Propriedades Opticas
de Sodlidos

Lucio H. Acioli
Departamento de Fisica - UFPE

Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Propriedades oOpticas de solidos

0 Introducao
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Introducao

Serdo abordados as propriedades 6pticas basicas da matéria condensada. As
ferramentas basicas sdo as Equagdes de Maxwell, que permitem um tratamento
classico dos fenbmenos 6pticos de uma forma bastante satisfatéria.

A mecénica quantica é necesséria aqui apenas para descrever a matéria. A palavra
féton, fundamental na éptica quantica, sera usada apenas por um vicio de linguagem.

Tentaremos abordar aspectos mais modernos da éptica de materiais, mas nosso
objetivo primario é introduzir a descricdo matematica e aspectos experimentais mais
importantes para a caracterizacdo da matéria condensada. Nosso foco maior sera
em sistemas cristalinos, ou parcialmente ordenados, presentes na natureza ou
preparados artificialmente.

Bibliografia
@ Optical Properties of Solids, Mark Fox, Oxford, (2012) - Livro texto
@ Optica Moderna - Fundamentos e Aplicacdes, S. C. Zilio, IFSC / USP (2009);
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Acoplamento radiagcao-matéria

Como a radiacao acopla-se a matéria?
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Acoplamento radiagcao-matéria

Como a radiacao acopla-se a matéria?

Atomo neutro:

Trabalho é realizado sobre a matéria através do momento de
dipolo induzido pelo campo elétrico aplicado.
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Acoplamento radiacdo-matéria

Como a radiacao acopla-se a matéria?

Atomo neutro:

Trabalho é realizado sobre a matéria através do momento de
dipolo induzido pelo campo elétrico aplicado.

RN Molécula polar:
e Trabalho é realizado pelo campo elétrico aplicado sobre a
45_ matéria através do momento de dipolo permanente.

Hint = —p - E
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Acoplamento radiacdo-matéria

Como a radiacao acopla-se a matéria?

Atomo neutro:

Trabalho é realizado sobre a matéria através do momento de
dipolo induzido pelo campo elétrico aplicado.

e, Molécula polar:

P Trabalho é realizado pelo campo elétrico aplicado sobre a
45_ matéria através do momento de dipolo permanente.

Hint = _,U'E

Forno de micro-ondas

Campo elétrico oscilante ( fn, = 2.45 GHz ) acopla-se ao
dipolo permanente da agua, transferindo energia para o
“sistema” (farinha de trigo, agucar, ovos, ...)
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Propriedades oOpticas de solidos

e Propagacao classica de ondas eletromagnéticas
@ Equagdes de Maxwell
@ Processos épticas
@ Oscilador de Lorentz
@ Susceptibilidade e indice de refragdo complexos
@ Relagdes de Kramers-Kronig
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Equacdes de Maxwell

(Meios materiais / MKS) Relacoes constitutivas:
V-D=p D=cE+P=cE
V-B=0 H:lB*leB
VxE= —% Ho a

oD Conservacao da carga:
VxH=Jd+ —
o v+ _y
J+ 5 =

= Radiacao eletromagnética satisfaz eq de ondas. Meio isotrépico e homogéneo:
E 2 (E E 1 8 (E indice de refragdo n:
% — UESs =Vv? - — a5 =0
B or | B B v2 o2 | B

v C_ 1 Ho€o
n Hoco \ pe
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Equacdes de Maxwell - Vetor de Poynting

Vetor de Poynting :

Energia por unidade de tempo e de area que a onda EM carrega ( W/m?).
S=ExH= 1 ExB
o

Ondas monocromaticas planas:

E=-E o ilker—wi) ; H=H, lilkr—wn)
VXE:—@ = lekxE:QRXE
ot w c i

Densidade de energia:

uEle(gE-E—i—lB-B) = S=EUEMk ; ugm x E - E
2 1 n
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Processos opticos

Luz incidente sobre um meio material homogéneo. ‘ —\ —)
A figura ilustra um os fendmenos de reflexao, [N | 7ronsmissdo
propagacdo (total)

transmisséao, propagacao, reflexao interna e — (—
transmissao (total), nesta sequéncia. Reflexéo Reflexdo interna
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Processos opticos

Luz incidente sobre um meio material homogéneo. ‘ — | E—
Transmiss@o /\

A figura ilustra um os fenébmenos de reflexao, propagacio
transmisséao, propagacao, reflexao interna e — (—
transmissao (total), nesta sequéncia. Reflexéo Reflexdo interna

Transmissdo
(total)

Ao propagar num meio material, fenébmenos épticos

Refragéo

fundamentais manifestam-se. O espalhamento Rayleigh,

por exemplo, da luz do sol nas inhomogeneidades da nossa

E 1 E atmosfera resultam na cor azul do céu.
| Absorgdo e Conhecer bem o comportamento da luz permite obter
luminescénciao informacao sobre 0 meio com o qual ela interage. De fato, a
interacdo radiacdao-matéria é uma das ferramentas mais
Espalhamento importantes no desenvolvimento da Fisica Moderna.
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Processos opticos

o Reflexao e Transmissao
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Processos opticos

o Reflexao e Transmissao

Quando a luz atinge uma interface entre dois meios distintos, parte da poténcia é refletida e
parte é transmitida. Definimos:

"~ Poténcia incidente

R+T=1

Os coeficientes R e T sdo os coeficientes de reflexao e de transmissao, respectivamente.

