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Yeste trabalho € feito um estudo dos niveis de energia
eletr onicos no centro da ”Zona.de Brillouin, da lirpa : -

‘Cdx e Te para as composi¢oes x = 0, 0.1, 1.2, N.3, 0,5,

1-x
0.6, 0.8 e 1.0, incluindo, portanto, os cristéis componen -
tes'dd_sistema HeTe e CdTe, Foram utilizadds os valores de
.6,43 x.e 6,&77.R'para'o narametro de rede, e 0.6715 Ry e
0.633 Ry pafa Vc s o Potencial cbnstante fora das . esferas -
nd modelo "muffin-tin" _ ‘ _
0 método empregado & o APW (Augmented Plane Wave) nao-
relativistico. O ﬁofencial cristalino da iiga_foi:aproxima-f
do pelo potencial virtual. Curvas que dEo'a evolugio_das. -
energigé E(T), ‘Fj =‘T1 {PZ sTyps Tyss Tos em fungao da -

composicao x foram determinadas, tendo sido feita uma esti-

"gan" com a compnosicao, Para HgTe . e

ﬁétiva‘da”vériagéo do
CdTe, foi obtida a variacao do "gap"” de energia,com o tnico
parametro ajustavel do caleculo, o potenéial constante Vc'fg
ra das esferas, Foi.calculéda; aiﬁda} a funcao de onda cor-
respondente a cada nivel de energia. Os resultados quantita
tivos encontrados indicam serem necessarias corregoes rela-

tivisticas e do potencial crlstallno da liga.

* Trabalho realizado com aux{lio co Conselho Nacional de -
Pesquisas, Fundacao de Amparo a Pesquisa do Estado de Sao
" Paulo e Fundo Vacional de Desenvolvimento Cient¥fico e
Tecnologico do Ninistério:do_Plénejamgnto e Coordenacdo -

. Central.
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CAPTTULN I

INTRADTIAAA

As estruturaé de faixas de enerria dos semiconéutores tem
sido alvo de prande interesse cientifico. Corecando com o Silicio
e o Germanio, e dencis se estendendo aos compostos scnicdndutprcs
tais estudos vem nossibilitandb; cada vez na{s,.a comnreensao das
estruturas de faixas, esrecialmente na regiao de enernia onde -
ocorrem as transicoes eletronicas caracteristicas dos semiconduto
tes.

| Veste trabalho & feito o calculo tedrico das funcoes de -
-onca e_autovalorés'de_enernia eletronicos no centro da zona de -

Brillouin nara a liga desordenada cd, nﬂlwx Te , x = 0, 0,1, N.2,

0.2,.9.5, N.6, 0.2, e 1. As cbmnosigoes ¥ = N, 1 corresnonden s

1
HeT

naturalmente, aos corpostos gTe e (<Te, flue entram Comno ©s COMDO

nentes da lica, nas deﬁais.COPnosiQEGS'x . _

0 metodo erﬁregado & o A7 .nao- rﬂlatlvvgtlcé? N rmatodo  +
'.x?W (Augnended P lane Jave), proposto or;blnalmente‘por'Slafer'_em
1@37,.35@ foi utilizado durante ruito terno, devido Es_éifiéuléa—
des de célculo envolvidés. form o desenvolvirento dos corputadore$
eletfanicos; entretanto, nassou a ser utilizado larcamente, "ocde-
ser erpregado no.calculo_dos niveis de enermia e fuﬁgées de onda
er qualquer pbnto da.zona de Brillouin; entretanto, nos pontos de
alta siretria o tarmeo de comnputagze torna—-sc ruito renor. leste -
-trahalho, fol ele uﬁilizaﬁo no calculo dos niveis de enercia e
funcoes de onda no centro da zona de 7"r::?.-].lm.tin (¢ o ponto de mais
alta s1metr1a), comM 0% nuals, atraves do metodo de ewtranolaqao -
ﬁ . 352 , node-~se ohter os autovalores de energia a autofungoes'4
"nos demais pontos da zona de Brillouin. '

Geralmente, o metodo APV utiliza a anroximacéo "muffin - -
tin" do potencial ( a qual nao &, entretanto, indisnenéﬁvél ao m&
todo); esta aﬁroximacio, boa nmara matérids com grande fator de em
pilhaﬁento; esta dando resultados bons para cristais com a egtru-

8
tura ?n947 4 . ns termos de correcao ao notencial "muffin-tin" no

"dem ser acrescentados poster1ormente51.

_ Calculos APY relat1v1st1cos tem dado resultados aque con -
cordam nuito bem com os dados experlmentals. Veste trabalho, po -.
rer, & -feito o calculo AP" nao*rpiat1v1¢t1co.

Para 0 potenclal crzstalino Vir): da lspa, élém-do‘émprepo

;do modelo "muff;n-tln“, f01 utilizada_a'aptoxams 36
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virtualﬁs, no aqunl a 1ina_desordenada e subétitufda nor um .cristal
hiﬁotéticq ordenado, onde o potencial o a média'dos_poteﬂciais dos
_eristais puros dos cormponentes (I'sTe e CdTe). Esta aproximéqﬁo.re-
nr¢;enta o termo de ordem mais baixa em qualquer série de perturba’

¢ao para o potencial.

" eristal considerado neste trabalho e uma liga substitu
cional desordenada obtida de um mar de compostos que tem o mesmo =
tipo de estrutura -cristalina (estrutura ZnS) e formula quimica, e
gue sao mutuamente solliveis em todas as comnosigaes.'ﬁsta liga exi
be as mesmas caracteristicas de simetria e neriodicidade que os
seus comnonentes., Cada ponto da rede & ocupada por uma molaéula
mas as duas espécies de moleculas (HpTe e CdTe) sao'distribuIdas -
de maneira aleatoria nos nontos da rede. _ |

Varias expericncias mostraram que cristais desse tipo téem-
estrutura de faixas bem definida, com "gans"” de ene:gia e demais -
parametros variando continuarmente entre seus valores nos cristais-
puros. Ifeitos especificos devidos a desordenm da rede parecem ser
despreziveis. ' ' "

Ns cristais mistos ultimamente cresceram em importﬁndia -
cientTfica e tecnologica, pois fbrné@em um meio de estudar as pro-
priedades dos componentes dé”liga,: a4 variacao das propriedades -
eletronicas, por éxemplo;_pode indicar qual-estrﬁtﬁfa de faixa os~—
componentes devem ter. Sao de.considerével importancia tecnologica,

pois sao materiaisque podem ter “gap”

e outros parﬁmetros ajusta -
dos para uma particular aplicaczo, pelo controle da composig%d da-
1iga. ' . ' o, ) o
 Em particular, a liga CdTe - HgTe, tem sido invéstigada in

tensamenté.nos ultimos anos, devido a sua anlicagao como detetor -
de infravermelho loneinquo, e tamhem devido ao interesse cientIfico
-na mistura de um semicondutor {CdTe) com um semimetal (HgTe).

Telureto de Cadmio & um semicondutor II-VI com estrutura - -
zine-blende que aprescnta gap direto no ponto ™ , sendo -
Eg = E(T1) - E(rls) = 1.6 eV a 300°KR : apfesenta o que se pode . -
chamar de "sequencia normal"” de niveis de energia de um composto -
deste tipo. ' .

Ja o Telureto .de Mercirio, embora seja também um composto
II-VI com estrutura zinc-blende, & um semimetal. “Muita controvar -
‘sia ja houve a respeito da estrutura de faixa do HgTe. Originalmeg'
te acreditou-se que'fossg'um.éemicondutnr de gan muito pequeno(cer
ca de 10meV). MNos ultimos anos porém, dados experimentéisg’d’s’ﬁ
vieram confirmar q-modélo propdstb-pof_Gtoves-é'Pau17’9., segundo-
o qﬁal'Hgfe_teﬁ a estruturalde'faixa'inﬁertidé do gfay tin (Fig. -

I.1), e é,portanto, um semimetal. p_estado'Fl_}_Que'é.orﬁina;iamegQ"




T6po da faixa
de valénca

k=(0,0,0) , k=(0,0.0)
A S , b

Fig: T -1 (a) ESTRUTURA DE FAIXA DO InSb, E DO Cdle
(b) ESTRUTURA DE FAIXA ENVERTIDA DO « -Sn{gray.tin)
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A
te.o minimo da bhanda de conducao mara comnostos tipo 7na, tem wmenor
enercia que o.estado T y aue seria o tono da faixa de valenecia .

12
- 0.15 eV < 0"

LY

. : . 15 . -
¥a temperatura amhiente, I, = E(I" ) - E(T": )
Anesar disso, as estruturas de faixas dos dois.compostos ~~

Cd%e e YeTe parecer ser hasicarente da mesra forma, e se node esnc-

" -

. - ol i 1 3 - :
rar uma varincao contianua do "ran” de enerria da liga 07 Ta "o

x o 1-x

com- a comnosicac, mesmo aue a ran se torne ‘necative no VgTe. < a

verdade, e este fato que exnlica a naturcza senirpetalica da liga na

. 0
s Ohservada exper1menta1mente1 211 .

N

rafl < x5 0,

Um problema que nio ocorre com os outros cristais mistos -
desta especie, é‘que a constante de rede a do Cd_ Hgy_ . Te & funcio
naoc linear da composicao x . Embora a proposta original 'da'estrutg
ra semimetalica para:HgTe ter sido parcialmente baseada na hipotese

_que o gap  E(I" ) - E(T ) varjasse linearmente com a neste sistema,
1 15 : ' - : :

dados mais recentes confirmar uma relacao linear entre o "gap" e " a

» - . ) -~ »
comnosicao x . A Fis, 1.2 mostra a denendencia do "

: 0,12,13 . .
nara as temneraturas =~ 0 & 300°FK"7°? : os dados exmerimentais fo =

gap” E, com x
ram selecionados, vois probhlemas de nEo:uniformidade'da liga e difi
“culdades de medida da cormnosicao fazem questionavel a validade - de

i

alpuns deles, Nota-se na Fie. I.2 que os.dados exverimentais se con

centram na regiao em torno de x = 0,15, noraue & ali que residem as
mais interessantes propriedades da 'liga (E, = 0). 0s valores do -

”gap".ﬁos'extremos sao, naturalmente, os -dos componentes HgTe(x = 0)
e CdTe (x = 1), | . ‘ - '
A passagem de Eg(x) nor zero, nara.x = .15, deve acarretar—

a anulagﬁq.da massa efetiva naquela édmnbsigﬁé._E, na verdade, - as

mefiores massas efetivas observadas em semicondutores sao as da 1i-
aa Cdx-Hgl_x.Te. A_Fig..IQB mostra a ma§safefetiva no fundo da fai-

xa de condugio,,calculada,com o metodo de perturbacao [ -”;, e al -

guns dados experimentaislg. : B - ‘ . .

' Uma nesquisa hibliografica, mesmo'superficial,.moétra que a
quéntidade de dados experimentais sobre essa liga é'bastante'grandé.
Em coﬁtrapoéigﬁo,‘nephumaftentativa'de.cilcalo teorico da sua.estrg |
tura de faixa,-baseadd'apenas-ém primeirOS'prinpridé,_foi'feita -
“atd agora. Existem publicados, poram, alguns calculos de faixas pa- .
‘ra o CdTe, a saber : pelo métpdo NP = ajustado empirfcamente20 noyt
Shay, Spicer e Frank Herman; pelo metodo do pseudo-potencial, ' por
Cohen e:Bergstressegl, sem corfecﬁq snin-arbira, e por Bloom e -
'Bergstressergz_com_eféitos spin-orbita incluidoﬁ;_e pg1o método KKR,

39;Te_para HgTe :'peio;métOdo OPW ajus

36 43

‘por freusch, Feckelt e_Médelung
tado empiricamente, por Herman et.al.” ; e por T.C. farman

s @ par—



t1r de dados experlmcntals.f -

0 Capftulo TI anresenta a teoria do- metodo APW e o Capitulo
IIL, os- detalhes dos calcules envolvidos., Foi feita a variaggpt._dos
niveis de enerpia da lipa com a_com9031qao,'e tambem Qom'd ﬁhico na—_
rametro éscélhidd'érbitrafiampdte nO'decorfer do calculo {'oipofen'—

_c1aI crlstal1no constante fora das esferas_”muffin*tin”; 0s resulta-.

idos obtldos 8280 anallsados no Fanltulo IV
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CAPITULO TI
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I1.1 - THTRODUCAN

-

N método API", como alias ocorre com todos os metodos mara cal-
culos de faixas de enerria eletronicas, esta baseado na "anroximacao-

de un eletron”

(Seegao IT-7), na Aual se considera o eletron no soli-
do subrmaetido apenas ao carno dos carogos parados e aa carno medio dos
demais eletrons. N notencial cristalino, neriodico, & sunosto do tipn
"muffin-tin', que e obtido colocando~se esferas que se tocam ao recdor
dos atomos na rede : o potencial & feito esfericamente simétrico den-
 tro das esferas e constante.fora delas (Seccao II-3),

A solucdo da equacao de Schroedinper nara este potencial & uma
combinarzo linear de produtos de esfaricos harmonicos nor fuﬁqaes de
onda radiais dentro das esferas, e, na reoiao de potencial constante,
e, naturalmente, urna onda nlana, devendo ser a solugﬁo cont{nua na su
perficie das esferas (Seccao II-4). | '

Tais soluQBes, chamadas "ondas planas aumentadas” (APW) satis-
fazem a ccndigso de Block, fetratando, nrortanto, é condicao imposta_—
pelas simetrias de translacao do cristal. Mas a funcgao de onda do ele
“tron deve, igualmente, anresentar as nropriedades de simetrias de ro-

e
das APW's, mas em termos das SAPW's (onda plana aumentacda simetriza -

tagio'db cristal (grupo Td). Para isso, .Y e expandida nao em termos-
'da)'-.conbinagses lineares de APIT's que'possueﬂfgs;déﬁéiadas nronrie-
dades de transformagﬁo{‘com relacio As operacoes de .gsimetria do grupo
Td (Secgoes II-5 e TI~6). . | '

A funcao de onda do eletron assim obtida & utilizada na equa -
cao de Schroedinger e, atraves de un cslgulo variacional, sao determi
nados os coeficientes da expanszo de Wé . A matriz secular resultante
tem o numero de elementos nao nulos grandemente reduzido nelo uso da
teoria de Grupos na construcao da fungao de onda ¥ (Seccao II-7), -
Suas raizes, que sao os autovalores da energia do eletron, sao encon-
tradas‘porrteﬁtativa - com o uso de computador - como & explicado no-

Capitulo III.

