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Propriedades Fisicas de Materiais

Problema da Fisica de Materiais: entender as propriedades
elétricas, magnéticas, opticas, estruturais, etc dos materiais a
partir das interacoes de seus constituintes microscopicos.

Principal fator: estrutura eletrénica.

Quais os mecanismos através dos quais um material conduz,
ou nao, eletricidade?

Nao ha resposta exata:

Hidrogénio: resolver a equacao de Schrodinger para um elétron
(exata)

Atomos com Z elétrons: resolver a equacéo de Schrédinger para Z
elétrons (aproximacao)

Solido: resolver a equacao de Schrodinger para ~ 1023 elétrons
(impraticavell!!)



» Solidos cristalinos

Solidos cristalinos: atomos estao dispostos em
uma estrutura periodica (rede cristalina)

Tijolo fundamental: célula unitaria

Rede do diamante Rede hexagonal

S1. Ge. diamante 7Zn0. GaN. AIN



= Propriedades Elétricas de Sélidos

o . e .
Propriedades elétricas relevantes de solidos:

1. Resistividade p a temperatura ambiente (unid: Q.m)

&

A
p=R—
[
A
2. Coeficiente de temperatura da resistividade: a (unid: K-)

1dp

ad=——

pdTl

3. Concentracao de portadores de carga: n
= numero de portadores de carga por unidade de volume (unid: m-3)



= Propriedades Elétricas de Sélidos

‘Os valores e comportamentos dessas propriedades nos
permitem classificar a maioria dos so6lidos em 3 categorias:
Metal, isolante, ou semicondutor

Material
Propriedade Unidade Cobre Silicio Diamante

Tipo de condutor Metal Semicondutor Isolante

Resistividade, p S2-m .m

Coeficiente de

temperatura da K1 @4 x 1073 @O x 1073

resistividade, o

Concentracao de
portadores de m—3 9 x 1028

carga,n

° Pergunta chave: O que causa um diamante ser um
isolante, o cobre um metal e o silicio um semicondutor?



Niveis de energia: um atomo

} Atomo isolado (ex: Cobre Z = 29)

Férmions

Particulas que obedecem o Principio de
Exclusdo de Pauli (como os elétrons)
sao chamadas férmions. O nivel mais
alto de energia ocupado no estado
fundamental do sistema €& chamado
energia de Fermi, ou E,
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= Niveis de energia: dois atomos
N
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° Para 2 atomos distantes (r grande), o nivel de Fermi € o mesmo de 1 atomo




W Recordando: Ligagao quimica covalente (cap 41)

N

(a) Orbital ligante
¥, (x)
OeV B
o /‘ ’\
~17,5eV = ~
—242eV
® @
|, @[> O elétron é
_.compartilhado
" pelos prétons.
0eV } . —
n=1
—17,5eV —-/ \
—24.2 eV
® @

Energia diminui gdo os
nucleos se aproximam
(forca atrativa)

(b) Orbital antiligante

‘/Iz(x)
OeV —

-2\
—-9,0eV

P -

\

—242eV
O elétron
W (x)|2 ----- pertence a um
’ P\ préton ou ao
! outro.
OeV
-9,0eV
—24.2 eV

® @
Energia aumenta qdo os
nucleos se aproximam
(forca repulsiva)



= Niveis de energia: dois atomos

N
vt
Aproximando dois atomos: qante
v
(a) (b) two atoms
| \.""ifq)“ <
Sr— l \\\‘ ,,/— r'
= N 7
— ) /
—¢— «—#— 3s o | | / % |
isolated %, S isolated @0 anti-ligante Y|/
Na atom Na atom
two Na atoms
a g
separation anti-ligante
. = . L(Ié HAA ,’I \\\ HBB
Cada orbital atdbmico ® /;—Wia de ligagdo
se separa em dois 5 ——
orbitais moleculares: Energia em funcao
LIGANTE e da separagao - _
ANTILIGANTE interatdémica Por que o orbital ligante tem menor energia?
o Veja as fungdes de onda: em qual caso os elétrons

estdo mais proximos de ambos os nucleos?



