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1 Tensors de stiffness en estructures ZincBlenda i wurtzita

El tensor de stiffness relacciona 'energia elastica amb I’strain (deformacio):
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E = 5 Zklcijqujekl (1)
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i també els tensors de stress (forga) i strain (deformacio):
oij = Cijrien (2)
Kl

A efectes de simplificar la presentacid, 'equacié anterior (2) sol ser escrita en forma matricial relacionant
les components linealment independents dels dos tensors:
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Continuant amb la simplificacid, la notacio de Voigt estableix el seiient canvi de notacié:
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De manera que l'eq. (3) quedal
o1 Cii Cip Ci3 Ciy Ci5 Cig €1
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g3 _ €3
g4 o €4 (5)
g5 €5
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En el cas de les estructures cristal-lines de ZnBl i wurtzita, assumint que la direccié z és la [001] en el
cas ZnBl i en el cas de wurtzita fem coincidir z amb ’eix ¢ principal (direccié [0001]), hi ha un conjunt

1Pareu atencié que en el cas de I’strain el canvi de notacié implica també 1’absorcié del factor 2, e.g. 2e12 = €g.



de simetries (com ara la més immediata que Cy13 = Co; perd també altres que ara no detallem) fa que les
matrius del tensor d’stiffness d’una i altra estructura queden en la forma:

Cii Ci2 Ci2 O 0 0 Cii Ci2 Ciz O 0 0
Ci2 Cn Ci2 O 0 0 Cio Cnn Cis 0 0 0
c _| Gz Ci2 Ciu O 0 0 c _ | Cizs Ciz O3 O 0 0 (6)
ZnBl 0 0 0 Cyu 0 0 |2 Twwt 0 0 0 Cyu 0 0
0 0 0 0 Cyuq O 0 0 0 0 Cyuq O
0 0 0 0 0 Cuy 0 0 0 0 0 Ces
Imaginem que volem efectuar una rotacié de I'estructura cristal-lina definida per la matriu w;;,
cosfcos¢p cosfsing —sinf
u= —sing cos ¢ 0 (7)
sinfcos¢ sinfsing cosf

En el cas d’una rotacié [001] — [111] cos@ = 1/+/3, sin® = /2/3, sin¢ = cos¢ = 1/y/2. Doncs bé, el
canvi de coordenades ens fa passar des de C fins a C’, d’acord amb:

!/
ikl = Z Ui WUk UsCapys (8)
a,B,v,6

Per tant, tenim que retroescriure el tensor C' en la forma tensorial inicial Cjj;x; (on per exemple, Ci111 =
C11, Cr123 = 0, etc. ) efectuar els productes i reescriure el tensor resultant en notacié de Voigt. En
Mathematica aquest correspondencia s’escriu:

matC[[1,1]] = C[[1,1,1,1]]; matC[[1,2]] = C[[1,1,2,2]]; matC[[1,3]] = C[[1, 1,3, 3]];
matC|[1,4]] = C[[1,1,2,3]]; matC[[1,5]] = C[[1,1,1,3]]; matC][1,6]] = C[[1,1,1,2]];
matCl[2,1]] = C[[2,2,1,1]]; matC][2,2]] = C[[2,2,2,2]]; matC][2,3]] = C[[2,2,3,3]];
matC[[2,4]] = C[[2,2,2,3]]; matC|[[2,5]] = C[[2,2,1,3]]; matC[[2,6]] = C[[2,2,1,2]];
matC|[3,1]] = C[[3,3,1,1]); matC[[3,2]] = C[[3,3,2,2]]; matC][3,3]] = C[[3,3,3,3]];
matC|[3,4]] = C[[3,3,2,3]]; matC|[3,5]] = C[[3,3,1,3]]; matC][3,6]] = C[[3,3,1,2]];

9)
matC[[4,1]] = C[[2,3,1,1]]; matC[[4,2]] = C[[2,3,2,2]]; matC[[4,3]] = C[[2,3,3,3]];
matC[[4,4]] = C[[2,3,2,3]]; matC[[4,5]] = C[[2,3,1,3]]; matC][4,6]] = C[[2,3,1,2]];
matC[[5,1]] = C[[1,3,1,1]]; matC|[[5,2]] = C[[1,3,2,2]]; matC][5,3]] = C[[1,3,3,3]];
matC[[5,4]] = C[[1,3,2,3]];  matC[[5,5]] = C[[1,3,1,3];  matC[[5,6]] = C[[1,3,1,2]];
matCl[6,1]] = C[[1,2,1,1]]; matC][6,2]] = C[[1,2,2,2]]; matC][6,3]] = C[[1,2,3,3]];
matC[[6,4]] = C[[1,2,2,3]]; matC[[6,5]] = C[[1,2,1,3]]; matC][6,6]] = C[[1,2,1,2]];

En el cas de la rotacié ZnBl el tensor C’ (en la direcci6 [111]) resulta ser
¢ Cp Oy 0 Oy 0
2 Cn Gz 0 =Ci5 0
/ZnBl[lll] = 063 063 CSS 024 8 _2«15 (10)

