da modificagdo da massa do electrdo livre. Assim obtém-
se a equagdo de Schridinger referente a fungfio de Luttinger-Cohn. Esta equagfio inclui por si o
potencial gradual. No entanto a variagdo espacial das autofungdes reflecte de uma certa maneira o
comportamento espacial da energia potencial[17]. Dai conclui-se que uma determinada autofungéio em

termos da aproximagfio de massa eficaz, varia lentamente na escala da célula elementar.
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Quanto aos filmes qudnticos, sublinha-se que para além do raic de Debye , entram em jogo
os tamanhos lineares das distorgdes, o periodo da subrede , etc. Estes atingem as dezenas de
nandémetros € superam em muitas vezes a constante da rede cristalina.

A andlise pormenorizada do método de massa eficaz acima feita, permite transformar o somatério por
vectores da rede cristalina, que se realiza na férmula (4.13), para a integra¢do por volume através da

relagio:
G W (G, ) =— [P
3 At Y ) = a0 [FF L (F)F (4.14)

Onde f{F) ¢ uma fungdio suficientemente lisa.

Tomando em conta as relagdes (4.13) e (4.14) escreve-se o resultado basico deste paragrafo.

(el 1 /) = M"—a;ogfdﬁf‘& (Fojr e '”’[—eP i )Hﬁapek] (4.15)

o
Como a expansido (4.15) colocar-se-a na base de posterior investigagéio, torna-se importante
verifica-la considerando alguns casos de limite. Neste contexto, concentrar-se-a atengdo sobre o caso
referente ao cristal ideal pois neste caso, € bem conhecida a amplitude de transigfo.

A autofun¢io correspondente a aproximagio de massa eficaz reduz-se a onda plana, isto é:
l R
i (7)) = e fdr 4.16
Onde V € o volume do cristal € ¢ o quase-vector de onda.

|
Atendendo a que v [e ’(q k);a?" :5@,;. 4.17)

Transforma-se a relagéo (4.15) para a forma:

. . ’-E —ien P - - ' -
(aq‘Hp|ﬂq‘) eh oe Z‘sqk i [lePaﬂ(k)Hé'aﬂek}

depois de se realizar o somatdrio obtém-se:

(i |H, Iﬂq)_‘f’_’ﬁ_"’__

i o2 gy e s
NJW-[EG%(‘?)H%M} (4.19)

O resultado exprimido pela expressdo (4.19) coincide plenamente com a amplitude de
transi¢do referente ao cristal ideal. Dai a conclusio de que a relagdo (4.15) ndo contradiz as ideias
basicas da teoria e comprovou-se a sua aplicabilidade para tratar os problemas relacionados com a

absorg¢do da luz pelo filme quéntico.
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Resumindo os resultados deste capitulo:
1- Foi deduzida a formula geral (4.15) respectiva a amplitude de transicéo.

2- Observa-se que a amplitude inclui pardmetros fundamentais do cristal ideal a saber: o momento

dipolar de transigﬁogﬂ(k), bem como a informagdo referente a modificagdo da amplitude

estimulada pelos factores geométricos do filme.

3- O resultado (4.15) foi confirmado pela analise de um caso limite correspondente ao cristal ideal.

§5 Transicdes directas entre as sub-bandas. Regras de selecgiio.

Neste capitulo estabelece-se a amplitude correspondente as transi¢des entre as sub-bandas originadas
pela banda de valéncia e de condugio. Seja @ o indice da banda de valéncia e fo da banda de

condugiio , entfo o segundo aditivo da equagdo (4.15) se anular4, reduzindo-se para a forma:

i

(il plef) = ‘e&’;)o % e, (F)DL (7l 2B (i) 5.0

De acordo com a definigdo dada pela expressdo (4.7) o vector on(k) ¢ uma fungdo mondétona com

argumento k .Sejam os extremos das bandas localizados no ponto l'{l?o =0) da zona de Brillouin. Tendo

em conta que a aproximagdo de massa eficaz, em que se baseia esta investigagdo, s6 é vilida para

valores baixos de lle ¢ admissivel a expanséo do vector PVC{k) em série. Entdo obtém-se:

= () x P
ePVC(k)ze (0}+e, (5.2)
6kﬂ
0
De notar que foi aplicada a regra de somatério de Einstein.
O primeiro aditivo de (5.2) € responsavel pelas transi¢gdes chamadas permitidas. Seja este
aditivo diferente de zero, conforme os dados experimentais neste caso este factor é dominante na

expansio (5.2). Entdo para as transi¢des permitidas das relagdes(5.1) e(5.2) decorre:

(WIlecf)—wbb;)O ()ZIcM‘ (r)‘bf PR (s g

Vista a regra de somatério pelo quase-vector de ondak :
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Q - . . . U ki) 7 o= =
Y..=—=Jdk e a representagdo integral da & -fungdo de Dirac e dk =87 —F) da expressio
7 @rf 2y ‘ i

(5.3) resulta:

g7 iehe - I
(il ofy=—"——R(0)[F &7}/ (?) (5.4)
Em relagfio a formula (5.4) importa sublinhar que foi feita a transformagfio da amplitude de

transi¢dio de modo que esta incluisse o pardmetro fundamental f’vc(O) e o form-factor relacionado com
a especificidade das autofungdes da equagdo de Schrédinger. Para calcular este factor expresso pela
integral da expressdo(5.4) € preciso acertar os numeros quinticos bem como as autofungdes
correspondentes. De acordo com os resultados do trabalho [1] concentrados no apéndice 1, o estado
quéntico do electrio num FSC, determina o nimero respectivo ao estado de quantizagdo dimensional,
numero quantico correspondente ao movimento quase-livre ao longo do eixo y e dois nimeros
referentes ao movimento ao longo do eixo da rede relacionada com o relevo periddico das superficies.
Um destes , permite enumerar as sub-bandas e o outro corresponde aos estados quanticos responsaveis
pelo movimento de translagdo ao logo do eixo x (eixo da rede).

Tendo em conta as designagdes dadas no apéndice 1 escreve-se:

(5.5)

Observa-se que os numeros quanticos n,k,.r e g referem-se ao estado inicial *” ao passo que m,k, s e
» [T¥}] ’ ~ . . . Ve oge
g’ ao estado final */* . Repara-se também que a fungédo (Da,,,,ky,r,q(x) devido a simetria periddica da

superrede admite a representagdo de Bloch, isto é,:

1 .
(Da,n,ky,r,q( )= ‘/N—xe’qxl'a,n,ky,r,q(x) (5.6)

Onde N, ¢ o nimero de “células” elementares da superrede .Quanto a fungiio y ...(x) é periédica, com
periodo 2d. Sublinhar ainda que, esta fungdo foi determinada no trabalho [I] sob a forma geral(ver
apéndice2)

Atendendo as relagdes (5.5).¢ (5.6) transforma-se a integral (5.4) do modo:
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9 .
|&F (Dv(r)(bf =— Idz jdyjdxe( y~hy )ysen%f seng—?%,n.ky,r,q(x c,m,k'y,s,q'(l’) 5.7

y 0
2
Transforma-se a integral referente a x-coordenada de acordo com o teorema de Bloch, a saber, por meio

do somatorio por vectores inteiros da superrede e de integragfio por uma célula elementar desta rede. A
soma em questdo, por analogia com a expressdo (4.5} reduz-se ao factor N5, ..y . Desprezando o

vector inteiro da superrede inversa b, o que € permissivel pois g ¢ g’ s§ percorrem valores da primeira

zona de Brillouin, vem que:
* d +
j dx (Dv,n,ky,r s‘i‘(x c,mk,, 5.4 (x) = é‘qq' L A vnkyrq(x)/fcnk;,sq' (x)dx

(ky —ky )y

) 1 i _
Visto que: 7 [che =0k k,

do
mz mnz
— [sen—sen——dz=6,,,
dyog dy dy

¢ combinando as relagfes desde (5.7) até (5.10) encontra-se:

i d =
(vilHp|cf) = eEOe eP 01k, SunPg _L ok, rg O omk, g (X .11)

A relagfio (5.11) permite estabelecer algumas regras de selec¢do, das transigdes quanticas
responsaveis pela absor¢io da radiago electromagnética na aproximacz’id dipolar da teoria de
perturbagdo. Da formula(5.11) observa-se que a amplitude de transi¢@io nfo se anula se forem satisfeitas
simultaneamente as trés seguintes condigoes:

n=m k=k’, g=q’ (5.12)
A primeira das regras de selecgdo (5.12) leva a concluir que a absorgdo da luz s6 se realiza, no caso de
a transi¢#o do electrdio entre as sub-bandas corresponder a0 mesmo valor do nimero quéntico de
quantizagdo dimensional. Quanto as restantes regras , fazem com que o quase-vector de onda seja
invariavel devido a transi¢o. Conforme a terminologia habitual, as transi¢des seleccionadas pelas
condig¢des (5.12) denominam-se directas ou verticais. As regras de selec¢io que foram aqui discutidas,
estdo relacionadas com a forma explicita das autofun¢des, propriedades de simetria periddica e o facto
de que o quase-vector de onda scja desprezivel. Entretanto, ndo ha razdes gerais deste tipo que
permitam estabelecer regras de selec¢fio correspondentes as sub-bandas r e s originadas pelo

movimento de transla¢do ao longo do eixo x da superrede. A dnica regra de selecgdo neste contexto
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resulta da lei de conservagfo da energia . Para tirar conclusdes mais concretas € preciso fazer o calculo
da integral de recobrimento da férmula (5.11), que serfo apresentados no paragrafo posterior.
Resumindo os resultados principais deste capitulo:

1- Foi deduzida a férmula (5.4) respectiva a amplitude de transigdes permitidas .Por via desta

relagdo comprovou-se que a amplitude de transigbes contem dois factores um dos quais f’vc(O),
correspondente ao cristal ideal ao passo que o outro € responsavel por efeitos dimensionais.