= Niveis de energia: dois atomos

b

Atomo isolado (Cobre) “Molécula”

O Q0O




m Niveis de energia: muitos atomos
N

Niveis
mu;tp
proximo
. i Sélido
« Soélido: ~ 1023 atomos de
cobre — cada nivel atomico Banda permitida
se desdobra em 1023 niveis
Banda proibida

= Niveis de energia muito _Bandapmiﬁda

proximos: bandas de sadaprivida
energia I Bandapermitida

Banda proibida
T Banda permitida




= Isolantes

|

Sistema isolante: ao aplicar uma diferenca de
potencial, nao ha corrente elétrica apreciavel.

Banda de

valéncia
Explicagcao: o nivel mais alto de energia
preenchido (energia de Fermi Eg) corresponde
ao topo da ultima banda totalmente ocupada no
estado fundamental (banda de valéncia)

Primeira banda desocupada (banda de
conducao) esta separada por uma energia E,
(band gap) muito maior que kT (energia térmica)

Dessa forma, nao ha “espaco” para os elétrons
G‘caminharem” pelo sistema

EA

Banda de
Isolante conducao

e
-

Férmions



W Equilibrio Térmico: Distrib. de Boltzmann

‘ Sistema em contato com radiacdo EM ambiente a temperatura T:
continuamente excitado e desexcitado

Nz = Ng o~ (Ex—Ep) /KT
Caso do diamante, E, - E, = E;=5,5¢eV

No _  —(By/kT) — ~213 3 « 10-93

®



s Metais sao condutores
"

Explicacao: neste caso, o nivel mais alto de energia preenchido no
estado fundamental (energia de Fermi E;) estda no meio de uma
banda parcialmente ocupada (banda de conducao)

EA

Metal

Dessa forma, ao aplicarmos uma
diferenca de potencial ha uma corrente
elétrica, ja que ha niveis de energia
ligeiramente acima dos ocupados para
gue os elétrons “caminhem” pelo sistema.
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Quantos elétrons de conducao
existem na amostra?

n,=n,.n,

Concentracao de portadores

(elétrons de conducao) n:
Ne Mgy
N — — —

V V
M Ty 47y

mg V me

- NnvNA

/A
Mmool

s Metais: calculo de n

n, = num. de eletrons de condugao na
amostra

. = num. de atomos na amostra

n.. = num. de elétrons de valéncia
por atomo

V' = volume da amostra

m = massa da amostra

m = massa atémica =m / n,

1 = densidade da amostra =m / V

N, = nuimero de Avogadro = 6,02x10%

m, , = massade 1 mol=N,m,

mol



|

Quantos elétrons de conducao
existem na amostra?

n,=n,.n,

Concentracao de portadores

(elétrons de conducao) n:
Ne Mgy
N — — —

V V
M Ty 47y

mg, V my,

- :unvNA

n

M mol

s Metais: calculo de n

Ex: Cobre
W = 8,96 x 10% kg/m?
m.o = 63,546 x 10-3 kg/mol
n,~ 1

n~8,5x10%8

bate bem com valor experimental...



s Metais: Exemplo

|

Quantos elétrons de conducio existem em um cubo de
magnésio com um volume de 2.00 x 10-°* m3? Dados:

Wiag. = 1,738 x 10° kg/m?
Mol mag.= 24,312 x 10 kg/mol
Os atomos de magnésio sao divalentes

R: 1,72 x 10%3



= Metais: contando estados
-

Modelo: ELETRONS LIVRES em

Quantos estados quanticos existem? T
um potencial tipo ‘caixa ‘rigida’ 3D

Quantos estados existem por unidade de volume no intervalo de
energias entre E e E + dE? kz

Elétrons confinados em uma caixa 3D: n,,n,,n,

n® =ng +n3 +n; i
h? h2 N\
e (8mL2) = andn (BmLZ) ~ " k
N(n)dn =2 X % X 4mn?dn : ,
3/2 =)
@ N(EIEE = 8\52;” / pHtdE éo o 14 6 8 10

4

Energy (eV)



= Metais: Contando Estados

"

A densidade de estados Figura 41-6 A funcéo densidade de
aumenta com a energia estados N(E), definida como o nimero
dentro de uma banda. de niveis de energia disponiveis para
3 os elétrons por unidade de energia e
L por unidade de volume, plotada em
c?“‘ 9 funcao da energia. A fun¢do densidade
= de estados expressa apenas 0 numero
g‘cé de estados disponiveis; esses estados
e 1 podem estar ou nao ocupados por
% elétrons.