Poténcia refletida __ Poténcia transmitida
’ ~ Poténcia incidente

Conservagao da energia:
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Processos opticos

o Reflexao e Transmissao

Quando a luz atinge uma interface entre dois meios distintos, parte da poténcia é refletida e
parte é transmitida. Definimos:

Poténcia refletida __ Poténcia transmitida
’ ~ Poténcia incidente

"~ Poténcia incidente

R+T=1

Os coeficientes R e T séo os coeficientes de reflexdao e de transmissao, respectivamente.

Conservagao da energia:

e Propagacao

A propagagéo da luz em um meio homogéneo é descrita pelas Equagdes de Maxwell, e a
velocidade de propagacgao é determinada pelo indice de refragao, n do meio:
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Processos opticos

e Propagacao

Dispersao : dependéncia do indice de refragdo com o comprimento de onda, A, da luz:
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Processos opticos

e Propagacao

Dispersao : dependéncia do indice de refragdo com o comprimento de onda, A, da luz:

Absorcao : intensidade (energia por unidade de tempo e de area) da luz, depois de propagar
uma distancia z no meio, obedece a Lei de Beer:

1(z) = Ip(2)e= % I

lp: intensidade inicial e @ = «(\) é o coeficiente de absorgéo (inverso de comprimento)
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Processos opticos

e Propagacao

Dispersao : dependéncia do indice de refragdo com o comprimento de onda, A, da luz:

Absorcao : intensidade (energia por unidade de tempo e de area) da luz, depois de propagar
uma distancia z no meio, obedece a Lei de Beer:

1(z) = Ip(2)e= % I

lp: intensidade inicial e @ = «(\) é o coeficiente de absorgéo (inverso de comprimento)

Densidade optica (“Optical Density”) - medida da transmissividade do meio de comprimento ¢:

O.D. = —logyg [%] = 0,434 ol
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Coeficientes épticos

e Absorcao / Espalhamento
Secao de choque : area “efetiva”” de um centro espalhador, ou centro absorvedor.

Coeficiente de extingao depende:

i) da densidade de espalhadores, N ;
ii) da seca@o de choque (area), op , do processo.

I(z) = lhe™NopZ , a=—Nop

Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Coeficientes épticos

e Absorcao / Espalhamento
Secao de choque : area “efetiva”” de um centro espalhador, ou centro absorvedor.

Coeficiente de extingao depende:

i) da densidade de espalhadores, N ;
ii) da seca@o de choque (area), op , do processo.

I(z) = lhe™NopZ , a=—Nop
Transmisséo total Supomos Ry = R, = R
—) 5 1) Luz incoerente (sem interferéncia):
— (Z_ T:(‘I_R)zeiae
R, R, 1— R2 e—2at
4 2) Luz coerente (com interferéncia):
2 ,—al
®=2nkt T— -R)"e

1—2Re alcosd — R2 e—2¢
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Coeficientes épticos - Refletividade

e Alguns numeros

Ao incidir na interface entre dois meios de indices de refragao
‘ ‘ T ny e no, a refletividade e a transmissividade séo,
respectivamente
R (=

2
- 4
n; | ny R= (m = ne)” T=1-R= M7

(n+m)? C(ny +m)?
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Coeficientes épticos - Refletividade

e Alguns numeros

Ao incidir na interface entre dois meios de indices de refragao
‘ ‘ T ny e no, a refletividade e a transmissividade séo,
respectivamente

R _ (m—mp)? _ _ Amnm
n, | n, R="——"=5 ; T=1-R=——""35
(m +n2) (n + np)
Exemplos:
o Interface ar / vidro comum (borosilicato): ny~15 = Ry ~ 0,04 (4%)
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Coeficientes épticos - Refletividade

e Alguns numeros

Ao incidir na interface entre dois meios de indices de refragao

‘ ‘ T ny e no, a refletividade e a transmissividade séo,

respectivamente
R ~(n = mp)? ) B _ Amnm
n, | n, R="——"=5 ; T=1-R=—"—"3
(ny +n2) (M + n2)
Exemplos:
o Interface ar / vidro comum (borosilicato): ny~15 = Ry ~ 0,04 (4%)
e Interface ar / GaAs: NGapas =~ 3,5 = RGaas ~ 0,31 (31%)

Suficiente para operagao de um laser de diodo baseado em GaAs!
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Coeficientes épticos - Absorgao

e Alguns numeros

Rhodamine 6G Rodamina 6G (lasers de corante);

Massa molecular: M,,,; = 479 g/mol)

Secio de choque: o5 = 3,8 x 1016 cm?