II.2 -~ APROXIMACAN DE UM ELETRON

11.2.1 - Anroximacao de Born-Onnenheimer :

A aﬁréximaqﬁo de Porn-Nnpenheimer consiste em adnitir que os
eletrons acompanham figidamente o movimento dos nucleos , ou, equiva-
lentemente, a supor que os_elet:ons se Movem na presgnga dos carocos-
parados em suas posigoes madias, que, a 0°K, Cdrresponden.Esﬂpqsigaes:

de equilibrio. O efeito do movimento dos carogos eﬁ torno de’suas Pof 



sicoes madias & sunosto pequeno, devendo ser tratado nos terlormpnte

" coro perturbacaoc. Nsta & uma hoa anroximacao ﬂafa'balxﬂs:teWﬂqratu-
: _ o

“ras, e e exata para T = 0¥ (desnrezando~se as flutuacoes do nonto-

zero).
! n Uarlltonlano do cristal noﬂe, nesta aproximacao, ser es -

crlto na forra

v . = 7 +71r. P

it . = I b H
cristal carocos eletrpns o int

onde 0o Naﬁtltcnl 1no dos elctrons co*nreenﬂe 08 termos  :

320 -
. Fen 1 - - ' C
. 1 1 o : : . .
5 L T M RO M R S A I1.1)
eletrons e . Inm 2 .. T, - a,i : . ( ST
_ . - 1 _ i,J ij a,i :

Ofnriheiro termo da :q; Ir.1 renresenta a ‘energia c1netlca doq ele-
mentos exteriores: (valenc1a e cnnducao\' o segundo termo & a 1nter3.
- ¢ao coulomblena entre estes eletrcns, e o terceiro terro dﬁ'éonta.—
da 1n;eracao entre. os aietrbns'extefiores e 0s carocos (nﬁcleos  e
eletrons interiores). ' ‘ _

B é,entzo,‘o Pariltoniano de um sistema de eletrons inte—

ragentes no camno_ﬁos carocos.

11.2.2 - Tquacoes de Martree-Toclk -

.0 Uanxltonlano dos eletrons Fn. II 1 e substltuléo, na anro
ximagEo.de'Hartree"Fock por um novo Hamlltonlano, que revreeenta-*
um conjunto de eletfons'n : 1nteraoe tes no campo de todos os caro’
G0s e no" camﬁo wedlo de todos ‘08 outros eletronq.

£ hem conhecido que as’ equacoes de Fartree—ﬂock 24 sad ohti*ﬁ
&as‘varlando-se a,funcao de onda de uﬁ Pletron u, (r);-dé modo a_toz:

nar e}:trena 3 enercla _%.

ui(.rl).-_------_-.--tu.l-(rn) u}.(rl) ...........ul(rn-) .

| I ST 2o gt
.I - . - Q. * & % & 4 ® o O N e R & 2 .. - I !’e T 3 O ae b .. L .... - u v 9 .. - {7". 1 a e .. n .
E ' : ES B SO . A B
un(rl) oo.ooi.. .‘....un(rn)_ - C un(rl) ucoo-n---.- -un(rn)

onde:H e o operador de:energia de um szstema de n eletrons (Vq I.l);
as ug (r } sao supostas mnormalizadas, e

. ..-F- U (r) ...‘.IIIODDIO_U (-
1 1717 n

e. - ) .'top_----'oou..oo-_--oo_o-g_\ct.--

-n..o;o-.r‘-.-. : Yool
( . | aunfrn:_

e a fungao de onda ant1ss1metr1:a do s;stema

As equagoes de Fartree“Fock noden ser as '



. o s o Lo o
Tou,{r r.) u (r,) -. dr u, (r
ug € (ry) (1) UL RSt
) 2
o > -3 . - L
- u, (r u, (r,) dr u (r =T, a.(r TT.?
( 2) ( r : 2 k( 1) i 1( 1) ;(
12 . _ .
onde’
IH.= onerador enereia cinetica nara o elétron de coordena 1da rl mais
a sua energia potencial no camno dos carocos.. '
2 _ : _ _ S
e . _ . . ' . ~
7 .= energia noteéncial coulombiana de interacao entfre os eletrons 1
12 ST . - .

e 2 em unidades saussianasy nara exnressﬁ*laqem unicdades V& -
deve-se rultiplicar nelo fator I/Awso ; em unidades atomicas ,

2 - :
Lie . 2 substituido por ?. 'leste trahalho foi usado o
] P o B . .

- - b L
gsistema de unidades atomicas.

o} fator

bing ‘ '+ N V u . - it -.. . ’
A funcao ui(ri)_denende das-coordenadas de nosicao e de snin, tal -~
que.- 0s termos de troca, os UICIPOS do lado esquerdo da Ta, IT 2 se

anulam automatlcamente, a menos que_ui e u corresnondam a snlns na

k
~mesna direcao.

 As equacoes de Fartree*vock Fq._TI 2 nEo se marecem com a -
equacao de Schroedinger nara um eletron nor causa, evidentemente, do

termo de troca (exchange), aue e nultlnllcado por u, (rI\ em vez de -
tu(r ) nao nodendo nortanto seren escrltas na forma Ful(r )—Tu.(rl
‘A solugao autocon51stente das equacoes de Iartree-Tock -00951

vel para atomos leves, @ 1mnrat1ceve1 no caso de solidos crlstallﬂos,

ot .. -3
- onde o nunero de eletrons e ‘da ordem de 102 cm .

11.2.3 -~ Termo de troca.(exchange)_gg Slater
- 25,27 o |
Slater, enr 1050 T, nronos suhqt1tu1r 0o termo de troca,.
. que e diferente, mas nao mu1to, mara cada ui, pelo terwo de troca -
;medlo de um gas de eletrons 11vres, de ‘mesma densidade que os ele.f
" troms no solldo, este teérmo & pronorc1ona1 a [u.f“/g
| : As equagoes de “artree Foc? reescrltas_com o termo de tro-

ca He Slater, sao -

o S RS L\ 1/F .
T ‘ > e - . : 3. # 3> . _.+ v} ->
“{HI pi(rl) f T dr, - 3e’ leﬁukpxl).gérl) ui(rl)

IILEY



Em ﬁm.cristai, a. densidade de.carha tem a mesma neriétiﬁadn
‘que o notencial, donde se CUnclui gue. o hOteﬁcini'éntre colchetes -
na Eq. TI.2 & torban periodico. ‘ .

35 .. - -,
"ohn=-Sham tentaram aprinorar o calculo do termo redio de tro
ca.. I'sarar ur rodelo de nAs de cletrons interarentes en lugar:de‘um
'ﬁﬁs.de eletrons livres, nbtenﬂh:um valor que e % darquele ohtido ﬁov
flater., Tanmhem “erreiraga, er1 sua anroximacao nara o terro de troca
obteve um valor muito proximo ac de "ohn-Sham,

A substituicahn do terro de troca da Fq. TT.2 nelo de flater
faz com que as equacgoes de lLiartree-lock-Slater (Ea. IT.3) tenham -
uma internretacao irediata como sendo ura equacao de Schroedinper -

para um eletron

o, (P) =T, o, (2
Houg(rg) =L, ou,(ry)
1o ]
onde ‘I;'..
P o= Loy V(T )
. 7m 1 ?

> v . . . s - . .
sendo V(rl) o notencial cristalino visto nor urm eletron. V(rl) inelui
a interagio do eletron com todos o0s carocos, a interacao eletrostati

. -t ' . - 3 :
‘ca media com os demais eletrons, e mais o potencial de troca, que =

anarece devido a antissimetria da funcao de onda.

"I1.3 - 0 Potencial Muffin-Tin

Foi v1sto na Secgao anterlor que o Panlltonlano de um eletron
nuw crlstal node ser escrito coro

>9

H il + V( )
2nm r

_ L e . . . . e L aa
onde V(r) & um potencial com'a‘perﬂGEldade da rede cristalina. Uma -
boa aproximacao para o potencial cristalino, esnecialmente no caso -

"de estruturas com arande fator de ewrnilhamento, @ a do notencial =

"muffin-tin" : esfericarente simatrico dentro de esferas de raio Ps,f
“centradas em cada atomo da rede, e constante fora delas. As surerfi-
i;CIGS esfericas se tocam, mas nao se superpoem,

: 0 Potenc1a1 esferlcamnnte simétrico @& dado rela sorma do ﬁo -
“tencial atBmico no ponto em cqns;deragao-com'a*média esferica da con
_tribui(?o-doq Etémoq vizinhos. Tor sua vez, o vpotencial atamicb e o
Vpotencxal coulombiano somado ao termo de troca. - ' '
Cada uma das narcelaq do. ﬂotenc:al noﬂe ser exnressa em ter-

mos - da den51dade da car?a atom1ca..




- .17

onde Hn » ¢ o nurere de eletrons na carmada (n,?) ¢ n O(r) sa0 o3
) , 0

orhitais atericos (funcae radial nov—alizada, tabelada nor Yerman
. 28 '
Se{lran” ).,

' . . - '
: N notenctal coulemh™iano, em Tvdheres, o dado nor :

r , m . .
-Pw 09 k) : .
V(r) = -2 + ? Wiarn 'Yt o+ 9 Wimalr"Ydr! S (TITLAR)
coul ' '
. A A

e 0 terro de troca e Slater o
S " 1/
vir) = — (3v7ln(r))" (IT.2a)

A rAdia esfrrica da contribuicao dos atormos vizinhos & fei-

ta como descrito abaixo.
-~ . ] - . T

Seja f(EY urz funcao esfericarente sirmetrica do vetor £ ,no
-
r

rem centrada no nonto s como mostra a Figura 171.1 :

o]

Figura I11.1: Relacdo entre ¥, ¥
da em P.

o & E'. A funcio f(E) esta centra-

A madia da funcao f , nurma superflicie esferica de raio r em torno -

da origem, e dada por :

<E> = ! - £(E)ds =-;£—? @ £¢E) % sensd dedy =
drr™ S Lrr”
S
1
-5 f(E) sen® d8
como _
2 2 2
E" = r” + r7 - 2rr_ cosf
o- o
senedﬂ — EdE
T . »
o
<> -1 : £(E)Y FdE ' (TT.5)
mnuma -sun,  2rr . -
o Emnd o | -
cs.erica E - [ro rl

A forrula acimra serve para calcular a media esfarica da contribui -
¢ao dos vizinhos mais proximos, tanto para o potencial como para a

URICARP -.i
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T densidade de carea.

N valor do notencial constante fora das esferas node ser cal

culadeo exireindo-se aue 2 cela unitaria seja nevtra. Tntretanto, nes-

“te traha lhb, coro qora explicado adiante, foi tomada a metade do wva-
”lnr do notenc1a] crwstalino no nonto onde as esfcras se tocam,
IT.4 = As Opdag Planas Aumentadas
., Surondo que o notencial seia do tino "huffin—tin", a solucao’
da equacao de Schrnedinher node ser senarada emw Euaq nartes, a re -
riao fora das esferas, as qolucoe% Saoondas nlanae, e sendo o noten-

) . . - - bl
Acial esFerlca“erte q1wetr1co dnntro delas, -a solucao a11 & uma- soma= .
de nrodutos de esforicos— harﬁon1coq A (9 ¢} por funroeq rad1als. -

9 P(r), isto & -

Y = B A, ug o (8) ¥, (0,00, <R (IL.6)

onde u, - (r) deve satisfazer a sepuinte equacao radial :
<y . . . . .

W2 T P
R e *-Eiﬂ“%“lz.- r“,,E(?) " B Towg plr) e (1.7)

dr” B &

s

'-.p .

- - B . . ~ . - - " e . l .
Fazendo uso da expansao. da.onda plana em esfericos harmonicos !

