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Resumo

Neste trabalho foi realizada a caracterizacao elétrica de um conjunto de seis amos-
tras semicondutoras de InAs/GaAs, crescidas pela técnica de epitaxia de feixe molecular
(MBE). O crescimento de amostras por MBE, com materiais de diferentes parametros
de rede, pode induzir a formacao de estruturas tais como discordancias, defeitos pon-
tuais e pontos quanticos. As medidas elétricas foram realizadas através do efeito Hall
pela técnica de van de Pauw, obtendo a mobilidade e a concentracao de portadores em
funcao da temperatura entre 10 K e 310 K. Os dados obtidos do experimento Hall foram
submetidos a um processo de separagao em dois canais de conducao devido a presenca
de duas sub-bandas na heteroestrutura semicondutora. Este conjunto de dados foram
analisados através do ajuste de um conjunto de mecanismos de espalhamento em duas
dimensoes utilizando o método de otimizacao global, chamado cross-entropy. Com isso,
os principais mecanismos de espalhamento que limitam a mobilidade neste conjunto de
amostras foram estimados de forma robusta juntamente com o conjunto de parametros
fisicos necessarios para o ajuste. Como resultado foi possivel verificar efeitos associados as
tensoes nas interfaces InAs/GaAs e seu relaxamento da camada ativa sobre os parametros
de ajuste. Além disso, os ajustes também podem atuar como fonte de informacao sobre
as densidades de impurezas e estresse nas amostras. Assim, o Cross-entropy em conjunto
com alteragoes nas caracteristicas constitutivas podem ser utilizados para melhorar as

caracteristicas elétricas das amostras.

Palavras-chave

Estresse, Otimizacao global, Multi-pogos quanticos e Caracterizacao elétrica.



Abstract

This work was carried out electrical characterization of a semiconductor set of six sam-
ples of InAs/GaAs grown by molecular beam epitaxy (MBE). The MBE samples growth
with materials with different lattice parameters , can induce the formation of structures
such as dislocations, point defects and quantum dots. The electrical measurements were
performed using the Hall Effect by van de Pauw technique, obtaining mobility and carrier
concentration as a function of temperature between 10 K and 310 K. The data obtained
from the Hall experiment were subjected to a splitting process into two conduction chan-
nels due to the presence of two sub-bands in the semiconductor heterostructure. This data
set was analyzed by fitting a set of scattering mechanisms in two dimensions using the
global optimization method, called cross-entropy. Thus, the main scattering mechanisms
that limits mobility in this set of samples were estimated robustly with the set of physical
parameters required for the fittings. As a result it is observed effects associated to stresses
in InAs/GaAs interfaces and its relaxation effects on the active layer and on the setting
parameters. Furthermore, fittings may also act as a source of information on the impurity
densities and stress in the samples. Thus, the cross-entropy in conjunction with changes
in the constituent features can be used to improve the electrical characteristics of the

samples.
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Stress, Global Optimization, muli-quantum well and electrical characterization
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Introducao

Materiais semicondutores compostos do grupo II-VI e do grupo I1I-V da tabela periddica,
tém sido usados atualmente na fabricacao de dispositivos opticamente ativos como dio-
dos emissores e diodos lasers no espectro do infravermelho [I, 2]. Em particular, inves-
tigagoes focando o crescimento de amostras de InAs/GaAs, para a construcao de disposi-
tivos eletronicos de alta poténcia, alta frequéncia e contendo pogos quanticos (Quantum
Dots QD) na camada de InAs tem recebido uma atengao considerédvel [3, 4, [5] 6], [7, [8, 9], [T0].
Principalmente devido a sua ampla aplicacao na construcao de dispositivos de baixa di-
mensionalidade, tais como células solares de QD [I1], [12], dispositivos, incluindo lasers,
diodos de alta frequéncia e moduladores fotonicos [I3], além de guias de onda épticos [14].

Com os avancos nas técnicas de crescimento de materiais semicondutores, como por
Epitaxia de Feixe Molecular (Molecular Beam Epitazy MBE) tem oferecido a possibilidade
de obtermos novas estruturas de baixa dimensionalidade [I5], tais como heteroestruturas.
As heteroestruturas oferecem novas opgoes para os projetistas de dispositivos semicondu-
tores, uma vez que permite o controle dos niveis de impurezas e as posigoes das bandas de
valéncia e de conducao. A compreensao dos fenomenos fisicos relacionados com este tipo
de estrutura é importante para a fabricagao e otimizagao de novos dispositivos, tais como
os de optoeletronica e portas quanticas para experimentos de computacao quantica. As
heteroestruturas semicondutoras sao camadas de dois ou mais semicondutores diferentes
depositadas de forma coerente para formar uma tnica estrutura cristalina [16].

Nos tultimos anos, tem havido um interesse crescente nas propriedades elétricas de
heteroestruturas baseadas em canais de In,Ga(_,)As. Estas heteroestruturas mostram
melhor desempenho elétrico do que aqueles baseadas em canais de GaAs [17]. Nos canais

de InGaAs os elétrons estao confinados devido a presenca de um poco quantico de InGaAs
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entre as camadas de InAs e GaAs. Isso resulta em um maior confinamento e uma con-
centracao elevada de portadores. No entanto, nos canais formados por ligas de InGaAs,
a mobilidade eletronica é limitada devido a espalhamentos associados as impurezas, dis-
cordancias, fonons e a desordens na liga.

Neste trabalho foram utilizadas seis amostras semicondutoras contendo multicama-
das de InAs/GaAs, que foram crescidas através da técnica de MBE. O crescimento das
amostras ocorreram sobre substratos de GaAs semi-isolantes. Durante o crescimento de
amostras com multicamadas pode existir uma incompatibilidade de rede entre os semi-
condutores utilizados. Tal incompatibilidade pode acarretar em vérios defeitos na rede
cristalina, tais como o surgimento de defeitos pontuais, discordancias na amostra, e ou
a autogeracao de pontos quanticos. Além disso, é possivel que apds a formagao de tais
defeitos ainda exista uma tensao residual devido a incompatibilidade nas redes dos semi-
condutores utilizados para o crescimento do material [I8, 19, 20]. A presenca de tensoes
na rede acarreta na reducao do transporte elétrico das amostras, como sera discutido neste
trabalho.

A fim de melhorar as caracteristicas eletronicas deste tipo de amostras semicondutoras
e ampliar a gama de aplicacoes para estes materiais é importante investigar tais efeitos.
Assim, este estudo dedicou-se a analise dos efeitos causados pelas tensoes nestas amostras
identificados através dos efeitos nos mecanismos de espalhamento de portadores de carga e
sua dependéncia com as caracteristicas constituintes, tais como largura do pogo quantico,
espessura e outras caracteristicas de crescimento das amostras.

Este trabalho tem como objetivo investigar um conjunto de amostras semiconduto-
ras de InAs/GaAs, contendo QD no formato piramidal na camada de InAs [21, 22].
Apresentamos os resultados do uso do método de otimizacao global nomeado Cross-
entropy para identificar os principais mecanismos de espalhamento presentes nas amos-
tras de InAs/GaAs e os parametros fundamentais utilizados para o ajuste do modelo. No
Capitulo [1| deste trabalho é feita uma revisao sobre transporte eletronico em um gés bidi-
mensional de elétrons através do modelo de Drude. Além disso, é apresentada uma breve
introdugao sobre o que é a massa efetiva em um semicondutor e os principais mecanismos

de espalhamento bidimensionais presentes em amostras de InAs/GaAs.
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O Capitulo [2| é dedicado a metodologia deste trabalho. Inicialmente, é apresentada
a forma como as amostras foram crescidas, em seguida é apresentada a técnica que foi
utilizada para realizacao das medidas de mobilidade e concentracao de portadores das
amostras, onde se verificou que as amostras apresentam maior valor de mobilidade em
temperaturas proximas a 80 K e o menor em baixas temperaturas. Sendo que, em apro-
ximadamente 80 K as amostras apresentam valores entre 1100 cm?/V.s e 2700 cm?/V s.
A concentragao de portadores varia entre as amostras e com a temperatura, possuindo
uma ordem de grandeza de 10° cm~2.

Em seguida, ¢ mostrado o processo de separagao dos dados em dois canais de conducgao
devido a presenca de duas sub-bandas na heteroestrutura semicondutora. Finalmente, no
Capitulo |3| é apresentado o método de otimizacao global utilizado para ajustar os dados e
determinar os parametros fisicos de ajuste com suas devidas incertezas. Tal método, que
recebe o nome de Cross-entropy (CE), permitiu trabalhar de forma robusta com o ajuste
de varios parametros simultaneamente e com a utilizacao de varias variaveis.

Por fim, sao apresentados os resultados obtidos a partir do CE e a discussao destes.
Os principais resultados sao a identificacao de uma massa efetiva elevada causada pela
alta tensao nao relaxada, como discutido no trabalho, que é a principal causa da baixa

mobilidade em temperatura ambiente. Os resultados deste trabalho foram aceitos para

publicagao em Oliveira et al. [23].
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Capitulo 1

Transporte eletronico

1.1 Mobilidade eletronica

Por volta de 1900 Drude criou uma teoria para explicar a conducao elétrica e térmica
em metais. Na teoria de Drude [24] os elétrons livres em um metal podem ser consi-
derados como um gas de elétrons, permitindo a utilizagao da teoria cinética dos gases
para desenvolver um modelo de conducao difusivo. O modelo de Drude para os metais
considera que os atomos sao formados por niicleos imdveis e com carga positiva, ao redor
do qual estao os elétrons fortemente ligados ao nicleo e o gas de elétrons formado pelos
elétrons de valéncia estao desacoplados, ou seja, livres para se mover ao longo do material,
sendo estes denominados elétrons de condugao. Em seu modelo, Drude fez as seguintes

consideracoes:

1. Na auséncia de campo elétrico externo, os elétrons se movem em movimento retilineo

uniforme (MRU), entre as colisoes;
2. As colisoes mudam abruptamente a velocidade dos elétrons;

3. O elétron experimenta uma colisao com probabilidade por unidade de tempo inver-
samente proporcional ao tempo. Ou seja, em média, o elétron viaja um tempo antes

de colidir, este tempo também ¢é conhecido como tempo livre médio;

4. Os elétrons alcangam o equilibrio térmico através das colisoes.
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Para um semicondutor, na auséncia de campo elétrico, os elétrons se movem rapida-
mente em todas as dire¢coes. O movimento térmico de um elétron individual pode ser
visualizado como uma sucessao de espalhamentos aleatérios por colisoes com atomos da
estrutura, impurezas e outros centros de espalhamentos, como ilustrado na Figura [25].
Assim a probabilidade de os elétrons se moverem em uma direcao € igual a qualquer outra
fazendo com que a média do vetor velocidade térmica (U7), seja zero, e como esperado

nao ha densidade de corrente liquida.

- > t

Figura 1.1: Tlustragao do movimento térmico de um elétron individual

—
&
—

0 T 2T >t

Figura 1.2: Tlustragao dos espalhamentos sofridos por um portador em um semicondutor.

Quando um pequeno campo elétrico, £, é aplicado sobre a amostra semicondutora,
cada elétron ira experimentar uma forca —gé devido ao campo e ser acelerada em sentido

oposto ao campo, durante o intervalo entre duas colisoes. Portanto, uma componente de
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velocidade adicional sera sobreposta ao movimento térmico dos elétrons

adicional é a velocidade de deriva (Figura[L.2)):

Vg = aT =

. Esta componente

(1.1)

em que m* é a massa efetiva do portador, que sera explicada na Secgao |1.1.1]

Sendo I a corrente que passa pelo material que apresenta uma densidade volumétrica

de carga n, temos

I =n(—e)Avy

Com isso, o médulo do vetor densidade de corrente é

]| = L nevy
A
ou ainda,
- ne’r
J = €
m*
em que a condutividade elétrica é
ne’r
o= = ney
onde
er
H= o

¢ a mobilidade eletronica.

(1.2)

(1.6)

Apesar do modelo de Drude relacionar intimeras propriedades de conducao, ele possui

deficiéncias importantes. Uma delas é a previsao de um livre caminho médio da ordem da

distancia interatomica, consistente com a hipdtese de que os elétrons se chocam com fons

imoveis. Mais tarde descobriu-se que os elétrons sao capazes de viajar distancias muito

maiores no cristal, pois nao se chocam com os ions da rede, sendo espalhados na realidade

por impurezas e defeitos.
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Em geral, os eventos de espalhamento sao independentes permitindo o uso da regra de
Matthiessen [26] para combiné-los, a fim de definir melhor cendrio para os dados experi-
mentais da montagem. A regra de Matthiessen é apresentada em funcao das resistividades

da forma

p=pr+ pi+ pa (1.7)

em que pr, p; € pg, sao resistividades devido a fonons, impurezas e ou ligas e devido
a deformagoes, tais como discordancias. Sendo a condutividade o = 1/p e 0 = nqp,

podemos escrever a regra de Matthiessen em funcao das mobilidades.

= (1.8)

1.1.1 Massa efetiva

Para este trabalho um dos principais parametros a serem determinados nos ajustes uti-
lizando os modelos de espalhamento e o método de otimizacao global nos dados obtidos
pela técnica de van der Pauw no experimento Hall é a massa efetiva. Por isso, nesta secao
serd dada uma breve explicacao tedrica deste parametro.

Em um material semicondutor o elétron é descrito como um pacote de onda com

velocidade v, = Ow/0k. Sendo a energia do elétron dada por £ = hw, assim,

oE

% = h?]g (19)

Se o elétron for submetido a um campo elétrico £, provocando o surgimento de uma

forga F , sua energia ird variar dF durante um percurso dzx, sendo dF = Fdx. Da
Equacao [1.9] temos
Fdx = hvydk. (1.10)

Sendo dx = v,dt, encontramos

dk
F =h— 1.11
o (1.11)

Lembrando que hk é o momento do elétron. Na Equacao temos que a rede
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nao afeta a forma da equacao da variacao do momento. O que ocorre é a alteragao da
dependéncia da energia com o momento, que corresponde a mudar a massa do elétron
[27]. Expressando a aceleragao do elétron em funcao da energia e do médulo do vetor de

onda na Equagao [1.9] obtém-se

dv, _, 2 O°E _ OB dk

=9 = = — 1.12
“T Okt Ok? dt (1.12)
Relacionando as Equacoes e|l.11} obtém-se
h2
F=—— 1.1
2E ok (1.13)

Lembrado que na segunda lei de Newton, tem-se que sob a agao de uma forca externa
o elétron no cristal possui uma massa efetiva
h2

A Equacao foi obtida supondo o moédulo do vetor de onda E, sendo que ela também
depende da diregao de k. De forma geral a massa nao é um escalar, e sim uma grandeza

tensorial dada por

h?

R 1.1
O2F |0k, 0ks (1.15)

mag

1.2 Mecanismos de Espalhamento em duas dimensoes

Em um semicondutor o espalhamento de portadores é geralmente modelado por uma Ha-
miltoniana contendo um potencial de espalhamento que age de acordo com os portadores
de carga ao interagir com uma impureza, ou um defeito de estrutura, ou uma vibracao
estrutural como fénons, magnon, polarons, polaritons entre outros [28,29]. A perturbagao
contendo o potencial é entao integrada com a funcao de onda de Bloch, ou seja, funcao

de onda para um portador em um ambiente de repetigao periddica, mais comumente um
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elétron em um cristal, a fim de definir tempos de espalhamento. A mobilidade (u) é
definida pelo tempo de espalhamento (7) e a massa efetiva dos portadores de carga (m*)
por p = er/m*, como indicado na Segao [L.1]

Usando a regra de Matthiessen e o método de otimizacao global CE aplicado aos
diferentes mecanismos de espalhamento é possivel escolher dentre eles os mais relevan-
tes para as amostras investigadas. Agora, procede-se a descri¢cao da mobilidade definida
pelo espalhamento por tipos distintos de eventos considerados para este trabalho. To-
das as amostras utilizadas no presente trabalho contém pelo menos um pocgo quantico
aproximadamente triangular na interface InAs/GaAs. Portanto, todos os mecanismos de
espalhamento considerados para um géas bidimensional de elétrons (Bidimensional FElec-
tron Gas 2DEG) [30].

Os efeitos quanticos dominam o transporte eletronico em pogos quanticos e outros
sistemas de baixa dimensionalidade, tais como fios quanticos e pontos quanticos, quando
o comprimento de onda de de Broglie do elétron, A4 p, excede as dimensoes da estrutura

de comprimento caracteristico Ly (Agep > Lz) [28]

Niep = ———— 1.16
deB 2m*E ( )

onde F ¢ a energia cinética do elétron. Por exemplo, em 7" = 300 K um elétron possui
uma energia E = 0,026 ¢V, e portanto, um comprimento g5 de aproximadamente 300 A.