0 2 4 6 8 10
Energia (eV)

8V2mwm3?
@ N(E) = fE EY2 (densidade de estados,m =3 J 1)




s Efeito de temperatura T >0

Um sistema de N, atomos em equilibrio térmico a temperatura T &
continuamente excitado e desexcitado pelo ambiente, mas o numero de
atomos excitados em um nivel com energia E, e’ praticamente fixo e vale

Nz = Ng o~ (Ex—Eg) /KT

onde k = 8,617 x 10° eV / K (constante de Boltzmann)

P/ diamante: E, - E,=E =5,5¢eV:

No _  (Bg/kT) _ ,~213 o, 3 « 10-93
No

@ Para gaps >>KT: ndo ha elétrons téermicos na banda de conducao



s Metais: efeito de T>0

|

O que ocorre com a distribuicao de elétrons em um
metal quando T aumenta?

Elétrons proximos ao nivel de Fermi irao ganhar uma energia
térmica adicional da ordem de E = kgT. Isso ira modificar a
distribuicio de elétrons proximo ao nivel de Fermi.

O numero de portadores de carga nao € afetado
substancialmente (os elétrons ja estdo na banda de conducao)

Rede de ions vibra mais — aumentam as colisdoes entre elétrons
e ions — aumenta a resisténcia -> dai o sinal (+) para a.



" Metais: probabilidade para energias

.

Probabilidade de Ocupacéo: P(E) =

e(E—EF)/kT + 1

Estatistica quantica: Fermi-Dirac

PE, T

T=0K

= ParaT=0:
- SeE<EF -e*=0->P(E)=1
- SeE<EF >e* > P(E)=0

1

= ParaT>0: PED

T, >0K
0 » E
1 7
7
,>T
7 A
///
N
NEES
0 ——p E




" Metais: no. de estados ocupados

‘ = Quantos estados ocupados existem?

No(E) = N(E) P(E)

ol
1 T=1000 K
p - = / '.\l:
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Metais: calculo da energia de Fermi

A integral de N,(E)dE da o numero de elétrons de condugé&o por
unidade de volume do material.

Ey (Niumero de estados ocupados por
n = No(E) dE unidades de volume para todas as
0 energiasentre E=0e E = E;)

Para T = 0, podemos tomar aqui Ny(E) = N(E) (pois P(E) = 1 p/ E< Ep):

0 = 8\/§7Tm3/2 fl'f]? 2 gE = 8\/277.’,”3/2 2El}_/2
0

h’ h3 3

2/3

£ :( 3 )m K s _ 012142 .

m m



= Semicondutores

N

A 12 vista sdo como isolantes: para T = 0:

A Ultima banda ocupada esta totalmente ocupada (banda de
valéncia)

A primeira banda desocupada (banda de conducgao) esta
separada por uma energia E (band gap).

Diferenca Fundamental:

Semicondutor T=0 I[solante

num Semicondutor E,é F1
muito menor que num
isolante!!




= Semicondutores
|

Para T > 0:

A probabilidade que um elétron, por agitacao térmica, passe para um

estado da banda de conducao nao € desprezivel no caso do
semicondutor.

Conducéo por elétrons e buracos!

NE

E VACUUM

a) EgleV]  nilem™3]
c,mducm{ Ge 0,67 2,4 x 1013

band E, Si 1,12 1,5 x 1010
Energy { EEE GaAs 1,43 5x 107
bandgap g E

Free
Conduction band ‘ Electrons




» Propriedades Elétricas de Solidos

N . :
Comparando novamente as propriedades de Metais,
isolantes, e semicondutores

Metal Semicondutor Isolante
Exemplo Cobre Silicio Diamante
Resistividade p ~108 Q.m ~103 Q.m ~10'%" Q.m
Band gap E, n/a pequeno (E;~ 0 -3 eV) grande (E, > 3 eV)

Coeficiente de
temperatura da positivo negativo negativo
resistividade a.

