Fisica de Semiconductores



On site integrals |

Supondremos que

(00 H0.0)= [ dre,,(r)Ho,,(r)= =5,

Esto no es necesariamente cierto, porque H no es el
hamiltoniano atomico.

Esto lo absorberemos parcialmente en la definicion de €,
pero no podemos garantizar la ortogonalidad, ni que se
mantengan las degeneraciones atomicas. (Relevante para
los niveles p)

Podemos suponer que el hamiltoniano real es la suma de el
hamiltoniano atdmico (para el cual la expresion es
correcta) mas una correccion de primeros vecinos, mas una
correccion mas pequefa de segundos vecinos, etc.

A cada nivel, |a teoria de grupos nos permitira encontrar el
numero de integrales distintas de cero que podemos
esperar.




Matrix elements in bond coordinates

* El paso siguiente es calcular elementos de
matriz de la forma
<a’,0‘ H‘ a,n> = fdr gb:,ﬂ (T)H%j,n (r)
* entre un atomo ubicado en el origen y otro
ubicado en la punta del vector 1 . Para ello
utilizamos un systemas de coordenas

cartesianos elegido de modo que el eje
positivo Z coincide con el vector M.



Elemento de matriz s-s

?Jgg

<S,O‘H 5,n> =V

Esperamos que este elemento de matriz sea
negativo, porque el hamiltoniano aplicado al
estado s,n dara aproximadamente la energia €,
(negativa) multiplicada por el mismo estado, y la
integral de solapamiento entre dos estados s es
positiva.



Elemento de matriz s-p matrix
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Elemento de matriz p-s
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Elementos de matriz p-p distintos de
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Problema con estados p
Las funciones p que seleccionamos para

formar sumas de Bloch deben ser idénticas en
cada punto de la red, por lo que deberan estar
orientadas en la misma direccion, por ejemplo
en la direccion de los ejes cristalinos. De modo
gue necesitaremos elementos de matriz entre
estados de la siguiente forma, no ortogonales
al sistema cartesiano del enlace: /

___________________



Orbitales rotados

* Necesitamos entonces funciones p (p D, D )
orientadas a lo largo de los ejes cristalinos.
Podemos entonces escribir

py :lypf+myp§+ﬁyp5
p,=Lp, +1mp +0p,
 Donde n = n ‘n‘ un vector unidad en la

direccion z, I un vector unidad en la direccion
y M es otro vector unidad a lo large de ejeVy .



Elementos de matris s-p en
coordenadas del cristal.

* Expandiendo los orbitales como indicamos en
la expresion anterior,

<S,O H px,n> = <3,0 H pj,n>l;

+(s,0 pg,n>ﬁzx+<s,0

A

H Hpg,n>n
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Elementos de matriz p-p en
coordenadas cristalinas

]
_I_
3

29 ) ~D ~2 ) ~D
V. +h :@—n V 4+
x x ppT T ppo x ppT x  ppo

P i? )V 4V =12V i’V

y) ppm Yy ppo \ y ) ppm Yy ppo

(2 m2)v, +atv, =(1-a?)V, +aV,

S

I +mxmy)vpm+ﬁxﬁyva X (v vV )

Yy Y bpo ppm

, N
4 ppo ppm

, N

U
(zz +mmmz)vm+ﬁxﬁzvppa — i i (v Vv )
(zz +mymg)vm+ﬁyﬁ)@p0:ﬁxﬁz(v _y )

y < ppo ppm



Cambio de sigho

* Las expresiones que derivamos indican que
algunos de los elementos de matriz cambian
de signo dependiendo de la orientacion del
vector que une los atomos. Esto tiene sentido:

S>
>



Hamiltoniano de vecinos mas cercanos

H, (k)= 26“‘ M e ()6, ()
_ ;ezk R+d dj' fdr¢a’j’,0 rH%j.)R (T)

Si nos limitamos a los N vecinos mas cercanos:

Ha,j,’a] (k) <a 0| H|a, 0> (5].]., -+ (1 — (517.,) mzN;eik.ngg> < !

