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Resumo: Neste trabalho, estuda-se os efeitos da fragdo molar de Zn e do tamanho
da heteroestrutura sobre as propriedades 6pticas de um ponto quantico esférico de
CdTe/Cd,  Zn,Te, carogo/casca, usando o Hamiltoniano k.p 8 x 8 Kane-Weiler. A
estrutura do ponto quantico pode ser modificada de tipo-I, com elétrons e buracos
localizados no carogo, para tipo-II, com elétrons localizados no carogo e buracos lo-
calizados na casca, controlando a fragdo de Zn e o tamanho da estrutura. O espectro
de absorgio Optica interbanda apresenta um espectro de energia relativamente largo

como consequéncia da transformago de tipo-I para tipo-IL
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Abstract: In this work, it is studied the effects of the molar fraction of Zn and
of the heterostructure size on the optical properties of a quantum dot spherical
CdTe/Cd,  Zn,Te, core/shell, using the Hamiltonian 8 x 8 k.p Kane-Weiler. The
structure of the quantum dot can be modified from type-I, with electrons and holes
located in the core, to type-II, with electrons located in the core and holes located in
the shell, by controlling the fraction of Zn and structure size. The interband optical

absorption spectrum has a relatively broad energy spectrum due to the transforma-
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tion from the type-I to type-IL
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1 Introducio

Nanoestruturas de CdTe/CdZnTe foram fabricados na forma de fios e pontos
quanticos através da técnica anodic oxidation etching (gravura por oxidagio anddica) e
suas propriedades Opticas estudadas, apresentando resultados melhores se comparado
ao processo de fabricagio que envolve um tnico passo de gravura (etching) [1]. Mais
especificamente os pontos quanticos (PQs) semicondutores podem ter aplicagbes nas
mais variadas areas tais como, na geragio de energia em células solares, na optoeletro-
nica em dispositivos emissores e detectores de luz, na medicina nos biomarcadores [2]
entre outras. Em dispositivos optoeletronicos e biomédicos [3], por exemplo, uma
das caracteristicas mais importante € que os PQs apresentem uma luminescéncia de
grande intensidade com picos de emissdo relativamente largos em energia cujos com-
primentos de onda se estendam para regides do espectro do infravermelho préximo.
Neste trabalho, mostra-se como as propriedades 6pticas podem ser controladas atra-
vés do controle do tamanho do PQ, ou seja, do confinamento quantico dos portadores
de carga, elétrons e buracos, e também do controle da fragio molar de Zn na casca,
para se obter um espectro de absor¢do Optica com energias de absor¢io na regido do

infravermelho.

2 Teoria

A figura 1 mostra uma representagio das bandas de energia do elétron e dos buracos-
pesado (bh) e leve (Ih), onde AE_ e AE, sdo os respectivos band-offsets, que servem
para descrever o alinhamento relativo das bandas de energia entre os dois materiais.
O gap de energia do CdTe ¢ 1606,9 meV ¢ E, ¢ 0 gap do Cd; Zn Te. O raio total,
Rrorars do PQ é a soma do raio do carogo (CdTe), R, com a espessura, H, da casca

(Cd, ,Zn,Te), também representados na figura 1.
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Figura 1. Representagio das bandas de energia do Ponto Quantico de CdTe/CdZnTe com
os offsets das bandas de conducio (AE ) e de valéncia (AE,)

O modelo k.p 8 x 8 Kane-Weiler usado no célculo dos niveis de energia assim
como as regras de selecio Opticas para a absor¢io interbanda, estdo detalhados na
referéncia [4]. As fungSes de ondas dos elétrons e dos buracos devem se anular em
Riyorar enquanto que na interface CdTe—Cd,  Zn, Te, ou seja, no raio do carogo R,
o potencial ¢ finito, e os valores sdo dados pelos offsets das bandas de condugio (AE)
e de valéncia (AE,).

As transi¢Oes Opticas interbanda permitidas pela regra de selegdo de dipolo elé-
trico, ocorrem entre estados de mesmo spin, e para transi¢des com luz polarizada
circularmente (%), AM = +1e AL = 41 onde M ¢é o nimero quintico magnético e
L é o momento angular. M e L obedecem a conservagdo do momento angular total,

F=L+S$§ [4,5]. Para a luz com polarizagio linear (%), AM =0e AL = +1[3,4].