Absorption

8

s 8

Densidade (num laser): N, ~ 108 1/cm3

g

0 s w we ss s om a2 7h o Rh6G Rh6G 2 —1
Wavelength(nm) Qgps = NUabs ~ 378 x 10 cm
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Coeficientes épticos - Absorgao

e Alguns numeros

Rhodamine 6G

®
20 w0 e w  we «
Wavelength(nm)

Coeficiente de absorgdo ' GaAs (M = 850 nm):

o
o« 62 s 74 800

GaAs
abs

Laps =

~1,3x10*cm™

GaAs
1 / Qaps

~0.77 ym !

Rodamina 6G (lasers de corante);
Massa molecular: M,,,; = 479 g/mol)
Secio de choque: o5 = 3,8 x 1016 cm?

Densidade (num laser): N, ~ 108 1/cm3

Rh6G Rh6G 2 —1
Qaps . = Nogps ~ 3,8 x10°cm
4
1540 : : :
£ — — Nofield
=) 10 kv/em
e S ——40kv/cm
8 10 N ——100 kv/cm |
g N
o
5§05 N 1
§ \
5 \
3
<00 . . . [
800 820 840 860 880 900

Wavelength [nm]
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Oscilador de Lorentz

indice de refracdo n = propriedades dpticas do meio.

Permissividade elétrica, ¢ , e permeabilidade magnética, p definem n .

(Materiais ndo magnéticos: = uo )
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Oscilador de Lorentz

indice de refracdo n = propriedades dpticas do meio.

Permissividade elétrica, ¢ , e permeabilidade magnética, p definem n .

g € .. ~ -
n=, /“— — 4 1= = /& (Materiais ndo magnéticos: = uo )
Ho€o €0

Amortecimento: Fisc = —yv
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Oscilador de Lorentz

indice de refracdo n = propriedades dpticas do meio.

Permissividade elétrica, ¢ , e permeabilidade magnética, p definem n .

€ € .. ~ L
n= ,/L — /= =Ver (Materiais ndo magnéticos: = o )
Moo €0

E(r,t) g2

X ax
miz:Fmo/a+FE+Fvisc:—kX+qE(t)—m’YE

k df
TR ™ 4 P o 9B i

tuwix =10
o m

— X - az 7 at

—iwt qEO —iwt
_ 2 2 7 ©
m [wo —w? — I’yw}

Amortecimento: Fisc = —yv
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Resposta do meio: polarizacao

N osciladores por unidade de volume. Momento de dipolo elétrico é
p(t) =gx(t) =qxo e
Polarizacao: numero de dipolos por unidade de volume = P(t) = Np(t)

2 .
Na'& e ' =go R(w) Eve”

iwt

iwt

P(t)=Poe ™" =Ngxge ™' =

m [wg — w? — iw]
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Resposta do meio: polarizacao

N osciladores por unidade de volume. Momento de dipolo elétrico é
p(t)y=qgx(t)=qgxo e
Polarizacao: numero de dipolos por unidade de volume = P(t) = Np(t)

2 .
Na'& e “!'=gp ¥r(w) Eve”

iwt

iwt

P(t) = Poe ™' = Ngxpe ™' =

m [wg — w? — iw]

Susceptibilidade (elétrica), ressonante

NP Ey

meo [wg — w? — iw

Xa(w) =

7= XE(w) + ixE(w)

P'(t) = Re [()Z'R + iqu) Eo (coswt — isen wt)] = ¢k Eo coswt + ¥ Eo sen wt

Respostas em fase ( coswt ) e em quadratura ( sinwt )
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Susceptibilidade complexa

04}

021

o 00

Re

0.2}

04}

0,0 05 10 15 2,0
(0-0)/0,

Re(xr) <« dispersao

0,0 05 1,0 1,5 2,0
(000,

Im(Xr) < absorgao
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Susceptibilidade complexa

04}

021

R
Im(x)

0.2}

00 05 10 15 20 0.0 05 10 15 20
(@-0)/0, ’ " (o-0)o ’
0 0

Re(Xr) < dispersdo Im(%r) < absorgéo

Comentarios:

ﬂ Efeitos dispersivos decaem mais lentamente com w — wqy que efeitos absortivos;
a As figuras acima envolvem ressonancias estreitas: v < wp;

© Bandas eletronicas apresentam “ressonéncias” muito mais largas;

o Modelo de Lorentz pode ser usado para descrever elétrons num metal;

© Relages de Kramers-Kronig relacionam absorgéo e dispersao.
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Susceptibilidade e indice de refragao complexos
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Susceptibilidade e indice de refragao complexos

Das relagdes constitutivas e ainda supondo meios nao magnéticos:  p = po

D = €E = ¢gE + P = 50E + cgxnRE + c0XRE

=er=(1+Xr+xnR)

A contribuicao ndo-ressonante, xng , real, inclui outras
contribui¢des, geralmente associadas a ressonancias “distantes”
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Susceptibilidade e indice de refragao complexos

Das relagdes constitutivas e ainda supondo meios nao magnéticos:  p = po

D = €E = ¢gE + P = 50E + cgxnRE + c0XRE

=er=(1+Xr+xnR)

A contribuicao ndo-ressonante, xng , real, inclui outras
contribui¢des, geralmente associadas a ressonancias “distantes”

indice de refracéo e susceptibilidade: 7= /2,

Yr(w)
2 NnR

=1+ xnr+ ¥r(W) \/nNR+XH(W)NnNH+

(Usamos o fato de que, em geral, |x| < 1)
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Relacdes de Kramers-Kronig
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Relacdes de Kramers-Kronig

Relacoes de Kramers-Kronig: consequéncia da causalidade.

indice de refracdao complexo

n(w) = n(w) + ik(w)
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Relacdes de Kramers-Kronig

Relacoes de Kramers-Kronig: consequéncia da causalidade.

indice de refracdao complexo

n(w) = n(w) + ik(w)

Kramers-Kronig relaciona partes dispersiva e absortiva do indice de refragao.