Vo > >
ket R

: . % - . ' ' o .
cdker . 1keRY o P , * Ay
‘e =e P4n T L 17§, (kr) ¥, (6,8) v,  (93,49)
' : f=p m=-% . o .
. onde ﬂ? e ¢+_qao as’ coordenadas anvulares do vetor k 4 ig(kr) e -a F

' .

-> -+
r e r

fungao de',esqel esferlca de ordem P, e a relacao entre ﬁp ,

e mostrada na fig, II.la.: 0s coef1c1entes A h'sao ‘escolhides. de =
. R,
tal modo dque. U(r) seja contlnua com .a cnda nlana na’ sunerflcle das

esferas. A funcao de onda requltante e chamada de onda nlana auren- :

tada - APW - e. node ser escrlta :

APW . iﬁér e

_¢Q’E(r).é-73e__'-‘* pe”

P Z-E: i JQ(kRp).” x
x ,*"‘"““":" o R0 g (0.9 o arn.e
- (n . _ 2 . : [
Psf,E
onde IR : ._.j   -;.  J;
3 1 fora da eésfera =
_ 0 déhtro dé'e§fefa.'

] o
|'0 fora.da esfera =

il*dgﬁtro*d&;ésfér&j




-~ . e . . . .
A& funcao radial o N ﬁ\r) traz o indice adicional » noroue o notencial

™ g
X y I

cristalino node diferir de umatontra esfera, sc o seolido conter maisg -

do que um ting de atoeoro,

. Tortanto, uma AT & caracterizada fora das esferas pelo vetor-
de onda e, dentro das esferas, nelo vetor de onda L e nela energia T,
que foi utilizada coro ur nararetro na rasolucao da equacao radial Fa.
TT,7 . .

.

IT.% = ®i{rnatring <r Trenclacae

Tendo o Far’ittoniane ¥ de ur eletreon nur cristal a periecdicida
de da rede, a solucan de

o
r

() o _ (I1.7)

=

. 1 LN -
N, . n,k n,

‘devé satisfazer o teorerma de Rloch :

(r + £Y = 7" 7 Woafr) _ _ (I1.19)

n

.
k

. - - : — . ) .
.onde £ e um vetor de translagao da rede, Uma APV caracterizada por -

h

-5 —t -> :t - . - . . - -
um vetor.k = I + o , onde ¥ e um vetor na zona de Prillouin, e g e um
. - . R . . —~ )
vetor da rede reciproca, satisfaz a condicao de Block:
APT > i%.0 Aj:m >
oA . I . , oL S
2L (F el = T | |
Fta, I : RK+e, D0 s
. . . . _ L . o
nols. e ” =1 o . - . T ' o -

Disso resulta oue, nara um dado autovalor de enerpgia En s ©

. AT St N . *
coniunto das AP''g [ & (r)\ , gerado wvariando~se & sobre todos~-
T'-L-vl";“ .' ) . . _ ]
0os vetores da rede recinroca, fbébrma um conjunto completo de funcoes,
as cuais, nara as translacoes 7 , Se ‘comportam como as solucoes da
Faq, TI.0 , '

Fste E,'portanto, un conjunto conveniente para a exnansao da
fungﬁo de onda do eletron com a energia En e vetor de onda’ K,pelo me'
nos no que se refere as condigoes imnostas pelas simetrias de trans-
. lagao do cristal. ' _ _ '

“"a nratica, eata ex¥nansao ¢ truncada nur dado nonto. N nire-
ro de vetores p da rede reciproca & escolhido de tal modo que a nre~
cisao dos autovalores de energia, obtidos por_tEcnkas variacionais ,

seja razoavel, e o termmo de cornutacao utilizado,nrequeno.

TI.6 - Simetrias Qg “otacao — AP Simetrizadas = (SAPW)

Alem das'translagzes, existem outras operagoes due deixam um



cristal.(ou o anx]tnnwano de um eletron) invariante., Fm narticular .
eristais com estrutura 71nc—hlpnd9' sao deixados invariantes melas -
2t onernbans'do nruno md (Anendice T). Tal gruno & simorfico e'nortaﬂ
to,’un'suhnrupo do aruno esnacial. _

0 resultado de tal invariancia consigre en imnpr, 2 funcao da

oncda ¥ (r) ,, cartas exicencias auanto as suas nronriedades de transfor

HESEE

macao, 5ob rotacoes e reflexocs.

Para qualquer ponto ﬁ‘na'znna de Rrillouin havera, dentre as =~
24 operacoes do cruno Td, alpumas operaqaes'ﬂlquc deixaﬁ ﬁ invariante,
no sentido

> ‘ .
¥ o= I -
"L o+ Ln | 7 | (T1.11)

onde ﬁ & um vetor -da rede reprroca.'ﬂ conjunto de operadores RCTd -
que qat;sFa7nw a condlcao (I1.11) constituer o "gruvo do vetor de .onda
.E'U denorinado € “). As dermais operagoes de Td levam T em outros veto
‘res que juntamente com i, constituer a estrela de ﬁ . Ms oneracoes -

+ : - - - -
. RCCG(k) comutam com o Hamiltoniano do eletron no cristal :

AT . r r

o (E) = v () = n v E)
ky,1 - _ _ k,] ' o k,} '

. | . . . . L o o |
isto nostra aue se'w4“ (r) & autofuncao de P conm energla P?,RW+Q (;) e
L . . o - kl]' S o _ k’j .
‘tarmher autofuncaoc, com a. mesma. enerwla ﬁ{ , ou seja : o

SR - "o - . _ . :

RY-Y¥)y = ¢ T (ry,., v ™ (?) ' - | O (ITI.12)

¥ i=1 % Tl gy S |

- -

o ' ) .
(r) se trans forﬁa como o ji-asimo nar -

J
o irredutivel T do zrupo do vetor de on

‘Diz-se, entao, que Y

;nu’w lar

ceiro da base da representac
-da 4 . ) _ _
| ¥a Eq. II.12, o coeficiente T (R) € o elemento (i,j) da -
matriz que renresenta P na renrgsentacao

T
n

H o

i, . _
irredutivel T ; as fungoes

Y, (r) sao parceireos nuna hase para esta representacao e ﬁu e a di -
k,i ' ' ’ A

‘mensao da representacgao F .
‘Em resumo, se o ?rupo G(k) descreve as propr1edades rotacio -
‘nais de WE(r), esta deve se transformar de acordo com uma de suas re-

presentacoes irredutiveis ou deve se anular identicamente.

0 conjunto das APW's pATW (;)

F+p,F

terior, emhora anresente as nronriedades de transformacao dosejadas-

, definido na secgao an

~'sob a agao das traﬁslagdes da‘rede crlstalina, nao-tem as necessarlas
¥fpropr1edades de transformaqao sob g a¢ao de rotaqoes e refiexoes.

APY. ‘
F necessar1o formar, a partlr das ¢ s um congunto de fun

':goes que se transformen de acordo com a Eq. II 12._.m



+

Para alcancar este objetivo, sao formados oneradores de nroje~

. ” La) : ’ e :
ac para cada lvﬂTF%Lﬂt a0 lrreduttvni U do oruno G{(lk), e estes one

e AP

adores eao uqaﬁoq nara nrO]etar as ondas planas aumnntadaq & am

aufungoes que se transforrar como os_parcelroq danquela rpnresentaqao F .
- Tstas funcoes sao desienadas. nor SAPU (ondas planas 51motr1zadaq) s - e

tem 2 forra :.

- ” . ” . 1“,?’7; o o T}‘_'Vt - .
v +(r) =0 Ty =5 TL(my,, R NTT () (IT.13)
0,043 i Tad,r n Tap,m Sl

" onde P sno as oneracoes de G(KY .-

As funroes SAPYT, def3n1daq nela Fq.'II.Ka; se”tfansformam-to'-i

. . T .
Yo p@tcéiros-da hage da renresentacao Tq',:'sto e, W.? V+n(r) qe trans
_'forma de acordo ‘com a 1—e51wa coluna rarceiro da representacao r. 'de
c(ﬁ) . ' _ '
. .. T' | R nm . l.,” ) .
Rw ™ )= T T (R) I N €
ST A n=

1 "lope, T

‘Se. a renresentacao Tm_for unidimensional, existe somente uwa fungao e

N € 2 T T, for btidirensional, eVIStEW d01s nares de funroes o
C11,R+g St S |
r. . r T T | - -
v o o w 0 w o ~ . e
v v, e M e » que podem ser ou nao linearmente .in
11 12 . 21 22 o : _ o
'fdenendentes. Se T for tridimensional, ;rEs3coniuntos de SAPV podem ser'
. ohtides : ¥ v y ¥ 'W v e Y Y, e estes runos -
- 11712 “13 * 21 “22 23 a1 Y32 ‘33 & |

'nodem ser ou nao linearrmente. 1ndenendenteq (depende da AP usada)
' ne Dosse do con1unto cornleto de SAPV' s as.fungoes_de slock 3
:solucoeq da rq. IT. 0, ﬂodeﬁ ser EYﬂ?ndld&S.‘, ' ' -
p *_.j. . -Fa”_ Ta - : T o A
' LY (r) y, 1 =1,2 ... n ' {(IT.14)

a0 if, T’+U' iy

E T ’ 4
Py . z,2 X ) r'.-m..

A sora em g 2 sobre as dxferentes AP"' , e.a en 9 envolve 0 ca~

:so ‘et que uma. dada APW pode ser pro1etada en mals de um grupo de’ fun -

os 51Fntr12adas 11nearwonte 1ndenendentes.

- nnterﬁlvnnwn Hoq \utov loreq dh "neraia

Vﬂa ve" conhec1do .0 notencxal cris tallno V(r\-e es¢olhida a ex~

i.nanqao da funcac de onda om q%““ 8 qao encnntradoq oq'eutov11orcs dé_-*'

energia. F sabxdo que se 6 i umaconjunto comnleto de'fungoes, entao os;

autovalores de energla do Panxltonlano H eorrespendemfﬁquelaéfcomblnagf 

 goes




_tais aue

" -E!'4 > ¢, =n

< ’ :
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e o
[

Este sistema de eaquacoes horozeneas adnite solucao quondo

det(<ﬁi‘v = onte>y =0 D (TT.15)

Kﬂq. I71.15 e a equacao usada na deterrinacao dos autovalores de ener
pia.

| Tnorre si=nlificacao no calculo decorre do fatn de se ter ox-
pandicdo as funcoes de onda er corhinacoes lineares de ondas planas au
Inentaaasﬂsmﬁetrlzadas.

As elenentos de ratriz que precisam ser calculados sao do tipo

r. : T
"y o : Ty ™ P f«' ‘
< IR A (11.16)
i i

Nag relagges de ortoronalidade entre as SA™™ resulta,'imediati
;mente;.que o elemento de matriz acima e nulo, a menos aue Pw= T, e
i = 3. Deste modo, o nroblema & restrito ae calculo de uria representa-
-gao,irredutfvel e un parceiro de cada vez.
Alén disso,
oo r T r

<V o,

i \ i i i
isto &, o elerento de matriz nao depende do narceiro, o que permite fi
Xar a atengEo em-apenas ur deles..

Substituida a expansao II.14 da fungao de onda em II,16, resul

ta :
r T r T’ r ™

. o . y F n . Y, e

e Mg o ply s 2 x 7 < M (&y'n - nlr w (T)>
3 BT T Trpr Tt s > 3 -3 gt saar BT
L 1 ' le, £ 2Tt g : 7' 127 ,%+g

donde um tipico elemento de matriz da matriz secular sera

]

<y () n - glw (r)>

*p -t 2 At L
: l‘_.'!l_\.).‘ ith T +rr

<ge,='n - plgor et

24

™

tOIndice F foi oemitido, ficando suhtendido de que se trata de uma -
-partlcular rePresentagno irredu t1ve1 do-vetor de onﬁa K .

o elemento de matr1z ac1pa pode ser 51mp11f1cado,_1embrando -



i

que as SAPVU'g foram ohtidas .atraves do aoncrador de proiecan @

¢i? PR TR biot A's = <n AT L R PSRN
. L I » - >
I0 A, ittt et v
;.
% AmTT , AT *
2 ™ !"'(h) 1" ('q) e (’:, [ARNP, & h" -
- —»
P,® i et o,F ."'sT:
: AT - AT
= 7 (™ mo(s) <& e~ ple Lo 5/ >
. - >
1,8 i? if? o, T : e’ 7
) - .
mas * "8 = T , donde
ADLT
L, > R % o AT
<if,e 'H -~ r P2t NS = N T(r) TRy <d 'y - pig d)+ S
- - ln [ ]
n T i i ?,F‘ g:',FZ
£ % AP Lo AP
=% T(R) T (R) r(T) <o, k- niT o >
PTY it . jot o T . og',m
¢ * - AP | ATV
=—— T T (7Y - <& AN K S L
n - : ' -> : Sy
o T g1 o, B - S
Ns oncradores de ‘proiecao azem sohre as APH'g como
o APTT Arw LAS
p o, = I V (“\. RO&, = Y T (”) o >
RTANEFAR I S 1 A A “o,'-,F_
. portanto ’
T . : . : ‘.!.
<o ¢-A>PT; lm = rlq APV _ G 5 T, (T‘) <(,)APW;U Ei"'APL Y
T, SN . > n >
i2 g,E L' g',E o R : g;E Rg',E
(11.17)

:onde-G'E a ordem do ntrumno G(E)-do vetor de onda i, n, e a d{menézo
da-a-ééima'representagzo irredutfvel de G(E) - aquelé com a qual es
taros trabalhando. ' o '

Fntao, anenas usando o fato aque (7 - B) & invariante sob. as
oneracoes do qrtho:ﬂ(ﬁ) e as rerras-de multinlicacao dos oneradores
de_projegEo para representécﬁes irfedutfveis unitérias,'encontrou -
se(tﬂ- 12.17)nhe G e}émento'&e ratriz eantre duas SA“W'S & ura combi
hagao linear definida de elempntoq de matriz entre duas AﬂW'

,Slate_r29 desenvolveu uma expressao para o elemento de matrlz
I11.17, para o caso de um,atomo por cela unltarla , localizado na -~

origem.