2- Estabeleceram-se regras de selecgdo dadas pelas relagdes(5.12). Observa-se que ndo
existem regras especiais de selec¢do para as transigdes entre as sub-bandas r e s excepto aquela que

decorre da lei de conservagdo da energia.

§6- Form-factor das transigdes directas.

Segundo a relagdo (5.12) a amplitude de transigdo vertical inclui por si o factor:

ds
Ansr(q ) = ,[ ¥4 nsq(x)anq(x}lx ' 6.1
-d

Chamado form-factor. Conforme a definigdo (6.1} A .(g) € no fundo a integral de recobrimento das
autofungdes, das quais uma corresponde 4 s-ésima sub-banda e a outra a r-ésima sub-banda. Observa-se
que o form-factor € o Unico parAmetro da amplitude de transi¢iio que assume todas as responsabilidades
pela especificidade do filme relacionada com a forma geométrica, relevo, etc., sendo inevitavel o seu
calculo.

Antes de mais nada presta-se atengfio a dependéncia da fungdo y .y(x) em relagio ao quase-
vector de onda g. Atendendo aos resultados estabelecidos na tese [1] conclui-se que y ,..,(x) depende de

g por intermédio de duas grandezas:

2 U,—-¢
k= f-fz’f e K= ’_Zii(h;) (6.2)

Onde m é a massa eficaz, U, a energia potencial eficaz, ¢ a solugio da equagio secular correspondente
a s-¢ésima sub-banda. Sabe-se que ;

e=E, + I (1 -cos2qd) (6.3)
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Importa salientar que a integral de recobrimento /; possui ordem exponencial em relagfio ao primeiro
aditivo da formula (6.3), isto é:

[<<E; (6.4)
Vista a desigualdade (6.4) despreza-se a contribuigio do movimento de translagio em cada uma das
formulas (6.2). Entdo vé-se que, os parametros k e x tornar-se-do independentes do quase-vector de
onda q.
A aproximacdo deste modo feita € crucial para o célculo do form-factor, e enquadra-se plenamente na
teoria geral de perturbagio [19] e [21]. Segundo a tese anteriormente mencionada [1], o resultado (6.3)
foi estabelecido na aproximagdo da segunda ordem desta teoria. No entanto, sabe-se que a correcgdio da
segunda ordem para a energia, resulta da correcgdo de primeira ordem para a autofungio. E por isso
que deve-se desprezar a contribuigio em questdo para nido superar artificialmente a precisdo do calculo
das autofungdes.

Resumindo, conclui-se que as fungdes y (%), juntamente com a integral de recobrimento
sd0 dadas pela férmula (6.1), nfo dependem do quase-vector de onda g. Para terminar, realgar que esta
conclusdo mantém-se valida em relagdo as integrais de recobrimento apropriadas para qualquer tipo de
transi¢do quantica.

A outra particularidade das fungdes y ,(x ) resultante da aproximag@o acima feita € de esta
que ndo possui paridade. O caso € que a fungdo @ ,,(x) € autofunc@o da equaciio de Schrodinger
correspondente a energia potencial especificada no trabalho [1]. Segundo [1] a energia eficaz referente
ao modelo do FSC ¢ fungio par da coordenada x. Conforme a teoria quéntica, as autofungdes
nomeadamente @ ,.(x), podem ser classificadas de modo que algumas delas sejam pares em relagfo a
permutagdo x por -x a0 passo que outras sejam impares. Entdo cada uma das fungdes @ ,(x) tem a
paridade bem determinada. Quanto as fungdes de Bloch definidas pela férmula (5.6), é evidente que
nio sdo pares nem impares. O caso € que a equagdo de Schrodinger referente a fungfio g n(x) vai
incluir mais dois aditivos relacionados com o operador de Laplace, um destes serd proporcional a g; o

- primeiro € par enquanto que o segundo ¢ impar em relagéo a coordenada x.

Entretanto uma combinagéio das fungdes de paridade diferente ndo possuird paridade bem determinada.

Consequentemente, a energia eficaz incluida na equagio de Schrodinger, tem que perder a sua simetria
antes sublinhada. E por isso que as fungdes X nsgfx)  ndo se classificam com base na simetria da
equagio de Schridinger, pois esta ultima ndo tem de facto simetria definitivamente dada. Aceitando a

aproximagdo decorrente da relagdo (6.4), omitem-se os aditivos que dependeriam do quase-vector de
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onda g. Desprezando-os chega-se a equagdo de Schrodinger cujas autofungdes y »5(x) jd podem ser
classificadas em termos da paridade determinada univocamente.

Desta aproximagéo resulta mais uma regra de selec¢fio referente s transi¢des entre as sub-

bandas s e r. E 6bvio que o form-factor A ng(g) anula-se se as fungbes ;{nsq(x) e qu(x) tiverem

paridade diferente. Neste caso obter-se-a a integral simétrica da fungfio impar, e este tipo de integrais
reduzem-se a zero. Portanto sé se efectuam transi¢des quinticas entre sub-bandas cujas autofungdes

possuam a mesma paridade.

Vista a forma explicita de cada uma das fungdes qu(x) reproduzida no apéndice |1 do modo:

'A,re"k’x +B e ~-d<x<-b
A +B, e -b<x<-a
2X)={ A" +Be™  -a<x<a
A, e +B, e a<x<b
| 4" +B, e b<x<d

¢ tomando em conta a paridade destas fungdes, é facil escrever:

;ﬁs Ay | iko~k)d ik, ~k, )b Al:Blr ik +h, ) ik, +k, )b E*Ls Ay | -ilk,+k )b il +h, )
i(ks—k,)[e ¢ +i(k “k )[e ¢ +i(k k )[e |

+i(ils_3:)[t(k —k ) itk ] j?-f-:ir[ (k,+x)a _ ~(x,+x, ] AZSB?J‘[e x,-k ) ~(x, x)b]

st Bos 4, [ | [ . —rc,)a] Bas B, \_ (i, +i, _ +"’)"J+2A A}{ser{ks —kJa . serk, +k,)a}

Ks Ky Kg t Ky ks_kr ks"'kr

(6.6)
Todos os coeficientes na expresséo (6.6) podem ser exprimidos através de um so6 coeficiente 4; ,tal
como foi feito no apéndice2. Aplicando as relagdes (A2.14) e (A2.15) chega-se ao resultado:

l{ser{ks ~k o serk, + k,)] LAl [{ser(ks ko)A serlk + kA, ] .

ks =k, ks +ky ke ~k, k; +k,
* i . o ) ]
Ansr(‘])=2A35 A3y K, |:¢s Wr(e b _ (K x,}b)+w Pr ( ( "’r)b _e(x, x,.)a):|+

Ky — K,

[;" or (‘f_(x"' ek gl +"’)b)+ Wy ';/r (e("' bl *"r)")l

K Ky
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Para verificar a férmula (6.7) considera-se um caso especial correspondente aos estados s e r
que sejam idénticos. Este caso nada tem a ver com a absor¢do da luz, mas permite confirmar as
transformagdes intermedidrias que conduzem a relagdo (6.7). Se os estados quinticos 5 e r, forem

idénticos, a férmula (6.1) reduz-se a condigfo de normalizagdo, isto €, serd igual a 2d ,substituindo na

expressdo (6.7) k. = k, = x € ky=k,=k .Ao comparar o resultado que se obtiver ,com a formula (A2.18)

conclui-se que o factor A,g(g) neste caso de limite de facto reduz-se a 2d ,confirmando-se assim a

validez da férmula (6.7).
Segundo os dados da investigagdo [1] ,a energia potencial eficaz em fungdo da coordenada x

reduz-se a composi¢do de dois pogos rectangulares, um dos quais de largura @ e o outro de
largura A, .Entretanto os termos entre as chavetas da férmula (6.7) ainda ndo possui simetria respectiva

aos pardmetros a eA,. A referida simetria serd restituida se se tomar em conta as relagbes (A2.30)

