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APRESENTAÇÃO
A coletânea “Física: O Universo e os Fenômenos Naturais” é uma obra que tem 

como foco principal a discussão científica por intermédio dos trabalhos que compõem 
seus capítulos. O volume abordará, de forma categorizada e interdisciplinar, resultados 
de pesquisas, relatos de casos e/ou revisões que transitam no pluralismo conceitual e 
epistemológico da Física e seu ensino. 

O objetivo central do livro é apresentar, de forma categorizada e clara, estudos 
desenvolvidos em diversas instituições de ensino e pesquisa do Brasil. A Física é uma 
ciência natural baseada em experimentos, medições e análises matemáticas com o 
propósito de encontrar leis físicas quantitativas para tudo, desde o nano mundo do 
microcosmo aos planetas, sistemas solares e galáxias que ocupam o macrocosmo. Temas 
diversos e interessantes são, deste modo, discutidos aqui com a proposta de fundamentar 
o conhecimento de acadêmicos, mestres, doutores e todos aqueles que de alguma forma 
se interessam pela Física e seus processos de ensino e de aprendizagem.

Os autores do primeiro capítulo da obra, por meio dos parâmetros estruturais de um 
poço quântico de GaAs com barreiras de AlGaAs, simularam os níveis de energia, funções 
de onda e densidade de probabilidade, por meio de uma solução numérica da Equação de 
Schrödinger, independente do tempo, para um poço finito. Com os resultados da interação 
elétron-buraco para os diferentes níveis energéticos do poço, o referido trabalho apresenta 
um exemplo direto e simples na solução de poços de potenciais quânticos reais. O segundo 
capítulo apresenta um trabalho experimental, no qual os autores utilizaram um termômetro 
de infravermelho de baixo custo para estimar a água precipitável na região de Florianópolis-
SC. Fundamentado na dinâmica molecular clássica, os autores do terceiro capítulo discutem 
as propriedades termodinâmicas em sistemas binários e ternários compostos por óleo leve, 
CO2 e salmoura para aplicações envolvendo recuperação aprimorada de petróleo. O quarto 
capítulo apresenta resultados de um estudo dos movimentos orbitais de detritos espaciais 
na vizinhança da Estação Espacial Internacional com o intuito de rastreá-los, visando evitar 
colisões entre eles e satélites artificiais operacionais.

Os demais trabalhos apresentam instrumentos e metodologias para o ensino de 
Física. O quinto capítulo, por exemplo, usam a abordagem da modelagem científica de 
Bunge, adotando um objeto-modelo experimental e o incorporando na teoria da Mecânica 
Newtoniana para o desenvolvimento de um modelo teórico-prático validado empiricamente. 
Seguindo a perspectiva de propostas experimentais para o ensino de Física, o sexto capítulo 
discute a possibilidade de demonstração do efeito magnético de um imã em um solenoide 
por meio da construção de um Trem Magnético. O sétimo capítulo parte da grade comum 
dos conteúdos ensinados no curso de graduação em Física relacionados à dinâmica de 
rotações, para explicar o funcionamento do giroscópio, pião, tip-top e spinner, os quais, 
apesar de serem normalmente utilizados para recreação, possuem também aplicações 



educacionais e outras utilidades muito interessantes de serem exploradas na área de 
Ensino de Física.

Além de práticas experimentais “manuais”, alguns trabalhos contemplam propostas 
para a ludicidade do ensino de Física. O oitavo trabalho incorporou o estudo de trajetórias 
bidimensionais de forma integrada, aliando a confecção de uma catapulta caseira em 
escala, no estilo Trebuchet, à realização de um estudo incisivo dos conceitos físicos 
necessários para descrição de seu funcionamento. A constituição de dados experimentais 
e simulações das trajetórias, foram obtidas por intermédio do software livre Tracker. O nono 
e último trabalho apresenta a potencialidade de recursos, como jogos educativos, como 
ferramenta de inclusão de alunos surdos, no que diz respeito aos processos de ensino e 
de aprendizagem de Física I.

Deste modo, essa leitura proporcionará um repertório de trabalhos bem 
fundamentados e com resultados práticos, obtidos por diversos professores e acadêmicos 
que arduamente desenvolveram seus trabalhos que aqui serão apresentados de maneira 
concisa e didática. Sabemos o quão importante é a divulgação científica, por isso 
evidenciamos também a estrutura da Atena Editora capaz de oferecer uma plataforma 
consolidada e confiável para estes pesquisadores exporem e divulguem seus resultados. 

