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En el presente trabajo se realiza una determinacién de los potenciales de deformacién a partir de
cdlculos de primeros principios mediante la utilizacién de la aproximacién local de la Funcional de
la Densidad y de pseudopotenciales, para materiales semiconductores del tipo IV y III-V.

INTRODUCCION

La determinacién de las propiedades electréni-
cas en semiconductores bajo presién hidrostética
se ha realizado tanto en forma experimental como
teérica. La dificultad experimental para alcanzar
muy altas presiones ha sido subsanada con la uti-
lizacién de las celdas de diamante (Diamond Anvil
Cell, DAC), que ha permitido obtener presiones de
hasta 20 GPa, mientras que en los cdlculos teéricos
esta limitacién no existe.

A partir de cdlculos ab-initio y mediante el uso
de la funcional densidad y pseudopotenciales, es
posible determinar, en un esquema autoconsisten-
te, las propiedades estructurales de un sélido en
sus distintas fases con alta precisién. En tal senti-
do, y utilizando una modificacién del teorema del
virial, es posible calcularlas propiedades electréni-
cas, estructurales y dindmicas bajo presién hidros-
tdtica partiendo de cdlculos de primeros principios,
y confrontarlos con valores experimentales, obte-
niéndose excelentes resultados.

En este trabajo se hace un estudio de los poten-
ciales de deformacién basiandose en el esquema de
cdlculo arriba mencionado. Los materiales que se
estudian son semiconductores tipo IV y III-V.

Se puede definir el potencial de deformacion hi-
drostdtico o volumétrico para un dado estado X co-
mo:

V,X) =9 EX)/dInV

donde E (X) es la energia del Estado X (siendo X un
punto arbitrario de la estructura de banda)y V es
el volumen del semiconductor!. Se han realizado
en afios pasados numerosos trabajos sobre poten-
ciales de deformacién mediante la utilizacién de
tensiones uniaxiales?. Se presenta aquiuna forma
diferente de calculo de estos potenciales, mediante
presiones hidrostdticas.
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Una determinacién teérica de V, es particular-
mente importante debido a la gran dispersién de
los valores experimentales existentes.

La importancia del conocimiento de tales poten-
ciales es por surelaciéon con fenémenos fisicos inhe-
rentes a la estructura del sélido, tales como inte-
raccién electrén-fonén, determinacién de la conduc-
tividad dc en semiconductores dopados, cambios en
la constante de red inducidos por dopaje, etc.

La determinacién de los autovalores E (X) me-

- diante la utilizacién de los pseudopotenciales ab-

initio lleva consigo, debido al método de genera-
cién, la contribucién proveniente del potencial de
intercambio y correlacién. En el formalismo utili-
zado® se debe extraer del cdlculo este potencial pa-
ra obtener el potencial de deformacién.

CALCULOS REALIZADOS

En base a célculos realizados sobre compuestos
tales como GaP y GaAs o elementos como Ge y Sise
determinan los potenciales de deformacién. Como
hemos dicho anteriormente, existe una gran dis-
persién en los resultados tanto experimentales co-
mo teéricos. Recientes calculos realizados! con
LMTO (Linear Muffin-Tin Orbitals), producen re-
sultados, que con respecto a los valores obtenidos
en el presente trabajo, como se pueden ver en la ta-
bla I, tienen errores de la misma magnitud.

CONCLUSIONES

Sibien se puede decir que en los cdlculos realiza-
dos en el presente trabajo, existen diferencias con
respecto a los valores experimentales, debe remar-
carse que el potencial de deformacién obtenido pa-
ra el Si, Unico elemento convergido, se encuentra
en excelente concordancia con los valores experi-
mentales, por tanto, se podria predecir que con
energias de corte mds elevadas (las usadas en este

SAN LUIS 1989 - 243



trabajo son de aprox. 14Ry) en los cdlculos parael - Debe destacarse también, que existe una gran
Ge, GaP y GaAs los valores del potencial de de- dispersién en cuanto a los valores experimentales,
formacién mejoraran sensiblemente, convalidando  por tanto habria que sugerir nuevas determinacio-
el uso de este tipo de cdlculo para el presente. nes que unifiquen estos resultados.

problema. '
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