_(A2.31) bem como a equagdo secular dada pela expressdo (A2.25). Excluindo cada uma das fungdes £,

e f, de acordo com (A2.32), ¢_,p, conforme(A2.30) e i, conforme (A2.31) obtém-se:

{w{ks “ka sk + k,.)a}[

kg =k, kg +k,

+2[aer{k — k)7 +ser{k +h A

ke—k, kg +k,

*
243 A3r 4

T e

Ansr(‘]) =

1

(ks + 1, gy i

+

v

O form-factor respectivo as fungdes impares decorre da relagio geral (6.1) e da forma explicita das
autofungdes dadas pela expressdo (6.5). Os coeficientes da fun¢fio y,(x) satisfazem a condigdo de
paridade (A2.31). Atendendo as condigdes (A2.38) que estabelecem o relacionamento entre os

coeficientes e integrando a férmula (6.1) obtém-se:
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Als Ay, [e( k) ik k) BlsBlr [ ~ifky—k, ) _ ilk,~k
ik, —k,) ik k)

L A By [ ihgvh, ) _ ilk, k) ]
ik +k,)

_ _Bis 4 [e—i(lq‘+k,)d -e_i(k-‘+k’)b]+2;l3s A, ser(ks _kr)a - Se’(ks +k,.)a +
'(k +h )b ks —k, ky +k,

Aszzr[ P -(x-x]

K¢ —K,

stAz,[(x-x)a e -x}b] AZSA}’-(Kwr)a e(x-Hc)b]
x— Ky +K,

stBz,[ (e, 45 )a (Hc)]

K, +K,
\ /

Como todos os coeficientes foram expressos através de um s, isto é,A; € logico substituir as relagdes
correspondentes, {A2.42); na formula (6.9). A transformagéo de todos os aditivos , excepto aqueles
relacionados com os coeficientes A| e B ,€ dbvia; a sua modifica¢do é mais sofisticada. Para esclarecer
as transformagdes mencionadas ,destacam-se os dois primeiros aditivos cuja contribui¢do designar-se-a

por S.

§ =35 A, f!sfir)[l(k &) _ kK p|__fis S [e-i(k_,-k,)d_e_f(k_‘_k’)b]

i(ks - kr)

ik, — k,

Agora tiram-se fora dos colchetes os aditivos exponenciais otk M obtém-se:
g Ay A3sA3, f]sflr ilk, k)d[1 ik, k]A,] A fl -i{k, k)d[] k ~k, AI]
ik, k)
A ideia da transformagdo posterior inspira-se pela relagdo (A2.48).

e o

Da substituigio desta formula na expressdo anterior resulta:

k

5

S ; hAar){fis"ﬁr[( otk )A!) lfls"flr[[l ik, +k )A'] e finalmente obtém-se:
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2 A3s A3r
k —k,

S= lﬁs”f[r'se'(ks - kr)Al .

Mais dois aditivos posteriores que também incluem os coeficientes A;, By devem ser transformados do

mesmo modo, obtendo-se:

selty =k Ja_soll + k] P [erone Ao
z[ [E=a3 |

ks —k, ky + &, Ks — K,

Wlsﬂr [e(x -« )b x x)a] ¢ls@r[—{x+x)a —(K-h\‘ )b]

K‘ —K, Ky +K,

’/’]s ¥1r [ {x, +x )b (K +K, ] 2lfls“flr 1}96"{1(3 -kr)Al _Ser(ks —k,-)AI:|

K‘ + K k, -k, k,—k,.

Obviamente que o form-factor dado pela férmula (6.10) no limite k,=k,, k¥, = x, tende para 2d tal como

devia ser, de acordo com a condig¢io de normalizacdo. Esta observagdo permite concluir que a formula
(6.10) d4d a confirmagio indirecta da sua validez. De referir também que o form-factor referente aos

estados impares (6.10) bem como o referente aos estados pares (6.6) satisfaz a condigdo

Aer(g) = Ansr(g), 0 que mais uma vez confirma a validez das relagdes (6.10) e (6.6).
Entretanto, é preciso transformar a relagdo (6.10) para a forma mais simétrica em relagio

aos tamanhos lineares a ¢ A,dos pogos potenciais. Para concepgdo do método das transformagdes,

L]

destaca-se um dos aditivos que se designara por ®, obtendo-se: © = M—'L[e'("-='"r)" -l ‘”r)b].
Ky — K,
Exprimindo ¢, € y, por meio-das relagdes(A2.48) seguira que:

Esta relagio faz com que os factores exponenciais possam ser excluidos da féormula anterior, € por isso

W, ) [, [Ms(a)Ms(A,)Nr(a)fv,(m)]%} resultando que :

Na)¥tla) [I e ')A]. Por sua vez da equagéio secular (A2.47) vem que: e

(Ks K K

0=

B O e e, | LWL @S )M, (&)

(Ks - Kr)xs’(r Ns(AI)Mr(Al

% .
0 = g Aol [ v o, ot )% - o e (s
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Transformando deste modo todos os aditivos da férmula (6.10) obter-se-a um resultado simétrico em

relagéo aos pardmetros a e A, a saber:

'2[sen(k,.—k,)a_sen(k»«+kr)}[m(m)M,(A.)N,(A.)M.,(A.)l%

k —k, k +k

ks ][N_‘ (@M, (), @)

()= 245 4, L[ NAa)M,(@)-M,(@N. (@) | N.(@M,(a)-¥,(am,(

SIS A K=K,

.[M,,( )N ()M, (8N, (A +
LAY ZACY, ,(AI)M,(AJJrN..-(A.)Mr(A.)N,(A.)}

KK, K, —K K,+K,

[ @)V, (@M, )V, (@)
(6.11)

Sublinhar que os coeficientes As; e Ay nesta relagfio correspondem as autofungbes impares e sio dados
pela formula (A2.50) ao passo que os coeficientes da expressdo (6.8) referem-se as autofungdes pares e
por isso determina-se pela formula (A2.37). '

Cada uma das relagdes (6.11) e (6.8) admite relagdo mais simples e simétrica, tendo como
base as transformagbes que usam as definigdes das fungdes [(£), P(£), N(£)e M(£), atendendo 4s
formulas (A2.46) obtém-se:

N:(&)Mr(g)" Ms(f)Nr(ﬁ)z' Msen(ks - kr)‘f - MW”(": + krk

Ky — K, K=K,

~,(§)~,(¢)-M@Wﬁ%m@ —k ):—"—"—— sen(k, + &, )

Agora faz-se a substitui¢do dessas relagdes na formula (6.11) e agrupam-se os termos proporcionais a
sen(k, — k, )¢ num grupo e os que forem proporcionais a sen(k, + k, X noutro, apos os célculos seguira

que:
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sen(ks —kJa sen(k +k, Ja
. ky -k , k +k, |
A ( 3 K.Z +k52 _KE _kr?‘-[N A? 5 r(Al)]A +
nsr\d/} 2 ks
r

[V, 0M, (80N, ()M, (0 )2 x2-x

en —Ic Al sen(k + kA,

ke — ko + Kk,

MMMWWM J

Quanto ao form-factor A,(g) respectivo as fungbes pares, obtém-se das transformagdes anélogas

+

aquelas aplicadas para (6.11):

[ serlky — k) senlk + k,.)a}

) ko -k, ky +k,
435 A, w2+ k2 = k2 = k7 (8P a0 (a)R a5 +

M)A bR @V x2 - +Fw%-h%uww%+h%u
ky -k, ko +k,

I @)@ (@)p ()2

E de realgar que as formulas (6.12) e (6.13) sdo exactas no sentido de que se baseiam nas solugdes

Ansr(‘?)=

exactas da equagdo de Schridinger e além disso para deduzir as formulas ndo foi feita qualquer
aproximagdo que ficasse fora do modelo do filme quéntico. Neste contexto a dnica restrigfio ,a que se
refere a energia potencial, deve ser satisfeita. A energia potencial eficaz em fungdo da coordenada x
tem que possuir o0 comportamento espacial na figura 2. Vé-se que cada uma das fung¢des U (x) e U(x)
corresponde ao sistema periddico dos pogos rectangulares e para além disso tém a mesma distribuigdo
espacial do potencial atractivo respectivo aos electrdes bem como as lacunas electronicas. Quanto as

profundidades dos pogos U, e U, em geral, podem ser diferentes entre si e arbitrarias. Os valores dos

pardmetros geométricos a ¢ A e a constante da subrede d, podem ser varidveis dentro dos limites

razoaveis que sejam compativeis com a suposigio de que se realiza o caso o filme quéntico.
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V. U

c

NUAx)
3]4 Uy(x)

™ U

Figura 2- Energia potencial eficaz U, ,(x) em fungdo da coordenada.

