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Estrutura eletrónia en sistemas ristalinos de Ge, GaP y SiC
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Se estudia la estrutura eletrónia de los ristales de Germanio y de los ompuestos ristalinos de Galio-

Fosforo y de Siliio-Carbón, usando un potenial funional de la densidad loal de spin (LDA) y el método

LMTO se alulan las bandas de energía, la banda de energía prohibida, la densidad de estados DOS, la

energía total del sistema ristalino. Las propiedades eletrónias se ajustan bien a los resultados experimen-

tales.
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Eletroni Struture in rystalline system of Ge, GaP and SiC

Be study the eletroni struture of Ge and of the ompounds GaP and SiC, we utilized a loal density

potential (LDA) and the method (LMTO) we present the alulated energy band, band-gaps, the density

oupied states DOS, the total energy of rystalline system. There is good agreement between the alulated

eletroni properties and experimental results.
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1. Introduión

Debido a sus propiedades eletrónias, meánias y

químias a los semiondutores omo el Germanio, Galio-

Fósforo y Siliio-Carbón, los han onvertido en los materia-

les más prometedores para sus apliaiones en dispositivos

de alta temperatura y potenia. La gran energía de enla-

e de estos materiales los hae resistentes a los ataques

químios y a la exposiión de radiaión solar.

De ualquier modo, en muhos álulos LDA para se-

miondutores o aislantes la breha de la energía prohibi-

da se desestima entre unos treinta a inuenta por iento.

Este problema de la banda de energía prohibida esta re-

laionado a una baja energía de la banda de onduión

en muhos álulos LDA de omputaión y no se ajustan

bien a los resultados experimentales. De esta manera en

este artíulo presentamos una alternativa para el álulo

de la estrutura eletrónia de sólidos ristalinos. Figura 1: Bandas de energía del ristal de Germanio
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2. Fundamento teório

En este artíulo, reportamos el álulo ab-initio de la

estrutura eletrónia (las bandas de energía, la densidad

de estados DOS) y la energía total en el estado fundamen-

tal del Germanio y de los ompuestos binarios de Galio-

fósforo GaP [1℄ y del Siliio-Carbón SiC [2℄, usando el

método de los orbitales lineales mu�n-tin en la aproxima-

ión de las esferas atómias LMTO-ASA [3℄, modelo que

usa la teoría del funional densidad (DFT) [4℄ en su forma

loal.

Como potenial de interaión eletrónia, que atúa

sobre los eletrones en la red ristalina, usamos un po-

tenial efetivo de tipo Mu�n-Tin. Este potenial, que

formulamos utilizando el funional densidad de spin loal,

usa omo aproximaión para el término de interambio

y orrelaión, el potenial de orrelaión para un gas

homogéneo de eletrones de Ceperley-Alder disutido ex-

elentemente por MaLaren [5℄ en 1991. Este potenial

de interaión ya ontiene toda la informaión de la es-

trutura ristalina, omo la onstante de la red ristalina,

la posiión de los átomos en la elda onvenional y se

alula a partir de la densidad eletrónia del átomo libre

pero on una distribuión diferente para la red ristalina

del sólido [6℄.

Figura 2: Bandas de energía del ristal binario de Galio-Fosforo

Con este potenial, se resuelve la euaión auto-

onsistente de Kohn-Sham [7℄, para un eletrón que in-

teraiona on el potenial efetivo de la red ristalina,

usando el método LMTO de Hans L. Skriver [3, 6℄ y se

alulan los parámetros poteniales que nos permite for-

mular la base LMTO ortogonal que se usa para alular la

estrutura de las bandas de energía y alular la densidad

de estados DOS. Finalmente on la DOS ya onoida, se

alula la energía total del sólido ristalino.

Figura 3: Bandas de energía del ristal binario de Siliio-

Carbón

3. Datos

Para alular el potenial efetivo que usamos para

resolver la euaión de Kohn-Sham para el sólido, usamos

la onstante 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 atómias que usamos para el álulo

del potenial efetivo. Para alular el radio de la esfera

atómia del Galio y del fósforo ambos de red ristalina

ortorrombia, usamos las onstantes de la red publiada

N.W. Ashroft [9℄.