3 Resultados

Os valores dos offsets foram retirados da ref. [6], com estes valores foi feito um
ajuste linear para os offsets das bandas de condugio, AE, = —8,43 + 513,3x e de
valéncia, AE = 1,66 4 135,4x. Os demais parametros utilizados no k.p sdo da ref. [4].

O diagrama esquematico dos niveis de energia do PQ de CdTe/Cd, , Zn Te é mos-

trado na figura 2, em que o raio do PQ é de 30A. Nesta figura observa-se que para uma
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Figura 2. Alinhamento das bandas de conducio e de valéncia entre o CdTe e o
Cd, Zn, Te. A estrutura tipo-I ocorre para x pequeno, aproximadamente menor que 0,08,
para valores maiores ela é do tipo-II. Os simbolos em preto representam os niveis de ener-
gia do Cd'Te e os simbolos em branco os niveis do Cd, Zn, Te

fragdo molar pequena de Zn a estrutura correspondente é quase tipo-I e a medida que
a fragdo molar aumenta a estrutura passa a ser do tipo-Il. A transi¢io entre tipo-I e

tipo-II também ¢é dependente do confinamento quantico, como sera mostrado.

A figura 3 mostra os niveis de energia dos elétrons e dos buracos para quatro va-
lores da concentragio de zinco como fungdo da espessura H, da casca. Os buracos
pesados (bh) sdo representados pelos simbolos em preto e os buracos leves (/h) pelos
simbolos em branco. Observa-se que a medida que a espessura aumenta, os elétrons fi-
cam mais confinados no PQ e assim a energia aumenta, enquanto que para os buracos
a energia diminui.

Para estudar a probabilidade de se encontrar o elétron e o buraco nos seus res-
pectivos estados de menor energia, calcula-se a integral P(7) = [ |¥(r)[*dr, onderéa
coordenada radial, com essa analise das fun¢des de onda pode-se identificar a mudanca
na estrutura de tipo-I para tipo-II. Na figura 4, analisa-se o comportamento da fungio
de onda do elétron e do buraco para valores fixos do raio do carogo e da casca como
funcio da fragdo molar de Zn na casca. Observa-se, nesta figura, uma estrutura quase
tipo-I, quando x = 0,01, onde o elétron esta localizado no carogo e os buracos-leve

e pesado apresentam uma probabilidade nio desprezivel de serem encontrados tanto

228



PRADO, . S.

420 § —VEO.OS
40F 220

——09
400 |

Energia (meV)

Figura 3. Niveis de energia da banda de conducio e de valéncia para um PQ de raio 304
como fungio da espessura H, plotados para quatro valores da concentragio de Zn. Na
banda de valéncia os simbolos em preto representam os niveis dos buracos pesados (hh) e
os em branco os niveis dos buracos leves (Ih)

no carogo quanto na casca. Nota-se também que as probabilidades para os buracos
diferem muito pouco, estando praticamente superpostas. Com x = 0,9, a estrutura
. , .
passa a ser do tipo-II, em que o elétron permanece localizado no carogo e os buracos
na casca, ou seja, pode-se controlar o tipo de estrutura manipulando o valor da con-
centragio, x, a qual afeta diretamente os offsets das bandas de energia, aumentando os
. , .
potenciais de confinamento dentro do carogo fazendo com que os niveis de energia

dos buracos fiquem menores na casca.

Na figura 5, fixa-se o valor de x, em 0,01 nas figuras a), b) e ¢) e 0,9 nas figuras
d), e) e f). Variando H, para um raio do caroco de 304, observa-se que a medida
que a espessura aumenta a probabilidade de encontrar o elétron praticamente nio se
altera, ele permanece no carogo, entretanto os buracos penetram cada vez mais na
casca e assim a estrutura passa de tipo-I na figura 5 a) para quase tipo-II na figura 5 c).
Nas figuras 5 d), €) e f) em que x é maior o elétron também se localiza no carogo
mas as probabilidades de se encontrar os buracos é maior na casca como pode ser
visto comparando as figura 5 b) e ¢) com e) e f), neste caso a estrutura passa de tipo-I
para tipo-Il. Aumentar a espessura faz com que o confinamento espacial diminua ao

mesmo tempo em que aumentar X aumenta os offsets, resultando em niveis de energia
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Figura 4. Probabilidade de encontrar o elétron e os buracos bb e Ib no estado fundamental
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como funcio da concentragio de Zn, em um PQ de CdTe/Cd, Zn Te