W2nw) -1, ,
K(w) = — 71_wF’/ [’2—w2 ]dw

P/b F(x)dx = lim (/C_éf(x)dx—k/bsf(x)dx)
a - a ot
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Propriedades oOpticas de solidos

Elétrons livres: modelo de Lorentz-Drude
@ Refletividade de plasmas
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Elétrons livres: modelo de Lorentz-Drude
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Elétrons livres: modelo de Lorentz-Drude

Plasma: particulas livres, positivas e negativas. Um metal ou um semicondutor

fortemente dopado podem ser tratados como um plasma no qual as cargas positivas
estdo em posigdes fixas.

Lorentz-Drude resposta eletronica do sistema, supondo k = mw2 =0
a?x dx qEo it qE 1

ety =+ X = = X=-—
a2 T T dt + m 0 m w?+ iyw

_ew) _,_ Ngt 1
€0 g0Mo w? + i")/w
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Elétrons livres: modelo de Lorentz-Drude

Plasma: particulas livres, positivas e negativas. Um metal ou um semicondutor
fortemente dopado podem ser tratados como um plasma no qual as cargas positivas
estdo em posigdes fixas.

Lorentz-Drude resposta eletronica do sistema, supondo k = mw2 =0

a?x dx qE _iut gk 1
W+ EJF oX = m € = Xoiim w? + iyw

Ew)_1_Nq2 1

€0 oMo w? + iyw

wi' =1,12 x 10" rad/s I
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Refletividade de plasmas

O que acontece quando a radiagao incide sobre a interface do vacuo com um plasma?

_ wh <0 p/w<w
- _;g%{w i E
. L n(w
A(w) = v/er(@) — {'mag'na”" puro p/w <wp R(w)>

real p/ w > wp
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Refletividade de plasmas

O que acontece quando a radiagao incide sobre a interface do vacuo com um plasma?

2
4 Y <0 p/w<uwp
er(w) = w2—>{>0 p/w > wp ; ()
n(w
imaginario puro  p/ w < wp R(w)

A(w) = Ver(w) = { real p/ w > wp

Refletividade:
R(w)=[(h—1)/(n+1)]

R(w) — 1 para w < wp

Refletividade, R
o
@

Para frequéncias menores que wp ,
a radiacao é totalmente refletida
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Refletividade: metais nobres

Refletividade do ouro (Au), aluminio (Al) e prata (Ag); incidéncia normal
100 A -

80

60

Reflectance %o

Lembrar que w o 1/A!

Ag

0 T T T
200 nm 500 nm I um 2 um

Wavelength
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Refletividade: metais nobres

Refletividade do ouro (Au), aluminio (Al) e prata (Ag); incidéncia normal
100 A -

80

60

Reflectance %o

Lembrar que w o« 1/A!

Ag

0 T T T
200 nm 500 nm I um 2 um

Wavelength

Transicoes interbanda no metal nao
foram considerados aqui!
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Propriedades oOpticas de solidos

Semicondutores: transi¢des interbanda
@ Bandas eletronicas

@ Densidade de estados

@ Transigdes interbanda (gap direto)
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Bandas eletronicas
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Bandas eletronicas

Materiais usados na industria eletronica: ' solidos cristalinos . e-op0. 2 )

) . _— ) o o'et ol\e ° Elétrons
Cristal é formado minimizando a energia total, mas — | o Jons
pensaremos nele como se juntassemos um conjunto de *\° .: ° \'
4tomos neutros. © ° a9
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Bandas eletronicas

Materiais usados na industria eletrénica: ' sélidos cristalinos . . Elétrons

Cristal é formado minimizando a energia total, mas
pensaremos nele como se juntdssemos um conjunto de
atomos neutros.

Ee€ Atomos separados; interagdo pequena = niveis atdmicos livres
IEgap Atomos préximos; interag@o grande = niveis perturbados:

Er é bandas de energia

Separacdo atémica Energia do gap, Eqsp: menor diferenca da energia entre Gltima
banda cheia (valéncia) e primeira banda vazia (condug¢ao)

® jons

diminuindo
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Bandas eletronicas

Materiais usados na industria eletrénica: ' sélidos cristalinos . . Elétrons

Cristal é formado minimizando a energia total, mas
pensaremos nele como se juntdssemos um conjunto de
atomos neutros.