Figura 4: Densidad de estados del ristal de Ge.
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4. Resultados y disusión

Las propiedades eletrónias de Ge obtenidas para un

álulo LDA on un valor del parámetro de transferenia

de arga eletrónia a la red ristalina, de 0.47, resul-

tan muy buenas, puesto que la estrutura de las bandas

de energía aluladas aquí, presenta un gap y el típio

per�l de las bandas de energía por ejemplo, reportadas

por Wang en 1993 [10℄. Sin embargo, entre la banda de

valenia y la banda de onduión aluladas para germa-

nio aquí, presenta un pequeño gap indireto de 0.312 eV.

Este breha de energía prohibida se apreia en la Fig.[1℄

que muestra una grá�a de las bandas de energía en las

direiones de alta simetría para la red ristalina del Ge.

Figura 5: Densidad de estados del ristal binario de Galio-

Fosforo

Figura 6: Densidad de estados del ristal binario de Siliio-

Carbón

Para el aso de ompuestos binarios on estrutura

ristalina blenda de in el GaP y el SiC, en ambos siste-

mas ristalinos, los resultados del alulo LDA presentan

exelentes propiedades eletrónias para el valor de 0.0,

del parámetro de transferenia de arga eletrónia a la

red ristalina. Las bandas de energía de los dos ompues-

tos GaP y SiC ,se pueden apreiar en la Fig.[2℄ y la Fig.[3℄

respetivamente.

La estrutura de las bandas de energía de ambos

ompuestos presentan una breha indireta de energía

prohibida entre la banda de valenia y la banda de on-

duión, de 2.32 eV para el GaP y de 2.22 eV para el SiC,

en ambos asos los álulos LDA de la densidad de esta-

dos DOS, que se observa en la Fig.[4℄, Fig.[5℄ y Fig.[6℄,

on�rman la magnitud de la energía prohibida de estos

sistemas ristalinos. Los valores están exelentemente de

auerdo a lo reportado por Y. Wang [1℄, C. S. Wang [10℄

para GaP y el reportado por L. Zhao [2℄ y a los resultados

experimentales reportados en la literatura de espeialidad.

Figura 7: Energía total áluladas para los ristales de Ge, GaP

y SiC

Los resultados del alulo LDA para la energía total,

en funión del parámetro de transferenia de arga a la

red ristalina, de los sistemas de Ge, GaP y SiC se pre-

senta en la Fig.[7℄. Para la urva de energía del Ge existe

un mínimo relativo on un valor de energía de -16.77 Ry,

uando al parámetro, de transferenia de arga a la red

ristalina, le orresponde justo el valor de 0.47 y es que

para este valor se obtiene una buena estrutura de las

bandas de energía y de la densidad de estados para el

sólido ristalino de Ge.

Para el aso de los ristales on estrutura ristalina

de tipo blenda de in,l omo la de GaP y SiC, resul-

ta diferente a la del germanio, pues la energía total es

mínima uando el parámetro de transferenia de la ar-

ga a la red ristalina toma el valor 0.0, en este aso la

energía total toma el valor de -18.67 Ry para sistema

ristalino de GaP y toma el valor de -20.43 Ry para el

sistema ristalino de SiC, tal omo se apreia 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 atómias en la red ristalina

Conlusiones

Los álulos LDA hehos para las propiedades ele-

trónias usando la Density Funtional Theory DFT y el

método LMTO, dan exelentes resultados para el aso de

los sistemas ristalinos on estrutura ristalina de tipo

zinblende, Gap y SiC. Para el aso de Ge los resultados

muestran un exelente per�l de las bandas de energía y

de la densidad de estados, pero on una banda de energía

prohibida aproximadamente la mitad de 0.77 eV reportado

por Wang [10℄ en la literatura.
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