Concentracao de

~ 1026 m-3 ~ 1015 m-3 ,
portadores n 10%° m 10> m desprezivel



a Propriedades Elétricas de Sélidos

| . :
Comparando novamente as propriedades de Metais,
isolantes, e semicondutores

Metal Semicondutor Isolante
Exemplo Cobre Silicio Diamante
Resistividade p ~108 Q.m ~103 Q.m ~10'%" Q.m
Band gap E, n/a pequeno (E;~ 0 -3 eV) grande (E; > 3 eV)

Coeficiente de
temperatura da positivo negativo negativo
resistividade a.

Concentracao de

~ 1026 -3 ~ 1015 -3 ,
portadores n 10%m 10" m desprezivel

Num semicondutor o numero de portadores n aumenta com T,
@ portanto a resistividade diminuicom T: a <0



» EXercicio

Os valores de E, para os semicondutores silicio e germanio sao,
respectivamente, 1,12 e 0,67 eV. Quais das seguintes afirmacdes sao
verdadeiras?

(a) As duas substancias tém a mesma concentracao de portadores a
temperatura ambiente.

(b) A temperatura ambiente, a concentracdo de portadores no germanio é
maior que no silicio.

(c) As duas substancias tém uma concentracdo maior de elétrons que de
buracos.

(d) Nas duas substancias, a concentracao de elétrons € igual a de buracos.



r Semicondutores dopados

As propriedades (e portanto aplicacdes) dos semicondutores podem
ser radicalmente alteradas dopando-os com impurezas (i.e.,
misturando ao solido semicondutor alguns atomos diferentes)

Exemplo: silicio dopado (apenas 1 impureza para cada ~107 atomos
de silicio ja faz enorme diferenca!)

dopagem

Si



m Dopagens tipo ne tipo p
A

2 tipos de dopagem

Tipo n: impureza tem um Tipo p: impureza tem um
elétron de valéncia a elétron de valéncia a
mais que a matrizde Si menos que a matriz de Si e'f;'lrgr':;:e

Exemplo: \

Silicio: 1s? 252 2p

Fosforo: 1s2 2s2 2pé 3s2 3p?

Boro: 1s2 2s2 2pf 3s2 3p!

impureza ‘doadora’ impureza ‘aceitadora’ obs: todos sdo materiais
de elétrons de elétrons "
eletricamente neutros!




a Semicondutores tipo n

-

doadores para Si T=0

mA VA AA\VIA Via "

Conducao

Elétrons ‘extras’ séao
fracamente ligados, e ocupam
novos niveis logo abaixo da
banda de conducao

—o—0—0—0—0—0—0—0—0—0— ¥ Ed<< Eg
Eg

T>0

Praticamente todos os
elétrons ‘extras’ sao facilmente
excitados para a banda de
condugao, juntamente com
alguns da banda de valéncia

Conducéao

___________ $ Ed<<E

g

Muito mais portadores do
que haveria sem a dopagem

Imensa maioria dos
portadores sao elétrons !




a Semicondutores tipo p

|

aceitadores para Si

!

T=0

Conducao

Além de buracos na banda de
conducido, a presenca do
dopante leva a surgirem novos
niveis logo acima dessa banda

Conducéao

Praticamente todos os niveis
‘extras’ sao facilmente
preenchidos por elétrons
excitados da banda de
valéncia, criando um excesso
ainda maior de buracos

E,<<E,

— G @ @ Qe P @ @ @ G @ ¢

Muito mais portadores do
que haveria sem a dopagem

Imensa maioria dos
portadores sao buracos !




W Exemplo: Silicio dopado com P ou Al

N

Tipo de Semicondutor

Propriedade n p
. Material da matriz Silicio Silicio
Carga nuclear da matriz +14e +14e
. E, da matriz 1,2eV 1,2eV
. Dopante Fésforo Aluminio
Tipo de dopante Doador Aceitador
. Portadores em maioria Elétrons Buracos
. Portadores em minoria Buracos Elétrons
AE do dopante E,=0,045¢eV E,= 0,067 eV
+ Valéncia do dopante 5 3
. Carga nuclear do dopante +15e +13e
Carga total do fon do dopante +e —e




§ Exercicio: Silicio dopado com P

k|

No Si puro, a concentracao de elétrons de conducao a T ambiente é
aproximadamente n, = 10 m=.

a) Quantos elétrons de conducgao existem para cada atomo de Si no
material? Dados:

ug = 2330 kg/m3 n
M, &= 28,1 x 103 kg/mol Mmol

R:2x 10131

- :un’UNA

b) Queremos multiplicar n, por 106 dopando o Si com P. Que fragao
de atomos de Si devemos substituir por atomos de P? (Considere

que a agitacao térmica € capaz de transferir todos os elétrons do
nivel de doacao para a banda de conducgao).