Das férmulas deduzidas e dadas pelas relagdes (6.12) e (6.13) decorrem algumas conclusées
gerais que se referem ao filme quéntico em cuja subrede se cria a energia potencial esbogada na figura

2, segundo as designagoes (6.2) tem lugar a identidade:

2Zm 2
Kg+k3_@3+kﬂ=_;§uv- m

U (6.14)

Onde m, e m, sdo a massa eficaz das lacunas e dos electrdes respectivamente. O segundo membro da
identidade (6.14) num caso geral ndo se anula, sendo por isso que nfio se anula o form-factor A, (g)
determinado conforme as expressdes (6.12) e (6.13). Dai resulta que todas as transi¢Ges quinticas que
fiquem de acordo com a lei de conservagéo da energia, tornam-se permitidas e ndo existe qualquer
preferéncia de uma combinag¢io dos nimeros quanticos s € r em relagdo a outra.
E 6bvio, que o anulamento acidental da iﬁtegral de recobrimento A, (g) relacionado com o factor
dentro de chavetas nas férmulas (6.12) e (6.13) ¢ desprezivei devido a sua exclusividade e nfo influi
sobre a conclusiio geral acima feita.

Quanto ao FSC o comportamento do form-factor A, {q) é completamente diferente. O caso
¢ que as profundidades dos pogos correspondente ao mesmo nimero quintico de quantizagio

transversal », segundo [1] séo relacionados do modo:

Un _"p (6.15)

UV mn
Entdo das relagdes (6.14) e (6.15) resulta:
Angrlg)=0 (6.16)
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Entretanto a expressdo (6.16) so € valida se os nimeros quanticos ; e k, forem diferentes. No caso

contrario, (k.=k,) cada uma das relagdes (6.12) e (6.13) reduzem-se a indeterminagfo do tipo %

Portanto os célculos dos limites devem ser feitos partindo das férmulas (6.6) e (6.10), como ja foi
referido neste caso obtém-se:

Ansr(?) =2d (6 1 7)
Consequentemente no caso do FSC das relagbes (6.12), até (6.15) decorre o resultado fundamental
correspondente a integral de recobrimento.

Anglg)=2d5,, (6.18)
A relag@o (6.18) possui uma importincia extraordinaria devido a duas razdes; a primeira € de que a
expressdo (6.18) permite escrever sob forma explicita e definitiva a amplitude de transigo quéntica;

combinando as férmulas (5.11) e (6.18) obtém-se:

. eEne' ™
(vilAiplef) =2 ,f; () (6.19)

A segunda ¢ que a relagdo (6.18) estabelece a regra de selec¢do respectiva as transigdes entre as sub-
bandas que tenham o mesmo valor do nimero quantico ;.
Entdo os resultados deste capitulo podem ser resumidos do modo:
1- Foram feitos célculos do form-factor A, (g) que se reduzem as férmulas gerais (6.12) e
(6.13).
2- Foi deduzida a forma explicita (6.18) referente a integral de recobrimento peculiar ao FSC.
3- Foi estabelecida a regra de selec¢io conforme a qual sé se realizam transig¢Ses entre as sub-

bandas com a mesma paridade espacial das autofungdes e com o mesmo valor do nimero quéntico ; .
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§7 Densidade combinada de estados em fung¢io da frequéncia.

Os resultados dos capitulos anteriores reduzidos a forma mais compacta ,relagdo (6.19), junto a teoria

geral finalizada pela expressdo (1.1) permitem especificar o coeficiente de absorg¢do do modo:
2me*E3n |- 2
alw)=2-—35ep 0 ToAEN-SE e, - £ -r0)  (7.0)
hAm“w*N sc ky.q.m,$
onde # € o indice de refracgiio, Nc/n € o fluxo de fotdes ffEy) € a funglo de distribui¢do dos estados
iniciais e f{£y ¢ a dos estados finais.

Daqui em diante considerar-se-a a luz de intensidade relativamente baixa, para que
sejam despreziveis as transi¢des forgadas por um lado, e seja irrelevante a perturbagfio das fungdes de
distribuigdo. Esta condi¢do ndo € extraordindria e em regra é habitual para a pratica das investigagdes
experimentais. Entdio, cada uma das fungdes de distribuigdo mantém a sua forma explicita
correspondente ao equilibrio, isto ¢, aquela que se reduz a fungédo de Fermi-Dirac. Mais uma
observagdo diz respeito ao grau de degeneragdo estatistica dos portadores. A investigagio posterior
refere-se ao semicondutor ndo degenerado. H4 vérias razdes para justificar esta suposigio insignificante
do ponto de vista tedrico. O caso €, em particular ,que num semicondutor nfo degenerado a quantidade
de estados finais vazios , bem como a dos inciais preenchidos sera mais alta. Obviamente que este vai
favorecer a absorgdo mais notavel, mais eficiente. Para além disso torna-se possivel evitar a absorgio
por portadores livres, isto €, o efeito que pode disfargar a estrutura das faixas e por este meio dificultar
a sua interpretagio e a elaboragdio de recomendagdes tecnoldgicas.

Vistas as observagdes referentes a distribuico dos portadores resulta que uma das fungdes |
nomeadamente f(E;), vem sendo igual a unidade ao passo que a outra f(E;), reduz-se a zero. Ao
expressar a intensidade do campo eléctrico Eg do modo:
22N !

haw
Vn?

E¢ =

e substituindo os valores atribuidos a fungfo de distribuigédo , da formula (7.1) obtém-se:

2,2
al@)= [P 0) o LolEcnley)- Emsliya)-na]  (72)

kyqns

Onde foram também especificados os nimeros quinticos dos estados iniciais e finais.
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Por analogia com a teoria respectiva aos cristais tridimensionais é conveniente introduzir

a fungdio chamada densidade combinada de estados Zz, (w)definida pela relagdo:

Zns(w) = %kZJ[Ecns(kyQ)" Evm(kyq)_ h@] (73)
14

Evidentemente que esta fungdo ¢ responsavel pela dependéncia em relagéio a frequéncia do coeficiente
de absorg¢do, portanto € imprescindivel o seu cilculo. Para realizar estes calculos devem ser escritos sob
forma explicita as energias dos estados entre os quais se efectua a transigio quéntica. Atendendo aos
resultados adoptados de [1] obtém-se:

2,2 2 B2
+ ES +—X + 15, (1- cos2gd) (7.4)

2 ns

E. \kgl=E.+
cns( yq) ¢ 2m,dy 2m,,

P £

- vo{l—cos2qd 7.5
2l (- cos24d) (7.5)

Evns(ky‘?)= E, +

O significado fisico dos termos que constituem as relagdes (7.4) e (7.5) se releva das figuras 3a) e 3b)
.A primeira destas refere-se ao diagrama energético, enquanto que a figura3b) representa a lei de

dispersdo em fungdo do quase vector g .

T T g
2d 2d

Figura 3a) Diagrama energético. Figura 3b) Lei de dispersdo em fungdo do quase-
-vector g.

Daqui observa-se que E. € a energia correspondente ao fundo da banda de condugéo do cristal ideal, o

segundo termo da férmula (7.4), designado na figura 3a), por £, € a energia respectiva ao n_ésimo
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nivel de quantizagio dimensional, o termo ES; determina a posig¢do energética do fundo da sub-banda
respectiva a quantizagio do movimento ao longo do eixo da subrede com o relevo periddico do FSC. O
quarto aditivo descreve o movimento quase-livre na direcgdio perpendicular ao eixo da subrede. O
ultimo termo corresponde ao movimento de translagio ao longo do eixo da subrede. De sublinhar que
este aditivo assume a responsabilidade pela especificidade do FSC, por meio da integral de
recobrimento /5. . Apos a introdugiio das designagdes:

. . 27!_2"2
Eg(n.s‘)= E‘. - Ev + Ens + Ens +W

(7.6)

Loy =15+ 10 .7

m,.m
M=—2"F_ (7.8)
mn +mp

Onde Ey(ns) desempenha o papel de largura da banda proibida, M € a massa reduzida, I, ¢ a largura

total das sub-bandas; a relagdo (7.3) aceitara a forma:

A T 2,2
Zpsl@)=—— [dk, | dqé| Egns)+ —= +1,{1 = cos2gd) - he (7.9
2r do -0 _;rzd 2M

A integragdo por ky, que se baseia nas propriedades de J -fungdo, conduz a relago:

0 hz

1 M (0 se ha)-Eg(n,s)—Im(l—-cos2qd)<0
Zule)=omg

[dglne - E{n,5)- 1, +1,, cos2qd}?,se har - E, (n,5)- 1,,(1 - cos 24d) 2 0
(7.10)

em que as desigualdades estabelecem os limites correspondentes 4 variavel ¢ . A integral em (7.10)

admite redugéo para a forma;

r
1=I__L‘f___
0

+vQ +cosx

onde € é um pardmetro independente de x. Trocando a variavel x do modo x=2¢ obtém-se:

j‘ —_—
o \fQ +cos2é

=2 . Esta formula pode ser expressa assim:

[ 2 ? dé
JQ«»IO‘ﬁ___z__ )
Q

sen
+1
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Esta integral ¢ bem conhecida na teoria de fungdes especiais[26] e [27] e apresenta por si a integral

eliptica do primeiro K(k) tipo definida pela relagdo:

k)= —=

0 \fl - kzsenzé

Vista a defini¢o da integral eliptica a férmula anterior vem sendo transformada para a expressio:

2 ’ 2
I=JQ+IK[ QH]

Integrando na relagdo (7.10) segundo o método acima exposto, obtém-se:

0 , hw <E (ns) (7.11a)

L (2mM Y] ho - E,(ns
Z"J(w)zirzddo(hzj 3 o K[ 213 ] , Eg(ns)sha)SEg(ns)i-Zlm_ (7.11b)

ny

I 21"“
Vi = E,(ns) K[\/hw—_Eg(m)] ,  ho2E,(ns)+21, (1.11c)

O senso do resultado expresso pela formula (7.11) € evidente e este constata o facto de que os fotdes de

.

energia fiw menor que a largura da banda proibida Eg(ns) ndo podem causar transigdes do electrdo de
uma sub-banda para outra pois, esta transi¢do caso seja feita ,vai contradizer a lei de conservagio de
energia. Para interpretar as relagdes (7.11b) e (7.11c) ¢ oportuno observar as trajectdrias de fase no
espaco do quase-vector de onda (k,,q) apresentadas na figura 4. Nesta figura as trajectérias de fase
enumeradas por 1,2 e3 correspondem aos fotdes cujas energias satisfazem as condi¢des da formula
(7.11b) ao passo que as linhas 5 e 6 exemplificam as trajectorias de fase que se referem as energias
maiores que Eg(ns)+21,;. Quanto a curva 4, corresponde a energia Ey(ns)+2/,, ¢ chama-se separatirz,
pois separa as trajectorias abertas (5 e 6). No entanto sob energia fiw s6 se efectuam transi¢es entre
estados que estdo localizados na trajectéria de fase respectiva a essa energia. Consequentemente, a
féormula (7.11b) determina a contribuig8o das trajectdrias fechadas enquanto que (7.11c) refere-se a

contribui¢do das trajectérias abertas .
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[

Figura 4- Trajectorias de fase do quase-vector de onda.

A relagdio (7.1) bem como as formulas (7.11) correspondem as transi¢des entre as sub-

bandas originadas por particularidades do relevo geométrico do FSC. Entretanto, a partir da energia dos

2,2 2
N .. h v n . -
fotdes que ¢ igual a £, + T +(U‘ +U ) tornar-se-80 permitidas as transigbes entre os estados do
£ am .

espectro continuo. Para tomar em conta a contribuigdo do espectro continuo € suficiente estender o

somatério por todos os estados incluindo aqueles que pertencem a faixa continua do espectro. A

densidade combinada dos estados Zm_(co) pode ser definida por analogia com a férmula (7.3). A fungio
Z {w)ja foi bem investigada por vdrias razdes relacionadas com os sistemas bidimensionais.

Adoptando os resultados do artigo {3] a fungfio Z,, (a)) ¢ determinada do modo:
(7.12)

Onde O(x) ¢ a O-fungdo de Heaviside e Eg(n) € a energia introduzida pela

. w2h%n? c v
defini¢do £4(n)= £, + o tUn+Us

Atendendo a observagdo acima feita ¢ a defini¢io (7.3) o coeficiente de absorqﬁoa(co), que surge
devido as transigdes directas, obtém-se sob a seguinte forma final:
212
o) = e Of {S 200+ E2,0)] 019)
crom ns n

A relagdo (7.13) é o resultado principal deste trabalho. Nota-se das expressdes (7.4) e (7.5) que as

férmulas (7.11) correspondem as transi¢des entre os estados pares. Quanto aos estados impares, estes
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também se descrevem pelas formulas (7.4) e (7.5) com a unica diferenga de que as integrais de
recobrimento /,; vém sendo definidas como grandezas negativas.
Os calculos analogos aqueles que foram feitos em relagfio aos estados pares, conduzem &s férmulas
(7.11) em que se entende o médulo da integral de recobrimento sob a designagdo /,s.
Importa realcar neste capitulo:
I- Foi deduzida a densidade combinada de estados relacionada com as contribui¢des parciais das
sub-bandas para o coeficiente de absorgdo.
Foi deduzida a forma analitica respectiva a densidade dos estados em fung¢dio da frequéncia e

dos parametros fundamentais do modelo,(massa eficaz e integral de recobrimento).

Foi deduzida a formula final que diz respeito a absorgiio da luz por via das transi¢des directas.

§8 Comportamento do coeficiente de abserc¢io perto dos pontos criticos.

A expressdo (7.13) junto com as formulas (7.11) e (7.12) restitui totalmente o coeficiente de
absor¢io a(w) em fungio da frequéncia. E de facto assim, pois as integrais elipticas K(x) estdo
devidamente tabeladas no compéndio [27]. Aproveitando estas tabelas e as relagdes acima

mencionadas, € facil calcular o valor numérico de a(w) para qualquer que seja a frequéncia wda
radia¢do electromagnética se forem conhecidos os restantes parametros tais como I, Eg(ns) que por
sua vez resultam da resolugdio , quer analitica quer numérica , da equagéo secular.

Entretanto, para as aplicagdes é importante conhecer o comportamento do coeficiente de absorgio
na vizinhanga dos pontos criticos que sdo classificados segundo a monografia [3] e [4]. Vista a
defini¢do [3] e [4], verifica-se obviamente que o centro da zona de Brillouin é um ponto critico,
pois nele tem lugar a igualdade:

6q,ky [Emu(k,v’q)_ Evm(kyq)]= 0 (8.1)

para todos os ramos do espectro energético. Importa realgar, que o comportamento do coeficiente
de absorgdo perto do ponto critico é altamente informativo no sentido de que comparando as
previsoes tedricas com os resultados experimentais se torna possivel reconstruir ou confirmar a lei
de dispersio, pelo menos na vizinhanga deste ponto, € para além disso, comprovar ou rejeitar as

regras de selecgdo.
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No contexto deste trabalho é dedicada uma atengdo especial ao comportamento do
coeficiente de absorgdo que diz respeito aos estados pertencentes a separatriz dada na figura 4. O
caso € que estes estados, ndo sendo criticos no préprio sentido da defini¢do, podem conduzir para
certas particularidades que sejam relacionadas com o facto de ter lugar a modificagéo qualitativa da
trajectéria de fase segundo a qual , esta passa de fechada para aberta.
Atendendo a forma aditiva da expressdo (7.13) € oportuno destacar um so6 termo desta relagio a fim
de especificar o coeficiente de absorgio na vizinhanga dos pontos acima definidos. Definindo o

coeficiente parcial de absorg¢do relacionado com a s-€sima sub-banda do modo:
(8.2)

e vistas as formulas (7.11) e (7.12) no que diz respeito ao coeficiente &,{w) introduzido como

grandeza adimensional, obtém-se:

.

hw <E,(n,s)  (8.3a)

21 21

ny

ho-E (n,
11 K{ @ gns}; E (ns)<hw<E (ns)+21, (8.3b)

21

J : E, (ns)+21, <hw (8.3c)

] 2
k\/ha) - Eg(n,s) K( ho-E, (n,s)

Repara-se que a segunda das relagdes (8.3) ,isto €, a expressdo (8.3b) assume a responsabilidade por

transi¢des correspondentes as trajectdrias fechadas . Na vizinhanga deste ponto critico o médulo da

integral eliptica satisfaz a condig@o:

[m ~Eyln, S)J%

1 8.4
i <« (8.4)

Aproveitando a assimptotica respectiva da integral eliptica, que ¢ dada pela aproximagio [27]
K(x)= jx << (8.4)

sob a condigdo (8.4) resulta:
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Constata-se que o coeficiente parcial de absorgio perto do ponto critico ndo depende da frequéncia.
Entretanto essa particularidade € peculiar [3] ao gas bidimensional dos portadores. E por isso que
decorre a conclusio de que na vizinhanga do ponto critico as sub-bandas energéticas revelam as
suas propriedades bidimensionais. A interpretagdo dessa conclusio € dbvia, € que a condigdo (8.4) é
equivalente a suposigiio de que o excesso da energia do fotdo s6 possibilita a excitagio dos estados
perto do tecto da sub-banda E,,(k,q) e a transi¢do quéntica para os estados perto do fundo da sub-
banda £..s(k,q). Sendo assim torna-se aceitidvel a aproximagdo de massa eficaz de que decorre o

comportamento puramente bidimensional dos portadores.

