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Se estudia la estructura electrénica de los cristales de Germanio y de los compuestos cristalinos de Galio-
Fosforo y de Silicio-Carb6n, usando un potencial funcional de la densidad local de spin (LDA) y el método
LMTO se calculan las bandas de energia, la banda de energia prohibida, la densidad de estados DOS, la
energia total del sistema cristalino. Las propiedades electrénicas se ajustan bien a los resultados experimen-

tales.
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Electronic Structure in crystalline system of Ge, GaP and SiC

Be study the electronic structure of Ge and of the compounds GaP and SiC, we utilized a local density
potential (LDA) and the method (LMTO) we present the calculated energy band, band-gaps, the density
occupied states DOS, the total energy of crystalline system. There is good agreement between the calculated

electronic properties and experimental results.
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1. Introduccion

Debido a sus propiedades electronicas, mecanicas y
quimicas a los semiconductores como el Germanio, Galio-
Fésforo y Silicio-Carbén, los han convertido en los materia-
les mas prometedores para sus aplicaciones en dispositivos
de alta temperatura y potencia. La gran energia de enla-
ce de estos materiales los hace resistentes a los ataques
quimicos y a la exposicién de radiacién solar.

De cualquier modo, en muchos calculos LDA para se-
miconductores o aislantes la brecha de la energia prohibi-
da se desestima entre unos treinta a cincuenta por ciento.
Este problema de la banda de energia prohibida esta re-
lacionado a una baja energia de la banda de conduccién
en muchos calculos LDA de computacién y no se ajustan
bien a los resultados experimentales. De esta manera en
este articulo presentamos una alternativa para el calculo
de la estructura electrénica de sélidos cristalinos.
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Figura 1: Bandas de energia del cristal de Germanio



2. Fundamento teorico

En este articulo, reportamos el calculo ab-initio de la
estructura electrénica (las bandas de energia, la densidad
de estados DOS) y la energia total en el estado fundamen-
tal del Germanio y de los compuestos binarios de Galio-
fosforo GaP [1] y del Silicio-Carbén SiC [2], usando el
método de los orbitales lineales muffin-tin en la aproxima-
cion de las esferas atémicas LMTO-ASA [3], modelo que
usa la teoria del funcional densidad (DFT) [4] en su forma
local.

Como potencial de interaccién electrénica, que actia
sobre los electrones en la red cristalina, usamos un po-
tencial efectivo de tipo Muffin-Tin. Este potencial, que
formulamos utilizando el funcional densidad de spin local,
usa como aproximacién para el término de intercambio
y correlacion, el potencial de correlacion para un gas
homogéneo de electrones de Ceperley-Alder discutido ex-
celentemente por MacLaren [5] en 1991. Este potencial
de interaccién ya contiene toda la informacién de la es-
tructura cristalina, como la constante de la red cristalina,
la posicion de los atomos en la celda convencional y se
calcula a partir de la densidad electrénica del atomo libre
pero con una distribucién diferente para la red cristalina
del sélido [6].
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Figura 2: Bandas de energia del cristal binario de Galio-Fosforo

Con este potencial, se resuelve la ecuacion auto-
consistente de Kohn-Sham [7], para un electrén que in-
teracciona con el potencial efectivo de la red cristalina,
usando el método LMTO de Hans L. Skriver [3[6] y se
calculan los parametros potenciales que nos permite for-
mular la base LMTO ortogonal que se usa para calcular la
estructura de las bandas de energia y calcular la densidad
de estados DOS. Finalmente con la DOS ya conocida, se
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calcula la energia total del sélido cristalino.