R: 1 atomo de P para cada 5 x 10° atomos de Si



J A juncaop-—-n

Cristal semicondutor que foi dopado em uma regido com impureza aceitadora (tipo-p)

e em outra regido com impureza doadora (tipo-n). corrente de f
Os elétrons em excesso da regido n (esquerdM7 difuséo E difusao
tendem a se difundir para a regiao da direita. .—“‘«II—'—l

Neutral n-region | | Neutral p-region
Ao mesmo tempo, os buracos em excesso da 5 "o © '@; @' 5. 6+ o
regido p (direita) tendem a se difundir para a "5 - © ®io + + o
regido da esquerda. ©. . ° ®@ % ? © O«
O movimento de elétrons para a direita (buracos o o @@ @/'% g . é ©
para a esquerda) cria uma regido com excesso de .UR. \
carga proxima ao plano da jungédo, de largura D. Ela No (Donor) o Na (Acceptor)
€ chamada zona de deplecao (pois as cargas ; [
recem-chegadas se recombinam com os buracos e deriva
eletrons inicialmente excedentes em cada lado) Vv
Essa carga espacial gera uma diferenca de Regiao n Regiao p
potencial de contato que se contrapbe a difuséo
(i.e., tende a empurrar elétrons de volta para o lado \
n e buracos de volta para o lado p. Esse movimento |
€ chamado corrente de deriva. Um V de equilibrio é \

atingido qdo | = |y

Lembre-se: carga positiva — potencial positivo



¥ O diodo retificador

A . - .. . .
Aplique uma tensao adicional em uma juncgao p-n:

‘Polarizacao inversa’: tensao positiva aplicada do lado n

Reforca a diferenca de potencial ja existente
— cria (mais) resisténcia ao movimento das cargas difusivas

— nao ha corrente

@]

\Y

Regido n Regiao p

\
il \ _______

‘Polarizacao direta’: tensao positiva aplicada do lado p
- Reduz a diferenga de potencial — facilita o movimento de cargas
— ha corrente v

Corrente (mA)
WA

No

-2 -1 0 +1
Diferenca de potencial (V)

-
Polarizacao direta

Lﬂ..p

+

-
Polarizacao inversa

Regido n Regiao p

E‘ll p+ (R 'l*;}

@ \ _______

—
7




3 O diodo retificador

|

Aplicacao simples em eletrénica: ‘retificacao’

Tensao de entrada senoidal
Valor médio temporal =0

Diodo s6 permite a passagem de corrente quando a tensao for no

sentido de polarizacao direta.
Diodo retificador

3 =

~ o} O T

: N\ B VANVA\

e o V.
& %) 2
; f © \ ] \ méd
< )

E Vent R Vi =

¥

z 5

O o

2 ® & & (©

Tensao de saida
Valor médio temporal =0

@ Conversor de tensao alternada para tensao continua



10 Diodo Emissor de Luz (LED)

Inside a
Light Emitting
Diode

‘ Emitted Light
Beams




¥ Diodo Emissor de Luz (LED)

-
Recombinacao: num semicondutor (dopado Semic. ndo-dopado
ou ndo) a T > 0, um elétron excitado para a T>0
banda de conducao pode decair de volta para )
a banda de valéncia, eliminando um buraco Condiicdo
Dependendo do material, a energia E; que € E
liberada pode ser emitida na forma de um féton. g

Ex: AsGa. (Em outros casos, pode ser perdida
para vibracdes da rede de ions, i.e, ‘esquentar’ o

material).

Problema: muito poucos pares elétron-buraco
-> muito poucos fétons emitidos!