Edson Ribeiro de Britto de Almeida Junior
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RESUMO: No presente trabalho utilizamos 
parâmetros estruturais conhecidos de um poço 

quântico de GaAs com barreiras de AlGaAs para 
simular os níveis de energia, funções de onda 
e densidade de probabilidade, através de uma 
solução numérica da Equação de Schrödinger 
independente do tempo para um poço finito. A partir 
dos resultados da simulação foi possível calcular 
a energia de transição elétron-buraco entre o 
nível fundamental e os primeiros níveis excitados 
do poço. Com os resultados da interação elétron-
buraco para os diferentes níveis energéticos do 
poço, foi possível confrontá-los com um espectro 
de fotoluminescência da amostra obtido à 8 K, 
com o objetivo de identificar se o pico principal 
do espectro tem origem na transição do nível 
fundamental, primeiro nível excitado ou segundo 
nível excitado do poço. Portanto, este trabalho 
apresenta um exemplo direto e simples na 
solução de poços de potenciais quânticos reais.
PALAVRAS - CHAVE: Poço-quântico, 
Fotoluminescência, Simulação Numérica.

OPTICAL ANALYSIS AND NUMERICAL 
SIMULATION OF THE ELECTRON-HOLE 

INTERATION IN A GAAS QUANTUM WELL 
WITH ALGAAS BARRIERS

ABSTRACT: In the present work, we used known 
parameters of a GaAs quantum well with AlGaAs 
barriers to simulate energy levels, wave functions 
and probability density, using a numerical solution 
of the time-independent Schrödinger equation 
for a finite quantum well. From the results of 
the simulation, it was possible to calculate the 
electron-hole transition energy between the 
fundamental level and the first excited levels of 
the well. With the results of the electron-hole 
interaction for the different energy levels of the 
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well, it was possible to compare them with sample´s photoluminescence spectrum obtained at 
8 K, in order to identify whether the main peak of the photoluminescence spectrum is related 
to the transition from the fundamental level, the first excited level or the second excited level of 
the well. Therefore, this work presents a direct and simple example in the solution of potentials 
of real quantum wells.
KEYWORDS: Quantum Well, Photoluminescence, Numerical Simulation.

1 | INTRODUÇÃO
Nos dias atuais o estudo dos materiais semicondutores tem grande importância para 

o avanço da eletrônica e microeletrônica (DIAS, 1991). Dispositivos podem ser construídos 
através de diferentes estruturas e combinações de ligas semicondutoras, podendo formar 
estruturas binárias, ternárias e até mesmo quartanárias (DIAS, 1991). Uma dessas 
estruturas é a chamada poço quântico, onde se tem um elétron confinado entre barreiras 
de potencial finitas ou infinitas. A construção real desse sistema consiste em produzir um 
material semicondutor com um determinado gap de energia entre duas camadas de outro 
material com um gap maior (MORAIS et al., 2009).

Conforme as características do poço quântico como largura e composição dos 
materiais que constituem as barreiras e o poço, os poços quânticos apresentam níveis 
quantizados de energia característicos para elétrons e buracos. Desta forma pode-se 
produzir diferentes sistemas com energias de transição desejadas, cuja aplicação maior 
reside na construção dos modernos e eficientes lasers de estado sólido amplamente 
empregados na indústria e meio científico. 

Utilizando parâmetros da amostra é possível realizar uma simulação teórica dos 
níveis de energia contidos na estrutura semicondutora, a fim de prever teoricamente o 
comportamento energético da mesma. Para realizar a simulação dos níveis de energia 
contidos em um poço quântico finito é necessário resolver a Equação de Schrödinger, 
assim obtendo duas soluções que são utilizadas para obter de forma numérica os níveis 
de energia do poço.

Neste trabalho apresentamos a revisão de um método simples para calcular 
teoricamente os níveis de energia em uma estrutura tipo poço quântico finito e real 
composto pelas ligas de Arseneto de Gálio (GaAs) com barreiras de Arseneto de Gálio 
Alumínio (AlxGa1-xAs). Os valores obtidos teoricamente serão comparados com resultados 
experimentais obtidos através da técnica de espectroscopia de fotoluminescência.

