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PG180

Fitting das estruturas de bandas a partir de estratégias que
envolvem propriedades de simetrias dos materiais baseadas na
teoria de grupos

WANDERLEY, A. B.1; SILVA, J. L. F.2; SIPAHI, G.!

adilson.wanderley@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sao Carlos - USP

2|nstituto de Quimica de Sdo Carlos - USP

Novos dispositivos eletrdnicos e fontes de luz laser, por exemplo, tem seu desenvolvimento relacionado
ao conhecimento da estrutura de bandas eletronicas dos materiais semicondutores. Modelos teéricos
utilizados na descricdo destas estruturas de bandas, como Hamiltonianos efetivos, fornecem uma descri-
¢do realistica com baixo custo computacional, em compara¢do com calculos de primeiros principios.(1)
Abordagens como o método k-p sdo usadas extensivamente por algumas décadas na constru¢do desses
Hamiltonianos e permitem ajustes de curvas sob dados experimentais para descricdo dos spin splitting
e fatores-g efetivos. (1-2) A constru¢do desses Hamiltonianos matriciais depende de pardmetros que
podem ser obtidos da simetria do grupo cristalino do material que se pretende estudar. Neste sentido, o
Laboratério de Fisica Computacional do IFSC desenvolveu e utiliza, em parceria com o QTNano do IQSC,
um método que extrai pardmetros preexistentes das estruturas de bandas, utilizando teoria de perturba-
cdo de Léwdin e termos de massa efetiva que v3o além da ordem zero, e um fitting com estruturas de
bandas de Hamiltonianos previamente calculados.(1-3) No entanto, em muitos casos é necessario incluir
um namero maior de bandas para descrever os pardmetros que comp&em os elementos de matriz desses
Hamiltonianos, como o caso de materiais com gap indireto (fundo da banda de condugdo n3o alinhado
ao topo da banda de valéncia) ou quando os spin splitting sdo da ordem do gap. A abordagem utilizada
para resolver estes problemas, que resultam em valores espirios, consiste em, a partir das simetrias do
sistema aplicar diferentes vinculos a busca de pardmetros, como por exemplo, o uso da simetria de inver-
sdo espacial do Hamiltoniano. Esta estratégia permitirad obter uma descricdo mais realistica, melhorando
o fitting para determinar pardmetros como a massa efetiva e fatores-g. Todo esse procedimento esta
sendo realizado na construcdo de uma framework para auxiliar no processo de tomada de decisio sobre
qual tamanho, e nimeros de parametros, do Hamiltoniano s3o suficientes para uma descric3o realistica
do sistema.

Palavras-chave: Estruturas de bandas. Hamiltonianos efetivos. Método k-p, Spin splitting. Fator-g
efetivo. Massa efetiva. Perturbacdo de Léwdin
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