¥ Diodo Emissor de Luz (LED)

-
Recombinacao: num semicondutor (dopado Semic. dopado tipo n
ou ndo) a T > 0, um elétron excitado para a T>0
banda de conducao pode decair de volta para co o
a banda de valéncia, eliminando um buraco Condiicdo

Dependendo do material, a energia E; que €
liberada pode ser emitida na forma de um féton.
Ex: AsGa. (Em outros casos, pode ser perdida
para vibracdes da rede de ions, i.e, ‘esquentar’ o
material).

Problema: muito poucos pares elétron-buraco
-> muito poucos fétons emitidos!

Dopagem apenas nao resolve!
(Muitos elétrons mas poucos buracos, ou vice-versa...)



W Diodo Emissor de Luz (LED)
N

Solucao: Juncaop—n!!

Num diodo diretamente polarizado € muito

dopado ha muitos buracos e elétrons se Corrente de buracos
recombinando na zona de deplegao!!
Figura 41-16 Juncio p-n polarizada

diretamente, mostrando elétrons sendo

injetados no lado n e buracos sendo

injetados no lado p. (Os buracos se

movem no sentido convencional da Luz
corrente [; os elétrons se movem no

sentido oposto.) A luz € emitida. Perto

da zona de deplecao, tanto do lado »

como do lado p, elétrons e buracos se

recombinam, emitindo luz no processo.

Corrente de elétrons

Exemplo: juncao GaAs com GaAsP
tem E, = 1,8eV (luz vermelha).




W Fotodiodo

Fotodiodo: processo inverso do LED

Diodo: corrente elétrica produz
recombinacao de elétrons e TR Rt B et
buracos gerando fotons -—c

Fotodiodo: fétons produzem
elétrons e buracos gerando
uma corrente elétrica

O -
valence band valence band

Usado em sensores de
movimento, detectores de
controle remoto, etc.



1 O laser semicondutor

Diode Laser Anatomy

% Semiconductor Laser Elliptical Semiconductor /
© & Gallium Arsenide (GaAs) Laser Laser Diode |
(7% Beam |
% Wind
Protective neow
Casing »
o AL
Polished mirror surface ) |
(backside) Bonding  Metallic
Wires Strip
~_Monitor
Photodiode




5 O LED azul

S6 nos anos 1990 se descobriu um modo pratico de produzir um
LED azul, usando materiais a base de GaN (Nitreto de Galio)

Isso tem possibilitado varias tecnologias extremamente uteis, como discos
blu-ray (que utilizam lasers semicondutores azuis), lampadas LED brancas
para iluminacao, telas LED RGB para TVs, etc

—

Blu-rsyﬂis}

Devido a importancia pratica da
descoberta, os pesquisadores
japoneses Isamu Akasaki, Hiroshi
Amano e Shuji Nakamura
receberam recentemente o
Prémio Nobel de Fisica de 2014




: O transistor

e =, _
John Bardeen, William Shockley e
Walter Brattain (Nobel 1956)

~ ,

1° transistor (Bell Labs, EUA, 1947)



¥ Transistor MOSFET

|
|

Porta: controla a corrente ‘p Voorta
entre Fonte e Dreno

loe

—D? FET —

F

||
||

Se Vporta > 0 elétrons se movem ao longo do
canal n (fonte - dreno)

Se Vporta < 0 ha um campo elétrico no interior do
dispositivo que repele os elétrons do canal n para o
substrato.

Aumento da zona de deplecao

Diminuicio da corrente (que pode ser zero!!)

MOSFET pode trabalhar nos regimes ON — OFF
ON = 1, OFF = 0O (sistema binario)
@ Circuitos logicos

| MOSFET: (Metal-Oxide-Semiconductor Field-Effect Transistor)

Drain

{(a) ate Oxide (Insulator)

n-channel Substrate

. Metal

Insulator
(SiOy)

ptype
semiconductor

ntype -

semiconductor




™ Transistor bipolar NPN ou PNP

N

Outro tipo de transistor pode ser construido com duas jungdes n-p
Emitter

- + - -
Emitter
Collector | Collector !
Base Base

PNP Collector PN , Collector

N
Base Base

Emitter Emitter