® jons

Ee€ Atomos separados; interagdo pequena = niveis atdmicos livres
IEgap Atomos préximos; interag@o grande = niveis perturbados:

Er é bandas de energia

Separacdo atémica Energia do gap, Eqsp: menor diferenca da energia entre Gltima
banda cheia (valéncia) e primeira banda vazia (condug¢ao)

diminuindo

Relacao de Dispersao: energia do elétron é fungéo de seu vetor E(k)
de onda k, onde 1k é seu quasi-momentum

Vetores de onda longe da condigdo de Bragg sao “quasi-livres” e a
energia é

R2k2  hPKZ  p2K2
- 2my  2my  2m;

E(k)

E(k) ~

2m,
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Densidade de estados
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Densidade de estados

Propriedades dos estados de uma banda:

1) Separacéo dos estados no espago k:
Ak = 7 /Na;

2) Na figura ao lado, ha o mesmo nimero de
estados no intervalo § E; que no intervalo § E,.

3) Densidade de estados no intervalo 6E; é ﬂww
maior que no intervalo 6 ;. /Na ok Sk k

s

Densidade de estados é fundamental p/ determinar propriedades 6pticas de sélidos
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Densidade de estados

Propriedades dos estados de uma banda:

1) Separacéo dos estados no espago k:
Ak = 7 /Na;

2) Na figura ao lado, ha o mesmo nimero de
estados no intervalo § E; que no intervalo § E,.

3) Densidade de estados no intervalo 6E; é W
maior que no intervalo 6 ;. /Na ok Sk k

s

Densidade de estados é fundamental p/ determinar propriedades 6pticas de sélidos

Concavidade da parabola é dada pelo inverso da massa efetiva: E(k) = h?k?/2 me
Quanto menor a massa efetiva, maior a concavidade e menor a densidade de estados. I
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Transicao interbanda (gap direto)
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Transicao interbanda (gap direto)

Propriedades dos estados de uma banda:

h? k2
Conducao: Ec(k) = Eg + ——
C: (k) g+ 2 me
h2 k2
Valéncia: Ev(k) = —
v(K) 2my
Ressonancia:
h2 k2
hw = Ec(k) — Ev(k) = Eg + W

Densidade de estados conjunta:

1 /2u\3%/?
g(w):ﬁ<h—’;) yJhiw—Eg ; para hw > Eg

banda de
condugdo

‘gap hw

banda de
valéncia
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Transicao interbanda (gap direto)

Propriedades dos estados de uma banda:

h2 k2
Conducgao: Ec(k) = Eg + e
2 42 e banda de
I ~
Valéncia: Ev(k) = — condugio
2my
Ressonancia: Egap heo
2 k2 1 1 1
hw=FEck)—E(K)=Eg+ —— ; — = — + — K
(k) v(K) g+ 20 " mc+mv
Densidade de estados conjunta: banda de
valéncia

1 /2u\3%/?
g(w):ﬁ<h—’;) yJhiw—Eg ; para hw > Eg

a(w) O coeficiente de absor¢do depende ainda do

momento de dipolo elétrico da transicéo,
isto é, da magnitude do acoplamento da luz com a
matéria

p= [ Vi (enviin ot

gap Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Bandas eletronicas - GaAs

energy (eV)

-

2

/\:/\

sp’s* parameters of Klimeck etal. Wavevector k

including spin-orbit coupling

E,, =1424eV
t A, =0312]eV /
L AT A X UK z I

O arseneto de galio ( GaAs ) é um semicondutor
[1I-V com estrutura “zinc-blend”.

E um material importante em opto-eletronica: ao
contrario do silico (Si), tem gap direto, o que
possibilita fabricar lasers de diodo operando no
infravemelho.

Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Bandas eletronicas - GaAs

O arseneto de galio ( GaAs ) é um semicondutor
[1I-V com estrutura “zinc-blend”.

E um material importante em opto-eletronica: ao
contrario do silico (Si), tem gap direto, o que
possibilita fabricar lasers de diodo operando no

. TN T infravemelho.
g’ /\ /\«i/\ Apresenta 3 bandas de valéncia (buracos leves,
g - 1 pesados e "split-off’) e uma banda de condugao.
® ot } 8, =03120ev

) / / Galio <> Aluminio ( Al;_,GaAs ):

A T A xuk 3z r energiado“gap”, Egyp , pode ser controlada.

sp’s* parameters of Klimeck etal. Wavevector k

including spin-orbit coupling

Egep = 1,424 €V — Agap = 871 nm
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Bandas eletronicas - GaAs

Absorcdo do GaAs (intrinseco), como fungio da temperatura)

4
1.2,X10°
L=
1.0\~
X
>
v
8
o8
07 o
a
o o L
o6 © Q G !
o1 1 1 | 1 1 1 1 | | L 1 L i
142 143 144 145 146 147 148 149 150 151 152 153 154 155 156
e IN eV
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Bandas eletronicas - GaAs

Absorcdo do GaAs (intrinseco), como fungio da temperatura)

4
12X

0.7~ °

o6 © Q

GaAs

| L | i
151 152 1.53 1.54 155 1.56

1 1 1 | 1 1 | 1
142 143 144 145 146 147 148 149 150

€ IN eV

e FOnons “completam” a energia quando a temperatura é mais alta;
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Bandas eletronicas - GaAs

Absorcdo do GaAs (intrinseco), como fungio da temperatura)

4
12X

o6 © Q

GaAs

L | i
152 1.53 1.54 155 1.56

1 1 1 | 1 1 | | 1
142 143 144 145 146 147 148 145 150 1.5

€ IN eV

e FOnons “completam” a energia quando a temperatura é mais alta;

e Picos de absorcéo de excitons, presentes em temperaturas mais baixas.
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Propriedades oOpticas de solidos

Excitons
@ Excitons livres
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Excitons

L] L] L ] L] L] L]
Excitons “livres”
Wannier-Mott

o o b@e

Excitons “ligados”

(Frenkel)

Um par “elétron-buraco” pode formar um estado
ligado, como um atomo de hidrogénio (com um
préton de massa muito pequena).