2 | MATERIAIS E MÉTODOS
Bem tradicionais na mecânica quântica os poços de potenciais são soluções 

amplamente utilizadas, pois podem ter suas construções modeladas de várias formas para 
atingir objetivos tanto do ponto de vista acadêmico quanto em aplicações tecnológicas. O 
poço mais simples que podemos ter é um poço quadrado (simétrico em relação ao eixo 
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x) de potencial infi nito. Uma aplicação simples do poço infi nito é o confi namento de um 
elétron em uma placa metálica, muito fi na (simulando uma situação 2D). Nesse sistema 
o confi namento acontece na direção da espessura da placa e o elétron pode se mover ao 
longo do plano (PAULINO et al., 2010).

O poço de potencial infi nito é um poço quântico onde sua principal característica 
é ter a energia potencial muito grande quando comparada a energia cinética da partícula 
(EISBERG; RESNICK, 1994), criando a possibilidade de confi nar espacialmente um 
portador de carga em uma direção espacial (direção de crescimento), ao mesmo tempo em 
que o portador tem liberdade de movimento no plano perpendicular à direção onde ocorre 
o confi namento. Do ponto de vista da mecânica clássica, partículas confi nadas neste poço 
de energia podem assumir qualquer energia, mas na mecânica quântica, apenas certos 
valores discretos de energia são possíveis (EISBERG; RESNICK, 1994). 

Na fi gura 1(a) podemos ver o esquema energético de um poço infi nito. De –L/2 até 
L/2 temos um potencial igual a zero (região de dentro do poço com largura total L) e nas 
regiões fora do poço (de menos infi nito até -L/2 e de L/2 até infi nito) temos um potencial 
infi nito (EISBERG; RESNICK, 1994).

Figura 1: Representação esquemática (a) de um poço infi nito e (b) de um poço fi nito.

As energias e as funções de onda são encontradas exatamente ao resolver a 
equação de Schrödinger independente do tempo, cujos resultados são dados pelas 
seguintes equações (EISBERG; RESNICK, 1994, ZETTILI, 2009):
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onde  é a constante de Planck dividida por 2π, m é a massa do elétron, L a largura 

do poço e n é um número inteiro positivo que caracteriza o nível de energia.

Nota-se que as funções de onda para n ímpar são simétricas, enquanto que para n
par são anti-simétricas (ZETTILI, 2009). O módulo quadrado da função de onda fornece a 
densidade de probabilidade de encontrar uma partícula confi nada em determinado estado 
(ZETTILI, 2009).

Quando a energia potencial do poço não é sufi cientemente grande se comparada 
à energia cinética da partícula tem-se um poço quântico fi nito. O poço fi nito é um sistema 
quântico onde tem-se uma partícula confi nada em um potencial (força atrativa exercida 
sobre a partícula) fi nito, em que o poço apresenta a característica de ser quadrado 
(EISBERG; RESNICK, 1994). Ao explorar esse problema bastante conhecido da mecânica 
quântica, pode-se observar e modelar fenômenos muito interessantes como, por exemplo, 
a quantização de energia do poço. Semicondutores podem ser utilizados para produzir 
estruturas reais com potencial do tipo poço quântico (FILHO; ALEXANDRINO; CABRAL, 
2018).  

Na fi gura 1(b) pode-se observar o esquema de um poço quântico quadrado fi nito. De 
menos infi nito até – L/2 a energia potencial é V0, de – L/2 até L/2 a energia potencial é zero 
e de L/2 até infi nito o potencial é V0 (EISBERG; RESNICK, 1994).

O ponto de partida para determinar os níveis de energia quantizados do problema de 
poço fi nito é a equação de Schrödinger, para o nosso caso a mesma será unidimensional 
e independente do tempo (EISBERG; RESNICK, 1994). A equação de Schrödinger é dada 
por:
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A solução geral para a equação (5), para a região dentro do poço ( -L/2 < x < L/2) é 
dada por (EISBERG; RESNICK, 1994):

Para as regiões externas do poço, a solução da equação (5) é dada por (EISBERG; 
RESNICK, 1994): 

onde , e as letras de A até G são valores constantes, e k1 e k2

são os correspondentes vetores de onda dentro do poço e das barreiras.
A partir das equações (6), (7) e (8) e aplicando as condições de contorno 

 é possível obter duas soluções para o 
cálculo dos níveis de energia dentro de um poço fi nito (EISBERG; RESNICK, 1994).

A equação (9) descreve os níveis de energia pares (incluindo o nível fundamental), 
enquanto que a equação (10) descreve os níveis de energia ímpares (EISBERG; RESNICK, 
1994).

