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Física de Semicondutores

Sexta aulaFÔNONS


	
Resumo das aulas anteriores

• Cálculo dos auto-estados e auto-energias dos elétrons em um
semicondutor é complicado, devido ao grande número de átomos.•
Simetria de translação impõe que auto-funções sejam funções de
Bloch.

, , 1 2 3n m pR n a m a p a rede cristalina é o conjunto de
vetores

( )ik rk kr e u r

• Auto-estados indexados pelo vetor k, auto-energias são função
de k.• Basta considerar os valores de k dentro da primeira zona de
Brillouin:

ii i

ka a

• Outras simetrias do cristal (rotação, inversão, espelho,…)
facilitam cálculo da estrutura das bandas de energia
eletrônicas.


	
Métodos de cálculo de estruturas de bandas de energia
eletrônicas:1. Tight Binding (LCAO)

• Usa funções atômicas como base para escrever as funções de
Bloch• Alguns termos do hamiltoniano são introduzidos
empiricamente

2. OPW (Orthogonalized Plane Wave)

• conjunto de funções-base: ondas planas

, expk G i k G r

, , ,c ck G k G k Gc

3. Pseudo-potencial

• o potencial real, que varia rapidamente nas vizinhanças dos
“caroços”, é substituído por um potencial que varia suavemente

4. Método k.p2 2

+2

k p km m

• Expansão em torno de k0 , termo é perturbação.


	
Propriedades vibracionais - fônons

Até agora: potencial cristalino periódico estático.Em qualquer
temperatura: átomos vibrando, vibração aumenta com T.

Propriedades eletrônicas na estrutura cristalina considerando
vibrações:• determinar as características e propriedades das
vibrações;• determinar interação elétrons com vibrações:
espalhamento

pequenas oscilações em torno de R0 :oscilações harmônicas

Forma geral do potencial interatômico:Forma geral do potencial
interatômico:


	
Energia potencial em torno do ponto de equilíbrio R0 :

0 0

22

0 2

1( )2R R

U UU R U R R RR R

Como R0 é um ponto de mínimo: 201( )2

U R U R C R

0R

UCR

usvs

“cristal” linear com dois átomos, de massas M1 e M2 :


	
equilíbrio

vibrando

Equações de movimento:

com soluções do tipo:


	
substituindo as soluções as soluções propostas nas eqs de
movimento:

que pode ser escrita na forma matricial:

para que a solução seja não-trivial devemos ter:

para k 0: para k = /a:


	
dois tipos de vibrações: ópticas e acústicas

para as vibrações ópticas, , temos

para as vibrações acústicas, 2 2 21 2

/ 2C k aM M

, temos u v

, k 0

, k 0


	
Vibrações acústicas e ópticas

longitudinais

transversais:


	
Três dimensões

podemos expandir em torno das posições de equilíbrio:

Chamando de ukl o deslocamento do equilíbrio do íon k na célula
unitária l:

A matriz ,kl k l contém as constantes de força que descrevem a
interaçãoentre os íons.

O Hamiltoniano (clássico) acima permite calcular os modos
normais do sistema. Uma vez de posse dos modos normais, podemos
quantizar a energia destes.


	
Como consequência da simetria translacional, o deslocamento do
íon k na célula unitária l pode ser expresso em termos do
deslocamento do íon correspondente na célula unitária localizada na
origem:

0, expkl k lu q u i q R t

Se duas ondas diferem de um vetor da rede recíproca: q q G

0

0

, exp exp

exp

kl k l l

k l

u q u i q R t iG R

u i q R t

ou seja, só é necessário considerar os vetores q na primeira
zona de Brillouin.


	
0, expkl k lu q u i q R t

Substituindo a expressão para

no Hamiltoniano

encontramos as amplitudes vibracionais 0kue as frequências q
possíveis.

Em três dimensões podemos ter dois tipos de vibrações
transversais e uma longitudinal para cada átomo na célula
primitiva: 3 modos por átomo.

Por exemplo: para dois átomos por célula primitiva (estrutura do
diamante, estrutura blenda de zinco) temos 6 tipos de vibrações: 2
longitudinais e 4 transversos.

Para cada tipo de vibração temos N valores possíveis de q

onde N é o número de células primitivas no cristal.


	
Vibrações da rede cristalina são quantizadas

Conjunto de n osciladores harmônicos acoplados

Energias permitidas para as vibrações da rede cristalina:

12k k k

n

é o número de ocupação do modokn k

é o número de fônons do modo


	
longitudinais e transversais, contém as informações que
necessitamos

q As relações de dispersão para os fônons ópticos e
acústicos,

GaAs


	
Fônons ópticos em três dimensões: longitudinais ou
transversais

fônons ópticos longitudinais produzem polarização na rede, se
átomos com cargas diferentes (e.g., GaAs)

fônons LO tem energia maior que fônons TO em k 0


	
fônons LO tem energia maior que fônons TO em k 0 em
semicondutores com átomos de ionicidade diferentes (e.g.,
GaAs).

Força “restauradora” F = Cx + Ei e*

também, normalmente, se tem energia dos fônons LA > energia
fônons TA, porque módulos elásticos de cisalhamento são menores que
os módulos elásticos de compressão (em geral).

InAs Si


	
Dispersão de fônons para Si, experimental (pontos) e teórica
(linhas)


	
Dispersão de fônons para GaAs, experimental (pontos) e teórica
(linhas)


	
Dispersão de fônons para GaN, experimental (pontos) e teórica
(linhas)(estrutura wurtzita, 4 átomos/célula primitiva 12
fônons)


	
Determinação experimental das relações de dispersão de
fônons

• espalhamento inelástico de neutrons• espalhamento
Raman/Brillouin• espalhamento inelástico de raios-X com ultra-alta
resolução• técnicas ultrasônicas• espalhamento infravermelho
distante


	
Estatística de fônons

fônons se comportam como bosons estatística de Bose-Einstein

1

exp 1B

n

k T

para 1Bk T

Bk Tn

temos:
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