Em temperatura ambiente, a energia de ligagao é
pequena comparada a energia térmica, e o éxciton é
ionizado.

Em geral, somente é observado em baixas
temperaturas e com amostras muito puras.
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Excitons

L[] L] L] L] L] L]
Excitons “livres”  Excitons “ligados”
Wannier-Mott (Frenkel)

Um par “elétron-buraco” pode formar um estado
ligado, como um atomo de hidrogénio (com um
préton de massa muito pequena).

Em temperatura ambiente, a energia de ligagao é
pequena comparada a energia térmica, e o éxciton é
ionizado.

Em geral, somente é observado em baixas
temperaturas e com amostras muito puras.

“Atomo de hidrogénio” I

“Raio de Bohr’: ax

; Parametro de rede: ar

Excitons livres (Wannier-Mott): af > ar

Excitons ligados (Frenkel): a < ag
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Excitons livres

Eq. de Schroedinger; par elétron-buraco:

e h2v? e
r Hipx = — vx — ——wx = Exy
h 2u Amerr
2 )
€ a, = Arerh . E, .—_1 _ €&
r XT e ’ X,n m 4meray
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Excitons livres

Eq. de Schroedinger; par elétron-buraco:

e h2v? e
r Hipx = — vx — ——wx = Exy
h 2u Amerr
2 )
€ a, = Arerh . E, .—_1 _ €&
r XT e ' X,n m 4meray

Excitons em GaAs

Massa do elétron mj = 0.067me
Massa do buraco: my; = 0.2me
Constante dielétrica er=12.8

Energia térmica (298 K) kg T =25.7¢eV
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Excitons livres

Eq. de Schroedinger; par elétron-buraco:

e h2v? &
r Hyx = — hx — ——x = Exy
h 2u Amerr
2 2
€ _ Amerh . Ey  — 1 e
r ax ne? ' Xon 2 4reray
Excitons em GaAs
Massa do elétron m: = 0.067me H'dr°99”'° aH 0.053 nm
Massa do buraco: mj = 0.2me Exciton ax 13 nm
Constante dielétrica er=12.8 Hidrogénio Ey -13.6 eV
Energia térmica (298 K) kg T =25.7¢eV Exciton Ex 1 -4.2eV
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Excitons livres

Eq. de Schroedinger; par elétron-buraco:

e h2v2 €?
r Hyx = — hx — ——x = Exy
h 2u Amerr
2 2
€ ay — amerh . Ey  — 1 e
r XT e ' X,n m 4meray
Excitons em GaAs
Massa do elétron m: = 0.067me H|drogen|o aH 0.053 nm
Massa do buraco: mj = 0.2me Exciton ax 13 nm
Constante dielétrica er=12.8 Hidrogénio Ey -13.6 eV
Energia térmica (298 K) kg T =25.7eV Exciton Ex 1 -42eV

Espectro de absor¢éo de GaAs muito puro, para T = 1.2 K.

a1

Os 3 primeiros estados excitonicos ligados, n = 1,2, 3 podem
ser vistos, indicando a qualidade da amostra.

: 1.515 ‘ : : ‘ 1 5‘20
Photon Energy [ev] Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Propriedades oOpticas de solidos

e Confinamento quantico
@ Estruturas com confinamento quéntico 1, 2, 3D

@ Pocos quéanticos
@ Pontos quanticos

Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Confinamento quantico

Aqui tratamos de sistemas fisicos em que efeitos quanticos fundamentais podem ser
controlados externamente, através do confinamento de elétrons e buracos em regides
espaciais que sédo da ordem do comprimento de onda de de Broglie.

Estes efeitos sdo intrinsecamente quanticos e estdo presentes nos lasers de
semicondutores e algumas telas OLED (Organic Light Emitting Device).
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Confinamento quantico

Aqui tratamos de sistemas fisicos em que efeitos quanticos fundamentais podem ser
controlados externamente, através do confinamento de elétrons e buracos em regides
espaciais que sédo da ordem do comprimento de onda de de Broglie.

Estes efeitos sdo intrinsecamente quanticos e estdo presentes nos lasers de
semicondutores e algumas telas OLED (Organic Light Emitting Device).