Uma importante e nova classe de materiais tem surgido nos ultimos anos em que os
elétrons sdo confinados devido a camadas com espessuras da ordem de 100 A. Nesses
casos, os elétrons sao quantizados ao longo de uma dimensao e se movem livremente nas

duas dimensoes restantes.

1.2.1 Poco quantico aproximadamente triangular

O pogo triangular esbogado na Figura[l.3]da uma descri¢ao simples de um pogo bidimen-
sional na interface de uma heterojuncao. Neste, existe uma barreira infinita para z < 0
com um potencial linear V' (z) = e, para z > 0, ou seja, uma carga e num campo elétrico

E.
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z (nm)

Figura 1.3: Iustracao do pogo de potencial triangular V(z) = ec,, mostrando os niveis
de energia e as funcoes de onda.
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A equagao de Schrodinger para este pogo é

(1.17)

sujeita as condigoes de contorno ¥(z = 0) = 0 imposta pela barreira infinita. Em uma

manipulagao semelhante ao do oscilador harmonico as escalas de distancia e energia sao

ﬁ2 1/3
20 = (Qmeg) y (118)
(ech)21'?
Ey = . 1.19
0 [ 2m ( )
As energias permitidas sao
B 271/3
E, =c, {(625 ) } n o= 1,23, (1.20)
m
onde ¢, ~ [37 (n — 1)]**
e, — B
= A 1.21
on =i () (121)
em que
2
Ai(z) ~ 7122 Viexp (—gz?’ﬂ) : (1.22)
1 2 1
Ai(—z) ~ 571'_1/22_1/4 cos (§z3/2 — Zﬂ') : (1.23)

1.2.2 Impurezas ionizadas

O espalhamento por impurezas ionizadas ¢ dominado por interagoes elétricas entre os por-

tadores. Devido ao fato de o canal 2DEG ser formado na hetero-interface do InAs/GaAs,

ocorre espalhamento devido a impurezas de fundo, ou seja, impurezas nao necessaria-

mente localizadas no canal 2DEG, bem como devido a carga na interface. A relagao para

o limite tedrico de mobilidade para impurezas é [31, [32], 33]

43k

Hic =
e3Sm*2N,.Ip
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em que N,. é a densidade de impurezas no poco de potencial 2DEG devido as impurezas
remotas e/ou na interface, €5 é a constante dielétrica em baixa frequéncia, h é a constante

reduzida de Planck, k? = 2m*E/h? e I é dado por

T sen?d

onde = Sy/2k e Sy é a constante de blindagem devido a impurezas e outros centros de

carga coulombianas para o caso nao degenerado, que é definida como [34]

_ e’n
- 2e.kpT

So (1.26)

com n sendo a densidade de portadores 2DEG, kg a constante de Boltzmann e T a

temperatura na rede.

1.2.3 Discordancias

Existe um grande interesse no uso de materiais cristalinos crescidos com incompatibili-
dade nas posi¢oes atomicas para dispositivos eletronicos [35]. Se uma camada espessa
de material cristalino é crescida sobre outra camada espessa de material cristalino com
uma constante de rede diferente, entao a energia de deformacao resultante do desfasa-
mento na posicao atémica ird gerar tensoes na rede que podem ser relaxadas na forma
de QD e/ou Discordancias. Se nenhuma tensao permanece no filme apds a formagao da
discordancia, a camada é denominada totalmente relaxada. No entanto, se uma camada
muito fina cristalina é crescida epitaxialmente sobre topo de uma camada cristalina es-
pessa com constante de rede diferente, entao os atomos na camada fina serao forcados a
adotar o espacamento da camada mais espessa, permanecendo uma tensao na rede. Para
as amostras investigadas neste trabalho ocorrem, durante o relaxamento das tensoes na
rede discordancias do tipo misfit [36] devido o desajuste da rede cristalina como ilustrado
na Figura (1.4 e threading, que atravessam a camada de InAs e termina na superficie
[37, 38], ilustrada na Figura

A mobilidade devido ao espalhamento por discordancias é definida por [32, 30]
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Discordancia
do tipo Misfit

Figura 1.4: Ilustracao da discordancia do tipo misfit, que ocorre devido a incompatibili-
dade das constantes de rede.

Discordancia
do tipo Theading

GaAs

Figura 1.5: Tlustragao da discordancia do tipo threading que atravessam a camada de
InAs teminando na superficie.

4rekta?

Hdis = S 2N d, (1.27)

em que Ny é a densidade de cargas nas discordancias, a é a constante de rede e I; é

1 ! 1
I:—Z/ du, 1.28
=3¢ o LreRVi_a (1.28)

, ~ . . 2 .
onde £ é um parametro adimensional dado por £ = kag, com ag = % sendo o raio
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efetivo de Bohr do material e u esta relacionada com interacao elétron-impureza e é uma

grandeza adimensional [32] [33].

1.2.4 Fonons 6ticos de modo polar

O espalhamento devido a fonons 6pticos de modo polar ocorre devido ao campo elétrico
causado pela polarizacao de ions na célula primitiva induzindo vibracoes na rede de modo
optico. Esta polarizacao ¢ causada principalmente pela componente longitudinal e é
equivalente a polarizacao ionica. A mobilidade devido ao espalhamento por fonons épticos

de modo polar é dada por 39, 40]

4 3 yde
__ Areh” [; _ 1]
eﬁpokBm*QZo

Frpo (1.29)

em que 6, ¢ a temperature do fonon 6tico, Zy ¢ a largura do pogo quantico e €, .=

_1_

L —€;1; aqui €, 6 a constante dielétrica em altas frequéncias.

€

1.2.5 Fonons acusticos

Fonons actusticos podem espalhar portadores em um cristal por dois processos diferentes
e independentes. Estes sao chamados de espalhamento por potencial de deformacao e
espalhamento piezoeléctrico. Estes mecanismos de espalhamento podem ser examinados,
qualitativamente, através das Figuras e , onde os deslocamento, u(r), de uma
cadeia de atomos de seus locais nas redes Bravais sao mostrados para fonons acusticos
longitudinais (LA) e transversais (TA) no centro da zona de Brillouin (Figura e na
fronteira da zona de Brillouin (Figure [L.7).
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U(r)

o—0—0—0—0-00-0-0—0—0—0—0 A

TA

Figura 1.6: Deslocamento de uma cadeia diatomica por fonons LA e TA no centro da
zona de Brillouin.
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Como pode ser visto, a distancia entre dtomos adjacentes é fortemente afetada por
fonons LA, e pouco afetada por fonons TA. Os fonos LA vao produzir uma modulagao
das bandas de conducao e valéncia. Esta modulacao no espago e no tempo vao perturbar
a periodicidade do potencial do cristal e produzir o conhecido espalhamento por potencial
de deformacao para buracos e elétrons.

Para alguns semicondutores com dois ou mais atomos por célula unitaria, nao ha
inversao de simetria no cristal. Nestes cristais a tensao, causada predominantemente por
fonons LA, polariza os ions e produz campos elétricos internos que variam no tempo e
no espaco. O espalhamento de portadores causado por estes campos elétricos é chamado

espalhamento piezoelétrico.
U(r)

B e

o-0-o0——0—0-0-0—0—0-0-0—0—0 LA

TR RS TR

Figura 1.7: Deslocamento de uma cadeia diatomica por fonons LA e TA na fronteira da
zona de Brillouin.

Fonons acusticos por potencial de deformacao

Os fonons actsticos devido ao potencial de deformacao mudam as posig¢oes atomicas da
célula primitiva do cristal causando uma mudanca na periodicidade da estrutura, o que,
por sua vez, espalha os portadores de carga. Para o estudo da mobilidade devido ao

potencial de deformacao por fonons acusticos foi utilizada a Equacao m [41]
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eh3du? Zy
— i R 1.30
Hap m*2E3kgT ( )

em que u; é a velocidade longitudinal dos fonos actsticos, Fy4 é a constante do potencial

de deformacao e § é a densidade do cristal.

Fonons acusticos por espalhamento piezelétrico

O espalhamento devido a fonons actusticos piezoelétricos, que ocorre em cristais sem sime-
tria de inversao, produz polarizagao e a geragao de campos elétricos internos que variam
no tempo e no espago. A mobilidade devido aos fonons actsticos piezoelétricos é dada

por [41]

_ mkE]

-1
9 13w\ I(u)
. — 2= 1.31

em que hi4 é a constante piezoelétrica, u; é a velocidade dos fonons actsticos trans-

versais e

- q1/2

Stk \
I(ug) = (%k;T) +1 (1.32)
- 11/2
Stk \”
I(w) = (37rk;T) +1 (1.33)

Os espalhamentos por potencial de deformacao e piezoelétricos possuem uma defasa-
gem de 90°, o que faz com que os dois mecanismos de espalhamento sejam independentes

29.

1.2.6 Espalhamento por desordem em ligas

Em uma liga [31], 42 40], composta por dois componentes A (e.g. InAs) e B (e.g. GaAs),
onde o potencial A é V4 e o potencial B é Vg, o espalhamento devido a desordem na
banda de conducao é chamado espalhamento por ligas. A mobilidade devido a liga é dada

por [31], [43]
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16 eh?
Hal = 3h 2(1 — 2)m2QAV2

(1.34)

em que x é a fracao molar da liga, {2y é o volume ocupado por uma atomo na liga, AV,
¢é a diferenca de potencial entre os componentes da liga e o fator b é a expressao de
Fang-Howard das fungoes de onda para a aproximacao do poco triangular e é dada por

33e2m*n\

A partir do conjunto de mecanismos de espalhamentos apresentados, e do método de
otimizacao CE que serd abordado na Secao 3.1 e que foi implementado com o objetivo
de determinar de forma estatistica e robusta, os parametros de ajuste associados aos
mecanismos de dispersao dominantes nas amostras de InAs/GaAs. Em resumo, foram
realizados experimentos de resistividade e efeito Hall, pela técnica de quatro pontos, para a
obtenc¢ao da concentracao de portadores e da mobilidade das amostras. Tais experimentos
foram realizados com a variacao da temperatura e com aplicacao de campo magnético
constante e homogéneo sobre toda a amostra. Em seguida, foi desenvolvido uma rotina
baseada no método de otimizagao global CE, em que foi fornecido um conjunto de limites
para os parametros, de acordo com caracteristicas fisicas das amostras. A partir deste
ponto, a rotina segue os processos descritos no Capitulo [3] As incertezas nos ajustes sao
obtidas através do procedimento bootstrap [44], que realiza uma re-amostragem dos dados
experimentais. Com isso, foi possivel determinar o melhor ajuste e obter os parametros

de ajustes com suas devidas incertezas.
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Capitulo 2

Materiais e métodos

2.1 Amostras

Neste trabalho foram utilizadas seis amostras semicondutoras contendo multicamadas
de InAs/GaAs, como ilustrado na Figura 2.1} Elas foram crescidas através da técnica
de Epitaxia de Feixe Molecular (MBE), no sistema MBE Riber 2300 da UFMG (ICEx)
[22 [45]. O crescimento das amostras ocorreram sobre substratos de GaAs semi-isolantes.
Uma camada de 1 pym de GaAs foi crescida a temperatura de 600°C. Em seguida, a
temperatura foi reduzida e mantida constante durante o crescimento das camadas de
InAs/GaAs de acordo com a Tabela 2.1l O ntmero de perfodos de InAs/GaAs variou
entre 0 e 50 Acobertura de InAs variou entre 1,35 e 2,3 monocamadas (ML), seguida por
uma camada espacgadora de 30 ou 40 ML de GaAs. Sendo que, para o Arseneto de Indio
(InAs) 1 ML equivale a 6,0583 Ae para o Arseneto de Gélio (GaAs) 1 ML equivale a
5,65325 A. Para esta série de amostras foi utilizada uma taxa de deposicéo de 1,0 ML /s
para o GaAs e 0,158 ML/s para as camadas de InAs. A quantidade de MLs de uma
camada nao representa valor da espessura da camada, mas sim a quantidade de material
depositado, uma vez que apds o crescimento possa ocorrer interdifusao e reconstrucao
entre as camadas, devido a temperatura do substrato. Os parametros de crescimento sao
resumidos na Tabela 2.1

Basicamente, o MBE ¢ uma camara de aco-inox de diametro entre 360 e 450 mm,

com uma pressao interna residual de aproximadamente 2x1071° torr. Os elementos que
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Figura 2.1: Tlustragdo da disposi¢do das camadas sobre o substrato de GaAs. Na cor

azul, sao representados o substrato e os espacadores de GaAs e na cor cinza as coberturas
de InAs.

Tabela 2.1: Parametros de crescimento das amostras semicondutoras de InAs/GaAs.

Amostras  Temperatura  Periodos de Cobertura Espacador
de Crescimento InAs/GaAs de InAs  de GaAs

(°C) (ML) (ML)
Al 545 0 1,9 30
A2 540 5 1,9 30
A3 500 10 1,9 30
A4 505 50 1,9 30
A5 545 50 2.3 40
A6 505 50 1,35 40

se deseja depositar sao colocados em forma sélida nas células de efusao e evaporados
através de um sistema de filamentos resistivos. Controladores eletronicos de poténcia e
sensores termopares sao usados para manter constante a temperatura das células de modo
a gerar um fluxo estavel de material. Na frente das células estao localizados os obturadores
mecanicos que permitem que os feixes sejam interrompidos quando necessario, permitindo
o crescimento de camadas alternadas de diferentes materiais (Exemplo: Ga, As e In). Na
Figura[2.2]é apresentada uma foto do MBE utilizado para o crescimento destas 6 amostras.

A disposicao geométrica das células na camara de vacuo é feita de forma que todos
os feixes se cruzem na posicao em que o substrato é colocado. Um pequeno fluxo de
atomos ou moléculas que ao entrar em contato com o substrato é aderido. Na superficie
do substrato ocorrem todos os processos quimicos e fisicos relacionados ao crescimento. O

controle do fluxo de cada elemento é obtido através da temperatura das células de efusao.
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Figura 2.2: MBE Riber 2300 da UFMG (ICEx).

A espessura da camada a ser crescida é controlada pelo tempo de abertura das células de
efusao, em funcao do crescimento do material em especifico.

O porta-substrato é feito de molibdénio de alta pureza, que permite uma boa conducao
térmica, este recebe o nome de Molyblock. A temperatura no substrato precisa ser con-
trolada, pois qualquer variacao pode fazer com que as moléculas sejam dessorvidas da
superficie da amostra, influenciando diretamente no coeficiente de agregacao das amos-
tras. Isto é feito através de um termopar que é acoplado ao encaixe do porta-substrato, em
contato com a superficie inferior do molyblock. A temperatura do substrato é o parametro
de crescimento controlado com menor precisao no sistema MBE.

O sistema MBE permite a instalacao de varias ferramentas. Uma delas é a difracao de
elétrons refletidos de alta energia (RHEED, Reflection High-Enerqy Electron Diffraction) é
uma ferramenta de grande importancia para monitoramento das condigoes de crescimento,
pois as oscilacoes na intensidade do méximo de reflexao especular indicam a rugosidade
da superficie que esta sendo crescida. Sendo estd técnica sensivel apenas a superficie da
amostra, apresentando um padrao de difracao bidimensional composto de vérias franjas

de difracao.

42



2.2 O efeito Hall pelo método de van der Pauw

Um dado semicondutor submetido a um campo magnético estatico e perpendicular a
direcao de movimento de deriva das cargas, tem suas cargas defletidas lateralmente, cri-
ando um actimulo de cargas que resultam numa diferenca de potencial transversal [27] 28].
Supondo o semicondutor com geometria equivalente a apresentada na Figura [2.3] Assu-
mindo que os portadores de carga sao elétrons e que eles viajam com uma velocidade v/
na direcao x, apés a aplicacao de um campo magnético, B= Bz, na direcao z, os elétrons

vao experimentar uma forga

F=—eixB (2.1)

—

que terd uma componente y, —e(0 X B), = —e(v,B, — v, B,) = ev, B, ocorrendo um
acumulo de cargas na face +y da amostra provocando o surgimento de uma forga elétrica
oposta —ee, que entra em equilibrio com a forga ev,B,. Com esse equilibrio, o elétron

nao tera mais uma componente y na velocidade, tal como ocorre quando B = 0, isto ¢, a

corrente na direcao y é nula. A densidade de corrente total é j, = —nev,, de modo que
eg, = ev, B = —eBj,/ne. O coeficiente Hall Ry é definido como
€ 1
Ry=—%L =—— 2.2
B, e 22

O coeficiente de proporcionalidade entre v e €, chamado de mobilidade i , pode ser

obtido da expressao

(% jz _jx Ey _igy _iVHl

=2 =Y = 2.3
o nec, E,J.B Be, BV.w (2:3)

onde V, = ¢,1 ¢é tensao de conducao, paralela ao fluxo de corrente e Vi = e,w é a tensao
entre os contatos perpendiculares ao fluxo de corrente, chamada de tensao Hall.