Admitindo a condigéo:

~ <l (8.7)

[m_ Eg(n,s)}%

ny

que destaca as transigdes correspondentes as trajectdrias fechadas e proximas da separatriz, é

preciso aproveitar a assimptotica dada do modo [27]:

(8.8)

Vistas as aproximagdes (8.8) e a relagfio (8.3b) o coeficiente parcial de absorgfo &,,(w) vem sendo

determinado conforme a expresséo:

am(m)z_'-[_"i]% L 3% (8.9)

md\2M ) J21, Eglns)+ 21, - ha

A formula (8.9) faz concluir que o coeficiente de absorgdo sofre uma modificagdo consideravel
tendendo ao infinito na medida do crescimento da frequéncia ou & medida da aproximagfo das
trajectorias fechadas para a separatriz ¢ manifestando a particularidade logaritmica para a

frequéncia @ dada do modo: hw=E, (n,s)+ 21, . Para interpretar esse comportamento ¢ necessario

tomar em conta que o afastamento do centro da zona de Brillouin dada na figura 4 faz com que se
torne reduzida a relevincia do movimento ao longo da superrede, pois as sub-bandas

correspondentes tém largura 2I,; bastante limitada. Nestas circunstincias cresce a relevincia do
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movimento quase-livre ao longo do eixo y. Entdo tem lugar a reducio da dimensdo eficaz no
sentido de que o movimento assume os tragos do movimento unidimensional. Como se sabe [17] as
particularidades de Van-Hove, neste caso tornam-se mais distintas. No entanto, o movimento ao

longo do eixo x atenua estas particularidades baixando o grau de divergéncia.

Segundo as observac¢des que acompanham a figura 4 a relagdo (8.3c) corresponde as
transigdes entre os estados pertencentes as trajectorias abertas, No caso das trajectdrias abertas das

assimptoticas (8.5) e (8.8) resultam as formulas aproximadas:

21

ny

16[ha)—Eg(n,s)] h(o-Es(n,s)
ho-E, (n,s)-21 "~

&, ()= ][hz J% 1 ; [M}% >>1 (8.11)

a,,.‘(w)z;';(%]%[m—mn,s)r%ln Tll(s.m)

d 21

Hr

2M

1fha)—ERLn,.s*i
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§9 Discussiio de resultados

O coeficiente de absor¢fo dado pela relagio (7.13) € o resultado fundamental deste trabalho.

Para uma andlise elucidativa, € conveniente introduzir o coeficiente parcial de absor¢iio como
uma grandeza adimensional e proceder ‘a anélise de alguns casos limite, equagio (8.3). A equacdo
(8.3b) ¢ a equagio correspondente 4s trajectdrias fechadas (linhas 1, 2 e3 da fig.4), a andlise do extremo
da sub-banda 0<hw- Eg(n,s) << 2{, permite concluir[3] que o coeficiente de absor¢io na
vizinhanga do ponto critico ndo depende da frequéncia, este comportamento é peculiar ao gis
bidimensional de portadores e pode ser observado na figura 5 [7], que apresenta o resultado
experimental do espectro de absorgio duma amostra de GaAs.

Para hw—Eg(n,s) >> 21, observa-se uma “cauda” de absorgdo [3]que ¢ caracteristica para
estruturas de bandas unidimensionais, o coeficiente de absor¢#o sofre uma modificagdo consideravel,
uma vez que tende para o infinito & medida em que as trajectdrias fechadas se aproximam da separatriz

(fig.4) e manifestam uma divefgéncia logaritmica ,quando ke —~ £, (n, s) =2/,.

I 1 : T | |

1er Gons) //

L - "Mf *. {30 PZRIACS

U \-' 1U0A ks
(1098 &lGosas

g
=
E
-4
x
Z
ks
?
)
o
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a

. 1 | | | I
123} +45 50 5% EAD AR 17D

THOTCN ENERCY leV)

Figura 5 Espectro de absor¢io do GaAs.
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§10 Conclusdes Recomendagdes.

De acordo com os objectivos tragados € de acordo com a pesquisa bilbliogréfica realizada permitem
concluir que:
A féormula geral (4.15) deduzida inclui pardmetros fundamentais do cristal ideal ; 0 momento

dipolar de transigdes E,ﬂ(l‘c-) ¢ a imformagéo referente 4 modificagio da amplitude estimulada pelos

pardmetros geométricos do filme, sendo que esta equagéio foi confimada pela analise de um caso limite
correspondente ao cristal ideal.
A amplitude das transigbes permitidas dada pela expressdo (5.4); contém dois factores um dos

quais 2_(0) correspondente ao cristal ideal enquanto que o outro refere-se aos efeitos dimensionais.
Foi calculado o form-factor A (q) que ¢ finalizado pelas féormulas gerais (6.12) e (6.13) sendo

s
que a forma explicita da integral de recobrimento peculiar ao FSC € dada pela expressio (6.18).

Foram estabelecidas regras de selecgdo (5.12) das transigdes directas.Conclui-se que ndo
existem regras especiais de selec¢®o para as transigdes entre as sub-bandas s e r excepto aquela que
decorre da lei de consrvagdo da energia. A outra regra de selecdo diz que sé se realizam transi¢des entre
as sub-bandas com a mesma paridade espacial das autofungdes e com o mesmo valor do niimero
quantico ;.

Foi calculado o coeficiente de absor¢do em fungfio da frequéncia. A andlise de alguns casos de
limite permite concluir que o coeficiente de absorg¢do nos extremos ¢ bastante sensivel & geometria do

filme.

Na sequéncia dos resultados decorrentes deste trabalho recomenda-se a implementagfio dos FSC
na tecnologia para fabricar filtros épticos selectivos.

Continuar a investigar os fendomenos de tranporte nos FSC.
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§12.1 Apéndice 1

O presente trabalho de licenciatura € uma continuagéo logica da investigagdo iniciada pelo autor [1]
que deduziu e resolveu a equagiio secular do modelo de FSC que apresenta o comportamento € a
estrutura do seu espectro electronico. Assim, passo a transcrever alguns resultados que sdo

imprescindiveis para esta tese.

No modelo do FSC considera-se Z, = ;((F)a equacdo da superficie inferior da pelicula e

Z = x(F )+ d, a equagdo da superficie superior e d a distincia correspondente aos pontos com o mesmo

vector de posig¢do r que permanecem constante em fungo a este vector:
d=z,~z; =dy + 2(F)- xF)=dy = const (A].l)

e chama-se as superficies com esta propriedade, superficies congruentes. De acordo com esta

definicdo(Al.1) sdo validas as relagdes:

Vd=0 ; V?d=0 (A1.2)

a forma explicita da energia potencial relativa ao movimento bidimensional no plano xoy sera:

Thint (=
= Vryl. Al3
U. 2md* ( x)z ( )

Consequentemente a equagdo de Schrodinger relativa ao movimento longitudinal para um filme de
fronteiras congruentes sera:

ﬁ2 2h2 2

e A =< 3 TR

2m 2m d2
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A equagdo que descreve a superficie de uma so6 pelicula congruente €:

-

A0 ; |x|$a

J—ﬂ(x—b) ; a<x<bh
2(x+2d)= y(x)=4 b-a .
0 (x+5) ; -b<Sx<a

—da
; dSx<-b;b<x<d

tomando em consideragio a forma explicita de ;g(?) (Al.5) e a defini¢do da energia potencial eficaz,

obtém-se:

0,s¢ |<a ou b<lx<d
U =
© U ,se a<|x|<b

n

242 2

U = lz;t=z
"2md§g¢ e b-a

NUe

V] Vi

H
i
H
i
E
i
i
i

b d

Fig.(A 1.I) Energia potencial eficaz em fung&o da coordenada.

Observando o grafico vé-se que existem dois intervalos de energia diferentes, o primeiro corresponde a
energia maior do que a altura da barreira de potencial U,; de acordo com a MQ [21], os autovalores da
equagdo de Schridinger formam um espectro continuo € as fungdes respectivas devem ser ondas planas
modificadas pelo potencial periédico Un(x) . O outro intervalo refere-se 4s energias que vio desde [0,

U,], e cada pogo rectangular cria niveis locais. Estes niveis ampliam as sub-bandas devido a simetria
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translacional ,a largura de uma das sub-bandas € € proporcional 4 integral de recobrimento que é
fungdo exponencial de periodo 2d . O espectro consiste de bandas pouco largas e cada sub-banda de
quantificaco dimensional contém estados correspondentes ao movimento bidimensional e quase

unidimensional.