Um exemplo de confinamento quantico: poco de potencial infinito em 1D
Auto-estados e auto-energias

() = {ﬁsen(knx) ; p/ npar

2 cos(knx) ; p/ nimpar

L V(x)
T

A ¥3()

212
E,= h2rlf(7n ) kn = i: /\\/ wz (X)
T INR v
Dimensoées tipicas: L~ 10nm .
(comparar com ay ~ 13 nm) ~L/2 0 +L/2 X
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Estruturas com confinamento quantico 1, 2, 3D
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Estruturas com confinamento quantico 1, 2, 3D

Existem varios formas de realizar o confinamento quantico,
conforme ilustrado ao lado. Todas estas estruturas ja foram
realizadas de alguma forma ou de outra. A maioria absoluta
envolve materiais semicondutores.
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Estruturas com confinamento quantico 1, 2, 3D

Existem varios formas de realizar o confinamento quantico,

conforme ilustrado ao lado. Todas estas estruturas ja foram "hulk"
realizadas de alguma forma ou de outra. A maioria absoluta

envolve materiais semicondutores.

Os métodos de fabricagdo envolvem desde técnicas consagradas g» pogo quantico

de crescimento de semicondutores, como MOCVD, até técnicas

quimicas, pelas quais M. Bawendi, L. Brus e A. Ekimov dividiram -
o Nobel de Quimica de 2023, por sua contribuigdo para o ponto quantico
entendimento e fabricagcdo de pontos quanticos semicondutores. .

fio quantico
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Estruturas com confinamento quantico 1, 2, 3D

Existem varios formas de realizar o confinamento quantico,

conforme ilustrado ao lado. Todas estas estruturas ja foram "hulk"
realizadas de alguma forma ou de outra. A maioria absoluta

envolve materiais semicondutores.

Os métodos de fabricagdo envolvem desde técnicas consagradas g pogo quantico

de crescimento de semicondutores, como MOCVD, até técnicas

quimicas, pelas quais M. Bawendi, L. Brus e A. Ekimov dividiram -
o Nobel de Quimica de 2023, por sua contribuigdo para o ponto quantico
entendimento e fabricagcdo de pontos quanticos semicondutores. »

fio quantico

Pontos quanticos baseados no CdSe com o espectro de emissao
“sintonizado” pelo tamanho das particulas.

Métodos de fabricagao atuais permitem produzir kg de material!
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Pocos quanticos
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Pocos quanticos

= 1as hetero-estruturas explorando efeitos de confinamento quéantico em
28 < 2 2 dispositivos opto-eletronicos: pog¢os quanticos, meio de ganho em
8§32 | 2|8 2 lasers de GaAs, operando a temperatura ambiente.
= Prémio Nobel de 2000 para Z. Alferov and H. Kroemer.
o
Bfige Bfs
ooo|
. bt
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Pocos quanticos

°
=1
28 [ 82| 8
63 | 2|8 &
3 < <
e
AlGaAs GaAs
Egap Egap
600|
- bt

1as hetero-estruturas explorando efeitos de confinamento quéantico em
dispositivos opto-eletronicos: pog¢os quanticos, meio de ganho em
lasers de GaAs, operando a temperatura ambiente.

Prémio Nobel de 2000 para Z. Alferov and H. Kroemer.

GaAs e AlxGaj_,As estruturas cristalinas muito similares
= fracdo x de aluminio também permite sintonizar o dispostivo:

EGaAs _

gals =142eV ;  Epad=216"eV
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Pocos quanticos

= 1as hetero-estruturas explorando efeitos de confinamento quéantico em
28 2|2 2 dispositivos opto-eletronicos: pog¢os quanticos, meio de ganho em
8 3 2 & 2 lasers de GaAs, operando a temperatura ambiente.

= Prémio Nobel de 2000 para Z. Alferov and H. Kroemer.

e GaAs e AlxGaj_,As estruturas cristalinas muito similares

pAlGads poats = fragdo x de aluminio também permite sintonizar o dispostivo:

‘gap 'gap

GaAs _ . AlGaAs _
B oo Eg® =1,42¢eV ; Efap® =2,16" eV

Confinamento apenas na dire¢do Z, livre nas diregdes transversais, X, y .

E(kx.ky,n) = hz [k2+k2+k2] Ent o5 k
XNy n

Densidade
de estados

X Pogo qudntico

Energia
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Pocos quanticos

Comentarios:
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Pocos quanticos

Comentarios:

@ Até o momento supomos que o pogo de potencial é infinito, o que é um claro
exagero. No poco de potencial 1D construido a partir de GaAs/ AlGaAs, or

exemplo, a profundidade méaxima do pogo é da ordem da diferencga dos “gaps”
dos dois materiais:

AVinax = Epgg?® — ES3 = (216 — 1.42) eV = 0.74 eV
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Pocos quanticos

Comentarios:

@ Até o momento supomos que o pogo de potencial é infinito, o que é um claro
exagero. No poco de potencial 1D construido a partir de GaAs/ AlGaAs, or
exemplo, a profundidade méaxima do pogo é da ordem da diferencga dos “gaps”
dos dois materiais:

AViax = Epaa?®s — EG2 — (216 — 1.42) eV = 0.74 eV
@ N&o é um problema muito complicado resolver a equagao de Schroedinger em
potenciais com descontinuidades finitas. E possivel, e ja foi feito, em diversas

situagdes de interésse, em 1, 2 e 3D. A esséncia do que foi discutido até o
momento nao muda.
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Pocos quanticos