A mobilidade Hall p se difere da mobilidade por condutividade p,. pelo fator Hall [29]

L= THfl (2.4)
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Figura 2.3: Configuracao de uma barra Hall para medidas de resistividade.

em que rg = (72)/(7)?. Para semicondutores nao degenerados o fator Hall ¢ dado por

37 (2rtd)
T+ T

Os valores de ry variam entre 1 e 1.93, dependendo dos mecanismos de espalhamento

TH (2.5)

envolvidos [46]. Por exemplo, para espalhamentos por fonons acisticos, r = —1/2 e o
fator Hall é igual a 37/8, e para espalhamentos por impurezas ionizadas com r = 3/2 o
fator Hall é 3157/512 (~1,93).

Van der Pauw formulou em 1958 uma técnica que resolveu os problemas de potencial,
permitindo medidas de efeito Hall em amostras de forma arbitraria, sem a necessidade de
medir todas as dimensoes da amostra, apenas a espessura d.

Pela técnica de van der Pauw é usual uma média da resistividade p pela inclusao da
permutacao entre os quatro contatos, ilustrados na Figura [2.4] e a inversao de corrente
para as quatro permutagoes sobre a amostra. Seja R;;x = Vii/I;j, onde a corrente entra

no contato ¢ e sai no contado j e Vi = Vi, — V;. Resistividade torna-se
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1 md
P = Zmo (Ro134 — Ri234 + Raoa1 — Rogan) fa+
1 md
2 (Razp2 — Rag1o + Risos — Rui23) [ (2.6)

em que fa e fp sao determinados através da equacao transcendetal

% = é arccos h B exp <h172>} (2.7)

onde Q4 e (Qp sao respectivamente

R — R
O 21,34 12,34 (2.8)

- )
R3o 41 — Rozm

Op = Ryz12 — R3110 (2.9)

Ri423 — Ra1.23

Figura 2.4: Forma arbitraria de uma amostra indicando os contatos para a medida de
resistividade através da técnica de van der Pauw.

A mobilidade Hall é determinada utilizando a configuracao da Figura [2.5] em que os
contatos de corrente e voltagem sao cruzados. Em geral, para minimizar a magnetor-
resisténcia e outros efeitos é usual a média entre as correntes e as direcoes dos campos

magnéticos. Entao

Ry = (Rs1.42(+B) — Ri342(+B) 4+ Raz13(+B) — Ros13(+B)) +

(R13,42(_B) - R31,42(_B) + R24,13(_B) - R42,13(_B)> (210)

0| — ool —
0] & Wl
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Figura 2.5: Forma arbitraria de uma amostra indicando os contatos para a medida de
efeito Hall através da técnica de van der Pauw.

Embora o esquema de van der Pauw seja aplicado a qualquer forma arbitraria na
pratica formas simétricas sao quase sempre usadas. Para este trabalho foi utilizado um

formato que se aproxima de um quadrado, como ilustrado na Figura [2.6

1

I

Figura 2.6: Ilustragao da geometria utilizadas para a medida de efeito Hall pela técnica de
van der Pauw neste trabalho. Na Figura [, é o comprimento da amostra e [. o comprimento
do contato.

Para a deducao de seu método, van der Pauw considera contatos pontuais e que estao
localizados na borda da amostra. Posteriormente, ele calcula o erro cometido com a area
finita dos contatos reais, na pratica o erro é igual a soma dos erros sobre cada contato.
Para este trabalho em que a geometria quadrada é adotada para as amostras ocorre uma

redugao na resistividade inferior a 2% e uma incerteza na voltagem Hall em torno de 15%
A7
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Todas as medidas de efeito Hall pela técnica de van der Pauw foram realizadas no
laboratério de transporte do departamento de fisica da UFMG. Para tais medidas foram

utilizados:

e multimetros (Keithley 196) e picoamperimetros (Keithley 485);

e fontes de corrente (Keithley 220) e de tensao (Keithley 230), fonte corrente/tensao

(Keithley 237);
e cletroima com fontes de corrente automatizadas (KEPCO BOP20/20);
e sistema de medidas Hall automadtico (Keithley 7001) e (Keithley 7065);
e criostato com controlador de temperatura (Oxford ITC503);

e cabos com conexoes triaxiais, especiais para medidas elétricas de alta resistividade

e baixo ruido;

e microcomputadores com softwares préprios para aquisicao e tratamento de dados

em ambiente LabVIEW.

2.3 Separacao em dois canais de conducgao

As amostras utilizadas neste trabalho apresentaram o comportamento de duas sub-bandas
na hetero-interface semicondutora. Para a realizacao dos ajustes foi utilizado um modelo
de duas sub-bandas [48] que permitiu uma melhor adaptagdo das medidas Hall. Em um
cenario de multi-pogos-quanticos, a densidade Hall e a mobilidade Hall, em um regime de

baixos campos magnéticos sao respectivamente

_ > nim’)Q

2
i
Ly = %n-,w (2.12)

em que n; e i; ¢ a concentragao de portadores e a mobilidade da i-ésima sub-banda.
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De acordo com as caracteristicas das amostras, foi assumido que a concentragao total
n; € independente da temperatura, constante e dada pela soma das concentragoes ny e
ne que sao as populagoes das duas sub-bandas. Além disso, o modelo assume que a

transferéncia de portadores entre as sub-bandas é dada por

ny = n (1 — e_’m%> . (2.13)

Na temperatura 7' = 0 K a concentragiao de portadores no canal n; é definido por n!.
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Capitulo 3

O método de otimizacao global -

Cross Entropy

O CE foi introduzido por Rubinstein [49], com o objetivo de estimar probabilidade de
eventos raros em redes estocasticas complexas e logo apos realizando algumas modificagoes
para tratar de problemas continuos e de optimizagao combinatéria discreta. O CE vem
sendo empregado como método de otimizagao em diversas areas do conhecimento, tais
como: Astrofisica, Biologia, Fisica e outras [50, 51, (2] 53, [54], se mostrando robusto
na resolucao de problemas. O CE usa conceitos de amostragem, sendo uma técnica de
reducao de variancia, mas que nao necessita do conhecimento a priori dos parametros
referentes a distribuicao. O CE consiste em um procedimento adaptativo simples para
estimar parametros. Além disso, o procedimento CE baseia-se num espaco de solucao,
com uma regra evolutiva na qual uma fracao do espaco é selecionada em cada iteracao
baseado em algum critério de selecao.

Para exemplificar, considere um conjunto de dados experimentais x,y obtidos que
possuem o comportamento linear, ou seja, y = ax + b. Para determinar os coeficientes a

e b da reta podemos utilizar o CE. O procedimento a ser adotado seria:

1. Geracao aleatdria de uma amostra inicial de parametros a = ag, aq,....,a;_1 € b =
by, b1, ...,b;_1, sendo i o tamanho da amostra, que deve ser definida inicialmente.
Estes valores devem obedecer uma distribuicao uniforme de probabilidades e per-

tencerem a um intervalo definido a priori, de acordo com o modelo utilizado.
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2. Cada par de valores (a;,b;) é testado por meio de uma fungao objetiva. Neste

trabalho foi feita a opcao por minimizar o x?. Com isso, para os valores (a;, b;) foi

- 2 _ o[22 2 2 _ V-1 (aimj+bi—y;)?
gerado um conjunto x* = {Xg, X1, -, Xi } em que x; = > T, em que
N ¢ o ntimero de medidas e 0,, ¢ a incerteza associada a medida y;. A partir destes
valores de x? os pares (a;, b;) sao ordenados de forma crescente e uma porcentagem

pré-definida dos pares é escolhida.

3. A partir dos pares escolhidos no passo anterior é gerado uma nova amostra apri-
morada dos parametros. Novamente é utilizada uma distribui¢cao normal de pro-
babilidade para gerar uma amostra de parametros do mesmo tamanho da anterior,
porém em um intervalo menor para a construcao dos conjuntos a e b. Note que a
resolucao do conjunto é um pouco maior. Além disso, é atribuida a distribuicao um
fator de mistura para que nao ocorra o problema de a solucao ficar estacionada em

um minimo local.

4. O processo de otimizacao repete os passos 2 e 3 até que um critério pré-definido de

parada seja obtido.

Assim que ocorre a convergéncia, o conjunto de parametros procurados sao obtidos.

Na Segao|3.1]é apresentado a aplicagao deste método no ajuste de mobilidades eletronicas.

3.1 O CE aplicado ao ajuste de mobilidades

Para o ajuste da mobilidade em funcao da temperatura das amostras utilizadas neste
trabalho, foi utilizado o método de otimizacao global CE. Este método permitiu trabalhar
de forma robusta com o ajuste de varios parametros de forma simultanea e com a utilizacao
de varias variaveis. Tradicionalmente, este ajuste era feito de forma nao estatistica e os
parametros nao eram obtidos de forma estatistica, nem simultanea.

Para o ajuste da mobilidade (u) nas seis amostras semicondutoras de InAs/GaAs
foi construido um algoritmo apresentado em Anexo, na linguagem de programacao IDL.
Neste algoritmo, foi utilizada uma amostra inicial de 1000 entes para cada um dos doze

parametros a serem ajustados, cujo o espago de parametros é apresentado na Tabela
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Estes valores foram obtidos através de uma distribuicdo uniforme de probabilidades e
pertencerem a um intervalo definido a priori, de acordo com as caracteristicas fisicas e

estruturais das amostras.

Tabela 3.1: Espago de Parametros utilizado para os ajustes

Parametro Limite inferior Limite Superior

m* 0,02 0.4

p 5,0 g/cm? 5,7 g/cm?
w 4,5x10% cm/s  5,2x10° cm/s
Uy 42,0x10°% cm/s  3,0x10° cm/s
E, 6,0 cV 10,0 oV
hia 1,0 x107 1,0 x10°
e 10,8 12,5

. 12,9 15,3

x 0 1

Zo 1,0 ML 4,0 ML
N;e 1x107 em™! 1x10" em™!
Nyis 1x107 cm™! 1x10Y ¢m~!

Todos os entes de cada parametro foram testados através de uma funcao objetiva,
que basicamente consiste da geracao de curvas sintéticas de mobilidade em funcao da
temperatura, através da regra de Matthiessen (Se¢ao(1.1)) aplicada a todos mecanismos de

espalhamentos apresentados na Segao|l.2, Estas curvas sao comparadas através da fungao

, . (pta ’ —pi )? R - -
de mérito x> = Y1 | —emermental) __{medtlel— ¢ o5 parametros utilizados para sua geragao
i(eacpem'mental)

sao ranqueados. Em seguida ocorre a ordenacao dos conjuntos de entes de cada parametro
de forma crescente e a selecao de 10% das melhores solugoes. Como descrito anteriormente,
a partir dos conjuntos de parametros escolhidos é gerado uma nova amostra aprimorada
dos parametros. Novamente é utilizada uma distribuicao normal de probabilidade para
gerar uma amostra de parametros do mesmo tamanho da anterior, porém em um intervalo
menor para a construcao dos conjuntos. Para o ajuste de mobilidades foram utilizadas

trés formas de interrupcao:

1. o residuo entre a curva sintética e os dados experimentais seja menor que um valor

pré-estabelecido para aquela amostra;
2. o residuo repita o mesmo valor um ntmero pré-estabelecido de vezes;

3. o numero de iteragoes ultrapasse o limitado de 300 iteracgoes.
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Para exemplificar a evolugao das iteragoes ao longo do processo de otimizagao do CE
no ajuste de mobilidades sdo apresentados gréficos da Figuras [3.1] e da evolucao
das melhores solugoes dos parametros durante o ajuste da mobilidade da amostra A2.

Para a construcao destes gréaficos nao foi adotado o procedimento Bootstrap, que serd

abordado na Segao [3.2
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Figura 3.1:  Graficos da evolugdo dos parametros de ajustes a) massa efetiva m* e b)
Largura do poco quantico Zy em funcao do nimero de iteracoes do CE.
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Densidade de discordancias Ny em funcao do ntimero de iteragoes do CE.
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Figura 3.3: Grafico da evolugao do parametro de ajuste Fragao molar da liga x em funcao
do ntimero de iteragoes do CE.
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3.2 Bootstrap

Afim de tornar o procedimento mais robusto, o ajuste foi repetido 2500 vezes com dife-
rentes conjuntos da amostra de dados experimentais. Em cada repeticao alguns dados sao
aleatoriamente removidos e outros inseridos mais de uma vez. Esta técnica é conhecida
como bootstrap [44] 55]. Nas Figuras , , e sao apresentadas as solucoes
obtidas para a fracao molar da liga, x, densidade de impurezas no poco de potencial
bidimensional, N;., densidade de cargas nas discordancias, Ny;s, ¢ tamanho do pogo bi-
dimensional, Z;, em funcao da massa efetiva, m*, devido a utilizacao do procedimento
bootstrap para a amostra Al. Nestas distribuicoes foram utilizadas a média M, como
medida de tendéncia central, representada pela cruz na cor branca e os dados sao apre-
sentados em diferentes cores, sendo que, na cor vermelha o intervalo das solucdes M + o
correspondendo a 67% das solucdes, na cor verde o intervalo das solucoes M =+ 20 das
solucoes obtidas através bootstrap correspondendo a 95% e na cor azul o intervalo das

solucoes M =+ 30 correspondendo a 99,7% das solucoes.
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Figura 3.4: Distribuicao das solugoes do parametro fragao molar, z, em fungao da massa
efetiva, m*, devido a utilizagao do bootstrap, para a amostra Al.
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Figura 3.5: Distribuicao das solugoes do parametro tamanho do pogo bidimensional, Z,
em funcao da massa efetiva, m*, devido a utilizacao do bootstrap, para a amostra Al.
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Figura 3.6: Distribuicao das solucoes do parametro densidade de impurezas no poco
de potencial bidimensional, N;., em funcao da massa efetiva, m*, devido a utilizacao do
bootstrap, para a amostra Al.
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Figura 3.7: Distribuigao das solucoes do parametro densidade de cargas nas discordancias,
Nyis, em funcao da massa efetiva, m*, devido a utilizacao do bootstrap, para a amostra

Al
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3.3 Validacao do método

Para a avaliacao do método foi criado um conjunto de dados artificiais considerando um
poco de potencial 2DEG formado apenas por InAs, com uma concentragao de portadores

constante n = 1 x 10* cm™2

. Para a construgao deste conjunto de dados foram consi-
derados os parametros de entrada apresentados na Tabela Além disso, foi inserido
um ruido aleatério de 1% do valor obtido na mobilidade. Em seguida os dados foram
ajustados através do algoritmo apresentado na Secao Os resultados dos ajustes sao

apresentados na Figura|3.8| e na Tabela 3.3 onde é possivel verificar que o CE foi efetivo

em recuperar os parametros utilizados para a contrucao da amostra sintética.

Tabela 3.2:  Parametros utilizados para a geracao de uma amostra sintética para a
validacao do método de ajuste das mobilidades eletronicas.

m* xr ZO Nl Ndis
(ML) (x10%m™2) (x105cm~?)
0,023 1,0 20 1,0 1,0
10" ;
o Mobilidade
107 F * u
i Modelo de ajuste
10" 3 Matthiessen
w  f Hyp i,
> ol
E 10 ? ‘Upo ‘ual

Hi Hois

Figura 3.8: Ajuste realizado em um conjunto de dados sintéticos para avaliar a robustez
do método. Os dados sintéticos sao representados por pontos pretos e, a linha continua
cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos correspondendo as linhas
coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica dos mecanismos de
espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do grafico, em que as
siglas sdo apresentadas no Capitulo [T}
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Tabela 3.3: Principais parametros obtidos no ajuste da mobilidade em func¢ao da tem-
peratura no conjunto de dados sintéticos, utilizando o método de otimizacao CE.

m* x 2y N; Nais
(ML)  (x10%m™2) (x10%m™?)
0.02640,003 0974003 23404 11406 11405
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Capitulo 4

Resultados e discussoes

Nas Figuras e apresenta-se os dados obtidos através do experimento Hall, através
do método de van der Pauw. Na Figura 4.1, sao mostradas as curvas de mobilidade p
(cm?/V.s) como fungao da temperatura T'(K) para as amostras Al, A2, A3, A4, A5 e
A6 com seus respectivos simbolos e cores indicados, as caracteristicas de crescimento das
amostras sao apresentadas na Tabela[2.1] Na Figura[d.2] é apresentada a densidade de por-
tadores n(cm~?) em funcao da temperatura T'(K) para as mesmas amostras. Para melhor
visualizacao o gréafico apresentado na Figura [4.1] é mostrado na escala logaritmica. Para
a Figura[4.1] temos que o pico de mobilidade corresponde a um minimo na concentragao
de portadores devido a transferéncia de portadores entre as sub-bandas, Figura [4.2] que
ocorre em temperaturas em torno de 100 K. Em baixas temperaturas e até aproximada-
mente 100 K, os dados apresentam uma inclinagao positiva na mobilidade que caracteriza
a transferéncia de portadores entre os dois canais. Acima de 100 K, ocorre uma regiao
de inclinagao negativa que é caracteristico da combinacao de espalhamentos por fonons
oOticos e acusticos simultaneos e, sendo a selecao das contribuigoes mais significativas uma
tarefa complicada de ser realizada através de procedimentos convencionais. No entanto, a
utilizagao do método de otimizacao global aqui proposto permite que este processo se de-
fina de forma estatistica. Na Figura [4.2] pode-se verificar que a amostra Al se distingue
das outras com relagao a concentracao de portadores de aproximadamente uma ordem

2

de magnitude, atingindo valores de concentracao de aproximadamente 10* cm™2, sendo

que esta amostra se distingue das outras devido a presenca de apenas uma interface de
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InAs/GaAs, com descrito na Tabela [2.1]

T(K)

10?

