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Estudo de propriedades quanticas de materiais
semicondutores de baixa dimensionalidade

SIPAHI, Guilherme Matos'; PAULI, lan Giestas'

iangiestas@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

O campo da computagdo quéntica continua evoluindo como uma das principais frentes tecnolégicas da
atualidade. Embora a teoria quantica ja esteja bem estabelecida e existam varios algoritmos quanticos,
a implementacdo pratica ainda enfrenta desafios, principalmente na construcdo de qubits estaveis em
larga escala. (1) Entre as varias abordagens, a utilizagdo de materiais semicondutores destaca-se pela
possibilidade de fabricacdo em massa e integracdo com circuitos eletrénicos. Nosso trabalho se concentra
no desenvolvimento de um framework generalista de massa efetiva, capaz de ser aplicado a diferentes
sistemas quanticos, incluindo juncdes de arsenetos do tipo IlI-V e nanoestruturas de silicio. O objetivo
principal é oferecer uma ferramenta flexivel para a modelagem de diversos sistemas semicondutores,
permitindo a inclusdo de diversos potenciais e modelos customizados. Recentemente, integramos ao
nosso framework o potencial de Coulomb e um procedimento autoconsistente que, apesar de apresentar
convergéncia estavel, ainda requer otimizacdo e testes, ja que o tempo de convergéncia atualmente gira
em torno de 5 horas por simulagdo e em torno de 1000 iteragdes (maximo). Grande parte do tempo é
gasto no calculo de densidade de estados, que dura 10s em cada passo, mas pode ser otimizado com um
corte no namero de bandas consideradas. Alguns sistemas de referéncia estdo sendo testados para garantir
que os calculos estdo sendo feitos corretamente. Atualmente, estamos trabalhando na implementacio
dos efeitos de troca e correlacdo no framework. Esses efeitos corrigem as limitacdes das aproximacdes
de elétrons independentes, levando em conta a repulsio entre elétrons com o mesmo spin (troca) e as
interagdes entre os movimentos dos elétrons (correlagdo), que influenciam diretamente suas posigdes
devido a repulsdo coulombiana. (2) Incorporar essas corre¢des permitira uma modelagem mais precisa
das interacdes eletrénicas nos sistemas quanticos simulados, especialmente em materiais semicondutores,
onde as interacdes entre multiplos elétrons tém um papel significativo. Este desenvolvimento visa refinar
a precisdo das simulacdes e ampliar o escopo de aplicacdes do framework a sistemas semicondutores mais
complexos.
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