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RESUMO DO RELATÓRIO

Para conhecermos o comportamento de um certo material devemos ter conhe-

cimento a cerca de suas principais propriedades, pois assim poderemos deduzir qual será

o comportamento adquirido após certas variações em um ambiente diferente de onde são

realizados experimentos.

O semincondutor ZnTe apresenta várias propriedades conhecidas e/ou estuda-

das. Muitos experimentos e simulações já foram realizados a �m de obter com máxima

precisão dados a respeito do semicondutor. Por exemplo, já sabemos qual é sua estrutura

em um ambiente com condições normais de temperatura e pressão (de acordo com a Rede

de Bravais, o ZnTe apresenta uma estrutura cristalina cúbica simples chamada de blenda

de Zinco), conhecemos como seus átomos se comportam quando o sistema está sendo

aquecido ou resfriado, entre outros comportamentos que hoje são conhecidos.

O coe�ciente de dilatação linear do semicondutor ZnTe foi determinado ex-

perimentalmente por M. B. Kanoun, A. E. Merad, H. Aourag, J. Cibert e G. Merad e

conseguiram chegar a um valor bem próximo de αl ≈ 8, 70× 10−6 K−1. Assim, calcular o

coe�ciente αl via simulação computacional é um outro modo de obtermos o mesmo valor

ou um valor aproximado do resultado experimental.

Com o auxílio do métodos de Dinâmica Molecular �zemos as simulações com

temperatura inicial Ti = 100 K e temperatura �nal Tf = 1000 K. Assim, conseguimos

obter resultados referentes ao parâmetros de rede das simulações que possuem uma va-

riação de temperatura ∆T = 50 K. Após as simulações, os parâmetros de rede foram

usados no programa Qtiplot para mostrar o coe�ciente angular da reta α∗ e a partir desse
coe�ciente obtivemos o coe�ciente de dilatação αl que mostrou uma pequena diferença

entre o coe�ciente calculado por simulação e o coe�ciente calculado experimentalmente.
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1 INTRODUÇÃO

A determinação do coe�ciente de dilatação linear do semicondutor ZnTe nos leva

a conhecer mais uma de suas propriedades existentes. Com isso, estudos a cerca de ma-

teriais semicondutores estão sendo bastante requeridos, pois os semicondutores possuem

características a favor do desenvolvimento de novas tecnologias cujas aplicações estão

diretamente ligadas aos aparelhos eletrônicos que facilitam a comunicação, locomoção e

velocidade.

O cálculo do coe�ciente de dilatação linear do semicondutor ZnTe está fazendo

referência ao cálculo do coe�ciente angular de uma reta que será produzida a partir de

dados obtidos experimentalmente ou via simulação computacional, que é o caso deste

projeto. Com esse coe�ciente angular da reta faremos a divisão pelo comprimento inicial

do material ou então faremos a divisão da taxa de variação do parâmetro de rede pela

taxa de variação da temperatura dada em Kelvin (K) que por �m será dividido novamente

pelo comprimento inicial.
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2 REVISÃO BIBLIOGRÁFICA

2.1 Propriedades Gerais do Semicondutor ZnTe

O semincondutor ZnTe pertence ao grupo dos Compostos II-VI o que signi�ca

que esses elementos estão situados na família IIB (ou família 12) e VIA (ou família 16)

de acordo com a Tabela Periódica, possui transições eletrônicas de absorção na faixa

azul-verde, em torno de 450 nm a 560 nm, do espectro eletromagnético

Em Condições Normais de Temperatura e Pressão, o ZnTe apresenta a forma

de um sólido cristalino. De acordo com a Rede de Bravais, a disposição das partículas em

cada uma das células unitárias de sua estrutura cristalina é chamada de cúbica simples.

A Figura 1 mostra o ZnTe em sua fase sólida, onde as esferas coloridas representam os

átomos de Zinco e Telúrio.

Figura 1: Forma cristalina do ZnTe.

Em sua fase amorfa os átomos estão distribuídos aleatoriamente, o que dife-

rencia quando está na fase líquida, na qual as moléculas que constituem a estrutura do

ZnTe não estão con�nadas em posições �xas como nos sólidos e podem mover-se quase

livremente.

Sua massa molecular é 193,01 g/cm³, com densidade de 5,633 g/cm³, seu ponto

de fusão é dado por 1238,5 °C. Possui características importantes para o desenvolvimento

de dispositivos optoeletrônicos, incluindo LEDs azuis, células solares e componentes de

geradores de microondas.

2.2 Métodos de Simulação: Dinâmica Molecular x Monte Carlo

A palavra simulação refere-se a qualquer método analítico cuja intenção é imitar

algum sistema real, principalmente quando outras análises são matematicamente comple-

xas.