. ...27 A

r * .
Para a estrutura "Jnc—P]Pnno, n forma esnecifica deste elermen

" to do ﬁatr1z o ¢

Ry o LATY - ADY n, 53
e () 'm-Elp M oalT 0 (o= -0 (r - )l -
; i l\ o E ii! ¥o+nt,T r ! pe!
o n '
u' (r)
T . Ly
= f{*_).' - I‘,n o, 4+ L 2 N ) . R
o p =0 en'? oo, (r)
n, r =7
. Y
(TT.1%)
onde
-5
‘ o ]_(T‘Li}:- y = I"")- r
P = T T (D) 0e - T tm?m g e " X
Re szt >
R 11 k. »®k _» p »
> >
i RI - (r_)
. ]l(f,. o F:’ P
g' e
> -> >
?‘ iRk , - k& Y. r
B,, =2 (R) (k ) a8, - 47 % R.e R & P
gg'o® i3t kg,“kﬂr n °
AEY -7
< .]1( ‘kg' ;‘g'Rn)
' R -~ k!
IRk . .
e e : .
. _ 4“’5'9‘”) k.ﬂ . qu' \J:i (ni:o’ - I:p) ,S;
%=L Ly, (LP)}'T‘(T’) , L l"‘)\ e " P
- oeg'? v * 9, k I - |
" Vgl xiig
e onde

i : >
k| = 4 + g'

-'numero de atomos na cela’ pr1m1t1va

+
"

= posicao do atomo da p es1ma esfera

= raio da p—ésima esfera




.._-2:9. -

. - - . R T >
R =  operacgao do.grupo do vetor de onda.go

F“(R).# matriz aue representa a oneracao ™ na representacao irredut
vel P“ do sruno do vetor de onda Ko .
Ly L . ”
n, = ~dimensao da representaqﬁolrd .
I = .prder do rrupo C(PO)
" = yolume da cela primitiva
Mo calculo do elermento de matriz nao & necessario considerar
B o ' ' : : . -~ ‘ o .. ' '
N e o ,- Que aparecerm na Ta, IT.17% : isto nao afeta o resultado, -.
o R ' K '

noraue’ s6 interesshm os zeros do dEterminante secular cono fungEo da

energia.
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L1 - DiTRenycRo
.

_ Yeste Canttulo sio ahreéontados os detalhes das-técnicas7uti4
lizadas no calculo des autovalores de enérgia eletraniéos para o pon-
‘to I' da zona de Brillouin, pelo m@todo APV,

. A linha sepuida foi a mesma para o Telureto de Fadmlo, o Telu
reto de ”ercurlo; e 21lira desses compostos'(CdTe)x ”nTp) . exceto-
no que se refere ano potencial cristalino da liga, bara eLqual.sé'ﬁtiﬂ

Sy . ~ e . b,
“lizou a anroximacao do notenecial virtual 2

_ Ma Seccao TTT.5 & anresentada uma rapida descricio do nrOWfa~
ra feito nmara o comnutaﬂnr IR =113 (227 de ﬁemorla) do Centro de ch
sutacao da Universidade “stadual de €Camminas.

Comentarioes sobre a owtenoao dos potenc1als cristalinos, sobre
as. darivadas 1ozaritwicas das funcoes radiais, as simetrias dos eris-
tais, a montagert e as solucbes da equacho secular estio nas Seccoes —

"seguintes,

1I1.2 - DNbtencao dos Potenciais Cristalinos do Telureto ég Céﬂmio'grggl

Telureto e ercurio.

Cdnforme-a teoria exposta na Seccao IT1.3, o ﬁotehciél-crista—
lino visto por um elatron na regizo dentro de uma esfera "muffin—tinﬁ
g constituido pela soma do notencial atomico dohito;o nela existente-
com a npdla esfer1ca da contrlbulgao dos. atomos vizinhos.

Como ponto de partida para o calculo do potencial’ atomico fo-
‘ran utillzados os ‘orbitais atomicos calcdulados autocgns1stentemente s
e tabelados por Herman e Skilman. Com 0s orbitais atomicos foram cal-
'fculados a -densidade de carga atomica e o potencial coulowblano, pelo-
-uso‘espec:flco das Fq. IT.4a e II. 4b, e tapbem 0 termo de troca - -
(éxchange) “de Slater (Zq. IT. 3a) ' - .

_ Para a obtengao do potenc1a1 crlstal1no é 1mportante observar
que o potenc1a1 coulombiano e a densidade .de carga no cristal sao a .
soma das contribuicdes devidas 2 todos os Atomos do cristal. Assim. =
hendo,‘&entrq»de uma esfera "muffin-tin" contendo um Atomo de un de . -
terminado tipd, ao potential'conlombiano e carga daquele.étomo e soma
da a média es Ferlca da carga e.do potencial'&os_5tomds'vizinhos; con-—
forme'dq. TI 5. Foram encontradas as camadas de Atomos vizinhoe de um

- -
dado .atomo, - a partxr do canheclmento das suas coordenadas, numa estru

_tura Znd.




.~ 2(1 - : : oy

N vetor posicao 7O ) dos atonos e ting 1 o
=(1) > -+ -
. L& = n,a, + n.o, + n,a
"1t 2% 1%3

3
com ., inteiro ¢ sencdo os vetores primitivos da rede ifuais a

-3 : a. ,A ~
a; = —; (= + v)
-+ a A ~
a, =5 (z + =)
- a A A
a, =% (v + =)

- -~ .
onde & & o pararnestreo da rade.

N vetor nosiceo dos atoros de tipo 2 e dado por

Considerando~se que n,, n,, 0, sao inteires foi construida a

tabela IIT.1 que informa auantos atomos (coluna “TA) estao a uma dada

.distancia (coluna DIST) da origem e de que tipo t {(t = 1,2) s30 esses

Atomos.
Como parametro de rede a2 5 foram utilizados os seguintes valo
' 32
res, apresentados por Pearsons :
1 ) l o | - |
{ Material ' a (A) N nmeferencia |
e | | 1
- f S | 7
: e Te ! 6,47 f 3n, 31, 32
. | - !
Cd Te | 6,877 39 ]

+ TFoi utilizado o nroarama de Ferman e Skilman para o calculo -

"exchanpre') numa rede

. do potencial atomico (potencial coulomhiano +

“de cerca de 3NN npontos, mals densa nara nequenos ralos r, e fol fei-
to-um programa para o calculo do notencial cristalino. Mo calculo de
. ) - . Ty . “-‘ o . ) n - - . . » - .
integrais foram'usadas tecnicas de calculo numerico - mais especifi-
canente, a rerra de Sinmson:

h
Y -y o= 2 (v!

A + v")
n+?2 n+? '

n+1 n

onde ¥ & a interral de ¥v' e n, n+l, n+? a0 tres nontos da rede ra -
dial senarados nela disthncia h . Coro a Terra da Sirnson so ¢A o va
lor -da integral nos vontos pares da rede a internolacao nara os non=

. . - L
tos impares . fof feita de acordo com a formula




CmanTrA TTT.L1

.

[
.

- 31 -

N L - ; . ) —.. E ’ .
Camadas de atomo vizinhos a um atomo de tino 1 locali-
zalo na oriecer,’A £ o nurern de atonos .NTST a4 sua diag-
tancia a orirem, e t o.8au tino. Por exernnlo, a uma -

distancia a 01 ratao situeadoes 7 atoros do tire 1. A

' tahnla das camadas do atomos vizinhos nara um atoro de
tinn ? & idontica n esta, evrceto ane ng coluna t troca
se 1 nor 2 e vice-versa.

| _ | I ' | ! l
| nrem ! A g t ! nrem , NA | t
! ! i i ] !
I r - ' I ] l
pn : 1 ! 1 g AT ; 12 .2
! ! ' L 4 +
Sy | | IR | !
| av2/e | & 2 VAl g ’ T |
s % + H _ i t —+
! !
i af7/2 | 12 ; 1 ,: af51/4 : 24 : 2
'* : : s e : ' L
_ ‘ I
SSVZAN B TR ? N oaviare | 4o o !
': ; ' 5 H ; + JI
b a e 1 !lf als0/e i 34 L
'; t H f
SafTese 10 ; ? :: 2 a | 6 1
| ; ; 4 ; '
| P l !
| " /2 2 1 ,: aJ57/4 i 12 2 |
- ! - + = '
- " ‘ |
j' e27/¢ : 16 ; ) : a7 /2 : W% L i
‘ | 1 | i X A
| : ] | i . !
a2 | 12 E 1 'r 5aV5/4 ; 28 .2 {
* ’ N 1 T: ‘ : T T
. | :
aV3s/e 1 2 | s { 24 I
) | | - !
. i f 1
ﬁUlﬂ/? { 24 ! 1 J g !
| ! I t |
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TARELA TIT.2? -~ Potencial Cristalino de Telureto de Cadmio

! . oo 1 : ]
Cres) | o0 Gy oy (R |
— B | T

| nlan1o | RE1AN, 17500 ! 70575.56051

- nLanas : 20405, 00001 i. 26236, 30400
n,nN509 j‘ 16047.30070 | 15566.74376 |

BRI ; 11804, 30445 ; 1n094, 41505
0.0107 y 9144.,252673 g 2455,32502
5.0143 | 6740,60231 E- 6235.75015 ;
n.n1o1l : RV IETLEY: ! 4574, 07004 !
n.n230 % 1067.32112 3 3581.65°07 |
n.n287 3157.75275 | C2022.19301
n.n31s 2646,64007 2453.35126
S n.n4N0R 2113.57773 1060.22503
0.1503 1645.00778- 1526.60370
n.0590 | 1230, 81700 | 1235.67751
"N605 1106, 20427 ! 1027,76125
0.0792 928.25634 872.25627
0.0935 753..89520 i 701.54216
n.1127 585.62637 - 545.38794
n.1310 460, 71547 437,72005
00,1511 385.92424 N 359.72340
00,1703 - 323.15011 g 301.15600
n.1001 g 254.50545 ! 237.10626
.2375 ! 102,60793 179.20209
0.2759 ) 150.63296 139,95000
0.3143 120. 74455 112.07445 |
0.3527 ©8.87451 91,56863
n.4103 75.26507. A 69,62346
n.4271 g 54.52000 | 50.22901
n.5630 41.04406 37.64130 -
0.6407 31.75191 29.01961 *
0.7175 25.04107 22.85520
n.8327 12.06°61 16.41294
S 0,0863 12.28131 10.00064
1.1400 2.75074 7.68443
1.2935 6.48318 . 5.59227
1.6471 4.07343 421854
1.6007 3.01845 3.28524
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TARFEIA TTT.2 - Potencial Cristaline de Teluretoe de

(continuacao)

Cadmio

,
T =
" ! = Tpe (M " Vea M
I
1.7563 | 3.20518 2.67272
. 1.0079 { 2.66624 2.16670
2.0615 ? 2.25002 1.22015
2.2152 1.9570¢ 1.58181
52697 1.A0552 1.4183%
2.5223 1.50942 1.27192
2,6759 1.34727 1.18256
72,7205 1.22012 - 1.12550
2.0131 ! 1.14277 1.09543
3.1267 1.00020 1.n3822
3.2003 1.15226 1.10063
3. 44730 1.04738 1.13113
3.5975 1.07075 1.17795
3.7511 1.12320

1.24607.
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TARFLA TTII.? - Potencial Cristalino e Telureto de ™Mereurio

