Fisica de Semiconductores



Preguntas sin respuesta

 De donde viene la costante €_que debemos
agregar en el modelo de Drude para que la
funcion dieléctrica esté de acuerdo con los datos
experimentales?

* Por qué el modelo de Drude, cuando funciona,
exige una masa efectiva distinta a la masa del
electron?

* Por qué usamos un modelo de electrones libres
en el caso de las propiedades opticas o el QHE
cuando sabemos que los electrones estan en un
cristal?



The mother of all hamiltonians

) eIectrons I nuclei
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Assume core electrons unaffected, freeze the ions:

; valence electrons [ ions

H = Z el ion (’r’ _RO>
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Mas aproximaciones

Cada electrén ve un potencial promedio.

El potencial promedio tiene la periodicidad del
cristal.

La funcidon de onda es un determinante de Slater

de funciones de un electron soluciones del
Hamiltoniano

2
H= =tV (r)

donde  tiene la periodicidad del cristal



El potencial efectivo V ¢

* Para calcularlo debemos partir del
hamiltoniano original y justificar todas las
aproximaciones. Density functional theory,
etc.

* Pero podemos adoptar una postura practica
y/o cinica. Como la solucién propuesta
satisface las simetrias basicas del problema,
podemos fitear V . a datos experimentalesy
esperar que asi podamos explicar otros datos
experimentales.



Periodicity

* Un sistema es periodico si existen 3 vectores
no colineares y no coplanares @ ,a,,a,
tales que el conjunto de vectores

R=na +na,+na,
* donde los {nl,n2,n3}son el conjunto de los

enteros, conectan puntos que son fisicamente
equivalentes.

* El conjunto {R} se llama red de Bravais.

Recomendado: http://www.xtal.igfr.csic.es/Cristalografia/



Groupo de traslacion

Clausura: R1 - R2 también es un vector de la
red.

Asociativai R, + R,)+ R, = R + (R, + R,
Identidad: R +0=R,
Inversa: (R)_1 — R




Vectores de base

Los vectores de base son (al,a2,a3)

La base se [lama primitiva si el conjunto

)= (e

calculado para todos los 1 posibles cubre
todos los puntos fisicamente equivalentesa T

La base no es unica:

/

a,

no es vector primitivo



Cristal

* Un cristal se forma colocando una base de
atomos en cada punto de una red de Bravais.

* Muchas veces el punto correspondiente a la
red de Bravais concide con la ubicacion de uno
de los atomos de |la base, pero esto no es
necesario.

e La eleccion de la base no es uUnica:
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Celda unidad

El paralelepipedo formado por los vectores
primitivos forma la celda unidad.

El volumen de la celda unidad es a, -(a2 X a3)

Hay un punto de la red de Bravais por celda
unidad (8 esquinas, cada una compartida
entre 8 celdas)

Esto significa que el volumen de la celda
unidad es independiente de la eleccion de
vectores primitivos.



Inversion

* Una red de Bravais siempre tiene simetria de
inversion, porque para cualquier R
permitido, —R también lo es.

* En un cristal, cada atomo esta en un centro de
inversion para los atomos de su “propia” red
de Bravais.



Simetrias de punto

* Sea Runa matriz tal que si ' = Ry entonces
los puntos ./ y ¢ son equivalentes.

* Entonces la matriz representa una operacion
de simetria. Por ejemplo, rotaciones,
reflecciones, y la inversion.

* Las operaciones de simetria puntual forman
un grupo que es un subgrupo de las

operaciones de simetria puntual de |la red de
Bravais



Ejes helicoidales y planos de
desplazamiento

a/2 a/?2
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rotate 60° then reflect, then
translate a/2 translate a/2



Diamond structure screw axis
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Operador de traslacion

Definimos T, como un operador que “agrega” R
a toda funcion de posicion:

TRf<r):f(r+R)

* Es facil ver por expansion de Taylor, que

P g{r) = S+ R

* Oseaque

__ _ipR/h
TR —e



Hamiltoniano conmuta con T ()

 El hamiltoniano del solido es

2 2
H= ot V()=

-V(r) V(r+R)=V(r)
TV (r)y(r)=V(r+ R)(r+ R)
=V(r)y(r+R)=V(r)T,(r)



Hamiltoniano conmuta con T (Il)

. D-R/h
* Perocomo T, =¢€" / , el operador de

traslacion también conmuta con la energia
cinética p*/m

* De modo que el hamiltonano completo
conmutacon T

I''"H=HT,
* O sea que si encontramos los autoestados de
T, también seran autoestados de H.



Autoestados de T ()

* Si ‘()>es un autoestado de T entonces

T, [0)=C,|0)
T, |0)=C, [0)
TR1+R2 O> — CR1+R2 O>
* Esto significa
OR1+R2 — CR1 032
* yademas, por la unitariedad
2 2 2
CR1+R2 — CRl — CR2 =1




Autoestados de T (ll)

. s k-R
e Lasolucibnes C_ =¢

* donde k esun vector tridimensional que no
depende de R.

* Entonces podemos escribir las soluciones del
hamiltoniano como

Y, (r + R) — eik'ka (r)



Parte periodica

T
) ) =0

O sea que u es periodica. Escribimos entonces el
teorema de Bloch como

Y, ('r) = u, (r)e”“"“



Red reciproca |

* Sjiun vector K satisface K - R = 27m para
todo R, entonces

b (T) = Yok (T)

e Calculamos pues los K para los cuales esto
ocurre. Definimos vectores

It a Xa
b =—a xXa =27 l__*
1 ] k
(Y a.-(ajxak)

C )




Red reciproca Il

 Consideremos K —= m.b +mb, + 77%353

* Entonces

K R = (mlb1 + m2b2 + mgbg) : (nlal +n,a, + ngag)
= mlnlb1 -a, + m2n2b2 -a, + m3n3b3 -a,

— 27T(m1n1 +mn, + m3n3> — 27T(entero>

* O sea que todos los K pueden escribirse de
esta forma.



Condiciones de contorno periddicas
* Elejimos Y, (r+N1a1)

Y, ('r) =1 Y (r + N2a2)
wk <r+N3a3)

A

* donde N =N, N, N, es el numero de celdas
unidad en el cristal. Entonces

_ z'l~::-]\72a2 _ z'k-N3a3 _ 1

° .
6zk-N s



El vector de onda

Escribimos k= Ab, + ub, +vb,

Entonces, con h, entero,

lcha,1 — )\Nlb1 Q= )\N127T — 27Th1
O sea

h h h
k:ﬁlerFleJrﬁbl

1 2 3

Si no queremos repetir soluciones, 0<h <N,