Ambas as equações serão utilizadas posteriormente para efetuar o cálculo teórico 
e comparar os resultados com os obtidos experimentalmente em uma amostra de poço de 
GaAs/AlGaAs.

3 | AMOSTRA
A amostra analisada neste trabalho foi crescida através da técnica de MBE (Molecular 

Beam Epitaxy), sobre um substrato semi-isolante de GaAs (001) seguido por uma camada 
buffer de 1 µm de GaAs. Na sequência foi crescido uma super-rede com 30 repetições 
de [Al0,18Ga0,82As/GaAs (50 Å)], uma camada de 20 Å de AlAs e duas barreiras de 500 Å 
de espessura de Al0,18Ga0,82As confi nando uma camada de GaAs de 150 Å. Uma camada 
fi nal de AlAs de 20 Å e uma Cap Layer de GaAs com 50 Å fecha a estrutura, conforme 
apresentado esquematicamente na fi gura 2.
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Figura 2 – Esquema estrutural da amostra analisada.

A amostra foi caracterizada através da técnica de espectroscopia de fotoluminescência, 
à temperatura de 8 K, com excitação proveniente de um laser de estado sólido emitindo em 
440 nm e 6 µW de potência. A detecção foi feita utilizando um espectrômetro Andor de 19,3 
centímetros e uma CCD de Silício.

4 | RESULTADOS E DISCUSSÕES
Para calcularmos os níveis de energia quantizados no poço vamos utilizar o modelo 

de poço quântico fi nito. Os gaps dos materiais que compõe o poço podem ser calculados 
em função da temperatura através das equações (BLAKEMORE, 1982):

A equação (11) é utilizada para calcular o gap do GaAs, enquanto para o cálculo 
do gap do AlxGa1-xAs utilizamos a equação (12). Nestas equações T é a temperatura 
do material e o parâmetro x na equação (12) é a concentração de Al (alumínio) na liga 
ternária AlxGa1-xAs. Utilizando a equação (11) com uma temperatura de 8 K a energia de 
gap do GaAs é 1,51884 eV e utilizando a equação (12), na mesma temperatura e com 
concentração de 18% de alumínio (x = 0,18) obtemos a energia de gap para o Al0,18Ga0,82As 
igual a 1,73872 eV.

Neste tipo de estrutura o offset da banda de valência é determinado por 
(EKPUNOBI, 2002), onde x é a concentração de alumínio da estrutura (18%), assim 
temos . A partir dos valores de  e dos gaps do GaAs e AlGaAs à 
temperatura de 8 K é possível determinar o offset da banda de condução ( ) como: 

 O offset da banda de condução equivale a 
profundidade do poço de potencial para os elétrons. De maneira similar é possível determinar 
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a profundidade do poço de potencial para os buracos na banda de valência através do 
offset da banda de valência ( ). A massa efetiva do elétron m* neste poço de GaAs é de 
0,067m0 e para o buraco é de 0,53m0, onde m0 é a massa do elétron (NAKWASKI,1995). A 
largura do poço para fi ns de cálculos será adotada como a largura nominal de crescimento 
da estrutura, 150 Å.

Os resultados dos cálculos teóricos para este poço quântico são apresentado na 
fi gura 3, com as indicações de  e os gaps do AlGaAs e GaAs.

Figura 3 – Representação esquemática dos níveis energéticos do poço quântico fi nito.

Para obter teoricamente os valores dos níveis de energia do poço quântico (níveis 
de energia pares), foi utilizada a equação (9) resolvendo-a de forma numérica, onde m* é a 
massa efetiva do elétron (0,067m0), L a largura do poço quântico,  é a constante de Planck 
dividido por , a intensidade do potencial do poço quântico e E o nível de energia. 
Devido aos valores extremamente pequenos da constante de Planck, largura do poço e da 
intensidade do potencial é necessário reescrever estes parâmetros em termos de outras 
grandezas conhecidas, de modo a facilitar os cálculos numéricos. Assim a largura do poço 
foi reescrita em termos do raio do átomo de hidrogênio , a constante de Planck 
dividida por  foi normalizada , os offsets das bandas de valência e de condução que 
são equivalentes ao potencial do poço quântico foram convertidos em função da energia 
do átomo de Hidrogênio  é duas vezes a energia do estado fundamental do 
átomo de hidrogênio) e a massa do elétron também é unitária .
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Para a determinação dos níveis de energia na banda de condução e de valência 
foram utilizados os parâmetros da tabela 1.