1 ) !
, R ( we-o) ] - vTé(n) _(Qﬁ) i - vng(nj(ej);
n,0n12 3 76100,17500 132471.74566
0.0035 ! 284n5.80221 43532.18305
h.0n59 é 16747.30577 25753.62200
n, 0083 ! 11004,30171 18130, 45204 |
0.n107 { 9144,24001 13914.64356 i
N.0143 ! A74LN, 62360 10225 .,63n52
n.n1o1 ; 4942, 36664 7469.20224 :
N.n239 | 3RA7,31870 5224,58102 *
n.n287 ; 3153.75024 47344631 :
0.9335 ? 2646, /4536 3962,73120 é
n,0408 | 2113.57451 '3151.72675 :
0.0503 1645,09511, 2439.45237 g
n.n599 - 1330, 21523 1062,11550 =
0.nNEAS | 11n6.2035¢ 1621.75433 |
0.0792 938,25369 1368.08139 |
n.0035 753.00240 1091.12°46 i
0.1127 585.62380 830.97723
N.1319 460,71264 665.34743 !
0.1511 385.92169 544.80811 |
0.1703 323.14807 452.42678
0.1991 254,58200 351.63924
n.2375 192,60540 2640, 24807
0.2750 150.63649 199.96233
0.3143 120,84201 157.18191
0.3527 98.87203 125.93327
0.4103 75.262632 03.15778
n.4871 54.51760 65.26594
10,5639 41.04100 L7.69255
0. 6407 31.75012 35.00234
0.7175 25.03963 27.88919
n,2327 18.N67A4 10,70260
N.9863 12.281n2 13.109496
1.1400 8.75111 0.18374
1.2035 6.48425  6.63342
C1.8471 4.07540 4.05600
1.6007 | 3.94152 3.81777
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TARTTA TTT,Y =~ PTatencial Cristalino e Telureto de *earcirio

(continuacao)

¥ .
| w ‘f -

R ' ! |
| | Vre (M) i Vg (%)
} ;

E 1.7543 3.20050 ';” 3.02521

[ 1.8079 2.67202 | 2.45014

| 2.n615 5,064473 { 2.05001

' . .

| . 2.2152 1.05256 i 1.75056 ,
; 2.3627 1.7n7481 1.53067 !
| 2.5223 1.51627 1.371920

| 2.6759. 1.36807 - 1.26060

% 2,22905 1.25687 1.10760

| 2.0n31 1,17290 1.14707

| 31367 1.13262 | 1.13272

! 3.2003 1.11642 . % 1.140n00
3,640 1.13116 1 L1.16801

#' 3.5975 1.17794 1.21504

| 3.7511 1.25350 ©1.28135

| r |
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.
1 = 1 '
v = o (Y + v Yo+ o (v o+ oy )
n+1 - n+? m n, n+2
' Tas tahales TTT,? e TTT.? sdo anresentados os notencinis cris-
. .
talinos cnlculados, ' ' .
’ - AT g ; . e . 1 1 m
I"T.% = POTENCIAL CRISTALINO DA JJoa T4, Xy, T2
, fomo ura nyiredira anroxiracne nara o notencial cristalinoe da -
1i~n (FﬁTn\\ (“an\l foi utilizada a anroximacao do nmotencial vir -
b -x '

tual, isto e, fol feita nma redia nonderada dos notenciais eristali -
nos do Telureto de Cadrio {cor neso xX) e do Telureto de “fercurio (pe-
g0 1-x). Tsto eaquivale a substituir a lira real Cﬂy Ug]_; Ta nor um

o . "R o - - - :
commogsto hinario constiturdo nor ur atoro de Telurieo, e de um atomo -

L r . - a : - s : . . - . .-
ficticio aue e narcialrmente Cadrio e marcialmente “ercurio (Cﬂx LS -

Na ragra forra o narametro de rede fol torado cormo sendo.a ne-

dia dos mararmetros de rede do 0d Te e do U'e Te. Sahe-se, entretento,—
cue a variaceo do naramatro de rede cor a cornosicao nao ¢ linear pa-
ra esta lipa, mas quase:! o Cesvio da linearidade e raior na reriao on

‘ - . : ~ 33,_. '
de o Telureto de “ercurieo entra em raior »ronorgao (fiec., TTI.1)

O
a (A)
68480

6475

6470
8455
6460 -
0 20 40 60 80 100

NaTe mole? CdTe ~ CdTe

FIC, III.1 - Parametro da rede a em fungao da comppsigio
da liga CdTe - HgTe. ”




Foi utilizada;-ﬁargm:[h*vﬁrfdcﬁn linear, nerlos rotivos nﬁre"
sentadbs_a semuir. Tnicialnente, o;ﬁﬁlculn e sinnlificado com o  uso
‘dessa anmroximacan, nois nela, a rmadia nara o notencial cristalino da
lina . |

a
i . .
in"e e CdTe. faso ela nao fosse utilizada, a rmedia teria nue ser feita

node ser foita sobre os vpotenciails ceristalines dos cormponentos=—
sohre os motencinis atoricos do “ercurio o do CAdrio, nara monterior
mente construir o motencial crigt ﬂlnno sarando=-se A eontribuicao dos

atoros vizinhins, corm o corroto valor de a —~ isto nara cada cornosi -

[

cao Jda liea, Alem disso, o erro irtrodurido pela anrorirarse naeo o
¢ * ‘ 3

+

consideravel) cormarado con as

[EaY

rrahde (o desvio da linmearidade nao

. outras anroxirmacoes feitas no calculo ceral,

«

TIT.4 — 0O RPATH NDAS NSFFRAS . "MUFPTPIN=TIN" B N DPATENCTATL CANSTANTR Vc

Como fol exnlicado na Seccao ITI. A, o notencial eristalino e

A e

anroximado nelo potencial ”muffln-tln'; o qual e esfericamente sime-
trico dentro das esferas que circundam cada atomo e constante fora -
delas. Yesta anroximacao nara o notencial, o raio das esferas e -~ o
“valor do ndtenciai_conétante VC-sEo nardmetres nara os quais E'nregi'
_so escolher o valor mais conveniente. A-exnerigncia tem mostrado - -
_que as’ esfera% devem ser tao grandes auanto nossivel sem se sunerno—'
‘rem, Para- ‘atomos dlferentes foram tonadas esferas- dlferentes do se--
?:ydﬁte modo sabe—se_que o vizinho mais nroximo de um atoro do tiﬁo
1¢ um atomo do tino 2, e que a distancia entre eles & EL%ET._Foi -
'feito, entao, o grafico do notencial cristalino'Vl(;) na esfera cor-
respondente ac atormo tipo 1, e do potencial eristalino Vq(;); na es-
fera ocunada nor um atomo do tino 2, er funcao de . Ns valores de f
t para o qual as duas curvas se interceptam sao tomadas como os raios-
p das esferas, de tal modo que Ryt P, o= 3~%:3-. '

As fig. IIT.2 e ITII.3 mostram esses graficos para CdTe e -
HgTe, resnectivamente. , | |
' Nuanto éo notencial constante fora das esferas,_foi ele toma
do inicialmente como sendo a metade do notencial na sunerficie delas.

-

Obtidos os niveis de energia em T para este valor arbitrario

de Vc’ e localizado o "gan" de energia, efetuou-se uma variacao de

"

v para se ohter como o esquema de niveis, e erm narticular o "can”
c’, ’

de energia, sao afetados.

1I1.5 - DESCRICAOD DO PROGRAMA

I11.5.1 - Introdurao

‘mentos”dgv



Cd O & o Te
.
Qf_':
x ,
@
-1 ‘ - -
__Rp=2.53ua Ry=2.77 ua ‘
-2 —-2
-3 —{ -3
YA ~{-4
-5 — -5l
-6} —4-6
7t =7
. : -8
(Ry) | : (Ry)
. FIGURA IIT_2
“MUFFIN TIN®

CdTe: POTENCIAL CRISTALINO E RAIO DAS ESFERAS



-8

e

Ri=2.70 va _

-t

(Ry)

FIGURA TIT.3

HgTe: POTENCIAL CRISTALINO E RAIO DAS ESFERAS "MUFFIN TIN"

«



[
2
e
3

Nhserva—se, ialmente, nue as ﬂuant]d v des

7
rou) L (r)
_p__ %"

; ey (1)

=7
r,.n

.

nh0 dependen das simetrias do cristal e dos vetores de onda k> e k>
elas dependen da enercia 7, e do notencial cristalino V (r), ﬁ = 1;2
e devem ser calculadas para ‘cada atomo da rede e para cada valor do -
rorento angular % = 0,1,2 ,,..® , Tntretanto, a exneriencia tem mos -
trado que um requeno numero de %'s & suficiente para a ohtengao de boa .
converroncia. Tste nﬁmnrO'fOi escolhideo ipual a 13, QV’-'“ &A‘“
0 nrbﬂraha calecula, entao, em nrimeiro lugar, estas quantida-

des,'qhamada" derlv 1das lopzritmicas™, mara todos os valores de womcg
to anrular 7 desejados, e para um certo numero de energias T (Seccho-
TIT.5.2), | |

A sepuir, o nrorrama calcula as nartes do elemento de matrin-
qué dependem dos indices E e E'* e que independem da enerpgia E,

Ja foi dito na-%eccao TI.5 que a exnansao da funcao de onda -

7

- . - -+
en AP @& truncada nun dade ponto. N numero de vetores g da rede reci-

.proca foi escolhido igual a 15 (Sécgio-III.S.B).

As expressoes de a+4' e 8++; contemn uma parte comum
e . RE ‘
-y -~
i(Rfﬁ' - o), ?n (’”ko} - kogr)
o8, -Te p 4t R et =
¢ Ri7e, Ie% , - ¥ |
l”g’ "g' p p ‘.'-“" ._g‘
- . . - >, . -~ . .
que e calculada para cada par 2,2', e, er secuida, sao obtidos a;;, ]
frr, . _ . f
&r - - n
‘ Tamhen sao calculadas as quantidades Yo s dadas por
k pe',? . _
— —p . -> - b d
. . k% . Rk#, 1(Pk?, - kP)' r,
(22 + 1) jz(kng) jg(kg'Rp) r T ' Pp( = 2 Ve i 4 ‘
! SF R ‘ © k= x k!
Para um dado coniunto de APW's, a, , R Voo, sao -
. | B2 z*a o gg',t
calculados ate que se esfotem todos os pares gg', Com esses valores s
e as derivadasflogaritmicas-para um dado;conjunto de energias En s &
. oo
. o s . ed
matriz —— O(% - n);; e ‘cons struida para cada F n.+ 0s vetores ' -

nertencen a um coniunto de 15 vetofes (ﬂuadrivetores), de forma que as
matrizes soeaculares resultantes tem dlnenqao 15.

Para cada T _, o determlnante dessa matriz e calculado. 0 nﬁo—

cesso se renete ate que se1a es otado o con1unto de enerplgs En e, fi

nalmente, temos como: resultado e d'

enargia.
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0s valeres de enersia aque anulam o determinante saoc os aunto-

valores procurados.

x

II1.5.2 -~ As Derivadas Loacoritmicas
, L5

) . a . — -« ol
foro fol ditn na .introducao do canitulo, nars a construcno -
i ) K

da matriz secular & necessario  Aue se tenha as darivadas lopraritemi
cas para um deterrinado ceniunto de enorcias,
fonhecendo-se o notencial cristalino dentro Z&r cada esforn -

APv . 0 notencial constante Vr fora das esferas, o raio das esferas -

'

P» r=1,2 , o conjunto de erermias T e o nimero de ?! nara os auais

se deseila calcular as nuantidades

2,
L uq(r,ﬂ
uﬁcr,F) =
™

estas podem ser-facilmente obtidas.
Tnicialrente & nreciso interrar a ecuaczo radial de -
fehreoedineer mara ecada enerria T e nara cada valor de momento ancu-—

lar & .

o2 a2 ol Cpy e RO D) .
r2 P T Er un(r;;) -+_v(r)_uﬂ(r,5) + rz_ -L_l.RQ:,T*:)__~
= F up(r,E) L _ (ITI.1)
ou . o '
e L0+ 1) | -
- 3?L+ v(r) + = ruz(r,E) = T rup(r,ﬁ) (TIT.2)
r ) . :

. P . e g L. . . b -t » »
Esta equacao node ser resolvida pela 'integracao nunerica de oumerov,

que usa a relagao @

h™ oy : 2
- 2V + v . = V""" ?v'rl + V" + K V"
Ta "a=1 7 “n-2 T T2 | “an T “Tn-1 7 p-2 T -1

(TII.3)

onde y representa 4 fungao v{(r) calculada no ponto r = n ; he o

“intervalo entre os nontos da rede de pontos considerada.

Nefinindo - _ .
ru(r,B) = T(r)

a equa¢30 T1T.3 nassa a ser : _
[1- e rap -2 v o reg e[ is s | reg o -

= 2 -
7163%‘#“"




ohtendd~se

"y ) . ] - n—"
r = & '
n o
. + ~{y .
15 A‘mn)
onde
; e 4 1Y | BT
£ = T - T e ———
(rn) ‘rn) . 1"
n
9
e{r ) = = l? flr )

—-— = fp ) (TTI.4)

Ns dois primeiros valores de JP sao obtidos da solucao assintotica da
pqranno radial nara r << 1,

Nesse rode sao ohtidos valores de ™ nos nontos t ‘da rede de

. n ' n
. . o~ . . < L3 u
intégracao e, em seguida, u = T eo° quocliente “uler =7 .
‘ ™

TIT.5.3 -~ Ns Nuadrivetores

Da expressao seral do elemento de matriz a ser calculade (Ta.
- 0 - ' — . - ) 1 n.—
I1.1%), verifica-se que os fatores o , R++ e Y, ficam defi

: et ool ;'vo',’.’,
. . _,> + ‘-" Lo R |.-". R -

nidos pelos vetores g*gg e nelo Indice de coluna i(i'), isto &, o-se
. [ - a - - > L -
eundo Tndice do onerador de nrojecao. N coniunto (r,3) ~ chamado de
_quadrivetor, de tal modo que cada elerento de matriz (Eq. IT.18) a
identificado nor unm nar de quadrivetores.