Como a energia potencial U, corresponde ao modelo mais simples e s6 depende da coordenada x , a
equagdo de schrodinger admite separagdo de variaveis x e y, portanto a sua autofungio deve ser uma

onda plana :

- Le%e) AL

N

onde L é o comprimento do filme, £, € o quase-vector de onda. A equagéio de schrodinger sera:

_RZd%Y
2m gl
2 h%n? hzkﬁ

e=FE- 7~ .
2md0 2m

+u,'¥ =¢e¥ ¢
(A1.8)

e a sua solugo, equagio secular, €:

k2 -k?
———— sh2xAsen2ka |cos2kA +
2xk

[ChZKA cos2ka +

2,2
K° =K hoxhcos2ka— (AL.9)

+ ck 4 .4 sen2kA| = cos2qd.
7 Kk +k 3
—| ch KA—Tsh KAJsenZka .
o 2x°k

Nesta equagdo, k e x sdo definidos pela relagdo (6.2), A=5b—aé a largura da barreira de potencial

A, = d — b é a semi-largura do pogo potencial.

A equagdo secular (A1.9) corresponde ao intervalo de energia /0,U,/, onde a energia € menor que a
altura da barreira de potencial. Assim cada uma das solugdes expressas pelo quase-vector de onda ¢,
determina a sub-banda energética respectiva; e os autovalores que se encontram fora deste intervalo

pertencem ao espectro continuo [21]. Para a energia maior do que U, a grandeza x s0 tem valor
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imagindrio, e para achar a solugfio da equagfo secular basta substituir na equagiio (A1.9) o valor ix no

lugar de x ¢ obter-se-a:

2 2

[cos 2xAcos2ka— K—;-K—kk— sen2xAsen2kaJ Cos2kA| +

2
2 2 2 2 2 2

+ K™ -k sen2ka— KTtk sen2xAcos2ka + K™tk
2xk 2xk

€0s ZKAsenZkaJsenZkAl = cos2qd.

(A1.10)

Assim o espectro energético dos eletrdes é completamente abordado, isto € foram determinados os
autovalores do intervalo [0,U,], a equagdo (A1.9) e o intervalo referente & energia ]U,, ,+oo[, equagio

(A1.10).

As solugdes das aproximadas das equagdes seculares (A1.9) e (A1.10) estdo inseridas no texto principal

deste trabalho e s@o dadas pelas rela¢des (7.4) e (7.5).
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§12.2 Apéndice 2

Os resultados do trabalho [I] concentrados no apéndice | determinam as autofungdes ;;(x)com
precisdo da constante de normalizagio. No entanto, esta constante inclui a informagdo respectiva a
medificagio do momento dipolar por factores geométricos do FSC. Portanto torna-se imprescindivel o
calculo da constante em questdo. A constante de normalizagdo segundo a teoria dos solidos [17]

escreve-se do modo:

4 2
[|alx) dx =24 (A2.1)
~d

Onde por enquanto foram omitidos os indices correspondentes aos nimeros quanticos. Visto a forma

explicita da fungéo x(x) dada no trabalho original [1] transforma-se a equagdo (A2.1) assim:

:[:|;(; (x]zdx + :j:]lz(xlzdx + ? |z3(x]2dx 4+ ?|;(4(x12dx + 1|x5(x}zdx =2d (A2.2)

Quanto as integrais da relagio (A2.2) obtém-se:

*

L]
-b . . . .
[ (x]zdx = (|At|2 + |Bl|2JAl + %(e'mb - 8'2'kd)— '—é%(ez'kb - emd) (A2.3)
o i i

K 2 N [ ( one 2\ |Bo (2 2
[|22(x) dx =| 4; By+ 4,8, A+——(e -e )—-——(e -e ) (A2.4)
b . 2 2k

L

]Z |Z:|2d" '-"(|f‘3|2 + |B3|2)2a 2= ,B3 (em“' - e'“")— —'4—3—.'?—3-(.;‘2“"“ - eZ”“') (A2.5)
—a 2ik 2ik
b 2 » * |A4|2 |B4|2
[|zalx) etx = [A4 Ba+ Ay B,;]A + —(ez'd’ - ezm)— —(e'z'd’ - e‘z"”) (A2.6)
a 2k 2K

2ik 2ik

* -
d . . : ,
j'[,g5(x]2dx=(|.45|2 +|BS|2]A1 L AsBs (ez:kd _ezmb)_ AsBs (e—2mkd _e—?.rkb) (A2.7)
b

Onde todas as designagdes sdo adoptadas de [1] .

A ideia basica dos calculos posteriores é simples; a partir das condi¢des de continuidade e do teorema
de Flocke [17] exprimem-se os nove coeficientes em fungio linear de um s6. Consegue-se assim
excluir os coeficientes em questdo das relagdes (A2.3) até (A2.7) e depois de substituir as expressdes
que se obterfio na condigio de normalizagdio (A2.2) encontra-se a equagdo em relagdio a um sé
coeficiente antes mencionada.

Importa realgar que os cilculos podem ser feitos de maneira mais simples e transparente se se aplicar a

técnica matricial. Introduz-se as matrizes D(£)e L(¢) com as seguintes definiges:
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Dg)=v""(x. £V (k. £) Le)=v" (ke () (a238)
Visto as definigdes {1]

(OO (O I R

ke®  —ike™™

e
ke

— ke
das relagdes (A2.8) resulta:

A l . . B * _n‘

bg)=——|"." ()=~ i (A2.9)
Onde y =k +ik (A2.10)

Entdo segundo as condi¢@es de continuidade obtém-se:

()= tenpeaf p )i ) ool 3 ) (3] 2 3 ) [;j=ﬁ(b)b(a)(gi) (a2.11)

As relagdes (A2.11) correspondem parcialmente ao primeiro passo do programa anteriormente
esclarecido, pois os coeficientes sdo exprimidos em fungdo de A; e B; através delas.
A energia potencial do portador ¢ fun¢fio par da coordenada x . Por isso as autofungdes da equacio de
Schridinger podem ser classificadas de acordo com a sua paridade em relagio a troca x por -x. A
simetria da energia admite as autofungdes pares e impares. E conveniente considerar estes dois casos
separadamente.

a) Normalizagio da fungio par.

Verifica-se que a fungdo de onda ;((x) sera par se os coeficientes A, B; satisfizerem as condigdes:

A3=B; ; A;=B; ; By=A, ; A;=Bs e B;=A;s (A2.12)

Ao combinar as relagdes (A2.11) ¢ (A2.12) obtém-se:

(;:) = L(-b)D(- a({)A; ; (;;) = D(- a({)A; ; [g:) = f)(a(:)A; ] (g;) = £(b)f)(a(})A3 (A2.13)

Daqui observa-se que todos os coeficientes s3o dados em fung@o de um s6 coeficiente Ay

Substituindo as matrizes (A2.9) estabelece-se os coeficientes do modo:
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A 2 h 2 2
= By oyt g
4dikx 4 Y M

Pty 4y

w’ @ +yemJ B, =£3-[
2K

e st | B =D
2K

* 2 L] *
A ol - -
As = 3 yZEyA_}, e yA+|7|2 ot b _ by a
dikx

Bs =M yle Tt —ye? +|}f|2 g 7B _ oy a
dikx

Obviamente que as relacfes (A2.14) satisfazem as condi¢des de simetria (A2.12) e asseguram a

paridade da autofun¢io y(x).
Introduzindo as designagdes :
A=A A=A By = Ay (A2.15)
Transforma-se a condigdio de normalizagio (A2.2) de modo que permita encontrar o coeficiente A3.

f Al

2 2
LN PO I (e"""—e‘z"”)—ﬁ(em—em)+4]f|2Al+
K

4a —
k K

|4, =24
.2

%(gzskd L )_f_kz(e-md _e—Zch)
I i

L+
(A2.16)
A expressdo (A2.16) admite uma forma analitica mais transparente que resulta das condigdes de
fronteira. Atendendo as condigdes de Flocke [17] escreve-se:
| A~ 4 peftd = g2iad (Ase"’“’ + Bge )
Ak gt  g2igd | g pikd _ Bser’kd)
para se tomar em conta sé a fungfo par atribui-se o valor zero ao quase-vector g. Visto as relagdes

(A2.13) e (A2.15) vem que:

-

fe* = (A2.17)
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Entdo das relagdes (A2.16) e (A2.17) resulta:

2 2sen2ka |¢7| 2 -2 "/’r M b 2 2|f |2
] = 240+ =—=—+2 outow A+ 2L ( —e )—-—;—(e —e™ )44 A, + - sen2kd

(A2.18)
Atendendo as definigdes (A2.15) pode-se deduzir as formas explicitas referentes as fungdes

o>, |vl* el /|7, obtendo-se:

» - 1 . . _‘ * * * * _ _‘
¢w+¢w=4—zﬂwr"+re’“1w Te4ye ’“J+[}’e"’+}'e"“lre "+ "’”=
K

2 ar-r

* -aly-y
__I_Z y2+y +|y|2 e( ]+e iz(fccoska ksenka)(xcoska+ksenka) (A2.|9)

. . 2
o] = ﬁ syt | e s w"’} = :—?(x cos ka + ksenka)? (A2.20)
2
K
—[(x4 4)+ (x4 - k4)cos 2ka(e_m - e"‘A)Z + 2:'|r2:fc2(e""A + e"'A)z + 2Kk(K'2 + kZIe_z‘m — 2K )senZka]

Ap6s reagrupar os termos proporcionais a ¢ >** e ¢*** e aplicando as propriedades das fungdes

* . * * -2xa
re M+ 7 e +ye™™ j| =& (x cos ka ~ ksenka)f (A2.21)

cos 2ka e sen2ka a Ultima expressdo reduz-se para:

| Jx? [e"’{A (x cos ka + ksenka)— " (i cos ka — chser.!ka)]2 +

Uis
: ;kzirz +k? [e'm(fc cos ka + ksenka) + & (i cos ka - ksenk)
A2.22

Quanto a equagdo (A2.17) ¢ transformada do modo:

(}— f ] cos kd + {}+ f }(enkd =0

Visto a defini¢do da fungéo f decorre que:

(% cos ka - ksenka)x cos Ay — ksenkA, )- e b (x cos kA| + ksenkA, \x cos ka + ksenka)=0

Introduzindo as designagées:
(€)=K coské — ksenké e P(E)=rxcoskE + hsenké  (A2.24)

Pode-se transformar a equagio secular (A2.23) para a forma:

Ta)r(a;)- e Pla)P(a,)=0 (A2.25)
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A equacdo secular (A2.25) permite simplificar cada uma das expressdes (A2.19) até (A2.22)

reduzindo-as para formas mais simétricas. Tendo em conta as definigdes (A2.24) obtém-se:

L *

2
py+ oy == T(a)P(a) (a2.26)
K
Abrindo as chavetas e reagrupando os termos tem-se:

1 = s 2y (e o - o2 plarta)

substitui-se um dos factores P(a) e F(a) entre as chavetas segundo a equagio (A2.25) obtendo-se:
Pty {(xz . k?{f’(a)l"(a{ (A'm 2 '_Kz)p(a)r(a)} (A227)
K
Dai decorre que: :
2 '(a)P{a) 2. .22 2 2 .2
fI = K HET A )+ PA 27 —x® JPA DA =
1 = s, )P(A.){( Jr2@)« P22 -2 i)

_ [(a)P(a) _ N N
_4k2K2F(A1)P(A1){k2[r(A1) PAVP + 28 )+ (o)) (A2.28)

Atendendo as definigdes (A2.24) € facil verificar que a expressdo entre chavetas € igual a

4k’ x* sendo que;
1A = %%i% (A2.29)

Visto as relagdes (A2.27 até A2.29) e omitindo os factores de fase insignificantes encontra-se:

(A2.30)

(A2.31)

(A2.32)

Define-se G(a,A, ) pela expressio:

2o o)+ 22 () 2 e paonais + o o bl

(A2.33)

das relagdes (A2.15),(A2.18), (A2.30) até (A2.33)finalmente resulta:
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Absorcdo da luz por filmes de superficies congruentes.

4 = 37 ra)rla?

Glat)
o= P(a)[réa(x;)zl(:)si)%
5, - € 7 Calra )P,V

P Gla,a))

4y = yaa F&P0
G

(a,4)

b) Normalizacdo da fungdo impar.

Os coeficientes da autofungdo impar tém que satisfazer as condig¢des:
A3 = '—BJ N Az = "‘84 N Bz = —A4 3 A| = -BS N B| = —AS (A2.38)
Das relagdes gerais (A2.11) e das condigdes (A2.20) decorre:

()= 20100 o) ! s 32) = B L s )= Bla ! i3 )= iBle) ! Jo - (a239)Atendendo as

formulas (A2.9) podemos exprimir os coeficientes A; B; em fungio de A; obtendo-se:

2 . . ]
o —|r|2[8—yb+yu -e?b_ya]}

b2 . .
B = A yle’ by e - |y|2 g tra _ yb-pm
4ikxc

Al . o S S
A2=—3[7E”—7e’”] Bz=—3{7‘f - ”"]
2K 2K

A —}.'a i -\ 4 . ya }.’a
—| e -ye Bd_—_,....... ye’ -
2x 25

. 2 . -

A * - -

Ag =2 [},ZQH\_? erA_l},'Z{erb m_, rb+ra]
X

- 2 L] -

A _ * _ -

Bsz—.3 —p2eTB 4y e"A—|y|2 elt-ra _porbipm
dikx

E facil ver que as expresses (A2.40) satisfazem de facto is condiges (A2.38).

As designacdes
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Absorcdo da luz por filmes de superficies congruentes.

«2 .
fi= 4;{ {7 e—m ¥ . |y|{—rb+w rb—raﬂ
1.

AT Lfe
o ==l -y pr=—|re ™ -p7"
2k 2x

Permitem escrever as expressdes (A2.40) do modo:

L] * L]
A=Ah Bi=—A3 [ Ay = A By= Ay Ay= A3y, By= 4o, (A2.42)

Observa-se que todos os coeficientes 4;,B; sdo expressos por via de um s0 coeficiente, nomeadamente,

Aj. Por sua vez o teorema de Flocke [17] resulta a equagfio secular respectiva a g=0:

(A2.43)

Cada uma das integrais de (A2.3 até A2.7) de acordo com as relagdes (A2.42) admite a representagio

.2
em fungdo de um so coeficiente. Importa realgar que os factores f?e¢ s, que aparecem durante as

transformagdes das formulas (A2.3 e A2.70) devem ser modificados conforme a equagdo secular, da

seguinte maneira:

2 2 2ikd o2 2 _2ikd
S =1Af e fy=|Ale™

depois de terem sido feitas essas transformagdes combinando as relagdes que se obterfo, com a

condigdo de normalizagdo (A2.2) vem o resultado respectivo ao coeficiente 43, isto ¢é:

2 -1
]A3|2 =2d[4a— 2se:2ka +2A[¢?ly/|+¢l] | 1| ( -2xa _e—zm)_%(czm _ezm)_'_ [Ml ZsenZkA }f| ] (A2.4)

Vista a defini¢do (A2.41), a equagdo secular (A2.43) pode ser especificada para a forma:
(ksenka + k cos ka)xsenkA, + k cos kA, ) — e~ 2 (ienka — k cos ka)ksenkA| — k cos kA )= 0 (A2.45)

Designa-se:

M(E)=rsenks + kcoskE e N(E)= avenks - kcoskE

Entdo a equagéio (A2.45) pode ser reduzida do modo:
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Absorcdo da luz por filmes de superficies congruentes.

M(a)M{(a,)-e 2 N(a)V(a,)= 0 (A2.47)

As definigdes (A2.41 e A2.46) permitem exprimir g,y ¢/ em termos das grandezas M e N . E facil

verificar que se obtém:

P =-LePNa) sy =t Mla) ; fi= e
' K

Sublinha-se que o factor de fase insignificante foi omitido na ultima das relagdes (A2.48). este factor é
de facto irrelevante pois na equagdo (A2.44) f; fica em combinagdo com }, .0 factor de fase nido

modifica o valor de |f,|2 ¢ por isso pode ser omitido.

Substituindo as relagdes (A2.48) consegue-se expressar o termo entre chavetas da férmula
(A2.44).através das fungoes M e N. Nesta transformagio aparecem os factores exponenciais

e ¢ o2 Estes podem ser excluidos com base na equagdo (A2.47). Por analogia ao caso respectivo

a fungdo par é conveniente introduzir uma fungdo ((a,A,)que se  determina do modo;

0% )= 40 - B2 o o) 401 - 22800 e o)+ 251 Ml o e ) -

Jk 25 [v(ar(alenzia, + (o oo emi] (A2.49)

Atendendo a deﬁnigﬁo (A2.49) juntamente com a férmula(A2.44), obtém-se:

J—[N(A&fg?))l/ (A2:50)
. (v azran))]/z (a2.51)
__ Y2 NN s )5 (A2.52)
K Qa,8,) ‘

\/ﬂ oM N(“'IN(AI )M(Al )]yz (AZ 53)
x Ola,4y) ‘

5, = a7 Y@MV (1250

Ola, 4:)

Bz =—i

Quanto aos restantes coeficientes, determinam-se pelas relagdes acima escritas junto as condi¢des de

paridade dadas pelas expressdes (A2.38).

Joao de Lima Albino Junior




