ESAME:
relazione di gruppo su dati presiin lab
+ esame orale individuale

Gruppi:

a seconda del numero totale di studenti si formeranno gruppi da 3 a 5 persone
ogni gruppo viene in lab dalle 14 alle 19.30 secondo un calendario prestabilito
la formazione dei gruppi e il calendario sta a voi

in genere ogni gruppo fa in lab approx 40-50 ore (7-10 pomeriggi)



Difetti del corso:

* Fate gli esperimenti prima di aver fatto per
bene (in corsi appositi*) la teoria

*Corsi:

~isca della material e ll

-isica delle nanostrutture

ntrod. ai sistemi quantistici a molti corpi

Ma questo corso é per imparare a usare gli strumenti!
Non la teoria.



DIMENSIONI ED EFFETTI QUANTISTICI

Effetti quantistici cominciano a essere apprezzabili per esempio quando le
dimensioni del sistema sono comparabili con la lunghezza d’onda di de Broglie®.

Per un elettrone di energia dell’ordine di k;T (T=300 K)

2 h g
A=—= ~10" m 10 nm
k ~2Em

In un solido, come vedremo, gli elettroni si comportano come se la loro massa
fosse rinormalizzata, a volte anche di due o tre ordini di grandezza. Percio a
seconda dei casi gli effetti quantistici possono essere evidenti su scale piu’
grandi o piu piccole di 10 nm.

In genere sono sempre piu evidenti nel limite T 0.

Ad esempio la quantizzazione della conduttanza si vede anche a temperatura
ambiente se un nanofilo o un nanocontatto metallico ha uno spessore di un
atomo o pochi atomi, e’ visibile solo a basse temperature (pochi kelvin) se un
nanofilo o un nanocontatto in un semiconduttore ha spessore dell’ordine del

micron .

* e se non si ha decoerenza



conductance

CONDUCTANCE (2¢ h)

.....................

Conduttanza di un nanofilo d’oro misurata da vostri colleghi

a temperatura ambiente. | valori multipli di 2e?/h (quanto di
conduttanza elettrica) sono dovuti a effetti quantistici. Lo spessore
minimo del nanofilo e 1 atomo, per questo motivo gli effetti
guantistici sono cosi grandi da essere visti a 300 K.

2e%/h=1/13,6 kQ

Conduttanza di un contatto puntiforme quantistico di
dimensioni di centinaia di nm in un gas di elettroni

| bidimensionale in silicio.

i La misura deve essere fatta a pochi kelvin per poter
osservare la quantizzazione a causa della grandezza del

-1 8 -1 6 -1 4 =1 &

GATE VOLTAGE (V)

p contatto.



Quali nanostrutture avete con voi o a casa vostra?

Dove stanno?

Quanto sono importanti gli effetti quantistici in queste
nanostrutture?
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Immagine TEM di un transistor (MOSFET - FinFET) della
CPU del vostro computer, le sue dimensioni sono
dell’ordine di 10 nm e le parti piu piccole (lo strato di
ossido tra gate e channel) hanno spessore inferiore al
nm. Qui gli effetti quantistici non dominano ancora
(altrimenti non funzionerebbe).

Ma siamo quasi al limite.
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IMPORTANZA DELLE INTERFACCE

Una nanostruttura di circa 10 nm contiene appox 3x10% atomi. Circa 5x103
atomi sono alla superficie della struttura, quindi con proprieta ben diverse da
qguelle degli atomi all’interno. Con circa 10% dei suoi atomi all’interfaccia con
I’ambiente una nanostruttura € molto sensibile a effetti di superficie.




IN QUESTO LAB:
MISURE SULLE PROPRIETA’ ELETTRONICHE DI POZZI QUANTICI DI SEMICONDUTTORI
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MISURE DI FOTOLUMINESCENZA:
SI ECCITA IL SISTEMA CON FOTONI E SI MISURANO | FOTONI EMESSI DURANTE LA

DISECCITAZIONE H hv,

hv,
\ hv,
LO SPETTRO DI FOTOLUMINESCENZA (LA DISTRIBUZIONE IN ENERGIA DEI FOTONI
EMESSI) PERMETTE DI MISURARE
LE DIFFERENZE DI ENERGIE DEGLI STATI DEL SISTEMA
LA DISTRIBUZIONE DEGLI ELETTRONI IN QUESTI STATI

PER CALCOLARE LE PROPRIETA’ DI UN POZZO QUANTICO RICHIAMIAMO NOZIONI DI
FISICA DEI SOLIDI CRISTALLINI



APPROSSIMAZIONI (richiamo)

Born-Oppenheimer
H= YT+ YT+ Y V;+ Y Vi + YV, Y{r}.{R})
] I il I

i#j
| pezzi di H sono le energie cinetiche degli eletroni i, quelle dei nuclei |, le energie
potenziali tra elettronii e j, tra elettroni i e nuclei |, e tra nuclei | e J.