A lista de quadrivetores & obtida levando-se em conta as se-

euintes consideracoes :

- b - . . ' >
1- N conjunto de fungoes APU''s e caracterizado nor vetores o da rede
recfproca, e deste conjunto deve ser extraido, melo uso dos onera
dores de projegao, um conjunto de SAPWU's, nas quais & expandida a

funcao de onda eletronica.

2~ Ng vetores ; devem sef tais que nenhum déles npssa ser ohtido dos
dermais por uma simnles rotacao do cruno do vetor de onda ﬁﬁ . A
razao desta restricao é que, se ela nao fosse feita, o conjunto -
de SAPT'3g ohtido nmela anlicacao dos oneradores de nro5nq50'3erin-

redundante;

| ~  LAPW , R o .
3= A fungao & se transforma como uma onda nlana, isto e,
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. . . ~ e APW
- Nnuando se aplica o operador de projecao n.i sobre “mara a oh-
. ' ; o

cao da SAPY caracterizada nele quadrivetor (g,1) evidentemanta &
APV

necessario que MNe s ¢+ seja diferente de zero, iato & .
Cii 2 : _ _
§ P T o
] ir.r
% omy poet! £ 0 .
LB | '

5~ A identificacao da representacao T A feita atraves de sinais con-

4

r3!

vencionalmente ztribuidos a dimansao da renres eﬂtagho € nusrta -

cormonente dos anuadrivetores, conforme a tabhela TTI. .

TAUETLA ITIL4 - Tdentlflcarao 3 as reanSPnternns 1rreﬂut1ve1q da =runc

Td atraves de sinais atribuidos convenc1on almente a o

-~

mensan e aos indices de coluna do oneraéor de nreoiecac

i - i . - 1 !
? REPRESEMTACAD ' nI"ENQAﬂ DA RE- 1.fﬁDTCE procaLeta hno
IRREDUTIVEL PRESLNTACAO (con I OPTRADOT DI PROJITCAQ |
E 31na1) L i {com sinal) P
| . N .1 i .1 ‘.
P, 1 _l_ ! !
[— ] ] ]
| . | "i 3
; ™ . + 1 - - .
| 2 . N ' 3
e ¥ ! !
| | ] |
' : I -q
| P12 g * 2 } + 1, +2 ;
e ! ! !
'r ‘f ar :
! 1
. + - - - 2, -3
| 15 . 3 l L, l
'r — : !
! r ! + 3 1 + 1, + 2?2, +3 '
.| g ‘ l . . ] -2 - i

. Desse ‘modo foram ielec1onados, para cada representacao 1rredu-
tivel, 15 quadrlvetores (?,1\ que sao aﬂresentadoq na tabela TIIT. 5 .
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ITY.5 ~ Nuadrivetores para a exnansac da fungao de PBlock en

TARETLA

AP s

l-l25

#1.

[P

— — —
+ + +
- — ™y
™ oy ™
. | I
- —t o
— 3] -
| 1 1
-l o o
— el <
1
i < (2]
— —~ —~t
+ + +
o i -
< [an] 2
i
o — —t
i — -
| | [
— i o
(18] o [
H .
i 1wy <
— ] i
+ + +
=t ~ | o
- o1
] i
I S

— — o “en - — - Pt — — ey
+ + + + F, + o+ 4+ + + +
- N o~ N o ~ — — | -
i T < e e - 7 sy o ¢ ™
1 . - ] - i
o o & o e~ e - e e ) i
ot T o) — ol - —t o o Y A
N 1 [ 1 1 i | ) I | o
TSI NI - - ol e oo, o | e
< < ™M « g} o4 4 - K= red v
: . 1 | i 1
o A r = ~ [} QU C o L) 3]
S - - &l - - — - - —
+ + + + 2 + + + + + B
o PEY N o < e o | - < -
~r - i o™ o . < Ra¥ (o) < )
! ! I
o g sl o 1o o~ o — - ~F vy
— — — i vl - — i ~—t - —
! ! ! 1 1 i | 1 ' 1 !
T [l (3] =] — =] [ Lo o (2] o)
< ot o~ ') e o~ uwy v it -t <t .
L 1 . . t . 5
C: [¥e) [Vl ™~ [ (=) P [ [ o] e [
B O B Tl B SR ——
~— - 1 — i vl - — — - —
+ + b+ + + + [+ + + + +
e - e e o~ o " ) - o o
< e P o~ o - — — ‘o~ - -
I i | g !
) — I Ll , o £ .|.|1u| pul § I.D._I.:,...l-
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CAPTTULD TV

RESULTADOS E DISCUSSAO

1Iv.1+- CdTe e lipTe

v,1.1. = Introducao

Uséndo el métodq eXposto nos Cap{tulps IT e ITII, foram pesquisa
das as rajizes do determinante secular, contidas num intervalo de anro
ximadamente 2Ry em torno de E = 0, para cada uma das composigoes ja ci
tadas da liga Cdx Hgl_x Te, inclufdos.os extremos HgTe {(x = ﬂ) e CdTe
(x = 1). ' | '

0s niveis de energia F encontrados para o CdTe estdo mostrados
na Fig.fIV.l, e aqueles encontrados para o HgTe, na Fig. IV.2. Cada ni
yel é'denominado:pela tepresentagao irredutivel segundo a qual a sua -
funcao de onda se transforﬁa;Kacrescida de um indice superior que dis-
tingue o0s estados de mesma simetria. |

Com o objetivo de identificar quais desses niveis sao de valen
cia e quais sao de conducao e, .portanto, encontrar o "gan"” direto no
centro da zona de Brillouin, e ainda mais, de analisar a influencia da
escolha de Vc’ o potencial.cqnstante fora das esferas "muffin-tin', foi
calculada a composigao de cada fungao de onda em termos da percentagen
de onda plana (fora das eéferas) e de onda ldcalizada (dentro das esfe
ras) tipo s (2=0), p(2=1), d(2=2), ete. '

'~ 0s resultados obtldos estao apresentados nas tabelas IV.l e ~
IV.2 para CdTe e hgTe, respectlvamentef

Essas tabelas, juntamente com uma comparacao dos niveis Obtl -

"dos com os niveis atomicos tabelados por Herman- Sk11man28 permlten -

analisar como as bandas de valencia sao geradas no solido.

IV.1.2 - Resultados para CdTe

0s estados Tl e Fl ,» muito juntos, estao fortemente localiza
. 12 15 ' o '
dos em torno do atomo de Cadmio, e ambos apresentam uma contribuigzo -
do tipo d (£4=2) de perto de 90%Z . T e duplamente degenerado, e I' |,
' 12 . 15

triplamente degenerado, donde o numero de eletrons perrltldos nesses -
- - |- A . f:

niveis 2 de &'e 6, resnectivarente. § razoavel, entao, sunor aup eles—
tem sua origem no nivel atomico 4d do Cadmio (1D eletrons).

-0 estado Tl , bastante localizado no Etoﬁo de Telurio, e prepon

derantemente do tipo s , tem energia pouco maior que aquela dos estados
r eTl” ,'e, & associado aé orbital atomico 5s do"Tell@irio.:

12 15




TABELA IV.1 - Cdle : COMPOSIGAQ DAS FUNCOES DE ONDA

I:;p‘_;%isen- Ni'v(e';y’ E % Onda Plana | %..Qo‘;_.ﬂ % &= % =2 yA =3 |
: Te Cd Te - Cd Te Cd Te Cd

f:ﬁf‘ 0.31520 83.671 1.658 | 12.964 | 0.000 0.000 [ 0.000 0.000 0.022 | 0.851
e 0.21349 63.528 0.000 | 0.000| 0.000 | 16.169 | 15.492 0.896 2.879 | 0.755
E}Z_ 0. 18249 56.962 0.000 | 0.000| 0.000 | 0.000 |35.431 7.354 0.000 | 0.000
f;?3 | -0.02005 59.086 0.001 | 34.220| 0.000 | 0.000| 0.000 | 0.000 6.549 0.059
ﬁ23  | -0.14094 61.860 |- 0.000 Jiooq 0.221 '1§lsg7 17.384 0.160 | 0.228 0.172
[;2 | oarsso | 66.762 17,726 17.040 0.000 | 0.000| 0.000 0.000 0.013 0.421

| P ~0.63684 18.757 6.000 | 0.000| 71.701 2.571 ) 3.961 3.676 1.037 0.290
1‘ -1.40490 19.518 76.400 | 3.837 olooo 0.000 | 0.000 0.000 0.000 | . 0.220
ﬁ;i ~1.42456 7.427 0.000 | 0.000| 2.919 | 0.007| 0.172 | 89.356 0.031 0.003
E}’ -1.43435 8.969 0.000 | 0.000| 0.000| 0.000| 0.198 | 90.761 0.000 0.000




NIVEL ENERGIA
’ (Ry)

-

" — 031520

s |
s L 021349
;2 T 0i8248
P L -o02005
s> L - 014094

rt'z -—é- 0.47550
o AR
N
w:

ﬁsz - T 0.63584

b

In

-11 4 - 1.40490

ls' = -142458

521 - 143435

iGURA IV.1

NIVEIS DE ENERGIA No ‘PoNTO [ DA ZONA DE BRILL.OUIN
CALCULADOS PELO METODO APW NAO RELATlVfST!CO
PARA - CdTe
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FIGURA IV_2

NIVE!S DE ENERGIA NO PONTO l_' CALCULADOS PELO ME-
TODO "APW" NAO RELATIViSTICO PARA HgTe



TABELA IV.Z - £°71 : COMPOSICAO DAS FUNCOES DE ONDA DO HgTe

Répresen- Nivel E | o | % L=0 | % =1 % Q=2 % & =3
Facao ‘ (Ry) A Onda Plana

¢ao © Te Hg - Te Hg Te Hg Te Hyg
74 | 0304225 85.602 2.014 | 10.561 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.003 | 0.817
2 |o0.211800 57.652 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.000 | 33.694 | 8.388 | 0.000 | 0.000
& | o.207820 72 .610 6.000 | 0.000 | 0.256 | 13.153 | 5.709 | 1.701 | 4.527 | 1.279
ﬁ3 -0.003050 68.274 0.129 | 25.716 6.000 | 0.000 { 0.000 | 0.000 | 5.415 | 0.273
\'1‘53 - {-0.124300  63.7277 | 0.000 | 0.000 | 0.340 | 19.188 | 15.763 | 0.310 | 0.334 | 0.256
72 |0.472750 66.135 17.978 | 15.364 0.000 | 0.000 | ©0.000 | 0.000 | 0.060 | 0.603
| \'1'52 -0.611900 19.414 10.000 0.000 | 71.988 | 1.296 | 0.000 | .941 | 0.000 | 0.338
= - '

s |-1. 349690 11.809 0.000 6. 000 4.843 | 0.014 | 0.278 | 82.885 | 0.039 | 0.007
I |41 358200 13.954 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.000 | ©0.134 | 85.807 | 0.000 | 0.000

[, |-1.409230 21.829 73.669 | 4.209 | 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.000 | O0.264
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157 |
Vc(RY) ~0.533  -0.633 o -0733

FISURA IV.3

VARIACAO Dos NiveEls 752 [12 115, po cdTe
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FIGURA IV.4
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VARIACA0 pos NivEls 157 £ [1° Do HgTe, EM FUNCAO -

- DO POTENCIAL = CONSTANTE - Ve.
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, HZ : iy e~ . .
D nrivel ! anresenta ura contrihulceo bhastants ~rande Jdo 1
1.1 . . DR _ '
po p(2=1) .er torno do atoro de Telurio, devendo, portanto, ser asso -
~ciado com o nivel 5p do Teldrio.
a - : . 2, eq
Ja o nivel sepuinte (T°) apresenta uma contribuicao grande de
. - o 1 '
onda plana e contribuicoes menores do tino s{(%=)) er torno do Cadmio-

e do Telurio, podendo, em narte, ser associado ao nivel 55 do Cadmio.

Como as confipuracoes _atomlcas do Cadmio e do-Me;é&rlo sao -~
respectivamente 4dln 552 e 4d1 'Ss“ 5n4, ou seia, o Cadmio anresenta-
2 eletrons de valencia e o Telur1o, i (total de 8 eletrons de valen -
p1a), entao o nivel F” e o de valenda , e o nivel Fz e o de condu
c3o. 15 | o 1

6esse'modd, a diferenca R(Tz) - E(Fz ) = 0.16134 Ry, ou seja,
2,19 eV_E o "ean'" ohtido para o CdT%. _ 15

Na fig. IV.3 esta apresentada a variacao dos niveis Fi e.Fi -

5

e, portanto, do ''gan” com o wvalor do potencial constante Vc. Por ela

pode-se observar dque o "Oan nao varia muito con Vc.

V.1,3 - Resultados nara HeTe

: . A v ' s 1 .
0 mesmo tipo de analise feita leva-~nos a associar I'" ao orbi-

. B 1 S
tal 5s 'do Telurio, e os estados rl e rl 40 nfvel 5d do Merciirio. 0
' ‘ 12 15
‘topo da faixa de valencia, T s corresnonde ao orbltal Sp do Te, e o
15 .
fundo da faixa de conducao, Tz , a0 nivel 6s do Hg. 0 ”gap" calcu~
. 1
lade para o HgTe e, entao de 0.13915 Rv, ou seja, 1,89 eV. ( A confi-
N

guracao atomlca do “ercurio e 4f14 5d1 652).