Figura 4.1: Medidas Hall obtidos pelo método de van der Pauw da mobilidade em funcao
da temperatura das amostras Al, A2, A3, A4, A5 e A6, com os respectivos simbolos
indicados. Para uma melhor visualizagao, o grafico é mostrado na escala logaritmica.
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Figura 4.2: Concentragao de portadores, n, como fungao da temperatura, 7', obtida
através das medidas Hall, pelo método de van der Pauw, para amostras Al, A2, A3, A4,
Ab e A6. Os Simbolos sao indicados na legenda da figura.

62



Nas Figuras[4.3] [4.4] [4.5) e [f.6] sdo apresentados os resultados os dados das Figuras[4.1]e
[4.2]ap6s o processo de separagao em dois canais de condugao usandos o modelo apresentado
na Secao [2.3] Este processo de separagao permite que a concentracao de portadores
tenha uma tnica dependéncia com a temperatura em cada um dos canais de densidade de
portadores n;, ou seja, decrescente monotonicamente para n; e crescente monotonicamente
para no como descrito pelas Equacoes e Sendo que, ambas as densidades de
portadores alcancam valores assintoticos em altas temperaturas. Em uma comparagao
entre as Figuras [4.3] [4.4] e verifica-se que para todas as amostras do canal 2 a
mobilidade ps é maior que a mobilidade p1, do canal 1. Em adicional, y; possui seu valor
maximo localizado entre os valores de 110 K e 200 K, enquanto s possui seu maximo

localizado em um valor de temperatura inferior, em torno de 90 K.
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Figura 4.3: Resultados das curvas mobilidade apds a separacao de canais para o canal 1,
1. Como na Figura os simbolos correspondentes as amostras estao indicados no
grafico. Para uma melhor visualizacao, o grafico é mostrado na escala logaritmica.
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Figura 4.4: Resultados da concentragao de portadores apds a separacao de canais para
o canal 1, n;. Os simbolos correspondentes as amostras estao indicados na figura.
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Figura 4.5: Resultados da mobilidade apds a separacao de canais para o canal 2, .
Como nas figuras anteriores, os simbolos correspondentes as amostras estao indicados no
grafico. Para uma melhor visualizagao, o grafico é mostrado na escala logaritmica.
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Figura 4.6: Resultados da concentracao de portadores apds a separacao de canais para
o canal 2, ny. Os simbolos correspondentes as amostras estao indicados na figura.
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Como foi discutido no Capitulo [2| desta tese, todos os ajustes foram realizados con-
siderando mecanismos de espalhamento 2DEG e a regra de Matthiessen (Equacéo
para a combinacao dos mecanismos distintos para cada amostra e cada um dos canais
de conducao. Na Figura [4.7 é apresentado o resultado do ajuste, utilizando o CE, para
a amostra Al, no canal 1. De acordo com os resultados dos ajustes, nota-se que os
mecanismos de espalhamento por impurezas ionizadas (p;.) localizadas na interface e ou
remotas e por discordancias (fi4s) dominam a mobilidade no canal 1 da amostra Al entre
as temperaturas de 10 e 150 K. Abaixo de 40 K o espalhamento por discordancia é mais
importante na limitagao da mobilidade, acima de 40 K ocorre uma inversao tornando
o espalhamento por impurezas o mecanismo mais importante na limitacao da mobili-
dade. Para temperaturas acima de 150 K o espalhamento por fonons por potencial de
deformacao (f4,) torna-se mais relevante para definir a mobilidade, em combinacdo com
as impurezas. Os outros mecanismos apresentados no grafico também contribuem para o

ajuste fino da mobilidade da amostra.
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Figura 4.7: Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A1, no canal 1
em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos pretos
e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos cor-
respondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréfico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [T}
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Figura 4.8: Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra Al, no canal 2
em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos pretos
e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos cor-
respondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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No gréfico da Figura 4.8 sao apresentados os resultados dos ajustes do canal 2 para
a amostra Al. De acordo com os resultados dos ajustes utilizando o CE, novamente
os principais mecanismos que limitam a mobilidade em baixas temperaturas, abaixo de
60 K, ocorrem devido a presenca de impurezas ionizadas (u;.) localizadas na interface e
discordancias (pgis). Acima de 100 K, a mobilidade passa a ser limitada principalmente
pelo espalhamento devido a fonons por potencial de deformacgao (pq,) € acima de 200 K a
mobilidade é definida principalmente por uma combinagao entre fonons acusticos devido
ao potencial de deformagao (ji4p) € fonons épticos de modo polar ().

Na Figura [4.9 é apresentado o resultado do ajuste de mobilidade da amostra A2, no
canal 1. De acordo com os resultados dos ajustes utilizando o CE, para temperaturas
abaixo de 110 K a mobilidade neste canal é limitada principalmente por impurezas ioni-
zadas (jtap) localizadas na interface e por discordancias (jia;s), assim como ocorre com a
amostra Al. Em temperaturas mais elevadas, acima de 110 K, o mecanismo de espalha-
mento mais relevante passa a ser devido a fonons acusticos por potencial de deformagao
(ftap). Para este canal os fonons éticos de modo polar (f1,,) tém um papel secundério no

ajuste da mobilidade em temperaturas acima de 230 K.
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Figura 4.9: Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A2, no canal 1
em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos pretos
e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos cor-
respondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica

dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
grifico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Figura 4.10:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A2, no
canal 2 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Na Figura |4.10] é apresentado o ajuste de mobilidade em funcao da temperatura para
o canal 2 da amostra A2. De acordo com os resultados dos ajustes utilizando o CE,
em temperaturas abaixo de 50 K a mobilidade é limitada devido ao espalhamento por
impurezas ionizadas (u;.) e devido as discordancias (pua;s) presentes na amostra, assim
como ocorre na amostra Al. Para este ajuste, nota-se um comportamento oposto ao que
ocorre no canal 1, nesta gama de temperatura o espalhamento devido as discordancias
tem maior influéncia na mobilidade do que o espalhamento devido as impurezas ionizadas.
Para temperaturas superiores a 60 K a mobilidade comega a ser definida por fonons,
inicialmente pelos actsticos por potencial de deformacao (44,) € acima de 150 K ocorre
uma contribui¢ao secundaria dos fénons 6pticos de modo polar (,,) na defini¢ao do limite
de mobilidade eletronica.

Na Figura [4.11] é apresentado o resultado do ajuste da mobilidade em funcao da
temperatura para a amostra A3 no canal 1. De acordo com os resultados dos ajustes
utilizando o CE, em temperaturas abaixo de 70 K os principais mecanismos que limitam
a mobilidade sdo devido ao espalhamento por impurezas ionizadas (i) e por discordancias
(ais) presentes na amostra. Em temperaturas mais elevadas o mecanismo mais pertinente

no ajuste da mobilidade é o devido a fonons acusticos por potencial de deformacao (pap).
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Figura 4.11:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A3, no
canal 1 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
grifico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Figura 4.12:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A3, no
canal 2 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Na Figura |4.12| é apresentado o ajuste da mobilidade em funcao da temperatura para
o canal 2 da amostra A3. De acordo com os resultados dos ajustes utilizando o CE, neste
canal a mobilidade é limita principalmente por discordancias (juq;s) até aproximadamente
60 K. Acima de 60 K a mobilidade passa a ser definida por fonons actisticos por potencial
de deformacao (p4,). Neste ajuste, existe uma contribuicao secundéria dos fénons épticos
de modo polar (p,,) em temperaturas acima de 180 K. Os demais mecanismos contribuem
para o ajuste fino da curva de mobilidade.

Na Figura |4.13| é apresentado o ajuste da mobilidade em funcao da temperatura do
canal 1 da amostra A4. De acordo com os resultados dos ajustes utilizando o CE, até
80 K os principais mecanismos de espalhamento que limitam a mobilidade sao a impureza
ionizada (p;.) e as discordancias (pg;s), sendo a primeira mais significante no ajuste. Em
alta temperatura, acima de 180 K, o mecanismo de espalhamento mais relevante para a
definicao da mobilidade passar a ser por fonons actsticos por potencial de deformacao
passa a contribuir mais do que os outros mecanismos para a determinacao da mobilidade

desta amostra.

N Mobilidade no Canal ]
10" F * 4, 3

Modelo de ajuste

. 10’ 3 Matthiessen 3
%) F u i, 7
> 0L ]
~ E Hoo Ha E
o . S— M Hys 1
§ 10°F
X

Figura 4.13:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A4, no
canal 1 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sao apresentadas no Capitulo [T
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Figura 4.14: Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A4, no
canal 2 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Na Figura também sao apresentados os resultados do ajuste da mobilidade em
funcao da temperatura para a amostra A4, porém para o canal 2. De acordo com os
resultados dos ajustes utilizando o CE, em temperaturas abaixo de 60 K a mobilidade
¢ limita principalmente pelos espalhamentos por discordancias (pgs) € por impurezas
ionizadas (), com uma contribuigao secunddria. Para temperaturas superiores a 60 K,
a mobilidade comeca a ser definida por fonons acusticos por potencial de deformacao
(ftap). Além disso, em torno de 160 K o espalhamento por féonons épticos de modo polar
(fpo) Passa a ser o segundo mecanismos de espalhamento mais importante na definigao
da mobilidade na amostra.

Na Figura ¢é apresentado o resultado do ajuste da mobilidade em funcao da tem-
peratura utilizado o método de otimizagao global - CE para a amostra A5 no canal 1.
De acordo com os resultados dos ajustes, até a temperatura de 140 K a mobilidade é
limitada pelos mecanismos de espalhamento por impurezas ionizadas (p;.) e discordancia
(tais). Entre as temperaturas de 150 K e 250 K a mobilidade é limitada principalmente
por fonons actsticos por potencial de deformacao (ugp) € secundariamente por impurezas
ionizadas (i) e discordancias (). Acima de 250 K, continua a ser definida prin-
cipalmente por fonons actsticos por potencial de deformacao (fi4,) € passa a ter uma

contribuicao secundaria dos fonons dticos de modo polar (i)
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Figura 4.15:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A5, no
canal 1 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
grifico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Figura 4.16:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A5, no
canal 2 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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Na Figura [4.16| é apresentado o resultado do ajuste da mobilidade em fungao da
temperatura para o canal 2 da amostra A5. De acordo com os resultados dos ajustes
utilizando o CE, analisando os principais mecanismos de espalhamento que limitam a
mobilidade em termos da temperatura temos que para temperaturas abaixo de 60 K a
amostra é dominada por espalhamentos por impurezas ionizadas (u;.) e discordancias
(tais). Acima de 60 K a mobilidade torna-se limitada principalmente pelo espalhamento
por foénons acusticos por potencial de deformacao (pg4,). Quando a temperatura sobre a
amostra atinge 130 K o espalhamento por fonons 6pticos de modo polar (jg;s) aumenta
sua contribuicao na limitacao da mobilidade eletronica da amostra.

O resultado do ajuste da mobilidade em funcao da temperatura para o canal da amos-
tra A6 é apresentado na Figura [£.17 Nota-se que os mecanismos de espalhamento por
impurezas ionizadas (u;.) localizadas na interface e por discordancias (ja;s) sdo os princi-
pais limitantes da mobilidade até a temperatura de 100 K. Para temperaturas acima de
170 K a mobilidade passa a ser definida principalmente pelo espalhamento por fonons por

potencial de deformacao (fi4p)-
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Figura 4.17:  Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A6, no
canal 1 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréfico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [T}
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Figura 4.18: Resultados do ajuste obtidos pelo método CE para a amostra A6, no
canal 2 em funcao da temperatura. Os dados experimentais sao representados por pontos
pretos e, a linha continua cinza consiste na regra de Matthiessen aplicada aos mecanismos
correspondendo as linhas coloridas. A tabela de cor representa a mobilidade caracteristica
dos mecanismos de espalhamentos analisados é apresentada no canto superior direito do
gréafico, em que as siglas sdo apresentadas no Capitulo [I}
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No grafico apresentado na Figura[4.18|é mostrado o resultado do ajuste de mobilidade
em func¢ao da temperatura, utilizando o CE, para a amostra A6 no canal 2. De acordo
com os resultados dos ajustes os principais mecanismos de espalhamento que limitam
a mobilidade em temperaturas abaixo de 50 K s@o por impurezas (u;.) localizadas na
interface e por discordancias (pgs). Acimas de 80 K a mobilidade passa a ser definida por
fonons acisticos por potencial de deformagao (igp) € secundariamente por fonons épticos
de modo polar (p,,) para temperaturas acima de 170 K.

Para todos os ajustes apresentados anteriormente, o CE obteve parametros que des-
crevem informagoes fisicas das amostras de InAs/GaAs estudadas neste trabalho. Nas
Tabelas e sao apresentados os principais parametros e incertezas obtidos através
dos ajustes realizados pelo método de otimizacao global CE para os canais 1 e 2 res-
pectivamente. Para melhor visualizacao estes parametros também sao apresentados nas

Figuras[4.19, £.20|e[£.21] O canal 1 apresenta caracteristicas de um canal de maior profun-

didade, ou seja, possui niveis de energia mais baixo. Sob esta andlise, o canal 2 é um canal
de sub-banda de energia mais elevada que o canal 1, isto é, o canal 1 estd mais proximo
da interface, enquanto o canal 2 esta mais distante. Quanto mais préximo da interface,
maior é a tensao na estrutura, pois a incompatibilidade na rede em uma heterointerface
de InAs/GaAs é de aproximadamente 7% [56].

Além disso, o canal 2 é parcialmente blindado pelo canal 1 e, portanto, mais distante
da interface, uma vez que o poco é triangular. Uma consequéncia deste fato é que o
canal 2 é menos afetado pelo estresse na rede cristalina. Comparando as Tabelas e
4.2| verifica-se que os parametros m*, N;. e Ny sao da mesma ordem para os dois canais,
mas o canal 1 apresenta valores mais sensiveis as caracteristicas construtivas das amostras
apresentadas na Tabela [2.1] isto é, mais dependente do periodo da heteroestrutura, da
cobertura de InAs e a espessura da camada espacadora de GaAs.

Os valores obtidos através do ajuste da mobilidade em funcao da temperatura para as
massas efetivas dos canais 1 e 2 sao muito altos comparados com os valores encontrados
para amostras de GaAs e InAs [57], como pode ser verificado na Figura e ou na
Tabela 4.2l Estas massas elevadas estao diretamente relacionadas com a tensao causada

pela inadequagao da estrutura entre as camadas de InAs/GaAs. O estresse uniaxial atua
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Figura 4.19: Massa efetiva obtida no ajuste das amostras de InAs/GaAs utilizando o
método de otimizacao global - CE, os simbolos utilizados para os canais 1 e 2 sao indicados
na Figura.
na interface e decresce a medida que se afasta dela. Parte desta tensao pode ser relaxada
causando efeitos tais como a formagao de QD, discordancias e defeitos pontuais. Parte
da tensao nao é relaxada e a contribuicao residual vai agir sobre a estrutura de banda da
camada formada na interface. Tal efeito tem uma acao equivalente a submeter a amostra a
uma pressao elevada. Sabe-se que o efeito de pressao sobre semicondutores do grupo I1I-V,
em particular para o GaAS e InAs, deforma a estrutura de banda causando uma reducao
na diferenca de energia entre o vale I' e os vales satélites L e X da banda de condugao
[58]. Com pressoes suficientemente elevadas, por exemplo, o conhecido efeito Gunn [59)
desaparece devido ao cancelamento da diferenca de energia entre os vales I' — L [60]. Uma,
vez que a massa efetiva nos vales satélites é bem mais elevada do que a observada no
vale I" os resultados deste trabalho sao consistentes com o estresse nao relaxado alto o
suficiente para induzir a coexisténcia ou mesmo um predominio de portadores localizados
nos vales satélites L e ou X.