2.2.1 Dinâmica Molecular

A Simulação através da Dinâmica Molecular consiste em uma técnica para calcular

as propriedades de equilíbrio e de transporte de um sistema clássico de muitos corpos.
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Dado que um sistema de N-corpos que não possui uma solução analítica, a única saída é

a solução numérica. O fundamento para a simulação de Dinâmica Molecular é o conheci-

mento da equação do movimento para o sistema considerado.

Uma questão importante é a relação entre as propriedades da matéria e a in-

teração entre os átomos ou moléculas que constituem este material. Ao invés de tentar

deduzir o comportamento microscópico diretamente do experimento, o Método de Dinâ-

mica Molecular tentar reproduzir o comportamento usando um sistema modelo.

2.2.2 Monte Carlo

O Método de Monte Carlo é um modelo de simulação que utiliza a geração de

números aleatórios para atribuir valores às variáveis que se deseja investigar. Os núme-

ros podem ser obtidos através de algum processo aleatório (tabelas, roletas, etc.) ou

diretamente do computador, através de funções especí�cas.

2.3 A Mecânica Estatística

Consiste em tratar de sistemas com um número enorme de partículas, usando

a Teoria das Probabilidades e as leis da Mecânica com o objetivo de possibilitar uma

indicação das suas propriedades macroscópicas.

Na Mecânica Estatística Clássica, cada partícula é encarada como ocupando

um ponto no espaço de fase, isto é, como tendo uma posição em um momento linear

exatos em qualquer instante. A probabilidade deste ponto ocupar qualquer pequeno

volume do espaço de fase, é tomado como sendo diretamente proporcional ao volume. A

lei que indica a distribuição mais provável das partículas no espaço de fase é a Lei de

Maxwell-Boltzmann.

A distribuição de Maxwell-Boltzmann é uma distribuição de probabilidade. A

temperatura de qualquer sistema físico é o resultado dos movimentos das moléculas e

átomos que compõem o sistema. Estas partículas têm uma gama de diferentes velocida-

des, e a velocidade de uma única partícula muda constantemente devido a colisões com

outras partículas. No entanto, a fração de um grande número de partículas dentro de um

determinado intervalo velocidade é quase constante.
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3 MÉTODOS UTILIZADOS

Os meses de agosto e setembro foram direcionados ao levantamento bibliográ�co

a �m de obtermos dados necessários para iniciar um estudo sobre o semicondutor ZnTe,

suas propriedades termodinâmicas, seu comportamento em diversar condições (variação

de temperatura, pressão, etc), experimentos realizados com esse composto molecular e

qualquer dado relacionado ao semicondutor.

Nos meses seguintes foram feitos estudos relacionados à Mecânica Estatística e

à Dinâmica Molecular, pois o nosso projeto consiste em trabalhar utilizando essas duas

ferramentas.

Utilizamos o Sistema Operacional Linux para realizar as simulações por Dinâ-

mica Molecular. Ao iniciarmos as simulações tivemos que de�nir parâmetros como, por

exemplo, a temperatura inicial Ti, a temperatura �nal Tf , a variação da temperatura ∆T

e etc.

Após as simulações, pegamos os parâmetros de rede para cada variação de

tempratura e depois colocamos no programa Qtiplot que é responsável por mostrar os

grá�cos. Após a plotagem dos grá�cos �zemos um �t polinomial de 2ª ordem a �m de

obtermos três valores, mas que só vamos utilizar dois, pois estamos fazendo uma análise

linear do problema em questão.

Com os grá�cos produzidos, o seguinte passo consistiu em achar um intervalo

de temperatura no qual o coe�ciente de dilatação térmica αl correspondesse ao mesmo

ou aproximadamente ao coe�ciente encontrado experimentalmente no artigo Molecular-

dynamics of structural and thermodynamic properties of ZnTe using a tree-body potential,

Solid Stat Science 5 (2003), no qual estamos tomando como referência para o projeto.

E por �m, �zemos a comparação com o artigo citado acima e ajustamos o

coe�ciente de dilatação linearα para deixá-lo mais próximo dos dados experimentais.
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4 RESULTADOS E DISCUSSÕES

Os resultados que obtivemos estão agregados aos conhecimentos teóricos que

foram adquiridos através dos livros, artigos, sites de pesquisas, professores e ajuda dos

colegas de projeto.

Os artigos que estão relacionados ao projeto são exemplos de experiências reali-

zadas há anos, mas que ainda possuem um valor signi�cativo para a ciência e para aqueles

almejam repetir ou dar continuidade ao trabalho já iniciado. São fontes valiosíssimas de

conhecimento, mas não se deve �car limitado às leituras desses artigos, então procuramos

em outras fontes de conhecimento a �m de esclarecer as dúvidas que surgiram durante o

projeto.