A flg. IV 4 apresenta a varlacao dos n1ve15 Fz e Fz s & por-

15 1

tanto, do "gap" com o valor do potencial constante Vc . Pode~se obser

. var due, como ocorreu com o CdTe, o "gar” nao varia muito com v, o

IV.1.4 -.Discussao dos Resultados

Para a analise dos resultados, convem lembrar que dois fato-

res podem ter, preponderantemente, acarretado erro: o uso do modelo-

"muffin-tin'" ¢om uma escolha mais ou menos arbitraria do potencial -

. - R -~ F
constante Vc fora das esferas, e a ausencia das correcgoes relativis-

ticas.

"muffin-tin" para o potencial cristalino & certamen

O'modelo
te menos aproprzado para semlcondutores que para meta1s,'onde ten si

"do usado com muito suceseo. A pr1me1ra razao dlSBO € de ordem geome-

'trxcaf_Nos cr1sta1s_t1po__z1n¢fb1ende 'a reg1ao de potenc1al eonstan~:
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te ¢ cerca de 707 do volume total da cela unitﬁria; contra 20 a 3N7%
_naé estrutufas hep, fce e bee de metais. A.segunda razao esta re—
lacionada com o tipo de'linacao. Uma ligacac covalente e fortemente
direcional, e nao pode ser representada por potenciais esfericos -
queﬁnﬁo se superpoem. Apesar disso, o modelo '"muffin-tin" tem dado-
‘resultados surpreendentemnente bons para semicondutores'IIfVI cubi -
cos3'q_’47’48 » onde o tipo de ligacao e parcialmente inica.

15 razoEVel pensar que um determinado nivel de energia sera-
mais ou menos afetado peio vaior.atréhuido a Vc’ conforme sua fun -
cao de onda esteja mais ou menos localizada na regiaoc de onda plana
Assim e que os estados de valéncia, tanto no CdTe como‘nb HgTe, cu-
ja percentapgem de onda plana. e menor que 207 sao menos afetados que
os estados de conducio {com 60 a 90%Z de onda plana) ﬁela escolha de
Vc . Isto realmente pode ser observado nas Figuras IV.3 e IV.4 ,que

2 3 2 3
apresentam a varlacao com Vc; dos niveis T s T s [ ' do -

. 2 o . 15 15 1 1
CdTe, e dos niveis T e T'" do HgTe. '
15 1 -

Para CdTé,.os resultados ohtidos sao bastante hons, pois va
riando v, de uns poucos nor cento §ao alcancados valores para os_ﬁi
veis de condug¢ao que. sao muito‘praximos déque1es geralmente aceitos
_como corretos nun calculo sem inclusio . da interagao spin*Grbita; -
.NEo_se pode, na verdade,_preﬁeﬁder-coﬁparar estes resultados, quei;
sao nEo—relativfsticos_,ltom os ohtidos experimentalmente - e ven-
dai. uma cetta.dificuldade en enconfrar na literatura publicacoes de
niveis puramente teorlcos com os quais os" apresentados neste traba-
lhe possan ser comﬁarados. ) '

A Tabela IV.3 mostra os resultadoq obtidos para o Cd;e, nor
F. Herman e co*autoresqﬁ utilizando o método OPW nao relativistico;
aquéles obtidos por Treusch !chelt'e‘}!adeluan9 através de um cal-
culo VYKP, e os resultados deste trabalho, ben como varios dados ex-
'perimehfalszn 40, 32 _ _

. Obgserva-se que; dentro do erto de cada calculo, os resulta-’
dos sao fazoaveis, havendo melhor concordﬁncié entre os resultados;
obtidos com o_método da fungao de Green e os APV, pois em ambos ‘os
- casos, alam dos metodos j& serem de primeiros principios, foi usado
,o'modelo do muffin-tin para o notencial cristalino. No calculo efe-
tuado por.Treuséh, Eckelt e Madelung, foi usado para Vc a media ,
na regiao fora das esferas, dos'potenciais eristalinos supervostos
e tal média & dada como "entre 17 ¢ 18 eV" o que corresponde aproxi
madamente a 1.2 Ry, Este valor E_bem maior'que‘o usado neste traba-

Iho'(o.633 Ry).hIsto ﬁEo:acarretou,grandes di ferencas nos resulta -
- dos, por que os niveis calculados pelo método KKR sao os de va -
IEnéia,'menos sensfvéis,'como ja foi visto, a escolha de V. que os

de condugao.
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TABELA 1V.7 —.Cdmpafagﬁo‘entre'os modelos de estrutura de niveis de
' “_ ~ enerpia em T para o CdTe. Calculos nao-relativistico-
) ' baseados em primeiros prihpfﬁios pelos metodos OPW e--
APW e KKR, alem de medidas exnerimentais sao apresecn=
i : . - 2
tados. 0 zero de energia e colocado em '™ = o topo -
. | 15 |
da banda de valanciafe todos os dados estao em eletron
volts., '
1' , . . .
Nivel . oPW ~ APU KEKR EXP.
' +
ré. - ,952 | - -
1 3 L } [
‘ T I 1
ré - 853 - -
15 :
r2 10.1 1.1 - -
12 | | _
3 *
T 9.6 8.377 - 8.7
3 LT
I"l ! 5-8 6-73 6-0 601 .
15 :
2 *k
re. 2.8 2.17 2.0 1.8
rt | - -10.44 -
1 o
rl S e -10.72° | ~11.2
15 . -
rt o= ~10.8e¥ | -10.9
12 e

#4% photoemissdo> .

* dados  de photoemissao

: ' sy 58
k& eletroreflet;v1dade
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TARTLA IV.4 - Resultados nao-relativisticos dos niveis de enerria

e I para o U!'sTe, baseados em primeiros nrincinios,
pelos métodos NPT e APYW sao anresentados. O zero de

- o 2. .
eneryia e colocado en T -~ o topo da bhanda de va -
i 15 .
lencia, e todos os dados estac em eletron-volts,

J NIvel ! ' AP ’ op
L . . . |
;- pé i 12.450 ; _ |
l 1 ] ] . 1
] - ] _ i ]
y r? | 11.100 | 10.5
A 12 . ' _ | '
i 4 t o ! !
j T ; 11,140 I - j
15 | X ]
l r3 - l a,a00 ; 19.1 ?
1 ! i |
¥ 1 '
! . [ ) ;
3 | 6.631 ! 6.1 {
15 ! i :
o Tigan) | 1,702 | 3.1 |
' I |
! rl | -10.023 | - .
| | i |
r I -10.152 - _
! 17 | ' : |
i ri ; -15.042 '; - - i




. ' - 856 -
1
Para "n7oe, entretanto, nao c¢xiste publicado outroe calcule teo
d‘f . -
. - B N . iy . B - .
rico aleiv damuele de Perran et. al., obtido atraves dJdo matode NN -
-~ . . B .- .~ . N .
nao~relntivistico., 't contranosicno, oxister muitos dados exmerimon -

tais sobre I'mTe, e baseados nestes dados ¢ que suas faixas de encrpia
tém sido construfdns.aa N - )

Ns resultados obtidos estao apresentados na Tahela IV,4, Ag =
sim, ao contrario do que ocorre com CdTe, nEé se pode afirmar qual se
ria um bom resultado nara um calculo nao-relativistico, e haseado em
primeiros principios, dos niveis de enerpia do NpTe. Podevse, porem. ,
fazer alpumas estimativas er funcao do valor esnerado das éorreqaes -
relativisticas, certamente muito importantes para o Telureto de Hercﬁ
rio, por ser este material muito pesado.

De um modo peral, das corregoes relativisticas, o acoplamento
spin-orbita e a mais importante, afetando em geral com maior intensi-

. n , ‘
dade o estado I'™ , aque se desdobra em dois outros estados, [ (j=§) e

15 8
e 1
r (J?E) . 0 nivel I'" por sua vez, passa a se transformar como I' . A
7 - 1 6
senaracao spin-orhita As = E(I' ) - E(T ) medida experimentalmente e

. o .
o 2 7 :
de 0.9 eV, sendo de 0.92 eV o valor calculado para CdTedg.

_ " Para HaTe, Aq' - nao foi ainda calculado, existindo apenas ‘es :
timativas, como,'poriéx;mplo; a de T.C. Harman%3,_que_f0§néce - -
As;b: = 1.1 eV Admitindo-se este valor de-ﬁg;c como.razoével,useria‘{
necessarioc aumentar vV, de cerca de 20% para obter ofgap”experimentalu
de =0.14 eV41 s € certamente menos que isso, se forem levadas em con-
ta as corregoes massa-velocidade, e de Narwin, que sabidamente afetam
bastante:os'nfveis de energia dos compostos mais pesados. '
Assim € que, no Telureto de Hercﬁrio, se pode esperar, com a
introdugao das corregoes relativisticas (spin-arbita, massa-velocida-
de e Darwin) , e com uma pequena variacao. de VC’ ohter um bom resul-
‘tado, ou seja, a inversao dos niveis Pﬁe FB , e a obtencao do "gap' -
experimental, conforme esquema abaixo [Eustificando assim a sua natu-

. - * ' 79
reza semimetalica, conforme o modelo anresentado por Groves e Paul’’

(R\;-O-\Evs
% R e
:3’ /" T ‘-[: T Y
N ’ Bso.” Ay vy
o ' 7 .
‘ _ e - o=l - i .
P‘S i ‘."""'"'"Ir_}

sem . . com
- 4 x o e ’ s :
- spin-orbita - spin-orbita
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Vhonciuindo, dois aprlmoramcntbs deste trabalho sé Fﬁzem necos=
sﬁtic.'lnitialmente; corrieir o potencial ”muffin—tin"-utiliéado, Ppois
ele nao & essencial ao metodo AP, 0 mais cornleto tratamento as cor}g
§5es?n50 ”muffin—tin“-foi anreseﬁtado-pdr-William'E. Rudge'o; que fez
uma exnansao multinolar da densidade de carga dentro das csferas atonri
cas e calcula o notencial devido a soma dos multinolos, na rede, nor -
‘um método de Fwald generalizado. A parte nao esfcrica do potencial é
tratada pela teoria de perturbacao. Fora das esferas, o nroblema do ro
tencial nao constante envolve o calculo de elementos de natriz do po. -~
tencial entre ondas planas, © dué ¢ facilmente feito para ondas planas.’

Porem a expansao em série de Fourier do potencial & fracamente conver-
génte por causa da natureza coulombiana do potencial iSniCo: dai a ne-
cessidade de outra expans 4o ao meﬁos para o potencial iBﬁico.'Kanes; -
.redﬁZiu'a complexidade- da exhansao'multipolar.de.ﬂudge fazendo somaé -

- na rede somente sobre o potencial ionico (que consiste em monopolos -
nés pontos da rede), e usando a expansao de Fourier para o potencial -
de valencia. - ' - . B . o | _

. 'Finalmente, introduzir as correcoes relativisticas que como ja

foi explicado, sao essenciais para a obtencao de niveis mais ptéximos—.
dos verdadeiros., 0s efeitoé relativisticos podem ser levados en cbntéw
de dois modos : um deles e considerar os termos relatiqisticos do Ta -

C . . - o~ 52,55 . - . v '
-miltoniano como perturbacao " *"":; o outro e tentar diagonalizar o Ta -
o 54

miltoniano relativistico do eletron no cristal, como fez Loucks

Iv.2 - Cd e Te
: —x ==1-x —

" IV,2.1 - Introducao

T . . . -~ . o o ) .o~
fs niveis eletronicos no ponto I para as diversas composicoes
. da liga Cdk Ifg Te (apresentadas na Tabela IV.5) foram calculadas -
. e _ ) . - 2 R
» conforme a teoria exposta nos Capitulos anteriores. =

et

=

pelo metodo AP
Ag TFio., IV.5, IV.6, IV.7, IV.10 e IV,13 mostram ns_resultados_obtidoéi

isto e, a variagao dos niveis T , ' , T , T eI com a composigao x.
o S 115 12 2 2 T

: ,:0bservafseique as'curﬁas_E(F )s sob.o ponto de vista qualitati

vo, sao a reprodugao das'cufvas que %e obtén ligando os orbitais atoni

‘gos g de Vg=Te com 0s resnectivos orbitais s de d~Te Fig. TV.2 .




»

TARVILA IV,5 - Cornosicocs X mara as nuais .foram nesquisadas raizes do

Neterminante Secular com simetria T..
X . ) J

’ | b | RS
T | T T lop T ¥ R
! j ! 1 _ 2. 12 1 15 25 |
,L 1 ; t
- , ‘ 1 ; | RS
; ! n.n n.o i N0 i.-o.o n.n- ; :
A SR T T T N S S B | 0.2 |
i ; ; |
| % 0.2, 0.5 . 0.0 3 0.2 | .3 i
x | 0.6 A6 1 1. 1 0,5 n.s
i n. g 0.2 | N6 .6
i 1.0 | 1.0 | | 0.8 n.8
3 | i !
; ! , 1-0 .
| " !