SiC Y=0.0

055

\

Ve

015
= 005 p
os
1 4 ¢ 1
2 025 | _—
8 045 y
x*
[l
(3
£ 0ss 1

©0AS 1

105 4

125

L r X K r
Vedor &

Figura 3: Bandas de energia del cristal binario de Silicio-
Carbén

3. Datos

Para calcular el potencial efectivo que usamos para
resolver la ecuacion de Kohn-Sham para el sélido, usamos
la constante de red de 10.696 au para Ge, de 10.299 au
para GaP y de 8.220 au para SiC [8]. La tabla [1] muestra
el radio de las esferas atémicas que usamos para el calculo
del potencial efectivo. Para calcular el radio de la esfera
atomica del Galio y del fésforo ambos de red cristalina
ortorrombica, usamos las constantes de la red publicada
N.W. Ashcroft [9].
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Figura 4: Densidad de estados del cristal de Ge.
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4. Resultados y discusion

Las propiedades electronicas de Ge obtenidas para un
calculo LDA con un valor del parametro de transferencia
de carga electrénica a la red cristalina, de 0.47, resul-
tan muy buenas, puesto que la estructura de las bandas
de energia calculadas aqui, presenta un gap y el tipico
perfil de las bandas de energia por ejemplo, reportadas
por Wang en 1993 [I0]. Sin embargo, entre la banda de
valencia y la banda de conduccién calculadas para germa-
nio aqui, presenta un pequefio gap indirecto de 0.312 eV.
Este brecha de energia prohibida se aprecia en la Fig.[1]
que muestra una grafica de las bandas de energia en las
direcciones de alta simetria para la red cristalina del Ge.
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Figura 5: Densidad de estados del cristal binario de Galio-
Fosforo
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Figura 6: Densidad de estados del cristal binario de Silicio-
Carbén

Para el caso de compuestos binarios con estructura
cristalina blenda de cinc el GaP y el SiC, en ambos siste-
mas cristalinos, los resultados del calculo LDA presentan
excelentes propiedades electrénicas para el valor de 0.0,

del parametro de transferencia de carga electr6nica a la
red cristalina. Las bandas de energia de los dos compues-
tos GaP y SiC ,se pueden apreciar en la Fig.[2] y la Fig.[3]
respectivamente.

La estructura de las bandas de energia de ambos
compuestos presentan una brecha indirecta de energia
prohibida entre la banda de valencia y la banda de con-
duccién, de 2.32 eV para el GaP y de 2.22 eV para el SiC,
en ambos casos los calculos LDA de la densidad de esta-
dos DOS, que se observa en la Fig.[4], Fig.[5] y Fig.[6].
confirman la magnitud de la energia prohibida de estos
sistemas cristalinos. Los valores estan excelentemente de
acuerdo a lo reportado por Y. Wang [I], C. S. Wang [10]
para GaP y el reportado por L. Zhao [2] y a los resultados
experimentales reportados en la literatura de especialidad.
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Figura 7: Energia total calculadas para los cristales de Ge, GaP
y SiC

Los resultados del calculo LDA para la energia total,
en funcién del parametro de transferencia de carga a la
red cristalina, de los sistemas de Ge, GaP y SiC se pre-
senta en la Fig.[7]. Para la curva de energia del Ge existe
un minimo relativo con un valor de energia de -16.77 Ry,
cuando al parametro, de transferencia de carga a la red
cristalina, le corresponde justo el valor de 0.47 y es que
para este valor se obtiene una buena estructura de las
bandas de energia y de la densidad de estados para el
solido cristalino de Ge.

Para el caso de los cristales con estructura cristalina
de tipo blenda de cinc,| como la de GaP y SiC, resul-
ta diferente a la del germanio, pues la energia total es
minima cuando el parametro de transferencia de la car-
ga a la red cristalina toma el valor 0.0, en este caso la
energia total toma el valor de -18.67 Ry para sistema
cristalino de GaP y toma el valor de -20.43 Ry para el
sistema cristalino de SiC, tal como se aprecia en la Fig.[7].
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Cristal R(a.u.)
Ge 2.632
Ga 2.504
P 2.484
Si 2.527
C 1.660

Tabla 1: Radio de las esferas atémicas en la red cristalina

Conclusiones

Los calculos LDA hechos para las propiedades elec-
trénicas usando la Density Functional Theory DFT y el
método LMTO, dan excelentes resultados para el caso de
los sistemas cristalinos con estructura cristalina de tipo
zincblende, Gap y SiC. Para el caso de Ge los resultados
muestran un excelente perfil de las bandas de energia y
de la densidad de estados, pero con una banda de energia
prohibida aproximadamente la mitad de 0.77 eV reportado
por Wang [10] en la literatura.
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