Simulacdo da Estrutura Eletronica e Vibracional de Si Cubico Dopado
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Resumo

Semicondutores sdo solidos que no estado fundamental apresentam os estados de energia da
banda de valéncia totalmente preenchidos. O estudo deste tipo de material pode ser utilizado
para o desenvolvimento de novos materiais para a industria tecnologica. A dopagem de
cristais é feita para que se desenvolva um material com uma determinada caracteristica
eletrbnica. Em cristais a resistividade elétrica e afetada sensivelmente por impurezas que Ihe
sdo adicionadas. O estudo da estrutura eletronica e vibracional do silicio cubico dopado
permite predizer informacdes sobre o sistema que esta sendo analisado. Neste trabalho sera
feita a caracterizacdo tedrica das propriedades fisicas do silicio cubico dopado por meio de

métodos ab initio e métodos semi-empiricos.

Palavras-chave: silicio cubico, fonons, propriedades eletrdnicas, dopagem.

Introducéo

O silicio € um material semicondutor e apresenta a configuracdo eletrénica [Ne] 3s2
3p2, num total de 14 elétrons. Possui uma estrutura cristalina semelhante a do diamante e
propriedades eletronicas semelhantes a do carbono. Pode ser encontrado em diferentes formas
(polimorfismo), mas a rede cristalina mais comum de silicio é a FCC (cubica de face
centrada), nos quais os pontos da rede se localizam nos vértices do cubo e no centro de suas
faces.[1]

O processo de dopagem de semicondutores se refere a adicdo, ao cristal intrinseco, de
pequena quantidade de impurezas com propriedades adequadas de forma que se consiga afetar
0 comportamento elétrico do cristal. Essas impurezas podem ser doadoras ou receptoras, e

irdo produzir semicondutores do tipo-n e tipo-p, respectivamente. A incluséo de uma



impureza na rede cristalina altera as suas propriedades eletronicas e vibracionais. O estudo do
comportamento vibracional é importante porque permite predizer informagdes sobre o
material estudado, como a resistividade elétrica e a condutividade térmica. [2]

Este trabalho teve como objetivo realizar simulagGes computacionais com o intuito de
analisar o comportamento vibracional e eletrénico de impurezas substitucionais no silicio

clbico.

Materiais e Métodos

A simulagéo da estrutura eletronica foi baseada na Teoria do Funcional da Densidade
(DFT), que trata a densidade eletronica como objeto principal para resolver um problema de n
corpos. Essa teoria determina que a energia total é um funcional da densidade. Através deste
meétodo ab initio sdo feitas algumas aproximagdes que nos permitem dizer que a energia total.
[3-4]

Para realizar a simulacéo eletrénica foi utilizado um pacote de simulacdo chamado
Wien97 baseado no DFT que trabalha com o método LAPW (Linearized Augmented Plane
Wave), onde a energia total do sistema é dada como a soma das energias cinética, energia de
repuls@o elétron-elétron, energia de atracdo elétron-nucleo, energia repulsiva colombiana e
energia de troca e correlacao. [5]

Primeiramente foi realizada uma simulacéo eletrénica do silicio bulk com apenas dois
atomos na base. Logo apos foram feitas simulagdes com 16 atomos de Si, e com 15 atomos de
Si mais uma impureza, onde foi obtida a densidade de estados eletrénicos para esses sistemas.

O célculo das propriedades vibracionais foi baseado no modelo Valence Force Field,
que representa interacdes de curto alcance, onde apenas vizinhos proximos contribuem de
forma relevante para o célculo. [6]

Na simulacdo das propriedades vibracionais obtivemos o espectro de fonons na
chamada curva de dispersdo de fonons e a densidade de estados vibracionais. 1sso é feito
através Teoria Classica do Cristal Harmdnico e da aproximacdo adiabatica (aproximacao de
Born-Oppenehimer) que implica no desacoplamento da parte nuclear e da parte eletronica. [7]

Da mesma forma que na simulacdo eletronica, a simulagcdo vibracional foi realizada
para 2 atomos de Si na base, 16 atomos de Si e para 15 dtomos de Si mais uma impureza.

Tanto para a analise eletrénica, quanto para a analise vibracional, foi utilizado como
impureza o elemento oxigénio, de configuracéo eletrdnica 1s°2s*2p”.

Nas duas simulacdes, os calculos foram realizados dentro da primeira zona de

Brillouin, onde sdo escolhidos pontos de alta simetria.



Resultados e Discussdo
Primeiramente foi obtida densidade de estados eletrdnica para 2 &tomos de Si na base

(Figura 1), onde verifica-se que em torno das energias de 0 eV a 0.5 eV ndo ha ocupacdo de

elétrons, logo pode-se dizer que nesta regido ha um gap de energia, este valor concorda com

certa aproximacao dos valores experimentais.
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Figura 1: Densidade de estados eletronica para 2
atomos de Si.

A partir da célula com 2 atomos foi construida uma supercélula com 16 atomos de Si
(Figura 2). O objetivo do calculo foi encontrar os melhores pardmetros de expansdo no
calculo eletrénico que reproduzissem os resultados anteriores e que fossem compativeis
capacidade computacional disponivel. A Figura 2 mostra que os parametros utilizados

reproduzem com boa aproximacdo o comportamento da densidade de estados da Figura 1.
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Figura 1: Densidade de estados eletronica para 16
atomos de Si.

o

Com os mesmos parametros foi feito o calculo para a mesma estrutura, porém

considerando 15 atomos de Si com uma impureza substitucional de oxigénio (Figura 3).



O resultado numérico mostra que a presenca da impureza gera fortes mudangas nas

caracteristicas eletrénicas. indicando uma forte interacdo com seus vizinhos.
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Figura 3: Densidade de estados eletronica para 16 &tomos de Si.
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A curva de dispersdo de fonons obtida para o silicio bulk com apenas dois atomos
(Figura 5a) mostra resultados de acordo com a literatura. A degenerescéncia que ocorre nos
ramos opticos no ponto Gama vem da ligagdo covalente entre os atomos. Também se observa

uma maior quantidade de estados vibracionais na regio 500cm ™1,
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Figura 2: Dispersao de fonons e densidade de estados vibracionais do Si cubico bulk e com impureza.



Na Figura 5, comparando (a) com (b), observamos que o comportamento da densidade
de estados vibracionais € 0 mesmo para as duas, isto porque o aumento do nimero de 4&tomos
no sistema nédo deve alterar o comportamento da densidade de estados do mesmo. A diferenga
na curva de dispersdo é devido ao aumento do nimero de modos vibracionais.

A dispersao de fonons e a densidade de estados vibracionais obtidos para os 15 &tomos
de Si mais uma impureza de oxigénio mostram que ha um desdobramento dos niveis de

energia, que esta mais evidente nas direcdes I'EXI". Pode-se observar também a presenca de 3

modos vibracionais localizados na regido acima dos ramos Gpticos. Desta forma, a pequena
alteracdo na densidade de estados referentes aos ramos dpticos provenientes se deve a

deslocamento destes modos.
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