menores na casca para os buracos.
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Figura 5. Probabilidade de encontrar o elétron e os buracos bb e Ib no estado fundamental
como fungio da espessura, H, da casca para dois valores de x: figuras a)- ¢), x = 0,01 e,

figuras d)- f), x = 0,9
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Na figura 6, tém-se as energias de transi¢do para pontos quanticos com raios do
carogo de 30A e 50A e espessura da casca de 45A s&o mostrados como fungfo da
fragio de Zn. A medida que x aumenta a estrutura passa de quase tipo-I para tipo-II
como ja discutido e as energias de transi¢io aumentam indicando que os portadores
estdo localizados em regides diferentes do PQ. As energias para x = 0 sio para um

PQ com potencial infinito com 0s mesmos raios.
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Figura 6. Energias de transicio dptica interbanda, pava duas polarizacées da luz inci-
dente, 0~ e 7%, para PQs com raios de 30A e 50A e espessura da casca de 45A, como
fungdo de x

O espectro de absor¢io dOptica interbanda foi calculado para transi¢des que en-
volvessem os estados de menor energia da banda de valéncia para o estado de menor
energia na banda de condugio, usando luz incidente com polarizagio circular o~ e
linear 7%, Os resultados sio analisados na figura 7, onde R e H tém valores fixos
em 30A e 45A respectivamente e varia-se x. O primeiro espectro é para um PQ com
R = 30A, sem casca, ou seja, potencial infinito em R, ele foi plotado para comparagio
com os espectros obtidos variando x.

Como discutido na figura 4, a estrutura passa de quase tipo-I para tipo-II para
valores de x maiores que 0,01, e o espectro de absor¢do Optica se move em diregdo
a energias maiores ou comprimentos de onda menores se comparado com o caso do

potencial infinito.
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Figura 7. Espectro de absorcio dptica interbanda para luz incidente com polarizacio
circular 0~ e %, com R = 30A e H = 454, para alguns valores de x. O primeiro
espectro é para um PQ com potencial infinito com R =304, ou seja, sem casca

A figura 8 mostra as energias de transi¢do como fung¢do da espessura da casca com
x assumindo dois valores em a) 0,01 e em b) 0,9. Para R = 30A, pode se ver que
aumentar H, faz as energias diminuirem quando x = 0,01 (Figura a), e aumentarem
quando x = 0,9 (Figura b), isto acontece devido ao fato de que quanto maior a concen-
tragio maior o band-offset, ou seja, maior o confinamento dos portadores que leva a
estrutura a passar de quase tipo-I para tipo-II quando x € pequeno e quando x é grande
ela passa de tipo-I para tipo-II, onde a localizagio dos buracos se modifica de forma
mais acentuada. A mesma explicacio vale para R = 50A.

Fixando o valor de x em 0,01 e usando os seguintes valores da espessura, H = 54,
30A ¢ 454, obteve-se o espectro de absorgio da figura 9. Neste espectro, pode-se ver
que ha uma diminui¢do na energia de transi¢do Optica a medida que H aumenta, ou
seja, diminui o confinamento espacial aproximando os niveis de energia da banda de
condugio e de valéncia e a estrutura passa de quase tipo-I para tipo-II, como discutido

na figura 4. Neste caso o comprimento da onda da radiagdo incidente aumenta.
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Figura 8. Energias de transicio ptica interbanda para PQs com R =30A e S0A e dois
valores de x a) 0,01 e b) 0,9, como fungio de H
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Figura 9. Espectro de absorcio dptica interbanda para luz incidente com polarizacio
circular o~ linha tracejada e polarizacio linear 11, com linha continua. Nesta figura a
concentragio x foi mantida fixa em 0,01 e a espessura variou

4 Conclusio

Neste trabalho, estudou-se como o espectro de absorgdo 6ptico em um PQ do

tipo carogo/casca de CdTe/Cd,  Zn Te ¢ afetado ao se variar a fragio molar de Zn na

casca assim como o tamanho da heteroestrutura. Os resultados mostram que se pode

controlar o tipo de estrutura, tipo-I ou tipo-Il através da manipulagdo destes dois para-

metros permitindo também o controle do espectro de absor¢do e consequentemente
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o espectro de fotoluminescéncia, que a principio podem ser sintonizados na faixa do

infravermelho préximo para atender a aplicagio desejada.
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