Os primeiros resultados estão relacionados aos dados obtidos através da simula-

ção computacional. A Figura 2 mostra o ambiente em que ocoreram os ajustes necessários

para o início das simulações. A cada simulação foi necessário mudar o "input data �le",

"output data �le", "Lados lx, ly, lz", "print out �le", "g(r) output �le", "D. O. S.". Essas

mudanças são referentes aos arquivos de controle de saída, que são justamente os arquivos

gerados durante a simulação.

Figura 2: Ambiente do Konsole usado para sumilação.

O Controle da Evolução da Simulação está fazendo referência a outros parâme-

tros que variamos nas simulações, que foram os seguintes: "input"que pode ter o valor

de 0 ou 1, onde 0 signi�ca que ele vai criar a rede e só usamos esse valor na primeira

simulação, e 1 signi�ca que já temos uma rede criada e esse será o valor até o �m da

simulação; "iscale"pode ter o valor de 0 ou 1, onde 0 signi�ca que os sistema �cará em

estado de termalização e é usado entre os intervalos da variação da temperatura, e 1 onde

vai ocorrer a escala da temperatura; "treq"é justamente onde vamos atribuir os valores

da temperatura que desejamos naquela simulação; "nsteps"refere-se ao número de passos

que aquela simulação vai ter. Quando temos a termalização utilizamos o nsteps igual a

50001 e quando variamos a temperatura atribuímos o valor de 10001.

A temperatura inicial do nosso sistema foi de 100 K, a partir daí colocamos o

8



programa para rodar, guardamos os dados dessa primeira simulação e logo em seguida

partimos para a termalização do sistema, lembrando que durante a termalização há a

desabilitação da variação da temperatura, o que não quer dizer que a temperatura dentro

desse sistema não vai variar de acordo com o tempo (ver Figura 3). Após a termalização

tivemos que mudar a temperatura para 150 K, pois só aplicamos a variação da temperatura

entre os intervalos das termalizações, ou seja, iscale = 1 . E assim �zemos até chegar na

temperatura de 1000 K.

Figura 3: Simulação da termalização à temperatura de 1000 K.

Após as simulações pegamos os valores dos parâmetros de rede para cada tempe-

ratura variada e por meio do programa Qtiplot conseguimos visualizar o grá�co resultante

das simulações.

Para obtermos um coe�ciente de dilatação αl próximo ao coe�ciente de dados

experimentais, plotamos os parâmetros de rede das temperaturas entre 300 K e 600K. A

Figura 4 mostra a variação do parâmetro de rede do ZnTe com a temperatura:

Figura 4: Parâmetro de rede em função da temperatura do ZnTe.

O cálculo do coe�ciente dedilatação α foi feito com a ajuda do programa Qtiplot

e pode ser interpretado da seguinte forma: temos a variação da comprimento ∆L =

li − lf , variação da temperatura ∆T = Ti − Tf , coe�ciente de dilatação linear do ZnTe
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αl, coe�ciente angular da reta α∗. Pela fórmula ∆L = αlli∆T temos que αlli = α∗, onde
αl = α ∗ /li e então temos o coe�ciente αl = l−1

i (da/dT ).

Os dados experimentais do artigo Molecular-dynamics of structural and ther-

modynamic properties of ZnTe using a tree-body potential, Solid Stat Science 5 (2003)

indicam que o valor de αl = 8, 2 × 10−6 K−1. O valor encontrado do coe�ciente de

dilatação linear em nossas simulações foi de αl = 9, 635× 10−6 K−1.
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5 CONCLUSÕES

Em um vasto campo de aplicação, o semicondutor ZnTe é muito discutido nas áreas

que envolvem materiais de optoeletrônica, mas muitas vezes determinadas proprieadades

ainda são desconhecidas ou ainda não tiveram resultados experimentais para comprovar

o seu comportamento em sistemas reais, ou seja, sistemas que sofrem in�uência de uma

pequena variação da temperatura, material que não apresenta uma total pureza e etc.

A dedicação para conhecer suas propriedades revela a importância deste mate-

rial para a sociedade, pois conhecendo o material podemos utilizá-lo em diversas maneiras

a �m de obtermos mais facilidade em nosso dia a dia.

O valor do coe�ciente obtido não foi tão próximo do valor experimental, pois

vários fatores podem ter in�uenciado nesse desvio do valor real como, por exemplo, a

variação da temperatura que ocoreu nas simulações.

Por isso, realizar experimentos a cerca de certo material mostra-nos o quanto

ainda devemos conhecê-lo e compará-lo com dados obtidos por outras pessoas fazendo

com que se crie um senso comum entre os resultados.
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7 CRONOGRAMA

Figura 5: Cronograma das atividades.
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