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1 Particules independents amb interaccié Coulombica

Un excité és una parella electré-forat enllagada per I'atraccié de Coulomb entre ’electré amb carrega negativa
i el forat positiu. Trobem pero una primera dificultat conceptual: mentre que l’electré és un particula real, el
forat és una quasi-particula (existeix en tant que representa l’abséncia d’un electré en una banda de valéncia
inicialment ocupada completament).

Per fer una aproximacié al concepte d’excitd, considerem un semiconductor confinat, en que les bandes de
conduccié i valéncia estan discretitzades i, per tant, electrons i forats estan en estats mono-particula amb energia
superior/inferior al limits superior/inferior de la banda de conduccié/valencia (veure Fig. la). Tanmateix,
considerem per simplicitat que l'origen d’energies coincideix amb la d’aquest estat del sistema (E = 0), que el
representem per |0).
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Com s’indica en el titol, amb la finalitat de simplificar, considerarem que un tnic determinant de Slater descriu
be aquest estat (que equival a considerar una aproximacié tipus Hartree-Fock, és a dir, particules independents
amb interaccié Couldombica). Considerem tot seguit tres nous estats d’aquest sistema. L’estat |1) en que hem
afegit un electrd e en el fons de la banda de conduccié (Fig. 1b), lestat |2) en que hem arrencat un electrd h del
cim de la banda de valeéncia (Fig. 1c¢) i estat |3) en que hem fet les dues coses (Fig. 1d). Respecte de I'energia
de Pestat de referencia |0), les energies d’aquest altres estats son:
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on, €, = eéo) + T, amb T, 'energia cinética de ’electré e originada pel confinament.
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J
on, € = eglo) + Ty, amb Ty, energia cinetica de electré h originada pel confinament. Tanmateix, la suma no
inclou la restriccié j # h perque Jpp — Kpp = 0.

Fem notar que si el confinament es fa més i més feble, aleshores, T, — 0, T}, — 0 i la suma F; + 5 representa
Uenergia €44y del gap: B + Ea|lr—s0 = €gap-

Finalment tenim Fjs:
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J J
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Si considerem ara I’electré h com un forat A (m < 0, ¢ > 0), aleshores escrivim:

Es = egap + Te + 15, + J 5, — K, (4)

Cal tenir addicionalment en compte que, a més del canvi de signe de massa i carrega, cal canviar també el signe
del moment angular, atés que en l'estat de referencia |0) tenim que S = L = J = 0. Per tant, en arrancar
Pelectré h queda un sistema de N — 1 electrons (que és el sistema real) el qual presenta un moment angular
oposat al del forat (per a que la suma siga zero, com correspon a |0) o a la unié de [2) i |h)). Per tant, la funcié
d’ona del forat A ha de tenir un moment angular oposat al de ’electré h, pero la mateixa energia.

En absencia de camps magnetics sabem que un estat i el seu complex conjugat tenen la mateixa energia
(degeneracié de Kramers). Tanmateix, sabem/[1] que:

P(j,m)* = (=1)" (4, —m) (5)

on j, m representen el nimeros quantics de moment angular generalitzat.

Per tant, podem considerar que 'excité és un parell e — h descrit per la funcié U = 4, - ¢ amb ¢ = 9}.
Tanmateix, ’Hamiltonia que permet trobar E3 el podem escriure:
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on I—Lwch és I'operador de bescanvi que estabilitza el triplet respecte del singulet.

2 Funcio excitonica multideterminantal

Suposem que la funcié excitonica no implique inicament una excitacié h; — e, si no que per exemple implique

també una hs — e, etc., amb una funcié ¥ = ¢; ¥4, + oW, + .... Aleshores, Uenergia seria E = |c1|?Eez1 +
|c2|?Eega . . .. Per tant, 'Hamiltonia seria el mateix. Unicament canviaria 1’espai de Hilbert on el projectem.
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