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1 Introdução

Heteroestruturas semicondutoras obtidas pela junção de diferentes materiais têm sido
intensamente investigadas devido às suas propriedades únicas que não são observadas em meios
homogêneos. Foi posśıvel criar artificialmente estruturas como os poços quânticos, fios quânticos,
pontos quânticos e as super-redes, tendo um grande impacto tecnológico, com aplicações no
desenvolvimento de novos dispositivos ópticos e eletrônicos. Heteroestruturas formadas por
semicondutores do grupo II-VI apresentam gaps de energia que cobrem um intervalo extenso
do espectro eletromagnético: do azul (o gap para o ZnS é de aproximadamente 3, 8 eV) até o
infravermelho distante. No domı́nio da pesquisa fundamental estes compostos abriram um novo
campo de pesquisa, principalmente devido às suas propriedades magnéticas quando impurezas
magnéticas, tais como Mn+2 e Fe+2, são adicionadas aos compostos binários. Esses compostos
são conhecidos como semicondutores magnéticos dilúıdos ou semicondutores semimagnéticos[1].

O uso de materiais magnéticos do tipo AII
1−xMnxBV I são de grande interesse uma vez

que sua natureza ternária permite ajustar os parâmetros de rede ao variar sua composição.
Uma propriedade inerente das heteroestruturas constrúıdas a partir desses materiais é que elas
contém camadas tensionadas, com o parâmetro de rede fortemente dependente da concentração
do ı́on magnético que modifica as descontinuidades das bandas nas interfaces. O manganês é um
metal de transição com elétrons de valência na camada 4s; possui camada 3d semipreenchida
e pode substituir elementos do grupo II nas estruturas tetraédricas AIIBV I , possuindo assim a
mesma estrutura cristalina desta liga, conferindo um alto efeito de eletroluminescência, sendo
importantes então na aplicação em estruturas ópticas. O efeito do orbital 3d é originar dois ńıveis
de energia na estrutura de banda, e+σe e−σ (hibridização do orbital). Nesses sistemas a interação
de troca entre os ı́ons magnéticos localizados e os portadores das bandas de condução e valência
produz um efeito Zeeman extremamente grande quando comparado com os semicondutores
convencionais. Nas super-redes semicondutoras semimagnéticas, estes efeitos são evidenciados
pela degenerescência do spin em sua célula unitária.

2 Metodologia

No estudo das super-redes semicondutoras, calculamos sua relação de dispersão, apli-
cando o modelo de Kronig-Penney para o potencial periódico unidimensional (aproximação
por poços retangulares). Os resultados são obtidos numericamente utilizando o método split-
operator,que consiste em calcular a evolução temporal da função de onda que descreve o sistema,
em tempo real e imaginário, obtendo no últimos caso, os auto-estados do sistema.
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Com a aplicação do campo magnético em super-redes de semicondutores magnéticos
dilúıdos, utilizamos o modelo de Gaj que é baseado na semelhança entre a magnetização ob-
servada experimentalmente e a função de Brillouin que descreve a magnetização no caso de
momentos magnéticos não interagentes. Neste modelo, a componente da média térmica dos
spins de Mn na direção do campo aplicado é descrita pela função de Brillouin ajustando o valor
de saturação e introduzindo uma temperatura efetiva devida à média térmica dos operadores de
spin.O hamiltoniano do sistema é então descrito por:

H = P2

2m + V (x) + Hex onde Hex =
∑

~Ri
J

(
~r − ~Ri

)
~Si · ~σ

onde no hamiltoniano de troca Hex, ~Si é o operador de spin do ı́on magnético localizado no
śıtio ~Ri (Si = 5/2), ~σ é o operador de spin dos portadores e J

(
~r − ~Ri

)
é a integral de troca e

o termo P2

2m + V (x), descreve o potencial da super-rede.
No sistema estudado, Zn1−yMnySe/Zn1−xMnxSe/Zn1−yMnySe, o parâmetro de rede a

(em Å) das camadas variam com a concentração x (ou y) tal que , a = 5, 6674 + 0, 2375x.
Como substrato, utilizamos arseneto de gálio, GaAs (parâmetro de rede 5, 65325 Å), que possui
uma diferença da ordem de 10−2 em relação ao seleneto de zinco manganês. Para o cálculo da
densidade de estados, as superf́ıcies de energia constante podem ser escritas em coordenadas
ciĺındricas, no espaço rećıproco. Ao escrevermos sua energia, bem como a diferencial de su-
perf́ıcie, levamos em conta o fato de obtermos numericamente a energia em função do vetor de
onda na direção kz. Assim, a densidade de estados de uma super-rede que depende da interação
dos poços acoplados em um potencial periódico é calculada como g(E) = m

π2~2 kz(E).

