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Método de fitting de estruturas de bandas a partir de
estratégias envolvendo propriedades de simetria

WANDERLEY, Adilson Barros; SIPAHI, Guilherme Matos

adilson.wanderley@usp.br

Fundamentais nas sociedades contempordneas, os semicondutores sio pecas-chave, por exemplo, na
construc3o de células solares e nos computadores e celulares modernos: menores, portateis, mais rapidos,
com maior capacidade de armazenamento e processamento, com autonomia de bateria e permitindo
chamadas de videos. O estudo das propriedades dos semicondutores vai além de sua composicdo quimica,
e envolve a compreensdo e manipulagdo dos dtomos que constituem seu arranjo cristalino, em relacdo
a sua disposicdo espacial e sua simetria. As propriedades fisicas desses materiais s3o estudadas por
meio de suas estruturas de bandas, que do ponto de vista teérico sdo descritas pelo Hamiltoniano da
equacdo de Shrodinger, Hiy = Et. Hamiltonianos efetivos, construidos por meio do método k - p,
vém sendo utilizados ha algumas décadas e fornecem uma descricdo realistica das estruturas de bandas,
com baixo custo computacional em relagdo aos métodos de primeiros principios.(1-2) Esta abordagem
permite ajuste de curvas sob dados experimentais para descricdo dos spin-splitting e fatores-g efetivos.
(1-3) A construgdo desses Hamiltonianos utiliza propriedades de simetria do grupo cristalino que se
pretende estudar a partir da teoria de grupos, no entanto, esse processo resulta na dependéncia de
alguns pardmetros. (1,3) O Laboratério de Fisica Computacional do IFSC desenvolveu e utiliza, em
parceria com o QTNano do IQSC, um método que extrai parametros por meio de fitting das estruturas
de bandas previamente calculadas, utilizando teoria de perturbacdo de Lowdin e termos de massa efetiva
que v3o além da ordem zero. (1,3) Para uma descricdo envolvendo modelos com gap indireto (topo da
banda de valéncia e fundo da banda condugio n&o alinhados), ou mesmo quando o gap é da ordem do
spin-splitting, & necessario a inclusdo de mais bandas. Uma maneira de abordar esse tipo de problema
com solugdes realisticas é, a partir das simetrias do sistema, utilizar os termos impares responsaveis por
uma abertura mais significativa das energias, com a inclusdo de vinculos que possibilitem descrever a
simetria de inversdo espacial no Hamiltoniano. Essa estratégia permitira uma descricdo mais realistica
levando a uma melhora no fitting para determinar parametros como a massa efetiva e fatores-g, podendo
futuramente ser integrada a abordagem conhecida por High Throughput in Material Science. Até o
momento, nossos esforcos estdo voltados para construcdo de uma framework que auxilie no processo
de tomada de decisdo sobre qual tamanho, quais bandas sdo mais influentes em cada regio e direcdo
da zona de Brillouin, e qual o nimero de pardmetros do Hamiltoniano é suficiente para uma descricio
realistica do sistema.

Palavras-chave: Método k-p. Hamiltoniano efetivo. Semicondutores.
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