Usando a lei de Hooke, podemos obter o estresse, o, presente nas amostras devido a

incompatibilidade nas constantes de rede.

og=Ye (4.1)
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onde € é a tensao na liga. Como pode ser verificado nos resultados apresentados nas
Tabelas e a liga de In,Ga;_,As formada nas amostras possui uma fragao molar na
liga, x, de aproximadamente 0,5. Para tal valor, temos que a tensao na liga é de apro-
ximadamente 5.6 x 1072 de acordo com os resultados obtidos por Das and Bhattacharya
[14]. Para a liga de In,Ga;_,As, com x =0,5 o0 mdédulo da constante de elasticidade Y é
igual a 90 Gpa [61]. Com isso, foi possivel estimar que a pressao residual é de 53,2 Kbar
de pressao residual que ¢, de acordo com a literatura [62] [63], suficiente para cancelar a
diferenga de energia ente os vales I' e L, tanto para o InAs (cerca de 48 kBar [62]) e 0 GaAs
(cerca de 26 kbar [64]). Uma vez que estamos considerando que existe uma interdifusao
suficiente de Ga na interface, obtendo uma fragao molar, z, de 0,5 como é mostrado nos
ajustes de espalhamento nas Tabelas e e representado no grafico da Figura 4.20
temos que o desaparecimento do efeito Gunn associado com o cancelamento da energia
intervale ocorrera entre 26 e 48 kbar para esta liga. Assim, temos que a pressao esperada
¢ acima deste intervalo exigido para que ocorra a coexisténcia ou mesmo um predominio
de portadores localizados nos vales satélites L e ou X, explicando os valores elevados para

as massas efetivas das amostras analisadas.

0,60 T T I T T T T T T T T
= Canal1
e (Canal 2
0,55- + i
; ’
= 0,504 e -
0,454 .
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Figura 4.20: Fracao molar da liga, x, obtida no ajuste das amostras de InAs/GaAs
utilizando o método de otimizagao global - CE, os simbolos utilizados para os canais 1 e
2 sao indicados na Figura.

Sob este cenario, através dos ajustes com o CE foram obtidos os valores acima de
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Figura 4.21: Largura do pogo quantico, Zy, obtida no ajuste das amostras de InAs/GaAs
utilizando o método de otimizagao global - CE, os simbolos utilizados para os canais 1 e
2 sao indicados na Figura.
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Figura 4.22: Densidade de impurezas no poco de potencial 2DEG devido as impurezas
remotas e/ou na interface, Ny, obtida no ajuste das amostras de InAs/GaAs utilizando o
método de otimizacao global - CE, os simbolos utilizados para os canais 1 e 2 sao indicados
na Figura.

0,2. Para o canal 1 os valores estao entre 0,25 e 0,29 e para o canal 2 o método de

ajuste obteve um valor em torno de 0,21. Considerando individualmente cada canal, nao

é possivel associar as diferencas a caracteristicas de crescimentos das amostras. Porém,
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Figura 4.23: Densidade de discordancias, Ngs, obtida no ajuste das amostras de

InAs/GaAs utilizando o método de otimizagao global - CE, os simbolos utilizados para
os canais 1 e 2 sao indicados na Figura.

comparando ambos os canais, esta diferenca pode estar relacionada com a dependéncia
da tensao nao relaxada com a direcao de crescimentos. Ou seja, no poco de potencial
aproximadamente triangular o canal 2 estd localizado um pouco mais distante da interface
do que o canal 1 e, assim, sujeito a um menor estresse e consequentemente uma menor

pressao eficaz.

Tabela 4.1:  Principais parametros obtidos no ajuste da mobilidade em fun¢ao da tem-
peratura no canal 1, utilizando o método de otimizacao CE.

Sample m* X Z N; Nyis
(ML) x10%(cm™2) x10%(cm™?)

Al 02540,01 0,5140,01 2,824024  7,240,2 1442
A2 0,26+0,01 0,52+0,02 2,384+0,02 2,240,3 2042
A3 0,27+0,03 0,51+£0,01 2,56+0,32  0,9340,03 35+3
A4 0,29+0,01 0,47+0,01 2,5040,02  4,5440,03 8,14+0,4
A5 0,29+0,01 0,52+0,01 3,1340,04 3,5+0,2 3142
A6 0,25+0,02 0,52+0,02 1,97+0,38 2,0+0,2 46+2

A segunda coluna das Tabelas e sao correlacionadas e correspondem, jun-
tamente com a Figura as composicoes das ligas z das amostras de In,Ga;_,As,
juntamente com os erros estatisticos devido aos ajustes. Observa-se que a composi¢ao do

poco varia entre 0,47 e 0,52 para o canal 1 e entre 0,47 e 0,55 para o canal 2. Flutuacoes

82



entre os valores da composicao da liga z para uma mesma amostra estao relacionados com
erros estatisticos.

O parametro temperatura de fonon 6tico 6, estd relacionado com o parametro de
composicao da liga x pela relacao

0, = (420 — 107x) (4.2)

a temperatura de fonon 6tico variou entre 364 K e 369 K para o canal 1 e entre 361 K
e 369 K para o canal 2. Como foi verificado nos ajustes no canal 2 tem uma maior papel

nos ajustes de mobilidade, sendo este um importante parametro neste canal.

Tabela 4.2: Principais parametros obtidos no ajuste da mobilidade em fun¢ao da tem-
peratura no canal 2, utilizando o método de otimizacao CE.
Sample m* X Zo N; Nyis
(ML) x10"(em™2)  x10%(cm™?)

Al 0,21+0,01 0,50£0,03 2,4940,04 1,56+0,1 2,1£0,4

A2 0,19+0,01 0,55£0,01 2,4940,02  0,31£0,04 1,940,1

A3 0,21+0,01 0,53£0,02 2,50+£0,02  0,56+0,02 2,5+0,2

A4 0,21+0,01 0,47+0,01 2,36+0,02  0,46+0,02 2,2+0,2

A5 0,21+0,01 0,52+0,02 2,99+0,04  0,45+0,02 2,7+£0,2

A6 020+0,01 0,5240,04 2,10+0,08  0,4040,05 4,61+0,5

As larguras dos pocos Z; das amostras, juntamente com os erros estatisticos, sao
apresentados na quarta coluna das Tabelas{4.1|e[4.2|e também na Figural4.21jem termos de
ML de InAs. Este parametro é utilizado no ajuste das mobilidades devido ao espalhamento
por fonons 6ticos de modo polar e fonos actsticos por potencial de deformagcao. Os valores
obtidos nos ajustes sdo maiores do que os valores nominal apresentados na Tabela2.1] Este
¢é outro resultado que sugere uma interdifusao de Galio e Indio que ocorreu provocando
uma extensao do perfil.

Nas duas ultimas colunas sao apresentados os parametros N;. e Ny juntamente com
as incertezas obtidas através do Bootstrap. Estes parametros de ajuste, juntamente com a
massa efetiva, definem os principais mecanismos de espalhamento dominantes em baixas
temperaturas, ou seja, os espalhamentos por impurezas ionizadas e por discordancias.

Além disso, os parametros N;. e Ny, estao relacionados a outras formas de estresse e
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relaxamento da rede e a formacao de QD. A amostra Al é a que possui a maior densidade
de impurezas no pogo de potencial 2DEG devido as impurezas remotas e/ou na interface,
provavelmente devido a estados de superficie, uma vez que o pogo quantico esta localizado
na superficie da amostra. Com o aumento do nimero de camadas nas amostras de 1 a
10, ocorre um aumento na densidade de cargas nas discordancias Ny;; € uma reducao
na densidade de impurezas no poco N;.. Observa-se também, um aumento da densidade
de impurezas associada com a reducao da densidade de cargas nas discordancias para a
amostra A4 em comparagao com a amostra A3. Para as amostras A5 e A6, a densidade
de impurezas reduz e a densidade de cargas nas discordancias aumenta. A principal ca-
racteristica é que as alteracoes nas densidades de cargas nas discordancias e de impurezas
ocorrem em sentidos opostos para o canal 1. A amostra A6, possui a caracteristica de
ter uma camada de InAs mais fina e a relaxagdo da tensd@o nao provoca o surgimento
de QD, que pode ter causado um aumento na densidade de cargas de discordancias. O
canal 2 possui uma ordem de magnitude inferior nos valores das duas densidades. Este é
um resultado razoavel, uma vez que os portadores de carga do canal 1 atuam como uma

blindagem para o poco de potencial coulombiano formado na interface.
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Conclusoes e Perspectivas Futuras

O CE foi efetivo e robusto ao identificar os principais mecanismos de espalhamento em um
conjunto de amostras extremamente complicados, com variagao no numero de interfaces,
e espacadores. Os resultados dos ajustes obtidos pelo CE foram importantes para des-
vendar mecanismos de espalhamento associados com os portadores de carga nas amostras
investigadas de InAs/GaAs. Um resultado importante foi o alto valor de massa efetiva
indicando que este tipo de amostra apresenta tensoes na rede cristalina que nao podem
ser negligenciadas, pois provocam uma significante transferéncia intervale proporcionando
um baixo valor de mobilidade nas caracteristicas elétricas das amostras. Além disso, foi
possivel verificar que para camadas muito finas de InAs a composicao nao é mantida in-
tacta, ocorrendo a formacao de ligas, e o perfil do poco é estendido. O perfil desta liga é
altamente difundido, formando cargas na interface como defeitos pontuais e discordancias,
que causam o espalhamento por cargas, sendo, portanto, um dos mecanismos dominante
em baixas temperaturas. Em altas temperaturas, os mecanismos de espalhamento mais
importantes sao por fonons. Uma vez que os fonons opticos tem uma dependéncia sig-
nificante com a massa efetiva, a transferéncia de elétrons intervale tem grande impacto
sobre a mobilidade destes portadores. Tais caracteristicas tornam o InAs/GaAs menos
adequado para aplicagao em dispositivos eletronicos do que para dispositivos 6pticos. No
entanto, uma vez que a mobilidade dos portadores parece ser muito sensivel a variagoes
das tensoes na rede, os resultados do CE podem servir como fonte de informacao acerca
das densidades de impurezas e discordancias. Além disso, o CE em conjunto com trata-
mentos térmicos e ou alteragoes nas composigoes ou outras caracteristicas de crescimento
podem ser utilizadas para melhorar tanto as caracteristicas épticas quanto as elétricas

das amostras.
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O CE tem grande potencial para o ajuste de mobilidade e nosso grupo ja possui uma
versdo para ajustes em amostras bulk (tridimensionais). Com isso, pretendemos obter
amostras com estas caracteristicas e mais amostras bidimensionais para realizar as medi-
das Hall pela técnica de van der Pauw e utilizar os dados obtidos para a caracterizacao
elétrica destas amostras. Tal caracterizacao vai permitir adequar o crescimento das amos-

tras para a obtencao de melhores e novos dispositivos eletronicos.
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Anexo A - Estrutura das amostras

Tsubs 445°C
12 s nd InAs =1,9 ML
35s nd GaAs = 764 A Tsubs 545°C
9,5 min nd InAs = 1,6lym Tsubs 640°C—345°C
lh nd GaAs = lym Tsubs 640°C
57 min Substrato GaAs(100)

Figura Al: Mapa de crescimento da amostra Al

Tsubs 545°C
12 nd InAs = 1,9 ML

Tsubs 545°C
35s nd GaAs= 30 ML

5x

Tsubs 545°C
12s nd InAs=1,9 ML
7 min nd GaAs =0,12um Tsubs 545°C
13 min nd GaAs =0,221 pm Tsubs 620°C —> 545°C
1h nd GaAs =1 pm Tsubs 620°C

Substrato GaAs (100)

Figura A2: Mapa de crescimento da amostra A2
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12's

35s
10 x
12s

3 min

12 min

lh

nd InAs = 1,9 ML

nd GaAs= 30 ML

nd InAs =1,9 ML

nd GaAs =0,051 pm (180 ML)

nd GaAs = 0,204 pm (720ml)

nd GaA s =1ym

Substrato GaAs (100)

Tsubs 500°C

Tsubs 500°Cl1

Tsubs 500°C

Tsubs 500°C

Tsubs 620°C —— 500°C

Tsubs 620°C

Figura A3: Mapa de crescimento da amostra A3

12's

35s
50 x
12s

16,7 min

10s

40 x
29s

15 min

nd InAs = 1,9 ML

nd GaAs = 30 ML

nd InAs=1,9 ML

nd GaAs = 0,283 ym (1000 ML)

nd GaAs =10 ML

nd AlAs =10 ML

nd GaAs = 0,255ym (900 ML)
Substrato GaAs (100) I

Tsubs 504°C

Tsubs 504°C

Tsubs 504°C

Tsubs 620°C —— 504°C

Tsubs 620°C

Tsubs 620°C

Tsubs 620°C

Figura A4: Mapa de crescimento da amostra A4
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Tsubs 545°C
14,6 s nd InAs =2,3ML
Tsubs 545°C
40 s nd GaAs = 40 ML
50 x
Tsubs 545°C
14,6 s nd InAs =2,3 ML
16,7 min nd GaAs = 0,283 m (1000 ML) | Tsubs 650°C — 545°C
10s =
Ild GaAs 10 ML TSleS 6500C
40 x
29s nd AlAs =10 ML Tsubs 650°C
nd GaAs = 0,255ym (900 ML) Tsubs 650°C
15 min Substrato GaAs (100) |

Figura A5: Mapa de crescimento da amostra A5

Tsubs 504°C
82s nd InAs = 1,35 ML
Tsubs 504°C
40 s nd GaAs = 40 ML
50 x
Tsubs 504°C
8,2s nd InAs=1,35 ML
16,7 min nd GaAs = 0,283 ym (1000 ML) | Tsubs 620°C —* 504°C
10s -
nd GaAs =10 ML Tsubs 620°C
40 x
29s nd AlAs =10 ML Tsubs 620°C
nd GaAs = 0,255, m (900 ML) Tsubs 620°C
15 min Substrato GaAs (100) |

Figura A6: Mapa de crescimento da amostra A6
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Anexo B - Algoritmo de Otimizacao

pro ce _mob 2deg

loadct, 39

device, decomposed = 0

init_consts

common constantes

'p.multi=0

dir = dir('/home/adhimar/Dropbox/Doutorado/CE MOB/DATA SEP 1')

Likelihood

= 0Ob ; 1b likelihood, 0Ob Chi quadrado
mu_ 1 = 1b ; 1b = ml e Ob = m2
limited = 1b ; limita a solugdo entre os parametros
oferecidos
itmax = 300. ; numero maximo de interacdes
alfa =0.2 ; fator de mistura (velocidade de
convergencia)
do_boot = 1lb ; tratamento numérico de erros
do plot = 1b ; plot
nruns = 2500. ; numero de vezes consecutivas para rodar
(usar pra fazer estatistica dos erros)
n_ent = 1000. ; numero de entes para cada iteracdo
Nel = 0.1*n _ent ; fracdo de melhores solucdes para tomar

residuo = 20. ; média do residuo no ajuste

file = dir+ 'DATA' + path sep() + 'BH9826 mod 2.sav'

’

name = remove sufix(file)

print, ''
print, ' >>>> ', name, ' <<<<!
print, '’

restore, file ; dados.t, dados.n, dados.m

if ~file test(dir + 'Outputs n' + path_sep(), /directory) then
file mkdir, dir + 'Outputs n' + path _sep()
file out = dir +'Outputs n'+ path_sep()+ name +' LOG.txt'

’

rho = [5.0d, 5.7d ] ;g/cm”3 the density of crystal

ul = [4.5d5, 5.2d5] ;cm/s the longitudinal acoustic phonon
velocity

ed = [6.0d , 10.d] ;eV  deformation potential constant
mef = [0.02d, 0.4d1 ;electron effective mass
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hl4 = [1.0d7,1.0d9] ;the piezoeletric constant

ut = [2.0d5, 3.0d5] ;the velocity of transverse acoustic
phonons
epsylon inf = [10.8d, 12.5d] ;hight frequency dielectric constant
epsylon = [12.9d, 15.3d] ;ecm/s low-frequency dielectric constant
X = [0.5d, 0.6d] ;is the alloy mole fraction
11 = [1.9d, 3.0d] ;the width of the quantum well
nb = [1.d7, 1.d11] ;is the 2D impurity density in the
potential well due background impurities and or interface charge
ndis = [1.d7, 1.0d10] ;is the 2D dislocation density in cm”-2
prange = [[rho[0], rho[1]], $

