Расчет зонной структуры Si, C и 3C-SiC методом псевдопотенциала
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Одним из успешных методов описания электронных свойств кристаллов является метод полуэмпирического псевдопотенциала. Для расчета зонной структуры сначала решается задача на собственные значения одноэлектронного псевдогамильтониана без учета спиноорбитального взаимодействия. Для этого мы использовали модификацию Brust’а метода возмущений Lowdin’а [1]. Полученные таким образом собственные функции были использованы для формирования новых пробных функций, которые были применены для решения задачи на собственные значения гамильтониана со спиноорбитальным взаимодействием согласно методу [2]. В нашем случае задача на собственные значения псевдогамильтониана со спиноорбитальным взаимодействием
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сводится к решению следующего секулярного уравнения
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Расчет секулярного уравнения выполнен в 1/48 части зоны Бриллюэна. Результаты расчета зонной структуры полупроводников Si, C и 3C-SiC хорошо согласуются с экспериментальными данными.
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