Comentarios:

@ Até o momento supomos que o pogo de potencial é infinito, o que é um claro
exagero. No poco de potencial 1D construido a partir de GaAs/ AlGaAs, or
exemplo, a profundidade méaxima do pogo é da ordem da diferencga dos “gaps”
dos dois materiais:

AVinax = Epgg?® — ES3 = (216 — 1.42) eV = 0.74 eV

@ N&o é um problema muito complicado resolver a equacéo de Schroedinger em
potenciais com descontinuidades finitas. E possivel, e ja foi feito, em diversas
situagdes de interésse, em 1, 2 e 3D. A esséncia do que foi discutido até o
momento ndo muda.

@ No tratamento completo do problema, temos que incluir a energia potencial
associada a interagdo coulombiana entre elétrons e buracos. Neste caso o
sistema tem mais uma contribuigio “confinante”.
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Pocos quanticos

Comentarios:

@ Até o momento supomos que o pogo de potencial é infinito, o que é um claro
exagero. No poco de potencial 1D construido a partir de GaAs/ AlGaAs, or
exemplo, a profundidade méaxima do pogo é da ordem da diferencga dos “gaps”
dos dois materiais:

AVinax = Epgg?® — ES3 = (216 — 1.42) eV = 0.74 eV

@ N&o é um problema muito complicado resolver a equacéo de Schroedinger em
potenciais com descontinuidades finitas. E possivel, e ja foi feito, em diversas
situagdes de interésse, em 1, 2 e 3D. A esséncia do que foi discutido até o
momento ndo muda.

@ No tratamento completo do problema, temos que incluir a energia potencial
associada a interagdo coulombiana entre elétrons e buracos. Neste caso o
sistema tem mais uma contribuigio “confinante”.

@ Ha outras maneiras de confinar as cargas livres de um semicondutor. Um
exemplo particularmente interessante é através da aplicagdo de campos
magnéticos intensos. Combinando-os com heteroestruturas confinantes
aumenta nossa capacidade de manipulagao.
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Pontos quanticos

Pontos quanticos: confinamento 3D — niveis discretos sintonizaveis.

esfera
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Pontos quanticos

Pontos quanticos: confinamento 3D — niveis discretos sintonizaveis
a

Potenciais confinantes infinitos:

~_ >~
Cubo:
2;2
TR
Exim=

m [k2+€2+m2}

cubo
Esfera:
1i2Kn,e > I
a E,, = — = Z
n,e 2 Me n,l 2 Me 82
esfera je(Zne) =0 ; Zne = ka
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Pontos quanticos

Pontos quanticos: confinamento 3D — niveis discretos sintonizaveis.

Potenciais confinantes infinitos:
Cubo:

Esfera:

esfera

A quantum dot is a crystal that often consists of just a few
thousand atoms. In terms of size, it has the same relationship
toa football as a football has to the size of the Earth,

©Johan Jarnestad/The Royal Swedish Academy
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Pontos quanticos

Propriedades dpticas de pontos quanticos:
transicoes entre niveis discretos

Densidade de estados - ponto quantico

Densidade
de estados

Enefgia
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Pontos quanticos

Propriedades dpticas de pontos quanticos:

transicoes entre niveis discretos

Densidade de estados - ponto quantico

Densidade
de estados

Enefgia

Absorption

Normalised emission

25
—— QDs absorption
------ QDs fluorescence
2.0
154
Stokes shift
1S transition
1.0
0.5
0.0-— t = =
500 550 600 650 700
Wavelength (nm)
" N —— QD 460 nm (blue emission)
N ~——— QD 520 nm (green emission)
[\ QD 580 nm (yellow emission)
08 [\ ——QD 610 nm (orange emission)
[\ ——QD 660 nm (red emission)
e | ——QD 770 nm (NIR emission)
044
02 /
0 T T \/ T
400 500 600 700 800

wavelength /nm
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Pontos nticos - OLEDs

OLED - “Organic Light Emitting Device”

LCD QD-OLED
structure diagram structure diagram

Glass substrate _ ) *,- Glass substrate
Polarizer I NSNS BN QD light
‘ . emitting layer

Colorfilter Blue light

Liquid crystal emitting source
TFT

Glass substrate
Polarizer
TFT
Glass substrate

TFT - “Thin film transistor” =- fonte luminosa que excita QD.
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Propriedades oOpticas de solidos

o Finalizando...

Escola de Fisica da Matéria Condensada - 2024



Finalizando...

Abordamos aqui algumas das propriedades 6pticas da matéria condensada.
Eletromagnetismo e Mecanica Quantica

Combinagéo produziu inimeros desenvolvimentos cientificos e tecnolégicos
desde o século XIX

Topicos abordados
@ Processos épticos e modelo de Lorentz;

@ Elétrons livres, metais;

@ Semicondutores, bandas de energia, transi¢des interbanda, densidade
de estados;

@ Excitons

@ Confinamento quantico, pogos quanticos, pontos quanticos.
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