[ul[O], ul[l] 1, $

[ed[0], ed[1] 1, $

[mef[0], mef[1]], S

[(h14[0], hl4f[1]], $

[ut[0], ut[1] 1, S

[epsylon inf[0], epsylon inf[1l]], S

[epsylon[0], epsylon[1]], $

[x[0], X[l]], $

[11[0], 17111, $

[nb[0], b[1]], $

[ndis[0], ndls[l]]]
sz = size(prange)
if do boot then begin

runs = nruns

a = dblarr(runs, sz[2])
endif else begin

runs = 1.
a = dblarr(runs,sz[2])
endelse

for i=0, runs-1 do begin
;gera uma nova amostra com recolocacéo
print, i
if (do boot and i ge 1) then begin
ind = round((n_elements (dados.t)-
1) *randomu (s, n_elements (dados.t)))
ttl = dados.t[ind]
mul dados.m[ind]
nnl = dados.n[ind]
endif else begin
ttl = dados.t

mul = dados.m
nnl = dados.n
endelse
order = sort(ttl)
ttl = ttl[order]
mul = mul[order]
nnl = nnl[order]
ali,*] = ce(prange, residuo, itmax, {t:ttl, n:nnl, m:mul}, n ent,

nel, alfa, Likelihood = Likelihood, do_plot = do plot, limited =
limited)

endfor

a el = median(al*, *1)
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openw, lun, file out,/get lun,/append

printf, lun,

printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,

printf, lun,
printf, lun,
velocity'

printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
phonons '

printf, lun,
constant'

printf, lun,
constant'

printf, lun,
printf, lun,
printf,

lun,

T

SYSTIME ()

'object = ',
|l

'epsylon inf
'epsylon

'x
'L

'Nib

rho, 'g/cm”3 the density of crystal'
ul ,'cm/s the longitudinal acoustic phonon

ed , 'eV deformation potential constant'
mef, 'electron effective mass'

h1l4, 'the piezoeletric constant'

ut, 'the velocity of transverse acoustic

epsylon _inf, 'hight frequency dielectric

epsylon, 'low-frequency dielectric
Xy
11,
nb,

'is the alloy mole fraction'
'the width of the quantum well '
'is the 2D impurity density in the

potential well due background impurities and or interface charge'

printf,
cmh=2"
printf, lun,
printf, lun,

lun,

'Ndis

'itmax
'alfa

convergence speed'

printf, lun,
printf, lun,
bootstrap'
printf, lun,
set'

printf, lun,
chosen due
printf, lun,

printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
printf, lun,
107.*a[*,8]

printf, lun, '

printf, lun,

close, 1un
set plot,

'do boot
'nruns

'N

'Nel =
to established
'residuo

'rho
'ul
'ed
'm ef
'hl4
'ut
'epsylon inf =
'epsylon
'x
'L
'Nib

Al

|l

|l

|l

, ndis, 'is the 2D dislocation density in
, itmax, 'Maximum number of interactions'
, alfa, 'mixing factor changes the

, do_boot, 'bootstrap or not'

, nruns, 'number of times is rotated the

, n_ent, 'number of elements in each sample

, Nel, 'percentage of the best elements
criteria’

, residuo, 'stop condition of the program'
,-a_elfol, = +/-", ROBUST SIGMA(a[*,0])
,saellll, = +/-", ROBUST SIGMA(a[*,1])
,-a_ell2l, * +/-", ROBUST SIGMA(a[*,2])
,-aellsl, = +/-", ROBUST SIGMA(a[*,3])
,-a_elldl, = +/-", ROBUST SIGMA(a[*,4])
'ya el[5], ' +/-', ROBUST SIGMA (al[*,5])
,sa ell6], * +/-', ROBUST SIGMA(a[*,6])
'sa_ell7], ' +/-', ROBUST SIGMA(a[*,7])
;sa el8], * 4/-%, ROBUST SIGMA(a[*,81])
jpaellel, tw/-t, ROBUST_SIGMA(al*, 9])
'ya el[10], " +/-', ROBUST SIGMA(a[*,10])
',ya el[1l1l], ' +/-', ROBUST SIGMA(al[*,11])

'Ndis
'tpo
)

=',420.-107.%a_el([8],' +/-',ROBUST SIGMA (420.-

'DS'
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'p.multi= 0

charsize = 1.0

plot ce2, dados, a_el

DEVICE, /CLOSE

SET PLOT, dev()

plotsave = {t: dados.t, m: dados.m, n: dados.n,a:a, mu_t:
modelo (dados, a_el) }

SAVE, plotsave , FILENAME = dir +'Outputs n'+ path sep()+ name
'p.multi=0

print, 'acabou!'

end

function ce, prange, residuo, itmax, dados, n_ent, nel, alfa,
Likelihood = Likelihood, do plot = do plot, limited = limited
;Cross—entropy

sz = size(prange)

; generate initial population

r = dblarr(n ent, sz[2])

sigmar = dblarr(sz[2])

center = dblarr(sz[2])

for i=0,sz[2]-1 do begin

sigmar[i] (prange[l,i]-prange[0,1i]) /2.
center[i] = (prange[l,i]l+prange[0,i])/2.
endfor
res = 1.e40 ; valor inicial do residuo
iter = 0
pare = 0

while (mean(res) ge residuo) and (iter le itmax) and (pare le 5)do

begin
for j=0,sz[2]-1 do begin
r[*,Jj] = center[j] + sigmar[j]*(randomu(s, n ent)*2.0-1.)
if limited then begin
less = where(r[*,j] 1t prange[0,3j],cl)
more = where(r[*,j] gt prangell,j]l,c2)

if (cl gt 0) then r(less,j] = prange[0,]]
if (c2 gt 0) then r([more,j] = prangell, ]
endif

endfor

if Likelihood then begin
Sx = objf L(dados, r)
endif else begin
Sx = objf C(dados, r)
endelse
ord = sort(sx)
sx = sx[ord]
r = rlord, *]
r el = r[0: Nel, *]
ress = cal res(dados, r el[0,*])
if (round(ress) eq round(res)) then begin
pare = pare + 1.
endif else begin
pare = 0.
endelse
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res = ress

for §3j=0,sz[2]-
center[j7]
sigmar[jj]
endfor

do begin
alfa*mean(r el([*,jj]) +
alfa*stddev(r el[*,j]])

[

(1.d -alfa) *center[jj]
+ (1.d -alfa)*sigmar[jj]

if do plot then plot ce, dados, r el[0,*]

’

iter++
endwhile
print, 'res = ', res
print, 'm* = ',r el[0, 3]

print, 'x = ',r el[0,8]

return, r el[0,*]

end

;Chi gquadrado

function objf C, str, r ;str -> {x:t, y: mu, n: n}

y = str.m ; mu
L=1.
sz = size(r)

sy = fltarr(n_elements(y)) +1.
yfit = dblarr(n_elements(y), sz[1l])

for i=0, sz[1l] - 1 do begin
yfit[*,1] = modelo( str, r[i,*])

endfor

for i=0,n_elements(y)-1 do begin

aux = (y[i]l-yfit[i,*])"2/sy[1]"2
L = L+aux

endfor

return, L

end
; Maximum Likelihood
function objf L, str, r ;str -> {x:t, y: mu, n: n}

y = str.m ; mu
L=1.
sz = size(r)

sy = fltarr(n_elements(y)) +1.
yfit = dblarr(n_elements(y), sz[l])

for i=0, sz[1l] - 1 do begin
yfit[*,1] = modelo( str, r[i,*])
endfor
for i=0,n_elements(y)-1 do begin
a = (ylil-yfitli, *])"2/sy[i]"2
aux = EXP(-0.5d*a)
L = L*aux>1d-300
endfor
return, -L
end
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function modelo, str, r

common constantes

;str -> {x:t, y: mu, n: n}

tpo = (420.-107.*r(8))

dblarr (6, n_elements(str.t))

*] = dp 2deg(str.t, str.n, r[0],
*] = pz 2deg( str.t, str.n, r[l],

~ N~ 0~

*] = polar 2deg( str.t, str.n, tpo, rl
*] = alloy 2deg( str.t, str.n, r[7], r
*] ]

]

w_ WNh— ROl

= back imp(str.t, str.n, r[7], rl
dislocation 2deg(str.t,r[8], r

=l

[
return, .d/ ((1.d/muf0,*]) + (1.d/mull, *]
(1.d/mul3,*]) + (1.d/mu(4,*]) + (1.d/mul[5
end

; residuo

function cal res, dados, r

return, mean (abs(dados.m - modelo (dados, r)))
end

pro plot ce, str, r
plotsym, 0,1,/fill

plot, str.t, str.m, psym=8, yrange = [min(str.m), 1.e7], /ylog, /xlog,
xstyle =1

mu_t = modelo(str, r)

oplot, str.t, mu t,linestyle=0, color = 255

tpo = (420.-107.*r(8))

dblarr(6, n_elements (str.t))

*] = dp 2deg(str.t, str.n, r[0], rl
*] = pz 2deg( str.t, str.n, r[l], ¢

,*] = polar 2deg( str.t, str.n, tpo, rl
,*] = alloy 2deg( str.t, str.n, r[7], r
,*] = back imp(str.t, str.n, r[7], r[3]
mul5,*] = dislocation_2deg(str.t,r[8], r[3]
oplot,str.t, mulO, *], linestyle=0, color =
oplot, str.
oplot, str.t,

ull linestyle=0, color = 170
[2 *

oplot,str.t, mul3,*
[4 *
ul5

, linestyle=0, color

, linestyle=0, color = 220

, linestyle=0, color = 70

, linestyle=0, color = 30

legend, [ Data ,'Mod 1', 'Def Acous', 'Piez', 'Polar', 'Alloy', 'back
imp', 'dislocation' S
linestyle=[0,0,0,0, 0 0, 0,0],color=[0,255,150,170,200,220,70,30],
psym=[(8,0, 0, 0, 0, 0,0,0],/right,charsize=1

wait, 0.001

end

4

[
Il
N
o
o

oplot, str.t,
oplot, str.t,
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pro plot ce2, str, r

plotsym, 0,1,/fill

plot, str.t, str.m, psym=8, yrange = [min(str.m), 1.e7], /ylog, /xlog,
xstyle =1

mu t = modelo(str, r)

oplot, str.t, mu t,linestyle=0, color = 0

tpo = (420.-107.*r(8))

mu = dblarr (6, n_elements(str.t))

mu[0,*] = dp 2deg(str.t, str.n, r[0], r[l], r[3], r[2], r[9])
mul[l,*] = pz 2deg( str.t, str.n, r[l], r[5], r[2], r[4], r[0], r[3],
r[9])

mul[2,*] = polar 2deg( str.t, str.n, tpo, r[7], r[6], r[3], r[9])
mu[3,*] = alloy 2deg( str.t, str.n, r[7], r[8], r[3])

mul[4,*] = back imp(str.t, str.n, r[7], r[3], r[10] )

mu[5,*] = dislocation 2deg(str.t,r[8], r([3], r[7], r[1l] )

oplot, str.t, mu[O,*], linestyle=0, color = 150

oplot,str.t, mu[l , linestyle=0, color = 170

oplot,str.t, [2 *], linestyle=0, color = 200

oplot,str.t, mu[3,*], linestyle=0, color = 220

oplot,str.t, mul4,* linestyle=0, color = 70
ul5s

4
oplot,str.t, , linestyle=0, color = 30
legend, ['Data'’ ,'Mod 1', 'Def Acous', 'Piez', 'Polar', 'Alloy', 'back
imp', 'dislocation' S
linestyle=[0,0,0,0, 0 o, 0,0],color=(0,0,150,170,200,220,70,3071,
psym=[(8,0, 0, 0, 0, 0,0,0],/right,charsize=1
end
function dev
if (!version.os family eq 'Windows') then begin

return, 'win'
endif else begin

return, 'X'
endelse
end
function dir,dir
if keyword set (DIR) then begin

slash = strmid(dir, 0, 1, /REV) eq path_sep()
if slash then dir = dir else dir = dir + path_sep()

endif
return, dir
end

function remove sufix, file
endfile = file basename (file)
return, strmid(endfile, 0, strpos(endfile, '.'))

end
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pro init consts
common constantes, epsylon 0, m, k, h bar, e, lc
epsylon 0 = 8.84d-12

m = 9.1094d-31

k = 1.380d-23

h bar = 1.055d-34

e = 1.602d-19

1lc = 6.0583d-10 ;Lattice constant InAs
end

function cm2 to m2, n
return, n*1.d4
end
function cm3 to m3, n
return, n*l.eé6
end
function m2 to cm2, mobilidade
return, mobilidade*1.d4
end
function k fermi,n
return, (2.d*!dpi*n)”~0.5 ; is the wave vector on the Fermi surface
end
function k med, t, m ef
common constantes
return, ((2.d*m ef*k*t/(h bar”2.))"0.5)
end

function dp 2deg, t, ns, rh, ull, m e, edd, 11
common constantes

ul = ull* 1.d-2 ;m/s

rho = rh*1.d3 ;kg/m”3

n = ns*l.d4 ;mh =2
ed = edd*e ;J

1 = 11*1c

m ef = m e*m

return,

m2 to cm2((e*(h bar”3.)*rho*(ul”2.)*1)/((m ef*2.)*(ed"2.)*k*t))
end
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function pz 2deg deg, t, ns, ull, utt, edd, hl4, rh, m e, 11
common constantes

ul = ull* 1.d-2 ;m/s

ut utt* 1.d-2 ;m/s

n ns*1l.d4 ;mh=2

ed = edd*e ;J

rho = rh*1.d3 ; kg/m”3

mef =m e*m ; kg

1 = 11*1c

kf = k_fermi (n)

gamma_t = (2.d*h bar*ut*kf)/(k*t)

gamma 1 = (2 .d*h barx* ul*kf) / (k*t)

I gamma t = ((((4. d*gamma t)/(3.d*!dpi))~2.)+1.d)"0.5

I gamma 1 = ((((4.d*gamma 1)/ (3.d*!dpi))~2.)+1.d)"0.5

aux = (((9.d/32.d)+(13.d/32.d)*((ul/ut)"2.)*(I _gamma t/I gamma 1))" (-

1.))
m dpp = (e*(h bar”3.)*rho* (ul*2.)*1)/((m ef”2.)* (ed"2.)*k*t)

return, m2_to_cm2(((!dpi*kf*(edAZ.))/(l*(eAZ.)*(h14A2.)))*aux*m_dpp)
end

function pz 2deg, t, ns, ull, utt, edd, hl4, rh, m e, 11
common constantes
ul = ull* 1.d-2 ;m/s

ut = utt* 1.d-2 ;m/s

n = ns*l.d4 ymh=2

ed = edd*e ;Jd

rho = rh*1.d3 ; kg/m”3

mef = m e*m i kg

1 = 11*1c

kf = k med(t, m ef)

gamma_t = (2.d*h bar*ut*kf)/ (k*t)

gamma 1 = (2.d*h bar*ul*kf)/ (k*t)

I gamma t = ((((4.d*gamma t)/(3.d*!dpi))~2.)+1.d)"0.5

I gamma 1 = ((((4.d*gamma 1)/ (3.d*!dpi))"2.)+1.d)"0.5

aux = (((9.d/32.d)+(13.d/32.d)*((ul/ut)"2.)*(I gamma t/I gamma 1))" (-
1.))