Cis ~Cis 0 0 Cy 0



on

Cly = 3(C11 4 Cr2) + Cuy C3 = £(C11 +2C12 +4Cy)  Cly = 5(C11 — C12 + Cua)
Cie = 2 (C11 — Cr2+4Cu)  Cly = £(C11 +5C12 — 2C44) Cig = 3(C11 +2C12 —2Cu)  (11)

Cis = 31%(—011 + Ci2 +2Cyy)

Aquest resultat ha pogut ser contrastat amb la literatura (PRB 84 (2011) 125312). De manera analoga,
per cal cas de la wurtzita obtenim,

Ci Cip Ciz 0 Ciy 0
Ciy Oy Oy 0 Ch 0

wurt[111] 0 0 0 044 0 CAILG
Cis Oy Ci 0 Gy 0

0 0 0 Cjs 0 Ch

on,
Cly = 12(C11 + C12 4+ 8(Cis + Cs3 4+ 2 Caa) + 2 Ceg) Cly = 1(Cr1 4 Cr2) + Ce
Ci3 = §(2C11 +2C12 +4C13 4 Cs3 4+ 8 Cyy + 4C6) Clha = 3(C11 — Cra + Cus)
Cls = %(Cn +Ci2 —4C13+2C33 4+ Cua +2Cg) Che = %(Cn — Ci2+4Cuw)
Cly = $(C11 + Cra +4C13 — 2 Cy) Cls = §(C11+ Cra +5C13+2(Cs3 — 4 Cay + Cop))
Cis = ﬁ(cu + C12 +2(C13 —2C33 4 2 Cyq + Cog)) Ci3 = 3(C11 + Cr2 + C13 — 2 Ces)
Cly = 317\/5(011 + Ci2 — 2(Ci3 + Ces)) Ciy = %(Cn + Ci2 — Ci3 — C33 — 2Cus + 2 Cep)

Cis = ﬁ@(cu — C12 —2Cu)
(13)

2 Tensors de piezoelectric en estructures ZincBlenda i wurtzita

El tensor piezoelectric relaciona el moment dipolar amb 1'strain (la deformacid) que l'origina:

pi = E €ijk€jk (14)
ik
Amb la notacié de Voigt, escrivim e;j, = e, i 'equacié anterior I’escrivim en forma matricial:
€11
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P2 | = | €2 €22 ea3 e ez5 e 9ers (15)
p3 €31 €32 €33 €34 €35 €36
2613
2612

En el cas de la ZnBl, asummint l'eix z en la direccié [001], resulta que e;; = 0 excepte e14 = eg5 = e3¢ de
manera que el tensor queda:



0 0 O €14 0 0
eznpiool] = (0 0 0 0 eyq O (16)
0O 0 O 0 0 €14

Mentre que en el cas de la wurtzita, asummint I’eix z en la direccié de eix principal ¢ ([0001]), tenim

0 0 0 0 €15 0
€wurtjpoor] = [ 0 0 0 e 0 O (17)
e;3 ez ez 0 0 0

El canvi de coordenades ens fa passar des de e fins a €/, d’acord amb:

Ciji = Y UialljaUkyCapy (18)
a,B,y

Per tant, tenim que retroescriure el tensor e en la forma tensorial inicial e;;;, i aleshores fer la rotacié. La
relacié entre la forma matricial i tensorial de e ve donada pel segiient bucle de Mathematica:

mate = Table0, {i1,3}, {iz, 6}];
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En el cas d’una rotacié [001] a [111] el resultat per al cas ZnBl és:
€y €y 0 0

€15
ezmpiui = 0 0 0 ez 0 e (20)
0

on

6’112— 2/3814 6/12:\/2/3614 6’152— 1/3814
¢y =—\1/3e1s ey =(2/V3) ens

que també hem pogut contrastar amb la literatura. En el cas de la wurtzita el resutlat és

— / !/
Cwurt[111] = 0 0 0 ey 0 e (22)
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6%5 = %\/2 (e13 — €15 — e33)



Fullsimplifying it:

6/11 = 7% % (613 —+ 2(615 —+ 633)) 6,12 = 7% €13 6/13 = 7%\/§ (2613 — 2615 —+ 633)
1

6/15 = —ﬁ (2613 +e15 — 2633) 6/24 = 7 €15 6’26 = —% €15 (24)
ehy = ﬁ (e13 — 4e1s + 2e33) ehy = % e13 €he = ﬁ (2e13 + 4eys + e33)

ehs = 51/ 2 (e13 — €15 — €33)

El el cas wurtzita creixcuda en la direccié de I'eix princial (C, direccié [0001]), la propia polaritzabilitat
del material genera, a més, una polaritzacié espontania (pyroelectric). Aquesta inicament depen del
material (de la seua polaritzabilitat) i cal tenir en compte la seua "rotacié” en cas de cristalls creixcuts
en direccions diferents a la [0001].