H,, (k)= (a0 Hd,0)s, ,5..,+(1—5._,)ie”"'"5‘?)< ’

Donde ngj = R+ d d es uno de los N vectores que

unen el atomo ' con te

H‘ a, n(.,m)>
JJ

@&y




Elementos de matriz H(aj,aj)

HaA,aA (k) — HaB,aB (k) =&,

Pero recordar que esto es solamente aproximado.



Elementos de matriz H(sA,sB)
E ikn(™) (m) ul ik-n (™)
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Elementos de matriz H(sA,pB)
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Elementos de matrizH(pA,pB)

3o 1 ), + ()
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Elementos de matriz H(pA,p’B)
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Casos de interés

* Los casos de interés que consideraremos en
este curso contienen dos atomos por celda
unidad, que denominaremos Ay B.

* En el caso del grafeno, diamante, silicio, y
germanio, los dos atomos son iguales (pero no
equivalentes en la red).

 En el caso de materiales como el BN o el GaAs,
los dos atomos son distintos.






Elementos de matriz H(aj,aj)
H, (k)= (s0{H|50)68, =e =H,,(k

sA,sA

prA,pr (k) - <]?$,0 H
prA,pyA (k) - <py’0 H
Hp/l,p/l (k) - <py’0 H

px,0>
py,0>
py,0>

5pxpx6AA — po — prB,pr (k)
6pypy6AA — gpa — prB,pyB (k)
6pypy6AA ~ Em ~ HpZB,sz (k)

Como la suma de los tres vectores que conectan con los vecinos
es cero, podemos argumentar que la integral de px dara lo mismo
gue la integral de py, pero lo mismo no es cierto para la integral
de pz, de modo que en principio deberiamos permitir que los

valores sean diferentes.



Elementos de matriz H(sA,sB)

Definimos, para simplificar la notacion:
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Elementos de matriz H(sA,pB)
HsA,pr (k) — Vspa (gliﬁjz(élll)?,x —I_ 927/?\/1(42;,:1: —I_ glﬁz(fl)?,x)
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Elementos de matriz H(pA,sB)
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Elementos de matriz H(pA,pB)




Elementos de matrizH(pA,pB)




Elementos de matriz H(pA,pB)




Elementos de matriz H(pA,p’B)
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H(pA,p’B) matrix elements
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H(pA,p’B) matrix elements
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Bloques del hamiltoniano

 Escribimos la matriz hamiltoniana en forma de

bloque como
( \

H H

AA AB
H =

H H

\ BA BB

/

 donde cada blogue es una matriz de 4x4.
Entonces:
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Caso k=0

En este caso el hamiltoniano se simplifica a

H

AB

(

3V

S§SO

0




Reordenamiento de estados

* Los resultadoes para k=0 sugieren un

reordenamiento de la forma

5052} Pa)

a2, )P 2

* Entonces el hamiltoniano correspondiente es



Bloques de 2x2

SVSSO'

SI/;SO'



Celda unidad del grafeno (geometria)

* Cada hexagono tiene 6 atoms. Cada atomo es
compartido por tres hexagons, de modo que
hay 2 atomos por hexagono. Pero como la
celda unidad tiene precisamente 2 atomos, el
“volumen” de la celda unidad es el area A, del

hexagono: J3

‘n‘ COS?)OO:"I?,‘ = q

n| 2
- AHZGX%"”‘%:\@&Q



Unit cell volume

* Siqueremos utilizar las formulas 3D para el
volumen de la celda unidad, definimos un
vector “fake” a, en la direccion z. Si definimos
este vector como a, = —k, entonces

oo 513 53] -
(\/gi-l-j) (\/§:]+i)=[ ]22\6:@&2

a a a
2 2 2

* El motivo por el cual tenemos que hacer la
extrana seleccion de =k es la orientacion de

los otros dos vectores.




Graphene reciprocal lattice

* Using the same fake unit vector, the graphene

reciprocal lattice vectors can be obtained as

( ) )
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Brillouin zone del grafeno
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