m dpp = (e*(h bar”3.)*rho* (ul*2.)*1)/((m ef”2.)* (ed"2.)*k*t)

return, m2 to cm2(((!dpi*kf*(ed”2.))/(1*(e”2.)*(h1472.))) *aux*m _dpp)
end

N RN R R R RN SRR
HE

function polar 2deg, t, ns, tpo, epsylon, epsylon inf, m e, 11

common constantes

m ef = m e*m

n = ns*1.d4 ;mt =2
1 = 11*1lc
ep = 1.d/ ((1.d/epsylon inf) - (1.d/ epsylon))

return, m2 to cm2(((4.d * !dpi * epsylon 0 * ep * (h bar"3.))/ (e * tpo
* k * (m efr2.) * 1)) * (exp(tpo/t) - 1.d))
end

rrorrrrrrrrrrrrr L r NI LI LI I LI rr I LTI rrr o r o rrrrrrrrrrrrrrors
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function alloy 2deg,t, ns, ep, x, m e ;;;; mudar u a para os valores
do InAs

common constantes

n = ns*l.d4 ymh=2

mef =m e*m

epsylon = ep*epsylon 0

u al = Eg InAs(t)*e

b = bbb (n, m ef, epsylon)

return, m2 to cm2((16.d/(3.d*b))*((e*(h bar"3.))/(x*(1.d -
x)*(m ef”2.)*3.48d-29* (u_al"2))))

end

function bbb, n, m ef, epsylon ; entrada e saida no SI

common constantes

return, ((33.d *(e"2.)*m ef*n)/(8.d*epsylon*(h bar”2.)))"~0.33333333333
end

function Eg InAs, t
return, (0.415 - (2.76d-4 * (t~2))/(t+83.4d))
end

function Eg GalAs, t

return, (1.519 - (5.405d-4 * (t"2))/(t+204.4))

end

function s0, n, t, epsylon

common constantes

return, (e”2.)*n/(2.d*epsylon*k*t)

end

function s0 deg, m ef, epsylon

common constantes

return, (2.d* (e"2.)*m ef)/(4.d*!dpi*epsylon* (h bar~2.))
end

function ib deg, n, epsylon, m ef

x = (s0 _deg(m ef, epsylon)/(2.d*k fermi (n)))

return, (2.043*exp(-x/0.323)+0.654*exp (-x/1.669)+0.0063)
end

function ib, n, t, m ef, epsylon

x = (s0( n, t, epsylon)/(2.d*k med(t, m ef)))

return, (2.043*exp(-x/0.323)+0.654*exp (-x/1.669)+0.0063)
end

function back imp deg, ns, epsy, m e, nb

common constantes

nbi = cm2 to m2(nb)

n = ns*1l.d4 ;mh=2

k £ = k fermi(n)

mef = m e*m

epsylon = epsy*epsylon 0

i b = ib deg(n, epsylon, mef)

return,

m2 to cm2((8.d*!dpi*(h bar”3.)*(epsylon”2.)*(k £72.))/ ((e"3.)*(mef"2.)
*nbi*i b))

end
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function back imp, t, ns, epsy, m e, nb
common constantes

nbi = cm2 to m2 (nb)

n = ns*l.d4 ymh=2

mef = m e*m

-
Hh
Il

k med(t, mef)

epsylon = epsy*epsylon 0

i b=1i1ib( n, t, mef, epsylon)

return,

m2 to cm2 ((8.d*!dpi* (h bar”3.)*(epsylon”2.)*(k £72.))/((e”3.)* (mef"2.)
*nbi*i b))

end

function parameter xi, t, epsylon, m ef

common constantes

ab = (4.d*!dpi*epsylon* (h bar”2.))/((e”2.)*m ef) ;bohr radius
gtf = 2.d/ab ; the 2D Thomas-Fermi wave vector

k £ =k med(t, m ef)

return, (2.d*k f)/qtf

end

function it, t, epsylon, m ef

xi = parameter xi( t, epsylon, m ef)

return, (-0.0275+0.2006*x1i+0.4964* (xi*2.)-0.1203* (x1"3.))
end

function dislocation 2deg, t, X, m e, epsy, n _dis

common constantes

ndis = n dis*1.d4 ;mh=2

epsylon = epsy*epsylon 0

m ef =m e*m

k £ =k med(t, m ef)

al = 6.0583d-10 ;InAs

a0 = 5.65325d-10 ;GaAs

c = x*al + (1.d -x )*a0

it = it(t, epsylon, m ef)

return,
m2_to_cm2((4.d*!dpi*(epsylonAZ.)*(h_barA3.)*(k_fA4.)*(cA2.))/((eA3.)*(
m ef”2.)*ndis*it))

end
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Abstract In this paper, we present the results of the
electrical characterization of semiconductor mutli-quan-
tum-well of InAs/GaAs. The growth by molecular beam
epitaxy may induce the formation of other structures such
as dislocations and point defects and also quantum dots due
to the stress that arise in the lattice caused by mismatches
in lattice constants. For the characterization, we used the
Hall measurements as a function of temperature using the
van der Pauw technique between temperatures of 10 and
310 K. For data analysis, the presence of two conduction
channels was observed and it was necessary to use a simple
model for splitting the experimental data into two channels.
For the mobility analysis process of splitting channels, a set
of scattering mechanisms models for carriers in two
dimensions was used together with the global optimization
method, named cross entropy. With this, the main scat-
tering mechanisms limiting the mobility of each sample
were estimated in a robust and statistical fashion. As a
result of the fittings, it was possible to infer effects asso-
ciated to stresses on the InAs/GaAs interfaces and its
relaxation across the active layer on the fitting parameters.
The fittings can also act as a source of information on
impurity and dislocation densities. The cross entropy
together with constitutive characteristics changes can be
used to improve characteristics of quantum dot samples.
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Introduction

Research focused on the growth of mutli-quantum-well
InAs/GaAs quantum dots (QD) contained on the InAs layer
has received considerable attention [1-5]. Mainly because
of its wide application in building low-dimensional devi-
ces, such as QD solar cells [6, 7], devices including lasers
and photonic modulators [8], and optical waveguides [9].

The mutli-quantum-well offers new options for
designers of semiconductor devices, since it allows con-
trol of impurity levels and the positions of the valence and
conduction bands. The understanding of physical phe-
nomena related to this kind of structure is important for
the fabrication and optimization of new devices, such as
optical devices and quantum gates for quantum computing
experiments. The formation of self-assembled QD
involves a heteroepitaxy in which the lattice mismatch
leads to a complicated balance between stress and
deformation giving QD as one of the possible products. It
is a hard task to control the balance between stress and
deformation and it may give rise to other effects that are
studied in this work, by the mobility analysis of semi-
conductors samples as will be seen. We can say that in
addition to QD, there is also the formation of point defects
and dislocations. Non-relaxed residual stresses will lead
to effects that reduce the quality of the electronic trans-
port in the samples. In order to improve electronic char-
acteristics of QD semiconductors and extend the range of
applications for these materials, it is important to inves-
tigate such effects. Thus, this study aims to unravel the
effects caused by stress in these samples through the
identification of scattering mechanisms of charge carriers
and its dependence on constituent characteristics such as
quantum well width, thickness, and other growth char-
acteristics of the sample.
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This work aims to investigate semiconductor mutli-
quantum-well samples of InAs/GaAs which has the char-
acteristic of having InAs pyramidal-shaped QD that
behaves as potential wells [10]. We presented the results of
the use of the global optimization method of cross entropy
to identify the main scattering mechanisms present in
samples of mutli-quantum-well of InAs/GaAs and the
fundamental parameters used for fitting with this model. In
the following sections, experimental details of the growth
of mutli-quantum-well InAs/GaAs, “The Global opti-
mization method-cross entropy” section, the “Scattering
mechanisms in a two-dimensional electron gas” section,
and Splitting into two conduction channels are described.
Finally, we present the results obtained from the cross
entropy and the discussion of the obtained results. Our
main results are the identification of a high-effective mass
caused by the high unrelaxed stress which is main cause of
low mobility at room temperature.

Experimental details

We have grown InAs/GaAs mutli-quantum-well samples
by molecular beam epitaxy (MBE). The samples were
grown on top of semi-insulating Liquid-Encapsulated
Czochralski (LEC) GaAs substrates. A 1 um GaAs buffer
layer was grown at a substrate temperature of 600 °C. After
that the growth temperature was reduced and kept constant
during the InAs/GaAs growth and according to Table 1.
The number of periods of InAs/GaAs was varied from 0 to
50. The InAs coverage varied between 1.35 and
2.3 monolayers (ML) followed by a GaAs spacer layer of
30 ML or 40 ML. For this sample series, we have used the
deposition rates of 1.0 ML/s for GaAs and 0.158 ML/s for
the InAs layers. The amount of MLs of a specific layer is
not a measure of its thickness but an amount of deposited
material since layer intermixing by diffusion may occur
after the growth and surface reconstruction due to the
substrate temperature. The growth parameters are sum-
marized in Table 1.

The contacts were deposited on the sample surface in
four dots van der Pauw geometry [11, 12]. For this, we
used small In drops and backed the contacts in a N2:H2

85:15 reducing atmosphere at 300 °C for 10 min. The van
der Pauw measurements followed the same procedures
described in [13]. The measurements were carried in
darkness from room temperature down to 3.9 K.

The Global optimization method-cross entropy

The cross entropy (CE) procedure is a variance reduction
technique [14, 15] and uses concepts of importance sam-
pling, which does not need to provide, a priory, a set of
reference parameters for the parent distribution. The CE
consists of a simple adaptive procedure for estimation of
the optimal reference parameters. In addition, the CE
procedure is based on a solution space, with an evolu-
tionary rule in which some fraction of the space is selected
in each iteration based on a certain selection criterion. The
CE is an iterative procedure in which each iteration
follows:

1. Random generation of the initial parameter sample
constrained to pre-defined parameter space;

2. Selection of the best candidates based on the likelihood
criteria;

3. Random generation of updated parameter samples
from the previous best candidates to be evaluated in
the next iteration;

4. Go to step 2 until a pre-specified stopping criterion is
fulfilled.

In this work, we have implemented the CE method
aiming to determine the best fitting for the mobility data
(u) obtained from Hall Effect van der Pauw measurements.
Such fittings allow the best choice among scattering
mechanisms as will be discussed in the following sections.

Scattering mechanisms in a two-dimensional
electron gas

In a semiconductor, the scattering of carriers is generally
modeled by a Hamiltonian containing a scattering potential
that acts upon a charge carrier when passing close to a
impurity, a lattice defect, a lattice vibration such as

Table 1 The growth parameters

Superlattice period

InAs coverage (ML) GaAS thickness (ML)

Sample Growth temp (°C)
Al 545
A2 540
A3 500
A4 505
AS 545
A6 505

1.9 30

5 1.9 30
10 1.9 30
50 1.9 30
50 2.3 40
50 1.35 40
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phonons, magnons, polarons, polaritons, alloying among
others [13, 16]. The perturbation containing the potential is
then integrated with the Bloch wave functions in order to
define scattering times. The mobility (u) is defined by the
scattering time (t) and the carrier effective mass (m*) by
u=-et/m*, with e as the electron charge. In general,
scattering events are independent and the Matthiessen’s
rule applies, i.e., Eq. 1 allows one to combine them in order
to define best scenario for fitting experimental data.

= ! (1)

Using Eq. 1 and the CE procedure it is possible to
choose the most relevant scattering mechanisms for the
investigated samples. We now proceed to the description of
the mobility defined by scattering by distinct kinds of
events considered for this work. All samples used in this
work contains at least one quantum well at the interface
InAs/GaAs. Therefore, all considered scattering mecha-
nisms are for a two-dimensional electron gas (2DEG) [17].

Ionized impurity scattering due to interface charges

Due to the fact that the 2DEG Channel is formed on the
InAs/GaAS hetero-interface, there is scattering due to
background impurities, i.e., impurities not necessarily
localized in the 2DEG, as well as due to the interface
charge. For this mechanism, the corresponding expression
is [18-20].

_ Aneri® 2)
Hie = Am2N; Ip’
where N;. is the 2D impurity density in the potential well
due to background impurities and/ or interface charge, ¢, is
the low-frequency dielectric constant, m* is electron
effective mass, e is the electron charge, % is the reduced
Planck constant, k2 = 2m*e/ hz, and /I the screening term
is

sin 6%

f(f) = /o Gino+ "

where § = Sy/2k and S is the screening constant which in
the non-degenerate case is defined as

: (3)

621’1

= 4
2€_YkBT ( )

So

with n as the 2DEG sheet carrier density, kz as the
Boltzmann constant and T as the temperature.

Dislocation scattering

Due to the crystal growth with a mismatch in atomic
positions, strain is induced and may relax generating QD

and dislocations. The mobility due to the scattering by
dislocations is defined by [19, 21]

dnetkta’
2 a7 7 ?
e3m 2Ny, I,

Hais = (5)
where Ny, is the charge dislocation density, a is the lattice
constant, and /; is

1,2/1 1
I, ==¢ du, 6
27 o (14 E)VT -2 ©

where ¢ is a dimensionless parameter given by & = kag,

2
where ap = 4:;[’

is the effective Bohr radius of the

material.

Polar optical phonon scattering

Optical phonons in polar mode scattering occurs due to the
electric field caused by polarization of ions in the primitive
cell, inducing vibrations in the lattice of optical mode. The
mobility due to scattering optical phonons polar mode is
given by [22, 23]

dre, i’ o
e e - 1] ™)

Hpy = ———— e
Po " elpokpm*?Zy

where 0,, is the temperature of the optical phonon, Z; is
the width of the quantum well, and ¢," = ¢! —¢;''; here

€ 18 the high-frequency dielectric constant.

Acoustic deformation potential scattering

Acoustic phonons were considered as the scattering by both
the deformation potential and the piezoelectric one. Pho-
nons due to the deformation potential change atomic
positions of the crystal primitive cell causing a change in
the lattice periodicity, which in turn scatters the charge
carriers. For the study of the mobility due to acoustic
deformation potential phonons, Eq. 8§ was used [24].

el pulZ,
Mo = 2 2T

(8)

where u; is the longitudinal acoustic phonon velocity, E; is
the deformation potential constant, and p is the density of
the crystal.

Piezoelectric acoustic phonons

The scattering by piezoelectric acoustic phonons occurs in
crystals without inversion symmetry, producing polariza-
tion and generating internal electric fields that vary in time
and space. The mobility due to piezoelectric acoustic
phonons is given by [24]
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-1
mkEZ |9 13 (u)\ I(u;)
=5 |tz =) 9
e =z, |32 T 32 <u,> Iw)| ®)
where h,4 is the piezoelectric constant, u, is the velocity of
transverse acoustic phonons, and

2 1/2
8huk
I(u,) = [<3nkBT) +11 : (10)

1/2

2
I(w) = l(fj::;) +11 . (11)

Alloy disorder scattering

In an alloy [18, 25, 26], composed of binary components A
(e.g., InAs) and B (e.g., GaAs), whose potential A is V4 and
the potential B is Vp, the mobility due to the alloy is given
by [18, 27]

16 el

_16 12
3bx(1 — x)m*2QAV?, (12)

Har

where x is the alloy mole fraction, Qg is the volume
occupied by one atom, and V,; is the alloy potential.

From the scattering mechanisms presented, a CE
algorithm was designed with the purpose of determining
in a non-subjective and robust fashion (i.e., without
human interference) the dominant scattering mechanisms
and the respective fitting parameters of mobility channels
in InAs/GaAs samples. For this, we carried out Hall Effect
and resistivity experiments which give the carrier density
and the respective Hall mobility. These measurements
were carried out as a function of temperature under
applied magnetic field across the sample. The procedure
starts with the generation of parameters constrained to
physical characteristics of the samples. From this point,
the algorithm follows the procedure of the CE method
presented in “The Global optimization method-cross
entropy” section i.e., during the process of optimizing, the
maximum likelihood is applied to select the best candi-
dates for each iteration. The next iteration starts with
narrowed parameters set determined in the previous iter-
ation. This procedure repeats until it finds a solution
within a pre-defined limit of variance. The uncertainties
of the parameters are obtained by running the algorithm to
fit data for multiple times. Then the obtained experimental
data are then re-sampled by the bootstrap procedure with
different data sets. With this, one can determine the best
fit and uncertainty in parameters.

@ Springer

Splitting two conduction channels

Since quantum wells at a semiconductor hetero-interface
often present two or more sub-bands, we use a two sub-
band model [28] that allows a better fitting to the Hall
measurements. In our approach, we assumed that the total
concentration nt is independent from the temperature.
Furthermore, we assumed a simple activation energy
charge carrier transfer model for the variation of the sub-
band population with temperature defined by

n :n(l)<1 —thIT:T), (13)
n,=n, —n (14)

with n; and n, the populations of the two sub-bands. Their
values at T = 0 K are represented by n'.

In a multi-channel scenario, the Hall density and the
Hall mobility in the weak magnetic field regime are,
respectively,

= ) (15)

2
il
Uy = %T,u (16)

where n; and y; are the population and the mobility of the
ith sub-band.