3 Resultados e Discussão

Estudamos o efeito do campo magnético em superrredes semicondutoras semimagnéticas
do tipo Zn1−yMnySe/Zn1−xMnxSe considerando a temperatura constante, 2,2 K, devido à curva
de energia de gap pela concentração de manganês utilizada [2]. Com a aplicação de campo
magnético na direção de crescimento da super-rede semimagnética, variamos parâmetros tais
como temperatura, o próprio campo, concentração de Mn e largura da barreira e do poço, dei-
xando a profundidade do poço e o parâmetro de rede em função da concentração de manganês.
Calculamos, numericamente, os ńıveis de energia, as auto-funções, densidade de estados e a
forma do potencial para campos variando de 0 à 10T , concentrações no poço e/ou barreira de
até 10% e largura do poço dentro dos limites da célula unitária de 200 Å. Na figura abaixo,
temos uma configuração com concentração de 4% nas camadas com 120 Å e 1% naquelas de
largura 80 Å; B = 3T e submetido ao substrato de GaAs.

Figura 1: Perfil de potencial evidenciando estados de spin down praticamente livres, densidade
de estados e funções de onda para spin up e down.

Na figura abaixo, mostramos o caso limite quando concentração e campo vão à zero
(relação de dispersão parabólica) e o efeito da concentração de Mn em uma camada, fazendo
surgir uma banda proibida de energia.
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Figura 2: Densidade de estados para concentração nula e para concentrações de 6% na barreira
(100 Å) e 1% no poço (100 Å); B = 0T .

4 Conclusão

Para a concentração de aproximadamente x = 4, 3% em uma camada e zero em outra,
verificamos que o band offset da banda de condução é aproximadamente zero, como verificado
na literatura [3, 4] para campo zero. Em torno desse valor de concentração, obtemos para campo
B = 2T , a transição em que um o primeiro estado do portador está totalmente livre, e o outro
portador, confinado, sem efeitos de tensão na heteroestrutura. Nos casos limites em que o campo
vai à zero, a estrutura se reduz à de uma super-rede semicondutora o que vem à corroborar com
os resultados da literatura.

Quando a diferença de concentrações entre as camadas estão entre 0 e 4%, verificamos
que os portadores com spins diferentes se confinam em camadas diferentes, como visto nos
gráficos da figura (1). Isso se deve principalmente à forma da curva caracteŕıstica da energia
de gap pela concentração para o Zn1−xMnxSe [2], que neste intervalo de concentrações, pode
aumentar ou diminuir a energia de gap.

O efeito da tensão sobre as propriedades eletrônicas da superrede pode ser verificado
pelos gráficos mostrados em (2). O potencial, na banda de condução, aumenta de aproxima-
damente 0.5 meV quando aplicada a tensão (que surge devido à presença de Mn, no segundo
caso, que muda o parâmetro de rede), em relação ao primeiro gráfico, em que não tensionamos
a amostra. Isto se deve ao fato de que o substrato utilizado, tem um parâmetro de rede menor
ou igual à do sistema como um todo. O efeito de confinamento no segundo gráfico em (2),
deve-se principalmente à diferença de concentração de Mn nas diferentes camadas, refletindo
uma profundidade de 9meV em relação ao caso do bulk de ZnSe.

Foram estudadas então apenas propriedades dos elétrons na banda de condução. In-
terações entre elétrons e buracos da banda de valência podem ser considerados em outras con-
figurações, para o estudo de transições entre bandas e propriedades de fotoluminescência utili-
zando os resultados já calculadas como densidade de estados e funções de onda.
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