{r:} {R,}sono gli insiemi delle coordinate elettroniche (i) e nucleari (1)

Approssimazioni:
1) Si assume che la W si possa scrivere come un prodotto, dove il primo
termine dipende parametricamente dalle {R;} e il secondo solo da {R,;}

IP({’;},{RI}) = (I){R,}({’}})X({RI })

2) inserendo questa funzione d’onda in H, si trascurano i termini tipo

V@, ({rH)V, (R, })

Si ottiene per gli elettroni



(ET +E +EV,1)(I){R }({”}) E, AR} {RI}({”}) Equazione x elettroni a nuclei fissi,

i=]

@T +EVU+E6{R}>x<{R D=Ex({R;})  Eauazionexnuclei

I=J ] . . . . .
E Energla elettroni per una certa configurazione dei nuclei

e’{ ]

Trovo il ground state dei nuclei e con quello mi trovo il ground state degli elettroni
(approx vale se massa nuclei >> massa elettroni, ma vedremo che per alcuni fenomeni
non vale nemmeno in questo limite)

APPROSSIMAZIONE DI CAMPO MEDIO

Anche se potessi calcolarmi (I){RI}({I;.}) che me ne faccio? Per un cristalloda 1 cm é
una funzione di 10%* variabili, non saprei nemmeno leggerla (o scriverla).

Allora invece di considerare 10%* elettroni interagenti tra di loro nel loro potenziale
istantaneo considero un solo elettrone nel campo medio autoconsistente di tutti gli altri
elettroni, scrivo

(-.fi,Z/ZmV2 +V(r)) ¢(r)= Ed(r) dove V(r) € il potenziale dei nuclei + il potenziale
medio di tutti gli altri elettroni
(Vedremo che in alcuni casi non vale nemmeno questa approx.)



Se il sistema € periodico (cristallo), c’é invarianza per una serie di traslazioni spaziali, quindi
esistono dei buoni numeri quantici k e la funzione d’onda é
=N\ _ iker dove u; (r) e una funzione periodica (col periodo del cristallo)
¢.(r)=e""u. (r
(Teorema di Bloch)

| valori di k non equivalenti si trovano dentro la prima zona di Brillouin, I'enegia degli
elettroni & una funzione di k per un certo k ci sono infinite E (k) n=1,2,3........
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bande con la fotoemissione (grafite)



STRUTTURA ELETTRONICA DI ALCUNI SEMICONDUTTORI 3D
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Reticolo cubico a facce centrate (fcc)
Base di due atomi, uno in (0,0,0), I'altro in (%4, %, %)

Nella base di 2 atomi ci sono 8 elettroni di valenza

(4 elettroni 2s e 2p per atomo nel C, 3s e 3p nel Si,
4s e 4p nel Ge...)

Brillouin zone for diamond and zincblend lattices



Atomo -> dimero
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Ogni atomo C ha 4 elettroni di valenza, ogni dimero ne ha 8§,
quindi 8 elettroni di valenza per cella elementare

ho tanti k quante celle elementari ho nel mio cristallo,
per ogni k posso mettere 2 elettroni in una banda (se il sistema non & magnetico),

l

riempio comletamente le prime 4 bande, e le altre sono vuote.

Bande di conduzione vuote

x, banda 2 volte

Gap di .
degenere 'T:I: ap di energia

4 bande di valenza piene

Il potenziale chimico u deve essere

J2m il i L2n
k=%(333) k=(000) k=={100) ne”a gap

Energy bands for silicon.

La banda di valenza 2 volte degenere ¢ tale perche deriva dai legami m e per la simmetria del cristallo
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interaction. In brackets we provide the irreducible representations for
the states of the simple group. (From ref. [15].)



fcc, base costituita da un atomo di Ga in
(0,0,0) e un atomo di As in (%, %, %)

La base Ga-As ha lo stesso numero di
elettroni di un dimero Ge-Ge, il
potenziale mediato sui due atomi e
simile a quello del dimero Ge-Ge, quindi
struttura a bande del GaAs somiglia a
qguella del Ge
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AlAs

AlAs ha la stessa struttura cristallina del GaAs (al trivalente Ga sostituisco il trivalente Al)
La sua struttura a bande somiglia a quella del GaAs, la principale differenza e la gap piu’
larga e il minimo delle banda di_condizione non a I' (k=0)
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/ FIG. 5. The energy of the I', X, and L energy gaps vs Al concentration x at
low temperature as given by the equations reporied in Table 1.

L (g r [100] X

Al.Ga, As (O<=x<=1)
Il composto ternario ha la stessa struttura del GaAs, ma su ogni sito del Ga c’e

probabilita x di trovarci Al e 1-x di trovarci Ga. La sua struttura a bande €’ intermedia tra
quella del GaAs e quella dell” AlAs

MASSA EFFICACE
m,* =h2 /(52E(K)/5k k)



Approssimazione del cristallo vituale

Ma il composto Al,Ga, ,As non ha una simmetria per traslazioni spaziali, €’
una lega disordinata. Se non e’ invariante per traslazioni di un reticolo di
Bravais allora k non & un buon numero quantico e non puo esistere una
struttura a bande.

Posso provare pero questa approssimazione:

Trovo un cristallo periodico virtuale (per cui vale Bloch e struttura a bande)
che sia la mogliore approssimazione del mio solido (lega) reale, mi calcolo la
struttura a bande e le autofunzioni, e poi tratto la differenza tra il potenziale
del solido reale e quello del cristallo virtuale come potenziale di
perturbazione in teoria delle perturbazioni.