Tabela 1 – Parâmetros utilizados para determinação dos níveis de energia.

Usando estes parâmetros e as equações (9) e (10) foi possível obter os resultados 
apresentados na tabela 2.

Tabela 2 – Valores teóricos para os níveis de energia do poço (banda de condução) e para 
banda de valência em termos de Ɛ0 e em unidades de eV.

As energias E0, E1 e E2 apresentadas na tabela 2 correspondem aos níveis 
quantizados na banda de condução, acessíveis para elétrons, enquanto que Ehh é um nível 
quantizado da banda de valência, acessível para buracos presentes na região do poço 
quântico. 

A partir dos níveis de energia demonstrados na fi gura 3 juntamente com a energia 
de gap do GaAs, é possível determinar o valor teórico para a energia de recombinação 
elétron-buraco para o nível fundamental e para os níveis excitados do poço. A energia de 
recombinação através dos níveis fundamentais do poço é dada pela soma da energia do 
nível fundamental de elétrons (E0) e do nível fundamental de buraco pesado (Ehh) com a 
energia de gap do GaAs. De modo geral podemos escrever:

Com os resultados apresentados na tabela 2 é possível determinar o valor teórico 
para a energia de recombinação elétron-buraco para o nível fundamental e os níveis 
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excitados do poço quântico através da equação (13).

Com estes resultados foi possível obter numericamente as funções de onda e a 
densidade de probabilidade nos níveis quantizados da banda de condução. 

Figura 4 – (a) funções de onda  densidades de probabilidade calculadas para 
os 3 níveis do poço.

Na fi gura 4(a) temos as funções de onda para o poço quântico, onde as mesmas 
foram multiplicadas por um fator de escala de 0,3 para uma melhor visualização destas 
individualmente. Ao analisarmos as funções de onda representadas na fi gura 4(a), nota-se 
que as mesmas se estendem para as regiões externas ao poço, esse é um fenômeno que 
classicamente seria impossível de ocorrer já que E < V0. Outro aspecto importante das 
regiões classicamente proibidas é que enquanto menor a energia mais rapidamente as 
funções de onda tendem a zero.

A partir das funções de onda ao quadrado é possível obter a densidade de 
probabilidade para os níveis energéticos, mostrados na fi gura 4(b). Podemos notar que 
o pico que representa o nível fundamental do poço (n=0) é maior em relação aos picos 
para os níveis excitados e isso signifi ca que a probabilidade de encontrar o elétron no seu 
estado fundamental é maior quando comparado aos estados excitados. 

Na fi gura 5 apresentamos o espectro de fotoluminescência (PL) da amostra 
estudada, obtido a temperatura de 8 K e potência de 6 µW. Nesse regime de potência 
e com essa confi guração experimental podemos notar a presença de um pico de maior 
intensidade denominado pico principal. No regime de potência trabalhado não foi possível 
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observar transições elétron-buraco para o primeiro e segundo nível excitado.

Figura 5 – Espectro de fotoluminescência à temperatura de 8 K.

A partir do espectro de fotoluminescência apresentado na figura 5 é possível obter 
a energia do pico principal que é de 1,5322 eV. Ao compararmos com o valor teórico de 
1,53741 eV temos uma boa concordância entre o valor teórico e experimental. 

5 | CONCLUSÃO
No presente trabalho realizou-se o cálculo teórico dos níveis de energia de um 

poço de GaAs com barreiras de AlGaAs. Foram obtidos os valores teóricos das energias 
para transição elétron-buraco, possibilitando obter as funções de onda e as densidades de 
probabilidade. Comparando o valor de energia do pico principal do espectro fotoluminescência 
da amostra com as possíveis transições calculadas foi possível identificar que no regime 
de potência trabalhado não há transições de níveis excitados do poço e que a energia de 
transição teórica do nível fundamental da banda de condução para o nível fundamental 
da banda de valência está em um bom acordo com o valor experimental. Analisando as 
funções densidade de probabilidade, notamos que é mais provável encontrar o elétron no 
nível fundamental. Portanto, os resultados obtidos pelo uso de um modelo amplamente 
conhecido de mecânica quântica são muito bem exemplificados através da comparação 
com os resultados experimentais medidos por uma técnica de espectroscopia aplicada a 
um poço quântico real.
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