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Efeitos de strain em nanoestruturas de perovskita

SIPAHI, Guilherme Matos'; SIQUEIRA, Anderson'!

anderson.siqueira@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sdo Carlos — USP

Os haletos de perovskitas sdo semicondutores de baixa dimensionalidade que possuem grande importancia
em fotovoltaica, foténica e optoeletrdnica devido as suas propriedades 6pticas e eletrénicas. Suas
aplica¢des incluem a fabricacdo de células solares, fotodetectores e lasers. (1) Os haletos de perovskitas
possuem férmula quimica geral ABX3, onde A é um cation orgénico ou inorganico, como Cs, B € um
jon metalico, como Pb e X & um haleto, como | e Br. (2) Dependendo da temperatura os cristais
de perovskitas podem assumir trés fases distintas. Em baixas temperaturas os cristais de perovskita
assumem a fase ortérrombica, com simetria do grupo pontual D2h, em temperaturas médias os cristais
de perovskita assumem a fase tetragonal, com simetria do grupo pontual D4h e em temperaturas mais
elevadas, assumem a fase clbica, com simetria do grupo pontual Oh. (3) A maioria dos haletos de
perovskitas sdo semicondutores de gap de direto, que sdo ajustaveis através de emissdo de luz com o
espectro variando do ultra violeta ao infravermelho e também através de estimulos externos, como o
strain. Dessa forma, através de engenharia de estrutura de bandas é possivel ajustar as propriedades
Opticas e eletrdnicas resultando em dispositivos eletrénicos mais eficientes. O propésito deste trabalho é
construir os Hamiltonianos k - p e de strain usando, para este fim, a simetria do grupo duplo das fases
cristalinas da perovskita com o objetivo de estudar os efeitos do strain sobre as estruturas de bandas
desses semicondutores, e consequentemente, como a propriedades dpticas e eletronicas sdo afetadas.
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