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Framework para a determinaciao semiautomatica de Hamilto-
nianos efetivos a partir de estruturas de bandas preexistentes

WANDERLEY, A. B. ; SIPAHI, G. M. ; SILVA, J. L. F. D.

adilson.wanderley@usp.br

Compreender a estrutura eletrénica dos semicondutores é fundamental para o desenvolvimento de novas
tecnologias como: computadores mais rapidos, LEDs, células solares e materiais eletronicos. Em modelos
tedricos as propriedades eletrénicas em nanoescala sdo obtidas por Hamiltonianos efetivos, que podem
descrever estruturas de bandas de maneira realistica com baixo custo computacional. Estes Hamiltonianos
descrevem os spin splitting e permitem a descricdo de fatores-g efetivos em semicondutores I1I-V, onde
a precisdo dos calculos depende da inclusdo de bandas distantes.(1) Um método bem-sucedido e muito
utilizado na constru¢do desses Hamiltonianos é o método k-p.(1-2) Os elementos do Hamiltoniano
matricial s3o obtidos com uso da teoria de perturbacdo de Lowdin e termos de massa efetiva, que
vio além da ordem zero. Tais termos dependem de pardmetros que podem ser determinados pela
simetria do grupo cristalino do material. A partir desta abordagem, o grupo do Laboratério de Fisica
Computacional do IFSC em parceria com o QTNano do IQSC, desenvolveu um método que permite
extrair pardmetros preexistentes das estruturas de bandas envolvendo um fitting com estruturas de
bandas de Hamiltonianos previamente calculados.(1,3) Contudo, nos casos em que os spin splitting
sdo da ordem do gap, existem poucos pardmetros para construcdo desses Hamiltonianos disponiveis na
literatura. Neste contexto, propdem-se o uso de ferramentas computacionais, que permitam automatizar
processos realizados manualmente, podendo reduzir os erros e gerar um ganho de tempo na insercio
desses parametros. Propdem-se ainda o uso de High Throughput in Material Science com técnicas de
inteligéncia artificial, como Machine Learning, na predicdo dos pardmetros permitindo a construcio de
Hamiltonianos de ordem zero mais realisticos e com um ganho no tempo de execugdo.(2) Com isso, sera
possivel gerar um classificador de Hamiltonianos alternativos, que utiliza teoria de grupos e propriedades
de simetria, e a construcdo de uma base de dados que auxiliara na busca por novos materiais.
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