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Resumo

O material semicondutor CdTe é muito utilizado em aplicacoes tecnoldgicas,
como por exemplo a aplicacao em células solares, por este motivo vem sendo al-
tamente estudado. Por isto fomos motivados a estuda-lo de forma computacio-
nal. Para isto utilizou-se a técnica de Dinamica Molecular, que calcula a forca de
interacao de um sistema contendo um grande nimero de atomos a partir de um
potencial que descreva bem esta interacao. O potencial utilizado foi o de Vashista-
Rahman, que descreve interacoes de carga-carga, carga-dipolo, dipolo-dipolo e a
repulsao estereométrica, entre dtomos. As simulagoes nos mostraram que a tem-
peratura detransicao de fase do CdTe do estado sélido para o estado liquido é em
torno 1000/ . Na fase liquida os atomos de CdTe estao mais dispersos que na fase
solida. Assim as simulacoes realizadas estao descrevendo corretamente a realidade

do sistema proposto.
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1 Introducao

Os semicondutores surgiram na decdda de 20 como promessa de revolugao tec-
nolégica. Hoje em dia é grande o ntimero de suas aplicacoes, vao desde aparelhos
eletroeletronicos como, televisores e computadores, até celulas solares. Nesta tltima
aplicacao o semicondutor CdTe vem se destacando nos ultimos anos. Por ter pro-
priedades fisico-quimicas que torna facil a obtencao de células de boa qualidade por
métodos relativamente baratos, o telureto de cadmio tornou-se muito atrativo para
a industria. A simulacao computacional é uma forma de ser estudar estes materi-
ais, com auxilio de um bom computador e de ferramentas matematicas apreciavéis,
pode-se obter resultados da mesma ordem de precisao de um laboratério.

Um dos métodos mais utilizados de simulacao computacional é o método de
dinamica molecular, que consiste basicamente em determinar o movimento de atomos
de um material, através de um potencial de interagao entre os mesmos.

O projeto de iniciacao cientifica visa estudar as propriedades, de forma compu-
tacional, do semicondutor CdTe. Este trabalho tem por objetivo expor os métodos
utilizados no projeto, seus resultados bem como sua interpretacao.

O trabalho esta dividido em quatro partes. Na primeira é apresentada uma
pequena revisao sobre as principais propriedades do CdTe. Uma pequena descrigao
do método de dinamica molecular e do potencial de interacao utilizado é encontra
na segunda parte. Na terceira tem-se os resultados das propriedades simuladas do

semicondutor em estudo. Na quarta parte encerra-se o trabalho com uma conclusao.



2 Revisao bibliografica

2.1 Semicondutor CdTe

O semicondutor CdTe, telureto de cadmio, é formado por um atomo da coluna
IT e outro da VI coluna da tabala peridédica. Este material apresenta como estrutura
mais estavel, a pressao atmosférica a blenda de zinco com um parametro de rede
0=6,482 A, [1]. Esta estrutura é formada por duas redes cibicas de faces centradas
que se interpenetram, Figura 1.

O CdTe também pode se cristalizar na estrutura wurzita que, é uma estrutura
do tipo hexagonal compacta, com parametros de rede sdo b=4,57 A e ¢=7,47 A,
Figura 2.

Dentre os semicondutores da familia II-VI, da tabela periddica, o CdTe é o que
tem maior parametro de rede, apresenta a mais baixa temperatura de fusao(1092° C,
sob pressao de 1 atm), pode receber dopagem tipo p ou tipo n, através da inclusao
de dtomos de outras colunas da tabela periédica ou por desvio de estequiometria[2].

O CdTe possui banda proibida de 1,5eV, em temperatura ambiente, e um coefi-
ciente de absor¢do 6tica da ordem de 10*cm™" [3]. Estes valores sao bem préximos
dos valores ideais para a conversao de luz solar em eletricidade, por isso o CdTe vem

sendo usado na fabricacao de celulas solares.



Figura 1: Estrutura blenda de zinco do semicondutor CdTe, Ref.[4]

Figura 2: Estrutura wurzita do semicondutor CdTe,[5]



3 Metodologia

Primeiramente considerou-se uma amostra de CdTe que, contenha 1000 atomos.
Utilizou-se a técnica de dinamica molecular, técnica de simulacao computacional
que considera os atomos como particulas puntiformes, para se resolver as equacgoes
de movimento dos dtomos, [6]. A dindmica molecular segue as leis da Mecanica
Classica e, o calculo das forcas de interacoes entre atomos esta entre os principais
passos da simulacao. A forca sobre um determinado atomo i é estabelecida em
funcao da energia potencial relacionada com a posicao deste atomo, ou seja: F; =
—VV(r;). Sendo, V(r) a energia potencial do sistema em funcao das posi¢oes dos
N atomos e r as coordenadas. O potencial utilizado na interacao dos atomos,
foi o potencial de Vashista-Rahman que,[7], leva em conta as varias contribuigdes
como as interagoes Coulombianas resultantes da transferéncia de carga, a repulsao
estereométrica devido aos tamanhos atomicos, e interagoes de carga-dipolo e dipolo-
dipolo para incluir os efeitos da polarizabilidade eletronica dos atomos bem como
as interagoes covalentes de trés corpos.

Utilizando integracoes numéricas da equagao de Newton obtemos as posigoes e
velocidades de todos os atomos do sistema em qualquer instante de tempo. E assim

pode-se obter as grandezas estruturais do CdTe.



4 Resultados

Utilizando as velocidades dos d4tomos e o auxilio da linguagem de programacao
Fortran, conseguimos mostrar a variagao da energia cinética média de cada particula
em funcdo da temperatura média das mesmas que,[8], pode ser visualizada pelo

grafico abaixo:
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Figura 3: Transicao de fase sélido-liquido do CdTe, esta transicao encontra-se na

faixa de 1000 a 1200K, estando em perfeito acordo com o resultado experimental.

pelo grafico acima vemos que na faixa de temperatura de 1000K a 1200 K ocorre
uma transicao de fase, o CdTe passa da fase solida para a liquida.

Pode-se também visualizar a fungao de correlagao de pares (medida de se encon-
trar uma determinada particula em rela¢do a uma distancia de uma outra,[9]) para

o CdTe, cristalino e para o estado liquido.
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Figura 4: funcao de correlagao dos pares

pela figura 4, vemos na fase cristalina do CdTe os atomos estao bem proximos

um do outro, ja na fase liquido eles estao bem dispersos como se devia esperar.



5 Conclusao

Usando o potencial de interacao de Vashista-Rahman apresentamos resultados
acerca das propriedades estruturais do material semicondutor CdTe, obtidos aparti
das técnicas de simulacao de Dinamica Molecular. Vemos como é vantajoso a uti-
lizacao de uma simulacao, pois com a utilizacao de um potencial de interacao bem
definido e uma linguagem de programacao que realize nossos calculos podemos fazer

andlises em determinados materiais, sem a utilizacao de caros equipamentos.
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