Da mesma forma, as curvas E{T ) reproduzemn qua11tat1vamente'
13
as curvas que se obtem quando os orhitais n e d de Hpg-Te sao ligados

com os . orbitais respectivos de (d~Te, na correspondencla nf  de  ,Hg
‘(do HeTe) ++ nf? de €d (do CdTe); n? de Te (do HgTe) += nQ de_Te -

(do CdTej, conforme Fig. IV.9. Assim, por exemplo, observa¥se_nitid§

Q
mente a tendencia original de ligacao dos niveis ! de caTe e HeTe,
oriundos ambos do orbital 5s do Telurio, e tamhem dos niveis 5s do -
Cd com o 58 do He (este ultimo, com E = -~ 7.37 Ry nao indieado na-
Fig. I?.Q) As duas curvas entretanto, nao se cruzam, de modo que te
2
mos como resultado numa curva llzando Tl.de HeTe com I'T de CdTe, e
| ' 1 R
outra que sai de'Fl de CdTe e desce bastante, caindo fora da faixa -
de energia pesquisada em x = 5.9.

Identlca caracteristica qualltatlva foi facllmente observada~

nas curvas F(F ), Fig. IV.12, o que superiu uma pesquisa dos ‘autova

12
lores_E(F h] e (T ), no sentido- de obter uma ou. malq llnhas que -
25 o2 _
traduzissem a evolugao do n1ve1 4f14 do Mercurio { - 9.386'Ry) para

o estado (excitado) 4f do Cadmio, e que deveriam cruzar'a_régiﬁo de
‘energias pesquisadas. A degenerescencia destes estados 4f (14 ele- -

tronQ) quperla a evlqtoncxa de dois n1V81§ rooo(12 eletrons) e de um
25
_nlvel r (2 eletrons), os quals, apos exaustivo trabalho, foram ra -
2 .

zoavelnonte locallzados (“105. TV, 11 e IV 13).

F1na1mente fa‘F1g,

Iv. 14 mostra g varlacao das falxas E(K ﬂ)

com & composigao x
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FIGURA IV.5

VARIACAO UOS NWE!S DE ENERGIA r' DA LIGA Cd, Hg,_,Te.
COM A COMPOS!CAO X
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" FIGURA IV_6

VARIACAO DOS NIvEls Ti5 CoM A COMPOSICAO X,
PARA A LIGA - Cd, Hg,  Te
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Cd, Hg e Te, B



5d _Te

6p-Hg

5p.Te

~Bd_Hg

'Ad-Te

5p.Hg

4p_Te
4f_Hg

5d_Cd

15d_Te
Ep.Cd

Sp-Te

| 4d. Te
4p_Cd

4p.Te

4d_Hg ¥
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Fig IV.11 ESBOCO QUALITATIVO DA VARIAGAO DOS NIVEIS
(25 DA LIGA Cdy Hg_,Te, A PARTR DOS
ORBITAIS ATOMICOS DE Cd, Hg e Te. OS:
PONTOS 1,2 e3 SAO PROVAVELMENTE ES-
TADOS EXCITADOS DO Te, E AS RETAS 4

- vEM DOS ESTADOS 4f DE Hg e Te
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Fig:IV_13 ESBOCO QUALITATIVO DA VARIAGAC DOS NIVEIS

[2 DA LIGA cdy Hg, , Te, A PARTIR DOS

ORBITAIS ATOMICOS DE Cd, Hg e Te. A LIN-
HA INTERROMPIDA CORRESPONDE A0S ES-

TADOS  4f  DE Hg e Cd.
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I?.R.E f_iﬂélise dos TMesultados

Ns resultados ohtidos nermiterm uma internretacao imediata na
‘ra ‘o potencial virtual 9mhrevadn.'J5;foi dito anteriormente aque o no .
tencial virtual e o terro mais'baixo erm nualauer série de nerturba -
cao nara'o.nntencial cfistalino.'Fisicarenté, equivale a substituir-
a lira ecris tallna nor um cristal ordenado himotetico, onde o ﬂotenciﬁl
cristalino e_a madia dos potenc1ai§ dos Constituinteé.

Um resultado positivoe deste trabalho foi a verificacao de =~
aue as curvas que. daoc a variacao dos niveis de energia F(I=") corm a
_comnosicao x da lieca Cdx Hﬂl—x TQ sac, do ponto de.vista qualitativo,.
aquelas que se ohtér unindo os orhitais atdomicos dos materiais comno
nentes e evitando a intersecciao de curvas de mesma simetria. Entao ,
fisicamente, usar o notencial virtual no estudo da var1aoao com a -
comnosicao x , das faixas de enerpia da liga Cd Hglhv Te corresnon-
de a evoluir dos estados de TaTe nara os estados de CdTe atraves das
1inhas que. uner os estados atomicos de fd, He e Té.
- Este resultado, se valido nara adualnuer lipa do tino Ax nl-x
C , constitui uma valiesa infornmacao vpara quen deseia fazer um calcy

1o dessa natureza, nossibilirando uma enorme economia de temno de -

comnutagao e nerrite uma internretacao simnles e facil dos resulta =~

dos. _ ‘ .

Por outro lado, para una particular composigao xogas-faixas_
de energia no nonto T de Cdxo }ol Xo Te sao ohtidas levantando-gse -
uma vertical ne nonto %, , na Fig. IV.14, Resta, entao, o mroblema -
de identificar quais dos niveis obtidos sao de valéncia e quais. de
conducao, ou er outras nalavras, identificar o “man” de enersgia para
aquela comnosigao x_ . ' |

Ja foi concluldo ac1ma aque o estados en F de HgTe e PdTe obe
‘decen a uma correspondenc1a biunivoca por:anto, quandorelgs_saq -
preenchldos com os eletrons dismoniveis en cada material '6;ﬁﬁﬁero -
de nIveis ocuﬁadoq no’PpTe'deve ser nalor que o numero de niveis ocu
pados no CdTe, pois este tem 32 eletrons a menos que aquele.

Entao, a medlda que se aumenta a compOSLan X , 0 numero dé
\eletrons da molecula binaria ficticia (Cd Hgl-x) Te, que constitui-
a liga na anroximacao do potencial v1rtual, deve diminuir. Isto im -
plica que, no caminho entre o "gan” do linTe e J ”gan“ do CdTe, deven
passar Curvas tahﬁas e tais que corportem, ao todo, 32 eletrons, o
'qué realmente se verifica; ali estao duas curvas P '(12 eletrons) ,

duas ' (12 eletrons),uma ' (¢ eletrons), uma P (7'e1etrons)' Ce

25 S 12 2
uma Y (? eletrons) '
; 1
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Fig: IV.15 GAP DE ENERGIA EM FUNGAO DA COMPOSICAD, PARA
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TABELA IV_6 VARIACAO DO GAP Eg p-E(r') E(rj) coM A
COMPOSIGAD x, PARA Cd x H9;,Te.

' -}
°°mp:5‘°a° Eérdsiis o i Egap RY)
relagdo a Hgle) '
0000 0 . [ _ s 139
0620 2 . G| 125
0125 4 W _hs| o7
0187 6 T 080
0.250 8 e _ Iy 040
0312 10 o lis| a0
037% 12 s 345
0437 14 117~ Iis 350
0,500 16 v+ _ b5 | 368
0562 T s 37
0526 20 o _ s 365
0588 ' 22 W _ lss 330
0750 24 [T _ lis 270
0812 26 T _ Is 200
0.876 28 s _ N 350
0938 30 T _ s 340
1000 32 Iy _ Iis 160
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e do Moredrio, esto nurero varia centinuarente deo 132 a 1NN, isto @,

anarece nurcro fracionario de eletrouns. Imtretanto, nara se ter ura

ideia da variacao do can com a cornosicao da lira, na anroximacao =
do motencial virtual, node-se levar em conta aquelas comnosigoes x

. - - . . .
vara as quals o nurero de eletrons da nolecula ficticiag (Cd* Ny YT

T-x

& inteire; desse rodo, noder ser nreenchicdos os niveis intermedia
rioes entre o tono da handa de valancia de (dTe e de lteTo. -

0 san fol estirado (Tig. TV,18) nmnara 1f valores de %, sando
que no intervelo entre cada nar Je comnosicges sucegsivas considera

das ha uma variacao de ? eletrons. A reta anresentada na Fire, 7,2 =

t

¢ o resultado experitveantol das medidas obtidas nara o "rap™ en fun-

17,13

cao da cormosicoo da lig .

A resultado deixa a desejar - anesar de anresentar ia ur -
‘man nulo.na repjao entre x = .1 e x = .2 = nor duas princinais va -
=des ¢ ura, & a ausancia da correcas relativistica, e outra, o uso-
da agroxiﬁaq;o do matencial virtual, Trros renores sac decorrentes-
do uso do nodelo "ruffin-tin", e do "exchanrce™ de Slater.:

"~ IR - . + . .
A correcso raelastivistica, cuando introduzide, desdobra os -

* . : ’ . :
niveis derenerados do seruinte nodo

r > T - !
1 p .
r -
r s 7 '
15 r -
2 '
12 A '
,
T -+ 3
25 r
6
r - T
2 7

Consequentemente, a variagao dos niveis nao-relativisticos -

em funcao da comnosicao (Tip., TV.14) sera hastante modiffcada, nois,

.

alem de ocorrer o desdobramento de niveis depenerados, a inclusao =
dos efeitos relativisticos reduz o numero de sinetrias nossiveis de

5 para 3(T" ,I' ,T ), e cruzamentos como, pof ekemplo, 05 que ocor-
: 6 7 8 . . . '
rem entre F(T )} e (" ), B(" ) e E(" ), etc., nao mais occorre -
_ ' . 25 15 12 15 ' :
rao. '

Esta corregzo, extremamente irnortante, se impBe como necessé'

ria para um resultado mais adequado. Nao sera, entretanto, suficien-
. . . N . 4 & N . N - .

' te, pois,ja mostrou Stern”, o notencial virtual & de utilizacao 'limi.




tada no que diz reancito a exnlicacao de pronriedades eletronicas das
liras. Anroximacoes mais sofisticadas, como a do notencial coerente
foram introduzidas, recantemente, ¢ prande tem sido o eaforco no sen-
tido de melhorar as anroximacoes exigtentes.
ma mossivel mancira de abordar o nprohlema sera a de utilizar
a diferenca entre o notencial da lica ¢ o notencial virtual cemo uma
' -~ - 1 r . . htid —
nerturbacao, sendo as funcoes de onda e os niveis de enercia obtidos

‘ . ‘ ~ 53
em ordem crescente na teoria de perturbacao” ',

TV.3 - cOUCLUSATS

Foi deterhiﬂada a estrutura de niveis, no centro da zona de
Brillouin, do €dTe e do."aT , e a variacao dos nfveis de enerpgia da -
liga cd, Te, Te com a comnosicao pelo matodo APY nao-relativistico.
Os resultados obtidos, embora razoaveis em vista de ser esta uma pfi-
meira aproximagao ao problema, devem ser anrimorados, sendo necessé--
rio levar em conta as correcoes relativisticas. Foi feita uma inter ~
pretacao das curvas de energia E(I') em funcao da composicao, ficando-
demonstrada a necessidade de um potencial cristalino mais realistico-
‘que o potencial virtual, para a obtencao das corretas faixas de ener-

: ;- ) . . m
gia da liga Cdx Hgl-x Te.
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ARRNRIOR T

' ! n
EESTRITURA ZTHNC-BLANDE E. 0 GrRUPND le

RIS S e s e r———

\ .

A estrutura zinc-blende e constiturda nor duas redes fcc des
locadas uma da outra ao lonro da diasonal da nrimeira de 1/4 de seu
comnrimente. (Ti~, A,T,1),

Ns vetores primitivos nara a estrutura sao

-+ a -~ -
a, = -:; (x + v)
e d a A
a, =5 {(x + 2)
) —53 = —-g— (:; + {7\)

0 prupo espacial aue e simorfico, e formado melas operacoes

> L > -
a!Rn onde o grupo das translacoes { Ean } corresponde as -
translacoes da rede fcc @
‘..T‘ o= > >
R = n,a, + n,a, + n_,a
n 171 272 373

com n

1» Mys D, inteiros, e o sruno désrotagaes-{ a“?} & constitul
do pelas 24 operacoes do grumo Td. (Tahela A,T. ).

‘lg vetores kn da rede recinroca sao

> _ -»> . > -+ _
k = nla1 n2a2 + nga3 . s Com

1 2 3
: > A -
>k a, a
a, = 27 = 1 e k+ s, 1, 3, k cfciicos.
a, .{a.ha,)
1 i Tk

A cela nrimitiva da rede recinroca, que constitui a nrimeira
zona de Brillouin, & um octaedro truncado mostrado na fig. A.T.2.
2 . -

m;-(ﬁ,ﬂ,O)-(lsto e

- > >
0 prumo do vetor de onda k , para k =
o centro da zona de Brillouin ~ ponto T ), € o proprio grupo Td .

A Tabela A.IT traz as matrizes e os tracos das representacoes

irredutiveis do grupo Td .
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