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Fisica da Matéria Condensada
Resumo

O silicio é o semicondutor de maior aplicacdo tecnologica deste século. Como ele é
abundante e mantém suas caracteristicas mesmo a altas temperaturas, as pesquisas e
desenvolvimento de dispositivos eletronicos levam ao estudo da possibilidade de integracao
do mesmo a outros materiais. Para estudar o silicio wurtzita “bulk” e o silicio dopado,
realizamos uma simulacdo computacional dos processos vibracionais e eletrdnicos, com o
intuito de verificar a influéncia de uma impureza de oxigénio nas propriedades eletronicas e

vibracionais da estrutura cristalina.
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Vibracional.
Introducéo

O silicio (Si) é um sdlido covalente, com uma estrutura do tipo diamante, com um
lacuna de aproximadamente 1 eV de largura. O silicio também apresenta caracteristicas
parecidas com o carbono, como a hibridizac¢éo dos orbitais da camada de valéncia.

O silicio e largamente empregado como material semicondutor por manter suas
caracteristicas mesmo a altas temperaturas. Apesar de seu polimorfismo, a estrutura mais

comum do silicio em um cristal é a estrutura clbica de face centrada.
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Devido aos varios estudos realizados, as propriedades eletrdnicas e vibracionais do
silicio diamante bulk sdo bem determinadas.

O polimorfismo de silicio tem atraido atencdo por mais de 30 anos e inUmeras
experiéncias foram realizadas durante este periodo. Kobliska e Solin sdo os pioneiros no
trabalho com politipos de estrutura cubica hexagonal de silicio, também denominada como
lonsdaleite ou silicio wurtzita. O silicio wurtzita (Si-w) aparece naturalmente como micro
cristais em Si amorfo, porém é pouco estudado por medidas de espectroscopia, devido a
dificuldade em sua obtencdo. Até recentemente ndo havia dados experimentais disponiveis
sobre Si-w que confirmasse resultados tedricos das propriedades Opticas, tais como

transmissdo e indice de refragdo dptica.

A fase estavel do Si-w também tem sido obtida no crescimento de filmes finos. Sua
identificacdo por difracdo eletronica tem sido confirmada pela micro-espectroscopia Raman.
A deposicdo de filmes de silicio hexagonal pode conduzir a novos dispositivos opto —

eletronicos.

A semelhanca microscopica na distribuicdo atémica se reflete em uma similaridade

nas propriedades eletronicas e vibracionais entre o silicio diamante e o wurtzita.

Tivemos como objetivo simular as propriedades vibracionais e eletrénicas do Si-w,
utilizando respectivamente um software desenvolvido pelo orientador do projeto e, 0 pacote

de simulagdes computacionais wien97.
Materiais e Métodos

Neste estudo foram utilizados livros textos, artigos, teses e computador do
“Laboratério de Simulacéo de Materiais” (UEMS/DOURADOS).

Para simular as propriedades vibracionais do silicio wurtzita, utilizamos um software
desenvolvido pelo orientador do projeto na qual é baseado no método semi-empirico
denominado Valence Force Field.

Na caracterizacdo das propriedades eletronicas usamos o pacote de simulacéo

computacional Wien97 que é baseado na teoria do funcional de densidades (DFT).



Resultados e Discussao

Para efeito de determinacdo dos melhores pardmetros na descricdo da expansdo
necessaria no célculo da estrutura eletrdnica para simular uma supercélula com 32 atomos,
realizamos inicialmente o céalculo com 4 atomos. Os célculos foram realizados a partir dos

dados experimentais do parametro de rede da estrutura fcc, e da razdo ideal entre os
parametros de rede c e a.

Segue se os resultados do calculo da densidade de estados do Si-w.
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Figura 1 — Densidade de estados eletronicos. (a)Si-w simulado com 4 atomos, (b) Si-w simulado com 32 4&tomos
e (c) Si-w simulado com 31 atomos e uma impureza de oxigénio.

Os gréficos da Figura 1 representam a densidade de estados para a estrutura wurtzita
simulada com 4 atomos de silicio (a), com 32 &omos de silicio e com 31 atomos de silicio e
uma impureza substitucional. Nestes graficos vemos que a supercélula com 32 atomos
reproduz com boa aproximacéo os resultados da célula primitiva com 4 atomos, indicando a
utilizacdo de bons parametros de simulacdo para propriedades eletronicas. Na simulagdo com
uma impureza substitucional de oxigénio verificamos uma forte influéncia do oxigénio nos
estados eletronicos, alterando ndo somente a densidade de estados como também a lacuna de

energia. Este resultado indica que para simular uma impureza de oxigénio € necessario incluir
um maior nimero de atomos.



Os graficos seguintes sdo resultantes das simulagdes realizadas com um software
desenvolvido pelo orientador do projeto o qual tem a capacidade de nos fornecer entre outros
dados a curva de dispersdo e a densidade de estados vibracionais (DEV). Simulamos os
processos vibracionais do silicio por meio do ajuste aos dados tedricos, possibilitando a
determinacdo das constantes de forca presentes no modelo de Feenstra, baseado segundo as

concepcdes do Valence Force Field.
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Figura 2 — Densidade de estados vibracionais. (a)Si-w simulado com 4 atomos, (b) Si-w simulado com 32 atomos
e (c) Si-w simulado com 31 atomos e uma impureza de oxigénio.
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Na Figura 2 os graficos se referem a curva de dispersdo e densidade de estados
vibracionais do silicio wurtzita. O grafico (a) foi gerado na simulacdo com 4 atomos de
silicio, (b) na simulacdo com 32 atomos de silicio e o grafico (c) representa o resultado da

simulacgéo do Si-w dopado com uma impureza substitucional de oxigénio.

Pela analise dos gréaficos (a), (b) e (c) da Figura 2 verificamos que a densidade de
estados, em ambos 0s casos é maior na regido dos ramos Opticos. Os valores obtidos para as
energias no ponto gama, para o Si-w, sdo proximos dos valores experimentais, porém o0s
resultados teéricos mostram que o desdobramento no nivel de energia mais alto é resultante

do incremento da interagdo com um unico &tomo como terceiro vizinho.



O grafico (c) mostra desdobramentos nos niveis de energia, que nao estdo presentes
em (b), juntamente com o aparecimento de uma lacuna vibracional localizado acima dos
ramos oOpticos. Este nivel triplamente degenerado surge associado a presenca da impureza e

promove uma reducao nos estados de energia dos ramos 6pticos.
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