Results and discussion

In Figure 1, we present the data obtained from the Hall
measurements considering the van der Pauw method. In the
left, we present the mobility curves (cm?/V s) as a function
of temperature T(K) for the samples Al, A2, A3, A4, AS,
and A6 with respective symbols indicated. In the right, we
present the sheet carrier density n(cm™2) as a function of
temperature T(K) the same samples. For a better visual-
ization, left graph is also shown on a logarithmic scale.
Since Hall mobility is obtained from Hall concentration
and conductivity, both graphs have complementary infor-
mation and for this reason conductivity data were omitted.
Thus, in the left graph, we have that peak mobility which
corresponds to a minimum in the carrier concentration on
the right graph and that occurs around 100 K. Below
100 K, the mobility curve has a positive slope which
occurs for scattering mechanisms by ionized impurities and
dislocations. At temperatures above 100 K, a negative
slope of the mobility may be caused by various concurrent
mechanisms and, selecting the more significant contribu-
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Fig. 1 (color online) Hall measurements obtained by the van der
Pauw method for samples Al, A2, A3, A4, AS, and A6. In the left, the
mobility curves as a function of temperature T for the samples Al,
A2, A3, A4, A5, and A6 with respective symbols indicated. In the

tions is a hard task to be carried by standard fitting pro-
cedures. However, the use of the here proposed optimiza-
tion algorithm allows this process to occur without human
interference. In the right graph, as already mentioned,
complementary information can be obtained. In this case,
we can identify that sample A1, which is distinguished by
the others by having just one InAs/GaAs interface to pre-
sent almost one magnitude order higher carrier density
when compared to the order five samples, reaching values
above 10" cm™2,

In Figs. 2 and 3, we present the results of the same data
of Fig. 1 but considering the splitting procedure into two
conduction channels using Eqs. 13—16. This splitting pro-
cess, allowed a single-carrier temperature dependence for
each channel electron density n;, i.e., a monotonic decrease
for n; and a monotonic increase for n, as described by
Egs. 13 and 14. Both carrier densities reach asymptotic
values at high temperatures. In comparison between Figs. 2
and 3, it is noticeable that, for all samples, channel 2
mobility u, is higher than p,. In addition, y; maxima are
located the range of 110 and 200 K, while y, maxima are
located at a lower temperature, i.e., about 90 K.

Now we proceed to mobility fitting results. For all fit-

150F T T T T T

50+ 1
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Y
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50 100 150 200 250 300
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right the carrier density, n, as a function of temperature, T using the
same symbols as in the left graph. For a better visualization, the left
graph is shown on a logarithmic scale

o

presented in “Scattering mechanisms in a two-dimensional
electron gas” section and the Matthiessen’s rule for com-
bination of distinct mechanisms for each sample for one of
the conduction channels. In Fig. 4, we present the results of
the CE for the sample Al. It is noted that the scattering
mechanisms by ionized impurities localized at the interface
and by dislocations dominate the channel 1 to a tempera-
ture below 150 K. Below 40 K, the scattering by disloca-
tion is more important than by impurities, whereas above
40 K occurs a reversal caused by impurity contributing
more to define mobility limitation. For temperatures above
150 K, the scattering mechanism for channel 1 by defor-
mation potential phonons becomes more relevant to define
the mobility, despite the presence of a large contribution of
impurities. The other mechanisms are important in order to
fine-tune the mobility of channel 1. In the right graph, we
present the results through the CE for channel 2 sample
Al. Again the main mechanisms that limit mobility at
temperatures below 60 K seem to be by Ionized impurities
localized at the interface and by dislocations, while above
100 K, the mobility becomes limited by deformation
potential phonons and finally, above 200 K this occurs by
both by deformation potential and optical phonon

tings were considered 2DEG scattering mechanisms scattering.

Fig. 2 (color online) Results 10° : 140 1

after splitting for channel 1. As 009004, 130_'5-
in Fig. 1, the left graph stands o '.-:;'V 120p -y ]
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1 > %) M w ¥ —~ 100} lllllllllll-.llf
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Fig. 3 (color online) Results 10* . 60 : - :
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Fig. 4 (color online) Fitting results obtained by the CE method for
sample Al. In the left, we present results for channel 1 and in the
right, for the channel 2. The mobility mechanisms label is indicated
on the graph tops. Black dots are the data for the mobility of the
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Fig. 5 (color online) Fitting results obtained by the CE method for
sample A2. In the left, we present results for channel 1 and in the
right, for the channel 2. The mobility mechanisms label is indicated
on the graph tops. Black dots are the data for the mobility of the

In Fig. 5 we present the results for the fittings of
channels 1 and 2 for A2 sample. In the left, channel 1
mobility is mainly limited by ionized impurities localized
at the interface and by dislocations for temperatures lower
than 110 K, as it occurs in the sample Al. At higher
temperatures, i.e., above 110 K, most relevant mobility
mechanisms change to scattering by deformation of
potential acoustic phonons. For this channel, the polar
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channel and the gray line stands for the Matthiessen’s rule applied to
all the other mobility channels. For best viewing, all graphs are in
logarithmic scale
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channel and the gray line stands for the Matthiessen’s rule applied to
all the other mobility channels. For best viewing, all graphs are in
logarithmic scale

optical phonons take a secondary rule , for temperatures
greater than 230 K. For channel 2, the mobility is limited
also by scattering by impurities and dislocations at tem-
peratures lower than 50 K. It is noted that, the opposite
behavior of channel 1 is observed for channel 2 at this
temperature range, i.e., the dislocation scattering con-
tributes to a larger fraction to define mobility limitation
than by impurities. For temperatures above 60 K, this
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Fig. 6 (color online) Fitting results obtained by the CE method for
sample A3. In the left, we present results for channel 1 and in the
right, for the channel 2. The mobility mechanisms label is indicated
on the graph tops. Black dots are the data for the mobility of the

channel mobility starts to be defined by phonons wherein
the acoustic phonons by deformation potential contribute a
larger fraction than that of the polar optical mode.

In Fig. 6 we present the results for the fittings of
channels 1 and 2 for A3 sample. In the left, channel 1
mobility is mainly limited by ionized impurities localized
at the interface and by dislocations for temperatures lower
than 70 K. At higher temperatures most relevant mobility
mechanisms change to scatterring by phonons, by defor-
mation potential. For channel 2 the mobility is limited also
by scattering of impurities and dislocations at temperatures
lower than 60 K. For temperatures above 60 K, channel 2
mobility starts to be defined by phonons wherein the
acoustic phonons by deformation potential contribute a
larger fraction and secondary role is played by the polar
optical mode.

In Fig. 7 we present the results for the fittings of
channels 1 and 2 for A4 sample. In the left, channel 1
mobility is mainly limited by ionized impurities localized
at the interface, with the scattering by dislocation having a
secondary contribution to the fitting of mobility. Above
80 K, the deformation potential scattering mechanisms
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Fig. 7 (color online) Fitting results obtained by the CE method for
sample A4. In the left, we present results for channel 1 and in the
right, for the channel 2. The mobility mechanisms label is indicated
on the graph tops. Black dots are the data for the mobility of the
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channel and the gray line stands for the Matthiessen’s rule applied to
all the other mobility channels. For best viewing, all graphs are in
logarithmic scale

begin to contribute more to the mobility fitting than dis-
location scattering. At higher temperatures, i.e., above
180 K, most relevant mobility mechanisms change to
scattering by deformation potential acoustic phonons. For
channel 2 the mobility is limited also by scattering by
dislocation of impurities at temperatures lower than 60 K.
For temperatures above 60 K, this channel mobility starts
to be defined by phonons wherein the acoustic phonons by
deformation potential contribute a larger fraction than that
of the polar optical that becomes the secondary mechanism
above 160 K.

In Fig. 8, we present the results for the fittings of
channels 1 and 2 for AS sample. Channel 1 is in the left
that has as main limiting mechanisms of mobility impuri-
ties and dislocation until the temperature of 140 K. Above
150 K, the fitting is defined mainly by acoustic phonons by
deformation potential. In the right graph, we present the
results of fittings for the channel 2 of the sample AS. For
this channel, at temperatures below 60 K mobility is
dominated by dislocation and impurities mechanisms.
Above 60 K the mobility becomes limited mainly by
scattering by deformation potential and when the
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channel and the gray line stands for the Matthiessen’s rule applied to
all the other mobility channels. For best viewing, all graphs are in
logarithmic scale
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Fig. 8 (color online) Fitting results obtained by the CE method for
sample AS. In the left, we present results for channel 1 and in the
right, for the channel 2. The mobility mechanisms label is indicated
on the graph tops. Black dots are the data for the mobility of the
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Fig. 9 (color online) Fitting results obtained by the CE method for
sample A6. In the left, we present results for channel 1 and in the
right, for the channel 2. The mobility mechanisms label is indicated
on the graph tops. Black dots are the data for the mobility of the

temperature reaches 130 K the scattering by optical pho-
nons increases their contribution to mobility limitation.
Figure 9 we present the results of the CE for the sam-
ple A6. It is noted that the scattering mechanisms by ion-
ized impurities localized at the interface and by
dislocations dominate the channel 1 to a temperature below
100 K. For temperatures above 170 K, the scattering
mechanism for channel 1 by deformation potential pho-
nons becomes more relevant to define the mobility. In the
right graph, we present the results obtained by the CE for
channel 2, sample A6. The main mechanisms that limit
mobility for temperatures below 50 K seems to be by
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Ionized impurities localized at the interface and by dislo-
cations and, above 80 K, the mobility becomes limited by
phonons, both by deformation potential and by optical
phonon scattering, which takes the secondary rule for
temperatures above 170 K.

In Tables 2 and 3 are presented the main fitting
parameters and uncertainties obtained robustly by global
CE optimization method for channels 1 and 2, respectively.
Channel 1 has characteristics that indicate it is a deeper
channel, i.e., lowest energy level. Since the channel 2 is a
channel sub-band higher energy and sense well potential
shielded by channel 1. Thus, channel 1 is closer to the

Table 2 Main parameters

obtained in fitting the mobility Sample " ZoML) Nie 0/ —2 Nais s
on channel 1, using the X107 (em™) x10%em™)
optimization method CE Al 025 + 0.01 051 + 0.01 2.82 + 0.24 72402 1442

A2 0.26 + 0.01 0.52 + 0.02 238 + 0.02 22403 20 +2

A3 027 + 0.03 051 + 0.01 2.56 + 0.32 0.93 + 0.03 35+ 3

A4 029 + 0.01 047 + 0.01 2.50 + 0.02 454 + 0.03 8.1+ 0.4

A5 029 + 0.01 0.52 + 0.01 3.13 + 0.04 35402 3142

A6 025 + 0.02 0.52 + 0.02 1.97 + 0.38 20402 46 +2
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Table 3 Main parameters

obtained in fitting the mobility Sample m o ZML) Nie 0/ 2 Nais s 5

on channel 2, using the x107(em™) x10%(em™)

optimization method CE Al 0.21 + 0.01 0.50 + 0.03 249 + 0.04 15+ 0.1 2.1+ 04
A2 0.19 + 0.01 0.55 + 0.01 249 + 0.02 031 + 0.04 19+ 0.1
A3 0.21 + 0.01 0.53 + 0.02 250 + 0.02 0.56 + 0.02 25+02
A4 0.21 + 0.01 047 + 0.01 236 + 0.02 0.46 + 0.02 22402
AS 021 + 0.01 0.52 + 0.02 2.99 + 0.04 0.45 + 0.02 27402
A6 020 + 0.01 0.52 + 0.04 2.10 + 0.08 0.40 + 0.05 46405

interface, while channel 2 is the farther. The closer the
interface is the largest deflection of the lattice, since a
lattice mismatch of a hetero-interface InAs/GaAs is ~ 7%
[29].

Also, channel 2 is screened by channel 1 and thus far-
ther from the interface, since the well is triangular. One
consequence is that channel 2 is less affected by stress.
Comparing Tables 2 and 3, it seems that the parameters m”,
N;. and Ny;; are about the same range of values for both
channels but channel 1 values are more sensitive to con-
stitutive characteristics of the samples presented on
Table 2, i.e., mutli-quantum-well period, InAs coverage,
and GaAs thickness.

The effective mass of channels 1 and 2 has very high
values and this is directly related to the strain caused by the
lattice mismatch between the layers of InAs/GaAs. Stress
acts uniaxially in the interface and then decays as it moves
away from it. Part of this stress can relax causing effects
such as the formation of self-assemble QD, dislocations,
and point defects. Some stress will be unrelaxed and this
residual contribution will act on the band structure of the
layer formed at the interface. Such a stress has an equiv-
alent action as to subject the sample to a high pressure. It is
well known that the effect of pressure on semiconductors
of group III/V, in particular GaAs and InAs is to deform
the band structure causing a reduction in the energy dif-
ference between the bottom of the valley I" and that of L
and X satellite valleys of the conduction band [30]. At
sufficiently high pressures, for example, the well-known
Gunn Effect vanishes due to the cancelation of I' — L
energy difference [31]. Since the effective mass in the
satellite valleys is much higher than that observed for the I
valley our results are consistent with unrelaxed stress high
enough to induce a coexistence or even a predominance of
carriers localized on the satellite valleys.

Using Hooke’s law, we must obtain the stress, o,

g =Fe (17)

where € is the strain in the alloy, which in our case is an
alloy of In,Ga(;_,)As, wherein we assumed x as 0.5 caus-
ing a strain of approximately 5.6 x 20~% according to
reference [9] calculations. Also E which is the elasticity

module, is defined for an InxGaU,x)As alloy, as
E =90 GPa [32]. With this, we estimated the value of
53.2 Kbar of residual pressure that is, according to the
literature [33, 34], enough to cancel the energy difference
between the valleys I' and L for both InAs (i.e., about
48 kbar [33]) and GaAs (i.e., about 26 kbar [34]). Since we
are considering that there is enough interdiffusion of In and
Ga in the thin layer at the interface to give an x value of
0.5, as suggested by the fittings with an alloy scattering on
Tables 2 and 3, we expect that the vanishing of the Gunn
effect associated with the cancelation of the intervalley
energy will occur between 26 and 48 kbar for such alloy.
Since our expected pressure is above this interval, our
assumption of L and X Valley carriers explains the high m*
results and even though the layer at the interface was a pure
InAs, it would give the same conclusion.

Under this scenario, m* obtained from fittings using the
CE gave values above 0.2. Channel 1 presented values
between 0.25 and 0.29 and Channel 2 a lower value around
0.21. Within a channel there is not enough difference to
associate with sample growth characteristics. However,
comparing both channels, this difference can be related to
the dependence of the unrelaxed stress with the growth
direction meaning that in a triangular-shaped potential
well, the channel 2 is a bit farther from the interface than
channel 1 and thus subject to a smaller stress and conse-
quently having a little bit lower effective pressure.

The second columns of Tables 2 and 3 are correlated
and corresponding to alloy compositionx of In,Gaj_,As.
Since both x and 0,, are correlated, we reduce our com-
ments to the value of x. 6,, was in the range of 364 and
369 K. It is observed that the composition of this well is an
alloy ranging from x = 0.47 and 0.52 to the well of
channel 1 to 0.47 and 0.55 to the well of the channel 2.
Fluctuations between the values of x for both channels of
the same sample must be related to statistical errors.

The width of the well, presented on the third column is
in terms of InAs ML and related to p,, and p,,. It is greater
than nominal width of InAs which is another result that
suggests an interdiffusion Ga and In occurred extending the
well profile. Besides statistical errors that well describes all
samples behavior.
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The last two columns dealing with the y;. and p
mechanisms, which dominate the low temperature region in
all samples and are linked to other possible forms for stress
relaxation besides the formation of QD. For Sample Al has
higher densities, probably due to surface state since the
quantum well is at the sample surface. With increasing
number of layers from 1 to 10, there is a reduction in N;. and
an increase in Ng,. An increase in N,. associated with a
reduction in Ny is observed for sample A4 compared to
sample A3. For samples AS and A6, N;. reduces and Ny
increases. The main feature is that the changes in N;. and N
occur in opposite directions for the channel 1. Sample A6
has a thinner layer and the stress relaxation does not occur
with the formation of QD, which may have caused increases
in Ny density. Channel 2 has a one magnitude order lower of
N;. and Ny and there is no significant trend between distinct
samples. This is a reasonable result, since the channel 1
charge carriers act as a shield for the Coulombian potential
well formed at the interface.

Conclusion

The CE has been effective in identifying the scattering
mechanisms in an extremely complicated set of samples,
with variation in the number of interfaces and spacers. The
fitting results obtained by the CE were important to unravel
the scattering mechanisms associated with the charge carri-
ers in the InAs/GaAs investigated samples. An important
result is the high effective masses values indicating that this
type of sample present non-negligible residual stresses, as
indeed important, that causes a significant intervalley
transfer and provides a low mobility to the sample electrical
characteristics. Also as another result from the fittings, it is
identified that very thin InAs layers may be hardly kept intact
in its composition and extend their profiles. The profile is
highly diffused, forming charges at the interface as point
defects and as dislocations, which cause scattering by those
charges a dominant mechanism at low temperatures. At high
temperature, most important scattering mechanisms are by
phonons. Since the optical phonons have a significant
dependence on the effective mass, intervalley transfer of
electrons has a huge impact on the mobility of these carriers
to very low values, which makes those InAs/GaAs samples
less suitable for electronic device application than for optical
device applications. However, since the mobility of charge
carriers seems to be very sensitive to changes in the stresses
and can act as a source of information on impurity and dis-
location densities, the CE together with heat treatments and/
or changes in the composition or other growth characteristics
can be used to improve both optical and electrical charac-
teristics of quantum dot samples.
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